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Природные фотосинтетические системы чрезвычайно эффективно осуществляют преобразование энергии излучения в химическую, поэтому актуальна задача описания механизмов их функционирования. Фотосистемы содержат большое число одинаковых пигментов, поэтому спектроскопические данные зачастую недостаточны для выяснения механизмов работы фотосинтетического аппарата, и необходимы дополнительное теоретическое исследование. По причине большого количества атомов, составляющих фотосистемы, для моделирования их свойств и происходящих в них процессов используются приближенные методы.

Настоящая работа посвящена моделированию спектральных характеристик фотосинтетического комплекса LHCII гороха и динамики электронно-возбужденных состояний в нем. Данный комплекс является одной из антенн фотосистемы II растений и состоит из 3 субъединиц, содержащих по 9 хлорофиллов (a и b), каротиноиды и белок [1]. Гамильтониан комплекса, в силу большого размера последнего, был построен на основе результатов квантовохимических расчетов для отдельных пигментов комплекса и расчета кулоновского взаимодействия их друг с другом и с белком. Для описания кулоновского взаимодействия использовали атомные заряды: в случае белка – заряды силового поля AMBER, а в случае пигментов – аппроксимирующие рассчитанный методами ab initio молекулярный электростатический потенциал (метод TrEsp, transition charge from electrostatic potential [2]). Моделирование динамики электронно-возбужденных состояний комплекса проводилось с использованием теории Редфилда [3] на основе гессиана комплекса и поатомного рассмотрения кулоновского взаимодействия его компонентов.

Рассчитанный спектр фотосинтетического комплекса соответствует полученному экспериментально, что говорит о применимости описанного подхода для исследования электронных свойств фотосистем. Динамика электронно-возбужденных состояний, смоделированная с помощью теории Редфилда, дает качественное совпадение с экспериментальными данными. Также показано, что расчет спектра на основе TrEsp-зарядов имеет преимущество над диполь-дипольным приближением.
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