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Tikėina, jog “Heliobacterium modesticaldum” 

(hRC) reakcijos centras (RC) savo struktūra yra 

artimiausias senesniam prototipiniam fotosintetiniam 

reakciniam centrui ir dėl šios priežasties gali vaidinti 

svarbų vaidmenį atskleidžiant fotosintezės kilmę bei 

ankstyvąją evoliuciją. Manoma, jog šie reakciniai 

centrai kadaise išsivystė iš homodimerinio baltymo. 

Heliobakterijos- antra pagal dydį dažniausiai randamų 

fototropų grupių, vykdančių fotosintezę negaminant 

deguonies. Tai suteikia paspirtį tyrinėti hRC struktūrą 

bei funkcinius santykius pažangiais spektroskopiniais 

tyrimais bei teoriniais modeliais. 

Mes patobulinome elektroninių sužadinimų sugerties 

spektro hRC 1-mo tipo reakcijos centro teorinį modelį 

naudodami pilną baltymo struktūrinę informaciją 

parametrizuojant Frenkelio eksitonų modelį.  

Šiame atvirų kvantinių sistemų teoriniame darbe 

atliekama elektroninių sužadinimų teorinė analizė 

naudojant eksitoninį modelį. Rezultatai lyginami su 

lazerinės spektroskopijos eksperimentiniais duomenimis, 

nusakančiais šios fotosintetinės sitemos atsaką į įvairius 

šviesos signalus iš [1] bei [2]. Pradėjome nuo ankščiau 

publikuoto Itoh ir Kimura teorinio modelio [3], skirto tirti 

hRC sužadinimų dinamikai. Gautermano keturių 

orbitalių modelis pritaikomas apibūdinti pigmentų 

optiniams sužaidinimams įskaitant Qx (aukštesnės 

energijos) bei Qy (žemesnės energijos) molekulinius 

sužadinimus. Naudojant komplekso atomų išsidėstymą 

(gautą naudojant PDB duomenų bazę), atlikus sužadintų 

būsenų analizę (naudojant nuo laiko priklausomą tankio 

funkcionalo teoriją- TDDFT) bei dalinių krūvių 

informaciją (gautą PDB2PQR įrankiu), mes atnaujinome 

sistemos Hamiltonianą suskaičiavę pigmentų lokalių 

optinių sužadinimų energijas, eksitonines rezonansines 

sąveikas tarp pigmentų, bei suskaičiavome sugerties 

spektrą, remdamiesi nauju modeliu 1 pav.  

Ankščiau naudoti šios fotosistemos teoriniai 

modeliai įskaitė tik žemesnės sužadinimo energijos 

šuolius- Qy, kurie dalyvauja fotosintetiniame saulės 

energijos surinkimo bei konversijos procesuose 

reakciniuose centruose. Kitą vertus, ankščiau ignoruota 

Qx sužadinimo būsena gali būti svarbi reakcinių centrų 

funkcinei struktūrinei analizei. Jos sužadinimo dipolinis 

momentas ženkliai mažesnis nei Qy taigi Qx šuolis yra 

labiau lokalus. Dėl šios priežasties Qx sužadinimų 

analizė gali padėti tirti individualių (bakterio)chlorofilų 

charakteristikas: individualias sužadinimo energijas, 

lokalias sąveikas su baltymu. 
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1 pav. hBC gugerties spektras, gautas naudojant 

elektrostatinį modelį 
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