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Численное моделирование в прикладных науках (физика, химия, биология и т.д.) 

необходимо в случае, когда поставленная задача не может быть решена аналитическим 

путем. Пигмент-белковые комплексы фотосинтетических организмов, состоящие из 

множества молекул, являются одним из демонстративных примеров успешного 

применения численного моделирования и многопараметрической оптимизации. Тем не 

менее, продемонстрировать эффективность работы оптимизационных алгоритмов 

можно на более простом примере – расчет спектров поглощения каротиноидов в 

органических растворителях. Каротиноиды – биологические пигменты, входящие в 

состав пигмент-белковых комплексов. Для расчета оптического отклика каротиноидов 

необходимо использовать полуклассическую квантовую теорию, основанную на 

применении модели многомодовых броуновских осцилляторов, в которой бесконечный 

набор колебательных состояний молекулы аппроксимируется конечным набором 

вибронных мод. За основу моделирования был взят алгоритм дифференциальной 

эволюции, предназначенных для нахождения глобального минимума нелинейных и 

недифференцируемых функций от многих переменных [1]. Функцией для минимизации 

была выбрана функция, характеризующая несоответствие экспериментального и 

смоделированного спектра. Ее преимущество состоит в том, что ее нижняя граница 

всегда равна нулю. В случае экспериментальных данных она может быть недостижима, 

но при замене экспериментального спектра на синтетический полученный ноль будет 

свидетельствовать о полном совпадении спектров. В результате можно узнать 

информацию о структуре и собственных колебаниях молекулы, которую невозможно 

получить экспериментальным путем. Найденные параметры модели можно 

использовать для нахождения микропараметров среды, моделирующих взаимодействие 

ансамбля молекул между собой. 
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