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Спектроскопия с высоким временным разрешением является основным эксперимен-
тальным методом исследования физико-химических процессов в органических и неор-
ганических молекулярных кристаллах и пигментах, поглощающих в видимом, ультра-
фиолетовом и инфракрасном диапазонах волн. В общем случае для моделирования оп-
тического отклика, пропорционального χ3, необходимо использовать полуклассические
теории взаимодействия электронного излучения с веществом. Однако для целого класса
объектов исследования (например, органические мономерные пигменты и кристаллы) та-
кие расчёты сложны и требуют серьёзных вычислительных ресурсов. Как следствие, для
предварительного анализа экспериментальных данных часто применяется более простой
метод, основанный на преобразовании Лапласа, суть которого сводится к представлению
измеренных кинетических кривых в виде композиции экспоненциальных компонент. На-
ми была разработано программное обеспечение, позволяющее проводить оптимизацию с
помощью дифференциальной эволюции – эффективного эвристического алгоритма поис-
ка глобального минимума для произвольного типа функций [1]. Работа алгоритма, вклю-
чающего в себя преобразование Лапласа, процедуру решения дифференциальных урав-
нений и дифференциальной эволюции, была протестирована на данных, полученных в
экспериментах «накачка-зондирование», выполненных на образцах фотосинтетических
пигмент-белковых комплексов (фотосистема I и реакционный центр фотосистемы II [2]).
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