
С
о школьной скамьи все

знают о той исключитель�

ной роли, которую окисли�

тельно�восстановительные ре�

акции играют в нашей жизни.

С их помощью живые организ�

мы запасают энергию, тратят ее,

перерабатывают поступающие

из окружающей среды вещества.

В современной химии такие ре�

акции — один из главных мето�

дов получения новых веществ.

В химической промышленности

посредством реакций окисления

и восстановления полезные ис�

копаемые превращают в ценные

вещества: металлы, кислоты, ле�

карства, красители. С этими ре�

акциями мы постоянно сталки�

ваемся в быту, когда заводим ав�

томобиль или нажимаем кнопки

на пульте управления: источник

электрического тока работает за

счет переноса электронов от

восстановителя к окислителю.

Первую в истории химии ре�

акцию с переносом электронов

наблюдал один из основопо�

ложников электрохимии — Г.Дэ�

ви. В 1808 г. он заметил, что

пропускание аммиака над ме�

таллическим калием приводит

к появлению красивого голубо�

го окрашивания. Позднее эту же

реакцию наблюдали при раст�

ворении щелочных металлов

в жидком аммиаке. Сейчас мы

знаем, что голубой цвет таких

растворов вызван сольватацией

электронов, образующихся при

ионизации атомов щелочных

металлов: M � M+1 + e .
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Перенос электронов — главная стадия окислительно�восстано�

вительных процессов. Для многих практических важных реакций

в химии и биологии необходимо знать, от каких факторов зависит

его скорость. Многочисленные экспериментальные исследования

реакций между ионами в полярных растворителях привели в сере�

дине XX в. к созданию первых теорий, связывающих эту скорость

с молекулярной структурой. Перенос электронов рассматривался

как переход между электронными состояниями восстановителя

(донора электронов) и окислителя (акцептора электронов), а конс�

танта скорости процесса рассчитывалась через вероятность пере�

хода [1, 2].

Такой подход позволил описать с единой точки зрения кинетику

большого числа окислительно�восстановительных реакций как

в растворах, так и в твердой фазе. В последние два десятилетия все

большее внимание привлекают к себе сверхбыстрые реакции, кото�

рые происходят в фемтосекундном диапазоне (т.е. за время от 10–13

до 10–12 с) и играют основополагающую роль во многих биологичес�

ких процессах, например фотосинтезе. Изучение таких процессов

выходит за рамки возможностей химической кинетики, поэтому

вместо нее используют методы химической динамики, основанные

на применении нестационарной квантовой механики к описанию

ядерных колебаний [3].

Простейшие методы описания скорости переноса электронов

в растворах с помощью химической кинетики и квантовой динами�

ки мы рассмотрим на примере переходов в модельной системе до�

нор—мостик—акцептор и в реальной системе — модифицирован�

ном реакционном центре фотосинтеза.
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С берега на берег
Ключевая идея для описания кинетики перено�

са электронов от донора (D) к акцептору (A)

в конденсированных фазах была высказана

в 1949 г. Дж.Франком, который предложил рас�

сматривать процесс как безызлучательный пере�

ход между двумя электронными состояниями: DA

и D+A–. Такой переход называют горизонтальным,

так как он происходит без изменения общей

энергии системы и на энергетической кривой

представляется горизонтальной линией. Между

электронными состояниями возможны также

и вертикальные переходы, однако, в отличие от

переноса электронов, они сопровождаются ис�

пусканием или поглощением света (рис.1).

Согласно идее Франка, вероятность p любого

электронного перехода — горизонтального или

вертикального — пропорциональна фактору

Франка—Кондона, который представляет собой

квадрат интеграла перекрытия между волновыми

функциями, описывающими колебания ядер

в исходном (I — initial) и конечном (F — final)

состояниях:

p ~ 〈I|F〉 2 = (∫Ψ I*(x)ΨF(x)dx)2,

где x — координата реакции, связанная с движе�

нием ядер. При любой температуре существует

равновесное больцмановское распределение мо�

лекул по колебательным уровням энергии, поэто�

му для расчета вероятности переноса электронов

находят усредненный по колебательным уровням

фактор Франка—Кондона для горизонтального

перехода.

Энергия исходного и конечного электронно�

го состояния зависит от координат ядер, участву�

ющих в переходе. Эта зависимость изображается

поверхностью потенциальной энергии. Для

электронного переноса в конденсированных фа�

зах поверхности потенциальной энергии опре�

деляются колебаниями кристаллической решетки

в твердой фазе или взаимодействием донора

и акцептора с молекулами среды в растворе

и обычно имеют параболический вид, т.е. предс�

тавляют гармонические колебания (рис.2). Пере�

нос наиболее вероятен при такой конфигурации

ядер, когда поверхности потенциальной энергии

состояний DA и D+A– пересекаются. В такой моде�

ли каждая окислительно�восстановительная ре�

акция характеризуется двумя основными пара�

метрами: разностью энергий между двумя элект�

ронными состояниями ∆Е (фактически это теп�

ловой эффект переноса электрона) и энергией

активации переноса электрона EA,  отделяющей

уровень пересечения потенциальных поверхнос�

тей от исходного уровня.

В твердой фазе константа скорости электрон�

ного переноса k определяется двумя факторами:

энергией взаимодействия электронных состоя�

ний V и фактором Франка—Кондона F, усреднен�

ным по колебательным уровням [4]: k ~ V2F . При

высоких температурах, когда возбуждены все ко�
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Рис.1. Перенос электрона DA � D+A– —
горизонтальный безызлучательный переход между
электронными состояниями (|I〉 — исходное (DA),
|F〉 — конечное (D+A–)). При вертикальном
электронном переходе в D+A– происходит испускание
света.

Рис.2. Одномерная схема переноса электрона
в конденсированной фазе. Изображены две кривые
потенциальной энергии: U I(q) — исходного состояния,
UF(q) — конечного состояния; ∆Е — разность энергии
между электронными состояниями, q — координата
реакции, x — точка пересечения кривых
потенциальной энергии.
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лебания кристаллической решетки, это выраже�

ние приводит к обычной аррениусовской зависи�

мости константы скорости от температуры:

EAk(T) ~ V2T–1/2exp(– ), (1)
kBT

где ЕA — энергия активации процесса, kB — постоян�

ная Больцмана. При низких температурах констан�

та скорости становится практически постоянной:

k(T) ~ V2 = const.

Эти результаты хорошо согласуются с экспери�

ментальными данным.

В 1956 г. Р.Маркус создал теорию переноса

электронов в растворах [1]. Он предположил, что

для перехода от донора к акцептору электрон

должен преодолеть потенциальный барьер, созда�

ваемый молекулами растворителя, т.е. реакция пе�

реноса происходит через стадию образования ак�

тивированного комплекса с энергией активации

EA (рис.2). Применив к этому процессу теорию ак�

тивированного комплекса Эйринга* [5], Маркус

получил выражение для константы скорости, ко�

торое в высокотемпературном пределе приводи�

ло к выражению, совершенно аналогичному (1).

Таким образом, оказалось, что электронный пере�

нос имеет общий характер в растворах и в твер�

дых телах и может рассматриваться как горизон�

тальный безызлучательный электронный пере�

ход. Расчет вероятности этого перехода с учетом

равновесного распределения молекул по колеба�

тельным уровням позволяет найти константу ско�

рости k(T). Разные модели перехода приводят

к одинаковым выражениям для k(T) при условии,

что температура достаточно высока для того, что�

бы были возбуждены все колебания, приводящие

к переносу электрона.

Очень быстрые реакции
Все классические теории переноса электронов

исходят из предположения о равновесном расп�

ределении молекул по колебательным уровням,

поэтому считается, что установление такого рав�

новесия (колебательная релаксация) происходит

намного быстрее, чем сам перенос. Характерное

время колебательной релаксации — 1 пс

(т.е. 1000 фс, или 10–12 с). Для описания более

быстрого переноса, происходящего в фемтосеку�

ндном диапазоне, необходимы другие подходы,

основанные на уравнениях квантовой динамики.

В последние два десятилетия реакции сверх�

быстрого электронного переноса стали доступны

экспериментальному исследованию благодаря

импульсным лазерам фемтосекундной длитель�

ности. Например, обратимый фотоиндуцирован�

ный переход в комплексах рутения

(NH3)5Ru2+CNRu3+(CN)5
– � (NH3)5Ru3+CNRu2+(CN)5

–

в водном растворе протекает менее чем за 100 фс

[6]. Наиболее быстрый перенос был зафиксирован

в синтетических супермолекулах, где константы

скорости составляли от 30 фс–1 до 80 фс–1 [7].

В природных системах — реакционных центрах

фотосинтеза у бактерий — различные стадии та�

кого процесса занимают от 1000 до 3000 фс, а в

модифицированных центрах при низких темпе�

ратурах — около 200 фс.

В квантовой динамике состояние системы

в процессе химической реакции описывается

волновой функцией Ψ(x,t), зависящей от коорди�

нат ядер атомов x и времени t . Эта функция — ее

называют волновым пакетом — удовлетворяет

временному уравнению Шредингера, а ее квадрат

модуля |Ψ(x,t)|2 задает функцию распределения по

координатам ядер. Свойства волнового пакета

Ψ(x,t) определяются видом поверхности потен�

циальной энергии и начальным состоянием

Ψ(x,0) [8, 9].

Зная зависимость волнового пакета от време�

ни, Ψ(x,t), можно не только определить константу

скорости переноса электронов, но и получить бо�

лее детальную информацию, а именно — зависи�

мость заселенностей электронных состояний до�

нора и акцептора от времени. Заселенность

представляет собой плотность вероятности, про�

интегрированную по всей области координат, со�

ответствующей донору, xD (или акцептору, xA):

PD(A)(t) = ∫⏐Y(x,t)⏐2dx .
xD(A)

Функции PD(t) и PA(t) отражают динамику про�

цессов расходования реагента DA и накопления

продукта D +A – соответственно.  Привычную

химикам макроскопическую характеристику —

константу скорости реакции — можно найти по

заселенности, если формально рассматривать

перенос электрона как реакцию мономолекуляр�

ного распада:

PD(t) = PD(0)exp(–kt).

Эффективная константа скорости зависит от вре�

мени и определяется как производная по време�

ни от логарифма заселенности

dlnPD(t)
k(t) = – . (2)

dt

В последующих разделах мы продемонстрируем

результаты квантоводинамических расчетов 

заселенностей электронных состояний для

электронного переноса в модельной и реальной

системах.
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* Эта теория использует два основных предположения: 1) меж�

ду реагентами и активированным комплексом существует рав�

новесие; 2) химическая реакция (или перенос электрона) рас�

сматривается как одномерное поступательное движение по ко�

ординате реакции.
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Этот же метод можно использовать и для более

«медленных» реакций переноса, однако там рас�

четы становятся более сложными из�за того, что

приходится учитывать взаимодействие акцептора

электронов с внешней средой — молекулами

растворителя или белковым окружением.

Переправа по мостикам
Во многих химических и биофизических сис�

темах донор и акцептор электрона значительно

разделены в пространстве, поэтому непосред�

ственный перенос электрона между ними невоз�

можен. Окислительно�восстановительный про�

цесс в таких случаях происходит через промежу�

точные соединения, которые выполняют роль мо�

лекулярных мостиков. В качестве мостиков могут

выступать молекулы растворителя, углеводород�

ные цепи с сопряженными двойными связями

и биологические молекулы: аминокислоты, белки

и даже ДНК.

Перенос электрона в системе донор—мостик—

акцептор (D—B—A) может происходить по двум

конкурирующим механизмам — последователь�

ному и суперобменному. При последовательном

переносе предполагается, что электрон сначала

переходит с донора на мостик, а затем с него — на

акцептор:

kDB kBA

DBA � D+B–A � D+BA–. (3)
kAB

Каждая стадия характеризуется своей константой

скорости, которую можно рассчитать, используя

рассмотренные выше модели.

Суперобменный механизм предполагает, что

молекула мостика играет роль посредника, кото�

рый усиливает взаимодействие между донором

и акцептором, но не претерпевает истинного

окислительно�восстановительного превращения.

k super

DBA � D+BA�. (4)

Преобладание того или иного механизма зависит

главным образом от разницы DGDB энергетичес�

ких уровней донора и мостика (рис.3), а также от

температуры.

Если электронная энергия промежуточного

соединения D+B–A намного превышает энергию

исходной системы DBA, т.е. ∆GDB > 0, то перенос

электрона через мостик происходит по супероб�

менному механизму без заселения энергетичес�

ких состояний промежуточного соединения

D+B–A. В противном случае, когда ∆GDB < 0, возмо�

жен непосредственный горизонтальный переход

от донора к мостику, а от него — к акцептору,

и реакция протекает по последовательному меха�

низму. Изменяя разность энергий ∆GDB путем хи�

мической модификации донора или мостика,

можно менять механизм процесса и управлять за�

селенностью электронных состояний. Для систем

с небольшим ∆GDB возможна смешанная схема

электронного переноса, которая включает в себя

два параллельных пути: суперобменный и двухс�

тупенчатый [10].

Если к механизму (3) применить методы хими�

ческой кинетики и решить соответствующие ки�

нетические уравнения, можно найти приближен�

ные выражения для заселенностей донора, мости�

ка и акцептора. На рис. 4,а эти заселенности срав�

ниваются с данными квантоводинамического рас�

чета на примере модельной системы, в которой

донор, акцептор и мостик представляют собой че�

тырехмерные колебательные системы с одними

и теми же частотами, а разность энергий между

донором и мостиком составляет ∆GDB = –250 см–1

(= 3.0 кДж·моль–1) [10]. Как видно из рисунка, засе�

ленность мостика хорошо описывается формаль�

но�кинетической схемой, что говорит о его не�

посредственном участии в последовательном пе�

реносе. Для суперобменного механизма (4) засе�

ленность промежуточного состояния практичес�

ки равна 0 (рис.4,б), поэтому молекулы мостика

химически не участвуют в переносе электронов.

Хотя в обоих случаях для качественного опи�

сания заселенностей достаточно формальной ки�

нетики, однако колебательную структуру, которая

проявляется в этих функциях и отражает когере�

нтный характер процесса, точно описывает толь�

ко квантовая динамика.
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Рис.3. Схема энергетических уровней донора,
мостика и акцептора при суперобменном (а)
и последовательном (б) механизмах переноса
электронов.
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Реальный процесс: фотосинтез

В качестве примера применения квантовой ди�

намики к реальным окислительно�восстановитель�

ным процессам рассмотрим перенос электронов

при фотосинтезе. Фотосинтез, как известно, —

процесс преобразования световой энергии в энер�

гию биомассы. В световых стадиях фотосинтеза

энергия фотонов расходуется на создание элект�

рохимического потенциала и через серию темно�

вых реакций запасается в виде химической энер�

гии. Световые реакции происходят в двух связан�

ных пигментных системах: антенне и реакцион�

ном центре. Пигменты антенны поглощают свето�

вое излучение, и энергия возбуждения передается

в реакционный центр фотосинтеза, где происхо�

дит разделение зарядов и создание мембранного

потенциала путем электронного переноса. Строе�

ние реакционного центра и механизмы первично�

го переноса мы рассмотрим на примере наиболее

подробно изученной системы — пурпурных бакте�

рий [11] (для других живых организмов различие

будет лишь в ряде деталей, см., например, [12]).

Понять устройство реакционного центра пур�

пурных бактерий помог метод рентгеноструктур�

ного анализа. Основу центра составляет ядро

(рис.5), которое состоит из донора электронов

(димер бактериохлорофилла, D), двух молекул ак�

цептора (бактериофеофитина, A), двух молекул

бактериохлорофилла, выполняющих роль мости�

ка (B), и двух молекул хинона, которые впослед�

ствии принимают электрон от акцептора. Центр

имеет ось симметрии, которая проходит через се�

редину донора. Таким образом, система переноса
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Рис.4. Сравнение результатов кинетического (штриховые линии) и квантоводинамического (сплошные линии)
расчетов заселенностей донора D, акцептора A и мостика B для последовательного, ∆GDB = –250 см–1, (а)
и суперобменного, ∆GDB = 250 см–1, (б), механизмов.

Рис.5. Строение ядра реакционного центра
пурпурных бактерий. D — донор (димер
бактериохлорофилла), B — мостики (молекулы
бактериохлорофилла), A — акцепторы (молекулы
бактериофеофетина), Q — молекулы хинона. 
Буквы a и b обозначают ветви переноса электрона.



КВАНТОВАЯ ХИМИЯ 

П Р И Р О Д А  •  № 5  •  2 0 0 62200

электрона состоит из двух эквивалентных ветвей,

обозначенных на рис.5 буквами a и b, однако уди�

вительным образом перенос происходит только

по одной из них — активной ветви a .

Донор электронов D служит восстановителем.

При поглощении фотона сначала происходит

первичный перенос: возбужденный донор очень

быстро, за время около 4 пс, передает электрон

через мостик B на акцептор A. При этом D окисля�

ется до D+, а A восстанавливается до A–:

DBA � D+B–A � D+BA–. (5)

Во вторичном, более медленном процессе проис�

ходит переход электрона от A к хинону Qa

(200 пс) и затем к хинону Qb (100 мкс):

D+A�QaQb � D+AQa
�Qb � D+AQaQb

�.

При поглощении второго фотона этот цикл пов�

торяется. В результате хинон восстанавливается,

а на мембране, окружающей реакционный центр,

создается электрохимический потенциал [13].

Интересно, что в данном случае первичный

перенос электрона (реакция (5)) реализуется по

трем механизмам — последовательному, супе�

робменному и смешанному.  Поскольку доля

участия того или иного механизма в переносе

зависит от разности энергий донора и мостика,

изменяя эту величину, можно управлять меха�

низмом процесса. Для этого проводят химичес�

кую или генетическую модификацию нативного

реакционного центра. Например, замена всего

лишь одной аминокислоты в белковом окруже�

нии центра позволяет перейти от последователь�

ного механизма к суперобменному. Замена же

трех аминокислот приводит к такому сдвигу

энергии, при котором осуществляется смешан�

ный механизм с преобладанием последователь�

ного переноса при высоких температурах и су�

перобменного при низких [4].

Увеличение энергии акцептора электронов,

например путем замены бактериофеофитина на

растительный феофитин, позволяет вообще бло�

кировать перенос электрона с мостика на акцеп�

тор и приводит к одностадийному переходу между

донором и мостиком по схеме DB � D+B– [14].

Именно на примере этой реакции, протекающей в

модифицированном реакционном центре, мы рас�

смотрим применение квантовой динамики к опи�

санию переноса электронов при фотосинтезе.

В этой системе электронный перенос между

донором и мостиком происходит очень быстро —

примерно за 1 пс, поэтому для его эксперимен�

тального исследования необходимо применять

спектроскопию с высоким временным разреше�

нием, находящимся в фемтосекундном (10–15 с)

диапазоне. Обычно за динамикой перехода наб�

людают с помощью двухстадийной схемы «накач�

ка�зондирование» [14]. Первый световой импульс

длительностью около 30 фс переводит донор D

в возбужденное электронное состояние D* (вер�

тикальный электронный переход), из которого

электрон перемещается на мостик (горизонталь�

ный электронный переход):

hν
DB � D*B � D+B–.

Второй световой импульс с длиной волны

1020 нм поглощается продуктом реакции D+B–

(рис.6), а интенсивность в спектре поглощения

показывает, как развивается процесс накопления

продукта во времени.

Динамика переноса электрона определяется

как высокочастотными внутримолекулярными ко�

лебаниями, так и низкочастотными колебаниями,

отвечающими взаимодействию молекул с белко�

вым окружением. Первые обеспечивают собствен�

но перенос, а вторые — колебательную релакса�

цию и рассеяние исходной колебательной энергии

в среду. Во временном спектре поглощения про�

дукта при малых временах чередуются максимумы

и минимумы интенсивности (рис.7,а), что свиде�

тельствует о когерентном обратимом характере

процесса. На малых временах существенны только

высокочастотные колебания, а низкочастотные

моды, уничтожающие исходную колебательную

когерентность, не успевают проявиться. В отсут�

Л
ек

т
о

р
и

й

Рис.6. Одномерная модель переноса электрона
в модифицированном реакционном центре. Волновой
пакет (изображен в виде узкого пика) движется
в состоянии D*B в сторону D+B–. В области
пересечения потенциалов D*B и D+B– происходит
расщепление пакета: часть переходит в D+B–,
а другая часть продолжает движение в D*B и затем
после отражения от потенциальной стенки
возвращается обратно.
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ствие механизма релаксации обратимые горизон�

тальные переходы между электронными состояни�

ями D*B и D+B– могли бы происходить неограни�

ченно долго. Однако при временах, больших

500 фс, включаются низкочастотные колебания

и накопление продукта становится монотонным,

а электронный перенос — необратимым (рис.7,а).

При малых временах для описания когерент�

ной динамики перехода можно использовать од�

номерную модель, в которой электронные состо�

яния D*B и D+B� описываются квадратичными по�

тенциалами [15] (рис.6). В рамках этой модели он

совершается так. Под действием лазерного им�

пульса происходит электронное возбуждение до�

нора и образуется нестационарное состояние —

колебательный волновой пакет. При движении

в состоянии D*B пакет достигает области пересе�

чения потенциалов, где расщепляется на две час�

ти: одна часть с некоторой вероятностью p пере�

ходит в состояние D+B– (т.е. имеет место перенос

электрона от D к B), а другая с вероятностью 

(1 – p) продолжает движение в исходном состоя�

нии. Каждая из частей затем достигает поворот�

ной точки соответствующего потенциала, после

чего волновой пакет начинает двигаться в обрат�

ном направлении и может вновь достичь области

пересечения, где перенос электрона может про�

исходить уже в обратном направлении, от B– к D+.

Процессы расщепления волнового пакета повто�

ряются до тех пор, пока движение пакета остается

когерентным, а перенос электрона — обратимым.

В результате многократных переходов зависи�

мость заселенности электронных состояний от

времени может иметь весьма сложный колеба�
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Рис.7. Измеренный временной спектр поглощения B– в модифицированном реакционном центре (а) [14]
и сравнение его (сплошная линия) с расчетным (штриховая линия), полученным методами квантовой динамики
[15] (б).

Рис.8. Пространственно�временная форма плотности вероятности колебательного волнового пакета для
исходного состояния — DB, в котором электрон находится на доноре (а), и конечного состояния — D+B–,
в котором электрон перешел на мостик (б).
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тельный характер. Неоднократные переходы вол�

нового пакета из одного состояния в другое и об�

ратно хорошо видны на рис.8, где изображена

пространственно�временная форма плотности

вероятности |Ψ(x,t)|2 в электронных состояниях

донора и мостика. Расчет временного спектра

поглощения, выполненный квантовым методом

волновых пакетов с квадратичными потенциала�

ми, показывает, что простая одномерная модель

качественно правильно описывает динамику ко�

герентного переноса электронов на временах до

500 фс, т.е. без учета релаксации [15]. При боль�

ших временах размерность и число параметров

в модели необходимо увеличивать для учета взаи�

модействия мостика с белковым окружением.

Суммируя сказанное
Главная часть всех окислительно�восстанови�

тельных реакций — перенос электронов от вос�

становителя к окислителю. Этот процесс может

занимать от 10–14 до 106 с, т.е. весь диапазон времен

составляет 20 порядков. В большей части этого

временного диапазона (от 10–12 с и выше) за время

переноса электронов успевает установиться рав�

новесное колебательное распределение ядер в ре�

агирующих молекулах, поэтому для описания ско�

рости окислительно�восстановительной реакции

используют методы химической кинетики. В рав�

новесных теориях электронного переноса конс�

танта скорости выражается через молекулярные

параметры — энергию взаимодействия электрон�

ных состояний донора и акцептора и усреднен�

ный горизонтальный фактор Франка—Кондона,

который определяется температурой и разницей

энергий донора и акцептора (формула (1)).

Сверхбыстрый переход, занимающий время,

меньшее 1 пс, происходит в неравновесном коле�

бательном режиме, поэтому для него методы хи�

мической кинетики неприменимы. На смену ей

приходит квантовая динамика, которая рассмат�

ривает перенос электрона как результат колеба�

ний ядер, т.е. движения колебательного волнового

пакета между состояниями DA и D+A–. Перенос мо�

жет происходить при таких положениях ядер,

при которых энергии этих двух состояний близки

и колебательный волновой пакет способен пере�

ходить из одного состояния в другое. Зависи�

мость общей заселенности электронных состоя�

ний от времени отражает динамику процесса.

Функции заселенности можно моделировать с по�

мощью формальной кинетики, однако в этом слу�

чае эффективные константы скорости оказыва�

ются зависящими от времени (формула (2)).

Для экспериментального исследования сверх�

быстрого переноса используют многоимпульс�

ную фемтосекундную спектроскопию. В типич�

ном эксперименте импульс накачки инициирует

реакцию, а зондирующий импульс приводит

к формированию временных спектров излучения

или поглощения, в которых зависимость интен�

сивности сигнала от времени несет информацию

о развитии процесса. Методы квантовой динами�

ки позволяют моделировать эти спектры, основы�

ваясь на моделях электронных состояний донора

и акцептора, и получать хорошее согласии тео�

рии с экспериментом (рис.7,б).

Построение квантоводинамических моделей

сверхбыстрого перехода необходимо, в первую

очередь, для того, чтобы понять, какие именно

параметры молекул донора и акцептора опреде�

ляют механизмы и скорость процесса и как нуж�

но изменять эти параметры с целью повлиять на

течение окислительно�восстановительной реак�

ции. Ведь именно управление химическими и би�

охимическими процессами — главная цель хи�

мии XXI в.
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