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Okruh problém@ nélezi k zakladnimu teoretickému vyzkumu optickych vlastnosti
molekulérnich nanoagregat(, které hraji duleZitou roli v biologickych procesech a pfi vyvoji
zafizeni na molekuldrni Grovni. K nejstudovangjsim systémim tohoto typu patfi
fotosyntetické anténni systémy purpurovych bakterii, a to z divodi relativni jednoduchosti
t&chto antén a jejich pravidelné geometrické struktury. Studium téchto systémi mize
pomoci k objasnéni principl efektivhiho pfenosu energie v téchto systémech a k lepsimu
pochopeni celého procesu fotosyntézy. Mohlo by téZ v budoucnosti pfispét k vyvoji
syntetickych anténnich zaFizeni pouzitelnych k efektivnimu zachycovani a pfenosu svételné
energie.

Nejlépe prostudovanymi systémy jsou periferni komplex LH2 z anténniho systému
purpurové bakterie Rhodoblastus (Rbl.) acidophilus (ptvodni oznaéeni Rhodopseudomonas
(Rps.) acidophila) [3,4] a komplex LH4 z bakterie Rhodobacter (Rbc.) sphaeroides [5]. Jsou
zndmy i struktury daldich bakteridlnich komplexti (LH1 — Rbl. acidophilus, LH3 - Rbc.
sphaeroides, atd.). Jednotlivé typy komplext se li§i poétem bakteriochlorofyld, symetrii
(nap¥. LH2 — deviti¢etnd symetrie, LH4 — osmitetnd symetrie), uspofadanim dipélovych
moment(l (LH2 - te&né usporddani vzhledem k prstenci, LH4 — radidlni uspoiddani), atd. Na
pFenos energie v téchto systémech ma velky vliv prostfedi (proteiny, na které jsou
bakteriochloryfyly navdzany atd.). Fluktuace, které probihaji na mnohem deli ¢asové 3kéle
ne? pfenos energie, je mozno modelovat pomoci tzv. statického nepotéadku, rychlé fluktuace
pomoci dynamického nepofadku — interakce s fononovou lazni. Fluktuace prostiedi se velice
vyrazné projevuji i v optickych vlastnostech téchto systém.

Projekt je pokra&ovénim projekt( z let 2007 — 2017. V pfedchozich letech jsme se zabyvali
depolarizaci fluorescence (éasovym vyvojem anizotropie fluorescence). Z porovnani vysledk
simulaci s experimentem jsme alespofi pfiblizné dostali silu dynamického nepofédku a
intervaly, v kterych by méla leZet sila statického nepofadku, a to jak pro diagonalni staticky
neporddek (Gaussovské fluktuace lokélnich excitatnich energii — diagonalnich maticovych
elementd hamiltonidnu), tak pro nediagonalni staticky neporddek (Gaussovské fluktuace
nediagonélnich maticovych elementli hamiltonidnu). Déle jsme modelovali absorpéni a
stacionarni fluorescenéni spektra pro prstencové molekuldrni systémy , které by mohly byt



modelem pro prstenec B850 z komplexu LH2 a prstenec B-a/B-B z komplexu LH4. Casteéné
jsme se téz zabyvali statistickymi vlastnostmi pfislusnych hamiltoniana.

V letoSnim roce jsme pokradovali v modelovani optickych spekter prstencovych
molekuldrnich  svétlosbérnych systém( purpurovych bakterii a zkoumani statistickych
vlastnosti prislusnych hamiltoniant, rozsifili jsme nase simulace na systémy s nékolika
prstenci.

1. modelovali jsme absorpcni a stacionarni fluorescencni spektra kompletniho komplexu
LH2, ktery obsahuje 2 prstence (prstenec B850 a prstenec B800), a vysledky jsme
porovnali s nasimi pfedchozimi vysledky pro samostatny prstenec B850. Zabyvali jsme
se téz lokalizaci excitovanych stav( a jeji souvislosti se spektry.

2. Zadali jsme modelovat téZz spektra kompletniho komplexu LH4, ktery obsahuje 3
prstence.

Splnéni cilu FeSeni a piinos projektu.

Jako vystupy byly pldnovany dva pfispévky ve sbornicich z konferenci, aktivni Géast na
jedné mezinarodni konferenci a dva ¢lanky v ¢asopisech zatazenych v databazi Scopus - Jsc
(popf. jeden Elanek Jsc a jeden Elanek v impaktovaném &asopise - Jimp).

Skuteéné vystupy:

1. Resitel (P. Hefman) se zG&astnil mezindrodni konference ICAMCS2018 (International
Conference on Applied Mathematics and Computer Science) v Budapesti 6.-8.10.2018,
kde prednesl| pfispévek s ndzvem ,Simulation of Spectral Profiles of B850-B800 Ring
from LH2 Complex”. Organizatofi uvedené konference slibovali, ze sbornik bude
publikovan v renomovaném nakladatelstvi a bude odeslan k indexaci ve Scopusu a WoS.
BohuZel ani po nasledném dotazovani u organizatorl po skonceni konference jsme
dosud nedostali odpovéd, kdy sbornik vyjde. Clanek ve sborniku tedy zatim nevysel.

[1] Hefman, P.; Zapletal, D.; Loskot, J.: Simulation of Spectral Profiles of B850—-B800 Ring
from LH2 Complex — ¢lanek prosel recenznim fizenim

Nas predpoklad dale byl, ze druhy clanek ve sborniku bude z konference, které se z(¢astni
spolupracovnik z Univerzity Pardubice. Ten vsak bohuzel nesehnal k Ucasti na konferenci
potirebné prostredky.

2. Do casopisu International Journal od Biology and Biomedical Engineering byl odeslan
nasledujici ¢lanek, je vSak zatim v recenznim Fizeni. Predpokladame, Ze bude publikovén
v 1. poloviné roku 2019.

[2] Hefman, P.; Zapletal, D: Light Harvesting Complex LH2 - Simulation of Spectral Profiles.
International Journal od Biology and Biomedical Engineering — submitted

3. V zavérecné fazi ptipravy je ¢lanek

[3] Hefman, P.; Zapletal, D: Light Harvesting Complex LH4 - Simulation of Spectral Profiles.



Po dokonéeni bude &ldnek b&hem 1. pololeti 2019 zaslan do nékterého vhodného Easopisu

indexovaného v databazi Scopus (pop¥. WoS).

Splnéni kontrolovatelnych vysledk Feseni.

v _ v

Tab. 1 SumaF vystupl FesSeni projektu

Typ vystupu 1.rok | 2.rok | 3.rok | Pozndmka

Hodnocené vystupy projektu

Jimp (databéaze WoS)

Jsc (databéze Scopus) 1 v recenznim Fizenti,
(vysledek zatim
nemohl byt zadan do
OBD)
¢lanek je témér hotov,

1 bude zaslan v 1.
pololeti 2019

B (recenzovand odbornd kniha)*

C (kapitola v recenzované odborné knize)*

D (¢lanek ve sborniku ve WoS, Scopus) 1 sbornik zatim nevy3el
(vysledek zatim
nemohl byt zadan do
OBD)

P (patent)

Poéet vysledku 2

Nehodnocené vystupy projektu

Pocdet obhajenych dizertaénich praci

Pocdet obhajenych diplomovych praci

Poéet vysledki 2 1

Vysledek éerpani rozpoctu:

a)  Spotfeba materidlu (poloZka dle IS Magion €. 501):

Materialové naklady Struéné zd@ivodnéni | Cena véetné DPH (K¢)
(nutno soutéZit vramci | nakupu
DNS)
0,00
Spotiebni naklady Tonery do barevné a 14 443,50

(spotfebni a  kancelarské

potreby)

dernobilé tiskarny + dalsi
kancelatské potieby

Byly nakoupeny tonery do jedné barevné a jedné gernobilé laserové tiskarny, papiry do
tiskarny a dal$i drobné kancelafské potfeby.

b) Cestovné (poloZka dle IS Magion €. 512):

* Pouze renomovana nakladatelstvi Elsevier, Springer, Bentham apod.2




cestovné zaméstnancl a jeho stru¢né zdvodnéni;

titul, jméno | konferenéni | ubytovéni | cestovné | stravné | celkem konference
a  pfijmeni | poplatek (cca | (cca K&) (cca K&) | (cca K&) | (K&) (ndzev, misto a
zaméstnance | K¢) datum konani)
Pavel Je v Magionu | 6900,00 | 2250,00 | 2939,00 | 12089,00 | ICAMCS2018,
Hefman zalctovan Budapest
pod 6.-8.10.2018
polozkou
518

V celkovych ndkladech na cestovné jsou téZ zahrnuty nédklady na dvé cesty do Prahy
(MFFUK) a tfi cesty do Pardubic (Univerzita Pardubice), kde by konzultovan postup préce na
projektu a pfipravovény publikace. Celkova &&stka za tyto cesty je 4333 K¢&.

c)  Ostatni sluZby (poloZka dle IS Magion &. 518):
naklady nebo vydaje na sluzby a jejich struéné zdtivodnéni

Typ sluzby Struéné zdlvodnéni sluzby Cena véetné DPH (K¢)

Konferenéni poplatek | Platba konferenéniho poplatku 12 872.50

ICAMCS2018 bankovnim pfevodem

Zachrana dat Zachrana dat z nefunkéniho 22 083.00
disku

d)  Mazdové néklady (poloZka dle IS Magion ¢. 521):

titul, jméno a pfijmeni odména zdUvodnéni Celkem (K¢)

(Ke)
Doc.RNDr. Pavel Hefman, | 2000 Za praci na projektu 2000,00
Dr.

e)  Zakonné pojisténi (polozka dle IS Magion &. 524):

titul, jméno a pfijmeni odvody z odmén 34,52 % (K¢) Celkem (K¢)
Doc.RNDr. Pavel Hefman, 688,40
Dr.

f) Jiné ostatni naklady (polozka dle IS Magion &. 549):
zejména stipendia a jejich struéné zdavodnéni

Stipendium studentl za praci na fe$eni projektu

titul, jméno a | ¢islo typ studia obor bankovni spojeni stipendium

pFijmeni studenta/tky | (Mgr./PhD.)/ | studia (K¢)




studenta/tky ro¢nik studia
Jan Loskot S16FYO01DP | Ph.D. Didaktika | 2800564014/2010 6500,00
fyziky
Cestovni stipendia studentu
titul, jméno a | konferenéni ubytovdni | cestovné | stravné | celkem | konference
ptijmeni poplatek (K¢) (ndzev, misto a
studenta/tky datum konani)
0 0 0 0 0,00

Bankovni poplatky a cestovni pojisténi

V poloZce 549 jsou té# zaGétovany bankovni poplatky a cestovni pojisténi na zahranicni cestu
— éastka 290 K¢.

g)

Kurzové ztraty (polozka dle IS Magion €. 545):

Pod touto polozkou je zatétovana ¢astka 324,50 K.

Vysledek &erpani finanénich prostiedkd uvedte v jednotné piehledné tabulce 2.

Tab. 2 Cerpani finanénich prostiedki v K¢

*V pifpadé potteby ptidejte dalsi fadky s polozkami dle IS Magion.

5 Polozka Plan K¢ Zédost o Skuteénost | Poznamka
S zménu
B | poget &lend Fesitelského tymu | 1 1
E éerpajicich mzdové prostiedky
’E Podet studentt éerpajicich 1 1
& | mzdové prostredky
501 | Spotieba materialu DHIM 4681 | ano 14 443,50
22.10.2018
512 | Cestovné 43500 | ano 16 422,00
22.10.2018
518 | Ostatni sluzby 18000 | ano 34 955,50
22.10.2018
521 | Mzdové naklady 2000 2 000,00
524 | Zakonné pojisténi 690 688,40
549 | Jiné ostatni naklady (stipendia) 6500 6790,00
545 | Kurzové ztraty 0 324,50
Celkové naklady 75371 75 623,90




Pfilohy:

a) kopie publikaénich vystupQ,
b) vysledovka z ekonomického informaéniho systému Magion — vyuctovani dotace.

Zpréava neobsahuje kopii vysledkt z OBD, nebot vystupy zatim nemohly byt do OBD zadény.

A ¢ ‘// 4 L—b\,

Datum: 7.1.2019 Podpis odpovédného fesitele:
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Vysledovka po uétech s pohyby
Pohyby za obdobi 2018 / 01 - 12

Pracovisté: ek V&echny vybrané analytiky
Cinnost: Rk Vsechny vybrané analytiky
Fullcost: Fkddn V&echny vybrané analytiky
Zakazka: 2104 SPEV - Prstencové molekularni systémy
Podzakazka: b V&echny podzakazky
Uget Néazev uctu Ma dati Dalzk k2018 / 12

501 003 Spotfeba materialu kancelarské DU

Pocéatecéni stav 0.00

ZAV/0411/00688/18 19.11.2018 4492.00 0.00 kancelarské potreby,
ZAV/0411/00791/18 10.12.2018 8 956.50 0.00 tonery

ZAV/0411/00792/18 10.12.2018 995.00 0.00 toner

501 003 Spotfeba materialu kancelarské DU 14 443.50 0.00 14 443.50

501 Spotfeba materialu 14 443.50 0.00 14 443.50

512 001 Cestovné zahraniéni zaméstnanci DU

Pocétecni stav 0.00

CES/0402/00052/18 18.10.2018 12 089.00 0.00 Hefman,HU,Budapest’,05.10.18-09.10.18
512 001 Cestovné zahrani¢ni zaméstnanci DU 12 089.00 0.00 12 089.00

512 002 Cestovné tuzemské zamést DU

Pocétecni stav 0.00

CES/0401/00091/18 31.05.2018 1499.00 0.00 Hefman,CZ,,29.05.18-29.05.18
CES/0401/00117/18 13.06.2018 443.00 0.00 Hefman,CZ,,11.06.18-11.06.18
CES/0401/00208/18 30.10.2018 1 499.00 0.00 Hefman,CZ,,23.10.18-23.10.18
CES/0401/00237/18 13.11.2018 443.00 0.00 Hefman,CZ,,08.11.18-08.11.18
CES/0401/00247/18 21.11.2018 449.00 0.00 Hefman,CZ,,15.11.18-15.11.18
512 002 Cestovné tuzemské zamést DU 4 333.00 0.00 4 333.00

512 Cestovné 16 422.00 0.00 16 422.00

518 004 Poplatky konference, seminére, kurzy DU

Pocatecni stav 0.00

ZAV/0416/00025/18 28.08.2018 12 872.50 0.00 konf. popl. Hefman

518 004 Poplatky konference, seminare, kurzy DU 12 872.50

518 009 Sluzby - tisk, graf.préace DU

0.00 12872.50

Pocatecni stav 0.00

ZAV/0411/00484/18 18.09.2018 22 083.00 0.00 zachrana dat

518 009 Sluzby - tisk, graf.préace DU 22 083.00 0.00 22083.00

518 Ostatni sluzby 34 955.50 0.00 3495550

521 001 Mzdové naklady DU

Pocatecni stav 0.00

MzD/0401/00009/18 30.09.2018 2 000.00 0.00 Mzdy 2018/09
521 001 Mzdové naklady DU 2000.00 0.00 2 000.00

521 Mzdové naklady 2 000.00 0.00 2 000.00
524 001 Zakonné zdravotni pojisténi DU

Pocateéni stav 0.00

MzD/0401/00009/18 30.09.2018 180.00 0.00 Mzdy 2018/09
524 001 Zakonné zdravotni pojisténi DU 180.00 0.00 180.00
524 002 Zakonné socidlni pojisténi DU

Pocatecni stav 0.00

MZD/0401/00009/18 30.09.2018 500.00 0.00 Mzdy 2018/09
524 002 Zakonné socialni pojisténi DU 500.00 0.00 500.00

524 003 Zéakonné pojisténi Urazové



Pocatecni stav 0.00

MZD/0402/00003/18 30.09.2018 8.40 . 0.00 Zak. pojisténi 2018/09
524 003 Zakonné pojisténi Urazové 8.40 0.00 8.40

524 Zakonné sociélni pojisténi 688.40 0.00 688.40

545 001 Kurzové ztraty DU

Poc&ateéni stav 0.00

BAN/0802/21123/18 30.08.2018 324.50 0.00 0000000000 konf. popl. Hefman
545 001 Kurzové ztraty DU 324.50 0.00 324.50

545 Kurzové ztraty 324.50 0.00 324.50

549 003 Bankovni poplatky DU

Poc&ateéni stav 0.00

BAN/0802/21127/18 30.08.2018 70.00 0.00 0000000000 POPLATKY FUNDS TRA
549 003 Bankovni poplatky DU 70.00 0.00 70.00

549 006 Jiné ostatni naklady mimor.stip. DU

Pocateéni stav 0.00

BAN/0802/23308/18 01.10.2018 6 500.00 0.00 1 Loskot Jan

549 006 Jiné ostatni naklady mimofr.stip. DU 6 500.00 0.00 6 500.00

549 093 Pojisténi cestovni

Pocatecni stav 0.00

ZAV/0416/00034/18 16.10.2018 220.00 0.00 Hefman Pavel

549 093 Pojisténi cestovni 220.00 0.00 220.00

549 Jiné ostatni naklady 6 790.00 0.00 6790.00
Naklady celkem 75623.90 0.00 75623.90

691 006 Provoz.dotace véda MSMTspecificky vyzkum

Pocatecni stav 0.00

MAN/0910/00005/18 05.02.2018 0.00 75 371.00 Specificky vyzkum na VS
691 006 Provoz.dotace véda MSMTspecificky vyzkur 0.00 75 371.00 75 371.00

691 Prijaté pfis. mezi zGEt.mezi org.sloZ. 0.00 75 371.00 75 371.00

Vynosy celkem 0.00 75371.00 75371.00
Hospodarsky vysledek k 2018 / 12: -252.90

Naklady za vybrané: 75 623.90 75 623.90

Vynosy za vybrané: 75371.00 75 371.00

Hospodarsky vysledek za vybrané k 2018 / 12:

-252.90

Vybérova kritéria (omezeni sestavy se fidi pravy uZivatele pracnar (uvedena v zavorce))

Pracovisté: ( 04[42]|43]*|0490* )
Cinnost: ( [

Fullcost:

Zakazka: 2104 (**)

Podzakazka:



