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Исследование первичных процессов фотосинтеза непосредственным образом 
связано с численным моделированием оптических свойств пигмент-белковых ком-
плексов (ПБК), входящих в состав клеточных мембран фотосинтезирующих организ-
мов. Перенос энергии, как в рамках отдельного ПБК, так и между комплексами опре-
деляется не только индивидуальными характеристиками пигментов и ближайшим бел-
ковым окружением, но и их взаимном расположении в комплексе. Использование по-
луклассических квантовых теорий для расчёта оптического отклика ПБК позволяет 
связать воедино особенности возбужденных электронных состояний фотосинтетиче-
ские пигментов, структуру комплексов, а также специфику экспериментальных мето-
дов измерения линейного и нелинейного оптического отклика. Однако, как показывает 
практика, корректное использование математического аппарата полуклассических 
квантовых теорий при моделировании первичных процессов фотосинтеза приводит к 
задачам с большим количеством свободных параметров. Таким образом, при расчёте 
оптического отклика всегда встаёт вопрос о статистической значимости и единствен-
ности найденных параметров квантовой модели, обеспечивающих приемлемое совпа-
дение экспериментальных и расчётных спектров или кинетик. Одним из возможных 
путей решения данной проблемы является использование оптимизационных алгорит-
мов для оценки качества подгонки экспериментальных данных. Наличие современных 
высокопроизводительных ресурсов позволяет применять эвристические эволюцион-
ные алгоритмы, которые сейчас активно используются в прикладных задачах матема-
тического моделирования физических сред. Нами была разработана и успешно опро-
бована методология моделирования линейного и нелинейного оптического отклика 
как для мономерных пигментов в растворителях [1, 2], так и для ПБК [3] с помощью 
алгоритма дифференциальной эволюции. 
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