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紫色光合细菌 LH1和 LH2的激子能级结构(I) 
—— 理论与模型 

 

杨光参 

(温州大学物理与电子信息学院，浙江温州  325035) 

 

摘  要：为了理解紫色光合细菌 LH1 和 LH2 的可能的光谱性质，解析地研究了二聚物环状链的激子

能级结构．在叶绿素分子间偶极子-偶极子相互作用的近似下，利用偶极子间的相互作用能量和指向参

数，解析地给出了激子能级、带宽和两个 Davydov子能带间的带宽．提出的模型包括了系统中色素分

子间所有的相互作用． 
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光合作用是地球上最重要的化学反应之一．我们已经知道光合作用最初的活动是捕光天线

（LHA）对光的吸收．吸收的能量通过电子激发的运载，被快速有效地转移到反应中心（RC）．在

反应中心，开始电荷分离，这样光激发能就被转化成了化学能[1]．在紫色细菌中，光捕获天线是

由一个围绕着反应中心的核心天线 LH1 和一个外围天线 LH2 组成．LH1 和 LH2 都呈现出高对称

性结构，它们是由一对细菌叶绿素连接在横跨膜多肽上构成的，比如σβ-Bchla2． 

根据B800-B850复合体的结构信息,我们可以合理的把B850内环看作一个的圆形链,由于它们

的对称性不同,在圆形链中属于相同的σ-β多肽对的两个细菌叶绿素构成了一个异质二聚体．这种

环的形式已经被引入到关于 LH1 和 LH2 的能谱性质及激子动力学的分析中[2-5]．这些关于分子链

的理论分析集中在最近邻近似的情况上．在线性链中，细菌叶绿素间距离的增大导致了相互作用

的急剧减弱，此时上述的近似是比较适合的．但对于一个较小的环链来说，由于二聚物间的距离

并没有随着指标差异的增加而增加，更远一些的相互作用则必须被包括在内．对于我们研究的紫

色细菌的 LH1 和 LH2 来说，他们的尺度可以和毗邻的细菌叶绿素间的距离相比较．因此，考虑

到紫色光合细菌的 LH1 和 LH2 的光学属性，包含所有的相互作用是非常有必要的．我们现在的

工作就是通过考虑所有的色素分子的相互作用来描述这种二聚物环状分子聚合体的激子能级和

光谱性质．值得强调的是，我们采用了一个解析近似的方法来研究激子的属性，因此所有的结果

都可以使用解析的方法得到．Hu 等人最近公布的研究也认为二聚物环的光谱属性要包括所有的

相互作用[6]．他们建立了一个有效的哈密尔顿函数并且导出了关于激子能带边缘的公式，而相互

作用包括在几个参数中． 
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1 激子能级结构 

考虑到了包括 N 个的环链．每一个都是由两个相同的细菌叶绿素或叶绿素分子构成，它可被

近似的看作双能级系统．如果忽略声子以及限制链上的最多只有一个激发的状态，系统的哈密尔

顿函数可以写作如下的形式： 

,| |

   |

n n m
n n m

n m
n m

H n n V m n

H m n

α α β
α α β

α β
α β

α α β α

β α
≠

= ∆ 〉〈 + 〉〈

≡ 〉〈

∑ ∑

∑∑
                           （1） 

这里 | nα 〉表示第 n 个的α 分子处于激发态而其他的分子处于基态的状态．n和 m的取值范

围是从 1到 N，他们表示了环链中的位置，α 和 β 则用来有区别的表示二聚物中的分子． nα∆ 表

示第nα 个分子（即第 n 个的α 分子）的激发能量， ,n mV α β 则用来表示第nα 和第mβ 个二聚物

分子间的相互作用（转移积分）．在二聚物环链中，由于它的对称性， nα α∆ = ∆ ，

, ( ) ( )n mV V n m V n m Nα β αβ αβ= − = − + ． 

定义另一个正交归一的基为： 
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这时哈密尔顿函数就变成了： 
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这样问题就可以简化为对 ( )L kαβ 进行对角化． ( )L kαβ 的本征方程为： 

( ) ( ) ( ) ( )v v vL k u k E k u kαβ β α
β

=∑                                           （4） 

对于二聚体链，可以用解析的方法来求解．本征值为： 

2 211 22 11 22
12( ) ( 1) ( ) | ( ) |

2 2
v
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L L L L
E k L k

+ += − − +                             （5） 

对应的本征函数为： 
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在归一化条件下： 
2| ( ) | 1vu kα

α
=∑         

激子矢量是位激发的线性组合，它可以写作： 
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| exp( ) |
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µ〉 = 〉∑                                              （7） 

若单分子的跃迁偶极矩为dnα ，跃迁偶极子的激子能级则是： 

*1
d exp( )dk n
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= ∑                                           （8） 

这样对应于激子状态的振子强度可以通过求偶极矩的平方给定，即： 
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方程（3）中 L(k)的矩阵形式为： 

11, 1 11, 21 1

12, 1 12, 21 1

exp( )  exp( )
( )

exp( )  exp( )

N N

j jj j

N N

j jj j

H ikj H ikj
L k

H ikj H ikj

= =

= =

 
 =
 
 

∑ ∑

∑ ∑
                             （10） 

考虑到系统的对称性和周期性边界条件，它可以用位能量 α∆ 来和转移积分 ( )V n mαβ − 来表

示．当 N 为奇数： 
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由于 11 11( ) ( )V j V N j= − ， 22 22( ) ( )V j V N j= − 以及 21 21( ) ( )V j V N j= − ，可以得到激子的能级： 
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当 N 为偶数，则矩阵 ( )L k 为： 
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对应的激子能谱则为： 
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根据偶极子与偶极子之间的相互作用的近似，细菌叶绿素间的转移积分可以表示为： 

( )( )m

2 3 5

3 d R d Rd d1
( )

4

n n m m n mnV n m
R R

α α β β α βα β
αβ πε η°

 
 − = −
  

                  （15） 

这里d nα 和 md β 是对应的细菌叶绿素的跃迁偶极距；Rn mα β 则是从第nα 个细菌叶绿素指

向第mβ 个细菌叶绿素的位置矢量，R 是它的模；η 则表示周围媒介的折射率．根据图 1中的符

号： 

{ }2d d sin sin cos ( ) ( ) cos cos .n m d n mα β α β α β α βθ θ γ γ α β ϕ ϕ θ θ′ = − + − + − + i  

将上式带入到方程（15）中，则： 
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上式中α 和 β 表示二聚物中分子的位置，γ 和γ ′分别表示不同二聚物间相邻的分子间和同一个

二聚物的相邻分子间的旋转角， d 则表示分子跃迁偶极距的绝对值． 
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图 1  一个二聚体环状链的模型 

由于周期性边界条件和系统的对称性，并非所有的激子态都是光学跃迁允许的．在有限振子

强度情况下只有跃迁到六个激子态才是允许的[4]．对于链的简并态，振子强度为 

2 *1
( ) ( ) ( ) sin sin exp ( ( ) )
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αβ
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对于非简并态： 
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θ θ= ∑                                        （17） 

将方程（6）代入上述方程，我们得到与文献[4]的类似结果： 
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以及： 
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这里 
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因为系统中所有色素分子间的相互作用都已包括在内，故 ( )vF k 和 12L 的表达式与文献[4]中的

表达式有所不同． 

圆二色性谱对复合体的结构是比较敏感的，它的一般表达式为： 
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1
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− ⋅ ×∑ ∑∼                              （21） 

由于二聚体环链的对称性，我们仅仅得到了圆二色性的六个非零分量．非简并的分量为： 
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上式中： 
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上式中： 
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( )vC γ 的表达式和引文[4]中方程（22）中的有所不同． 

我们已经知道 N 个单体组成的一个集合的激子能带是由 N 个激子能级组成，这就是所谓的

Davydov分裂．在最近邻相互作用近似下，激子能带的宽度为 4V，V 是相邻单体间的共振积分．当

单体被二聚体替代时，环的激子谱将会变得更加复杂．相距最近的二聚体与二聚体间的相互作用

已经在文献[4]中讨论过了．现在的工作就是把它推广到更一般的情况，也就是所有的发色团分子

间的相互作用都被包括进来的情况． 

首先考虑 N 为奇数的情况．包括所有 Bchls间的相互作用，从方程（12）中我们可以看到所

有的激子带宽就是 
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并且，能带分裂成了两个带宽相同的 Davydov次能带： 
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上式中下表+表示上子带，−表示下子带．两个子带间的能隙宽度为： 

22

12
1

1 1
2 ( ) ( )exp( )

N
odd odd

j

N N
G V j i j

N N
π π−

=

− − = ∆ +  
∑                   （27） 



 

温州大学学报·自然科学版(2007)第 28卷第 1 期 20

当 N 为偶数时，激子能带的结构就变得简单一些．总的能带宽度和方程（25）是一样的，但子带

的宽度变为： 
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所以上、下子带间的能隙宽度为： 
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如果二聚体中两个分子时相同的，也就是 1 2∆ = ∆ = ∆ ，则： 
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及： 
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把它们代入到（12），（14），（27）以及（29）式中，就可以立刻得到修正的激子能级，能带宽度

以及能隙宽度了． 

如果我们只考虑最近邻作用近似，问题就可以大大简化了．令 11(0)bV V= 和 12(1)aV V= 分

别为同一个二聚体中两个相邻分子和毗邻的两个二聚体中的相邻分子的相互作用能，则： 

2
21 2 1 2

12( ) ( 1) ( ) ,
2 2

v
vE k L k
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                      （32） 

式中， 

12( ) .ikj
a bL k V e V−= +                                                   （33） 
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结果刚好和文献[4]中的（8）及（9）式相同．所以我们的解析方法是对 Liuolia 等人所得结果的

合理拓展． 

必须要强调的是最低的激子能级和最强的容许的跃迁能级 1E （借用自文献[3]）间的能量差，

因为最近的烧孔实验得出了最低能级．由式（12）和（14），当 N 为奇数时 
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当 N 为偶数时 
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2 讨论 

在本文中我们采用了解析方法来研究二聚体的紧密结合的环状链的激子能级结构．在这个体

系中使用点激子近似，考虑了所有的色素分子间的相互作用．利用偶极子间的相互作用能量和指

向参数，我们解析地给出了激子能级、带宽和两个 Davydov 子能带间的带宽．对紫色光合细菌

LH1 和 LH2 体系得应用，将随后另文讨论． 
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Excitonic Level Structure of LH1 and LH2 of Purple 

Photosynthetic Bacteria (I) 

—— Theory and Model 
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Abstract: The excitonic level structure of a ringlike chain of dimers is discussed analytically to understand 

the possible spectral properties of LH1 and LH2 of purple photosynthetic bacteria. Under the approximation 

of dipole-dipole interaction between Bchls, the excitonic levels, band width and energy gap between two 

Davydov subband are expressed analytically in terms of all interaction energies and oriental parameters of 

dipole. Our model include all interactions between pigment molecules in the system. 
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