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Specifikace reSitelského tymu

Odpovédny resitel: doc. RNDR. Pavel Hefman, Dr.
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Celkova castka pridélené dotace: 35010 K¢

Strucny popis postupu pii FeSeni projektu (max. 2 strany).

Okruh problém0 nalezi k zakladnimu teoretickému vyzkumu optickych vlastnosti molekularnich
nanoagregatll, které hraji dlileZitou roli v biologickych procesech a pti vyvoji zafizeni na molekularni
urovni, projekt je pokracovanim projektl z let 2007-2018. K nejstudovanéjsim systémuim tohoto typu
patfi fotosyntetické anténni systémy purpurovych bakterii, ato z dlvodl relativni jednoduchosti
téchto antén a jejich pravidelné geometrické struktury. Studium téchto systémi miZe pomoci
k objasnéni principl efektivniho pfenosu energie v téchto systémech a k lepdimu pochopeni celého
procesu fotosyntézy. Mohlo by téZ v budoucnosti pfispét k vyvoji syntetickych anténnich zafizeni
pouzitelnych k efektivnimu zachycovéni a pfenosu svételné energie.

Nejlépe prostudovanymi systémy jsou periferni svétlosbérné komplexy LH2 zanténniho systému
purpurové bakterie Rhodoblastus (Rbl.) acidophilus (pGvodni oznaéeni Rhodopseudomonas (Rps.)
acidophila) a komplex LH4 z bakterie Rhodobacter (Rbc.) sphaeroides. Jsou zndmy i struktury dal3ich
bakterialnich komplex( (LH1 - Rbl. acidophilus, LH3 - Rbc. sphaeroides, atd.). Jednotlivé typy komplext
se |iSi poctem bakteriochlorofyll, symetrii (napf. LH2 — devitiCetna symetrie, LH4 — osmicetna
symetrie), usporadanim dipdlovych momentl (LH2 - tecné usporadani vzhledem k prstenci, LH4 —
radidlni usporadani), atd. Na pfenos energie v téchto systémech ma velky vliv prostfedi (proteiny, na
které jsou bakteriochlorofyly navadzény atd.). Fluktuace, které probihaji na mnohem delsi éasové skale
nez pfenos energie, je mozno modelovat pomoci tzv. statického nepofadku, rychlé fluktuace pomoci
dynamického neporadku —interakce s fononovou lazni. Fluktuace prostiedi se velice vyrazné projevuji
i v optickych vlastnostech téchto systémd.

V poslednich letech byly feseny tyto dllezité problémy:

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

K popisu vlivu interakce excitonu s fononovou lazni (dynamicky neporadek) na fyzikalni vlastnosti je
nutno cely systém rozdélit na dvé ¢asti — relevantni subsystém a zbytek (lazen). Sila interakce mezi
excitonem afonony rozhoduje otom, ktera ¢ast celého systému tvofi relevantni subsystém. Mimo
pfipadu &isté nekoherentniho prenosu, ve kterém se pro popis ¢asového vyvoje pravdépodobnosti
obsazenijednotlivych mist pouZivaji Pauliho fidici rovnice (PME), je nutno pouzivat velmi komplikované
rovnice pro excitonovou matici hustoty (popt. jiné ekvivalentni metody), nebot na casovy vyvoj
systému maji vliv nejen pravdépodobnosti obsazeni (diagonalni maticové elementy matice hustoty),
ale ifazové vztahy dané nediagondinimi maticovymi elementy. Dosavadni publikované vysledky
zahrnuji diagonalni exciton-fononovou vazbu.



[1] Hefman, P.; Zapletal, D: Modelling of Spectral Profiles of Molecular Systems - Light Harvesting
Complex LH4. International Journal of Modern Physics B.

Clének je zatim v recenznim fizeni a pfedpokldddme, Ze bude publikovan v roce 2020.

2. Byla naplanovana 1 obhdajena diplomova prace. Diplomantka Andrea Svitdkova obhadjila v ramci
projektu diplomovou praci:

[2] Svitakova, A.: Modelovani optickych vlastnosti jednoduchych molekularnich systéma.

Po publikovani ¢lanku [1] bude skuteénost souhlasit s planem.

Tab. 1 Sumar vystupt feSeni projektu

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

Hodnocené vystupy projektu
Jimp (databaze WoS) 1 ¢lanek je v recenznim fizeni

Jsc (databaze Scopus)

B (recenzovanda odbornd kniha)*

C (kapitola v recenzované odborné knize)*
D (¢lanek ve sborniku ve WoS, Scopus)

P (patent)

Pocet vysledkui 1

Nehodnocené vystupy projektu
Poclet obhajenych dizertaénich praci
Pocet obhajenych diplomovych praci

Pocet vysledkd

Vysledek cerpani rozpoctu:

a) Spotieba materialu (polozka dle IS Magion ¢. 501):

Materidlové naklady Struéné zdlvodnéni nakupu Cena véetné DPH (K<)
(nutno soutézit v rdmci DNS)

Skiin na chemikalie 8 422,00

Spotiebni naklady Struéné zdlivodnéni nakupu Cena véetné DPH (K¢)
(spottebni a kancelarské potreby)

Tonery do barevné a cernobilé 16 685,22

tiskarny + kancelai'ské potieby

V projektu byla plvodné na spotfebu materidlu pldnovdna astka 3 010 KE. Protoze vSak Castka
pldnovana na sluzby (publikacni poplatek) nebyla vyéerpdna k uvedenému ucelu, bylo pozadano
(31.10.2019) o zvyseni polozky na 25 100 K¢. Tato ¢astka byla pouZita na na nakup tonerd do barevné
a Cernobile tiskarny, na papiry do tiskdrny a dalsi kancelarské potreby. Byla téZz zakoupena skfifi na
chemikalie, kterou hodlame pouzit na ukladani vzorkl pro méreni.

* Pouze renomovana nakladatelstvi Elsevier, Springer, Bentham apod.

3



Cestovni stipendia studenti

titul, jméno a konferenéni | ubytovani | cestovné | stravné | celkem (K&) | konference (néazev,
pFijmeni misto a datum konani)
studenta/tky

poplatek

0,00

Cestovni stipendia nebyla pldnovana ani Cerpana.

g) Dalsi polozky (uvedte Cisla dle IS Magion):
dal$i polozky a jejich stru¢né zdlvodnéni

Vysledek ¢erpdni finanénich prostfedkd uvedte v jednotné piehledné tabulce 2.

Tab. 2 Cerpani finanénich prostiedkd v K&

5 Polozka Plan K¢ Zadost o Skuteénost | Poznamka
g zménu
o Pocet ¢lenu Fesitelského tymu 0 0
g gerpajicich mzdové prostiedky
’E Pocet studentl Cerpajicich 2 2
& mzdové prostfedky
501 Spotfeba materidlu DHIM 3 010,00 25 107,22
512 Cestovné 0,00 | 31.10.2019 1 924,00
518 Ostatni sluzby 26 000,00 | 31.10.2019 0,00
521 Mzdové naklady 0,00 0,00
524 Zakonné pojisténi 0,00 0,00
549 Jiné ostatni naklady (stipendia) 6 000,00 | 31.10.2019 8 000,00
Celkové naklady 35 010,00 35 031,22
Prilohy:

a) kopie publikaénich vystupd,
b) vysledovka z ekonomického informacniho systému Magion — vyd¢tovani dotace,
c) Zadost o povoleni zmén v rozpottu.

Zpréva neobsahuje kopii zdznamu z OBD, nebot &lanek zatim nemohl byt do OBD zadan.

Datum: 9. 1. 2020 Podpis odpovédného fesitele:

Taat Tl



Univerzita Hradec Kralové

Vysledovka s oekavanymi naklady
Pohyby za obdobi 01 - 12 /2019

Pracovisté: AR V&echny vybrané analytiky

Cinnost: e Vechny vybrané analytiky

Fullcost: FRRHRE V&echny vybrané analytiky

Zakazka: 2104 SV Molekularni systémy - modelovani

Podzakazka: o V8echny podzakazky
Uget Nazev aétu Ma dati Dal Zlstatek
501 003 Spotieba materialu kancelaiské DU
Pocatecni stav 0,00
ZAV/0411/00766/19 31.10.2019 345 0 kancelarské potieby,
ZAV/0411/00929/19 25.11.2019 2424 0 kancelarské potieby
ZAV/0411/01040/19 12.12.2019 1989.24 0 tonery
ZAV/0411/01041/19 12.12.2019 7305.98 0 tonery
501 003 Spotieba materialu kancelarské DU 12 064,22 0,00 12 064,22
501 008 Spotfeba materialu DHIM DU
Pocatecni stav 0,00
MAJ/0407/00039/19 05.12.2019 1972 0 000019551 REZACKA KOTOUCOVA KW TRIO 3919
MAJ/0407/00039/19 05.12.2019 8422 0 000020953 SKRIN NA CHEMIKALIE 1950x490x400
MAJ/0407/00039/19 05.12.2019 2649 0 000019552 VAZAC COMB S-60
501 008 Spotieba materialu DHIM DU 13 043,00 0,00 13 043,00
501 Spotieba materialu 25 107.22 0.00 25 107.22
512 002 Cestovné tuzemské zamést DU
Pocatecni stav 0,00
CES/0401/00354/19 22.11.2019 481 0 Hefman,CZ,,11.11.19-11.11.19
CES/0401/00355/19 22.11.2019 481 0 Hefman,CZ,,18.11.19-18.11.19
CES/0401/00360/19 25.11.2019 481 0 Hefman,CZ,,22.11.19-22.11.19
CES/0401/00367/19 27.11.2019 481 0 Hefman,CZ,,25.11.19-25.11.19
512 002 Cestovné tuzemské zamést DU 1924,00 0,00 1 924,00
512 Cestovné 1924.00 0.00 1924.00
549 006 Jiné ostatni naklady mimof.stip. DU
Pocatetni stav 0,00
BAN/0802/13795/19 27.05.2019 2000 0 1 Svitakova Andrea
BAN/0802/25606/19 03.10.2019 4000 0 1 Myskar Dominik
BAN/0802/28271/19 06.11.2019 2000 0 1 Dominik Myskaf
549 006 Jiné ostatni naklady mimor.stip. DU 8 000,00 0,00 8 000,00
549 Jiné ostatni naklady 8 000.00 0.00 8000.00
Naklady celkem 35031.22 0.00 35031.22

691 006 Provoz.dotace véda MSMTspecificky vyzkum

Pocatecni stav

0,00
35010 Dotace Specificky vyzkum

MAN/0910/00008/19 01.02.2019 0

691 006 Provoz.dotace véda MSMTspecifick 0,00 35 010,00 35 010,00
691 PFijaté pfis. mezi z(6t.mezi org.sloz. 0.00 35010.00 35 010.00
Vynosy celkem 0.00 35010.00 35 010.00

Ucetni hospodarsky vysledek:

Hospodafsky vysledek véetné otekavanych nakladu:

-21.22
-21.22

Uéetni hospodaisky vysledek za vybrané:

Hospodaisky vysledek véetné otekavanych nékladl za vybraneé:
Vybérova kritéria (omezeni sestavy se fidi pravy uzivatele pracnar (uvedena v zavorce))

Pracovisté: ( 04[42|43]*|0490*|0448%0144* )
Cinnost: ( ***l*k*r**l***)

Fullcost:

Zakéazka: 2104 ( *]*|1000[*)
Podzakéazka:

Zahrnuty véechny pfedpokladané naklady

-21.22
-21.22




Zadost o povoleni zmény v rozdéleni finanénich prostfedkil zakazky ¢. 2104

Pivodni rozpocet

Celkova castka 35010,- K¢
Mzdové prostitedky 0,- K¢
Stipendia 6000,- K¢
Odmény a DPP, DPC 0,- K¢
Zékonné zdravotni a socialni pojisténi 0,- K¢
Material 3010,- Ké

Drobny hmotny a nehmotny majetek 0,- K¢
Sluzby 26000,- K¢
Cestovné celkem 0,- K¢
Cestovné zahranic¢ni 0,-K¢

Cestovné domaci 0,-Kc

Investice 0,- K¢
Novy rozpocet

Celkova Castka 35010,- K¢
Mzdové prostiedky 0,- K¢
Stipendia 8000,- K¢

Odmény a DPP, DPC 0,- K¢
Zakonné zdravotni a socialni pojisténi 0,- K¢
Material 10010,- K¢
Drobny hmotny a nehmotny majetek 15000,- K¢
Sluzby 0,- K¢
Cestovné celkem 2000,- K¢

Cestovné zahranicni 0,- K¢
Cestovné domaci 2000,- K¢

Investice 0,- K¢

Divod pro zmény je nasledujici:

Phvodni ¢astka v poloice sluzby byla planovédna na zaplaceni publikaéniho poplatku. Vzhledem
ktomu, Ze clanek neni zatim pfijat (je jiz dlouhou dobu v recenznim fizeni), Zddédm o moZnost
pferozdéleni téchto prostiedk(l takto (zménéné polozky jsou zvyryznény):
a) 2000 K¢ pouZit na navysSeni ¢astky na stipendium pro studenta doktorského studia D. Mikare
za prdci na projektu,
b) 15000 K& pouZit na zakoupeni bezpeénostni sk¥iné, ve které se budou skladovat vzorky pro
méreni tak, abychom mohli porovnat vysledky nasich vypo¢tl a vysledky experimentt,



