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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 pouzivat
velmi komplikované rovnice pro excitonovou matici hustoty (popf. jiné ekvivalentni metody), aby
bylo mozno zahrnout nejen pravdépodobnosti obsazeni, ale i fazové vztahy dané nediagonalnimi
maticovymi elementy.

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

Interakce s prostfedim probiha na rlznych casovych Skalach. Pokud tato interakce probihd na
Casové skdle radové mnohem delSi, nez odpovida casovému vyvoji relevantniho subsystému,
mlzeme tuto interakci modelovat pomoci statického neporadku. Existuje nékolik modell
statického neporadku (nekorelovany a korelovany neporadek v lok. excitaénich 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 stavi, 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 navazal na projekty specifického vyzkumu z predchozich let 2007 — 2012, 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 usporadanim
(témér radialnim) dipélovych momentd a studovat stacionarni fluorescencni a absorpéni spektra
za pritomnosti jak statického, tak dynamického nepofddku a zaméfit se na dalsi typy statického
neporadku, které nebyly studovany v predchozich letech.

Vystupem z projektu mély byt pfispévky na dvou z mezindrodnich konferencich:
Postup priace:

Za spoluprace doktoranda M. Hordka a byvalého doktoranda D. Zapletala byly provedeny
vypocty fluorescencnich a absorpénich spekter pro prstencovy systém LH4 (osmicetnd symetrie,
radidlni usporadani dipdlovych momentd). Do vypoctl byl zahrnut jak vliv dynamického
neporadku, tak i statického nepofadku (ten byl zahrnut jako nekorelované fluktuace lokdlnich
excitacnich energii s gausovskym rozdélenim).

Pro vypocty byl uZit model, ktery uziva tzv. ,full hamiltonian model” (v hamiltonianu jsou
zahrnuty vSechny ¢leny popisujici vzajemné interakce mezi bakteriochlorofyly v dipél-dipélovém
pfiblizeni). Dynamicky neporadek (interakce s fononovou lazni) byl predpokladan lokalni (tj. pouze
v lokalnich excitac¢nich energiich) a zcela nekorelovany (kazdy pigment ma svoji vlastni fononovou
lazen nezavislou na ostatnich a tyto lazné maji pro vSechny pigmenty stejné vlastnosti). V nasich
vypoctech jsme uvaZovali Kihniv model spektralni hustoty fonon(. Pro vypocet absorpcniho a
staciondarniho fluorescenéniho spektra byla pouzita Mukamelova metoda [6,7].

Dalsi postup praci byl bohuzZel zastaven velmi zdvaznym onemocnénim M. Hordka.
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Splnéni kontrolovatelnych vysledki feseni:

V projektu byly planovany jako vystupy 2 ¢&lanky ve sbornicich z mezindrodnich konferenci.
Vzhledem k zavaznému a dlouhodobému onemocnéni fesitele vznikla redlné na zakladé reseni
projektu pouze 1 publikace [i], a to ¢lanek ve sborniku z konference ECC 2013. (je zanesen do



OBD). Protoze resitel onemocnél tésné predtim, nez mél odjet na tuto konferenci, prezentoval tam
prispévek misto néj Skolitel.

[i] HORAK, M.; HERMAN, P.; ZAPLETAL, D. Computer Simulation of Absorption and Steady State
Fluorescence Spectra of LH4 — Full Hamiltonian Model. In: Recent Advances in Information Science,
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Vzhledem k onemocnéni doktoranda musel byt projekt pfedcasné ukoncen a prostiedky nebyly
zcela vycerpany. Z prostifedk( na projekt byl hrazen konferencni poplatek na konferenci ECC’'13 a
doktorandovi byla vyplacena ¢ast prostiredkl ur¢enych na osobni naklady (viz vypis z Magionu).

Prilohy:

a) kopie publika¢niho vystupu [i]
b) vypis z OBD
c) Vysledovka z ekonomického informacniho systému Magion
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Uéet Nazev GEtu Ma dati Dal Zistatek k 2013 /12
512 001 Cestovné zahranitni zaméstnanci DU
Potateéni stav 0.00
ZAVAO111/003156/13 20.05.2013 2 248,00 0,00 letenka - Horak
ZAV/0124/00004/13 21.06.2013 -2 248,00 0,00 letenka - Horak
512 001 Cestovné zahraniéni zaméstnanc 0,00 0,00 0,00
512 Cestovné 0,00 0.00 0,00
518 004 Poplatky konference, seminafe, kurzy DU
Potateéni stav 0,00
ZAVR116/00058/13 05.06.2013 14 179.00 0,00 konf. popl. Horék
518 004 Poplatky konference, seminafe, b 14 179,00 0.00 14 179,00
518 Ostatni sluZby 14 178,00 0,00 14 179,00
521 001 Mzdové naklady DU
Pocatetn| stav 0,00
MZD/0101/00008/13 30.06.2013 700,00 0,00 Mzdy 2013/06
521 001 Mzdové nakiady DU 700.00 0,00 700,00
521 003 Mzdové naklady OON -prace DU
Pocateéni stav 0,00
MZD/0101/00006/13 30.06.2013 3 300,00 0,00 Mzdy 2013/06
521 003 Mzdové naklady OON -prace DU 3 300,00 0,00 3300,00
521 Mzdové naklady 4000,00 0,00 4 000,00
524 001 Zakonné zdravotni pojisténi DU
Potitetni stav 0,00
MZD/101/00006/13 30.068.2013 63,00 0,00 Mzdy 2013/06
524 001 Zakonné zdravotni pojisténi DU 83,00 0,00 63,00
524 002 Zakonné sociéini pojisténi DU
Poéateéni stav 0,00
MZD/0101/00006/13 30.06.2013 175,00 0,00 Mzdy 2013/08
524 002 Zakonné socidlni pojisténi DU 175,00 0,00 175,00
524 003 Zakonné pojidténi Urazové
Pocateénl stav 0,00
MZD/0102/00002/13 30.06.2013 3,00 0,00 Zak. pojigténi 2013/08
524 003 Zakonné pojisténi irazové 3,00 0,00 3.00
524 Zakonné sociaini pojisténi 241,00 0,00 241,00
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Uget Nézev GEtu < Ma dati Dal Zistatek k 2013/ 12
545 001 Kurzové ztraty DU
Polatelnl stav 0,00
BAN/0802/10254/13 05.06.2013 277,75 0,00 0000000000 konf. popl. Ho
545 001 Kurzové ztrdly DU 27775 0,00 277,75
545 Kurzové ziraty 277,75 0,00 277175
Naklady celkem 18 697,75 0,00 18 697,75
891 008 Provoz.dotace véda MSMTspecificky vyzkum
Potatedni stav 0,00
MAN/0910/00006/13 08.02.2013 0,00 18 897,75 Dotace MSEMT spec.vyzkum
691 006 Provoz.dotace vada MSMTspecifi 0,00 18 697,75 18 697,76
591 Pfijaté pfis. mez 20t mezi org sloZ, 0,00 18 697,75 18 697,75
Vynosy celkem 0,00 18 697,75 18 697,75
Hospodafsky vysledek k 2013/12: 0,00
Naklady za vybrané: 18 697,75 18 697,75
Vynosy za vybrané: 18 687,75 18 697,75
Hocpodmvwoddtzavybrmékzoﬂlﬂ: 0,00
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