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Точное  количественное  описание  акта  переноса  электрона  между  активными 
центрами  участников  ЭТЦ из  первых принципов  представляет  сложную  в  решении 
задачу.  В  настоящей  работе  предлагается  простой  феноменологический  подход  к 
описанию  процесса  переноса  электрона  между  участниками  электрон-транспортной 
цепи (ЭТЦ) при прямом многочастичном моделировании фотосинтетических мембран 
[1]. Экспериментальные измерения показывают, что зависимость константы скорости 
реакции  электронного  переноса  может  быть  аппроксимирована  экспоненциальной 
функцией вида: k=A e− r   (1), с показателем экспоненты  варьирующим в пределах от 
0.8 Å-1 [2] до 1.7 Å-1[3]. Данное приближение позволяет рассчитать степень протекания 
реакции  переноса  электрона  между  донором  и  акцептором  по  мере  их  взаимных 
перемещений.  Для  интеграции  данного  подхода  в  алгоритм  многочастичного 
моделирования необходимо дополнить объектную модель участника ЭТЦ параметром e 
отражающим вероятность обнаружить его в восстановленном состоянии, варьирующим 
от 0 до n, где n - количество электронов, которые может принять данный окислительно-
восстановительный  центр.  Степень  восстановленности  ei i-го  центра  может  быть 
определена  путем  интегрирования  системы  уравнений  вида:
d ei

dt
=∑i≠ j

kije jni−ei−k jiein j−e j , где kij, kji – констаны скорости прямой и обратной 

реакций  обмена  между  центрами  i  и  j,  зависящие  от  расстояния  между  центрами 
согласно  (1).  В  свою  очередь  индивидуальные  степени  восстановленности 
окислительно-восстановительных центров могут быть усреднены по ансамблю частиц 
одного  вида  для  оценки  окиcлительно-восстановительного  состояния  всего  пула 
однотипных частиц. 
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