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Okruh problému nalezi k zakladnimu teoretickému vyzkumu optickych vlastnosti molekuldrnich
nanoagregdatl, které hraji dulleZitou roli v biologickych procesech a pfi vyvoji zafizeni na
molekuldrni drovni, projekt je pokracovanim projektd zlet 2007-2018. K nejstudovanéjsim
systémlim tohoto typu patfi fotosyntetické anténni systémy purpurovych bakterii, ato
z dGvoda relativni jednoduchosti téchto antén a jejich pravidelné geometrické struktury.
Studium téchto systémi mulze pomoci k objasnéni principi efektivniho pfenosu energie
v téchto systémech aklepSimu pochopeni celého procesu fotosyntézy. Mohlo by téz
v budoucnosti prispét k vyvoji syntetickych anténnich zafizeni pouzitelnych k efektivnimu
zachycovani a prenosu svételné energie.

Nejlépe prostudovanymi systémy jsou periferni svétlosbérné komplexy LH2 zanténniho
systému purpurové bakterie Rhodoblastus (Rbl.) acidophilus (plvodni oznaceni
Rhodopseudomonas (Rps.) acidophila) akomplex LH4 zbakterie Rhodobacter (Rbc.)
sphaeroides. Jsou znamy i struktury dalSich bakterialnich komplex( (LH1 — Rbl. acidophilus, LH3
- Rbc. sphaeroides, atd.). Jednotlivé typy komplex( se lisi po¢tem bakteriochlorofyl(i, symetrii
(napf. LH2 — deviticetnd symetrie, LH4 — osmicetnd symetrie), usporadanim dipdlovych
momentl (LH2 - te¢né usporaddani vzhledem k prstenci, LH4 — radiadlni uspofadani), atd. Na
pfenos energie vtéchto systémech ma velky vliv prostfedi (proteiny, na které jsou
bakteriochlorofyly navazany atd.). Fluktuace, které probihaji na mnohem delsi ¢asové skale nez
pfenos energie, je mozno modelovat pomoci tzv. statického neporadku, rychlé fluktuace
pomoci dynamického neporadku — interakce s fononovou lazni. Fluktuace prostredi se velice
vyrazné projevuji i v optickych vlastnostech téchto systému.

V poslednich letech byly feSeny tyto dulezité problémy:

a) vlivdynamického neporddku — koherentni a nekoherentni reZzim prenosu excitonu

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

b) vliv diagondlniho arlznych typl nediagondlniho statického neporddku na lokalizaci
(delokalizaci) elektronovych stavu

Interakce s prostifedim probiha na rGznych ¢asovych skaldch. Pokud tato interakce probihd na
Casové Skale radové mnohem delsi, nez odpovida ¢asovému vyvoji relevantniho subsystému,
muUZeme tuto interakci modelovat pomoci statického neporadku, a to bud korelovaného (napf.
elipticka deformace prstence), nebo nekorelovaného. Existuje nékolik modelll nekorelovaného
statického neporddku, napf. gaussovsky neporddek vlokalnich excitanich energiich,
gaussovsky neporadek ve vyménnych integrdlech, neporadek v geometrii prstence - fluktuace
poloh jednotlivych pigmentd a orientaci dipdlovych momentl (to je opét neporadek ve
vyménnych integrdlech, ale pro rdzné typy geometrického neporadku maji fluktuace
vyménnych integral( rlzna (negaussovska) rozdéleni), atd. Nékteré typy neporadku jiz byly
pouzity v simulacich z predchozich let. Pfitomnost statického neporadku ma podstatny vliv na
lokalizaci elektronovych stav(, a tim i na optické vlastnosti.

c) prenos energie v jinych typech molekuldrnich agregatu

Pfitomnost silné intramolekularni interakce v dendrimerech ajinych vétvicich se
makromolekuldch iniciovala vyzkum prenosu energie v téchto systémech a pokusy o vyvoj
novych optickych materiald.

V letoSnim roce jsme pokracovali v modelovani optickych spekter prstencovych molekularnich

svétlosbérnych systém( purpurovych bakterii, a to systému s nékolika prstenci, a ve zkoumani

statistickych vlastnosti pfislusnych hamiltonidan(. Diplomantka ddle pocitala v ramci projektu

spektra jednoduchych molekularnich systém. Vysledky svych vypoctl pak pouzila v diplomové

praci.

1. modelovali jsme absorpéni a stacionarni fluorescencni spektra kompletniho komplexu LH4,
ktery v naSem modelu obsahuje vSechny tfi prstence (hlavni prstenec B«-Bg a prstence B800-
1, B800-1), tj. celkem 32 molekul. Jako vstupni uUdaj pro vypocet spekter je nutno znat
geometrické usporadani celého systému, tj. polohy jednotlivych bakteriochlorofyll a
orientace jejich dipolovych momentl. To bylo spoéteno ze zndmych hodnot interakénich
energii mezi nejblizSimi sousedy. Vysledky jsme porovnali s nasimi predchozimi vysledky pro
samostatny prstenec Bq-Bg. Bylo zjisténo, Ze u systému bez neporadku vyznamné prispiva ke
spektru pouze Ctvrtina vlastnich stavd systému (u kompletniho LH4 je to 8 stavl z32, u
samotného prstence Bq-Bg jsou to 4 stavy ze 16). Kaidy ztéchto stavi je dvakrat
degenerovany. Za pfitomnosti statického neporadku zacinaji ke spektru pfispivat i ostatni
vlastni stavy v zavislosti na sile neporadku.

2. Diplomantka pocitala vramci projektu spektra linedrnich a cirkuldrnich systémua, které
sestavaji z malého poctu molekul (2-5).

Splnéni cilti feSeni a pfinos projektu.

Byla namodelovana absorpéni a stacionarni fluorescenéni spektra komplexu LH4 pfi pouziti
modelu obsahujiciho vSechny tfi prstence. Na vypoctech a pfipravé ¢lanku se podilel doktorand.
Clanek obsahuijici vysledky byl odeslan do ¢asopisu International Journal of Modern Physics B

(Jimp)-



Diplomantka dale spocetla absorpcni a staciondrni fluorescencni spektra jednoduchych
linearnich a cirkuldrnich molekuldrnich systémU obsahujicich 2 az 5 molekul. Vysledky jejich
vypoctl jsou obsazeny v diplomové praci, kterd byla Gspésné obhajena v ¢ervnu 2019.

Cile projektu tedy byly splnény a vysledky mohou byt pouzity pro dalsi vyzkum v této oblasti.

Spinéni kontrolovatelnych vysledki feseni.

1. Byl planovan jeden ¢lanek Jimp. Skutecnost je takova, Ze do ¢asopisu International Journal of
Modern Physics B (Jimp) byl zaslan nasledujici ¢lanek:

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

Clanek byl bohuZel z&asopisu vracen s komentafem, 7e za velice dlouhou dobu redakce
nedostala od recenzentl ani jeden posudek. Predpokladame, Ze ¢lanek bude uplatnén v jiném
¢asopise a publikovan v roce 2021.

2. Byla naplanovana 1 obhdjend diplomova prace. Diplomantka Andrea Svitdkova obhdjila
v ramci projektu diplomovou préci:

[2] Svitdkovd, A.: Modelovani optickych vlastnosti jednoduchych molekuldrnich systémdu.
Diplomova prace, 2019.

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

Tab. 1 Sumar vystupu feseni projektu

Typ vystupu l.rok | 2.rok | 3.rok | Poznamka

Hodnocené vystupy projektu

Jimp (databaze WoS) 1 ¢lanek bude uplatnén
v jiném casopise

Jsc (databaze Scopus)

B (recenzovand odbornd kniha)**

C (kapitola v recenzované odborné knize)*

D (¢lanek ve sborniku ve WoS, Scopus)

P (patent)

Pocet vysledku 1

Nehodnocené vystupy projektu

Pocet obhajenych dizertacnich praci

Pocet obhajenych diplomovych praci

Pocet vysledku

Datum: 30.11.2020 Podpis odpovédného fesitele:

* Pouze renomovana nakladatelstvi Elsevier, Springer, Bentham apod.
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