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Computersimulation biophysikalischer Prozesse: Umwandlung von Licht in chemische Energie bei der bakteriellen Photosynthese

Biologische Systeme verwenden zur Umwandlung verschiedener Energieformen oder zur Katalyse chemischer Reaktionen faszinierende 'Molekulare Maschinen'. Dabei werden diese Prozesse mit einer unglaublichen Effizienz bewerkstelligt, die in technischen oder chemischen Systemen kaum erreicht wird. Die Umwandlung von Licht in chemische Energie etwa geschieht im sub-Pikosenkundenbereich mit einer Quantenausbeute von über 60%. Biochemische Reaktionen können prinzipiell mit einer Geschwindigkeit und Spezifität ablaufen, die die chemischen Katalysatoren weit in den Schatten stellt. Allerdings stellt die Komplexität biomolekularer Strukturen und Prozesse eine große methodische Herausforderung für die Modellierung solcher Prozesse dar. 

Der Vortrag beschreibt zunächst die durch die Komplexität biologischer Strukturen notwendige Methodenentwicklung. Dabei lag der Schwerpunkt in der Entwicklung einer approximativen Dichtefunktional Methode (SCC-DFTB) zur Behandlung großer Systeme/Moleküle und langer Zeitskalen mit einer Kopplung an empirische Kraftfeldmethoden (QM/MM) und weitergehender Ankopplung an eine kontinuumselektrostatische Beschreibung (‚Multi-scale modelling’). Molekular-dynamiksimulationen, Reaktionspfadmethoden und Samplingmethoden zur Berechnung von Differenzen der freien Energie erlauben detaillierte Einblicke in die dynamischen und thermodynamischen Eigenschaften dieser Systeme. Im weiteren werden bisherige Hauptanwendungsgebiete der Methode, nämlich Protonentransferreaktionen und photobiophysikalische Prozesse beschrieben. Protonentransferreaktionen  sind elementare Schritte in vielen enzymatischen Prozessen, insbesondere in der Bioenergetik. In der Photosynthese beispielsweise wird  Lichtenergie dazu benutzt, durch Protonentransfer einen pH Gradienten zu erzeugen, der in nachfolgenden Schritten in chemische Energie umgesetzt wird. Als interessantes Beispiel wird das bakterielle Protein Bakteriorhodopsion (bR) vorgestellt. Das Chromophor von bR zeichnet sich durch eine effiziente Lichtausnutzung und extrem schnelle Schaltzeiten aus, bedingt durch die spezifische Wechselwirkung des Chromophors mit der Proteinumgebung. Dies gilt auch für andere untersuchte Proteine, wie  Rhodopsine oder Green Fluorescent Protein (GFP). Neben ersten Ansätzen zur Beschreibung der Dynamik in elektronisch angeregten Zuständen werden die Mechanismen des ‚color tuning’ in Rhodopsinen diskutiert, biophysikalische Grundlagen des Farbsehens.
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