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Выходными данными будут следующие показатели: 

 коэффициент экономии энергии топлива; 

 экономическая выгода от использования установки; 

 режим когенерации в зависимости от уровня потребления. 

Моделирование работы когенерационной установки является ак-

туальным в виду наличия экономической выгоды (дешевизна произ-

водимой энергии, отсутствие потерь электроэнергии в линиях элек-

тропередач) и возможности снижения уровня негативного воздей-

ствия на окружающую среду. 
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РЕШЕНИЕ УРАВНЕНИЯ ШРЁДИНГЕРА  

С СИММЕТРИЧНЫМ АНАЛОГОМ ОДНОМЕРНОГО  

ПОТЕНЦИАЛА ПЕШЛЯ-ТЕЛЛЕРА 

 

Рассмотрим стационарное одномерное уравнение Шрёдингера [1]  
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где   – приведенная постоянная Планка, M  –  масса частицы, x  – 

её координата,  x  – волновая функция, E  – энергия частицы,  

0  – некоторый параметр, регулирующий геометрические размеры 

рассматриваемого потенциала.  
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Потенциал (2) представлен на рисунке 1 для случая  2 . 

 
Рисунок 1 – Зависимость потенциала (2) от координаты 

 

Рассматриваемый потенциал является периодическим. При этом 

выражение (2) по своему виду похоже на потенциал Пешля-Теллера 

[2]. Однако, в отличие от него, как видно на рисунке 1, обсуждаемый 

потенциал (2) является симметричным. Ограничимся поиском реше-

ний уравнения Шрёдингера с потенциалом вида (2) на отрезке 

     2;2x . Так как при   2x  выражение (2) обраща-

ется в бесконечность, то уместно предположить, что волновая функ-

ция удовлетворяет граничным условиям 
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Обсудим теперь процедуру решения задачи (1) – (3). После под-

становки выражения (2) в уравнение (1) выполним в нём замену пе-

ременной xy sin . В результате получим следующее уравнение:  
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где введено обозначение  222 2  ME . Будем искать решение 

данного уравнения в виде  
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где  yf  – неизвестная функция,   – неизвестная постоянная ве-

личина, выбор которой определяет вид уравнения для  yf . 

Подстановка выражения (5) в уравнение (4) и выбор 41  при-

водит к присоединенному уравнению Лежандра [3]: 
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Решениями уравнения (6) являются присоединенные функции 

Лежандра )(yPm

n
, для которых верхний индекс m  равен 1. При этом 

нижний индекс n  связан с параметром   равенством )1(2  nn . 

Присоединенные функции Лежандра являются регулярными только 

при целых значениях n . Кроме того, индекс n  должен подчиняться 

условию mn  . Таким образом, n 1, 2, … . Учитывая введённое 

ранее обозначение 
2 , получим собственные значения энергии: 
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Волновые функции, соответсвующие дискретным значениям 

энергии (7), имеют вид: 

                                           xPxCx
nnn

 sincos 1 .            (8) 

Для определения констант n
C  необходимо использовать условие 

нормировки волновой функции, которое для обсуждаемого 

потенциала представим в форме: 
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Несколько первых волновых функций приведём в явном виде: 
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Таким образом, в работе получен дискретный спектр энергий 

частицы и волновые функции в случае взаимодействия (2). При этом, 

как видно из формулы (7), энергетические уровни не обладают 

свойством эквидистантности. 

В дальнейшем мы планируем рассмотреть обобщенный вариант 

потенциала (2), зависящий от двух параметров.  
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ВЛИЯНИЕ ВЯЗКОСТИ РАСТВОРИТЕЛЯ  

НА ФЛУОРЕСЦЕНТНЫЕ СВОЙСТВА  

ПРОИЗВОДНЫХ ТИОФЛАВИНА Т 

 

Флуоресцентные молекулярные роторы (ФМР) это молекулы, для 

которых наблюдается сильная зависимость квантового выхода флуо-

ресценции Ф от вязкости растворителя (). Ярким примером ФМР яв-

ляется молекула тиофлавина Т (ThT), являющаяся сенсором на ами-

лоидные фибриллы (АФ), образующиеся при болезни Альцгеймера 

[1]. Разработка новых флуоресцентных зондов для детектирования 

АФ и измерения микровязкости требует изучения механизма чувстви-

тельности флуоресценции ФМР к вязкости среды. Целью работы яв-

ляется исследования флуоресцентных свойств производных ThT, а 

также квантово-химические расчеты поверхности потенциальной 

энергии (ППЭ) основного (S0) и возбужденного (S1) состояний для 

оценки влияния структуры производных ThT на скорость фотофизи-

ческих процессов в состоянии S1. 

Объектами исследования в данной работе являются производные 

ThT (нейтральные и катионные формы): 2-[4'-(амино)фенил]-

бензтиазол (BTA-0), 2-[4'-(метиламино)фенил]-бензтиазол (BTA-1) и  

2-[4'-(диметиламино)фенил]-бензтиазол (BTA-2) (таблица 1). Были 

определены значения квантового выхода флуоресценции производ-

ных (согласно Williams и др. [2]) в ряде полярных растворителей 

(таблица 1). Были проведены квантово-химические расчёты ППЭ со-

стояний S0 и S1, а также силы осциллятора f перехода S0-S1 с помо-

щью пакета программ FireFly 8.0.1 [3], частично основанного на ис-

ходном коде программы GAMESS (US) [4]. Расчёты методом 

DFT/TDDFT (B3LYP/ 6-31G(d)) производились для молекул с фикси-

рованным значением угла φ между бензтиазольным и анилиновым 

фрагментами в диапазоне от 0° до 180°.  

Из полученных данных (таблица 1) видно, что квантовый выход 

флуоресценции нейтральных форм производных ThT практически не 
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