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Аннотация 
В работе исследованы спектры пигмента желтого светопрочного 2 «З» (М0) и двух его модификаций 

полученных заменой диазосоставляющей на 4-хлор-2-нитроанилин (М1) и 4-нитроанилин (М2). Были 
рассчитаны спектры вертикального возбуждения одиночной молекулы, спектры вертикального возбуж-
дения бимолекулярного кластера (для учета экситонного расщепления) и проведен расчет динамики 
возбужденного состояния одиночной молекулы (для учета влияние вибронных состояний). 

Определено, что учет экситонного расщепления смещает спектры исследованных пигментов в 
коротковолновую область, а учет вибронных состояний уширяет полосы поглощения асимметрично, в 
основном в длинноволновую область. 

Для всех подходов наблюдается увеличение координаты тона цветового пространства LCH в ряду 
HМ0 < HМ1 < HМ2. Для кластерного подхода смещение тона модификаций по сравнению с исходным 
пигментом составило ΔHМ1 = 3.8º и ΔHМ2 = 4.8º, для подхода с использованием динамики возбужденного 
состояния ΔHМ1 = 12.9º и ΔHМ2 = 15.5º. Экспериментальное смещение для модификации М2 ΔH = 6.2º. 

Определено, что по сравнению с экспериментальным спектром кластерный предсказывает зани-
женную интенсивность для длинноволновой части спектра, где основной вклад дают вибронные состояния, 
а подход с использованием динамики возбужденного состояния предсказывает уширение полосы погло-
щения в длинноволновой области за счет лишних колебательно-вращательных степеней свободы, которые 
не реализуются в реальном кристалле. Комбинация данных подходов может вполне надежно использоваться 
для прогнозирования смещения тона пигмента при изменении его химической структуры. 
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