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[bookmark: _GoBack]Zastosowano obliczenia DFT w celu zbadania wpływu pola elektrycznego na strukturę, właściwości widmowe, reakcję wewnątrzcząsteczkowego przeniesienia protonu w stanie wzbudzonym (ESIPT) i momenty dipolowe 4′-(dietyloamino)-3-hydroksyflawonu (FET). FET, dobrze znany fluorescencyjny 3-hydroksyflawon, wykazuje wydajną podwójną fluorescencję ze swoich form normalnej i tautomerycznej. Nasze symulacje ujawniły znaczący wpływ pola na energie stanu singletowego, częstotliwości przejścia elektronowego i powierzchnie orbitali molekularnych. Cząsteczki FET wykazują znaczną polaryzowalność, co prowadzi do ~50% wzrostu stałego momentu dipolowego w stanach singletowych. Zmiany częstotliwości przejścia elektronowego wywołane przez przyłożone pole elektryczne stanowią podstawę do zrozumienia modulacji charakterystyk widmowych w rozpuszczalnikach, w których substancja rozpuszczona oddziałuje z polem elektrycznym wnęki reakcyjnej. Ponadto, włączenie oddziaływań międzycząsteczkowych przy użyciu modelu Onsagera pozwala nam wyjaśnić, w jaki sposób solwatochromizm i znaczne niejednorodne poszerzenie widma wibronowego mogą powstawać w rozpuszczalnikach polarnych z powodu fluktuacji termicznych pola elektrycznego.
Selektywna spektroskopia fluorescencyjna FET w acetonitrylu ujawnia umiarkowane przesunięcie ku czerwieni w widmie formy normalnej i zależność jego intensywności od energii wzbudzenia, zjawisko znane jako efekt wzbudzenia krawędzi czerwieni (REEE) w temperaturze pokojowej. Tradycyjnie REEE obserwuje się, gdy substancje rozpuszczone znajdują się w unieruchomionych środowiskach, takich jak zamrożone matryce, polimery lub membrany. Obserwowany wzór REEE przypisujemy wzajemnemu oddziaływaniu niejednorodnych widm substancji rozpuszczonych i unikalnym cechom szybkiej reakcji ESIPT. 
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