Kooperationen:

TP B5, C1, C3
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Perylen an der Oberflache von TiO, Absorptionsspektren des Perylenchromophors im Grund-, ersten H: T
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/ Dynamik des Elektrontransfers fiir verschiedene
= Abstands- und Ankergruppen, geprobt als Anstieg
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\. J Niveaus mit einem 15fs Pump-Puls.
( K o . . N\
Zeitabhéngige Multikomponenten-Dichtefunk-
( A tionaltheorie fiir Elektronen und Kerne ( . ] )
« Untersuchung des Ladungstransfer- a « Konstruktion eines verbesserten Funktionals
Mechanismus I—@. (r t)= H(e)(ﬂ» (r t) fir das rein elektronische xc-Potenzial, das
1 1
a ) KS¥] Elektrontransfer-Anregungen  bei festgehal-

—direkter optischer Ubergang

— Hipfen von Bindung zu Bindung

— Superaustausch

— Marcus-Levich-Jortner-Gerischer-
Modell

—polaronisch

—solitonisch

Transfer-Zeit  in
Lange und

* Berechnung der
Abhangigkeit von der
Struktur der Briicke

« Selektive Anregung konkurrierender
Elektron-Transfer-Pfade mit optimier-
ten Pulsformen in Kooperation mit TP
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und der Wahrscheinlichkeitsdichte, die
Kerne im Abstand R zu finden

r(R1)=|z(Rt)’

Eigene Vorarbeiten

tenen Kernen zuverléssig beschreibt

« Konstruktion universeller Funktionale fur die
Elektron-Kern-Korrelation

Funktionale mit exakten
zeitabhéngigen
kleine Systeme

« Kalibrierung dieser
Ldsungen der
Schrédingergleichung
(Kooperation mit TP C1)

far

* Test der Methode an einfachen Systemen
(Polymerketten)

< Vergleich mit MCTDH-Resultaten fir groRere
Systeme (Kooperation mit TP C3)

Optimal-Control-
[JCP 108, 1953

« Kombination mit dem
Algorithmus von Rabitz et al.
(1998)]
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Multikomponenten-Dichtefunktionaltheorie [PRL 86, 2984 (2001)] Resultate fiir das Test-System H,* in 1D
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Hartree. wiith correlation

Effektives Potenzial in der Kohn-Sham-
Gleichuna der Kerne
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Zeitentwicklung des Erwartungswertes {R)(t) in einem

A=770nm Laserpuls

Zeitentwicklung des Erwartungswertes (R)(t) in einem
A=228nm Laserpuls
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Zeitentwicklung der lonisationswahrscheinlichkeit in
einem 4=228nm Laserpuls

Zeitentwicklung der Dissoziationswahrschein-lichkeit in
einem A=228nm Laserpuls
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