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Важнейшими энергетическими параметрами переноса заряда в конденсированных средах являются: свободная энергия реакции ΔG, энергии реорганизации среды Erm и внутримолекулярных колебательных степеней свободы Erv. Теоретические оценки этих величин до последнего времени остаются достаточно грубыми. Поэтому задача определения вышеназванных параметров из экспериментальных данных является актуальной. Поскольку хорошо известно, что рекомбинации зарядов (РЗ) и стационарный спектр полосы поглощения с переносом заряда определяются одинаковыми величинами, то подходы, основанные на определении энергий реорганизации из спектроскопических данных для РЗ в возбужденных донорно-акцепторных комплексах (ДАК) являются, по-видимому, наиболее перспективными. 

В этой работе параметры ΔG, Erm и Erv для ряда ДАКов: гексаметилбензол/тетрацианоэтилен (TCNE), изодурен/TCNE и пентаметилбензол/TCNE в нескольких полярных растворителях: ацетонитрил, валеронитрил и октанитрил  получены из подгонки к экспериментальным стационарным спектрам полосы поглощения с переносом заряда. Параметры Хуанга-Риса S( и частоты внутримолекулярных квантовых мод (( для исследуемых ДАКов ранее были получены из данных резонансного комбинационного рассеяния в работе [3]. Найденные значения Erm и ΔG для ряда растворителей сравнивались с предсказаниями в рамках простейшей континуальной теории. Показано, что влияние полярности среды на рассматриваемые параметры подчиняется выражениям этой теории. Проведены расчеты кинетики сверхбыстрой РЗ в возбужденных ДАКах в рамках многоканальной стохастической модели [1–3]. Полученные значения кинетических параметров РЗ для стационарных и нестационарных моделей сравниваются с экспериментальными данными, полученными в  работе [4].
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