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Ìåòîäàìè êâàíòîâîé õèìèè èññëåäîâàíà ãåîìåòðèÿ çàìåùåííûõ ñòèëüáåíà (4-ôåíèëñòèëüáåí (II),  1,4-
äèñòèðèëáåíçîë (III)),  ðàññ÷èòàíû ñïåêòðàëüíî-ëþìèíåñöåíòíûå õàðàêòåðèñòèêè è êîíñòàíòû ñêîðîñòåé 
ðàçëè÷íûõ ôîòîïðîöåññîâ â ìîëåêóëàõ. Ñîãëàñíî ðàñ÷åòó âûñîêàÿ ñèëà îñöèëëÿòîðà ïåðâîãî ππ*-ïåðåõîäà 
è ïðåîáëàäàíèå ðàäèàöèîííîé êîíñòàíòû íàä îñòàëüíûìè ôîòîïðîöåññàìè îáóñëîâëèâàþò âûñîêèå ëþìè-
íåñöåíòíûå ñâîéñòâà äàííûõ ñîåäèíåíèé. Çàìåùåíèå ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ êâàíòîâîãî âûõîäà ëþìèíåñ-
öåíöèè ìîëåêóë â íåñêîëüêî ðàç (äëÿ II – 0,95 â ãåïòàíå; äëÿ III – 0,7 â òîëóîëå). 

 
Â íàñòîÿùåå âðåìÿ âíîâü óñèëèëñÿ èíòåðåñ  

ê ìîëåêóëàì ñ «íåæåñòêîé» ñòðóêòóðîé [1, 2], ê êî-
òîðûì îòíîñèòñÿ ñòèëüáåí è åãî çàìåùåííûå [3–5]. 
Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ øèðîêèìè ïåðñïåêòèâàìè ïðèìå-
íåíèÿ íà ïðàêòèêå èõ îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ. Â ÷àñò-
íîñòè, ðÿä çàìåùåííûõ ñòèëüáåíà ñ õîðîøèìè ëþ-
ìèíåñöåíòíûìè ñâîéñòâàìè è ôîòîñòàáèëüíîñòüþ 
ìîæíî ïðèìåíÿòü â êà÷åñòâå àêòèâíûõ ñðåä äëÿ 
ëàçåðîâ íà êðàñèòåëÿõ ñèíå-çåëåíîãî äèàïàçîíà [6]. 
È íàîáîðîò, öåëåíàïðàâëåííî èñïîëüçóÿ îïðåäå-
ëåííûå âèäû çàìåñòèòåëåé, ìîæíî ïîëó÷èòü ñîåäè-
íåíèÿ ñ õîðîøèìè íåëèíåéíûìè îïòè÷åñêèìè ñâîé-
ñòâàìè, êîòîðûå ìîãóò áûòü ïðèãîäíû äëÿ îãðàíè-
÷åíèÿ ìîùíîãî îïòè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿ (ëèìèòòåðû 
îïòè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿ).  

Êðîìå òîãî, çàìåùåííûå ñòèëüáåíà â ïîñëåäíåå 
âðåìÿ ýôôåêòèâíî èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ïîëó÷åíèÿ 
ïëåíîê ñ ôîòî÷óâñòâèòåëüíûìè ñâîéñòâàìè, à òàêæå 
ïðè ñîçäàíèè ñèñòåì çàïèñè è âîñïðîèçâåäåíèÿ èí-
ôîðìàöèè. Ïîýòîìó èçó÷åíèå ñïåêòðàëüíûõ ñâîéñòâ 
ìîëåêóë è ôîòîôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, à òàêæå 
âëèÿíèÿ çàìåñòèòåëåé íà ïåðâè÷íûå ôîòîïðîöåññû 
â ñòèëüáåíå èìååò âàæíîå çíà÷åíèå. 

Îäíàêî íåêîòîðûå âîïðîñû, êàñàþùèåñÿ ïåð-
âè÷íîé ôîòîèçîìåðèçàöèè ñòèëüáåíà, íå èçó÷åíû 
äî ñèõ ïîð. Âðåìÿ æèçíè ýëåêòðîííî-âîçáóæäåííîé 
ìîëåêóëû ñòèëüáåíà â S1

*-ñîñòîÿíèè ñîñòàâëÿåò ïî-
ðÿäêà 320 ôñ ïðè âîçáóæäåíèè äëèíîé âîëíû 
312 íì [7]. Âîçáóæäåíèå ïðèâîäèò ê êîëåáàòåëüíî-
ãîðÿ÷èì ïðîìåæóòî÷íûì ïðîäóêòàì, îáðàçóþùèìñÿ 
â ïðåäåëàõ íåñêîëüêèõ ñîòåí ôåìòîñåêóíä [8].  

Ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî âçãëÿäîâ íà ìåõàíèçì 
ïðîòåêàíèÿ èçîìåðèçàöèè. Â ðàáîòàõ [9, 10] ïðèâå-
äåí îáçîð ïðåäëàãàåìûõ ñèíãëåòíûõ è òðèïëåòíûõ 
ìåõàíèçìîâ ôîòîèçîìåðèçàöèè, íî äî ñèõ ïîð íåò 
åäèíîãî ìíåíèÿ ïî äàííîìó âîïðîñó. Âîçìîæíî, 
èññëåäîâàíèÿ ñ ïîìîùüþ ôåìòîñåêóíäíîé òåõíèêè 
è ðàçâèâàþùàÿñÿ â ïîñëåäíåå âðåìÿ ôåìòîõèìèÿ, 
áîëüøèì âêëàäîì â êîòîðóþ ñòàëè ðàáîòû Íîáå-

ëåâñêîãî ëàóðåàòà Àõìåäà Çåâàéëÿ [7, 11], äàäóò 
íàì òî÷íûé îòâåò.  

Ðåçóëüòàòû òåîðåòè÷åñêîãî êâàíòîâî-õèìè÷åñêî-
ãî èññëåäîâàíèÿ ðÿäà öèñ- è òðàíñ-êîíôîðìåðîâ 
ñòèëüáåíà ïîçâîëÿþò îïèñàòü ìåõàíèçì ôîòîèçîìå-
ðèçàöèè ñëåäóþùèì îáðàçîì. Èç ðàñ÷åòîâ çàñåëåí-
íîñòåé è äëèí ñâÿçåé â îñíîâíîì è âîçáóæäåííîì 
ñîñòîÿíèÿõ ñòèëüáåíà, à òàêæå íà îñíîâàíèè ðàáî-
òû [12] ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî âîçáóæäåíèå ñòèëü-
áåíà ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ çàñåëåííîñòè π-îðáèòà- 
ëåé àòîìîâ –Ñ=Ñ-ñâÿçè, íàõîäèâøèõñÿ â sp2-ãèáðè- 
äèçàöèè. Ýòî ìîæåò ïðèâåñòè ê ïåðåõîäó â sp3- ãèáðè-
äèçàöèþ äàííûõ àòîìîâ è óäëèíåíèþ äâîéíîé ñâÿçè, 
÷òî äàåò âîçìîæíîñòü âðàùåíèÿ ôåíèëüíûõ êîëåö 
âîêðóã íåå (èçîìåðèçàöèè). Òàêèì îáðàçîì, ïðè 
âîçáóæäåíèè ãåîìåòðèÿ ìîëåêóëû ïðåòåðïåâàåò 
èçìåíåíèÿ, ÷òî ïðèâîäèò ê ïðåîáëàäàíèþ áåçûçëó-
÷àòåëüíûõ ôîòîïðîöåññîâ [13].  

Ðàíåå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðèðîäà è ãåîìåòðèÿ 
çàìåñòèòåëÿ, à òàêæå åãî ïîëîæåíèå ïðè çàìåùåíèè 
ñóùåñòâåííî âëèÿþò íà âîçìîæíîñòü ñóùåñòâîâàíèÿ 
óñòîé÷èâûõ èçîìåðîâ, íà èõ ñïåêòðàëüíî-ëþìèíå- 
ñöåíòíûå ñâîéñòâà è ïåðâè÷íûå ôîòîïðîöåññû.  
Â ÷àñòíîñòè, ââåäåíèå ïðîñòðàíñòâåííûõ ãðóïï (òà-
êèõ, íàïðèìåð, êàê –ÑÍ3) â îðòî- è α-ïîëîæåíèÿ 
(ââåäåíèå çàìåñòèòåëÿ â ýòèëåíîâîå çâåíî –Ñ=Ñ– 
ñòèëüáåíà) ïðèâîäÿò ê ñòåðè÷åñêèì öèñ-ôîðìàì  

è îòñóòñòâèþ èçëó÷àòåëüíûõ ñâîéñòâ. Ââåäåíèå îñ-
íîâíûõ öåíòðîâ (íàïðèìåð, àòîìà àçîòà â îäíî èç 
ôåíèëüíûõ êîëåö), êîòîðûå âîçäåéñòâóþò íà ðàñ-
ïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè çàðÿäà â ìîëåêóëå, óâåëè÷è-
âàåò êâàíòîâûé âûõîä ôëóîðåñöåíöèè ïî ñðàâíå-
íèþ ñ òðàíñ-ñòèëüáåíîì â 3 ðàçà [14].  

Òàêæå ê çíà÷èòåëüíîìó óâåëè÷åíèþ êâàíòîâîãî 
âûõîäà ïðèâîäèò ââåäåíèå äâóõ îáúåìíûõ òðåòáó-
òèëüíûõ çàìåñòèòåëåé â ïàðà-ïîëîæåíèå [13].  
Â ýòîì ñëó÷àå ïîÿâëåíèå ôëóîðåñöåíöèè ó öèñ-
ôîðìû òðåòáóòèë-çàìåùåííîé ìîëåêóëû óêàçûâàåò 
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íà âàæíóþ ðîëü îáúåìíûõ çàìåñòèòåëåé â ðåàêöèè 
èçîìåðèçàöèè. Êðîìå òîãî, öèñ-ôîðìû òðåòáóòèë-
çàìåùåííûõ ñòèëüáåíà, à òàêæå ïðîäóêòû ôîòî-
öèêëèçàöèè ñòèëüáåíà (ôåíàíòðåí è åãî çàìåùåí-
íûå) ïðîÿâëÿþò ÿðêèå íåëèíåéíûå îïòè÷åñêèå 
ñâîéñòâà [15], ÷òî äåëàåò èõ ïåðñïåêòèâíûìè äëÿ 
èñïîëüçîâàíèÿ â êà÷åñòâå ëèìèòòåðîâ îïòè÷åñêîãî 
èçëó÷åíèÿ.  

Íàñòîÿùàÿ ñòàòüÿ ïîñâÿùåíà òåîðåòè÷åñêèì 
èññëåäîâàíèÿì ìåòîäàìè êâàíòîâîé õèìèè ñòðóêòó-
ðû ñïåêòðàëüíî-ëþìèíåñöåíòíûõ è ôîòîôèçè÷åñêèõ 
ñâîéñòâ çàìåùåííûõ ñòèëüáåíà: 4-ôåíèëñòèëüáåí (II) 
è 1,4-äèñòèðèëáåíçîë (III) (òàáë. 1), à òàêæå âëèÿ-
íèþ çàìåùåíèÿ íà ñïåêòðàëüíûå ñâîéñòâà è ôîòî-
èçîìåðèçàöèþ. Äàííûå ñîåäèíåíèÿ èçâåñòíû êàê õî-
ðîøèå ëþìèíîôîðû, îäíàêî ïðè÷èíû òàêèõ èçëó÷à-
òåëüíûõ ñâîéñòâ è ôîòîïðîöåññû â äàííûõ ñîåäèíå-
íèÿõ ïîêà åùå ìàëî èçó÷åíû è ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ. 
 

Ò à á ë è ö à  1  

Ñòðóêòóðà èññëåäóåìûõ ìîëåêóë 

¹ Íàçâàíèå  Ñòðóêòóðà 
I òðàíñ-Ñòèëüáåí òðàíñ-Ph–HC=CH–Ph 
II 4-ôåíèëñòèëüáåí  Ph–HC=CH–Ph–Ph 
III 1,4-äèñòèðèëáåíçîë Ph–HC=CH–Ph–HC=CH–Ph

 

Èññëåäóåìûå ñòðóêòóðû áûëè ñèíòåçèðîâàíû 
íàó÷íîé ãðóïïîé ÍÒÊ «Èíñòèòóò ìîíîêðèñòàëëîâ», 
ã. Õàðüêîâ [16], à èõ ñïåêòðàëüíî-ëþìèíåñöåíòíûå 
ñâîéñòâà èññëåäîâàíû ñîòðóäíèêàìè Ñèáèðñêîãî 
ôèçèêî-òåõíè÷åñêîãî èíñòèòóòà [17] è ïðèâåäåíû  
â òàáë. 2.  

 

Ò à á ë è ö à  2  

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñïåêòðàëüíî-ëþìèíåñöåíòíûå  
ñâîéñòâà èññëåäóåìûõ ñîåäèíåíèé [17, 18] 

¹ λïîãë, íì 
ε ⋅ 10–3, 

ë/(ìîëü ⋅ ñì) 
λôë, íì ϕôë Δν, ñì–1

I 308 25,8 348 0,05 3200 
II 327 38,5 376 0,90 3900 
III 357 59,0 413 0,78 4000 

 

Ï ð è ì å ÷ à í è å .  λ – äëèíà âîëíû; ϕôë  – êâàíòî-
âûé âûõîä ôëóîðåñöåíöèè; Δν – ñòîêñîâ ñäâèã. 

Èç òàáë. 2 âèäíî, ÷òî ëþìèíåñöåíòíûå õàðàê-
òåðèñòèêè ìîëåêóë II è III çíà÷èòåëüíî óëó÷øèëèñü 
ïî ñðàâíåíèþ ñ ñàìèì òðàíñ-ñòèëüáåíîì, çàìåùå-
íèå ïðèâåëî ê çíà÷èòåëüíîìó óâåëè÷åíèþ êâàíòî-
âîãî âûõîäà ôëóîðåñöåíöèè ñîåäèíåíèé: äëÿ II – 
0,9 â òîëóîëå; III – 0,78 â ãåïòàíå. Ðîëü ôîòîèçî-
ìåðèçàöèè â ýòîì ñëó÷àå óìåíüøèëàñü, ïðè ýòîì óâå-
ëè÷èëàñü âåðîÿòíîñòü ðàäèàöèîííîãî ïðîöåññà èç âîç-
áóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ. 

Îïòèìèçàöèÿ ãåîìåòðèè ìîëåêóë II è III ïîëó-
ýìïèðè÷åñêèìè ìåòîäàìè ÀÌ1 è ÐÌ3 óêàçûâàåò íà 
òî, ÷òî â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ìîëåêóëû ñóùåñòâóþò 
ïðåèìóùåñòâåííî â ïëîñêîé òðàíñ-ôîðìå. Ïðèñîå-
äèíåíèå ôåíèëüíîãî êîëüöà â ñëó÷àå ìîëåêóëû II 
èëè ôåíèëüíîãî êîëüöà ñ åùå îäíîé ýòèëåíîâîé 
ñâÿçüþ (–ÑÍ=ÑÍ–Ðh, ìîëåêóëà III) â ïàðà-
ïîëîæåíèè òðàíñ-ñòèëüáåíà ïðèâîäèò ê ñòàáèëèçà-
öèè ãåîìåòðèè ìîëåêóë â ïëîñêèõ êîíôîðìàöèÿõ, 
êîòîðûå íàèáîëåå óäà÷íî îïèñûâàþò ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ ñîåäèíåíèé [18]. 

Äëÿ èçó÷åíèÿ ôîòîôèçè÷åñêèõ è ñïåêòðàëüíûõ 
ñâîéñòâ ìîëåêóë II è III áûëè ïðîâåäåíû êâàíòîâî-
õèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû ìåòîäîì ×ÏÄÏ/Ñ, êîòîðûé 
ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü øèðîêóþ ñïåêòðàëüíóþ èí-
ôîðìàöèþ: ýíåðãèè âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé, ìî-
ìåíòû è ñèëû îñöèëëÿòîðîâ äëÿ ïåðåõîäîâ, ïðèðî-
äà ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ, êîíñòàíòû ñêîðîñòåé ðàçëè÷-
íûõ ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ â ìîëåêóëå ïîñëå 
âîçáóæäåíèÿ ñâåòîì [19, 20]. Äàííûå ðàñ÷åòà äëÿ 
èññëåäóåìûõ ìîëåêóë ïðèâåäåíû â òàáë. 3. 

Äîïîëíèòåëüíîå ïðèñîåäèíåíèå ôåíèëüíîãî 
êîëüöà â ïàðà-ïîëîæåíèå òðàíñ-ñòèëüáåíà ïðèâî-
äèò ê óâåëè÷åíèþ ñîïðÿæåííîé π-ñèñòåìû ìîëåêóëû 
è çàêîíîìåðíîìó äëèííîâîëíîâîìó ñäâèãó â ñïåê-
òðå ïîãëîùåíèÿ. Îäíàêî ïðèðîäà ïåðåõîäà è âèä 
ñïåêòðà ñóùåñòâåííî ïðè ýòîì íå ìåíÿþòñÿ. Óâåëè-
÷èëèñü ñèëà îñöèëëÿòîðà è èíòåíñèâíîñòü ïåðâîãî 
ππ*-ïåðåõîäà. Ðàñ÷åò çàñåëåííîñòè è äëèí ñâÿçåé 
äëÿ ìîëåêóëû II â îñíîâíîì è âîçáóæäåííîì S1

*- 
ñîñòîÿíèÿõ ïîêàçûâàåò íåçíà÷èòåëüíîå èçìåíåíèå 
ãåîìåòðèè ïðè âîçáóæäåíèè ìîëåêóëû II. Â ýòîì 
ñëó÷àå ñêîðîñòü ðàäèàöèîííîãî ôîòîïðîöåññà, êàê 
 

 

Ò à á ë è ö à  3  

Ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè, êîíñòàíòû ôîòîïðîöåññîâ, çàñåëåííîñòè ñâÿçåé òðàíñ-ôîðì èññëåäóåìûõ ìîëåêóë,  
ðàññ÷èòàííûå ìåòîäîì ×ÏÄÏ/Ñ, à òàêæå äëèíû ýòèõ ñâÿçåé 

Ôðàíê-êîíäîíîâñêîå ñîñòîÿíèå Ôëóîðåñöåíòíîå S1
*-ñîñòîÿíèå  

¹ 
Si λïîãë, íì f k, ñ–1 ÐÀÂ è l, Å λôë, íì f k, ñ–1 ÐÀÂ è l, Å 

1 ππ* 292 1,21 334 1,37
2 ππ* 276 0,03 288 0,02

I 

3 ππ* 277 0,04 

kr ∼10
9 

kic ∼10
4 

kisc ∼ 7 ⋅ 108

ÐÀÂ(–Ñ=Ñ–) = 1,068 
ÐÀÂ(–Ñ–Ñ=Ñ) = 0,834 

l(–Ñ=Ñ–) = 1,344 
l(–Ñ–Ñ=Ñ) = 1,453 287 0,01

kr ∼ 8 · 108 
kic ∼ 3 · 105 
kisc ∼ 10

10 

ϕôë ∼ 0,07 

ÐÀÂ(–Ñ=Ñ–) = 0,877 
ÐÀÂ(–Ñ–Ñ=Ñ) = 0,934
l(–Ñ=Ñ–) = 1,421 
l(–Ñ–Ñ=Ñ) = 1,412 

1 ππ* 320 1,76 360 1,93
2 ππ* 288 0,02 297 0,02

II 

3 ππ* 278 0,01 

kr ∼ 10
9 

kic ∼ 10
7 

kisc ∼ 10
8 

ÐÀÂ(–Ñ=Ñ–) = 1,051 
ÐÀÂ(–Ph―Ph) = 0,867 

l(–Ñ=Ñ–) = 1,361 
l(–Ph―Ph) = 1,465 286 0,01

kr ∼ 10
9 

kic ∼ 10
6 

kisc ∼ 10
7 

ϕôë∼ 0,95 

ÐÀÂ(–Ñ=Ñ–) = 0,912 
ÐÀÂ(–Ph―Ph) = 0,922 

l(–Ñ=Ñ–) = 1,416 
l(–Ph―Ph) = 1,443 

1 ππ* 332 2,20 373 2,29
2 ππ* 292 0,02 302 0,02

III 

3 ππ* 277 0,01 

kr ∼ 10
9 

kic ∼10
5 

kisc ∼ 10
9 

ÐÀÂ(–Ñ=Ñ–) = 1,067 
ÐÀÂ(–Ñ–Ñ=Ñ) = 0,835 

l(–Ñ=Ñ–) = 1,344 
l(–Ñ–Ñ=Ñ) = 1,451 283 0,01

kr ∼ 2 · 109 
kic ∼ 10

5 
kisc ∼ 6 · 108 

ϕôë ∼ 0,76 

ÐÀÂ(–Ñ=Ñ–) = 0,966 
ÐÀÂ(–Ñ–Ñ=Ñ) = 0,890
l(–Ñ=Ñ–) = 1,385 
l(–Ñ–Ñ=Ñ) = 1 ,432 

 

Ï ð è ì å ÷ à í è å .  f – ñèëà îñöèëëÿòîðà; k – êîíñòàíòû ôîòîïðîöåññîâ; ÐÀÂ – çàñåëåííîñòè ñâÿçåé; l – äëèíû ñâÿçåé.  
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ïîêàçûâàþò ðàñ÷åòû, íàìíîãî áîëüøå, ÷åì áåçûç-
ëó÷àòåëüíîé âíóòðåííåé è èíòåðñèñòåìíîé êîíâåð-
ñèé. Âûñîêîå òåîðåòè÷åñêîå çíà÷åíèå êâàíòîâîãî 
âûõîäà ôëóîðåñöåíöèè ñîåäèíåíèÿ II (ϕôë ∼ 0,95) 
ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèåì. 

Êàê è â òðàíñ-ñòèëüáåíå, â ìîëåêóëå III èí-
òåíñèâíûé ìàêñèìóì â ñïåêòðå ïîãëîùåíèÿ è ôëóî-
ðåñöåíöèè ôîðìèðóåò ππ*-ïåðåõîä S0 → S1

*, ïîëÿðè-
çîâàííûé âäîëü äëèííîé îñè ìîëåêóëû. Ïðèñîåäè-
íåíèå åùå îäíîé ýòèëåíîâîé ñâÿçè ñ ôåíèëüíûì 
êîëüöîì (–ÑÍ=ÑÍ–Ðh) â ïàðà-ïîëîæåíèè òðàíñ-
ñòèëüáåíà ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ ñèëû îñöèëëÿòî-
ðà ïåðâîãî èíòåíñèâíîãî ïåðåõîäà ïðàêòè÷åñêè 
âäâîå. Äëÿ III íàáëþäàåòñÿ çíà÷èòåëüíîå áàòîõðîì-
íîå ñìåùåíèå â ñïåêòðå ïîãëîùåíèÿ ïî ñðàâíåíèþ 
ñî ñòèëüáåíîì. Ðàñ÷åò çàñåëåííîñòè è äëèí ñâÿçåé 
äëÿ III â îñíîâíîì è âîçáóæäåííîì S1

*-ñîñòîÿíèè 
óêàçûâàåò íà ñëàáîå èçìåíåíèå äëèí ýòèëåíîâûõ 
ñâÿçåé ïðè âîçáóæäåíèè íà íåñêîëüêî ñîòûõ àíãñò-
ðåìà. Òàêèì îáðàçîì, â îòëè÷èå îò òðàíñ-ñòèëü- 
áåíà, äëÿ êîòîðîãî âîçáóæäåíèå ïðèâîäèò ê ðàç-
ðûõëåíèþ äâîéíîé ñâÿçè è âîçìîæíîñòè âðàùåíèÿ 
ôåíèëüíûõ êîëåö, â ìîëåêóëå III ïðè âîçáóæäåíèè 
ýòîãî ïðàêòè÷åñêè íå ïðîèñõîäèò, âåðîÿòíîñòü ôî-
òîèçîìåðèçàöèè ìàëà, ïðåèìóùåñòâåííî ìîëåêóëû 
îñòàþòñÿ â òðàíñ-êîíôîðìàöèÿõ.  

Â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè òðàíñ-ñòèëüáåíà 
áëèçêîå ðàñïîëîæåíèå ê ñîñòîÿíèþ S1 òðèïëåòíîãî 
óðîâíÿ Ò5, èìåþùåãî áîëüøîå ñïèí-îðáèòàëüíîå 
âçàèìîäåéñòâèå ñ íèì, ïðèâîäèò ê âûñîêîìó çíà÷å-
íèþ ñèíãëåò-òðèïëåòíîé êîíâåðñèè (äî 1010 ñ–1), 
êîòîðàÿ ïðåîáëàäàåò íàä äðóãèìè ôîòîïðîöåññàìè. 
Ýòî ïðèâîäèò ê íèçêèì èçëó÷àòåëüíûì ñâîéñòâàì 
òðàíñ-ñòèëüáåíà, òåîðåòè÷åñêîå çíà÷åíèå êâàíòîâî-
ãî âûõîäà ëþìèíåñöåíöèè ñîñòàâëÿåò 0,07.  

Äëÿ ìîëåêóë II è III ââåäåíèå çàìåñòèòåëåé ïî-
âëèÿëî íà ýíåðãåòè÷åñêóþ ñõåìó ýëåêòðîííî-
âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé è ôîòîôèçè÷åñêèõ ïðî-
öåññîâ. Â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè íàáëþäàåòñÿ 
äëèííîâîëíîâûé ñäâèã òîãî òðèïëåòíîãî óðîâíÿ, íà 
êîòîðûé ðàíåå â òðàíñ-ñòèëüáåíå ïðîèñõîäèëà 
ñèíãëåò-òðèïëåòíàÿ êîíâåðñèÿ, ýòî ïðèâîäèò ê ïà-
äåíèþ êîíñòàíòû ýòîãî ôîòîïðîöåññà íà 2–3 ïî-
ðÿäêà. Ïðåîáëàäàþùóþ ðîëü â äàííîì ñëó÷àå èãðà-
åò ðàäèàöèîííûé ïðîöåññ, ïîýòîìó èññëåäóåìûå 
ñîåäèíåíèÿ îáëàäàþò õîðîøèìè ëþìèíåñöåíòíûìè 
ñâîéñòâàìè.  

Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ñïåêòðàëüíî-ëþìèíåñöåíò-
íûõ ñâîéñòâ ïîêàçàëè, ÷òî ïî ñðàâíåíèþ ñ òðàíñ-
ñòèëüáåíîì èçëó÷àòåëüíûå õàðàêòåðèñòèêè çàìå-
ùåííûõ ìîëåêóë II è III çíà÷èòåëüíî óëó÷øèëèñü 
(êâàíòîâûé âûõîä ôëóîðåñöåíöèè äëÿ II – 0,9; äëÿ 
III – 0,78), ÷òî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè äàííûìè.  

Ðàñ÷åò çàñåëåííîñòåé ñâÿçåé óêàçûâàåò íà òî, 
÷òî ïðîöåññ ôîòîèçîìåðèçàöèè â òðàíñ-ôîðìàõ II 
è III ìàëîâåðîÿòåí ïî ñðàâíåíèþ ñ àíàëîãè÷íûì 
ïðîöåññîì â ñòèëüáåíå. 

Çàìåùåíèå ïðèâîäèò ê èíãèáèðîâàíèþ èçîìå-
ðèçàöèè ïðè âîçáóæäåíèè. Âûñîêàÿ ñèëà îñöèëëÿ-
òîðà ïåðâîãî ππ*-ïåðåõîäà è ïðåîáëàäàíèå ðàäèà-

öèîííîé êîíñòàíòû íàä îñòàëüíûìè ôîòîïðîöåññà-
ìè ïðèâîäÿò ê âûñîêèì ëþìèíåñöåíòíûì ñâîéñòâàì 
ñîåäèíåíèé.  

Òàêèì îáðàçîì, èññëåäóåìûå çàìåùåííûå 
ñòèëüáåíà (4-ôåíèëñòèëüáåí è 1,4-äèñòèðèëáåíçîë) 
ÿâëÿþòñÿ õîðîøèìè ëþìèíîôîðàìè è ìîãóò áûòü 
ðåêîìåíäîâàíû äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â êà÷åñòâå ëà-
çåðíî-àêòèâíûõ ñðåä è â îðãàíè÷åñêîé ýëåêòðîíèêå.  
 Àâòîðû âûðàæàþò îãðîìíóþ áëàãîäàðíîñòü 
Í.Í. Ñâåòëè÷íîé çà ïðåäîñòàâëåííûå ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå äàííûå. 
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O.V. Dolgova, I.V. Sokolova, N.Yu. Vasiel’eva. Investigation of spatial structure, spectral and  
photophysical properties of the stilbene substituted (1,4-distyrylbenzone and 4-phenylstilbene). 

The present work is devoted to study of stilbene substituted: 4-phenylstilbene (Ph–C=C–Ph–Ph) è 1,4-
distyrylbenzene (Ph—C=C—Ph—C=C—Ph). 

According to calculations by the semi-empirical quantum-chemical  method INDO/S, the quantum yield 
of fluorescence (ϕfl) and photostability of these compounds are increased few times as compared to stilbene 
(stilbene ϕfl ∼ 0.05–0.08; 4-phenylstilbene ϕfl ∼ 0.9; 1,4-distyrylbenzene ϕfl ∼ 0.78). It allows one to advise 
these stilbene substituted as effective active medium for dye laser. 


