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Okruh problémd ndleii k zakladnimu teoretickému vyzkumu optickych vlastnosti
molekularnich nanoagregatd, které hraji duleZitou roli v biologickych procesech a pfi vyvoji
zafizeni na molekuldrni Urovni. K nejstudovanéj$im systémim tohoto typu patfi
fotosyntetické anténni systémy purpurovych bakterii, a to z diivodd relativni jednoduchosti
téchto antén a jejich pravidelné geometrické struktury. Studium téchto systémid muze
pomoci k objasnéni principd efektivniho prenosu energie v téchto systémech a k lep&imu
pochopeni celého procesu fotosyntézy. Mohlo by téZ v budoucnosti pFispét k vyvoji
syntetickych anténnich zafizeni pouZzitelnych k efektivnimu zachycovani a pfenosu svételné
energie.

Nejlépe prostudovanymi systémy jsou periferni komplex LH2 z anténniho systému
purpurové bakterie Rhodoblastus (Rbl.) acidophilus (pGivodni oznageni Rhodopseudomonas
(Rps.) acidophila) [3,4] a komplex LH4 z bakterie Rhodobacter (Rbc.) sphaeroides [5]. Jsou
znamy i struktury dalsich bakteridlnich komplexG (LH1 — Rbl. acidophilus, LH3 - Rbc.
sphaeroides, atd.). Jednotlivé typy komplex(i se lidi poétem bakteriochlorofyld, symetrii
(napf. LH2 — deviti¢etnd symetrie, LH4 — osmietna symetrie), uspofadanim dipdlovych
moment( (LH2 - tecné uspofadani vzhledem k prstenci, LH4 — radialni usporadani), atd. Na
pfenos energie v téchto systémech ma velky vliv prostiedi (proteiny, na které jsou
bakteriochloryfyly navézany atd.). Fluktuace, které probihaji na mnohem deldi €asové gkale
neZ pfenos energie, je mozno modelovat pomoci tzv. statického nepotadku, rychlé fluktuace
pomoci dynamického nepofadku — interakce s fononovou lazni. Fluktuace prostiedi se velice
vyrazné projevuji i v optickych vlastnostech téchto systémd.

Projekt je pokrafovanim projektti z let 2007 — 2017. V pFedchozich letech jsme se zabyvali
depolarizaci fluorescence (¢asovym vyvojem anizotropie fluorescence). Z porovnani vysledk(
simulaci s experimentem jsme alespori pfiblizné dostali silu dynamického nepofadku a
intervaly, v kterych by méla leZet sila statického nepoFadku, a to jak pro diagonalini staticky
nepoiradek (Gaussovské fluktuace lokalnich excitaénich energii — diagondlnich maticovych
elementd hamiltonianu), tak pro nediagonaini staticky nepofadek (Gaussovské fluktuace
nediagondlnich maticovych elementl hamiltonianu). Déle jsme modelovali absorpéni a
stacionarni fluorescencni 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 té7 zabyvali statistickymi viastnostmi pfislusnych hamiltonidnd.

V letodnim roce jsme pokradovali v modelovani optickych spekter prstencovych
molekuldrnich  svétlosb&rnych systéml purpurovych bakterii a zkoumani statistickych
vlastnosti pfislusnych hamiltonian, rozsifili jsme nade simulace na systémy s nékolika
prstenci.

1. modelovali jsme absorpéni a staciondrni fluorescencni spektra kompletniho komplexu
LH2, ktery obsahuje 2 prstence (prstenec B850 a prstenec B800), a vysledky jsme
porovnali s naimi pFedchozimi vysledky pro samostatny prstenec B850. Zabyvali jsme
se té7 lokalizaci excitovanych stavu a jeji souvislosti se spektry.

2. Zacali jsme modelovat téZ spektra kompletniho komplexu LH4, ktery obsahuje 3
prstence.

Splnéni cilu FeSeni a pFinos projektu.

Jako vystupy byly pldnovény dva pfispévky ve sbornicich z konferenci, aktivni ucast na
jedné mezinarodni konferenci a dva ¢lanky v ¢asopisech zafazenych v databazi Scopus - Jsc
(popf. jeden €lanek Jsc a jeden Elanek vimpaktovaném &asopise - Jimp).

Skutecné vystupy:

1. Resitel (P. Hefman) se zU&astnil mezindrodni konference ICAMCS2018 (International
Conference on Applied Mathematics and Computer Science) v Budapesti 6.-8.10.2018,
kde prednesl pFispévek s nazvem ,Simulation of Spectral Profiles of B850-B800 Ring
from LH2 Complex“. Organizatofi uvedené konference slibovali, Ze sbornik bude
publikovén v renomovaném nakladatelstvi (IEEE) a bude odeslan k indexaci ve Scopusu a
WoS. Bohuzel ani po nasledném dotazovani u organizatord po skonéeni konference jsme
nedostali odpovéd, kdy sbornik vyjde. Po delsi dobé jsme na jafe 2019 (jsme
podepisovali ,Copyright Form“ (viz pfiloha), ale sbornik ani po tak dlouhé dobé zatim
nevysel.

[1] Hefman, P.; Zapletal, D.; Loskot, J.: Simulation of Spectral Profiles of B850—B800 Ring
from LH2 Complex — €lanek byl pfijat, ale zatim nevysel

N&3 pfedpoklad déle byl, Ze druhy €ldnek ve sborniku bude z konference, které se zicastni
spolupracovnik z Univerzity Pardubice. Ten v3ak bohuZel nesehnal k Ucasti na konferenci
potfebné prostredky.

2. Na jafe 2019 vySel v Casopise International Journal of Biology and Biomedical
Engineering ndsledujici ¢lanek:

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

and Biomedical Engineering 13 (2019) 10-19.

Publikace je zadana v OBD (viz pfiloha).
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IAbstrakt orig.:

|Absorption and steady state fluorescence spectra are simulated for relatively simple circular molecular
system. 1t can be treated as a model of peripheral light harvesting complex LH?2 from purple bacterium
IRhodopseudomonas acidophila. Both rings (B850 ring and B800 one) are included in our model. The
spectra are calculated within full Hamiltonian model and compared for two types of slow fluctuations.
Gaussian fluctuations in local excitations energies and Gaussian fluctuations in positions of
bacteriochlorophylls are considered. Fast fluctuations, interaction with phonon bath, is also taking into
account for low and room temperature. The resulting spectra show strong dependence on temperature.
Splitting of both spectra are visible at low temperature. The differences caused by static disorder type are
1so remarkable. Localization of exciton states contributing to the steady state fluorescence spectra is
linvestigated by thermally averaged participation ratio.

IAbstrakt es.:

Isou simulovdna absorpéni a staciondrni fluorescenéni spektra pro relativné jednoduchy prstencovy
molekuldrni systém. Tem miZe piedstavovat model perifernihosvétlosbérného komplexu LH2 z
purpurové bakterie Rhodopseudomonas acidophila. V modelu jsou zahruty oba prstence (prstenec B8501
prstenec B800). Spektra jsou pocitdna za pouziti modelu plného hamiltonidnu a porovndvéna pro dva typy
fluktuaci, a to Gausovské fluktuace lokdlnich excitacnich energii a Gausovské fluktuace poloh
iednotlivych bakteriochlorofylii. Jsou zahrnuty téz rychlé fluktuace, interakce s fononovou ldzni, pfi nizké
a pokojové teploté. Vyslednd spektra ukazuji silnou zdvislost na teploté. P¥i nizké teploté je viditelné
rozitépeni obou spekter. Za zminku stoji také rozdily zplisobené typem statického neporddku. Je
vySetfovdna téZ lokalizace excitonovych stavil prispivajicich ke staciondrnimu fluorescenénimu spektru.

iAbstrakt angl.:

Absorption and steady state fluorescence spectra are simulated for relatively simple circular molecular
system. It can be treated as a model of peripheral light harvesting complex LH2 from purple bacterium
Rhodopseudomonas acidophila. Both rings (B850 ring and B800 one) are included in our model. The
spectra are calculated within full Hamiltonian model and compared for two types of slow fluctuations.
Gaussian fluctuations in local excitations energies and Gaussian fluctuations in positions of
bacteriochlorophylls are considered. Fast fluctuations, interaction with phonon bath, is also taking into
account for low and room temperature. The resulting spectra show strong dependence on temperature.
Splitting of both spectra are visible at low temperature. The differences caused by static disorder type are
11so remarkable. Localization of exciton states contributing to the steady state fluorescence spectra is
investigated by thermally averaged participation ratio.
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