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تنیدگی کوانتومی در یک و درهمن مقاله، رویکرد تحلیلی جدیدی برای بررسی دینامیک انتقال انرژی برانگیختگی در ای –چکیده 

های حرارتی ایی از فونونشده است. در این رویکرد، محیط پروتئینی به شکل مجموعهساختار فوتوسنتز متشکل از دو رنگدانه ارائه 

های رنگدانه و شود. عبارات تحلیلی دقیقی برای جمعیت هرکدام از مولکولهمدوس استفاده میا از حالات هبندی و برای نمایش آنمدل

شدگی نتایج تجربی در دو حالت حدی جفت نتایج عددی به دست آمده تطبیق خوبی باها محاسبه شده است. تنیدگی کوانتومی آندرهم

 دهند.نشان می های رنگدانهالکترونی ضعیف و قوی مولکول
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Abstract- In this paper, a new analytical approach for the dynamics of excitation energy transfer and quantum entanglement 

in a photosynthetic dimer system is presented. In this approach, the protein environment is investigated as a phonon bath and 

the coherent representation is investigated to display of their states. The exact analytical expressions for the population of two 

pigments and their quantum entanglement is obtained. It is shown that numerical results have a good matching with the 

experimental results for both limits of weak and strong electronic coupling at cryogenic and physiological temperatures. 
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 مقدمه -1

-های فوتوسنتز کنندهدر سامانهی برانگیختگی انتقال انرژ

ی ایی برای شناخت این پدیدهاهمیت ویژه ی طبیعی

فوتوسنتز در  یپدیده ولی امرحله .دارد بیولوژیکی

-های رنگدانهاز مولکولمتشکل ایی ساختارهای پیچیده

جذب شده فوتون شود و طی آن انرژی پروتئین انجام می

انرژی  به صورت انرژی های دریافت کنندهآنتنتوسط 

ها منتقل شده تا به مرکز برانگیختگی دربین رنگدانه

. مطالعات تجربی انجام [۳] های شیمیایی برسدواکنش

ی انتقال انرژی را نزدیک به رها بهرهشده روی این ساختا

و این موضوع اهمیت توصیف نظری این  دهدمییک نشان 

ی کاربرد در ادوات اپتیکی در جهت هدر زمینپدیده را 

چنین این هم .[2-3] دهدها نشان میی آنافزایش بهره

ایی ابزار مناسبی جهت ذره-ساختارهای طبیعی چند

تنیدگی کوانتومی گیری استاندارد همبستگی و درهماندازه

در این زمینه مطالعات نظری با . [1] آیندبه حساب می

، لذا لازم [2] ائه گردیده استتقریبی زیادی ار هایروش

در این ساختارها  وصیف دینامیک انتقال انرژیبرای تاست 

 های تحلیلی دقیقی ارائه شود. روش

فوتوسنتز متشکل از ساختار تحلیلی ارائه شده، رهیافت در 

های رنگدانه با . مولکولشوددو مولکول رنگدانه لحاظ می

ونی با یکدیگر صورت الکتره ترازی که بهای دو جایگاه

شوند. محیط پروتئینی نیز با اند توصیف میجفت شده

از  شود.بندی میهای حرارتی مدلایی از فونونمجموعه

ها همدوس برای نمایش حالت فونون هاینمایش حالت

معادلات استفاده کرده و با حل معادله شرودینگر، 

. این [3] آینددینامیکی جمعیت و همدوسی به دست می

 کند تا بتوان دینامیک انتقالافت به ما کمک میرهی

-تنیدگی کوانتومی را در هر دو حالت جفتانرژی و درهم

در های رنگدانه مولکولعیف و قوی ض شدگی الکترونی

به شکل پروتئین -رنگدانهشدگی مقایسه با قدرت جفت

 تحلیلی مطالعه کنیم.

و  هرهیافت ارائه شدبندی بخش اول این مقاله فرمولدر 

های کدام از مولکول عبارات تحلیلی برای جمعیت هر

در بخش ها به دست آمده است. رنگدانه و همدوسی آن

دوم، نتایج تحلیلی بخش اول ارائه گردیده است و با نتایج 

 شوند.پایین مقایسه می در دو حد دمای بالا و تجربی

 نظری الگوی -2

نتقال در اتنیدگی کوانتومی در این بخش دینامیک درهم

با دو جایگاه تک اکسیتون در یک ساختار فوتوسنتز کننده 

ونی یط فونکنش با محدر برهم ی الکترونیجفت شده

 هامیلتونی سامانه کل .شده است بندیفرمول

S B S BH H H H     شامل سه جمله است که هر

 :(1) شودبه صورت زیر در نظر گرفته می جمله

2

1,

†

2
†

1

( ( . )),

,

( ) .

S i

i i j

B n n n

n

S B n ni n n

i n

H i i J i j h c

H b b

H g b b i i







 





  



 







(۳) 

SHی دوتایی الکترونی است. سامانه-زیر هامیلتونی

 2 معرف حالتی است که جایگاه اول )دوم(  1

 و جایگاه دوم )اول( در حالت زمینه باشد.برانگیخته 

 2 1   انرژی برانگیختگی جایگاه اول )دوم( وJ 

شدگی الکترونی بین دو جایگاه مولکولی است. رت جفتقد

BHو  نیوهامیلتونی محیط فون †n nb b معرف عملگر

است. nامین مد فونونی با بسامد -n)خلق(  نابودی

S BH و  سامانه الکترونی-کنش زیرهامیلتونی برهم

شدگی قدرت جفت nigمحیط فونونی است و در نهایت 

n-با  یامین مد فونونi-کترونی است.امین جایگاه ال 

0tی اولیه در لحظه سامانه -زیرن کنشی بی، برهم

توان الکترونی و محیط فونونی وجود ندارد و بنابراین می

0 را به شکل کل سامانه حالت اولیه S B     در

چگالی حالت در نمایش اینکه با توجه به . نظر گرفت

در اینجا از مجموعه  ،طری استدوس قهای همحالت

همدوس  هایحالت n ایش مدهای فونونی برای نم

حالت اولیه محیط فونونی به بنابراین  شود.استفاده می

شکل        2 ( )B n n n nd P       در

که شود به طورینظر گرفته می

 ( ) ( )n n

n

P p   تابع توزیع برای مجموعه

 در یکه محیط فونونتوجه به این . بامدهای فونونی است

تابع  است در حالت تعادل حرارتی Tدمای  حالت اولیه در
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 امین مد فونون به شکل-nتوزیع 

2
( ) exp( )n np n   شود، در نظر گرفته می

که به طوری  
1

exp 1nn KT


   .در است

با محیط  سامانه الکترونی-زیربعد از برهم کنش ، t زمان

توان به شکل را میکل چگالی حالت سامانه  ،فونونی

    2

t n n t td P      در نظر گرفت، 

ست ا tدر زمان  معرف حالت سامانه کل t کهبطوری

زیر  صورته را ب نتوان آو در نمایش حالت همدوس می

 نوشت:

   

   

1

2

( , ) 1,
.

( , ) 2,

n n

t

n n

c t

c t

 


 

 
 
  

                 (3) 

 سامانه الکترونی-اتریس چگالی زیرمبرای به دست آوردن 

روی درجات آزادی فونونی ردگیری 

)جزیی )t phonon ttr  به این  شود.انجام می

شدگی جفت رتیب جملات جمعیتی در دو حالتت

شدگی در مقایسه با قدرت جفت الکترونی ضعیف و قوی

 به ترتیب به شکل زیر خواهند بود: پروتئین-رنگدانه

2 2 2

11 1 1 1 1

2 2 2

2 2 2 2

1 2 1 2

1 2 1 2

2 2 2

11 1 1 1 1

2 2 2

2 2 2 2

1 2 1 2

( ) cos ( )[ 2 cos( )]

sin ( )[ 2 cos( )]

sin(2 )[( ) cos( )

(( cos( ) ))]

( ) cos ( )[ 2 ]

sin ( )[ 2 ]

sin(2 )cos( )[( )

t a b a b I t

a b a b I t

a a b b t

I a b t b a

t A B A B I

A B A B I

t A A B B

 





 





    

   

  

 

   

  

  

1 2 1 2( )]I A B B A

 

 طدر این رواب
1

2 1

21 tan ( )
2

J
 




و  

2 2( ) 4J    ،1که به طوری 2     

تابع همبستگی محیط فونونی به شکل  طور همین است.

2

2

( )
exp[4cos (2 )

(coth( 2)cos( ) sin( ))]n n

J
d

I

t i t


 



  




  در

به همین ترتیب ضرایب موجود در  شود.نظر گرفته می

 به شکل زیر در نظر گرفت: توانعبارات جمعیت را می

1 1 2

2 1 2

1 1 2 1

2 1 2 2

2

1 2

1

sin(2 )
( sin( ) cos( )),

2cos( )

sin(2 )
( cos( ) sin( )),

2cos( )

( cos( ) sin( )) ,

( sin( ) cos( )) ,

cos( ) sin(2 ) cos(2 )
( )

2 2sin(2 )

( sin( ) cos( )),

sin( ) sin(2
(

2

a I I

a I I

b I I a

b I I a

B

I I

B


 




 



 

 

  



 




 

 

  

  


 



 

1 2

1 1 2 1

2 1 2 2

) cos(2 )
)

2sin(2 )

( cos( ) sin( )),

( cos( ) sin( )) ,

( sin( ) cos( )) .

I I

A I I B

A I I B

 



 

 

 





  

  

(1) 

در این ساختار از تنیدگی محاسبه دینامیک درهمبرای 

شود که سنجه کوانتومی ساختارهای دوتایی استفاده می

صورت ه ب

1 2 3 4( ) max(0, )C         

مقادیر ماتریس ویژه  هاiرابطه  دراین .دشوتعریف می
*( ) ( )y y y y          در نظر گرفته

سامانه الکترونی -مربوط به زیر شوند و ماتریس می

 دوتایی است.

 نتایج عددی -3

در این بخش نتایج عددی مربوط به محاسبات تحلیلی در 

-های تجربی مقایسه میقبل را بیان و نتایج  با داده بخش

 چگالی حالت براونی توجه به اینکهبا  شوند.

2 2
( ) 2J


 

 



-گونه محیطاین برای توصیف 

به عنوان چگالی حالت محیط فونونی در  ها مناسب است

انرژی بازبهنجارش  در این رابطه  شود.نظر گرفته می

1ها و فونون  ونی معرف زمان همبستگی محیط فون

شدگی الکترونی ثیر قدرت جفت( تأ۳شکل ) است.

ل زمانی بر تحو ی محیطو دماهای رنگدانه مولکول

در زمان همدوسی  دهد.می را نشان جمعیت مولکول اول

 شدگی ضعیفبه ازای جفت (a۳شکل )
120J cm ،

1.1ps  300برای دمایK  1و . 5ps  برای دمای

77K ( و در شکلb۳)  شدگی قوی به ازای جفت
1100J cm ،0.6ps  300برای دمایK  1وps 
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طور که به دست آمده است. همان 77Kبرای دمای 

نتظار داریم و مطابق نتایج تجربی زمان همدوسی انتقال ا

شدگی الکترونی کاهش یافته انرژی با افزایش دما و جفت

شدگی الکترونی ( تأثیر قدرت جفت3شکل ) [.7است ]

-بر تحول زمانی درهم های رنگدانه و دمای محیطمولکول

ی دهد. در لحظهتنیدگی دو مولکول رنگدانه را نشان می

0t   ،به دلیل جایگزیدگی برانگیختگی در جایگاه اول

-تنیدگی صفر را بین دو جایگاه داریم. برای جفتدرهم

120J شدگی ضعیف cm  در( شکلa3،)  به ازای

 شدگی الکترونی قویجفتو برای اول  1psنیزمابازه 
1100J cm  شدر( 3کلb) ، بازه به ازای

0.7یزمان ps  بین دو جایگاه   تنیدگیبیشترین درهماول

 را شاهد هستیم.

T=77K,J=20

T=300K,J=20

(a)

I1=1,I2=0

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

t ps

11

 

(b) T=77K,J=100

T=300K,J=100

I1=1,I2=0

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

t ps

11

 
و  T=77Kتحول زمانی جمعیت جایگاه اول در دو دمای  :۳شکل 

200K  به ازای(a)  شدگی الکترونی ضعیف و جفت(b) شدگی جفت

 های رنگدانهمولکولقوی الکترونی 

 گیری نتیجه -4

تنیدگی ی دینامیک درهمدر روش مورد مطالعه در زمینه

کننده دوتایی به ی زیستی فوتوسنتزکوانتومی سامانه

های باز کوانتومی رهیافت جدیدی در عنوان سامانه

توصیف محیط پروتئینی به کار گرفته شده است. با توجه 

ها به نتایج عددی به دست آمده و انطباق نسبتا خوب آن

ایج تجربی در دو حد جفت شدگی الکترونی ضعیف و با نت

بندی بودن مدل توان به مفیدهای رنگدانه میقوی مولکول

های در سامانهارائه شده برای توصیف محیط پروتئینی 

 پی برد.زیستی 

 

T=77K,J=20

T=300K,J=20
(a)

I1=1,I2=0

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

t ps

C

 

(b)
T=300K,J=100

T=77K,J=100

I1=1,I2=0

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

t ps

C

 
 

تنیدگی دو جایگاه مولکولی در دو تحول زمانی جمعیت درهم :3شکل 

شدگی الکترونی ضعیف و جفت  (a)به ازای  200Kو  T=77Kدمای 

(b) های رنگدانهشدگی قوی الکترونی مولکولجفت 
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