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Предполагается, что компьютеры будущего будут использовать 

элементную базу на молекулярном уровне. Поэтому, в последние годы 

большое внимание уделяется фотохромным материалам, которые 

подвергаются светоиндуцированной трансформации между двумя 

формами, имеющими различные спектры поглощения. Среди 

наиболее важных классов органических фотохромных соединений 

являются спиропираны и их аналоги [1]. 
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В данной работе выполнен расчет энергетической структуры 

основного S0 и низших возбужденных состояний молекулы 

спиропирана (рис.1). Анализ энергетической структуры позволяет 

предположить механизм фотохимичеких реакций в молекуле 

спиропирана, согласно которому реакция протекает не в основном, а с 

задействованием низколежащих возбужденных состояний. 
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