Koncentracinio gesimo modeliavimas dvimatése sistemose

Modeling of concentration quenching in two-dimensional systems
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Koncentraciniu gesimu vadinamas reiskinys, kai
fluorescencijos kvantiné iSeiga mazéja didéjant
molekuliy  koncentracijai  tirpaluose. Pavyzdziui,
koncentracinj gesimg galima stebéti chlorofily tirpaluose
[1]. Sis reiskinys buvo tiriamas jau nuo praéjusio
amziaus vidurio, taciau jo kilme ir veikimas néra iki galo
aiSksis. Manoma, kad jis vyksta tuomet, kai plokscios
molekulés agreguojasi lygiagreciai viena virs kitos ir taip
susidaro H tipo agregatai, kuriy Zemiausia suzadinta
biisena yra tamsiné. Vis délto, toks paaiskinimas netinka
dvimaciy sistemy koncentracinio gesimo apibiidinimui,
kadangi tokiu atveju visos molekulés yra vienoje
plokStumoje. Verta paminéti, jog dirbtinése sistemose
fluorescencija dazniausiai yra zymiai labiau gesinama,
palyginus su tokios pacios koncentracijos naturaliomis
fotosintetinémis Sistemomis.

Siame darbe koncentracinis gesimas dvimatése
sistemose buvo modeliuotas remiantis neseniai sukurtu
modeliu, aprasanciu koncentracinj gesimg trimatése
sistemose [2]. Molekulés iSdéstomos plokStumoje
pasinaudojant tolygiuoju pasiskirstymu. PlokStumos
plotas yra fiksuotas dydis, o molekuliy kiekis jame
laisvai  keiiamas — taip gaunamos jvairios
koncentracijos. Suzadinimo gesimo prie didesniy
koncentracijy paaiskinimui buvo jvestos gaudyklés —
molekulés, j kurias patekes suzadinimas nebegali iStrikti.
Jos susiformuoja ten, kur molekulés yra ar¢iau viena
kitos, nei tam tikras atstumas Ruap. Pradiniu laiko
momentu  suzadinimo  aptikimo tikimybé buvo
paskirstyta tolygiai visose molekulése, kurios néra
gaudyklés. Bendros suzadinimo aptikimo sistemoje
tikimybés laikiné priklausomybé buvo gauta sprendziant
kinetiniy lyg¢iy sistema, kai pernaSos spartos tarp
molekuliy gaunamos pagal Fiorsterio lygtj:
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¢ia parametras 7 yra spinduliavimo laikas, &;
orientacinis parametras, Rr — Fiorsterio radiusas, Rjj —
atstumas tarp i-osios ir j-osios molekuliy. Suintegravus
bendraja tikimybe, gaunama suzadinimo iSgyvenimo
trukmé. Skai¢iavimai kartojami daug karty ir imamas jy
vidurkis.

Sis modelis buvo naudojamas teoriskai apragant
matavimy rezultatus dvimatéje sistemoje — chlorofily
viensluoksnyje [3]. Buvo sprendziamas optimizavimo
uzdavinys — ieSkomos optimalios laisvy parametry Rirap ir
Rr vertés, su kuriomis teoriniy skai¢iavimy rezultatai
labiausiai sutampa su eksperimento duomenimis. Tai
buvo atliekama ieskant maziausio vidutinio kvadratinio

nuokrypio tarp eksperimentiniy ir teoriniy verciy.
Rezultatai pateikti 1 pav. ir bus pristatomi placiau
konferencijos metu.

g
B 10 r
o o8|
£
2506t
2 04t
g 0.2 | —=—Eksperimento rezultatai J
@ | —=—Aproksimuota kreivé
0.0 . e - .
50 100 200 500 1000

Molekuliu kiekis 10000 nm? plote

1 pav. Vidutinés suzadinimo i§gyvenimo trukmeés
priklausomybé nuo molekuliy koncentracijos, kai
parametry vertés yra tokios: Ryap =3.15 nm, Rp =5.21
nm; teorinés kreivés palyginimas su eksperimentine
kreive.

Reiksminiai  Zodziai:  koncentracinis  gesimas,
elektroninis suzadinimas, fluorescencijos kvantiné iseiga.
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