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Реферат:
1. Дисертація присвячена дослідженню квантової кінетики неадіабатичного донорно-акцепторного
електронного переносу через молекулярний місток. Пропонується модель, що дозволяє в рамках спільного
набору параметрів в умовах сильної релаксації провести одночасний опис як послідовного, так і
суперобмінного механізмів переносу. Показано, що багатоекспоненційна кінетика процесу місткового
електронного переносу може бути в деяких випадках зведена до одноекспоненційної. Показано, що
кімнатних температурах, незважаючи на малу заселеність містка електроном, що переноситься, послідовний
механізм є ефективнішим за суперобмін, якщо місток довший за 4-6 ланок. Для системи з регулярним
містком отримані необхідні та достатні умови, за яких кінетика електронного переносу може вважатися
одноекспоненційною та умови, за яких вклади двох механізмів у повну швидкість електронного переносу
розділюються. Пояснено експерименти по дистанційній залежності швидкості електронного переносу.
Пропонуються нові механізми суперобмінного двоелектронного переносу, прямий та повторний, та
аналізуються умови домінування одного з цих механізмів.



2. The thesis deals with the study of quantum kinetics of nonadiabatic donor-acceptor electron transfer through a
molecular bridge. The theory that allows to describe sequential as well as superexchange transfer pathways
employing the closed set of parameters is proposed. For the bridges that consist of more than 4-6 units, it is
shown that at room temperature a superexchange mechanism is superimposed by sequential one even at a very
small bridge population. For systems with a regular bridge, the necessary and sufficient conditions at which the
kinetics of electron transfer can be considered as a single-exponential one are obtained. Moreover, the conditions
are obtained at which contributions to the electron transfer rate from the two mechanisms are independent. The
experiments on the electron transfer rate distance dependence are explained. Two new mechanisms (direct and
repeated) of superexchange two-electron transfer are proposed and the conditions at which one mechanism
dominates over another one arespecified.
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