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摘要一—利用势阱模型研究了量子生物学中有机物的着色问题．
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1. 弓！ 言

量子力学的一个基本间题是研究无限深势阱中的电子的波动性[1J ． 按照通常的方法，
通过求解这一问题的薛定谔方程，可以得到电子的量子化能谱

E” h%,2 ＝芦， （n=l, 2, 3,......) (1) 

式中1」是势阱的宽度，叨是电子的质量，h是普朗克常数 ．

本文介绍一种简便方法，该方法毋须求解薛定谔方程，也能得到式(1)的结果． 本文还
利用这种方法研究了量子生物学中有机物的着色问题．

2. 势阱模型

为求出无限深势阱中电子的能谱，首先注意到电子的德布罗意公式
h 

"'I) ＝－－ 
入

＇ (2) 

式中”是电子的速度，入是电子的德布罗意波长． 由于势阱无限深，电子不能逸出，也就是，
阱壁正好是电子波的节点． 因此，无限深势阱中电子波的行为类似于激光谐振腔中的电磁
场气即波长入满足驻波条件

入L = �n. (n = l, 2, 3, •··…) 
2 (3) 

在阱内，电子只有动能，千是总能量为
1 E= －彻v气
2 (4) 
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由式 (2) 、（3) 消去入，求解 V，再代入式 (4)，即得式 (1) ． 这一方法比求解薛定谔方程要简单
，得多，利用这种方法还 可以近似求解线性谐振子和氢原子的量子化能谱．

分别将线性谐振子和氢原子的总能量用纯势能表示，即
1 E=－叨纣场�2 {5) 

丑＝－卡. (6) 

式(5)中的矶 0 和叩分别是振子的质最、圆频率和最大位移，式(6)中的 6 和 ,,.o 分别是电
子的电荷和离核的最短距离 ． 相应的驻波条件分别为

入2x。=-')'!,'2 (n=1, 2, 3, •••00•), 

'To ＝令饥．（r,, = 1, 2, 3,_ ·…··). 

将式 (2) .. （4) 分别与式 (5) 、（7)和(6) ... （8)联立，得到线性谐振子和氢原子的能谱

趴＝三柲，4 

En 
8叨及＝ － 
h讯:.I .

(7) 

(8) 

(9) 

(10) 

式 (9) ... （10) 分别反映了线性谐振子和氢原子量子化能谱的本质特点，即分别正比于九和

（－告）．
上述诸例表明，势阱模型的出发点是德布罗意公式，而能谱量子化则基于驻波条件．这

种方法与求解薛定谔方程在本质上是一致的，它的优点是求解过程简便，量子化概念直观．
但局限性是只能反映能谱对量子数九的依赖性，因此只适用于一维电子波情况．

势阱模型对千研究量子生物系统能谱特别有用． 在量子生物学中，许多蛋白质和核酸
的薛定谔方程非常复杂，无法严格求解 ． 但这些问题往往是一维的，搞清能谱对 n 的依赖性
能够有效地解决许多问题，因此势阱模型可望在量子生物学中获得应用．

3. 有机物着色问题

用上述势阱模型研究有机物的着色问题时，可考察共扼链[3]

O=O---O=C-0·..... 
J 

这里O=O键与C-0键交替出现．在C=C的两个键中，一个为 6键，另一个为m键．冗键
所对应的两个冗电子可以沿着共扼链移动（但不能离开端面），因而与金属中的自由电子相
似． 共枙链中的元电子可以视为 一维无限深势阱中的自由电子，因此可以用上述势阱模型
研究霄电子的能级．设共辄链的长度为

L-=m, (11) 

式中N和1分别是基团0=-0-0的数目和长度，整个共辄链有2N个吓电子，其中一个电
子的能谱由式(1)给出． 根据泡利原理，每个能级上可以填充不同自旋取向的两个霄电子，
那么2N个元电子可以填充N个能级．
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现在考察共辄链的吸收谱． 根据无限深势阱的选择定则如＝土1, 可以得到吸收谱诸
峰的中心频率

h 加一1＂“分 (E"丘）- ＝歹－沪一，

这里利用了式(1)和(11)．从而相应的中心波长为

入 陑由 NS ＝ ， h 2n一1

(12) 

(13) 

式中c为光速． 在一般情况下可取l=0.288nm，再注意到九的变化范围，式(13)可具体化
为

N2 
�-27.14茄寸(nm), (2<n<N). (14) 

根据式(14)对有机物的着色问题可作如下解释：
(1)有机物的着色一般是由共扼链中兀电子的特殊性质决定的．
(2)当外光源（例如H光）照在共枙链上时，如果共枙链的0=0--0数目N确定，则吸

收谱诸峰的位置便确定，由式(14)可以算出这些吸收峰的中心波长为入!.! = 90.47N2nm,入8-

54.28沪(nm), i..&=38.63炉(nm), …… 那么人们所看到的有机物就呈现与上述吸收峰
互补的颜色．

(3)在一般情况下，不同共辄链的G=C-C数目N有所不同，从而吸收谱诸峰的位置
发生变化，这样不同共枙链在外光源照射下便呈现不同的颜色．

(4)许多有机物（特别是生命系统）是由多种不同的共扼链组成的， 例如不间的花瓣呈
现不同的颜色，甚至同一片花瓣的不同部位也呈现不同的颜色，其主要原因是这些花瓣由各
种不同的共辄链组成．

验证上述理论计算的实验工作正在进行．
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ABSTRA(Jr 

By using the poten tlal well model, study on the organism ooloring iS pre即nted iD 

妇rmB of quantum bio]ogy. 


