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Fotosintezė yra vienas iš svarbiausių Žemėje 
vykstančių procesų. Patys našiausi šį procesą 
vykdantys organizmai yra sausumos augalai [1]. 
Jų chloroplastuose esančioje tilakoido 
membranoje išsivystė dvi fotosintezę vykdančios 
sistemos – pirmoji (PSI) ir antroji (PSII) 
fotosistema, kiekviena su savo šviesorankos 
antena (atitinkamai LHCI ir LHCII). Pirmoji 
fotosistema yra pats našiausias šviesos pavertimo į 
energiją aparatas. Beveik visa fotonų energija yra 
panaudojama krūvių atskyrimo procesui reakcijos 
centruose vykdyti, taigi PSI  kvantinis našumas 
yra beveik lygus vienetui [2]. Viena iš būtinų 
sąlygų tokiam aukštam našumui pasiekti yra labai 
greita sužadinimo energijos pernaša tarp 
pigmentų šviesorankos antenoje. LHCI antenoje 
sužadinimo energijos pernašai didelę įtaką turi 
tarp dviejų arba daugiau pigmentų susidarančios 
krūvio pernašos (CT) būsenos [3]. Keletas krūvio 
pernašos būsenų padėčių yra žinoma, tačiau jos ne 
iki galo paaiškina pirmosios fotosistemos sugerties 
ir emisijos spektruose stebimus reiškinius [4] (pvz. 
antrosios smailės susiformavimas antenos 
fluorescencijos spektre). 

Pirmoji fotosistema sugeria ir fluorescuoja 
šviesą prie ilgiausių bangos ilgių, lyginant su 
kitais šviesorankos kompleksais. Augaluose PSI 
šviesorankos antena susideda iš keturių 
subkompleksų, kurie pasižymi panašia erdvine 
struktūra, tačiau demonstruoja skirtingas 
spektrines savybes. Labiausiai į raudonąją 
spektro pusę pasislinkusi (ties 733 nm) minėtoji 
antroji smailė yra stebima Lhca4 subkomplekso 
fluorescencijos spektre [5].  

Pigmentai šviesorankos antenoje yra apsupti 
kitų pigmentų bei baltymo. Norint nuodugniai 
išanalizuoti tiek eksitoninę, tiek ir krūvio pernašos 
būsenas lemiančią sąveiką tarp chlorofilo 
molekulių, yra būtina įskaityti aplinkos molekulių 
daromą įtaką pigmentų sužadintosioms 
būsenoms. Panašių tyrimų, kurie nagrinėtų 
aplinkos įtaką eksitoninėms pigmentų būsenoms 
LHCII arba FMO struktūrose, gausu, tačiau 
tyrimų, kurie nagrinėtų krūvio pernašos būsenas 
ir LHCI aplinkos kuriamą įtaką joms, trūksta.  

Lhca4 erdvinė struktūra (1 pav.) buvo gauta 
kaip PSI superkomplekso ketvirtoji grandinė, kuri 
yra laisvai prieinama baltymų duomenų bazėje 
PDB [6]. Atsižvelgiant į sužadintųjų būsenų 
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Čia 𝜀eff yra aplinkos efektinė dielektrinė skvarba, 

𝑚 žymi tiriamąjį dimerą, 𝑞𝐼
(𝑚)(𝑠, 𝑠) ir 𝑞𝐼

(𝑚)(0,0) yra 
šio dimero atitinkamai sužadintosios ir 
pagrindinės būsenos daliniai krūviai. 𝑞𝐽

(𝜂)(0,0) yra 
tiriamąjį dimerą supančių pigmentų ir baltymo 
daliniai krūviai. 𝑹𝐼

(𝑚) ir 𝑹𝐽
(𝜂) yra atitinkamai 

tiriamojo dimero ir aplinkos dalelių koordinatės. 

1 pav. Lhca4 erdvinė struktūra. Pilkai pavaizduotas baltymas, 
spalvotai – keturi iš dvylikos tiriamųjų dimerų. Karotenoidai 

nepavaizduoti. 
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savybes vakuume, buvo nustatytos pasirinktų 
chlorofilo dimerų krūvio pernašos būsenos. 
Siekiant įskaityti aplinkos molekulių įtaką šioms 
būsenoms, baltymas bei pigmentai buvo aprašyti 
daliniais atominiais krūviais. Energijos poslinkis dėl 
aplinkos elektrostatinės įtakos buvo apskaičiuotas 
CDC metodu [7] pagal (1) formulę: 
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