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1. Наиболее значимые результаты за 1997 г.
На  основе  развитой  ранее  оригинальной  методики  моделирования  динамики  фотовозбужденных 
многоатомных  молекул  было  проведено  исследование  динамики  адсорбции  и  фотоизомеризации 
молекулы стильбена на графитовой поверхности. Теоретически рассчитаны равновесные состояния 
молекулы  с  целью последующего  сравнения с  данными экспериментов  по исследованию поверх-
ностно-адсорбированного  стильбена  методами  туннельной  микроскопии.  Рассчитана  статистика 
выхода различных каналов фотоизомеризации и проанализирована ее специфика по сравнению со 
свободной молекулой. 

В  теории резонанса  когерентного  пленения  излучения  показано  существование  принципиального 
предела ширины резонанса Lambda-системы. Теоретически объяснен экспериментально наблюдае-
мый сдвиг резонанса  поглощения.  Созданы программы  для аналитического  и численного расчета 
спектров флуоресценции многоуровневых атомов. 

2. Наиболее значимые результаты за последние 5 лет
Развита  оригинальная  методика  моделирования динамики фотовозбужденных  молекул,  позволяю-
щая для определения параметров молекулы использовать данные спектров флуоресценции и опти-
ческого поглощения. Для изолированной молекулы  стильбена  обнаружена  неизвестная ранее  осо-
бенность цис-транс фотоизомеризации, заключающаяся в существовании единого для всех продук-
тов выхода реакции набора трех путей движения на возбужденной потенциальной поверхности, что 
приводит к наличию соответствующих групп в распределении времен реакции. Развит усовершен-
ствованный метод описания квантовых скачков в процессе внутренней конверсии, обобщающий ал-
горитм Тулли, и показана его эффективность в применении к стильбену. 
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5. Информация о грантах, договорах, контрактах
1. Российский Фонд Фундаментальных Исследований

2. N 96-03-032867, Молекулярная динамика фотовозбужденных молекул, адсорбированных на по-
верхность

3. МЛЦ



6. Особая информация
нет
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