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Tikéina, jog “Heliobacterium modesticaldum”

(hRC) reakcijos centras (RC) savo strukttira yra
artimiausias senesniam prototipiniam fotosintetiniam
reakciniam centrui ir dél Sios priezasties gali vaidinti
svarby vaidmenj atskleidziant fotosintezés kilme bei
ankstyvaja evoliucija. Manoma, jog Sie reakciniai
centrai kadaise i$sivysté i§ homodimerinio baltymo.
Heliobakterijos- antra pagal dydj dazniausiai randamy
fototropy grupiy, vykdanciy fotosinteze negaminant
deguonies. Tai suteikia paspirtj tyrinéti hRC struktiira
bei funkcinius santykius pazangiais spektroskopiniais
tyrimais bei teoriniais modeliais.

Mes patobulinome elektroniniy suzadinimy sugerties
spektro hRC 1-mo tipo reakcijos centro teorinj modelj
naudodami pilng baltymo struktiring informacija
parametrizuojant Frenkelio eksitony modelj.

Siame atviry kvantiniy sistemy teoriniame darbe
atlickama elektroniniy suzadinimy teoriné analizé
naudojant eksitoninj modeli. Rezultatai lyginami su
lazerinés spektroskopijos eksperimentiniais duomenimis,
nusakanciais Sios fotosintetinés sitemos atsaka j jvairius
$viesos signalus i§ [1] bei [2]. Pradéjome nuo anks§¢iau
publikuoto Itoh ir Kimura teorinio modelio [3], skirto tirti
hRC suzadinimy dinamikai. Gautermano keturiy
orbitaliy modelis pritaikomas apiblidinti pigmenty
optiniams suzaidinimams jskaitant Qx (aukStesnés
energijos) bei Qy (zemesnés energijos) molekulinius
suzadinimus. Naudojant komplekso atomy iSsidéstyma
(gauta naudojant PDB duomeny baze), atlikus suzadinty
buiseny analize (naudojant nuo laiko priklausoma tankio
funkcionalo teorijg- TDDEFT) bei daliniy kriviy
informacija (gauta PDB2PQR jrankiu), mes atnaujinome
sistemos Hamiltoniang suskaiiave pigmenty lokaliy
optiniy suzadinimy energijas, eksitonines rezonansines
sgveikas tarp pigmenty, bei suskaiiavome sugerties
spektra, remdamiesi nauju modeliu 1 pav.

Anksc¢iau naudoti Sios fotosistemos teoriniai
modeliai jskaité tik Zemesnés suzadinimo energijos
Suolius- Qy, kurie dalyvauja fotosintetiniame saulés
energijos surinkimo bei konversijos procesuose
reakciniuose centruose. Kitg vertus, ank§¢iau ignoruota
Qx suzadinimo biisena gali biiti svarbi reakciniy centry
funkcinei struktiirinei analizei. Jos suzadinimo dipolinis
momentas Zenkliai maZesnis nei Qy taigi Qx Suolis yra
labiau lokalus. Dél §ios priezasties Qx suzadinimy
analizé gali padéti tirti individualiy (bakterio)chlorofily

charakteristikas: individualias suzadinimo energijas,
lokalias saveikas su baltymu.
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1 pav. hBC gugerties spektras, gautas naudojant
elektrostatinj modelj

ReikSminiai ZodzZiai: atviros kvantinés sistemos,
reakcinis centras, elektroniniai suzadinimai,
elektrostatinis, suzadinimai.
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