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La belleza de lo vivo no estd en
los atomos que lo componen,
sino en la manera en que esos
atomos se unen.

Carl Sagan, Cosmos



Introduccion

La biofisica, es una disciplina que une la fisica y la biologia. Su propdsito es
aplicar los modelos y principios fisicos para entender los fenémenos altamente
complejos que se presentan en sistemas bioldgicos. Desde los fendmenos ma-
croscopicos que se presentan en los ecosistemas, pasando por tejidos y células
y alcanzando los niveles nanoscopicos y atémicos, la biofisica descubre los se-
cretos de la vida. Esta, se diversifica y mantiene presencia en el elemento
principal del ser vivo, la célula. Compuesta por membranas citoplasmatica
y nuclear y moléculas altamente sofisticadas, la célula contiene la herencia
genética en el ADN, la conciencia en las redes neuronales y la respuesta a la

existencia humana [1].

Ademas de la incognita del origen de la vida, otras preguntas siguen sin
respuesta: la diferenciacién celular, el plegamiento de proteinas, el proceso
neuronal conocido como “memoria” y quizéa la mas apasionante de todas, la
conciencia. Con respecto a esta ultima, y fuera de una interpretacién religio-
sa, psicolégica o filoséfica, la mecanica cuantica ( descripcién del

comportamiento de la materia y de la luz en t odos sus detalles y, en particular,



INTRODUCCION

de los acontecimientos en la escala atémica [2]) parece aportar ideas para
comprenderla. Muy actual en su surgimiento, y considerada en ocasiones como
“ciencia especulativa”, esta la disciplina nombrada como “biologia cuantica”.
Esta extrapolacion de la fisica a nivel cuantico tiene su primer voto en el

fendmeno de la fotosintesis.

Como es ampliamente conocido, el fenémeno de la fotosintesis inicia con
un proceso mecanico cuantico, la absorcion de radiacién electromagnética
por las hojas de las plantas. Después de millones de anos de evolucion, las
plantas aprovechan esta radiacion, en ciertas longitudes de onda, para rea-
lizar procesos quimicos y la generacion de moléculas y organulos complejos.
Actualmente, se considera que el proceso de la fotosintesis conlleva otros
fenémenos mecédnico cudnticos entre los cuales se tienen el efecto tunel [3] y

el entrelazamiento cudntico [4].

La explicacion de este fendmeno, considera que particulas entrelazadas cuanti-
camente, no deben considerarse como particulas individuales, sino como un
sistema. Asi, estas particulas se comunican a velocidades mayores a la de la
luz y comparten informacion de modo que dos particulas entrelazadas cuanti-
camente “saben” lo que pasa entre ellas. Si este fendmeno esta presente en el
proceso de la fotosintesis, es una tarea a abordar, y se espera que este trabajo

sea un aporte inicial al tema.
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El contenido de la tesis es el siguiente. En el capitulo 1, se presentan de forma
breve, los conceptos fundamentales de la mecanica cuantica, evitando en la

medida de lo posible el formalismo matematico que los acompana.

El capitulo 2, contiene la relacién entre los procesos cuanticos y la fisica
estadistica. Este capitulo se consideré importante por el hecho que en el pro-
ceso de la fotosintesis, aparte de la absorcién de radiacion electromagnética,

se tienen fluctuaciones térmicas y espectros vibracionales asociados.

Por otra parte, en el capitulo 3, se presenta el fenémeno de la fotosintesis

desde la interpretacién quimica clasica, hasta la interpretacién fisica.

Finalmente, se incluye la conclusién y perspectivas de este trabajo de tesis.
Fundamentalmente, esta revision, sin ser exhaustiva, abre puertas para es-
tudiar con mayor amplitud los fenémenos mecanico cudnticos presentes en

sistemas vivos.



Objetivo general

Revisar la literatura cientifica referente a la influencia de la mecéanica cuintica

en fenémenos biolégicos, en particular, su presencia en la fotosintesis.



Objetivos especificos

a) Presentar de manera suscinta, la relacién entre la mecanica cudntica
y sistemas vivos.

b) Comparar la explicacién quimica con la explicacion fisica del fenémeno de
la fotosintesis.

c¢) Analizar la influencia que tienen en la fotosintesis, los niveles vibracionales,

el “efecto tunel ” y FRET.



Capitulo 1

Generalidades de 1a mecanica

cuantica

En este capitulo se desarrollan algunos conceptos de la mecanica cuantica
considerados ttiles para entender el comportamiento de sistemas mecénico
cuanticos en sistemas bidlogicos. Estos conceptos son presentados en muchos
textos académicos, siendo algunos tomados como base de cursos a nivel licen-
ciatura. Las bases historicas de la mecéanica cuantica, permiten comprender
el proceso historico que llevé al postulado de Max Planck, la explicacién del
fenémeno fotoeléctrico y la ecuacién formulada por Erwin Schrodinger. Este
ultimo, en su libro ;Qué es la vida? [5], planteaba la necesidad de que la

fisica también se enfocara en la descripcion de los fendmenos bioldgicos y dar
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respuesta a esa pregunta. Desde la aparicién de los libro de Schrodinger y en
menor medida el del Pascual Jordan [6], la fisica ha intentado responder a las
diferentes cuestiones de estos sistemas, la mecanica cuantica en particular,

aporta su vision particular, de aqui la importancia de este capitulo.

1.1. Bases historicas de la mecanica cuantica

La mecanica cuantica, como teoria fisica que describe la dinamica e interac-
ciones de los sistemas atomicos y subatomicos, tiene sus origenes a principios
de XX. Con el estudio por parte del fisico aleman Max Planck, del fenémeno
conocido como Catdstrofe Ultravioleta, en el que se evidenciaba un aparente
fallo en la teoria electromagnética que Maxwell habia completado y sinteti-

zado en cuatro ecuaciones® [7,8]:

v.E= L2 (1.1)
€o
V-B=0 (1.2)
. 0B
VxE=-7" (1.3)

5= OE
V X B = pgd + poco

S (1.4)

Planck tomé la ecuacion desarrollada por John Rayleigh y James Jeans, y la

ecuacién de Wilhelm Wien para la radiacion del cuerpo negro y las ajusto

Las ecuaciones 1.1,1.2,1.3 y 1.4 son conocidas como Ley de Gauss para el campo

eléctrico, para el campo magnético, Ley de Faraday y Ley de Ampére, respectivamente.

7
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a la curva experimental, obteniendo asi la ecuacion para la ley de radiacién
que lleva su nombre. El ajustar la curva le llevé a introducir una constante?
denotada por h, que también lleva su nombre. Planck sugirié que la energia

era absorbida y emitida por la materia en paquetes discretos (cuantos).

Utilizando las ideas de Planck, Albert Einstein dio explicacién tedrica al
fenémeno conocido como Efecto Fotoeléctrico; en este, la radiacion electro-
magnética incidente en la superficie de un metal extrae electrones y genera
una fotocorriente. La argumentacién de Einstein, y que le valié el Premio
Nobel, fue que la energia de la radiacién electromagnética esta cuantizada y
que por lo tanto, la fotocorriente se da solo para ciertas frecuencias de dicha
radiacion.

Niels Bohr en el ano de 1913, propuso un nuevo modelo atémico basado en
el propuesto de Ernest Rutherford y las conclusiones de Planck. En el mo-
delo atémico planetario de Bohr, el electrén gira alrededor del proton que
se encuentra en el centro de la trayectoria, el nicleo. Los resultados obteni-
dos indicaron que las orbitas permitidas para los electrones no podian tener
cualquier valor, sino que se encontraban cuantizadas.

En el ano de 1922 el experimento de Stern-Gerlach di6é evidencias de una
nueva propiedad intrinseca en las particulas, el espin, el cual también estd

cuantizado [2].

2El valor aproximado de h es de 6.6221073%J - s, h aparece comunmente en la teoria

dividido por 27, por lo que se le da un simbolo propio A = %
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El ano siguiente, otro gran paso en la formulacion de la mecanica cuantica se
dio por el joven francés Louis Victor De Broglie cuando postul6 que la mate-
ria tiene un comportamiento dual (onda particula) al igual que la radiacién
electromagnética [8].

En el formalismo matematico de la mecanica cuantica estuvieron implicados
estos y muchos otros cientificos, en 1925 surgieron dos formulaciones diferen-
tes pero conmutables: una desarrollada por Erwin Schodinger donde se utiliza
ecuaciones diferenciales para encontrar una funcién de onda V(r,t) que des-
criba al sistema resolviendo la ecuacion denominada ecuacion de Schréodinger

dependiente del tiempo (ecuacion 1.5).

o . Lo 0
— %V U(r,t) + V(r,t)V(r t) = ZE\IJ(r,t) (1.5)

donde WU(r,t) se conoce como funcién de onda dependiente del tiempo, m
es la masa del sistema y V(T t) el potencial al cual estd sujeto la particula.
Werner Heisenberg, Max Born y Pascual Jordan, formularon por otra par-
te una elegante teoria matricial de manera independiente a los trabajos de
Schrodinger.

Un formalismo mas abstracto fue formulado anos mas tarde por Paul Dirac,
conocido con el nombre de Notacion de Dirac que parte de representar el
estado de un sistema mediante un vector llamado Ket |¥) en un espacio

denominado como Espacio de Hilbert® y siendo (¥| el vector dual de este

3Un espacio de Hilbert es un espacio vectorial de dimensién infinita formado por el con-
junto de todas las funciones f(z) de cuadrado integrable, es decir, funciones que cumplen



1.1. BASES HISTORICAS DE LA MECANICA CUANTICA

llamado Bra [7,8].

1.1.1. Radiacion del cuerpo negro y catastrofe ultra-

violeta

El estudio de la radiacion de cuerpo negro tiene su origen con el fenémeno de
la naturaleza en el cual la materia expuesta a temperaturas suficientemente
altas emite radiacién electromagnética en forma de luz visible, comenzando a
radiar un color naranja-rojizo hasta un azul-blanco al aumentar la tempera-
tura. El concepto de cuerpo negro se puede entender considerando una super-
ficie o cavidad que absorbe toda la radiacion que le llega sin que se transmita
o se refleje nada de esta (Figura 1.1). Este es un modelo puramente tedrico
ya que en la vida real no existen objetos o materia con estas caracteristicas
exactas, sin embargo la luz emitida por objetos como las estrellas se pueden
modelar como radiaciéon de cuerpos negros. Gustav Kirchoff enuncié su ley
para la radiacion térmica donde los cuerpos en equilibrio térmico con su en-
torno radian lo mismo que absorben, en términos de Kirchoff, la emisividad
€ de un cuerpo en el equilibrio termodindmico es igual a su absorbancia «,
asi por conservacion de la energia para un cuerpo negro a temperatura 7',

por definicién a = e =1 [9].

con: f; |f(z)]?dz < co. Es nombrado asf en honor al matemético David Hilbert.

10
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Figura 1.1: Modelo conceptual de un cuerpo negro como una cavidad con
un agujero lo suficientemente pequeno para que la radiacién que penetra no
salga por él. Cuenta ademas con paredes internas perfectamente reflejantes
que no disipan la energia.

Si ahora suponemos que se deja escapar radiacién por un pequeno agujero y
se analiza el espectro de la radiacién que el cuerpo estd emitiendo (radiacién
del cuerpo negro), se observa que si se grafica, para un cuerpo a distintas
temperaturas, la intensidad contra la longitud de onda, se obtiene una grafica

como la siguiente (Figura 1.2).

11



1.1. BASES HISTORICAS DE LA MECANICA CUANTICA

N | sirvwrigarin | s— e

Iz animd ad

: -I:“I‘?"-\-\_\_H_\_\_\_\-h"'\-__\__\_\_

e

_— ——— i
P T S T TS b e e s o e .
i -0 1
Longeitud da cndes A ()

Figura 1.2: Intensidad contra longitud de onda para un cuerpo ne-
gro a distintas temperaturas, A,.. es la longitud de onda con ma-
yor intensidad. (Imagen tomada de http://www.quimicafisica.com/
radiacion-cuerpo-negro-hipotesis-planck.html).

En 1893 Wien derivé su Ley de Desplazamiento de Wien (ecuacién 1.6) que
establece que la longitud de onda que emite con mayor intensidad un cuer-
PO Negro, An,qz, €8 inversamente proporcional a la temperatura a la que se

encuentra el cuerpo [10].

2 1073m - K
N ,89895; m-K (1.6)

La Ley de Rayleigh-Jeans, ecuaciones (1.7) y (1.8), es una derivacién a partir
de las ecuaciones de Maxwell por parte de Lord Rayleigh y James Jeans en

un intento para explicar las propiedades de la radiaciéon del cuerpo negro

27TC]€BT

IOT) = ==;

(1.7)

Donde c es la velocidad de la luz y kp la constante de Boltzmann. En términos

12
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de la frecuencia

21kpT
STEBY 4

W, T) = (1.8)

3
Esta es la ecuacién predicha por la teoria clasica, donde se considera que en
el equilibrio, la energia media para una longitud de onda dada es kg1 segiin
el teorema de equiparticién de la energia. Si se mira con atencién, se observa
que cuando limy_,o I (A, T) = oo, la ecuacion predice que para longitudes de
onda cada vez mas pequenas la intensidad I siempre crece lo cual experimen-
talmente se sabe que no sucede pues implica que todo los cuerpos radiarian
luz visible, ademas también implicaria que la energia emitida por un cuerpo
negro tiende a ser infinita. A este hecho se le conoce como catdstrofe ultra-
violeta, puesto que es alrededor de esa longitud de onda en donde la teoria

diverge, de manera que ya no sirve como aproximacién real (Figura 1.3).

13
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Figura 1.3: Comparacién entre las curvas predichas por la Ley de Planck
y la Ley de Rayleigh-Jeans donde se muestra que para longitudes de onda
grandes la ecuacién (1.7) se comporta como en el experimento pero falla pa-
ra A’s menores. (Imagen tomada de http://hyperphysics.phy-astr.gsu.
edu/hbasees/mod6.html).

1.1.2. Postulado de Planck

En 1900 Max Plank sabia ya de la ecuacién de Rayleigh-Jeans (ecuacién 1.8),
que E «x v para T' = cte y cambi6 la relacién a una ecuacion anadiendo una

constante de proporcionalidad, teniendo asi que la energia de la radiacién es

E=hv (1.9)

Adicionalmente, Planck tomé en cuenta la distribucion de frecuencias obser-
vada en los experimentos, modelé al cuerpo negro con sus paredes internas

compuestas de m osciladores armonicos, vistos como particulas cargadas an-

14
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cladas a resortes sujetos a las paredes (también es matematicamente correcto
entenderlo como ondas estacionarias en la cavidad), cada oscilador tendria
una frecuencia caracteristica v. Planck hizo la hipétesis (de la cual no estaba
totalmente seguro en ese momento) que la energia de los osciladores no puede
tomar cualquier valor, es decir, que solo existen ciertas energias F,, accesibles

que serfan multiplos enteros de la frecuencia (ecuacién 1.9) [7,10].

E, =nhv (1.10)

Asi cada oscilador podria absorber o emitir energia en paquetes que llamé
cudntos multiplos de un valor minimo hv. De forma andloga al trabajo de
Rayleigh y Jeans, Planck busco la energia media de los osciladores y utilizé la
funcién de distribucion de probabilidad de Boltzmann?* (ecuacién 1.11), para

la cual la probabilidad P de que el sistema tenga una energia E es:

P(E) = Ae~&/ksT (1.11)

A partir de esto, Planck dedujo la forma de la ecuacién (1.12) para la radia-
cion de cuerpo negro y la ajusté para que coincidiera con los datos experi-

mentales, dandose cuenta que la constante h resultaba ser independiente del

4Esta distribucién es valida para un sistema microcanénico, en el cudl la energia total
es constante.

15
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material y de la temperatura de este.

2mhc?
I\T) = ——2% (1.12)

A5(6>\kBT _ 1)

Tanto Planck como sus contemporaneos consideraron que esta interpretaciéon
no habia sido mas que un truco matemaético, fue hasta anos mas tarde cuando
Albert Einstein utilizé las hipétesis de Planck para explicar un fenémeno
ahora conocido como efecto fotoeléctrico, que la idea de que la radiacion
electromagnética emitiéndose y absorbiéndose de manera discreta (fotones)
se tomd como real, puesto que la teoria ondulatoria de la luz no podia explicar

dicho fenémeno.

1.2. Efecto fotoeléctrico

El efecto fotoeléctrico consiste en la extraccion de electrones en un mate-
rial al que se hace incidir radiacién electromagnética sobre él (Figura 1.4).
Experimentos anteriores a 1900 mostraban que la luz era capaz de producir

corrientes eléctricas cuando ésta iluminaba determinadas superficies.

16
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Figura 1.4: Imagen esquematica del efecto fotoeléctrico.

La teoria ondulatoria de la luz no contaba con un modelo para explicar como
funcionaba este fenémeno, ademéds hacia predicciones incorrectas tales como
la dependencia en la corriente de los electrones con la intensidad de la radia-
cién. Segun esta teoria, la luz de cualquier frecuencia seria capaz de extraer
electrones de los materiales si se tenia la intensidad suficiente, pues la energia
aumenta con la intensidad y esta podia ser absorbida continuamente por los
electrones hasta que fueran arrancados. Fue en 1905 cuando Albert Einstein
se di6 cuenta de que la cuantizacién de las energias en los osciladores que
utilizé Planck para describir al cuerpo negro no era cosa de los osciladores,
sino que era una propiedad del mismo campo electromagnético. Este, poseia
paquetes de luz (fotones) que describian realmente a luz como un flujo de
particulas, dandole asi un caracter dual. Einstein supuso que estos fotones
interactuaban con los electrones del material uno a uno, o bien, cada fotén

con energia F = hv entrega esta energia al electrén. Asi. que el electron ten-

17
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ga la energia suficiente o no para ser arrancado depende de la frecuencia del
fotén y no de la intensidad (ndmero de fotones). A mayor intensidad habra
mas fotones para chocar con electrones y arrancarlos del material, siempre
y cuando estos tengan una frecuencia minima conocida como frecuencia de
corte v,. Esta frecuencia, que multiplicada por la constante de Planck da que
la funcion trabajo ¢ = hv,., es distinta para cada material y representa la
energia minima necesaria para liberar el electréon del metal. Por otra parte,
si la frecuencia del foton es mayor a v,, la energia extra aportada se trans-
formara en energia cinética del electrén. La energia cinética maxima de un

electrén arrancado de la superficie del metal serd entonces K,,q5:

Kooz = hv — 6. (1.13)

La forma de medir K,,,, v por lo tanto conocer ¢ se realiza aplicando una
diferencia de potencial AV entre dos placas: una emisora (en la que incide luz)
y otra receptora en la que se haya conectado un amperimetro que registra
la llegada de los electrones. Para un determinado potencial AV llamado
potencial de frenado la corriente se hace cero, en este punto por conservacion

de la energia® se tiene que:

K,pow = €AV, (1.14)

donde e es la carga del electrén [9,10].

®Suponiendo que el sistema es cerrado.

18



1.2. EFECTO FOTOELECTRICO

1.2.1. Atomo de Bohr

El modelo atémico de Ernest Rutherford (antecesor del modelo de Bohr) fue
el primero en senalar que la carga positiva en un atomo estaba concentrada
en un nucleo muy pequeno en comparacion con todo el atomo y alrededor
de este estarian los electrones orbitandolo. Lo anterior planteaba contradic-
ciones con las teorfas clasicas, pues un electrén orbitando el nicleo deberia
estar emitiendo energia electromagnética constantemente (puesto que estd
acelerado), asi el electrén perderia energia gradualmente describiendo una
trayectoria en espiral terminando asi por caer al nicleo, lo que llevaba a la
conclusion de que los &tomos son inestables y por lo tanto no deberian existir.
Dado que esto es obviamente incorrecto puesto que los atomos existen, estaba
claro que el modelo no estaba completo [7].

Para salvar estas contradicciones, en el ano de 1913, Neils Bohr propuso su
modelo atémico en el cual las 6rbitas en las que un electrén podia moverse
son circulares y serfan solo aquellas tal que su momento angular L (definido

como L = F x B) tuviese valores discretos [9)]
L = nhw (1.15)

En estas orbitas, el electrén podria moverse alrededor del nicleo sin emitir
radiacién, ademds cada orbita tiene una energia caracteristica y es solo cuan-
do un fotéon de energia igual a la diferencia de energias entre dos obitales n

y m es absorbido o emitido que los electrones pueden saltar entre orbitas,
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fenémeno al que se le da el nombre de salto cuantico (Figura 1.5).
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Figura 1.5: a) Un electrén desde un estado con energia E, pasa a un estado
excitado con energia F,, absorbiendo un fotén con energia hy = E,, — E,,. b)
Un electron en el estado excitado con energia FE,, vuelve al estado E,, menos
excitado emitiendo un fotén con una energia igual a la diferencia de energias
entre los orbitales.

Con este modelo se logro tener una idea de las dimensiones atomicas, pues el
modelo predecia un radio ag para el atomo de hidrégeno en su estado base,

conocido como radio de Bohr

drreoh?

ag =
mee?

(1.16)

(ap =~ 0.52 A) y se lograba explicar también las lineas espectrales del dtomo
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de hidrogeno.

1.2.2. Postulado de De Broglie

En el ano de 1924 el fisico Louis Victor De Broglie expuso para su tesis
doctoral una idea revolucionaria que cambié nuestra manera de mirar el
mundo microscépico. La idea, que no conté con evidencia experimental hasta
1927 con los experimentos de Joseph Davisson y Halbert Germer [7,9].

Para aquellos anos ya era bien conocido que la luz se comportaba como
onda o como particulas segin el experimento que se realizaba para medir
sus propiedades. Las investigaciones de Planck sobre la radiacion de cuerpo
negro y las de Einstein sobre el efecto fotoeléctrico ponian de manifiesto
que la radiacion electromagnética se presentaba como pequenos paquetes de
energia o fotones con una energia definida en términos de la frecuencia, una
caracteristica ondulatoria. Adema&s con la relaciéon de Einstein de la energia

total con las energias cinéticas y en reposo

E? = (moc)* + (pc)” (1.17)

donde my es la masa en reposo, p es el momento lineal y ¢ la velocidad de la

luz, se tiene que para un fotén, con masa en reposo cero, la energia es

E = pc (1.18)
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con la cual queda asociado un momento p al fotén, el cual es una caracteristica
de las particulas. Esta dualidad en el comportamiento de la luz ya habia sido
comprobada en los laboratorios de aquella época. La aportacion de De Broglie
la cual le valié el Premio Nobel de Fisica en 1929 [10] fue darse cuenta de que
la relacion que se desprende de las ecuaciones 1.9 y 1.18, entre la longitud de

onda A = 7 y el momento lineal:
h
A= — 1.19
. (1.19)

seria valida también para las particulas corpusculares tales como los electro-
nes, protones, neutrones, etc. Lo que De Broglie estaba diciendo era que el
comportamiento dual onda-particula, que presentaba la luz, seria igualmen-
te apreciable en aquellas que hasta entonces se veian sélo como particulas.
Su hipotesis parecia explicar fenémenos como la cuantizaciéon de los niveles
energéticos u orbitales en el modelo atémico de Bohr, entre otros fenémenos,
como la dispersién de electrones. A pesar de lo acertada que parecia ser la
teoria, no se contaba con evidencias experimentales de tal comportamiento

dual en las particulas, hasta el experimento de Davisson y Germer.

El experimento de Davisson y Germer consistia en producir un haz de elec-
trones con energia de aproximadamente 54 eV y pasarlos a través de una
diferencia de potencial. Esta configuracion experimental, permitia hacer in-

cidir los electrones normalmente sobre un cristal de niquel en el vacio, y se
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1.2. EFECTO FOTOELECTRICO

colocaba un detector de electrones sobre un riel para poder medir la retro-

dispersion a diferentes dngulos (Figura 1.6).
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Figura 1.6: Esquema de montaje del experimento realizado por Davisson
y Germer. (Imagen editada y tomada de http://dev.physicslab.org/
Document .aspx?doctype=3&filename=AtomicNuclear_DavissonGermer.
xml).

Debido a una ruptura del sistema de vacio la placa de niquel se oxid6 y para
eliminar el recubrimiento de oxido calentaron la placa en una corriente de
hidrégeno lo cual causé que se formaran planos a distancias regulares con
grandes regiones cristalinas. Como esas distancias eran aproximadamente
del orden de la longitud de onda de De Broglie asociada a esos electrones,
se gener6 un patron de difraccion asociada a los electrones. Puesto que la
distribucion angular de no era la que clasicamente se esperaba sino que se
encontraba un pico para un angulo de 50°, se concluyé que la sola explicacion
posible era la interferencia constructiva de ondas asociadas a los electrones

de acuerdo al postulado de De Broglie. Este experimento crucial, permitio
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1.3. ECUACION DE SCHRODINGER

demostrar la naturaleza ondulatoria de los electrones.

1.3. Ecuacién de Schrodinger

La ecuacion 1.5 formulada por Erwin Schodinger en la segunda década del
siglo XX se utiliza como descripcién para la evolucién temporal de los sis-
temas cuanticos mediante el conocimiento de una funciéon ¥ que depende

6 siendo andloga a la segunda ley de

en general del tiempo y de la posicién
Newton en la mecéanica clasica. La ecuacién de Schrodinger no puede dedu-
cirse directamente de la ecuacion de onda dado que la naturaleza intrinseca
de las “ondas de materia” descritas por la funciéon ¥ difiere de la naturaleza
de las ondas mecéanicas o electromagnéticas, sin embargo, puede justificarse
partiendo del postulado de De Broglie y los resultados de Planck como sigue:

Considerando que una particula (electrén, fotén, etc.) se puede representar

como una onda plana unidimensional descrita por la funcién
U(x,t) = Ae'ke=t) (1.20)
De larelacién dada por (1.19) se deduce que

p = hw (1.21)

6Dado que en cuantica el concepto de una trayectoria y posicién definidas no existen,
la posicién x de la ecuacién hace que la interpretacién de ¥ no pueda considerarse una
posicién ¥(t) como en la mecénica cldsica.
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y de la ecuacién (1.9) se obtiene

W =

FE
= (1.22)

Sustituyendo estas dos ultimas ecuaciones en (1.20), la funcién queda

U(z,t) = AenP=F) (1.23)
derivandola dos veces respecto a x y una vez respecto a t
ov iFE
— = ——V(z,t 1.24
= W (1.24)
0*W p?
utilizando £ = % + V en (1.24) y reacomodando
A R (1.26)
th— = — .
ot 2m
despejando p*¥ de (1.25) y sustituyendo
oV n? 9?0
h—=———+VVU 1.27
"ot 2m Ox? + (1.27)

que es la ecuacion de Schrodinger dependiente del tiempo. En notacion de

Dirac la ecuacién 1.27 se escribe como
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1.3. ECUACION DE SCHRODINGER

H|U) = E|T) (1.28)

En muchos problemas de interés fisico, el potencial es tal que V' = V() o

V =0, en tal caso es posible escribir la funcién ¥ como

- ipT

U(x,t) = Y(z)(t) = (A’ F) (e W) (1.29)

Sustituyendo en (1.27) se obtiene la ecuacion de Schréidinger independiente

del tiempo.
R 0%
-4+ VY =F 1.3
2m Ox? +Vy (1.30)
en notacion de Dirac
H|y) = E ) (1.31)

donde
) = o lax) (1.32)

El ket conjunto |a) representa una base en el espacio de Hilbert y los coefi-
cientes ¢, el valor de la funcién en cada elemento de la base.

La ecuacién de onda de Schrodinger surgié como extensién a la idea de De
Broglie de asociar una longitud de onda a particulas en movimiento. Ain
asi, no se tenia claro que informacién contenia dicha funcién de onda. Fue
Max Born quien propuso, como interpretacion para el cuadrado de la funcion

de onda, la distribucién de probabilidad de un sistema para un estado dado.
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Si el estado lo define la posicién, entonces ||> expresa la probabilidad de

encontrar a la particula en en el punto x al tiempo t, asi

/Oo [v|*dz = 1. (1.33)

o0

1.4. Operadores

Un operador A es una operacién matematica cualquiera que opera sobre la
funcién de estado W. Al aplicar un operador sobre un estado se obtiene otro
estado, ademds las cantidades que se esperan medir (energia, momento, etc.)
se conocen como observables y sus valores medios se calculan mediante la

aplicacién de operadores de modo que [7]

A= / *Avpda (1.34)
en notacion de Dirac
A= (| Al) (1.35)

Aqui el operador A es una matriz cuyos componentes en una base determi-
nada estdn dados por A;; = (1| A|1;).

Si existe un numero A, tal que cumple con

Alp)y = Aly) (1.36)
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Se dice que ¥ y A son un estado y un valor propio del operador A respectiva-
mente. Un operador lineal A con componentes matriciales A;; = (v;| A [1);)

se dice que es hermitiano si cumple con que

-~ ~

A= At (1.37)

donde At se conoce como el operador adjunto y tiene componentes A;-rj =
(A;;)* Los operadores hermitianos cumplen con el hecho de que sus valores
propios son reales y por tanto representan estados fisicos accesibles por el
sistema.

Los operadores mas comunmente utilizados son los siguientes:

OBSERVABLE | OPERADOR

Posicién I=x

Momento lineal p = —ihV

Energfa cinética | K = —%Vg
Potencial V=V
Hamiltoniano H=K + 1%

Energia total E = ihg

1.5. Postulados de la mecanica cuantica

La mecanica cuéntica postula que [11]:
I.- El estado fisico de un sistema estd descrito totalmente por un vector de

estado |W) que pertenece a un espacio de Hilbert.
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1.6. EFECTO TUNEL

I1.- Los observables del sistema son representados mediante operadores linea-
les y hermiticos,
ITI.- Para cualquier medida del observable A, los tnicos valores posibles que
se obtienen son los valores propios del operador.
IV.- El valor medio del observable A, esta dado por

i (YA

A= NN (1.38)

V.- La evolucién temporal de un sistema se rige por la ecuacién de Schodinger
dependiente del tiempo
0|W)

VI.- El operador asociado a un observable se obtiene expresando la ecua-
ciéon clésica que corresponde a dicho observable en términos de la posicion y

momento, y sustituyéndolos por los operadores = y p.

1.6. Efecto tunel

Se conoce como efecto tunel o tunelamiento al fenémeno que ocurre en los
sistemas cudnticos en presencia de una barrera o escalén de potencial (Fi-
gura 1.7), donde se presentan una probabilidad de penetracién a través de
la barrera a pesar de que el sistema no cuente con la energia necesaria para

esto [9].
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Figura 1.7: Potencial escalén, con potencial V en la regién I, la energia de

la particula es ' < Vj.

Estudiando el potencial escalén (Ecuacién 1.40) el caso de tunelamiento més

sencillo, podemos ver que clasicamente si se considera la energia total £ de

la particula en la regién II (Ecuacion 1.41)

0 six<0
V(z) =
Vo siz>0
P
E=—+Vo<
2m
la cual se reduce a
E=p*<0

(1.40)

(1.41)

(1.42)

Lo que conduce a un sinsentido fisico, una energia negativa y un valor de

momento imaginario. Por otro lado, la ecuaciéon de Schrédinger de la funcion
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de potencial escaléon para z < 0 es

W dPy(x)
Com dx? Ey(z) (1.43)
y para z > 0
n? d*y(z) B
C2m da? Vo= Ey(w) (144)

que corresponden una particula libre y a una particula bajo un potencial
constante respectivamente. La solucién de estas dos ecuaciones ecuaciones

diferenciales es

Ae~ Mz 4 BetkhiT o < ()
V(z) = (1.45)
Ce kx4 Dhex siz >0

donde
2mE
b=
2m(Vy — E)
o=

Las constantes A, B, Cy D se pueden determinar en términos de solo una, “D”
por ejemplo, verificando que se cumplan los requisitos para la funciéon de onda
y su derivada: ser monovaluadas, continuas y finitas. La ecuacién 1.45 se

puede escribir entonces como
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D cos(kiz) — D2 sen(kyz) sixz <0
V(z) = b (1.46)

De k2 siz >0

a) Y(x)

-

i

[l ()]
| |

b)

Figura 1.8: a) Forma de la gréfica de la ecuacién 1.45. b) Forma de la grafica
de la magnitud al cuadrado de la ecuacién 1.45 la cual que representa la
densidad de probabilidad.
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de donde se observa que la funcién y por tanto la probabilidad de encontrar
la particula es diferente de cero en la regién II, la cual decae exponencial-
mente. La figura 1.8 muestra las graficas de v(z) y de ||¢(z)|]?.

En sistemas clasicos la probabilidad de que algo asi pase es cero por con-
servacion de la energia, una particula en un experimento similar seria refleja
con 100 % de probabilidad. El efecto tinel no solo es una prediccién tedrica,
sino que se utiliza en tecnologia como el microscopio de efecto tiinel que tie-

ne multiples aplicaciones en biologia, entre las cuales podemos mencionar la

caracterizacién estructural de biomoléculas como proteinas y ADN [12].

1.7. Espectros de absorcion y emision

En la seccién 2.1 sobre el modelo atémico de Bohr, quedé postulado el hecho
de que los electrones en un atomo no pueden tener cualquier energia, sino
que existen niveles energéticos discretos en los cuales los electrones pueden
orbitar y realizar saltos cuanticos absorbiendo o emitiendo fotones con energia
igual a la diferencia de energias entre los niveles. Todos los tipos de atomos
tienen niveles de energia discretos, pero diferente entre cada tipo. El estudio
de la luz absorbida o emitida por los atomos y moléculas se conoce como
espectroscopia. La espectroscopia permite a los fisicos estudiar el tipo de
elemento o compuesto de una sustancia en el laboratorio o los elementos

presentes en las estrellas mas distantes.
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Eypecisda sheoradn

Figura 1.9: Dagrama simplificado de la obtencién de: a) un espectro de emision
y b) un espectro de absorcién de una determinada muestra. (Imagen tomada
de https://vecinadelpicasso.wordpress.com/2013/09/23/espectros—
de-absorcion-y-emision/).

En la figura 1.9 se muestra la técnica de obtencion de los espectros de ab-
sorcion y emision. Para el espectro de emision se excita la muestra mediante
temperatura o una diferencia de voltaje hasta que emita radiacion. La luz se
hace colimar para después descomponerla con un prisma y medirla con un
espectrofotometro. Para el espectro de absorcion se ilumina la muestra con
luz blanca, la luz transmitida es la que se colima para pasar por el prisma y

medirse.
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1.7. ESPECTROS DE ABSORCION Y EMISION

Conclusion

Hemos presentado de forma sucinta los fundamentos tedricos de la mecanica
cuantica. Los postulados y resultados de esta teoria seran relacionados en el

capitulo II con fenémenos bioldgicos.
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Capitulo 2

Procesos cuanticos en biologia

Actualmente, se tiene evidencia que la mecanica cuantica juega un papel
crucial en en el funcionamiento de organismos biolégicos [13]. Puesto que
sus efectos son notorios en rangos moleculares y atémicos, revisamos en este
capitulo, algunos aspectos estadisticos relacionados. La mecénica cuantica
tiene un rango de aplicacion que anotaremos en este capitulo. En un sistema
biolégico, la complejidad y niimero de moléculas, tienen que ser tomados en
cuenta para acotar las aproximaciones mecanico cuanticas. Por otra parte, se
tiene que considerar el caracter estadistico del sistema y su relacién con estas
aproximaciones. Se menciona brevemente, al final del capitulo, fenémenos de

luminiscencia que permitan conectar las ideas del capitulo 3.
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2.1. Sistemas cuanticos y sistemas biolégicos

No es facil dar una definicion exacta y universal de lo que son los sistemas
cuanticos y biolégicos por la naturaleza de estos.

La mecéanica cuantica tiene en su formalismo matematico un rango de aplica-
cién desde particulas elementales como electrones y fotones hasta los objetos
macroscopicos, que son familiares a nuestros sentidos, donde las ecuaciones
toman la forma en una primera (y muy buena) aproximacion de las ecuaciones
de movimiento de la mecanica clasica, segtin el principio de correspondencia
de Bohr. Aunque las ecuaciones de la mecdnica cudntica son aplicables a
objetos de dimensiones cotidianas, las predicciones que realiza sobre las can-
tidades “nuevas”, propiedades cuanticas como una longitud de onda para la
descripcion del movimiento de particulas con masa o una energia minima de
absorcién de un sistema (cuantizacién de la energia) son irrelevantes, puesto
que los valores son de ordenes de magnitud tan pequenos que los instru-
mentos no son capaces de detectarlas. Asi pues, se puede definir un sistema
cuantico como uno en el que los efectos cudnticos como la superposicion de
estados, los efectos de tunelamiento, etc. son efectos relevantes en la evolu-
cién y estado actual del sistema. Estos efectos comienzan a perderse cuando
la energia térmica de sistema aumenta, o bien, cuando hay un nimero gran-
de de particulas interaccionando. Es conveniente entonces definir un sistema
cuantico como un sistema compuesto desde una particula subatémica hasta

atomos sencillos. En términos espaciales se trata de sistemas con tamanos
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de 6rdenes que van desde ~ 107! hasta 107!° metros. En el capitulo 3 se
revisara la posibilidad de considerar sistemas mucho mas grandes, tales como
los fotosistemas de las plantas, como sistemas cuanticos [2,14].

Un sistema biolégico se puede considerar como un organismo, una parte
de un organismo o un conjunto de organismos vivos (incluso una seccién
de él). No existe una definicién exacta de vida, sin embargo una definicién
suficiente, para los propdsitos de este trabajo, es que los procesos basicos
que deben ser realizados por un sistema para que se le considere vivo son:
metabolizar energia, crecer, adaptarse al entorno, reproducirse y morir [13].
Esta definicién, sin embargo, deja fuera sistemas como los virus que no son
capaces de reproducirse por si mismos. La unidad minima entonces que puede
considerarse viva es la célula.

Existen muchos tipos distintos de células que pueden dividirse en dos grandes
grupos: Eucariota y procariota. Las primeras cuentan con un ntcleo definido
donde guardan el material genético, mientras que en las segundas no cuentan
con un ntucleo y su material estda contenido en el citoplasma. Los tamanos de
las células van desde unas micras hasta mas de 100 pm [15]. Asi, los sistemas
biolégicos pueden ir desde 1-2 pum hasta unos 30-40 metros en el caso de las
ballenas; incluso mds en algunos gusanos de tierra [16].

Con estas dimensiones, es posible notar que el sistema bioldgico mas pequeno
y el rango en el que la mecanica cuantica da paso a la mecanica cldsica
difieren en 4 o 5 6rdenes de magnitud. Sin embargo, la imposibilidad actual de

explicar por completo fenémenos como la fotosintesis e incluso la conciencia
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mediante argumentos clasicos, deja abierto el camino a especulaciones sobre
la habilidad de la biologia de mantener estados cudnticos a escalas mayores
a las de su rango tipico de aplicacién e incluso a la posibilidad de efectos
desconocidos.

Dado que el sistema biolégico de interés para la fotosintesis, el cloroplasto’, se
encuentra dentro de la célula en la planta, es conveniente entonces ubicarlo.
A continuacion, se muestran las imagenes de un corte transversal de una hoja
(Figura 2.1) y una representacién grafica de una célula vegetal (Figura 2.2).
Las células del mesofilo son las células vegetales que contienen mayor niimero

de cloroplastos y realizan la mayoria del proceso fotosintético [17].

T“Organulo fotosintético; transforma la energfa de la luz solar en energfa quimica” [15].
En el capitulo 3 se revisa el interior de un cloroplasto.
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Figura 2.1: Corte trasversal de una hoja. Senaladas se encuentran las par-
tes que integran la hoja de una planta. Las células vegetales que intervienen
mayormente en la fotosintesis se encuentran en el mesofilo. (Imagen toma-
da dehttp://www.botanica.cnba.uba.ar/Pakete/3er/LaPlantas/7777/
LaHoja.html).

La cuticula es el tejido exterior de la hoja que protege a la hoja de la pérdida
de agua, en este y las epidermis es donde se hallan los estomas, los cuales
permiten el ingreso CO, necesario para el proceso de fotosintesis, ademas la
salida Oy como desecho de la fotosintesis. Los xilemas y floemas sirven para
el transporte de agua y nutrientes.

Las células vegetales fotosintéticas, ademas de en el mesofilo de las hojas, se

pueden encontrar en los tallos y frutos inmaduros.
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Figura 2.2: Célula vegetal con sus partes principales senaladas.
(Imagen tomada de https://www.unprofesor.com/ciencias-naturales/
partes-de-la-celula-vegetal-792.html).

El organulo de mayor interés para este trabajo es el cloroplasto, pues es en
estos donde se lleva a cabo el proceso de fotosintesis. Las mitocondrias son

organulos que también generan ATP (adenosin trifosfato).

Como se ha expuesto en esta seccion, los sistemas biolégicos son sistemas
de muchas particulas y donde la temperatura del sistema es relativamente
alta por lo que ahora se presentard brevemente la relacion entre la fisica
estadistica, adecuada para la descripcién de procesos en sistemas biologicos

y la mecanica cuantica.
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2.2. FISICA ESTADISTICA Y MECANICA CUANTICA

2.2. Fisica estadistica y mecanica cuantica

En sistemas donde la cantidad de atomos y moléculas es de millones, el tra-
tamiento fisico aproximado mas completo y correcto que se puede realizar es
con las herramientas de la fisica estadistica. Desarrollada por J.C. Maxwell
y L.E. Boltzmann, con base en la estadistica, la combinatoria y la termo-
dindmica clésica [18,19].

La fisica estadistica clasica parte del hecho de que la materia esta compuesta
por atomos y que podemos conocer las propiedades macroscopicas de un
ensamble o sistema compuesto de gran nimero N de particulas, cada una
con energia €, a partir de una funcion llamada funcion de particion, definida

como

Q=> e’k (2.1)
l

donde B = k,BLT La ecuacién 2.1 permite cuantificar las propiedades termo-
dindamicas del sistema.

Una de sus predicciones mas importantes de la fisica estadistica, es el prin-
cipio de equiparticion de la energia, el cual dice que la energia promedio

asociada a la temperatura para una particula por cada grado de libertad es
1

Partiendo de estos resultados, a principios del siglo XIX Luis Dulong y Alexis

Petit [18] calcularon a partir de la mecanica estadistica cldsica que el calor
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especifico a volumen constante (ecuacién 2.3) para una estructura sélida,

debia permanecer constante y con un valor aproximado de %kBNa ~ 25

Esto es correcto para la mayoria de los solidos a temperatura ambiente, aun-

J

molx K

que falla en casos como el del diamante. Con el desarrollo y perfeccionamiento
de méquinas térmicas se encontré experimentalmente que en los sistemas a
temperaturas cercanas al cero absoluto ¢, — 0.

Albert Einstein utilizo la idea de Nath Bose en la que aplicaba la estadistica
de Maxwell-Boltzmann a un “gas” de fotones [19]. Einstein hizo un modelo de
solido cristalino en el cual considerd a los &tomos como osciladores armoénicos
cuanticos simples. De este modo, la energia térmica se transmite de manera
discreta en paquetes con energia que siguen la ley de Plank F = hv. La

energia promedio del sélido es entonces:

o0

En o nhv
E,e*BT E nhve*sT
o n=o

n=
<E>= i = (2.4)
ekBT Z ekBT
n=o n=o
que puede reescribierse como
hv
<E>=——o- (2.5)
eksT — 1

considerando solo grados de libertad traslacionales y que el nimero de osci-
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ladores es del orden de N4 La energia interna del sélido seréd

U= (2.6)

de la ecuacién para ¢, (ecuacién 2.3)

hv

h RoT
¢y = 3Nkt 7 (2.7)
kel (en,T — 1)2

El cual tiende a cero cuando 7" — 0, como se observa experimentalmente.
Ademas, desarrollando en serie el denominador de ¢, y tomando el limite
cuando T" — oo se obtiene de nuevo la Ley de Dulong y Petit. Asi, Einstein dio
sustento matematico a la dependencia de la temperatura en el calor especifico
para temperaturas bajas. El modelo de Peter Debye, en el cual supone los
osciladores cuanticos como osciladores acoplados y no independientes entre
si, es un modelo posterior que se ajusta mejor a los datos experimentales.

Utilizando los resultados de la mecanica cuantica para particulas en una
caja es posible también, como cabria esperar si la teoria funciona, obtener el
resultado clasico para la energia promedio por grados de libertad traslacional.
Consideremos una caja cubica de volumen V', arista a y con un nimero de
particulas dentro de ella del orden del niimero de Avogadro que no chocan

entre ellas. La funcién de particién del sistema es (Ec. 2.1), de aqui

El:€1+62+...+€N (28)
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asi:

0- (; 6_5ql> (%: e-ge,2> (; e—ﬁEm) , (2.9)

g=>) el (2.10)
li

Definiendo

Q=¢" (2.11)

Cada una de las energias €;; corresponde a la energia de una particula cuantica

en una caja, por lo que

=g (n? + ni +n?) (2.12)

donde

ny =1,2,3,...,00

n,=1,2,3,...,00
n,=1,23,...,00.

De esta forma

q= (Z eA"2> (2.13)
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con
B Bhin?

A=
2ma?

(2.14)

Dado que A << 1, es posible pasar de la sumatoria en (Ec. 2.13) a una

integral
. 2 e 1 1/2
Ze‘A” — /0 e dn = 3 (%) . (2.15)
n=1
Usando (Ec. 2.15) en (Ec. 2.11)
1 71.3/2 N
Reescribiendo, tenemos
1as2\Y /o1 Y2
o= (sem) (o) 7 4
con
h*n?
C= S (2.18)

A partir de la funcién de particién calculada, la energia interna o promedio

se calcula mediante

_9n(Q) _ 3N _3
<EB>= s =3 7= L (2.19)

Coémo estos, se pueden encontrar otros ejemplos en donde a partir de ar-
)
gumentos estadisticos y cuanticos, se deducen los resultados a los obtenidos

por la fisica estadistica clasica, dando ademas resultados no predichos por la
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teoria clasica y en mejor concordancia con los experimentos.

2.3. La influencia de la energia térmica

En los sistemas cudnticos puros, el interaccionar con sus alrededores lleva a
la decoherencia del estado del sistema. La coherencia de un estado cuantico
es la superposicion en sus estados posibles; cuando los estados estan en fase
se dice que existe coherencia. La energia térmica destruye la coherencia en
un tiempo tan corto, que para muchos fisicos ningin proceso biolégico puede
tener sustento en la teoria cuantica sin que esta se vea reducida a la quimica
y fisica clasica. Sin embargo, se ha encontrado que la eficiencia de las plantas
en la conversiéon de la energia electromagnética de los fotones en energia
electroquimica, puede tener su origen en la coherencia cudntica que permite
el transporte de energia en los centros de reaccién aprovechando con alta

eficiencia la energia depositada por los fotones [20-22].

2.4. Estados vibracionales

Para dtomos individuales y cuerpos con dimensiones del orden de 107 m o
menores, las propiedades termodinamicas no dependen de la forma del siste-
ma. Es este caso solo existen grados de libertad traslacionales que contribuyen
cada uno a la energia interna U =< E > con %kBT por cada uno de los tres

grados de libertad traslacionales del espacio tridimensional. Los mismos tres

47



2.4. ESTADOS VIBRACIONALES

grados de libertad se encuentran en moléculas con dos o mas atomos, pero
para este caso hay que considerar aquellos internos de la molécula; los vibra-
cionales y rotacionales. La funciéon de particién queda entonces modificada
y por ende las propiedades termodindmicas que se obtienen a partir de ella
como la energia interna o promedio, la entropia, etc.

Para estudiar la contribucién de los grados de libertad vibracionales (Figura
2.3) se comienza considerando de nuevo una caja de volumen V y con un

numero de particulas dentro de ella del orden del nimero de Avogadro que

.

5 =

no chocan entre entre si.

X S .

L

o ey o, " =
o i s - _
T s - L.
6 o e e i

Figura 2.3: Representacion grafica de distintos grados de libertad vibracio-
nales en una molécula triatémica.

En este caso la energia de cada particula se puede escribir como:
€ = € T Eyip- (220)

Con lo que

q= (Z e“*k) (Z e‘5€k> = ol (2.21)

k
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Calculando la energia promedio tenemos que

<E>:_N—8ﬁ 5 a5

Si consideramos la energia vibracional de cada oscilador como la correspon-

diente a un oscilador armoénico cuantico

1
€n :hw(n+§), n=0,1,2,...,00 (2.23)

o
Bhw

Quip=¢"2 Y (e7)" (2.24)
=0

n

El segundo término de la derecha resulta ser una serie geométrica, por tanto

o0

()" =
=0

— w. (2.25)

n

Sustituyendo en la ecuacién (2.24) y multiplicando en el numerador y deno-

. Bhiw .
minador por e 2 se obtiene

1 1/2
qU’ib = Bhw Bhw == (226)

Asi, la funcién de particién Q). es

2\
Quip = <m> . (2.27)

La energia promedio asociada al movimiento vibracional de las moléculas
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queda entonces

0 (ln L _Insenh 'B%)

< By >=—N 2 2.28
b 33 (2.28)

h
< By >= N%" (2.29)

En la Figura 2.4 se puede apreciar como se ve afectado un nivel energético

al tomar en cuenta los grados de libertad vibracionales.

Energia
potencial Energia
.2
2 kX 1' Energia de
\ transicion /
= -

“'1'|{||

n—\ ; / =i{n+ <) ho
po T K R bt

t /

M=1
|-|:I:I¥:-5/EG = %ﬁﬂ.}
X

Sseparacion internuclear

Figura 2.4: La funcién en negro representa al estado electronico fundamen-
tal. El eje horizontal la distancia internuclear. Las barras horizontales los
estados vibracionales permitidos, separados a una distancia regular siguien-
do la ecuacién (2.23). (Imagen tomada de http://la-mecanica-cuantica.
blogspot.mx/2009/08/0oscilador-armonico-simple-solucion_11.html).

La hipétesis de que los enlaces moleculares funcionan como osciladores armoéni-
cos simples, no es del todo correcta. Existen aproximaciones mas apegadas

al experimento cémo la del potencial de Philip Morse (Figura 2.5) en donde
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2.5. FOTOLUMINISCENCIA

se considera que el oscilador es inarmoénico y se toma en cuenta la existencia

de una energfa de disociaciéon De que rompe el enlace [23].

Energia de disociacion

[

)

Energia

Figura 2.5: Comparacién del potencial de oscilador arménico (verde) y el
potencial de Morse (azul). (Imagen editada y tomada de [23]).

2.5. Fotoluminiscencia

El fenémeno de la fotoluminiscencia consiste en la emisién de luz visible por
parte de ciertos atomos y moléculas después de ser estimulados por la absor-
cién de radiacion electromagnética de mayor frecuencia, como luz ultravioleta
con longitud de onda A ~ 400 nm. Esto excita a los electrones llevandolos a

niveles de energia mas alta para posteriormente regresar a su estado original.
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La longitud de onda emitida es mas grande debido a que parte de energia se
pierde por el efecto disipativo del calor [24]. Esta diferencia de longitudes de
onda es conocido como corrimiento de Stokes.

Es posible distinguir dos tipos de fotoluminiscencia en funcién del tiempo
que les toma a los sistemas emitir su luz, después de que estos absorben
la radiacion incidente. Ambas se pueden representar convenientemente en
diagramas conocidos como Diagramas de Jablonski (Figura 2.7) en los que
se muestran los distintos niveles energéticos por los que para el electrén desde
la absorcién del foton incidente hasta la emision del fotén por fluorescencia

o fosforescencia.
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— ————— |
ESTADD = — —|
SIRGLETE ————————
ENCITAZO == =
- ——— |
| — —=—aa= = |
SEGUNDO e e |
ESTADD ==
LHGLETL o I —— |
ERCITADO
ETADGDE SLIBESTADOS COMWERSION
ExCiTAdN BOTAliCAALES INTER A
'
FRIBEA
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ENCITADMY TERSITTEN, —
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EACITACIAH
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Figura 2.6: Diagrama de Jablonski donde se muestran los distintos procesos
que ocurren en los procesos de fluorescencia y fosforescencia. (Imagen editada
y tomada de la referencia [24]).
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=

ENTADC — g
ERLITADD 7 o
L R N s h 1y o 1 N—
s ] ] 2
J
SMGLETE SINGLETE EXCITADC DOSLETE TRIPLETE

Figura 2.7: “Los estados singlete y triplete se definen por el ‘espin”de los
electrones externos en un atomo o molécula. En este diagrama las flechas
representan el eje de giro. Si los espines son antiparalelos, la molécula esta
en un estado singlete; Si son paralelos esta en un estado triplete. El estado
de doblete requiere un electrén sin apareamiento. “Singlete”, “doblete” y
“triplete” hacen referencia al numero de formas en que los electrones pueden
orientarse con respecto a un campo magnetico” [24]. (Imagen adaptada de
la referencia [24]).

2.5.1. Fluorescencia

El fenémeno comienza con la absorcion de un fotén por un electrén en un
estado fundamental doblete® S, a estados vibracionales de estados excitados
singletes? como el S; 0 S, que se representa por la flecha de color azul en la
figura 2.7. El tiempo que va desde la absorcion hasta la excitacion es del orden
de 1071° s. Después, mediante un proceso no radiativo, representado por las
flechas amarillas en el electron, cae a niveles vibracionales menos energéticos
disipando energia en forma de calor, proceso que ocurre en un tiempo de

10712 s, conocido como relajacién vibracional. Si el electrén pasa de un estado

SEstado cudntico en el cudl el espin de un fermién o d4tomo puede tener los valores

S=1/2 o S=-1/2 indistintamente.
9Estados entrelazados de dos o més fermiones con espin total S=0.
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vibracional de un estado excitado a otro de un estado electréonico mas bajo
se conoce como conversion interna y en este caso tampoco existe emision de
luz. Por ultimo, ocurre la emision de fluorescencia cuando el electron pasa de
niveles electrénicos excitados a otros con menor energia. Este tltimo proceso
ocurre en un tiempo de 10~% por lo que parece instantdneo el cese de luz
cuando se retira la fuente de luz ultravioleta, caracteristica que lo diferencia

de la fosforescencia.

2.5.2. Fosforescencia

La fosforescencia comienza de la misma manera, sin embargo mientras el
electrén se relaja por la disipacién no radiativa (relajacién vibracional y
conversién interna), ocurre un cruce intersistema. El cruce intersistema es el
paso del electrén a un estado triplete!® T}. Los tiempos de emisién van desde
1072 s hasta varias horas. Por lo que una vez retirada la fuente, el sistema
continuard iluminando por un tiempo. Las longitudes de onda emitidas en la

fosforescencia son mas largas que en la fluorescencia.

Conclusion

En este capitulo, se presentaron detalles de la relacion entre la mecanica
cuantica y la fisica estadistica. El andlisis de la influencia de la temperatura en

el sistema, la existencia de estados vibracionales, asi como la comprension de

10Fstado cudntico con espin total S=1.
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los fenémenos de fluorescencia y fosforescencia, seran de ayuda para entender

los aspectos mecanico cuanticos de la fotosintesis.
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Capitulo 3

Fotosintesis y mecanica

cuantica

3.1. Radiacion y energia en hojas de plantas

Una parte de la radiacién electromagnética que llega a las plantas desde el
sol (o de una fuente artificial) se absorbe y otra se refleja o transmite al igual
que en todos los objetos fisicos. El color y el proceso fotosintético provienen
de la absorcién de ciertas longitudes de onda de la parte visible del espectro
(A = 380 — 750 nm) por distintas moléculas denominadas pigmentos. Entre
estos pigmentos se encuentras las clorofilas (Figura 3.1) que absorben longi-
tudes de onda violetas, azules y rojizas por lo que presentan un color verdoso.
Las clorofilas se encuentran en mayor cantidad que otros pigmentos en las

hojas y tallos de las plantas, por lo que éstas son las que le dan el color verde
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caracteristico (en flores o frutos maduros esto cambia). Los demés pigmentos
involucrados en la fotosintesis (como los carotenos) se conocen como pigmen-
tos accesorio y se utilizan tanto para ampliar el rango de longitudes de onda

que pueden ser utilizados en la fotosintesis como para proteger a las clorofilas

de posibles danos (Figura 3.2).

o,

o

yﬁ
&,
51!
I
"

“l.,

) «———Sesustituye )
H

.
par tH3 0 t%n

segun sea el caso

r g:“nm:ﬂ,wﬂfhﬁ,\dﬁ.

Figura 3.1: Composiciéon quimica de las clorofilas a y b. El anillo con magne-
sio en el centro es la parte de la clorofila que absorbe la luz. (Imagen tomada
de http://portalacademico.cch.unam.mx/alumno/biologial/unidad2/

fotosintesis/aspectosGenerales).

o8



http://portalacademico.cch.unam.mx/alumno/biologia1/unidad2/fotosintesis/aspectosGenerales
http://portalacademico.cch.unam.mx/alumno/biologia1/unidad2/fotosintesis/aspectosGenerales

3.2. EXPLICACION QUIMICA DE LA FOTOSINTESIS

Longited de onda {nmij

Figura 3.2: Espectro de absorcién de distintos pigmentos. (Imagen tomada
de http://www.euita.upv.es/varios/biologia/temas/tema_11.htm).

La clorofila es una molécula fluorescente que al ser aislada del cloroplasto
en un laboratorio, emite radiacién electromagnética en el rojo del espectro
visible bajo presencia de radiacion ultravioleta. La fluorescencia se puede
presentar también en los cloroplastos, pero esta es muy poca en comparacion
a los otros procesos de desexcitacion fotosintéticos debido al acoplamiento de

las clorofilas entre ellas y otras moléculas de los fotosistemas.

3.2. Explicacion quimica de la fotosintesis

La fotosintesis un proceso mediante el cual organismos de los reinos plantae,
protista, bacteria e incluso animalia generan su propio alimento mediante
la transformacion de energia electromagnética en energia quimica. Existen a

saber dos tipos distintos de fotosintesis: oxigénica y anoxigénica. Como sus
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nombres lo sugieren estas se diferencian en el elemento que se desecha en el
proceso, la primera libera oxigeno como subproducto puesto que el dador de
electrones es el agua (Hy0), mientras que la segunda libera azufre ya que en
este caso que el dador de electrones en este caso es el sulfuro de hidrégeno
(H3S). Para este caso nos interesa analizar el caso de la fotosintesis oxigénica
de una planta tipica. El proceso de la fotosintesis tiene lugar en los organulos

de las células vegetales llamados cloroplastos (Figura 3.3) [15,17].

Membrand isbema Membrana subima

Figura 3.3: Representacion grafica de un cloroplasto con sus partes princi-
pales senaladas. Los cloroplastos tienen un tamano aproximado de 4 pym de
didmetro por 7 um de largo y en cada célula hay al rededor de 40 de estos or-
ganulos. (Imagen tomada de https://www.biografiasyvidas.com/tema/
fotosintesis.htm).

El cloroplasto se compone de una membrana exterior que lo rodea, una mem-
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brana interior separada de la exterior por un pequeno espacio conocido como
espacio intermebranal, dentro se encuentra un liquido llamado estroma el
cual contiene ADN, ribosomas y otras enzimas. En el estroma se encuentra
otro sistema de membranas en forma de disco llamados tilacoides que a su
vez se apilan en grupos conocidos como grana. El proceso de fotosintesis se
realiza en dos fases. La primera etapa conocida como fase luminica se lleva
a cabo en las membranas de los tilacoides y su funcién es producir molécu-
las de adenosin trifosfato (ATP) y nicotinamida adenina dinucleétido fosfato
reducida (NADPH) a partir de la captacién de luz. La segunda fase cono-
cida como fase oscura sucede en el estroma donde se utilizan las moléculas
sintetizadas en la primera etapa y el COy absorbido por los estomas desde
la atmosfera para sintetizar azucares que utiliza la planta para sobrevivir
mediante el ciclo de Calvin, el cual se revisa brevemente mas adelante. En
la membrana del tilacoide (Figura 3.4), ademas de los fosfolipidos'! que la
componen, se encuentran distintas moléculas y complejos moleculares que
realizan la absorcién de luz, el transporte de electrones y la sintesis de las

moléculas de ATP!?2 y NADPH.

Moléculas compuestas de una cabeza hidrofilica y colas hidrofébicas.
12Molécula altamente energética. Almacena la energfa necesaria para desencadenar reac-
ciones quimicas.
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Figura 3.4: Membrana de un tilacoide con las partes principales senaladas.
(Imagen tomada de https://es.wikipedia.org/wiki/Tilacoide).

La absorcion de luz se lleva a cabo en los complejos moleculares conocidos
como fotosistema I (FSI) y fotosistema II (FSII). En cada fotosistema se
concentran moléculas llamadas pigmentos entre los cuales se encuentran los
llamados carotenoides, ficobilinas, las clorofilas a y clorofilas b que forman el
centro de reaccién y los complejos antena que lo rodean.

La fase luminica inicia en el fotosistema II donde los pigmentos antena ab-
sorben luz y son excitados. La energia pasa de molécula a molécula mediante
un proceso de resonancia hasta llegar al centro de reaccién compuesto de dos
moléculas de clorofila a denominado P680 por tener un maximo de absorcion
a una longitud de onda de 680 nm. El centro de reaccién se oxida pasando
dos electrones (uno por clorofila a) a una cadena trasportadora de electrones
hasta el fotosistema I. Los electrones cedidos por el centro de reaccién son de

inmediato recuperados por la fotolisis del agua, proceso mediante el cual una
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molécula de agua es separada en un atomo de oxigeno, que posteriormente
se unira con otro para formar O, el cual es desechado a la atmosfera. De la
fotolisis se obtienen también dos protones por molécula de agua los cuales se
almacenan en el interior del tilacoide donde seran utilizados mas tarde para
la produccion de ATP. La cadena transportadora de electrones comienza con
los electrones excitados del P680 pasando primero a una molécula conocida
como plastiquinona (PQ). La molécula de PQ se reduce con dos electrones
cedidos del PSII y adquiere ademés dos protones provenientes del estroma
pasando a ser PQH,. Esta molécula se difunde a través de la bicapa lipidica
de la membrana acercandose a otro complejo molecular conocido como cito-
cromo bgf. En el citocromo los electrones de la molécula de PQH, pasan a
través de unas reacciones redox hacia otra molécula transportadora llamada
plastocianina. La molécula de PQ vuelve a su estado original y regresa para
comenzar el trasporte de nuevo. Los dos protones de la PQH, pasan al in-
terior del tilacoide y otros dos mas son bombeados hacia el interior por el
citocromo junto con los provenientes de la fotolisis del agua. La plastocianina
hace de dador de electrones para el FSI que al igual que el FSII esta compues-
to de un complejo antena y un centro de reaccion que se compone también
de dos moléculas de clorofila a con la diferencia que estas tienen un pico de
absorcién en 700 nm por lo que se lo denomina P700. Las clorofilas P700
difieren de las P680 solo por las moléculas que las rodean. Los electrones del
P700 se transfieren a su aceptor primario, una molécula de ferredoxina. Una

enzima denominada NADP™T reductasa transfiere dos electrones desde la fe-
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rredoxina hasta una molécula de NADP™ para obtener NADPH que es uno
de dos productos principales de la fase luminosa que actuard como reductor
en el ciclo de Calvin. Este es el final del transporte de electrones conocido
como flujo aciclico, sin embargo, una parte los electrones que llegan a la
ferredoxina no son recogidos por la NADP™ reductasa y son transportados
hasta el citocromo generando un gradiente de protones hacia el interior del
tilacoide aumentando la cantidad de protones en este. La acumulacién de
protones dentro del tilacoide fluye hacia afuera a traves de un motor mole-
cular conocidos como ATP sintasa (Figura 3.5). A este proceso de sintesis de

ATP se le conoce como fotofosforilacion.
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o @

ﬂﬁ? MMembrana del
e tilrcoide

Lumen ﬁi&

Figura 3.5: ATP sintasa con sus subunidades senaladas. (Imagen
editada, tomada de http://fisiolvegetal.blogspot.mx/2012/11/
fotosistemas-y-reacciones-luminosas-de.html).

El flujo de protones produce una rotaciéon de las subunidades ¢ mediante
interacciones electrostéaticas debidas a ionizaciones que a su vez hacen girar
la subunidad . Las subunidades 3 son que catalizan al ATP. Cada motor

cuenta con tres subunidades 5 que aunque son idénticas, adoptan tres dis-
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tintas conformaciones al interaccionar con distintas partes de la subunidad

v mientras esta gira (Figura 3.6).

Figura 3.6: Diagrama de las tres conformaciones de la subunidad g O, T y
L. (Imagen editada, tomada de http://cienciasdejoseleg.blogspot.mx/
2013/08/mecanismo-de-enlace-y-cambio-para-la.html).

En la conformacién O se puede tanto unir una molécula de adenosin difostato
(ADP) y un fosfato inorgéanico (P;) o bien desprenderse la molécula de ATP
sintetizada. La conformacién L aprieta el ADP y el P; lo suficiente para
que no se desprenda por si solo. En la conformacion T se cataliza el ATP
quedando unido fuertemente a la subunidad S que regresa a la conformacién
0.

Con el ATP y NADPH sintetizados comienza en el estroma la fase oscura
durante la cual la luz ya no es necesaria de forma directa. En ciclo de Calvin
(Figura 3.7) se obtiene un azicar de tres carbonos llamada gliceraldehido-
3-fosfato (G3P) a partir de ribulosa bisfosfato (RuBP) un aztcar de cinco

carbonos.
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Figura 3.7: Ciclo de Calvin. (Imagen tomada de https://sensiseeds.com/

es/blog/la-fotosintesis-fase-oscura).

El ciclo comienza con una molécula de RuBP que mediante una encima

catalizadora llamada RuBisCO se combina con una molécula de CO,. El re-

sultado es una molécula inestable que rdapidamente se parte en dos moléculas

de fosfoglicerato. Cada una de estas dos moléculas recibe un grupo fosfato

del ATP convietiendose en difosfoglicerato y el ATP en ADP que sera re-
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utilizado en la fase luminosa de nuevo. E1l NADPH se utiliza para reducir el
difosfoglicerato en G3P obteniendo de nuevo NADP y un fosfato inorganico.
Por cada tres moléculas de RuBP se obtienen seis de G3P de las cuales solo
una sale del ciclo para ser convertida después por la planta en otros azucares
como glucosa, fructuosa u otros compuestos organicos. Los otros cinco G3P
continian en el ciclo donde tres moléculas de ATP son utilizadas en varias
reacciones para reestablecer tres RuBP y continuar el ciclo. Algunas de las
plantas originarias de climas aridos no llevan a cabo el ciclo de Calvin en las
células del mesofilo, sino en las del has vascular. Ademas, realizan un paso
extra en las células del mesofilo conocido como via de los cuatro carbonos
(C4), durante el cual unas enzimas llamadas PEP carboxilasa unen CO, a
moléculas de fosfoenol piruvato (PEP) formando un compuesto de cuatro
carbonos llamado oxalacetato que se transforma en otro compuesto llamado
malato. El malato pasa a las células del has vascular donde libera un COq y
se convierte en piruvato que regresa a una célula del mesofilo para convertirse
de nuevo en PEP. A las plantas que realizan este proceso se les conoce como
plantas C4. Otras plantas que viven en climas aridos realizan el proceso de
la via de los cuatro carbonos y el del ciclo de Calvin en las células mesofilas,
con la diferencia que realizan el primer proceso durante la noche y el segundo
durante el dia. A estas ultimas se les conoce como plantas CAM, iniciales
en inglés de metabolismo del dcido crasuldceo. A las plantas que no realizan
el proceso de la via C4 se les conoce como plantas C3 y corresponden a la

mayoria de las especies de plantas en el mundo [15,17].
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3.3. Explicacion fisica de la fotosintesis

Los cientificos han buscado desde hace mucho tiempo una explicacion para
la alta efectividad del transporte de energia en la fotosintesis. Los sistemas
fotosintéticos serian muy ineficientes si la energia colectada por los pigmentos
antena llegase hasta el centro de reaccién pasando de molécula en molécula
al azar. La energia parece canalizarse hacia los centros de reaccién y llega
hasta estos no por medio de fotones transmitidos entre las moléculas, ni por
reacciones redox, sino por perturbaciones electrénicas transmitidas en for-
ma de excitones (par electron-hueco). Los excitones pueden modelarse como
atomos hidrogenoides y propagarse como cualquier otra particula cuantica
podria hacerlo; es decir, bajo condiciones adecuadas podrian generar estados
coherentes que le permitan a estos computar cual es el camino més eficiente
de entre todos los posibles. Se ha encontrado evidencia de estados coherentes
entre los excitones en distintos experimentos realizados sobre los sistemas fo-
tosintéticos de distintas bacterias a bajas temperaturas (~ 70-200 K) lo que
aumenta la especulacién de que a temperatura ambiente (~ 295 K) de algin
modo también la coherencia esté presente y sea lo que permite la alta efica-
cia en el transporte de energia. Una posible explicacién para la coherencia a
temperatura ambiente es que las fluctuaciones térmicas mejoren la eficiencia
al “empujar” levemente a los exitones que pudieran quedar atrapados por
alguna molécula para permitirle migrar hacia otra molécula sin que ocurra

la decoherencia [20]. También campos electromagnéticos en las cercanias de
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los fotosistemas podrian colapsar la funciéon de onda de la ecuacion 3.1 des-
cartando o reforzando posibles caminos para dirigir la energia directamente

al centro de reaccién [25].

3.3.1. Eficiencia de conversion energética

El proceso de la fotosintesis usa diferentes longitudes de onda de la energia
radiante. Para cada una de ellas, se tiene una eficiencia energética diferente.
La conversién energética de la luz en los azucares finales del proceso de fo-
tosintesis ocurre en distintos pasos como ya se vio (absorcién de luz — centro
de reaccién — cadena trasportadora de electrones...) y en cada paso la efi-
ciencia de la conversion puede ser diferente, pues en cada paso hay distintas
formas en las que la energia puede disiparse (Figura 3.8). El paso de interés
principal para este trabajo es el que ocurre durante la recoleccién de foto-
nes por las moléculas antena y la energia es transportada hasta el centro de
reaccién del fotosistema, pues es en este donde se encuentra la posibilidad
de que actien efectos cuanticos. Para cuantificar las pérdidas energéticas y
obtener una idea de la eficiencia de total o parcial del proceso fotosintético
es necesario analizar primero el espectro solar, pues es este (una parte de él)

el que lo impulsa en primer lugar.

El Sol emite a la Tierra ~ 4 x 10%° J de energia por hora, la intensidad
o espectro de la energia solar se rige por el comportamiento de un cuerpo

negro estudiado en el capitulo I. La forma de este viene dada por la ecuacion
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1.12. Este es el espectro es el que llega a la Tierra, sin embargo, parte de
este es absorbido en la atmdsfera por distintos gases y ademés no todas las
longitudes de onda que llegan a la planta son aprovechadas para la fotosinte-
sis. El porcentaje de la energia incidente del Sol que se encuentra dentro de
las longitudes de onda fotosintéticamente activas (400-740 nm) es solo del
48.7 %, longitudes de onda més cortas danan a la planta y longitudes mas
largas no tienen la energia suficiente para iniciar el proceso. Parte de la radia-
cion es reflejada también dandole a la hoja su caracteristico color verde con
lo que alrededor del 10 % de la radiacién fotosintéticamente activa (RFA) es
reflejada. La relajacién de las moléculas del pigmento por vias como el calor
(mayormente) o fluorescencia (minimamente) conlleva también una pérdida
de energia inevitable, la energia necesaria para impulsar la oxidacién de la
molécula P680 del PSII calculada a partir de la ecuacién 1.9 es de 2.91x 107
J, y por mol seria de alrededor de 175,698 J. La energia para impulsar la oxi-
dacién de la molécula P700 del PSI por mol es de aproximadamente 170,678
J. Tomando en consideraciéon que un mol de fotones de RFA tiene como me-
dia una energia de 209,694 J, la pérdida de energia entre la absorcién de
fotones y la oxidacién es de aproximadamente 36,416 J. Durante el ciclo de
Calvin también hay perdidas energéticas, en las plantas C3 se necesitan 3
moléculas de ATP y 2 de NADPH para el acople de un carbono del CO, a la
molécula RuBP. La energia de ocho fotones rojos en necesaria para sintetizar
dos NADPH y fijar un carbono. La energia de 8 moles de estos fotones es

~ 136,542 kJ, mientras que el carbono fijado aporta por mol una energia
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de 477 kJ, por lo que alrededor de 24.6 % de la energia de la radiacién in-
cidente original se pierde. Ademads, otros procesos como la fotorespiracion y
la respiracion que ocurren en otros organulos de la célula también producen
pérdidas energéticas, la primera depende de la temperatura y concentracion
de COs en la atmosfera, para una temperatura de 30°C y una concentracién
380 ppm la pérdida es de un 6.1 % de la energia de la radiacién incidente. En
la respiracién se pierde un 1.9 % de esta energia aproximadamente. Esto nos
deja con una eficiencia tedrica de solo el 4.6 % en la conversion de energia
solar en la energia quimica de los productos de la fotosintesis (biomasa) de
las plantas C3 a una temperatura de 30°C. En el caso de las plantas C4 la

eficiencia tedrica maxima es del 6 % [26].
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Figura 3.8: Imagen que muestra los tipos de pérdidas y las cantidades aso-
ciadas a cada una de ellas para radiacién incidente de 1000 kJ. (Imagen
modificada y tomada de [26]).
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La eficiencia maxima de la fotosintesis en la conversion de energia del Sol
en biomasa es menor al 10 %, lo que a primera vista parece demasiado poco
para un proceso al que se dice debe su alta eficacia a los fenémenos cuanticos;
Sin embargo, como ya se menciono es en el proceso de recoleccién de fotones
por los pigmentos antena y la posterior canalizacién de esa energia hacia las
moléculas de clorofila del centro de carga lo que alcanza una eficacia del 90 %
0 mas.
Se puede representar la superposicién de los estados base |1),) y exitado |i.)
soluciones de la ecuacion 1.5, con energias E, y E. respectivamente.
Entre los componentes del estado excitado y del estado de tierra, ninguna
observable sera dependiente del tiempo porque cada elemento del conjunto
esta en un estado independiente del tiempo. En contraste, un conjunto que
consta de estados de superposicion uniforme serda dependiente del tiempo. Es
decir, la funcién de onda para cada miembro del conjunto homogéneo viene
dada por

1 —iEgt 1 it

ﬁe \we>+ﬁe R 1) (3.1)

Cada contribucién hamiltoniana de este estado de superposicién evoluciona a

W) =

una velocidad diferente. Para los operadores que no conmutan con el hamil-
toniano, como el operador dipolo responsable de las senales espectroscopicas
épticas, los observables oscilardn en el tiempo con frecuencia, wey = E, — Ej.

Esta fase es una caracteristica tnica de la mecanica cudntica que se sigue

73



3.3. EXPLICACION FISICA DE LA FOTOSINTESIS

directamente de la ecuacién de Schédinger tiempo dependiente [22].
La evidencia experimental de dicha oscilacién en el espectro seria una com-

probacién directa de coherencia cuantica.

3.3.2. Efecto tiinel en el proceso de fotosintesis

Se ha sabido por anos que existe tunelamiento de protones en las reaccio-
nes cataliticas de algunas enzimas, donde estos pasan entre los potenciales
existentes entre las moléculas mediante este efecto [27].

J.J. Hopfield desarroll6 un modelo tedrico sobre tunelamiento en molécu-
las del complejo citocromo, donde el acoplamiento de estados vibracionales
en las moléculas individuales seria responsables de efectuar un tunelamien-
to a alta temperatura. En su trabajo [28], Hopfield compara los resultados
tedricos que obtuvo sobre los efectos en el espectro con datos sobre transfe-
rencia electronica en los citocromos de bacterias fotosintéticas Chromatium
y Rhodobacter sphaeroides. Hopfiel calculé en 1974 el ritmo o velocidad de
transferencia de un electron entre dos estados separados espacialmente ¢,
y pp (ecuacién 3.2), con energias E, y E, respectivamente. Los estados del

electrén estén descritos por las funciones ¢, v ¢p (Figura 3.9).

(Ba—Ep—2)2

. V21 - _ ?
(Pl Wls) =771 (pul Rlps) o™ 2 (3.2

donde R se conoce como operador de tunelamiento, E, es la energia del es-

tado a, E es la energia total del electron, A es una funciéon que representa las
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energias de los modos vibracionales de los estados ¢, y ¢, v ¢ una funcion
que expresa la dependencia en la temperatura. La ecuaciéon es valida en tem-
peraturas altas donde surge un efecto que Hopfield llama efecto de activacion
térmica, el cual hace resonar por fluctuaciones térmicas a bajas temperaturas

la ecuacién es valida para F, > Ej, + kgT,

Figura 3.9: Las funciones de onda ¢, y ¢, separadas una distancia R, con
extremos exponencialmente decadentes que se superponen débilmente (Tras-
lape). Se omite el detalle irrelevante cerca de los centros de funcién de onda.
(Texto e Imagen editados y tomados de [28]).

“En el calculo de la velocidad de transferencia de excitacién, las vibraciones
inter e intramoleculares de los d4tomos juegan un papel esencial al dar un
ancho de energia a estados que de otro modo serian infinitamente agudos”
28].

El modelo predice una energia de activaciéon para una molécula en el cito-
cromo c es de 0.14 eV por sobre su banda de conduccién la cual determina
las distancias posibles para el tunelamiento (~8 A), sin embargo, experimen-
talmente electrones en un cuarto a una temperatura tal que su energia sea

~ 0,14 eV por encima de la banda de conduccién estarian en su mayoria
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ionizados. Aun asi, resulta probable el tunelamiento entre moléculas con po-

tencial de oxidacién similares.

En 1977 Potasek y Hopfield publicaron un articulo donde reportaron evi-
dencias de tunelamiento activado por acomplamiento vibracional en forma
de una pequena banda de absorcién de carga [3]. La absorcién de la carga en
un complejo ¢ produce una variacion en su espectro de absorciéon que pudo
ser medido. Las mediciones sobre este espectro concuerdan con las prediccio-
nes hechas a partir de la idea de que el efecto es causado por el tunelamiento
impulsado por el acople de estados vibracionales entre moléculas. El mode-
lo limita la transferencia de electrones de origen bioldgico a distancias muy
cortas.

Hopfield dice “Por defecto, nuestras mediciones de las intensidades de trans-
ferencia de electrones fotoinducidas sugieren la de una banda de transferencia
de carga de tipo Hopfield en el infrarrojo cercano con la concomitante con-
clusion de que el mecanismo de transferencia es en este caso el tunel de
electrones acoplado vibracionalmente” [3].

Se puede pensar entonces que solo es cuestiéon de tiempo o cuestién de
desarrollar algin nuevo experimento que permita que los efectos cuanticos
sean detectados y sea confirmada su relevancia en procesos de trascendencia

bioldgica.
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3.4. Proceso FRET en fotosintesis

El acrénimo FRET se entiende como “Forster’s resonance energy transfer”,
que puede traducirse al espanol como “transferencia de energia por resonancia
Forster”. El término se aplica cuando una molécula excitada por radiacion,
transfiere sin radiar, su energia a un cromoéforo que la toma a su vez para
fluorecer [29]. Este proceso de acuerdo a Forster, solo se da si los estados exci-
tados del donador y el aceptor se encuentran en resonancia. Asi, la resonancia
de estados excitados es la condicién que se impone para que el mecanismo
de transferencia energética sea eficiente. En concordancia con el proceso de
esta transferencia de energia en la fotosintesis, la radiaciéon electromagnética
proveniente del Sol y absorbida por la planta, “se transforma en un primer
paso en excitaciones electronicas, en una serie de pasos hasta el centro de
la reaccion fotosintética, donde es usada para producir una transferencia de
carga y generar un potencial electrostatico. Luego, este potencial es usado en
varias reacciones quimicas que llevan a la sintesis de ATP” [29]. Asi, FRET
es necesario en varias escalas del proceso de la fotosintesis para eficientar la
energia absorbida hasta alrededor de un 95 %.

Por otra parte, una cuestion que permanece abierta hasta el presente es como
la célula, compuesta de materia blanda, puede aprovechar las fluctuaciones

térmicas para inducir estados cuanticos que permitan el proceso de FRET.
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Conclusiones y perspectivas

Se ha revisado la literatura cientifica que habla sobre fenémenos cuanti-
cos en biologia. Encontramos entre ellos, la fluorescencia, el entrelazamiento
cuantico, el tunelamiento, el procesamiento y almacenamiento de informacién
cuantica, los cuales parecen manifestarse en la fotosintesis, el almacenamien-
to de informacién neuronal, las mutaciones de ADN e incluso en un nuevo
“sentido” en las aves para la deteccién campos magnéticos.

Cada uno de estos fenémenos es bastante amplio y requiere una revisién
exhaustiva. Incluso el fendmeno de la fotosintesis tratado en este texto, con-
sideramos que requiere analizarse més a fondo. Cada uno de los pasos invo-
lucrados en la fotosintesis pudiera contener detalles importantes respecto a
algiin comportamiento cuantico. Como hemos mencionado, en la fotosintesis,
de acuerdo a la literatura revisada, entra el efecto tiinel, la comunicacién entre

proteinas via FRET y por consiguiente el posible entrelazamiento cuantico.

La conclusién de esta tesis es que los efectos cudnticos, aun cuando son

dificiles de visualizar en sistemas biolégicos, estan presentes e influencian la

78



3.4. PROCESO FRET EN FOTOSINTESIS

transmision de senales, la respuesta de biomoléculas como proteinas y pépti-
dos'?, la liberacién de radiacién electromagnética en reacciones quimicas, etc.
En particular, la fotosintesis, muestra que la mecanica cuantica esta presen-
te en los sistemas bioldgicos permitiendo un alto grado de eficiencia en el
aprovechamiento de la energia. Este aprovechamiento, de ser entendido y re-
producido artificialmente en un laboratorio, permitiria terminar con nuestra
dependencia hacia los combustibles fésiles, generando energia limpia a partir

del desarrollo de nuevas celdas solares.

Perspectivas

Este trabajo de tesis permite una revisién de los fenémenos antes mencio-
nados. Por una parte, analizar la absorcién y emision de luz en diferentes
sistemas bioldgicos puede ser interesante tanto para biélogos como para fisi-
cos o estudiantes en disciplinas afines.

De igual manera, puede realizarse un trabajo tedrico sobre el entrelazamien-
to cudntico, su veracidad y aplicabilidad a diferentes fenémenos en biologia.
Esta aplicabilidad, se puede extrapolar a la simulacion computacional para
el monitoreo de senales generadas por sensores, por ejemplo.

De gran importancia también, es un posible estudio del concepto de concien-
cia desde el punto de vista mecanico cuantico. La frase “condcete a ti mismo”

sigue vigente y ain cuando la ciencia ha permitido conocer mucho del com-

IBMacromoléculas escenciales para el correcto funcionamiento del organismo.
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portamiento de la materia inanimada como la viviente, todavia ignoramos

que es la conciencia desde una vision cientifica.
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