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Okruh problémil feSenych v tomto projektu naleZi k zakladnimu teoretickému vyzkumu optickych
vlastnosti molekuldrnich nanoagregatt, které hraji dilezitou roli v biologickych procesech a pfi
vyvoji zafizeni na molekuldrni urovni. K nejstudovanéj$im systémim tohoto typu patii pro svou
relativni jednoduchost a symetrii fotosyntetické anténni systémy purpurovych bakterii. Pochopeni
princip, kterymi se fidi fotosyntetické systémy, mize piispét k vyvoji velmi efektivnich zatizeni
k zachycovani a premén¢ svételné energie [1-3].
Nékteré z problémt diskutovanych v posledni dobé (viz navrh projektu):
a) vlivdynamického neporadku — koherentni a nekoherentni rezZim pienosu excitonu
K popisu vlivu interakce excitonu s fononovou ldzni (dynamicky nepotadek) na fyzikalni vlastnosti
je nutno cely systém rozdé¢lit na dvé casti — relevantni subsystém a zbytek (lazen). Sila interakce
mezi excitonem a fonony rozhoduje o tom, kterd ¢ast celého systému tvofi relevantni subsystém.
Mimo piipadu cist¢ nekoherentniho ptenosu, ve kterém je mozno pro popis Casového vyvoje
pravdépodobnosti obsazeni jednotlivych mist pouZzit Pauliho fidici rovnice (PME), je nutno pouzivat
velmi komplikované rovnice pro excitonovou matici hustoty (popf. jiné ekvivalentni metody), aby
bylo mozno zahrnout nejen pravdépodobnosti obsazeni, ale i fdzové vztahy dané nediagonalnimi
maticovymi elementy.
b) vliv diagonalniho a nediagonilniho statického neporadku na lokalizaci (delokalizaci)
elektronovych stavii
Interakce s prostiedim probihé na rliznych Casovych skalach. Pokud tato interakce probiha na casové
Skale fddové mnohem delsi, nez odpovidd casovému vyvoji relevantniho subsystému, miizeme tuto
interakci modelovat pomoci statického nepotadku. Existuje n€kolik modelt statického nepotadku
(nekorelovany a korelovany nepotadek v lok. excitacnich energiich, nekorelovany a korelovany
nepofadek v transfer integralech souvisejici s fluktuacemi poloh jednotlivych pigmentd a orientaci
dip6lovych momentli). Pritomnost statického nepofddku méa podstatny vliv na lokalizaci
elektronovych stavil, a tim 1 na optické vlastnosti.
¢) optické vlastnosti individudlnich nanosystému — single molecule spectroscopy (SMS)
Nepotradek v molekularnich agregatech ¢asto maskuje detaily ve stacionarnich optickych spektrech,
zvlasté pii nizkych teplotach. Jedna z cest, jak eliminovat tuto komplikaci, je aplikace techniky SMS,
pii které jsou méfena fluorescenéni excitacni spektra individualnich komplext pii velice nizké
teploté.
d) jiné typy molekularnich agregatu
Ptitomnost silné intramolekularni interakce v dendrimerech a jinych vétvicich se makromolekulach
iniciovala vyzkum pienosu energie v téchto systémech a pokusy o vyvoj novych optickych
materiald.

Geometrické struktura komplexu LH2 z anténniho systému purpurové bakterie Rhodopseudomonas
acidophila je znama do velkych detailti (napt. [4]). Jsou znamy struktury dalSich bakterialnich
komplexit (LH1, LH3, LH4). Tyto prstence se li§i poftem pigmentl, symetrii, usporadanim
dipolovych moment, silou vazby mezi jednotlivymi pigmenty atd. (napt.[5]).



Cile projektu:

Projekt, ktery navazal na projekty specifického vyzkumu z predchozich let 2006 — 2009, si kladl za
cil pokracovat ve studiu anténnich systému LH2 s deviti¢etnou symetrii a téméf teCnym usporadanim
dip6lovych momenti a studovat stacionarni fluorescenéni spektrum za ptitomnosti jak statického, tak
dynamického nepotadku.

Vystupem z projektu mély byt piispévky na mezinarodnich konferencich DPC 2010 a EXCON 2010
a clanky ve sbornicich z ptislusnych konferenci, které¢ budou zahrnuty v databazi Web of Science.

Postup prace:

Za spoluprace Jana Slégra byly provedeny vypoéty fluorescenénich spekter pro prstencovy systém
LH2 (deviticetna symetrie, tangencialni uspofadani dipdlovych momentil), a to za piitomnosti jak
dynamického, tak statického nepotadku.

Dynamicky neporadek (interakce s fononovou lazni) byl piredpokladan lokalni (tj. pouze v lokalnich
excitaénich energiich) a zcela nekorelovany (kazdy pigment mé svoji vlastni fononovou lazen
nezavislou na ostatnich a tyto 14zn¢€ maji pro vSechny pigmenty stejné vlastnosti).

V nasich vypoctech jsme uvazovali Kithniv model spektralni hustoty.

Daéle byly uvazovany Ctyfi typy nekorelovaného statického neporadku:

a) Gausovsky neporadek v lokalnich excitacnich energiich,

b) Gausovsky nepotadek v transfer integralech (interak¢nich energiich molekul),

¢) Gaussovsky nepotadek v radialnich pozicich molekul v prstenci,

d) Gaussovsky nepotadek v thlovych pozicich molekul v prstenci.

Typy nepotadku b) —d) davaji vSechny nepotadek v transfer integralech, ale kazdy z téchto typli ma
jiné rozdéleni.

Pro vypocet fluorescence byla pouzita Mukamelova metoda [6,7].
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Vystupy:

Vysledky naSich simulaci byly prezentovany celkem ve 3 pfispévcich na 2 mezinarodnich
konferencich. Misto konference EXCON 2010, kterd se konala v Australii, jsme zvolili konferenci
ICCMSE 2010, ktera se konala v Recku:

e Hefman P., Zapletal D., Slégr J., Comparison of emission spectra of single LH2 complex for
different types of disorder. 17th International Conference on Dynamical Processes in Excited
States of Solids, Argonne National Laboratory, Argonne, IL, USA, June 20-25, 2010.

e Hefman P., Zapletal D., Slégr J., Modeling of emission spectra in LH2 complex I. ICCMSE 2010
— International Conference on Computational Methods in Science and Engineering, Psalidi, Kos,
Greece, 3.- 8.10.2010.

e Hefman P., Zapletal D., Modeling of emission spectra in LH2 complex II. ICCMSE 2010 —
International Conference on Computational Methods in Science and Engineering, Psalidi, Kos,
Greece, 3.- 8.10.2010.



Clanky budou publikovany ve sbornicich (viechny budou zafazeny v databazich Scopus a IST Web
of Science):

e Hefman P., Zapletal D., Slégr J., Comparison of emission spectra of single LH2 complex for
different types of disorder. Physics Procedia — v tisku.

e Hefman P., Zapletal D., Slégr J., Modeling of emission spectra in LH2 complex L In:
COMPUTATIONAL METHODS IN SCIENCE AND ENGINEERING: Lectures Presented at the
International Conference on Computational Methods in Science and Engineering 2010. AIP
Conference Proceedings — pfijato.

e Hefman P., Zapletal D., Modeling of emission spectra in LH2 complex II. In:
COMPUTATIONAL METHODS IN SCIENCE AND ENGINEERING: Lectures Presented at the
International Conference on Computational Methods in Science and Engineering 2010. AIP
Conference Proceedings — piijato.

Hospodareni:

Plan: Skute¢nost:
Materidlové naklady 26000 28331,39
Stipendium 5000 5000,-
Dalsi ndklady 24000 21787.34
Celkem 55000 55118,73

Celkovée bylo na projekt ptidéleno 55000 K¢ z prostfedkii na specificky vyzkum.

Podrobné zdivodnéni:

Material:

-notebook s pouzdrem (20490,- K¢) — byl planovan
-napln¢ do inkoustové tiskarny (1706,- K<)
-kancelatské potieby (6361,39 K¢)

Celkem 28331,39 K¢

Stipendium:
Studentovi magisterského studijniho programu Janu Slégrovi bylo vyplaceno 5000 K¢.

Dalsi néklady:
- konferencni poplatky (konference DPC 2010 a ICCMSE 2010) a kurzové ztraty (21787,34 K¢)

Ptidélené prosttedky na specificky vyzkum byly nepatrné preCerpany (118,73 K¢).

Zmény v ¢astkach u materidlu a dalSich naklad oproti planu byly zpiisobeny tim, ze konferencni
poplatky byly o néco levn&jsi, nez predpokladal plan (u¢ast na konferenci v Recku a ne v Australii),
a bylo tedy moZno mirn€ navysit ¢astku na material.
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Prilohy: 1. Texty ¢lankd (Manuscript Physics Procedia DPC'10_Herman.pdf,
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3. Vypis z Magionu (Magion.pdf)
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