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[bookmark: _GoBack]Фотохимические превращения органических хромофоров являются важным классом химических реакций и проявляются во многих биологических процессах. К ним относится фотоиндуцированная изомеризация протонированного основания Шиффа ретиналя, которая запускает ряд биохимических процессов, определяющих передачу зрительного сигнала. Целью данной работы является моделирование неадиабатической динамики протонированного основания Шиффа ретиналя в рамках подхода, ранее примененного к изучению фотодиссоциации катиона метаниминия CH2NH2+ [1]. 
В работе использовался метод неадиабатической смешанной квантово-классической молекулярной динамики с переходами между поверхностями. Применялись два способа расчета вероятности неадиабатического перехода: по алгоритму минимального числа переходов и согласно модели Ландау-Зинера-Беляева-Лебедева. В качестве метода теории электронного строения был выбран метод самосогласованного поля в полном активном пространстве (12,12) в базисном наборе cc-pVDZ. Для ускорения расчетов был обучен и применен E(3)-эквивариантный нейросетевой потенциал архитектуры MACE [2]. 
Для обучения нейросетевого потенциала был проведен релаксированный скан поверхности потенциальной энергии вдоль вращения вокруг двойной связи C11-C12. В точках скана были рассчитаны нормальные моды колебаний, из которых далее был получен набор смещенных конфигураций с помощью распределения Вигнера для гармонического осциллятора при различных эффективных температурах. Объем полученного первичного набора данных составил 30000 точек, в которых были рассчитаны энергии и градиенты двух нижних синглетных электронных состояний. Полученные потенциалы были улучшены с помощью процедуры активного обучения и путем включения в обучающий набор дополнительных точек, полученных в ходе моделирования недиабатической динамики на уровне CASSCF(12,12)/cc-pVDZ.
Полученные траектории использовались для получения кинетических характеристик процесса фотоизомеризации протонированного основания Шиффа ретиналя. Было исследовано влияние колебательного возбуждения на время жизни возбужденного состояния. Показано, что фотоиндуцированная изомеризация протонированного основания Шиффа ретиналя с цис-конфигурацией связи С11-С12 протекает на порядок быстрее, чем изомеризация молекулы с транс-конфигурацией этой связи. Полученный результат согласуется с экспериментальными данными [3].
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