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1. Наиболее значимые результаты за 1995 г.
В результате теоретического анализа и компьютерного моделирования динамики одномерных моделей молекул 
в двухуровневом приближении электронной подсистемы был разработан алгоритм расчетов на основе метода 
случайных квантовых скачков и показано, что для случая сильных лазерных полей с интенсивностью порядка 
1014 – 1015 Вт/см2 он дает правильное количественное описание процесса фотодиссоциации молекулы HCl+.

На основе детального исследования динамики классической модели молекулы стильбена, учитывающей все 3N-
6=72 колебательные степени свободы, выявлены основные степени свободы, ответственные за процессы цис-
транс  фотоизомеризации  и образования  дигидрофенантрена  (DHP). Построена  редуцированная  2-мерная  мо-
дель молекулы стильбена, основанная на полной 3N-6-мерной потенциальной функции и дающая возможность 
после ее обобщения на 3 и 4 степени свободы отобразить все основные свойства экспериментально наблюдае-
мых фотоиндуцированных реакций. Детально исследована кинетика реакции в двумерной модели и показано, 
что для корректного качественного описания изомеризации необходимо введение  в качестве дополнительной 
координаты угла кручения бензольных колец, а точное количественно описание может быть достигнуто только 
за счет перенормировки точных эффективных масс и/или параметров исходного молекулярного потенциала.

На основе нового метода описания динамики квантовых скачков в системе квазипересекающихся электронных 
уровней молекулы уточнена качественная картина неадиабатической внутренней конверсии в фотовозбужден-
ных молекулах. В частности, показано, что широко используемого предположение о сохранении полной энер-
гии  при  квазиклассическом  описании  молекулы  во  время  скачка  неадекватно  и  в  простейшем  приближении 
должно быть опущено либо, при более точном описании, заменено расчетом сдвига по импульсу на основе по-
лученных нами формул. Для сравнения результатов квазиклассического приближения и точных квантовомеха-
нических расчетов создана компьютерная программа расчета квантовой динамики скачков, позволяющая в со-
четании с развитыми ранее методами классической молекулярной динамики построить комбинированную кван-
тово-классическую модель, дающую точную 3N-мерную классическую картину динамики, дополненную реду-
цированной квантовой картиной локальных флуктуаций.

Методика  расчета  динамики  изолированной  молекулы  стильбена  модернизирована  для  анализа  динамики  и 
спектральных свойств молекулы, физически адсорбированной твердой поверхностью. Рассчитаны равновесные 
положения молекулы на поверхности графитовой подложки, спектры поглощения и флуоресценции и динамика 
в условиях фотовозбуждения. Показано, что, в то время как линейные спектры в процессе адсорбции, в основ-
ном, сохраняют свою структуру, динамика фотовозбужденных реакций претерпевает существенные изменения 
и распределения характерных времен реакций качественно изменяется. Полученные результаты и созданные ал-
горитмы дают исходную информацию и методы расчета, необходимые для планируемых экспериментальных 
исследований методами туннельной микроскопии. 
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