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Strucny popis postupu pfi feseni projektu:

Okruh problém0 feSenych v tomto projektu nalezi k zakladnimu teoretickému vyzkumu
optickych vlastnosti molekuldrnich nanoagregati, které hraji dulezitou roli v biologickych
procesech a pfi vyvoji zafizeni na molekularni Urovni. K nejstudovanéjsim systém0m tohoto typu
patfi pro svou relativni jednoduchost a symetrii fotosyntetické anténni systémy purpurovych
bakterii. Pochopeni princip(, kterymi se fidi fotosyntetické systémy, muize pfispét k vyvoji velmi
efektivnich zafizeni k zachycovani a pfeméné svételné energie [1-3].

Nékteré z problému diskutovanych v posledni dobé (viz navrh projektu):

a) vliv dynamického neporadku — 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 casti — relevantni subsystém a zbytek (ldzen). Sila interakce
mezi excitonem a fonony rozhoduje o tom, ktera ¢ast celého systému tvofi relevantni subsystém.
Mimo pfipadu Cisté nekoherentniho prenosu, ve kterém je moZno pro popis ¢asového vyvoje
pravdépodobnosti obsazeni jednotlivych mist pouzit Pauliho Fidici rovnice (PME), je nutno pouZzivat
velmi komplikované rovnice pro excitonovou matici hustoty (popf. jiné ekvivalentni metody), aby
bylo mozno zahrnout nejen pravdépodobnosti obsazeni, ale i fdzové vztahy dané nediagonalnimi
maticovymi elementy.

b) vliv diagonalniho a nediagondiniho statického neporadku na lokalizaci (delokalizaci)
elektronovych stavt

Interakce s prostfedim probihd na rlznych casovych skalach. Pokud tato interakce probiha na
Casové skdle radové mnohem delsSi, nez odpovida casovému vyvoji relevantniho subsystému,
mlzeme tuto interakci modelovat pomoci statického neporadku. Existuje nékolik modell
statického neporadku (nekorelovany a korelovany neporadek v lok. excitacnich energiich,
nekorelovany a korelovany neporadek v transfer integralech souvisejici s fluktuacemi poloh
jednotlivych pigmentl a orientaci dipélovych momentu). Pfitomnost statického neporadku ma
podstatny vliv na lokalizaci elektronovych stavu, a tim i na optické vlastnosti.

c) optické vlastnosti individualnich nanosystému - single molecule spectroscopy (SMS)

Neporadek v molekularnich agregdtech ¢asto maskuje detaily ve staciondrnich optickych
spektrech, zvlasté pfi nizkych teplotach. Jedna z cest, jak eliminovat tuto komplikaci, je aplikace
techniky SMS, pfti které jsou mérena fluorescencni excitacni spektra individualnich komplexd pfi
velice nizké teploté.



d) jiné typy molekularnich agregatu

Pritomnost silné intramolekularni interakce v dendrimerech a jinych vétvicich se makromolekulach
iniciovala vyzkum prenosu energie v téchto systémech a pokusy o vyvoj novych optickych
materialQ.

Geometricka struktura komplexu LH2 z anténniho systému purpurové bakterie
Rhodopseudomonas acidophila je zndma do velkych detaild (napf. [4]). Jsou znamy struktury
dalSich bakteridlnich komplex( (LH1, LH3, LH4). Tyto prstence se lisi potem pigment(, symetrii,
usporadanim dipélovych momentd, silou vazby mezi jednotlivymi pigmenty atd. (napf.[5]).

Cile projektu:

Projekt, ktery navdazal na projekty specifického vyzkumu z predchozich let 2006 — 2011, si kladl
za cil pokracovat ve studiu anténnich systém( a zaméfit se predevsim na svétlosbérny komplex
LH4 z purpurové bakterie Rhodobacter sphaeroides s osmicetnou symetrii a jinym uspofadanim
(témér radialnim) dipélovych momentd a studovat stacionarni fluorescencni a absorpcni spektra
za pritomnosti jak statického, tak dynamického neporadku.

Vystupem z projektu mély byt pFispévky na dvou z nasledujicich mezinarodnich konferenci
(popf. na jiné vhodné konferenci):

- 14th WSEAS International Conference on MATHEMATICAL & COMPUTATIONAL METHODS
in SCIENCE & ENGINEERING (MACMESE '12), Malta, September 7-9, 2012

- European Conference of Computer Science (ECCS '12), Paris, France, December 2-4, 2012

- The 6th EUROPEAN COMPUTING CONFERENCE (ECC '12), Prague, Czech Republic,
September 24-26, 2012

- Conference on Computational Physics (CCP2012), October 14-18, 2012, Kobe, Japan

- The 10th International Conference on Excitonic processes in Condensed Matter,
Nanostructured and Molecular Materials, July 1-6, 2012, Groningen, the Netherlands

- The 2nd International Conference on Advanced Communications and Computation -
INFOCOMP 2012, October 21 - 26, 2012, Venice, Italy

Postup prace:

Za spoluprace doktoranda M. Horaka a byvalého doktoranda D. Zapletala byly provedeny
vypocty fluorescencnich a absorpénich spekter pro prstencovy systém LH4 (osmicetnd symetrie,
radialni usporadani dipdlovych moment(l), a to za pfitomnosti jak dynamického, tak i statického
neporadku (publika¢ni vystup [i]). Ddle jsme se zabyvali lokalizaci a delokalizaci excitonovych stavi
pro komplex LH4 jsme porovnali s nasimi vysledky pro komplex LH2 ziskanymi v pfedchozich
letech.

Pro vypocéty byl uZit model, ktery uzivd hamiltonian, omezujici se v transferintegralech
(interakénich energiich mezi molekulami) na nejblizsi sousedy. Dynamicky neporadek (interakce s
fononovou lazni) byl predpokladan lokalni (tj. pouze v lokalnich excitacnich energiich) a zcela
nekorelovany (kazdy pigment ma svoji vlastni fononovou lazen nezdvislou na ostatnich a tyto lazné
maiji pro vSechny pigmenty stejné vlastnosti).

V naSich vypoctech jsme uvazovali Kihniv model spektralni hustoty fonon(. Dale byly
uvazovany dva typy nekorelovaného statického neporadku:

a) Gaussovsky neporadek v lokdlnich excitacnich energiich,
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b) Gaussovsky neporadek v transfer integralech (interakénich energiich molekul),
Pro vypocet fluorescence byla pouzita Mukamelova metoda [6,7].

Pro charakterizaci lokalizace (delokalizace) jednotlivych excitonovych stavl a stacionarniho

stavu byla pouzita veli¢ina
n
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PR, =Y (cl) (PR)= KL p[k] ,

kde cikjsou koeficienty v rozvoji excitonové vinové funkce do lokalni baze a &, jsou excitacni
energie a T teplota.
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Spinéni kontrolovatelnych vysledki feseni:

V projektu byly pldnovany jako vystupy 2 ¢lanky ve sbornicich z konferenci uvedenych vyse.
Redlné vznikly na zakladé feseni projektu 3 publikace. Cldnek v asopise (Scopus) [i] jiz prosel
recenznim fizenim a bude publikovan pravdépodobné na zac¢atku roku 2013. Clanek ve sborniku
z konference MACMESE 2012 [ii] | ¢lanek v ¢asopise IJMCS (Scopus) [iii] jsou jiz vydany a zaddny v
OBD.

[i] HORAK, M.; HERMAN, P.; ZAPLETAL, D. Modeling of Emission Spectra for Molecular Rings - LH2
and LH4 Complexes. Physics Procedia, proslo recenznim fizenim, v tisku.
ISSN: 1875-3892.

[i] HORAK, M.; HERMAN, P.; ZAPLETAL, D. Computer simulation of spectra for molecular ring: LH4
— localization of exciton states. In: Advances in Mathematical and Computational Methods,
Proceedings of the 14th WSEAS International Conference on Mathematical and Computational
Methods in Science and Engineering (MACMESE‘12), Sliema, Malta, September 7-9, 2012. WSEAS
Press, 2012, p. 97 - 102.

ISBN: 978-1-61804-117-3.

[iii] HORAK, M.; HERMAN, P.; ZAPLETAL, D. Simulation of molecular ring emission spectra - LH4
complex: localization of exciton states and dynamics. International Journal of Mathematics and
Computers in Simulations, Vol. 7(1), 2013, p. 85-93.

ISSN: 1998-0159.

Hospodareni:

Plan: Skutecnost:
Osobni naklady 6000 7615,-
Materidlové naklady 3000 10459,-
Dalsi naklady 27000 23909,26
Cestovné 22000 17060,-
Navyseni rozpoctu 1000
Celkem 59000 59043,26



Rozpocet projektu byl precerpan o 43,26 K¢.
Podrobny rozpocet vydajt:

a) osobni ndklady a jejich struéné zdlvodnéni

odmeéna pro resitele - studenta (dohoda o provedeni prace) s odvody 5000,- K¢
symbolickd odména pro Skolitele s odvody 1000,- K¢
Zakonné odvody 1615,- K¢

7615,- K¢

Odména byla vyplacena fesiteli a Skoliteli.

b) stipendia a jejich stru¢né zdivodnéni - nebyla planovana ani vyplacena

c) materidlové naklady a jejich strucné zdavodnéni

kancelarsky material 6144,- K¢
inkoustové ndplné do tiskarny 2924,- K¢
externi disk 1391,- K¢
Materialové naklady celkem 10459,- K¢

Materialové ndklady zahrnuji inkoustové ndplné do barevné inkoustové tiskarny, dalsi kancelarsky
materidl a externi disk na ukladani dat.

d) dalsi naklady a jejich stru¢né zdivodnéni

konferencni poplatek SSC2012 9691,90 K¢
konferencni poplatek MACMESE2012 13736,25 K¢
kurzové ztraty 480,91 K¢
halérové vyrovnani 0,20 K&
Dalsi ndklady celkem 23909,26 K¢

Dalsi nadklady souviseji s ucasti na dvou konferencich, SSC2012 a MACMESE2012 (konferenéni
poplatky), zahrnuji také kurzové ztraty a halérové vyrovnani.

e) naklady nebo vydaje na sluzby a jejich stru¢né zddvodnéni — nebyly planovany ani cerpany

f) doplrikové (rezijni) naklady nebo vydaje v souladu s prislusSnym Ffidicim aktem UHK - nebyly
planovany ani Cerpany

g) cestovné a jeho strucné zdavodnéni

Cestovné zahranicni:

letenka MACMESE2012 Malta 6220,- K¢
dalsi cestovni naklady MACMESE2012 10107,- K¢
Cestovné zahraniéni celkem 16327,- K¢
Cestovné domaci

2x Pardubice a zpét (vlastni auto) 733,- K¢
Cestovné celkem 17060,- K¢

Vydaje na cestovné souviseji s Ucasti na konferenci MACMESE2012 (letenky, ubytovani, diety atd.)
a s cestami resitele ke konzultacim s D. Zapletalem (Univerzita Pardubice).

Dalsi konference — SSC2012-se konala v Pardubicich, takZze cestovni naklady na tuto konferenci
nebyly G¢tovany.



Pfilohy:

a) kopie publikaénich vystup [i —iii]
b) vypis z OBD
c) Vysledovka z ekonomického informacéniho systému Magion — vyuctovani dotace
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