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Perylenyl-Carbonsaure: stat. Absorptions- und Emissions-
spektrum in Lésung im Vergleich zum Absorptionsspektrum
des adsorbierten Farbstoffs auf TiO2.
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Der Fall starker elektronischer Kopplung
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Anstieg der Perylen
Kationabsorption nach
Anregung mit einem
sub-20-fs Pumppuls.
Die Transiente kann
durch einen mono-
exponentiellen Anstieg
mit einer Zeitkonstante
von 13 fs beschrieben
werden. Innerhalb der
ersten 500 fs kann auch
die einsetzende Rekom-
bination beobachtet
werden.
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DFT Rechnungen (B3LYP, TD-B3LYP, ZINDO) zur Energie-
relaxation des unsubstituierten Perylens Die Berechnungen

zeigen,

dass der S0-S1 Ubergang durch eine

LUMO-Anregung dominiert ist. Die energetischen Unterschiede
zwischen dem SO und dem S1 bzw. S* sind sehr gering.
(P. Persson ,Uppsala)
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Von der fallenden Flanke des UPS Spektrums kann das Valenzbandmaximum bei ungefahr -3.3 eV bestimmt
die Bandliicke ebenfalls 3.3 eV betragt, liegen das Leitungsbandminimum (CBM) und das
Ferminiveau tbereinander, was auf einen hohen n-doping Level hinweisst.
Der molekulare Donorzustand wurde durch Addition der Anregungsenergie zum HOMO
bei ungefahr 800 meV oberhalb des CBM ermittelt.
system im wide-band-limit, d.h. die Franck-Condon Faktoren fiir die Elektroninjektion sind alle parallel realisiert.

Damit befindet sich dieses Elektrontransfer-
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