
Результаты работы алгоритма сравнивались с численными данны-
ми, приведенными в статье [1] . Уже при использовании квадратурной 
формулы Лагерра четвертого порядка результаты различались в чет-
вертом знаке при времени счета одНой точки около 1 мин на мини-ЭВМ 
ряда СМ. На рис. 1 приведена дисперсионная характеристика низшей 
моды Д В . с несимметрично усеченным круглым сечением. Волноводы-
с таким сечением рекомендованы для использования в качестве эле-
ментов устройств с преобразованием поляризации. В таблице сведены 
рассчитанные дисперсионные характеристики низших мод ДВ четырех 
видов. На рис. 2 приведены сечения этих волноводов, под теми же но-
мерами и их параметры. 
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Молекула красителя в растворителе вступает во взаимодействие 
с окружающими молекулами, что* приводит к изменению ее энергети-
ческих характеристик. При поглощении света происходят переходы 
с равновесного основного уровня на возбужденный франк-кондонобский 
уровень, неравновесный по отношению к окружающей среде. В резуль-
тате процессов межмолекулярной релаксации, восстанавливающих 
равновесие между возбужденной молекулой и растворителем, молекула 
флуорофора переходит на равновесный уровень, а затем излучает 
свет, попадая на франк-кондоновский подуровень основного состояния. 
Чем быстрее происходит релаксация молекул окружения, тем меньше 
заселены франк-кондоновские уровни по отношению к равновесным. 

* Скорость ориентационной релаксации бреды существенно зависит от 
природы растворителя и влияет на положение электронных спектров 
поглощения и испускания и на генерационные характеристики краси-
телей. 
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В настоящей работе исследовано влияние универсальных межмо-
лекулярных взаимодействий на люминесценцию и лазерную генерацию 
растворов кумарина 1 (7-диэтиламино-4-метилкумарин) с целью опре-
деление условий оптимальной генерации красителя. 

Спектры поглощения растворов'красителя измеряли на двухлуче-
вом автоматическом спектрофотометре Unicam SP 8000, спектры флу-
оресценции — на спектрофлуориметре «Элюмин 2М». Генерацию ра-
створов красителя получали при импульсном лазерном возбуждении 
(Я = 337 нм,. длительность импульса возбуждения .4 не, мощность 
— 200 кВт). Оптимальная концентрация молекул красителя для генера-
ционных экспериментов 2-10~3 моль/л. 

Метод функций универсального взаимодействия Непорента—Бах-
шиева [1, 2] позволяет выразить значения спектральных сдвигов через 
показатель преломления среды п, диэлектрическую проницаемость 
растворителя е и характеристики исследуемой молекулы (дипольные 
моменты в основном и возбужденном состояниях, длительность воз-
бужденного состояния и др.). С учётом только ван-дер-ваальсовых вза-
имодействий выражение для смещения частот электронных переходов 
в спектрах записывается в виде [2] 
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где fs (е,. п), f(e, п) — функции универсального взаимодействия, С2, 
ACa~f — параметры, зависящие от свойств растворителя. 

На рис. 1 показана зависимость величины Av s = (Av a +AV)/2 от 
функции универсального взаимодействия f s(e , п) для кумарина 1 в раз-
личных растворителях (номера растворителей соответствуют таблице)» 

Функции универсального межмолекулярного взаимодействия (fs(e, п), А) 
и эффективность генерации т| кумарина 1 в различных ра1Створителях 

Растворители ? (е, п) А п, % 

1 . Толуол . 0 , 7 0 2 0 , 0 2 6 4 , 7 9 
2 . Диоксан . . . . 0 , 6 1 1 0 , 0 3 1 6 , 1 6 
3 . Диэтиловый эфир . . . . ; . 0 , 8 5 3 0 , 3 0 6 4 , 3 1 
4 . Этилацетат . .' . . 0 , 9 9 4 0 , 3 9 7 6 , 1 8 
5 . Тетрагидрофуран . . . . . . . . 1 , 1 0 0 0 , 4 4 1 1 0 , 3 5 
6 . Ацетон 1 , 2 2 0 0 , 6 4 8 8 , 9 0 
7 . Ацетонитрил . . . . . . . . . . 1 , 3 3 0 0 , 7 1 3 1 2 , 2 0 
8 . Этиленгл'иколь . . . . . . . . . 1 , 5 0 6 0 , 5 8 0 1 7 , 6 7 
9 . Изопропанол . . . . . . . . . . 1 , 2 7 6 0 , 6 2 3 1 8 , 2 6 

10. Пропанол 1 , 2 9 0 0 , 6 3 0 19 ,41 
11. Этанол ' . . . . . 1 , 3 0 0 0 , 6 6 4 2 1 , 6 8 
12. Формамйд . - . . . 1 , 4 9 0 0 , 7 0 6 2 0 , 1 1 
13. Метанол 1 , 2 9 0 0 , 7 1 1 2,1,01 
14. Диметилформамид •. 1 , 4 1 0 0 , 6 6 4 
15. Диметилсульфоксид . . . . . . . 1 , 4 8 0 0 , 6 5 3 — 

Для растворов красителя в апротонных растворителях эксперименталь-
ные результаты хорошо описываются линейной зависимостью (ко-
эффициент корреляции т=0,98) , в то время как для протонодонорных 



5) 2 приводит к специфичес-
отонодонорными растворителями, 

растворителей наблюдаются; существенные отклонения эксперименталь 
ных точек от универсальной зависимости. Наличие в структуре кумари 
на 1 функциональных групп С = 0 ; "N 
ким взаимодействиям красителя с пр 
что является причиной указанных выше отклонений. Используя метод 
функций универсального взаимодействия, можно оценить изменение 
дипольного момента молекулы красителя при возбуждении: 1,55. 

Учет межмолекулярных взаимодействий в растворах имеет боль-
шое значение для объяснения закономерностей лазерной генерации 
растворов красителя. В частности, процессы ориентационной релакса-
ции среды приводят к реализации в системе четырехуровневой, схемы 
электронных состояний молекул красителя [3], При этом состояние, 
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Рис. 1 Рис. 2 

конечное для лазерного перехода, располагается по энергии выше сос-
тояния, исходного для акта поглощения, на величину A~AEg$K, являю-
щуюся количественной мерой воздействия растворителя на взаимное 
расположение основного и франк-кондоновского уровней энергии и на 
пороговые условия генерации [4]. На рис. 2 представлены значения 
эффективности генерации (КПД) кумарина 1 в различных растворите-
.лях в зависимости от величины . А — [ — — : — П о -

\ е + 2, Ф + 2 / к 

скольку квантовый выход флуоресценции кумарина 1 имеет различные 
значения в разных растворителях [о], расчет эффективности генерации 
с учетом изменения квантового выхода флуоресценции при переходе от 
одного растворителя к другому производили по формуле [6] 

. , % _ 1 Ф2 
Щ 2 

где г — коэффициент, характеризующий эффективность генерации, 
с учетом изменяющегося квантового выхода, rii, t p — эффективности 
генерации и квантовый выход флуоресценции в i-м растворителе. Из 
рис. 2 видно, что величина z возрастает с увеличением А, характери-
зующей эффективность релаксационных процессов в .системе. В прото-
нбдонорных растворителях, способных к Образованию комплексов 
с водородной связью с красителем, эффективность генерации выше, чем 
в апротонных растворителях, характеризуемых такими же значениями 
А, несмотря на то что в протонных растворителях квантовый выход 
флуоресценции ниже, чем в апротонных [5]. Подобное возрастание 
эффективности Генерации связано с более низким порогом генерации 
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в протонных растворителях вследствие изменения взаимного располо-
жения спектров флуоресценции и наведенного S—S поглощения [5]. 

Таким образом, результаты настоящей работы полностью согла-
суются с теорией [1—4], согласно которой процессы ориентационного 
релаксационного характера отчетливо проявляются в спектрально-
люминесцентных и генерационных характеристиках красителей, и их не-
обходимо учитывать при обсуждении данных, относящихся как к спон-
танному, так и к стимулированному излучению растворов красителя. 
Наибольшей эффективностью Генерации обладают растворы кума-
рина 1 в полярных растворителях, в которых ориентаЦионная меж-
люлекулярная релаксация приводит к благоприятному для генерации 
расположению энергетических уровней молекул красителя и к сниже-
нию порога генерации по сравнению с порогом в неполярных раство-
рителях. 
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Белки, важная составная часть живых организмов, часто при-
сутствуют в них в виде водных растворов. В связи с этим актуальной 
проблемой йолекулярной физики является исследование физических 
свойств водных растворов белков. В частности, важно знать такие 
параметры белковых макромолекул в растворах,; как размер, форма, 
масса, поверхностный заряд, характер их межмолекулярного взаимо-
действия. Суммарный поверхностный заряд макромолекулы белка 
может достигать очень больших величин, с чем связано аномально 
высокое значение ее дипольного момента. 

Перечисленные параметры определяют динамику белковых мак-
ромолекул в растворах и могут использоваться для расчета. ряда ди-
намических характеристик, таких как различные времена корреля-
ции и параметры переноса, измеряемые разными физическими мето-
дами. 

Прямым и достаточно эффективным методом измерения указан-
ных выше статических параметров молекул служит метод рэлеевского 
рассеяния света [1—3]. Результаты немногочисленных исследований 
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