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        Перераспределение заселенности различных изомерных состояний молекулы в процессе фотоизомеризации описывают на основе использования разных методов. Например, на основе решения различного вида кинетических уравнений для заселенности состояний молекулы. Это дифференциальные уравнения первого порядка по времени с постоянными или зависящими от времени коэффициентами, подбираемыми с учетом особенностей рассматриваемого процесса фотоизомеризации (“кинетическое моделирование фотоизомеризации”). Математическое моделирование процессов фотоизомеризации проводят также на основе использования формализма редуцированной по состояниям спонтанно излучаемых фотонов матрицы плотности для молекулы в поле описываемых классической теорией световых импульсов. При этом наряду с изменениями заселенности состояний молекулы может учитываться также и “изменение когерентности” переходов между ними. В докладе приводятся результаты проведенного на основе численных решений соответствующих уравнений определения динамики заселенности собственных состояний ряда простейших модельных молекул, позволяющие охарактеризовать сходство и различия результатов моделирования процессов фотоизомеризации при использовании различных вариантов кинетического моделирования, с одной стороны, и отмеченного формализма матрицы плотности, с другой стороны. Например, для ряда простейших моделей молекул результаты описания динамики заселенности состояний молекулы при использовании некоторых видов кинетических уравнений и при использовании формализма матрицы плотности показали близкое сходство, когда рассматривается случай облучения молекулы длительным (по отношению к времени жизни резонансно возбуждаемого состояния молекулы) импульсом света, но значительное различие для случая облучения молекулы коротким импульсом света. 
