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Исследование влияния квантового запутывания на двухфотонное 
поглощение зелёного флуоресцентного белка 

 
Аслоповский В.Р., Щербинин А.В., Боченкова А.В. 

Московский государственный университет имени М.В. Ломоносова, Москва, Россия 
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Скорость поглощения пар квантово-запутанных (коррелированных) 

фотонов линейно зависит от плотности потока, тогда как в случае классического 

двухфотонного поглощения эта зависимость является квадратичной; это 

позволяет проводить спектроскопические измерения при значительно меньших 

интенсивностях возбуждающего света. Такая особенность поглощения пар 

коррелированных фотонов может найти применение в ситуациях, когда 

существует риск фотообесцвечивания и других видов повреждения образцов, в 

частности при исследовании биологических объектов. Целью данной работы 

является разработка методики расчета сечений двухфотонного поглощения 

запутанных пар фотонов и анализ факторов, влияющих на его величину. 

В данной работе построены полноатомные модели белка EGFP и его 

модификации EGFP T203I и получены их молекулярно-динамические 

траектории в NPT-ансамбле при 298 К с последующим охлаждением до 1 К. 

Оптимизация геометрии полученных структур проводилась методом КМ/ММ в 

варианте PBE0/(aug)-cc-pVDZ//CHARMM. Квантовая часть включает в себя 

хромофор и его ближайшее окружение. Энергии вертикальных электронных 

переходов рассчитаны методом XMCQDPT2 в базисе (aug)-cc-pVDZ с векторами 

нулевого приближения, полученными методом SA(7)-CASSCF(14,13). Расчет 

моментов перехода и разности средних дипольных моментов проведен в нулевом 

порядке этой теории. Электростатическое поле белкового окружения 

учитывалось методом потенциалов эффективных фрагментов (EFP). 

Зависимости вероятностей двухфотонного поглощения (ДФП) пар 

коррелированных фотонов от времени их запутывания для первых трех 

переходов в белках EGFP и EGFP T203I рассчитаны путем прямого 

суммирования по состояниям в условиях двухфотонного резонанса и 

вырожденности фотонов по энергии. Показано, что для перехода S0 → S1 

зависимость вероятности ДФП пар коррелированных фотонов от времени 

запутывания быстро осциллирует на фемтосекундных временах, при этом 

пиковое и среднее (по времени запутывания) значения вероятности ДФП 

оказываются на порядки большими по сравнению с поглощением 

некоррелированных пар фотонов и определяются другими факторами, поэтому 

эффект от замены T203I оказывается прямо противоположным. В случае более 

высоко лежащих переходов наблюдается более сложная зависимость 

вероятности ДФП от времени запутывания, что связано с большим числом 

каналов перехода и их интерференцией, при этом также наблюдается 

значительное усиление поглощения по сравнению с классическим случаем. 

Работа выполнена при поддержке гранта РНФ № 22-13-00126. 

 


