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Работа посвящена численному исследо-
ванию кинетики фотоиндуцированного перено-
са электрона (ФИПЭ) в рамках двух- и трех-
центровой моделей внутримолекулярного пе-
рераспределения заряда. Кинетика сверхбы-
стрых фотоиндуцированных реакций перено-
са электрона в донорно-акцепторных комплек-
сах имеет ряд особенностей [6; 7]. Первая
особенность связана с тем, что приготовлен-
ное импульсом накачки локально-возбужден-
ное состояние донорно-акцепторной системы
не успевает завершить релаксацию до момен-
та разделения зарядов, поэтому процесс раз-
деления зарядов протекает на неравновесной
стадии. Вторая предполагает, что для адек-
ватного описания кинетики таких процессов
необходимо введение двух координат реакции,
соответствующих каждой из стадий, а имен-
но стадии фотовозбуждения и стадии после-
дующего переноса электрона. Поэтому для
описания кинетики ФИПЭ необходимо исполь-
зовать многоцентровые (например, двух- и
трехцентровые) модели внутримолекулярно-
го перераспределения заряда [3; 6; 7].

Дополнительной существенной характе-
ристикой, влияющей на кинетику сверхбыст-
рого ФИПЭ, является угол между координа-
тами реакции, соответствующими фотовоз-

буждению и переносу заряда. В работах [2–7]
были разработаны двух- и трехцентровые мо-
дели пространственного перераспределения
электронной плотности, позволившие рассчи-
тывать значения данного угла в конкретных
молекулярных системах. Было показано, что
если в качестве донора (или акцептора) выс-
тупают протяженные органические молекулы,
такие как ДCМ (4-дицианометилен-2-метил-
6-p- диметиламиностирол-4H-пирен), то внут-
римолекулярное перераспределение заряда в
донорно-акцепторной системе можно модели-
ровать в рамках трехцентровой модели
[2; 3; 8]. Для описания внутримолекулярного
перераспределения электронной плотности
для таких систем как кумарины, изменение
дипольных момента которых на стадии фото-
возбуждения относительно невелико, можно
использовать двухцентровую модель [2; 4; 5].
В рамках трехцентровой модели фотовозбуж-
дение донора (или акцептора) рассматрива-
ется как перенос эффективного заряда, а фо-
тоиндуцированный перенос электрона пред-
ставляется как двухэтапный перенос заряда
между тремя центрами. Двухцентровая мо-
дель ФИПЭ описывает перераспределение
электронной плотности на стадии фотовозбуж-
дения в терминах изменения дипольного мо-
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мента молекулы, а последующий перенос
электрона как перенос точечного заряда меж-
ду двумя центрами.

В рамках данной работы предполагает-
ся провести дальнейшее количественное ис-
следование влияния внутримолекулярного пе-
рераспределения заряда в донорно-акцептор-
ной системе на стадии фотовозбуждения на
скорость не только сверхбыстрого горячего
переноса электрона, но и термического пере-
носа электрона. В качестве параметров до-
норно-акцепторных систем будут использова-
ны параметры реальных кумаринов [2; 4; 5], а
также молекул растительного или животного
пигмента, к которым относятся хлорофилл, b-
каротин и рутин [1]. В качестве растворите-
лей будут использованы метилонитрил и ва-
леронитрил.
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