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Исследование строения и оптических спектров 
бактериальных фотосинтетических центров акту-
ально в связи с задачами разработки солнечных ба-
тарей как источников экологически чистой энергии. 
Белковые фотосинтетические комплексы включает 
реакционный центр (RC) и светособирающую ан-
тенну (LH), заключенные в липидную мембрану. 
За первичное поглощение видимого света отвеча-
ют молекулы пигментов – бактериохлорофиллов и 
каротиноидов, входящие в состав LH. Прямые рас-
четы оптических переходов в пигментах в составе 
белковых матриц затруднены отсутствием деталей 
строения подобных систем, содержащих сотни ты-
сяч атомов. 

Ранее [1, 2] нами была построена полноатом-
ная трехмерная структура бактериального фото-
синтетического центра термофильной бактерии 
Thermochromatium tepidum [3]. Светособирающая ан-
тенна этого центра типа 1 (LH1) состоит из 16 субъе-
диниц, т.е. пар α- и β-полипептидных спиралей, меж-
ду которыми заключены димеры молекул бактерио-
хлорофилла (BChl-a) и молекулы каротиноидов [4]. 
В центре тора располагается реакционный центр (по-
строенный по мотивам структуры PDBid: 1EYS [5]), 
и вся система помещена в липидный бислой, со-
ставленный из молекул 1-пальмитоил-2-олеоил-sn-
глицеро-3-фосфоэтаноламина. Знание структуры 
центра позволяет моделировать оптические спектры,  
относящиеся прежде всего к переходам Qy в моле-
кулах BChl-a. Вопрос о том, какова роль ансамбля 
связанных белковой матрицей хромофоров для объ-

яснения наблюдаемых полос в спектрах поглощения, 
является достаточно важным.  

На рис. 1 представлен общий вид модельной си-
стемы, использованной в данной работе для ком-
пьютерного моделирования. На вставке рис. 1 пока-
зана совокупность 16 субъединиц из внутренних и 
внешних полипептидных спиралей аминокислотных 
остатков [6]. Между спиралями располагаются диме-
ры молекул BChl-a. Координаты всех атомов оценены 
ранее [2] по данным расчетов методами классической 
молекулярной динамики. 

Для расчетов оптических спектров точность гео-
метрических параметров, полученных с силовыми 
полями, недостаточна, поэтому проведена оптими-
зация координат модельной системы многоуровне-
вым методом квантовой механики – молекулярной 
механики (КМ/ММ) [7]. Полностью система вклю-
чала 385515 атомов. Для расчетов использован мо-
дуль Quickstep комплекса программ CP2K [8], по-
зволяющий вычислять значения энергии и силы 
в квантовой подсистеме в приближении теории 
функционала электронной плотности в смешанном 
базисе гауссовых функций и плоских волн. В дан-
ном приложении выбран функционал BLYP и базис 
TZV2P-GTH. Квантовая часть (368 атомов) состояла 
из четырех молекул бактериохлорофилла – две мо-
лекулы из одной субъединицы и по одной молекуле 
из соседних субъединиц. Значения энергии и силы 
в молекулярно-механической части вычисляли с 
помощью параметров силового поля CHARMM и 
параметров CGenFF [9, 10].
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Рис. 1. Общий вид модельной системы. В центре куба расположен белковый 
комплекс LH1-RC, вокруг него – липидный бислой,  остальная часть куба за-
полнена молекулами воды. Вставка справа показывает тор из 16 субъединиц 

антенны с включенными молекулами BChl  

Рис. 2. Положение четырех молекул бактериохлорофилла, составляющих квантовую подсистему, 
среди спиралей полипептидных субъединиц. На вставке слева вверху показана отдельная молекула 

бактериохлорофилла с катионом магния в центре
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На рис. 2 шарами и стержнями показан фрагмент 
модельной системы, включенный в квантовую часть. 
Видно, что молекулы бактериохлорофилла (в данном 
приложении четыре молекулы) выстроены между 
полипептидными спиралями так, что они образуют 
эксимерный комплекс с почти параллельными пло-
скостями. С доступными вычислительными ресурса-
ми включить в квантовую подсистему большее число 
пигментных молекул (всего в антенном комплексе 32 
молекулы BChl-а) не представляется возможным. 

После оптимизации равновесных геометриче-
ских параметров всей модельной системы (рис. 1) 
были вычислены положения полос в спектрах по-
глощения для кластера молекул бактериохлорофил-
ла по полуэмпирическому методу ZINDO с исполь-
зованием программы  ORCA [11]. Результаты рас-
четов приведены на диаграмме рис. 3. В структуре 
антенного комплекса ближайшие молекулы BChl 

Рис. 3. Диаграмма, иллюстрирующая результаты расчетов значений энергии пе-
реходов между высшей занятой и нижней вакантной молекулярной орбиталями 
для индивидуальных молекул BChl и их кластеров при равновесной геометриче-
ской конфигурации системы, моделирующей фотосинтетический центр (рис. 1) 
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из соседних субъединиц (BChl-1 и BChl-2, BChl-3 и 
BChl-4) расположены ближе, нежели молекулы, при-
надлежащие одной субъединице (BChl-2 и  BChl-3). 
На рис. 3 показаны характерные расстояния между 
катионами магния. По результатам расчетов объ-
единение ближайших молекул BChl в пары (BChl-1 
и BChl-2), (BChl-3 и BChl-4) приводит к уменьше-
нию энергии перехода. Объединение всех четырех 
молекул в кластер еще заметнее сдвигает положе-
нии полосы поглощения в сторону более длинных 
волн по сравнению с положением полос отдельных 
молекул. В энергетических величинах этот сдвиг 
составляет 0,12–0,15 эВ, а в величинах длин волн 
он равен 110–140 нм.  
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OPTICAL TRANSITIONS IN LIGHT HARVESTING COMPLEXES 
OF THE BACTERIAL PHOTOSYNTHETIC CENTERS
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Geometry parameters of the model structure of the bacterial photosynthetic center composed 
of the light harvesting antenna complex, reaction center, lipid layers, solvent shells of water 
molecules are optimized by using quantum mechanics – molecular mechanics methods, and 
optical absorption spectra of bacteriochlorophyll in quantum subsystem are estimated. It is 
shown that band positions in the clusters of pigments are shifted to the red as compared to the 
spectra of individual bacteriochlorophyll molecules.
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