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ВЗАИМОДЕЙСТВИЕ ДИМЕРА КРАСИТЕЛЯ CD-1  
С ЛАЗЕРНЫМ ИЗЛУЧЕНИЕМ 

Аннотация. По схеме тензорной аддитивности электронной поляризуемости рассчитаны 
компоненты тензора поляризуемости димера красителя CD-1. Определена зависимость 
энергии взаимодействия димера красителя CD-1 с электрическим полем лазерного 
излучения от углов, определяющих ориентацию димера относительно лабораторной 
системы координат. Найдено направление преимущественной ориентации димеров 
красителя относительно электрического поля и функция распределения по углам, 
определяющим ориентацию димера. 
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INTERACTION OF THE DIMER OF CD-1 DYE WITH LASER IRRADIATION 

Abstract. Components of a polarizability tensor of a CD-1 dye dimer are calculated according 
to the scheme of tensor additivity of electronic polarizability. The dependence of the energy of 
interaction of the CD-1 dye dimer with the electric field of laser irradiation on the angles 
defining the orientation of the dimer in a laboratory system of coordinates is determined. The 
direction of the primary orientation of the dye dimer in the electric field and the distribution 
function of the angles defining the dimer orientation are found.  
Key words: liquid crystal, photoorientation, laser irradiation, dimer, distribution function 
of angles.  

 
Среди многих методов ориентирования жидких кристаллов (ЖК) 

одним из наиболее перспективных является метод фотоориентации: 
ориентирование ЖК через ориентирование молекул красителя под действием 
лазерного излучения [1-8]. Теория этого явления рассматривалась в ряде работ 
[3, 9-11]. В работе [3] было рассмотрено поглощение молекулами красителя 
лазерного излучения, решено диффузионное уравнение и получена 
зависимость параметра порядка S от времени, однако не было рассчитано 

                                                           
© Барабанова Н.Н., Штрек О.В., 2015. 

значение угла ориентации молекул. В работах [9-11] была рассмотрена 
ориентация вытянутых транс-молекул красителя CD-1 при взаимодействии с 
электромагнитным полем лазерного излучения. Так как анизотропия 
оптической поляризуемости положительна, в результате взаимодействия с 
электрическим полем световой волны оси легкого вращения молекулы должны 
ориентироваться параллельно направлению электрического поля [3-12], что не 
соответствует результатам эксперимента. 

Авторы работы [11] рассмотрели взаимодействие молекул красителя с 
магнитным полем излучения. Было показано, что вследствие положительного 
знака анизотропии магнитной восприимчивости молекулы CD-1 ее 
взаимодействие с магнитным полем приводит к ориентации оси легкого 
вращения молекулы в направлении магнитного поля излучения. Однако 
величина энергии взаимодействия молекулы с магнитным полем на два 
порядка меньше взаимодействия с электрическим, поэтому ориентация 
молекул достигается в результате взаимодействия с электрическим полем. 
Таким образом, ось легкого вращения должна быть направлена по 
электрическому полю.  

Молекулы многих красителей, используемые при фотоориентации, 
имеют структуру, близкую к структуре молекулы CD-1, поэтому результаты, 
полученные для CD-1, можно обобщить на большой класс красителей. 

В работах [12-13] было высказано предположение, что ориентацию 
молекул красителя или хромофорных групп можно объяснить с помощью 
гипотезы о цис-транс-изомеризации в этих молекулах, однако не было 
приведено доказательство ее справедливости. 

В работах [14-15] было показано, что данные по полярной и 
азимутальной энергии сцепления ЖК можно объяснить тем, что молекулы  
СD-1 образуют димеры, в которых боковые карбоксильные группы молекул, 
находящиеся в середине молекулы, образуют водородные связи.  

Квантово-механические расчеты, проведенные в этих работах методом 
Хартри-Фока с использованием программы GAMESS, и расчет энтропии 
димеризации показали, что вероятность существования красителя в виде 
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димеров при температурах 300–600 К намного превышает вероятность 
существования его в виде отдельных молекул.  

В связи с этим целью работы является определение энергии 
взаимодействия димеров красителя с полем лазерного излучения и их 
ориентации относительно направления электрического поля световой волны. 

Величина энергии взаимодействия молекулы красителя с 
электрическим полем излучения, как указывалось выше, на два порядка больше 
ее взаимодействия с магнитным полем световой волны. Поэтому найдем 
энергию взаимодействия димера красителя с электрическим полем лазерного 
излучения и определим его ориентацию относительно направления 
электрического поля световой волны. 

Энергия взаимодействия димера красителя с электрическим полем 
определяется выражением: 

kiik EEU ∑−= α
2

1
,   i, k=x, y, z,                   (1)  

где ikα – компоненты тензора поляризуемости молекулы в лабораторной 

системе координат x, y, z. ki EE , – компоненты вектора электрического поля в 

той же системе координат. 
Пусть пучок света направлен по оси z, электрическое поле – по x, 

магнитное поле – по z. 
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После усреднения по углам получим: 

)sincoscoscossin(

)sinsincoscoscos(cossin
22222

3

22222
2

22
1

ϕψθϕψα

ψϕθψϕαϕθα

⋅+⋅⋅+

+⋅+⋅⋅+⋅=xxa
   

(4) 
Так как для CD-1 реализуется изомер транс-транс, то рассмотрим димеры 

данного изомера. Структурные формулы изомеров CD-1 изображены на рис. 1 

(а, б) [15]. Плоскости фенильных колец, карбоксильных групп и групп –N=N- 

составляют с плоскостью, делящей угол между двумя фенильными группами 

бифенила, угол 16°. Ось 1 выбрана перпендикулярно этой плоскости, ось 2 – в 

направлении оси легкого вращения, ось 3 – перпендикулярно осям 1 и 2. На 

рисунке приведены проекции димера CD-1.  

 

 
Рис. 1. а) Молекула красителя CD-1; б) молекула димера красителя CD-1. 
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Пользуясь валентно-оптической схемой и известными значениями 

поляризуемостей связей [15], рассчитаны компоненты тензора поляризуемости 

молекулы и димера CD-1: 
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,,
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 τσαα τσ ∑= ,    (5) 

где 
nnvuα – компоненты тензора поляризуемости n-ой связи; ),( nu

σ , ),( nv
τ  - 
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nnnnn zyxvu ,,, = – оси координат, связанные с n-ой связью. 

Для компонент тензора поляризуемости молекулы CD-1 с учетом  
сопряжения связей были получены значения: 

324
1 10167 см−⋅=α , 

324
2 10123 см−⋅=α , 

324
1 1092 см−⋅=α . 

Энергия взаимодействия димера с полем излучения: 
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Зависимости энергии от углов, определяющих ориентацию молекулы, 
приведены на рис. 2 и рис. 3. Анализ полученных результатов показывает, что 
направление преимущественной ориентации легкой оси димера совпадает с 
направлением электрического поля. Как видно, наблюдается сильная 
зависимость энергии от θ. При этом максимальное значение соответствует 
следующим условиям: ψ=00, φ=00 и θ=900. Таким образом, молекулы димера 
ориентируются так, что ось легкого вращения составляет с направлением 
электрического поля угол 300. 
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Можно оценить число кооперативно ориентирующихся молекул N. 
Энергия N кооперативно ориентирующихся молекул в электрическом поле 
равна: 

.105
2
1 262 эргNENNU xx

−⋅⋅≈−= α  

 

 
Рис. 2. Зависимость энергии взаимодействия димера красителя CD-1 с электрическим 

полем излучения от углов ψ и θ при значениях  φ=0° (а) и φ =90° (б). 

 
Рис. 3. Зависимость энергии взаимодействия димера красителя CD-1 с электрическим 

полем излучения от углов φ и θ при ψ=0° (а) и ψ=90° (б). 
 

Чтобы N молекул могли кооперативно ориентироваться при 
температуре Т, эта энергия должна быть равна энергии теплового движения kT: 

 
144, 2 10 .NU kT эрг−≈ ≈ ⋅  

Тогда 𝑁𝑁 ≈ 1012, что примерно равно числу кооперативно ориентирующихся 
молекул без димеризации [10]. 

Функция распределения димера красителя в электрическом поле 

лазерного излучения по углам θ, φ и ψ: 
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Выводы:  
1. По схеме тензорной аддитивности электронной поляризуемости рассчитаны 

компоненты тензора поляризуемости димера красителя CD-1. 
2. Определена зависимость энергии взаимодействия димера красителя CD-1 с 

электрическим полем лазерного излучения от углов, определяющих 
ориентацию димера относительно лабораторной системы координат. 

3. Найдено направление преимущественной ориентации димеров красителя 
относительно электрического поля. 

4. Оценено число димеров, кооперативно ориентирующихся в поле лазерного 
излучения. 

5. Найдена функция распределения по углам, определяющим ориентацию 
димера. 
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