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Spectroscopic properties of photosystem II reaction center
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Antroji fotosistema (PSII) yra vienintelis žinomas
molekulinis biologinis kompleksas, gebantis suskaidyti
vandenį, todėl ji yra ne tik žmonijai, bet ir kitiems gy-
viems organizmams reikalingo deguonies šaltinis. Jos re-
akcijų centre (RC) (žr. 1 pav.) vyksta pirminis krūvio at-
skyrimas [1]. Nepaisant daugelio tyrimų, dar nėra visuoti-
nio sutarimo dėl krūvio atskyrimo kelių bei šiame procese
dalyvaujančių būsenų.

Ankstesniuose darbuose buvo pristatytas PSIIRC
stipriojo ryšio modelis [2]. Šiame pranešime aptariamas
atnaujintas modelis, į kurį įtraukta viena krūvio pernašos
(CT) būsena. Modelio parametrai (pigmentų energijos,
netvarka, sąveikos su virpesiniais laisvės laipsniais stip-
rumas) buvo nustatyti derinant suskaičiuotus spektrus su
eksperimentiniais rezultatais. Skaičiavimai atlikti panau-
dojant ctR teoriją [3]. Buvo gautas geras sutapimas tarp
eksperimentinių ir sumodeliuotų spektrų.

Taip pat remiantis ctR teoriją buvo sumodeliuoti 77
K PSII RC Štarko spektroskopijos rezultatai. Skaičiavimų
palyinimas su eksperimentiniais duomenimis pateiktas 2
pav. Modeliavimas buvo atliktas į modelį įtraukus arba
Chl+D1Pheo

−
D1 arba P+D2P

−
D1 CT būseną, o jos parametrų

vertės buvo gautos derinant suskaičiuotus ir eksperimenti-
nius spektrus. Matyti, kad skaičiavimai su Chl+D1Pheo

−
D1

būsena duoda rezultatus artimesnius eksperimentiniams.
Be to, skaičiavimai be jokių CT būsenų (mėlynos brūkš-
ninės linijos 2 pav.) duoda kur kas blogesnius rezultatus
nei skaičiavimai su bent viena CT būsena. Skaičiavimai
su dviem CT būsenomis parodė, kad kai kurios spektro
vietos geriau, o kai kurios – blogiau sutampa su eksperi-
mentinais rezultatais.
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1 pav. Pigmentų ir kitų kofaktorių išsidėstymas PSII RC.
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2 pav. PSII RC Štarko spektroskopijos rezultatai esant 77 K temperatūrai. Juodi apskritimai žymi eksperimentinius
duomenis (paimtus iš šaltinio ), raudona linija žymi skaičiavimus, kai į modelį įtraukta a) Chl+D1Pheo

−
D1 CT būsena, b)

P+D2P
−
D1 CT būsena, c) abi CT būsenos.
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