Ultraschneller heterogener Elektronentransfer
(Zusammenarbeit mit dem TP BS)

zeitabhangige Schrodinger-Gleichung

Hamilton—Operator fiir den heterogenen Elektronentransfer aus einem Farbstoffmolekiil
adsorbiert an einer Halbleiteroberflache

TiO, colloid

H = Hmol—sem + Hﬁeld(t)
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Entwicklung nach den Elektron—-Schwingungs—Zustanden x4

q Uf Ti O () = = Cau(t)lxars)|a)
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Entwicklungskoeffizienten fiir das Leitungsband—Kontinuum Cyp(t) = Cy(w;t) werden
durch ein orthonormiertes Funktionensystem u,.(w) dargestellt

Ch(w;t) = S un(w)Ci (t)
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Ladungsinjektion uber
Bruckenmolekule
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quer"pu's-l(ontro"? Ableitung eines Elektron—Schwingungs—Hamiltonoperator mit vibronischen Kopplungen aus
des Bruckenmolekul- quantenchemischen Rechnungen (elektronische Zusténde ¢, beinhalten die des neutralen

Perylens, der Briickenmolekiile und des Perylen—Kations mit einem Elektron im Leitungs-

vermittelten ET band des Halbleiters)
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Voi=Vicot=Ve o=V, con= 0.05 eV Anwendung der MCTDH-Methode fiir gekoppelte elektronische Zustande und bei Anwesen-

heit von Strahlungsfeldern der Laserpulse
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Benutzung der Methode der Optimalen Kontrolle zur Steuerung der Ladungsinjektions—Zeit

J(t5B) =] (b (07)) [ =3 | dt MO
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