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Molekulinés sistemos dazniausiai yra atviros —
elektroniniai laisvés laipsniai (sistema) sgvei-
kauja su pacios molekulés ir aplinkos virpesiniais
laisves laipsniais. Pusiausviros atviry kvanftiniy
sistemy busenos yra opi moksliné problema.
Pavyzdziui,  stacionariosios  fluorescencijos
spekirus lemia bUtent pusiausvyra suzadinta
bUsena. TacCiau jg yra sunku apskaiCiuoti ir
jvertinti dél didziulio aplinkos laisvés laipsniy
skaiciaus.

Esant nykstamai sgveikai tarp sistemos ir
aplinkos, pusiausvyrg buseng atitinka kanoninis
Bolcmano pasiskirstymas pagal sistemos buseny
energijas. Taciau neretai sistemos ir aplinkos
sgveika néra maza. Pavyzdziui, taip yra moleku-
liniuose fotosintetinivose kompleksuose [1].

Ankstesniome darbe mes panaudojome
formaliai  tiksly  atviryjy  kvantiniy  sistemy
dinamikos metodqg - hierarchines lygtis tankio
operatorivi — ir parodéme, kad pusiausyros
buseng galima apibudinti Bolcmano pasiskirs-
tymu pagal sistemos Hamiltono operatoriy,
jeigu, jvedame efektine rezonansine sqveikg
tarp suzadinty molekuliniy buseny [2]. Tame
darbe buvo gauta israiska efektinei rezonansinei
sgveikai, taCiau tuo metu mes negaléjome
pagrjsti jos analitiniais skaiCiavimais.

Labai neseniai mums pavyko isvesti analizine
israiskg efektiniaom Hamiltono operatorivi, apro-
sanciam pusiausvyrg atviros molekulinés sistemos
buseng [3]. Rezultatai parodé, kad dél sgveikos
su aplinka rezonansiné sqgveika tarp buseny
efektiskai sumazéja, zr. 1 pav. Lygindami su
formaliai tiksliu metodu pusiausvyros busenos
tankio operatoriui skaiCiuoti [4], mes parodéme,
kad gautos israiskos galiojimo ribos yra zenkliai
platesnés neirezultaty, gaunamy taikant jprastg
trikdziy teorijg. Be to, temperaturiné efektinés
rezonansinés sqgveikos  priklausomybé  yra
atvirksCia nei sufleruoja gerai zinoma poliaroniné

transformacija. Tai rodo, kad muUsy rezultatai
atveria naujg poziur | pusiausvyry molekuliniy
sistemy buseny problematikg.

1 pav. Efektinés rezonansinés sgveikos iliustracija.
Virsuje pavaizduota situacija, kai sistema  (zali
rutulivkai)  sgveikauja su  aplinkos  osciliatoriais
(raudoni rutulivkai). Dél to pusiausvyroje galime
nagrineti tik sistemqg, bet su sumazéjusia efektine
rezonansine sgveika Jesi. Ji eksponentiskai priklauso
NUO reorganizacijos energijos (nusakancios sqveikos
su aplinka stiprj) ir temperatiros santykio.
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