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Okruh problémi feSenych v tomto projektu nélezi k zékladnimu teoretickému vyzkumu
optickych vlastnosti molekularnich nanoagregatti, které hraji dulezitou roli v biologickych
procesech a pii vyvoji zafizeni na molekularni trovni. K nejstudovan&j$im systémim tohoto
typu patii pro svou relativni jednoduchost a symetrii fotosyntetické anténni systémy
purpurovych bakterii. Pochopeni principu, kterymi se fidi fotosyntetické systémy, muze
prispét k vyvoji velmi efektivnich zafizeni k zachycovéni a pfem&né svételné energie [1-3].

Neékteré z problémi diskutovanych v posledni dob¢ (viz navrh projektu):

a) vliv dynamického nepotadku — koherentni a nekoherentni rezim pfenosu excitonu

K popisu vlivu interakce excitonu s fononovou lazni (dynamicky nepofadek) na fyzikalni
vlastnosti je nutno cely systém rozd€lit na dve asti — relevantni subsystém a zbytek (lazen).
Sila interakce mezi excitonem a fonony rozhoduje otom, ktera ¢ast celého systému tvori
relevantni subsystém. Mimo piipadu &isté nekoherentniho pfenosu, ve kterém se pro popis
tasového vyvoje pravdépodobnosti obsazeni jednotlivych mist pouzivaji Pauliho fidici
rovnice (PME), je nutno pouzivat velmi komplikované rovnice pro excitonovou matici
hustoty (popf. jiné ekvivalentni metody), nebot’ na ¢asovy vyvoj systému maji vliv nejen
pravdépodobnosti obsazeni (diagonalni maticové elementy matice hustoty), ale ifazové
vztahy dané nediagonalnimi maticovymi elementy. Dosavadni publikované vysledky zahrnuji
diagonélni exciton-fononovou vazbu.
b) vliv diagonalniho a nediagonélniho statického nepofadku na lokalizaci (delokalizaci)
elektronovych stavi

Interakce s prostiedim probihd na riznych ¢asovych skalach. Pokud interakce probiha na
tasové $kale Fadové mnohem delsi, neZ odpovida ¢asovému vyvoji relevantniho subsystému,
mizeme tuto interakci modelovat pomoci statického nepofadku. Existuje nekolik modeld
statického nepofadku (nekorelovany a korelovany neporadek v lokélnich excitanich
energiich, nekorelovany a korelovany nepofadek v transfer integralech souvisejici
s fluktuacemi poloh jednotlivych pigmentl a orientaci dipélovych momentil). Pfitomnost
statického nepotfadku mé podstatny vliv na lokalizaci elektronovych stavi, a tim i na optické
vlastnosti.
¢) optické vlastnosti individudlnich nanosystému — single molecule spectroscopy (SMS)




Neporadek v molekularnich agregatech asto maskuje detaily ve stacionarnich optickych
spektrech, zvlasté pii nizkych teplotich. Jedna z cest, jak eliminovat tuto komplikaci, je
aplikace techniky SMS, pfi které jsou méfena fluorescen¢ni excitaéni spektra individuélnich
komplext za velice nizké teploty.

d) jiné typy molekularnich agregati

Piitomnost silné intramolekularni interakce v dendrimerech ajinych vétvicich se
makromolekulach iniciovala vyzkum prenosu energie v t&chto systémech a pokusy o vyvoj
novych optickych materiali.

Geometricka struktura komplexu LH2 zanténniho systému purpurové bakterie
Rhodopseudomonas acidophila je zndama do velkych detail (napf. [4]). Jsou znamy struktury
dalsich bakterialnich komplext (LH1, LH3, LH4). Tyto prstence se lisi po¢tem pigmentu,
symetrii, uspofadanim dipélovych momentt, silou vazby mezi jednotlivymi pigmenty atd.
(napt.[5]).

Splnéni cili FeSeni a pFinos projektu.

Projekt, ktery navazuje na projekty specifického vyzkumu z ptedchozich let 2007 — 2015,
si kladl za cil pokratovat ve studiu svétlosbémého komplexu LH2 z purpurové bakterie
Rhodopseudomonas acidophila a svétlosbémého komplexu LH4 z purpurové bakterie
Rhodobacter sphaeroides s osmietnou symetrii a jinym uspofddanim dip6lovych momentl
(témé&F radidlnim) a studovat stacionarni fluorescenéni a absorpéni spektra za pfitomnosti jak
statického, tak dynamického nepofadku.

Vystupem z projektu mély byt prispévky na dvou mezinarodnich konferencich, ¢lanky ve
sbornicich z téchto konferenci a dva ¢lanky v Casopisech zafazenych v databézi Scopus - Js
(popt. jeden ¢lanek J a jeden ¢lanek v impaktovaném Casopise - Jimp).

Postup préce:

Byly provedeny vypodty stacionarnich fluorescen¢nich a absorpénich spekter pro
prstenec B-a/B-B ze svétlosbérného komplexu za pouZiti modelu plné¢ho hamiltonianu a dipol-
dipolové interakce. Sou¢asné byl zahrnut vliv dynamického nepofadku a statického
neporadku v radidlnich pozicich molekul v roviné prstence (publ. vystup [i] a [iii]). Vysledky
byly porovnany s nasimi vysledky z pfedchozich let, které byly spocteny za pouZiti modelu
interakce mezi nejbliz§imi sousedy. Dynamicky nepofadek (interakce s fononovou lazni) byl
predpokladan lokalni (tj. pouze v lokélnich excitatnich energiich) a zcela nekorelovany
(kazdy pigment ma svoji vlastni fononovou lazen nezavislou na ostatnich a tyto lazn¢ maji
pro viechny pigmenty stejné vlastnosti). V nasich vypoctech jsme uvazovali Kithniiv model
spektralni hustoty. Pro vypocet fluorescence a absorpce byla pouzita Mukamelova metoda
[6,7]. Dale byly zkoumény statistické vlastnosti hamiltonidnu pro modelovy systém,
konkrétng vlastnosti distribuci transferintegralti mezi nejblizsimi sousedy v prstenci B850 ze
svétlosbérného komplexu LH2 pro riizné typy statického nepofadku svazané s fluktuacemi
geometrie prstence (publika¢ni vystupy [ii], [iv], [V]).

Nejdilezitéjsim zavérem plynoucim znovych vysledka je to, Ze rozstépeni
fluorescenéniho spektra mé riizné pfi€iny pro rtizné typy LH komplext. V prstenci B850 z
LH2 vznikne rozitépeni nahrazenim modelu interakce mezi nejbliz$imi sousedy modelem
plného  hamiltonidnu a témé&F nezavisi na typu statického nepofadku. V B-a/B-f prstenci
z LH4 naproti tomu rozitépeni fluorescenéniho spektra silné zavisi na typu statického
nepotadku a objevuje se jak pro NN model, tak pro FH model.

V piistim roce by bylo dobré pokradovat ve vyzkumu a zabyvat se statistickymi
vlastnostmi hamiltonianu podrobnéji, a to pii zahrnuti riznych typt statického nepotadku.
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Spinéni kontrolovatelnych vysledki FeSeni.
Na zékladé feseni projektu vznikly tyto publikace:
a) Publikovéano (zadano do OBD s vazbou na RIV)

[i] HERMAN, P., ZAPLETAL, D., KABRHEL, P. Simulation of Absorption and Steady State
Fluorescence Spectra, B-o/B-B Ring from Photosynthetic Complex LH4. International
Journal of Biochemistry Research, Vol. 1, 2016, pp. 17-26.

(ISSN: 1790-5109, misto sborniku z konference organizatofi publikovali piispévky z
konference v Gasopise — Casopis viak zatim neni zafazen ani v databazi WoS, ani
v databézi Scopus)

[ii] HERMAN, P., ZAPLETAL, D., CHARVAT, J. B850 Ring from Photosynthetic Complex
LH2 -

Influence of Static Disorder. International Journal of Biochemistry Research, Vol. 1, 2016,
pp. 27-34.
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v databazi Scopus)
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and Computers in Simulation, Vol. 10, 2016, p. 332-344.

(ISSN: 1998-0159, ¢lanek v Casopise Jsc)

[iv] HERMAN, P., ZAPLETAL, D., B850 Ring from Photosynthetic Complex LH2 —
Comparison of Different Static Disorder Types. International Journal Of Mathematics and
Computers in Simulation, Vol. 10, 2016, p. 361-369.

(ISSN: 1998-0159, ¢lanek v Casopise Jsc)

[v] HERMAN, P., ZAPLETAL, D. Fluctuations of Bacteriochlorophyll’s Positions in B850
Ring from Photosynthetic Complex LH2. International Journal Of Mathematics and
Computers in Simulation, Vol. 10, 2016, p. 381-389.
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Tab. 1 SumaF vystupi FeSeni projektu’

Typ vystupu Plin Skute¢nost | Pozniamka (napi.
vyslo, pFijato,
v redakénim
Fizeni apod.

Pocet obhajenych dizertaCnich praci 0 0

Pocet obhajenych diplomovych praci 0 0

Pocet Jimp (databaze WoS) 0(1) 0

Pocet Jsc (databaze SCOPUS) 2(1) 3 vyslo

Pocet Jneimp (databaze ERIH PLUS) 0 0

Pocet Jrec (seznam Ceskych rec. ¢as.) 0 0

Pocet B (odborné kniha) 0 0

Pocet C (kapitola v odborné knize) 0 0

Pocet D (Elanek ve sborniku) 2 0

¢lanek v odb. ¢asopise (zatim neni v databazi 0 2 vyslo

Scopus ani WOS)

Pocet vysledki celkem E: 5

Prilohy:

a) kopie publika¢niho vystupu, ktery byl v ve vyro¢ni zpravé uveden jako ,,piijaty®,
b) vypis z OBD — vystupy podpofené timto projektem,

Datum: 27.11.2017 Podpis odpovédného resitele: J/) 7\,\/

1V pripadé, Ze vznikly typy vysledki neuvedené v tabulce, pridejte si do ni Fadky.
Definice jednotlivych typt vysledki viz Metodika hodnoceni VaVal




