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摘 要 

4,4′-二甲酰三苯胺(4,4′-(phenylimino)dibenzaldehyde, PIDB)具有优良的

光电性质，在功能染料、光伏器件及生物传感等领域具有良好的应用前景。

本文通过飞秒时间分辨瞬态吸收光谱研究了 PIDB分子在甲醇(MeOH)和乙二

醇(EG))中的激发态动力学行为。结果表明，PIDB 在 MeOH 中经光激发后跃

迁至 LE 态(Localized Excitation，LE)，并在接近仪器响应时间内(0.2 ps)弛豫

至具有分子内电荷转移(Intramolecular Charge Transfer，ICT)特征的 S₁态，随

后以 4.7 ps 经结构扭转弛豫至 ICT′态。此外，该过程的速率随溶剂黏度的增

强而变慢，在黏度更高的 EG 中为 15.7 ps。最终所有布居到 ICT′态的分子在

MeOH 和 EG 中分别以 31.8 ps，48.2 ps 经内转换弛豫至基态。研究结果揭

示了随着溶剂黏度增加，结构扭转过程时间呈现增长的趋势。这表明溶剂黏

度增大可能增大了分子间阻力，显著阻碍了激发态分子的大幅度结构扭转运

动，导致激发态结构弛豫的有效速率降低，从而使扭转时间延长。本研究从

超快时间尺度揭示了 PIDB 激发态弛豫的溶剂依赖性及其结构扭转特征，为

基于三苯胺骨架的光功能分子的结构设计、性能优化及光电特性调控提供重

要的理论与实验依据。 

 

关键词：飞秒瞬态吸收光谱，激发态动力学，分子内电荷转移 

PACS：42.65.Re, 78.47.jb, 87.15.ht 

 

 

 

 

1  引 言 

电荷转移(Charge Transfer, CT)通常是指电子从电子供体(Donor)向电子受体

(Acceptor)的迁移过程。其作为能量转换和信号传递的基础，广泛存在于光物理、

电化学及生物系统。因此，电荷转移的速率及其分离效率直接决定了钙钛矿太阳

能电池[1,2]、量子点电池[3,4]、光催化[5]以及生物医学传感[6]等技术的核心性能。特

别是分子内电荷转移(Intramolecular Charge Transfer，ICT)过程，它通常依赖于“供

体-共轭桥-受体”这一分子内结构框架，其中共轭桥在供体与受体之间充当电子离

域的通道。此类 ICT 行为广泛存在于芴类衍生物、罗丹明类染料及三苯胺(TPA)
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衍生物等诸多光功能分子体系中[7-9]。研究表明，ICT 过程对分子结构、溶剂环境、

取代基效应等因素极为敏感[10]。深入理解这些影响因素，尤其是溶剂效应，有助

于指导设计具有特定电荷转移性质的分子材料，从而优化其光电转换效率、发光

性能与稳定性[11]。进一步地，当连接供体-受体结构中的单键发生大角度扭转(接

近 90°)时，会形成一种电荷高度分离且几何结构显著扭曲的激发态，即扭曲分子

内电荷转移态(TICT)，这为调控激发态性质提供了关键机制[12]。 

近年来，三苯胺及其衍生物凭借其优异的给电子能力和高度可修饰性，已成

为太阳能电池中的研究热点[13,14]。作为钌络合物的重要替代材料，这类材料被广

泛应用于光伏设备和人工光收集系统[15–17]。对该类分子激发态动力学的研究，系

统地揭示了其光物理现象的内在机理，以及性能调控的可能路径[18,19]。研究指出，

三苯胺及其衍生物典型的“供体-受体”结构常导致双荧光发射与大斯托克斯位

移等现象，这被归因于 TICT 态的形成[20,21]。为了深入探究其超快动力学，研究

进一步比较了不同极性溶剂中的瞬态光谱与时间分辨的荧光光谱，发现溶剂极性

的增强会减小基态和激发态之间的能隙，从而加速了 ICT 态的衰变并促进了非辐

射弛豫过程[22,23]。这一实验规律得到了量子化学计算的支持。理论研究表明，极

性溶剂中分子轨道能级差减小，直接反映了 ICT 过程的增强，且溶剂极性的增加

会因基态与激发态间偶极矩差的增大而显著提升分子的极化率，这从电子结构角

度进一步证实了溶剂环境对电荷分离的调控作用 [24]。4,4′-二甲酰三苯胺(4,4′-

(phenylimino)dibenzaldehyde, PIDB)分子以经典的三苯胺为核心骨架，其中心氮原

子通过单键连接三个苯环，形成螺旋扭曲结构，其中两个处于对位(4 位与 4′位)的

苯环上各连接有一个甲酰基(-CHO)，其结构如图 1 所示。PIDB 的这一结构使其

成为构建具有聚集诱导发光性质功能分子的理想前体[25]。同时，其甲酰基可与氨

基反应生成希夫碱，为构建兼具配位能力与光电活性的共轭大环或聚合物开辟了
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重要的合成路径[26]。此外，苯环与氮原子间的单键旋转赋予分子的构象柔性，而

对位甲酰基的引入改变了母体三苯胺的对称性。中心对称的星形三苯胺衍生物，

其激发态弛豫过程通常伴随典型的 TICT 态，即苯环绕 C–N 键快速扭转形成近垂

直的态，导致荧光淬灭[27]。而对位双甲酰基取代使分子对称性降低，这种结构修

饰可能会影响其激发态结构弛豫[28]。 

尽管三苯胺衍生物的激发态动力学研究已取得重要进展，然而 PIDB 这一兼

具强给电子能力与高合成应用价值的中间体分子，其激发态超快动力学过程仍缺

乏系统研究。该分子的三苯胺骨架是强给电子单元，而对位甲酰基的引入则可能

诱导激发态的结构弛豫与电荷重新分布。阐明其光诱导电荷转移机制，不仅有助

于深化对该类“供体-受体”分子关于其结构和性能的理解，也对设计高性能的

三苯胺基光敏染料与光电材料至关重要。为此，本研究采用飞秒时间分辨瞬态吸

收光谱和量子化学计算方法，系统探测了 PIDB 分子在不同溶剂中的激发态动力

学过程，旨在揭示其激发态演化路径和电荷转移特性，从而为相关分子的设计和

应用拓展提供依据。 

  

图 1  4,4'-二甲酰三苯胺分子结构。 

Fig. 1.  Molecular structure of 4,4′-(phenylimino)dibenzaldehyde. 

2  实验与方法 

实验所用PIDB样品粉末及甲醇(MeOH)和乙二醇(EG)均购自上海麦克林生化

科技有限公司，且均为分析纯级别，未进一步提纯。MeOH和EG的溶剂极性参数
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分别为6.6和6.9，黏度分别为0.54 mPa·s和16.1 mPa·s。将PIDB分别溶于上述两种

溶剂，配制成浓度为1mmol/L的溶液用于实验。样品的稳态吸收光谱和稳态发射

光谱分别使用紫外可见分光光度计(Macy, UV-1500)和荧光光谱仪(PerkinElmer, 

LS55)测量得到。 

瞬态吸收光谱实验系统采用PHAROS飞秒激光器(Light Conversion)作为光源。

该激光器输出中心波长为1030 nm、脉冲宽度为160 fs、重复频率为10 kHz、最大

脉冲能量为2 mJ的飞秒脉冲。本实验采用380 nm波长的激光对样品进行光激发，

该泵浦光通过NOPA输出的760 nm光束进行二倍频获得。实验测得760 nm基频光

输出脉冲能量为6.7 μJ，输出功率为67 mW，经二倍频后380 nm泵浦光功率为5.7 

mW ，泵浦光能量约为0.6 μJ。激光脉冲经分束器分成两束：一束通过ORPHEUS

光参量放大器(Light Conversion)产生760 nm的输出脉冲，经BBO晶体倍频后得到

380 nm的泵浦光；另一束直接导入Harpia-TA瞬态吸收光谱系统，并通过蓝宝石晶

体产生350 nm-500 nm的超连续白光作为探测光。泵浦光与探测光在样品上重合，

二者之间的延迟时间由电动位移平台控制，其最大延迟时间为3 ns。实验中，泵

浦光与探测光的偏振方向夹角设定为54.7 º。整套系统的仪器响应时间约为200 fs。 

为选取适用于PIDB体系的理论方法，我们分别使用B3LYP[29]、CAM-

B3LYP[30,31]和ωB97XD[32]密度泛函结合6-31G(d)基组[33,34]对PIDB分子进行了结构

优化，并利用可极化连续模型(IEFPCM)[35]考虑了溶剂环境的影响。通过比较各泛

函计算的垂直激发能与紫外-可见吸收光谱，发现B3LYP泛函的计算结果与实验观

测最为一致，详细参数列在表1中。这表明了所选泛函B3LYP/6-31G(d)及溶剂模型

的合理性，保证了分子结构、电子跃迁及偶极矩等关键结果的可靠性。基于此，

后续系统的理论分析(包括垂直激发能、吸收光谱及分子轨道)主要基于B3LYP/6-

31G(d)方法展开。此外，本研究对PIDB利用构象搜索的方法，找到了这个极小值。
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再经结构优化，所有的计算结果均无虚频，表明当前优化结构是势能面上的稳定

极小点。本工作中的量子化学计算是在Gaussian 16[36]和GaussView[37]软件中进行

的。 

3 结果与讨论 

3.1 稳态光谱 

 
图 2. PIDB 的稳态吸收光谱和稳态荧光光谱。 

Fig.2. Steady-state absorption spectra and steady-state fluorescence spectra of PIDB. 

 

PIDB 在 MeOH 和 EG 中的稳态吸收光谱与荧光光谱如图 2 所示。其吸收光

谱在 375 nm 和 330 nm 附近分别呈现一个强吸收峰和一个弱吸收峰。EG 的极性

略高于 MeOH，黏度为 MeOH 的 33 倍。PIDB 吸收峰的位置随溶剂极性的增加

发生红移，这表明该分子具有电荷转移特征。PIDB 的稳态荧光光谱由 380 nm 光

激发获得，其荧光发射峰位于 440 nm 和 480 nm 附近，且峰位随溶剂极性变化表

现出明显的斯托克斯位移。双发射峰的出现反映分子存在至少两个不同的发射态。

440 nm 处的发射峰对应分子被激发后早期形成的 ICT 态。根据前人的研究结果，

对于具有柔性结构的三苯胺类分子[38]，480 nm 处的发射峰可能对应结构进一步

弛豫后的电荷转移态，其更大的斯托克斯位移可能表明该态具有更大的偶极矩与

更显著的结构扭曲。此外，通过计算获得了其激发态的垂直激发能、振子强度及

偶极矩，详细的结果见表 1。计算结果表明吸收谱在 375 nm 的吸收峰归属于 S0

到 S1态的跃迁。通过分子轨道分析进一步发现 340 nm-425 nm 和 310 nm-340 nm
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左右的能带分别对应于最高占据分子轨道(Highest Occupied Molecular Orbital，

HOMO)至最低未占据分子轨道(Lowest Unoccupied Molecular Orbital，LUMO)和

HOMO 至 LUMO+1 的跃迁，其分子轨道如图 3 所示。实验中，我们使用波长为

380 nm 的泵浦光将 PIDB 激发到了 S1 态。分子轨道揭示了位于三苯胺骨架的电

荷(HOMO)部分转移到了吸电子基团甲酰(LUMO)上，表明 PIDB 分子可能发生

ICT 过程。偶极矩的计算也为此提供了支撑，在所有溶剂中 S0 态的偶极矩均为

2.17 Debye，S1态的偶极矩相比于其 S0态的明显增加了，这符合电荷转移的特性

[39,40]。 

表1. PIDB分子的垂直激发能与振子强度。 

Table 1. The vertical excitation energies and oscillator strengths of PIDB. 

 Solvent λ
exp 

abs (nm) λ
cal 

abs(nm) 
垂直激发能

(eV) 
振子强度 

偶极矩

(Debye) 

S1 
MeOH 377 391 3.17 0.67 18.45 

EG 383 393 3.15 0.69 21.09 

S2 
MeOH 329 338 3.66 0.24 -- 

EG 334 339 3.65 0.25 -- 

 

图 3. PIDB 在 MeOH 中的分子轨道。 

Fig.3. Molecular Orbitals of PIDB in MeOH. 

3.2 瞬态吸收光谱 

我们利用飞秒瞬态吸收光谱进一步探究了 PIDB 分子的激发态动力学过程，

其典型延迟下的吸收谱如图 4 所示。在 MeOH 溶液中，PIDB 分子被 380nm 泵浦
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光激发后，在 410 nm-430 nm 波长范围内立刻出现正的激发态吸收信号 (Excited 

State Absorption, ESA)。同时，在 430 nm-510 nm 波段出现一个宽的负信号，由于

其与荧光峰的波长位置一致，将其归因于受激辐射(Stimulated Emission, SE)。随

着时间延迟的增加，430 nm-450 nm 处的 SE 由 ESA 取代，而 450 nm-510 nm 处

的 SE 信号持续增强，这说明这两个波段的 SE 信号可能对应于不同的态。430 nm-

450 nm 和 450 nm-510 nm 的 SE 分别与 440 nm 和 480 nm 附近的荧光峰对应。随

后，ESA 和 SE 均开始衰减。此外，在同一时间内 440 nm 处 ESA 信号的增强与

480 nm 处 SE 信号的增强，这可能对应于能态的转变。根据前人对三苯胺超快动

力学过程的研究，PIDB 的激发态可能涉及结构扭转，为了进一步研究其激发态

结构扭转过程，本文选择将 PIDB 溶于极性与 MeOH 相似，但黏度显著增长的 EG

中。 

 

图 4. PIDB 在 MeOH (a)和 EG (b)的瞬态吸收光谱 

Fig.4. Transient absorption spectra of PIDB in MeOH (a) and EG (b). 

PIDB 在 EG 中的瞬态吸收光谱与其在 MeOH 中的非常相似。在 EG 溶液中，

PIDB 经光激发后，在 410 nm-425 nm 和 450 nm-510 nm 波长范围内立刻出现两

个 ESA，以及中心波长 440 nm 处的 SE。随着时间延迟的增加，450 nm-510 nm

处的 ESA 由一个负信号取代，因其仍在荧光谱范围内，将其归因于 SE。同一时

间尺度内 440 nm 处的 SE 转变为 ESA。在同一时间尺度内，425 nm-460 nm 处的
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ESA 和 460 nm-510 nm 处的 SE 均增强。随后两者均开始衰减。在 EG 中，PIDB

的激发态动力学过程似乎变慢了。 

 

 

图 5 PIDB 在 MeOH (a-c)和 EG (d-f)不同延迟时间下的吸收光谱。 

Fig. 5. Absorption spectra of PIDB in MeOH (a–c) and EG (d–f) at different delay times. 

 

为了更加具象的观察这一过程绘制了不同延迟时间下的吸收光谱，如图 5 所

示。图 5(a-c)为 PIDB 在 MeOH 中不同延迟时间下的吸收光谱。PIDB 在 MeOH

溶液中，在极短时间内 440 nm 处的 SE 完全消失。在 0.5 ps 内 410 nm-425 nm 的

ESA 强度达到最大。同时 460 nm-510 nm 处的 SE 增强，在 468 nm 处有一个等吸

收点。之后 ESA 和 SE 均开始逐渐衰减。在 5 ps 内，460 nm-510 nm 的 SE 信号

逐渐衰减，并演化为一个 ESA 信号。随后全波段均为 ESA，并开始衰减，直至

100 ps 完全衰减至基线。PIDB 在 EG 中的瞬态吸收光谱的演化特征与 MeOH 中

相似。在 10 ps 内，410 nm-425 nm 处的 ESA 信号持续增强。随后的时间尺度 ESA

开始逐渐衰减，直到 200 ps 左右衰减至基线。与此对应，在 1 ps 内 440 nm 左右

的 SE 信号快速消失。同时，450 nm-510 nm 波段的 ESA 信号也在此时间尺度内

完全衰减，随后被一个中心波长为 480 nm 的 SE 取代。在 458 nm 处似乎有一个
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等吸收点，且 430 nm-450 nm 处的 SE 带表现出轻微红移，这暗示着可能存在能

态之间的转化过程。450 nm-510 nm 的 SE 信号在 2 ps 左右达到最大，随后开始

逐渐衰减，直至 15 ps 左右衰减至基线。该处的 SE 信号完全衰减后演化为 ESA

信号，在后续的时间尺度内，全波段的 ESA 开始逐渐衰减，直到 200 ps 左右衰

减至基线。通过对比两种溶剂下的瞬态吸收谱发现，PIDB 不同态之间的转化随

着溶剂黏度的增加而变慢，揭示了溶剂黏度对激发态动力学过程的调控作用。 

为进一步阐明PIDB激发态的演化路径，我们选取全波段信号进行全局拟合，

结果如图6所示。量子化学计算表明PIDB被激发后电荷由三苯胺转移到取代基基

团，PIDB会发生电荷转移如图3所示。这表明PIDB分子首先被380 nm光激发至局

域激发态(Localized Excitation，LE)，随后会快速的弛豫到ICT态[29]。该过程在瞬

态光谱上对应于440 nm处SE完全衰减，且480 nm处ESA衰减后生成SE的过程。这

可能是由于LE态完全弛豫至ICT态，LE态对应的ESA和SE消失和ICT态对应的SE

出现。由实验数据拟合得到PIDB在MeOH由LE态弛豫至ICT态的时间为0.2 ps，该

过程接近仪器响应时间。其在EG中这一过程对应的时间为0.8 ps。本文将LE弛豫

至ICT态过程的时间设为τ1。从瞬态吸收光谱上来看，10 ps内的时间对应于440 nm

处ESA信号的持续增长以及480 nm处ESA信号的增长。PIDB在MeOH中动力学曲

线468 nm处有一个等吸收点。这表明该过程存在从一个态到另一个态的转变。

Eléna Ishow及其同事对三苯胺衍生物的研究发现了类似的现象，认为这是由于分

子通过结构扭曲弛豫到了ICT′态[41]。相较于中心对称的三苯胺衍生物，PIDB因引

入双对位甲酰基强吸电子基团，降低了三苯胺母体的对称性，促进HOMO与

LUMO的电荷分离，使分子激发态偶极矩发生明显改变，弛豫路径不再是简单的

对称扭转状态，而是形成偶极矩更大的ICT′态。因此，PIDB在MeOH中全局拟合

得到的第二个时间常数4.7 ps归属于ICT态到ICT′态的跃迁，即分子扭转的过程。
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本文将此过程对应的时间设为τ2。值得注意的是，PIDB在EG中该过程对应的时间

τ2为15.7 ps，约为其在MeOH中的3倍，即随着溶剂黏度增加而τ2增加。这表明τ2过

程受到溶剂黏度的显著影响，进一步说明了该过程主要为PIDB的激发态结构扭转，

这与前人的研究结果一致[41,24]。Benjamin A. Dalton等人通过分子动力学模拟，结

合广义朗之万方程(generalized Langevin equation, GLE)计算了在不同黏度溶剂中，

溶质分子结构扭转过程中的二面角旋转摩擦力。结果表明二面角旋转摩擦与溶剂

黏度呈线性关系，即溶剂黏度增大，分子二面角旋转摩擦力增大[42]。PIDB激发态

由ICT态向ICT′态的演化依赖苯环绕C–N键的大角度扭转，该过程需持续克服溶剂

分子的黏滞阻力。在高黏度的EG中，分子间摩擦力更大，激发态结构扭转的能垒

越高，弛豫速率越慢，对应时间常数τ₂显著增大[43]。 

 

图 6 全局拟合得到 PIDB 在 MeOH(a, b)与 EG(c, d)中的物种相关差分光谱（SADS）及三个

主要组分的归一化动力学曲线。 

Fig. 6. Global fitting yields the Species-associated difference spectra (SADS) and normalized 

kinetic curves of the three principal components for PIDB in MeOH (a, b) and EG (c, d).  
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对于时间常数 τ3 在光谱上表现为全局的 ESA 衰减至基线，这种光谱演化意

味着激发态的猝灭。PIDB 在两种溶剂中的 τ3 受黏度的影响较小，这可能表明该

分子通过非辐射的内转换(internal conversion, IC)弛豫回到基态。物种相关差分光

谱(Species-associated difference spectra)展示了三个主要动力学组分，PIDB 在

MeOH 中时间常数分别为 0.2 ps、4.7 ps 和 31.8 ps，如图 6(a, b)。其在 EG 中的时

间常数分别为 0.8 ps、15.7 ps 和 48.2 ps，如图 6(c, d)。初始光谱(黑线)在 440 nm

处立即出现源自 LE 态结构 SE 信号的负贡献，进一步说明 LE 态至 ICT 态的弛豫

过程是极快的(MeOH 中为 0.2 ps、EG 中为 0.8 ps)。随后的光谱演变(红线)显示，

440 nm 处 SE 转变为 ESA 与 480 nm 处 ESA 转变为 SE 同步发生，其第二个组分

对应于 ICT 态经结构扭转弛豫至 ICT′态(MeOH 中为 4.7 ps、EG 中为 15.7 ps)。而

31.8 ps 和 48.2 ps 组分则为激发态寿命。因此，PIDB 被 380 nm 光激发至 LE 态

后，在仪器响应时间内弛豫至 ICT 态，随后分子经结构扭转弛豫至 ICT'态，最终

经内转换(internal conversion, IC)回到基态。其激发态动力学过程如图 7 所示。 

 

 

图 7. PIDB 的激发态动力学过程。 

Fig.7. Excited-state dynamics of PIDB. 
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4    结  论 

本文通过瞬态吸收光谱和量子化学计算研究了 PIDB 分子的激发态动力学过

程。PIDB 分子经 380 nm 光激发至 LE 态，在极短的时间内弛豫至 ICT 态，随后

在 τ2时间尺度内，由 ICT 态经结构扭转弛豫至新的 ICT′态。研究发现随溶剂黏度

的增强，τ2 显著增加，这说明溶剂黏度影响了 ICT 态跃迁至 ICT′态。在极性与

MeOH 相似但黏度更大的 EG 中，τ2 显著增大，这阐明了溶剂黏度增大阻碍了电

子受体和供体部分的扭转，ICT′态具有大幅度的结构扭曲。最终 ICT′态经内转换

弛豫至基态。中心对称的三苯胺衍生物倾向于形成典型 TICT 态；而 PIDB 因不

对称吸电子取代，形成了 ICT′态。这种差异体现了不对称取代对三苯胺衍生物激

发态弛豫路径的关键调控作用，为非对称型有机光电染料的结构设计提供了重要

实验依据。本工作探究了 PIDB 分子的激发态动力学过程，为后续合成光电性能

更好，荧光量子产率更高与稳定性更高的三苯胺衍生物分子提供可行的分子设计

策略。 
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Abstract 

4,4′-(Phenylimino)dibenzaldehyde (PIDB), exhibits excellent photoelectronic properties and 

holds significant promise for applications in functional dyes, photovoltaic devices, and biosensing. 

This study systematically investigates the excited-state dynamics of PIDB by integrating time-

dependent density functional theory (TD-DFT) calculations with femtosecond time-resolved 

transient absorption spectroscopy. Theoretical computations were performed using the Gaussian 

software package at the B3LYP/6-31G(d) level, incorporating the IEFPCM solvation model for 

molecular structure optimization and excited-state energy calculations. The results reveal that upon 

excitation to the S₁ state, PIDB undergoes a pronounced intramolecular charge transfer (ICT) process, 

characterized by the directional transfer of electron density from the triphenylamine donor skeleton 

to the formyl acceptor groups. To elucidate the underlying dynamical evolution pathways, 

femtosecond transient absorption spectroscopy experiments were further conducted to 

systematically probe the ultrafast excited-state dynamics of PIDB in methanol (MeOH) and ethylene 

glycol (EG). Global fitting of the transient absorption spectra yielded species-associated difference 

spectra (SADS), confirming that the excited-state evolution comprises three characteristic kinetic 

components. Kinetic analysis indicates that following 380 nm pump excitation, PIDB is initially 

populated into the localized excitation (LE) state and rapidly relaxes to the ICT-characterized S1 state 
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within the instrument response time (0.2 ps). Subsequently, the molecule undergoes further 

relaxation to the ICT′ state via structural twisting on a 4.7 ps timescale. This structural twisting 

process exhibits a marked dependence on solvent viscosity, with the relaxation rate decreasing as 

viscosity increases; specifically, the twisting relaxation time extends to 15.7 ps in more viscous EG. 

Ultimately, the population in the ICT′ state decays back to the ground state via internal conversion 

with time constants of 31.8 ps in MeOH and 48.2 ps in EG. The findings demonstrate that elevated 

solvent viscosity enhances intermolecular interactions and steric hindrance, thereby suppressing 

large-amplitude structural twisting of the excited state, reducing the relaxation rate, and prolonging 

the structural twisting time. This work clarifies the solvent effects and structural twisting dynamics 

governing the excited-state relaxation of PIDB on an ultrafast timescale, providing crucial theoretical 

and experimental insights for the molecular design, performance optimization, and photoelectric 

modulation of triphenylamine-based photo-functional molecules.  

Keywords: transient absorption, excited-state, intramolecular charge transfer  
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