V této praci vyuzivame metod kvantové chemie a molekulové dynamiky k interpretaci
vysledki spektroskopie dvou rheniovych donor-akceptorovych komplexti
ReCl(CO)3(N,N’-4-((4-(difenylamino)fenyl)karbamoyl)-2,2’-bipyridin) a
ReCl(CO)3(N,N’-5-((4-(difenylamino)fenyl)karbamoyl)-2,2’-bipyridin) po excitaci ultra-
kratkym laserovym pulsem v blizké UV oblasti. Konkrétné se zde zamérujeme na prenos
mezi stavem s SMLCT /3IL charakterem a *CS a na vysvétleni, pro¢ je u druhého komplexu
rychlejsi. Struktury komplexi v zdkladnim a 3MLCT stavu byly ziskany z klasickych a
QM/MM MD simulaci v dimetylsulfoxidu ve formé explicitniho rozpoustédla. U ziska-
nych struktur byly analyzovany geometrické parametry, rozlozeni elektronové hustoty a
vliv elektrostatického ptsobeni rozpoustédla. Ovlivnéni rychlosti prenosu elektronu bylo
odhadovano na zakladé velikosti elektronovych sprazeni. Ukazuje se, ze vzhledem k jejich
velikosti (pro GS ~ 25 meV), je priubéh elektronového prenosu spise adiabaticky. Sta-
novené elektrostatické potencialy ukazuji na dilezitost vlivu rozpoustédla pti stabilizaci
3CS a SMLCT stavi, kdy se zmény potencidlu nejvice projevuji v okoli bpy.



