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Die Wege des Lichts

Rian Richter, Ingo Schelter und Johannes Forster studieren und arbeiten in den
Bereichen Theoretische Physik und Bioinformatik bei Prof. Stephan Kimmel und Prof.
Matthias Ullmann an der Universitat Bayreuth. Sie beschaftigen sich im Rahmen einer
interdisziplindren Zusammenarbeit im Elitestudienprogramm “Biological Physics” mit
der first-principles Beschreibung von Energietransferprozessen in bakteriellen
Lichtsammelsystemen.

Energiegewinnung nach dem Vorbild der Natur

Die direkte Nutzung von Sonnenenergie ist ein vielversprechender Ansatz fiir die Energieversorgung der
Zukunft, zumal es in der Natur zahlreiche Organismen gibt, die diese Quelle seit Millionen von Jahren
erfolgreich nutzen. Ein friihes Beispiel bilden Purpurbakterien, die Licht im griinen und nahen
Infrarotspektrum absorbieren und in chemische Energie umwandeln. Die Absorption von Licht und der
anschlieRende Energietransfer zu einem Reaktionszentrum sind dabei extrem effizient. Das Ziel dieses
Forschungsprojekts ist es, diesen Prozess auf molekularer Ebene mit Hilfe von Computersimulationen im
Detail zu verstehen.

Abstieg in die Quantenwelt

Firr die Absorption von Licht und den Energietransfer im Lichtsammelsystem von Purpurbakterien sind
Pigmente verantwortlich, hier Bakteriochlorophyll-a, die geordnet in ringférmige Proteine eingebettet sind
(s. Bild) [1]. Die Pigmente werden durch das einfallende Licht elektronisch angeregt. Die teils starke
Kopplung der Pigmente sowohl untereinander als auch mit dem Proteingerist sorgt dabei einerseits fiir die
Feinabstimmung der Absorption und andererseits fiir die hohe Effizienz des Energietransfers sowohl
innerhalb eines Pigment-Protein-Komplexes als auch zwischen benachbarten Komplexen.

In diesem Forschungsprojekt beschreiben und simulieren wir diese elektronischen Prozesse von first-
principles, also ohne Modellannahmen oder empirische Parameter, als quantenmechanisches
Vielteilchenproblem. Die grofie Zahl von mehreren Tausend Atomen und Elektronen, die alle miteinander
wechselwirken, macht diese Heransgehensweise allerdings zu einer Herausforderung. Fiir unsere
Rechnungen verwenden wir zeitabhangige Dichtefunktionaltheorie (TDDFT), die in vielen Bereichen etabliert
ist. Speziell die numerische Umsetzung auf sog. Realraum-Gittern und in Realzeit ist fiir die Beschreibung
groRer Systeme geeignet [2]. Allerdings benotigt man einen genédherten Ausdruck flir die Beschreibung der
komplizierten, quantenmechanischen Austausch- und Korrelations-Wechselwirkungen (XC) der Elektronen.
Diese XC-Naherung kann sowohl die Rechenzeit als auch die Qualitat der Ergebnisse stark beeinflussen.

Die Wege des Lichts

Die hoch aufgeloste Struktur der Proteine und Pigmente, die wir als Ausgangspunkt fiir unsere Simulationen
nehmen, sind aus Kristallstrukturanalysen bekannt [3]. Als erstes Beispiel fiir einen Energietransfer
betrachten wir zunachst vier Pigmente zusammen mit den nachstliegenden Teilen des Proteins. Die Ubrigen
Teile des Komplexes beschreiben wir durch ein elektrostatisches Potential. Dieses Potential hat einen
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Einfluss auf die Absorption der Pigmente und hilft uns dabei, die Kopplung der Pigmente richtig zu
beschreiben.

Im Rahmen unserer Simulation erzeugen wir eine Anregung auf einem der vier Pigmente durch einen
simulierten Laserpuls. Anschlieffend betrachten wir die dadurch hervorgerufene Fluktuation der
Elektronendichte. Diese verwenden wir als Mal’ fiir eine Art Energiedichte, um zu bestimmen, in welchem
Zeitraum die Energie vom angeregten Pigment zum gegenuberliegenden Pigment wandert. In unserem
Beispiel mit vier Pigmenten dauert dieser Transfer ca. 50 fs. Um in Zukunft aussagekraftige Ergebnisse zu
erhalten, miissen wir die Kopplung der Pigmente untereinander und an das Proteingerist besser verstehen
und beschreiben, fortgeschrittene XC-Naherungen entwickeln und verwenden sowie die thermische
Bewegung im System berlcksichtigen.
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