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Okruh problém feSenych v tomto projektu nalezi k zékladnimu teoretickému vyzkumu
optickych vlastnosti molekularnich nanoagregatt, které hraji daleZitou roli v biologickych
procesech a pfi vyvoji zafizeni na molekularni drovni. K nejstudovanéj$im systém(m tohoto
typu patii pro svou relativni jednoduchost a symetrii fotosyntetické anténni systémy
purpurovych bakterii. Pochopeni principt, kterymi se fidi fotosyntetické systémy, muze
pfispét k vyvoji velmi efektivnich zaFizeni k zachycovani a pfeméné svételné energie [1-3].

Nékteré z problému diskutovanych v posledni dobé (viz navrh projektu):

a) vliv dynamického nepofadku — koherentni a hekoherentni reZim pfenosu excitonu

K popisu vlivu interakce excitonu s fononovou lazni (dynamicky nepofadek) na fyzikalni
vlastnosti je nutno cely systém rozdélit na dvé ¢asti — relevantni subsystém a zbytek (ldzen).
Sila interakce mezi excitonem a fonony rozhoduje o tom, kterd éast celého systému tvofi
relevantni subsystém. Mimo prfipadu Cisté nekoherentniho pfenosu, kdy je moZno pro popis
¢asového vyvoje pravdépodobnosti obsazeni jednotlivych mist pouZit Pauliho Fidici rovnice
(PME), je nutno pouZivat komplikované rovnice pro excitonovou matici hustoty (popf. jiné
ekvivalentni metody), aby bylo mozno zahrnout nejen pravdépodobnosti obsazeni, ale
i fazové vztahy dané nediagonalnimi maticovymi elementy.

b) vliv_diagondlniho a nediagondlniho statického nepofddku na lokalizaci (delokalizaci)
elektronovych stavl

Interakce s prostfedim probiha na rlznych éasovych $kalach. Pokud interakce probiha na
¢asové skdle fadové mnohem delsi, neZ odpovida ¢asovému vyvoji relevantniho subsystému,
muZeme tuto interakci modelovat pomoci statického nepofadku. Existuje nékolik modell
statického neporadku (nekorelovany a korelovany nepotfadek v lokdlnich excitaénich
energiich, nekorelovany a korelovany nepofddek v transfer integralech souvisejici
s fluktuacemi poloh jednotlivych pigment( a orientaci dipélovych momentt). PFitomnost
statického nepofddku ma podstatny vliv na lokalizaci elektronovych stavd, a tim i na optické
vlastnosti.

c) optické viastnosti individudlnich nanosystému — single molecule spectroscopy (SMS)

Nepotfadek v molekularnich agregatech ¢asto maskuje detaily ve stacionarnich optickych
spektrech, zvlasté p¥i nizkych teplotach. Jedna zcest, jak eliminovat tuto komplikaci, je




aplikace techniky SMS, pti které jsou mérena fluorescenéni excitacni spektra individualnich
komplexu za velice nizké teploty.
d) jiné typy molekuldrnich agregatl

Pfitomnost silné intramolekularni interakce v dendrimerech ajinych vétvicich se
makromolekuldch iniciovala vyzkum pfenosu energie v téchto systémech a pokusy o vyvoj
novych optickych materiald.

Geometricka struktura komplexu LH2 zanténniho systému purpurové bakterie
Rhodopseudomonas acidophila je zndma do velkych detailll (napf. [4]). Jsou znamy struktury
dalSich bakterialnich komplext (LH1, LH3, LH4). Tyto prstence se li§i poétem pigmentd,
symetrii, uspofadanim dipdlovych momentd, silou vazby mezi jednotlivymi pigmenty atd.
(napf.[5]).

Cile projektu, jejich spInéni a pfinos.

Projekt, ktery navazal na projekty specifického vyzkumu z pfedchozich let 2007 — 2014,
si kladl za cil pokracovat ve studiu svétloshérného komplexu LH2 z purpurové bakterie
Rhodopseudomonas acidophila a svétloshérného komplexu LH4 =z purpurové bakterie
Rhodobacter sphaeroides s osmicetnou symetrii a jinym uspotfadanim dipdlovych momentl
(témeé¥ radialnim) a studovat stacionarni fluorescenéni a absorpéni spektra za pfitomnosti jak
statického, tak dynamického neporadku.

Vystupem z projektu mély byt pfispévky na dvou mezinarodnich konferencich, ¢lanky ve
sbornicich ztéchto konferenci, popf. ¢lanek ve sborniku z dal$i mezindrodni konference
(hrazené zjinych zdrojh), ¢lanek v Casopise zafazeném v databdzi Scopus - Ji. a €éldnek
v impaktovaném Casopise - Jimp.

Postup prace:

Byly provedeny vypocty staciondrnich fluorescenénich aabsorpénich spekter pro
kompletni prstencovy systém LH2 (prstenec B850 a prstenec B800) za pouziti modelu
interakci pouze mezi nejblizSimi sousedy, ato pfi soucasném zahrnuti dynamického
neporadku a statického neporadku v lokalnich excitaénich energiich (publ. vystup [i] a [iv]).
Vysledky byly porovnany s nasimi vysledky z pfedchozich let pro jednodussi model komplexu
LH2 obsahujici pouze prstenec B850. Dynamicky nepofadek (interakce s fononovou lazni) byl
predpokladan lokalni (tj. pouze v lokalnich excitaénich energiich) a zcela nekorelovany (kazdy
pigment ma svoji vlastni fononovou lazen nezavislou na ostatnich atyto lazné maji pro
vSechny pigmenty stejné vlastnosti). V nasich vypoétech jsme uvazovali Kihniv model
spektralni hustoty. Pro vypocet fluorescence a absorpce byla pouzita Mukamelova metoda
[6,7]. Zkoumali jsme téz lokalizaci excitonovych stavu [iv].

Dale byla spoCtena staciondrni fluorescenéni a absorpéni spektra pro Gplny prstencovy
systém LH2 (prstenec B850 a prstenec B800) pro pfipad ,plného” hamiltonidanu, opét se
zahrnutim statického nepofadku v lokalnich excitadnich energiich adiagondlniho
dynamického nepofadku, (publikacni vystupy [ii], [v]).

Zabyvali jsme se téz komplexem LH4, a to jak za pouZiti jednodussiiho modelu (pouze
hlavni prstenec B-a/B-B) [iii], tak se zahrnutim dal$ich dvou prstenci [vi]. Konference
SEEP’15 se ucastnil David Zapletal (spolupracovnik z Univerzity Pardubice) a byla hrazena
Univerzitou Pardubice.

Nejddlezitéjsim zdvérem plynoucim z novych vysledkl je to, Ze pfi zahrnuti druhého
prstence (B800) v LH2 se v pfipadé nizké teploty objevuje druhé maximum v absorpénim
spektru, ato jak pFi pouziti modelu interakce mezi nejblizsimi sousedy, tak pFi pouziti
modelu plného hamiltonianu.




Pokradovani vyzkumu by se mélo zaméFit hlavné na dalsi typy statického neporadku
(napt. fluktuace poloh bakteriochlorofylli i mimo rovinu prstence nebo fluktuace smérd
dipélovych momentd do libovolného sméru, atd.).

Prace na projektu byly ovlivnény tim, Ze studentovi doktorského studia M. Horakovi bylo
v prab&hu zafi znovu diagnostikovdno velmi zivainé onemocnéni (leukémie), musel
okamZité nastoupit lécbu a z tohoto divodu pFerusit studium. Proto se i druhé konference
zUcastnil P. Hefman (¢lanek do shorniku byl v té dobé& u pfijat a nebyl by publikovan bez
Ucasti alespon jednoho z autor(). V obdobi od sepsani vyroéni zprdvy se bohuzel zdravotni
stav M. Horaka pfili§ nezlepdil a stale mé prerusené studium. Zavéreénd zprava byla proto
sepsana P. Hefmanem.
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SplInéni kontrolovatelnych vysledk Feseni.
Na zékladé feSeni projektu vznikly tyto publikace:
a) Publikovano (zaddno do OBD s vazbou na RiV)

[i] HERMAN, P., ZAPLETAL, D., HORAK, M. Computer Simulation of Absorption and Steady
State Fluorescence Spectra of LH2 Complex - B850 and B80O Ring. In Recent Researches in
Applied Informatics, Proceedings of the 6th International Conference on Applied
Informatics and Computing Theory (AICT'15), Salerno, Italy, June 27-29, 2015, Recent
Advances in Computer Engineering Series 31, WSEAS Press, 2015, pp. 41-49.

(ISSN: 1790-5109, ISBN: 978-1-61804-313-9)

[ii] HORAK, M., HERMAN, P., ZAPLETAL, D. Simulation of Emission and Absorption Spectra of
Full LH2 Complex (B850 Ring and B800 Ring) - Full Hamiltonian Model. In Advances in
Computer Science, Proceedings of the 15th International Conference on Evolutionary
Computing (EC '15), Proceedings of the 6th European Conference of Computer Science
(ECCS '15), Rome, Italy, November 7-9, 2015, Recent Advances in Computer Engineering
Series 35, WSEAS Press 2015, pp. 117-126.

(ISSN: 1790-5109, ISBN: 978-1-61804-344-3)

[iil HERMAN, P., ZAPLETAL, D., HORAK, M. Modelling of Absorption ond Fluorescence
Spectra of Photosynthetic Complex. In Proceedings of SEEP2015, 11-14 August 2015,
Paisley, UK, (ISBN: 978-1-903978-49-8) ‘

liv] HERMAN, P., ZAPLETAL, D. Modeling of Absorption and Steady State Fluorescence
Spectra of Full LH2 Complex (B850 - B800 Ring). International Journal Of Mathematical
Models And Methods In Applied Sciences, Vol. 9, 2015, pp. 614-623.

(ISSN: 1998-0140, ¢ldnek v ¢asopise )




[v] HERMAN, P., ZAPLETAL, D. Modeling of Emission and Absorption Spectra of LH2 Complex
(B850 and B800 Ring) — Full Hamiltonian Model. International Journal Of Mathematics
and Computers in Simulation, Vol. 10, 2016, pp. 208-217.

(ISSN: 1998-0159, élanek v ¢asopise Jg)

Ve vyroéni zpravé byl avizovan jesté jeden vystup (¢lanek v impaktovaném Casopise — [vi]).

quhuiel tento &léanek nebyl pfijat. Pfesto pocet publikovanych vystupl pfevySuje pivodni

plan.

Tab. 1 SumaF vystupi Fefeni projektu’

Typ vystupu Plan Skutetnost Poznimka (napf.
vyslo, prijato,
v redak¢nim
Fizeni apod.

Podet obhajenych dizertacnich praci 0 0

Podet obhajenych diplomovych praci 0 0

Jimp - vystup v impaktovaném asopisu 1 0

Jsc — vystup v databazi Scopus 1 2 2x vyslo

Jneimp — vystup v databazich Scopus a WOS

Jrec — vystup v recenzovaném ¢asopisu

B — odborn4 kniha

C —kapitola v odborné knize

D — ¢lanek ve sborniku 2 3 3x vyslo

Pocet vysledku celkem 4 5 5x vyslo

Podrobné zdtvodnéni vydajli a doloZeni dodateénych Zadosti o zménu rozpodtu:

a) osobni naklady

Odmény - byla pldnovdna odména pro P. Hefmana. Vyplacena byla v pldnované vysi
2500K¢.

Odvody na zdravotni, socidlni a Urazové pojiténi; tvorba socidlniho fondu — vyplaceno
v pldnované vysi

Dohody o provedeni price a dohody o pracovni &innosti — byla planovdna dohoda o
provedeni prace pro M. Hordka. Ve vy3i 5500 K&. Tato castka byla vyplacena formou
stipendia (2addost 0 zménu rozpoctu z 9.9.2015)

b) stipendia

nebyla pldnovdna. Na zakladé ?3dosti o zménu rozpoltu (9.9.2015) byla vyplacena
¢astka 5500 K¢.

c) spotrebni material

bylo planovano 5150 K&. Na zakladé Zddosti o zménu rozpodtu z 12.11.2015 (nizsi vydaje
na cestovné a nizéi vydaje na drobny hmotny majetek) byla na spotfebni material
vydana &astka 14334 K&. Za tuto &astku byly nakoupeny tonery a inkoustové naplné do
tiskdren — 12592 K¢ a kanceld¥ské potieby (papiry do tiskdrny, $anony, psaci potieby) -
1742 K&.

d) drobny hmotny majetek

pldnovana &astka na nakup notebooku byla 25000 K¢. Vyslednd cena notebooku
z vybérového Fizeni byla 20332 K&. Zbylé prostfedky byly na zékladé Zadosti o zménu
rozpo¢tu (12.11.2015) pouZity na spotfebni material.

1V ptipadé, Ze vznikly typy vysledki neuvedené v tabulce, ptidejte si do ni fadky.




e) dalSi naklady

nebyly planovany. Skuteéna vyde t&chto nakladi byla 1745,44 KE. Tuto ¢astku tvofily
kurzové ztraty, bankovni poplatky a cestovni pojisténi. Tyto naklady byly v ndvrhu
projektu zahrnuty v éastce na cestovné.

f) ndaklady nebo vydaje na sluzby

byla pldnovéna &astka 27000 K& na Ghradu 2 konferenénich poplatk(. Skuteénd Eerpand
¢astka byla 26707,45 K¢.

g) dopliitkové (reZijni) ndklady
nebyly pldnovany ani uctovany.
h) cestovné

ha pokryti Uéasti na 2 mezindrodnich konferencich byla pldnovana ¢astka 42000 K¢ a na
doméci cestovné &astka 4000 Ké&. Skuteéné naklady na Gcast na konferencich byly 35999
K& a na doméci cestovné bylo vyddno 4152 K&. Zbylé prostiedky byly na zakladé Zadosti
(12.11.2015) pouzity na spotfebni material.

Vysledek &erpani finanénich prostiedkl uvedte v jednotné prehledné tabulce 2.

Tab. 2 Cerpani finanénich prostfedka v Ké

Polozka Plén Zadost 0 zménu Skuteénost
rozpoctu

Pocet ¢lend resitelského 2 9.9.2015 1

tymu éerpajicich mzdové

prostredky

Podet studentl Cerpajicich | 1 9.9.2015 0

mzdové prostiedky

Stipendia 0 9.9.2015 5500,-

DPP, DPC - studenti 5500,- 9.9.2015 0

Odmény, DPP, DPC - 2500,- 2500,-

ostatni

Zakonné zdravotni a 850,- 860,51

socialni pojisténi

Celkem osobni naklady 8850,- 8860,51

Spotfebni material 5150,- 12.11.2015 14334,-

Drobny hmotny majetek 25000,- 20332,-

Materidlové naklady 30150,- 12.11.2015 34666,-

celkem

Sluzby celkem 27000,- 26707,45

Cestovné celkem 46000,- 12.11.2015 40151,-

Ostatni naklady 0 1745,44

Celkové naklady 112000,- 112130,40
Ptilohy:

d) kopie publikaénich vystup(,
e) vypis z OBD —vystupy podpofené timto projektem,
f) vysledovka z ekonomického informaéniho systému Magion — vyuctovani dotace,

: .
Datum: 30.11.2016 Podpis “,, fﬁ/:
atum odpls LM/ U



