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Аннотация. Проведено квантово-химическое моделирование структур новых кра-
сителей - диэтил 2,2'-([1,1'-бифенил]-4,4'-диилбис(азанедиил)диацетата (M13) и 
натрий 2-гидрокси-5-((2-метокси-4((4-сульфофенил)диазенил)фенил)диазенил) бен-
зоанта (M12), поглощающих в ближней УФ- и видимой областях спектра неэмпири-
ческим методом HF (Хартри-Фока) в базисе 6-31G с последующим их синтезом. 
Рассчитаны электронные спектры поглощения (в растворе диметилформамида  
(ДМФА)), содержащие одну полосу поглощения с максимумом: 448 нм - M12  и  297 
нм - M13. Наблюдается высокая степень соответствия рассчитанных и эксперимен-
тальных данных (≥ 95%). Разработаны широкополосные пленочные поляризаторы 
на основе поливинилового спирта, дисазокрасителей и синтезированных соедине-
ний, поляризующие в широком спектральном диапазоне (280-685 нм). Изучены их 
спектрально-поляризационные характеристики. Установлено, что в указанном 
спектральном диапазоне эффект поляризации составляет 90-99 %.  
Ключевые слова: широкополосные дихроичные поляризаторы, поливиниловый 
спирт, дисазокрасители, степень поляризации, квантово-химическое моделирова-
ние. 

 
1. Введение 
До настоящего времени пленочные поляризаторы на основе поливинилового спир-

та (ПВС), окрашенного дихроичным компонентом (молекулярным йодом или органи-
ческим  красителем), находят широкое практическое применение. Их конкурентоспо-
собность на рынке поляризующих материалов обусловлена хорошими оптическими 
свойствами, доступностью и сравнительно низкой стоимостью сырья, относительной 
простотой технологии изготовления. Большая часть пленочных поляризаторов с краси-
телями создана для видимой области спектра [1,2], известны образцы и для ближнего 
УФ-диапазона [3,4]. Однако, практически отсутствуют дихроичные поляризаторы, ра-
ботающие в широком спектральном диапазоне, включающем видимую, УФ- и ИК- об-
ласти спектра, хотя они и перспективны для применения в качестве  поляризующих 
элементов в ряде оптических устройств, например, для фотоориентации жидких кри-
сталлов в оптических средствах защиты ценных бумаг и документов. Исследования, 
направленные на получение таких поляризующих систем являются актуальными и 
своевременными.  

Поляризующая способность пленок проявляется в тех областях спектра, где проис-
ходит максимальное поглощение света красителем, и часто ограничивается одной уз-
кой абсорбционной полосой. Поэтому для получения широкополосных поляризаторов 
целесообразно использовать смеси красителей.  
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Цель данной работы заключалась в получении на основе ПВС и красителей оптиче-
ски анизотропных пленок, способных обеспечить поляризацию света в широком спек-
тральном диапазоне, включая ближнюю УФ и видимую области спектра.  

 
2. Эксперимент 
В работе использовали синтезированные красители (М12 и М13), дисазокраситель 

М2 [5] и известные Конго Красный (КК)  и Чикагский Синий 6В (ЧС):  
 

Красители 
 

N N N N

NH2

OH

SO3Na  
натриевая соль 6-амино-4-гидрокси-5 [[4-(фенил)азо)фенил]азо]-2-нафталин-

сульфокислоты (M2) 
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натрий 2-гидрокси-5-((2-метокси-4((4-сульфофенил)диазенил)фенил)диазенил) бензоат 
(M12) 

 

HN NHH2C CH2H5C2OOC COOC2H5

 
 

диэтил 2,2'-([1,1'-бифенил]-4,4'-диилбис(азанедиил)диацетат (M13) 
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С целью обоснования синтеза красителей, обладающих требуемыми оптическими 

свойствами, проведено квантово-химическое моделирование выбранных молекулярных 
структур, поглощающих в ближней УФ- и видимой областях спектра, и рассчитаны их 
абсорбционные спектры. 

Расчет геометрии молекул красителей проводили поэтапно – вначале методом мо-
лекулярной механики (ММ+), а затем неэмпирическим методом HF в базисе 6-31G. Вы-
бор метода ММ+  обоснован тем, что он разработан для органических молекул, учиты-
вает потенциальные поля, формируемые всеми атомами рассчитываемой системы, и 
позволяет гибко модифицировать параметры расчета в зависимости от конкретной за-
дачи. При расчетах был использован квантово-химический пакет Gaussian 09W. Визуа-
лизацию оптимизированных молекул красителей и их спектров поглощения осуществ-
ляли с помощью программы GaussView 05.  

Синтез красителей и способ формирования поляризационных пленок описаны в [5-
10]. 

Спектры поглощения и пропускания пленок регистрировали в поляризованном све-
те на UV–NIR Spectrometer HR4000CG (Ocean Optics, США) с Wire–Grid polarizer 
UBB01A (Moxtek, США).  

Спектральные свойства анизотропной окрашенной пленки характеризуются значе-
ниями оптической плотности (D, D) и пропускания (Т, Т), которые связаны зависи-
мостями [10]:   
 

D =  с l 
D =  с l 
D  D 

lgТ =  D 
lgТ =  D                              (1) 
Т  Т , 

 
где с – концентрация красителя, l – толщина пленки,  – коэффициент экстинкции, а 
индексы  и   относятся к значениям D и Т соответственно при параллельном и пер-
пендикулярном расположении направления электрического вектора линейно поляризо-
ванного света, падающего на пленку, и оси ее ориентации.  

Характеристики оптических свойств поляризатора - светопропускание одинарной 
пленки (То) и степень поляризации (CП) рассчитывали по формулам [10]: 
 

То = (Т + Т) / 2 СП = (Т  Т||) / (Т + Т).100 %      (2) 
 
3. Результаты и их обсуждение 
Спектры поглощения, рассчитанные для представленных на рисунках 1 и 2 моле-

кулярных структур М13 и М12, удовлетворительно совпали с абсорбционными спектра-
ми, полученными экспериментальным путем.  

Известно [11], что молекула эффективного красителя должна быть планарной и 
иметь соотношение длинной (Z) и короткой (X) молекулярных осей ≥ 2. Планарность 
исследованных в работе молекул красителей подтверждается данными квантово-
химического моделирования (рисунок 3), а их геометрические параметры приведены в 
табл. 1. 
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Рис.1 Структура молекулы красителя М13, оптимизированная методом  HF/6-31G и его спектр 
поглощения. а) расcчитанный, б) экспериментальный  (концентрация  красителя в растворе 

ДМФА 7.0·10-4 М/л). 
 

 
Рис.2 Структура молекулы красителя М12, оптимизированная методом  HF/6-31G и его спектры 
поглощения. а) расcчитанный (для видимой области спектра), б) экспериментальный (концен-

трация  красителя в растворе ДМФА 7.0·10-4 М/л). 
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Рис.3. Геометрические параметры изученных красителей 
 

 
В табл.2 приведены спектрально-поляризационные характеристики окрашенных 

ПВС-пленок. Оптимальная концентрация красителя, при которой достигается макси-
мальная поляризующая способность пленок, составляет  (0,1-0,3 мас.%).  
 
 

Таблица 1 
Значения геометрических параметров молекул красителей 

 
Краситель Z, Å Х, Å Y, Å Z/X 
М13 21,1 5,0 1,8 4,2 
М12 21,2 8,7 3,9 2,4 
М2 18,8 9,2 2,7 2,0 
ЧС 30,1 7,6 4,0 4,0 

 
Примечание: Z, X и Y  – длина, ширина и высота молекулы, которые являются па-

раметрами прямоугольного параллелепипеда, в который вписана мо-
лекула. 

 
Данные, приведенные в табл.1 и 2 указывают на то, что с увеличением значения 

параметра (Z/X), так называемого геометрической анизотропией молекулы,  поляризу-
ющая способность окрашенных пленок повышается, достигая предельного значения 
при  Z/X  ~ 3,5-4 (рис. 4). 

Спектральный диапазон поляризации света пленками, окрашенными изученными 
красителями (табл. 2), свидетельствует о возможности использования их смесей в каче-
стве дихроичных компонентов широкополосных поляризаторов. 
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Таблица 2 
Спектрально-поляризационные характеристики окрашенных пленок 

 
Краситель λmax С, 

мас.
% 

Т┴ Т|| D┴ D|| Т0 СП, 
% % 

 
М13 

 
300-310 

0,05 55,91 4,48 0,25 1,35 30,20 85,0 
0,10 43,64 1,12 0,36 1,95 22,38 95,0 
0,20 24,19 1,97 0,62 1,71 13,08 85,0 

 
М12 

 
443-447 

0,10 53,31 6,68 0,27 1,18 30,00 78,0 
0,20 57,43 2,13 0,24 1,67 29,78 93,0 
0,25 47,25 2,97 0,33 1,53 25,11 88,0 

 
М2 

 
578-580 

0,10 47,86 14,12 0,32 0,85 30,99 54,0 
0,20 39,81 4,17 0,40 1,38 21,99 81,0 
0,30 21,72 0,77 0,66 2,11 11,24 93,0 

 
 
ЧС 

328-332 0,20 79,40 14,10 0,10 0,85 46,80 70,0 
 
664-668 

0,10 49,89 7,08 0,30 1,15 28,48 75,0 
0,20 33,88 0,85 0,47 2,07 17,36 95,0 
0,30 13,56 0,30 0,87 2,52 6,93 96,0 

 
КК 

363-366 0,20 52,00 16,05 0,33 0,79 31,42 63,0 
 
532-534 

0,10 24,60 11,73 0,28 0,93 31,86 90,0 
0,20 39,74 0,91 0,40 2,04 20,32 96,0 

 
 

 
Рис.4. Зависимость степени поляризации окрашенных пленок от соотношения 

(длина/ширина) молекул красителей 
 

Пленка с трехкомпонентной смесью  M13-M12-M2 (рисунок 5), поляризует свет в 
спектральном диапазоне 292-587 нм со степенью поляризации 90-96 % в ближней УФ 
(292-400 нм) и 90-99 % в видимой (400-587 нм) областях спектра. В случае четырех-
компонентных смесей M12-M2-КК-ЧС и M13-M12-КК-ЧС  (рисунок 6 а и б) область по-
ляризации света пленками расширилась до 684-685 нм, при этом степень поляризации 
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составила, соответственно 90-98 % (в ближней УФ) и 90-99 % (в видимой) областях 
спектра. 

 

 
 
 

Рис. 5 Спектры пропускания  и степень поляризации  ПВС-пленки, окрашенной смесью 
M13-M12-M2. 1-Т||, 2-Т┴, 3-СП,  

концентрация красителей в пленке (мас.%): 0,1(M13)-0,2 (M12)-0,2 (M2), Rs = 4. 
 
 
 

 
Рис. 6 Спектры пропускания  и степень поляризации  ПВС-пленок, 

окрашенных смесями  M12-M2-КК-ЧС (а) и M13-M12-КК-ЧС (б).  
1-Т||, 2-Т┴, 3-СП, концентрация красителей в пленке (мас.%): 
а) 0,2(M12)-0,15(M2)-0,2 (КК)-0,15(ЧС);  
б) 0,1(M13)-0,2(M12)-0,2(КК)-0,2(ЧС),  Rs = 4. 
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4. Заключение 
Таким образом, диэтил 2,2'-([1,1'-бифенил]-4,4'-диилбис-(азанедиил)диацетат и 

натрий 2-гидрокси-5-((2-метокси-4((4-сульфо-фенил)диазенил)-фенил)диазенил)бензо-
ат являются эффективными дихроичными компонентами для пленок, поляризующих в 
ближней УФ- (М13, λmax 300-310 нм) и видимой (М12, λmax  443-447 нм) областях спек-
тра. Введение их в смеси с дисазокрасителями М2, КК и ЧС, поляризующих свет при 
длинах волн более 450 нм, позволяет получить широкополосный поляризатор для 
ближней УФ и видимой областей спектра. 
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Abstract. The quantum-chemical modeling of structures of new dyes - diethyl 2,2'- ([1,1'-
biphenyl]-4,4'-diylbis(azanediil)diacetate (M13) and sodium 2-hydroxy-5-((2-methoxy-
4((4-sulfophenyl)diazenil)phenyl)diazenil)benzoate (M12) absorbing in the near-UV and 
visible regions of the spectrum in the ab initio HF 6-31G followed by their synthesis was 
investigated. Electronic absorption spectra (in a solution of dimethylformamide (DMF)) 
containing one absorption band with a maximum at 448 nm - M12 and 297 nm - M13 
were calculated. There is a high degree of correspondence between the calculated and 
experimental data (≥ 95%). Wideband polarizer films based on polyvinyl alcohol, 
disazodyes and synthesized compounds polarizing in a wide spectral range (280-685 nm) 
were developed. Their spectral and polarization characteristics were studied. Polarization 
effect in the said spectral range is 90-99 % was found. 
Keywords: wideband dichroic polarizer, polyvinyl alcohol, disazodyes, degree of 
polarization, quantum-chemical modeling. 
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Аннотация. Построение объемного изображения достигается при использовании 
специальных устройств – 3D очков, которые разделят изображение экрана на два 
канала – суб-кадра для левого и правого глаза. В идеальном случае 3D очки позво-
ляют правым глазом воспринимать только один суб-кадр 3D изображения, левым – 
другой. Однако реальные устройства не позволяют изолировать каналы, допуская 
утечку яркости между каналами, так называемые перекрестные помехи. Перекрест-


