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Діамондоїди – це група вуглеводнів, в яких атоми вуглецю у скелеті зв’язані між собою так само, як у фрагментах кристалічної решітки алмазу. На відміну від звичайних напівпровідників, атомна структура діамондоїдів точно відома, що робить їх ідеальними суб’єктами для бенчмаркінгу квантово-хімічних розрахунків. Похідні діамондоїдів здатні проявляти електричні та оптичні властивості, зокрема люмінісценцію. Люмінісцентні речовини використовують у дефектоскопії та люмінесцентному аналізі, при люмінесцентній сепарації корисних копалин тощо. Для адамантантіону[1] характерна фосфоресценція у люмінесцентних спектрах, щодо інших тіонів діамондоїдного ряду інформація відсутня. Нами були розраховані довжини хвиль фосфоресценції наступ-них тіонів (Рис. 1). Розрахунки проводились за допомогою прог-рамного пакету Gaussian 09. Згідно розрахунків (Табл. 1), забарвлення фосфоресценції сполук 1, 3, 4 і 6 – помаранчеве або червоно-помаранчеве, сполуки 2 – червоне, сполуки 5 – зелене. Результати розрахунків для адамантантіону добре узгоджуються з отриманими раніше експериментальними даними (~620 нм)[1].
Табл. 1. Результати розрахунків довжин хвиль фосфоресценції λ(T1→S0) у нм з використанням гібридного функціоналу B3LYP
	Функціонал
	Базисний набір
	Довжина хвилі, нм

	
	
	1
	2
	3
	4
	5
	6

	B3LYP
	6-31G(d,p)
	612
	685,6
	621
	612,8
	554,1
	619,5

	
	6-311+G(d,p)
	616,1
	683,4
	624,8
	616,8
	554,5
	631,3

	
	cc-pVDZ
	625,1
	693,6
	633,3
	626
	558,1
	623


 [1] Falk, K.J; Steer R. P.J. Am. Chem. Soc., 1989, 111 (17), pp. 6518–6524









Рис.1. Адамантантіон(1), адамантанді-2,4-тіон(2), адамантанді-2,6-тіон(3), діамантантіон(4), діамантанді-3,10-тіон(5), діамантанді-3,8-тіон(6).
























































