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Strucny popis postupu pfi FreSeni 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 molekuldrni 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 preméné svételné energie [1-3].

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

a) vliv dynamického neporadku — koherentni a nekoherentni rezim prenosu 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 a fonony rozhoduje o tom, kterd ¢ast celého systému tvofi relevantni subsystém.
Mimo ptipadu 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 probihd na rlznych casovych skalach. Pokud tato interakce probiha na
Casové Skdle radové mnohem delsi, nez odpovida casovému vyvoji relevantniho subsystému,
mlzZeme 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 pigment( a orientaci dipélovych momentt). Pfitomnost statického neporadku ma
podstatny vliv na lokalizaci elektronovych stavd, a tim i na optické vlastnosti.

c) optické vlastnosti individualnich nanosystémt — single molecule spectroscopy (SMS)
Neporadek v molekularnich agregatech c¢asto maskuje detaily ve staciondrnich optickych
spektrech, zvlasté pfi nizkych teplotach. Jedna z cest, jak eliminovat tuto komplikaci, je aplikace
techniky SMS, pfri které jsou mérena fluorescencni excitacni spektra individualnich komplexd pfi
velice nizké teploté.

d) jiné typy molekularnich agregata

Pfitomnost silné intramolekuldrni interakce v dendrimerech a jinych vétvicich se makromolekuldch
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 detaill (napt. [4]). Jsou znamy struktury
dalSich bakteridlnich komplext (LH1, LH3, LH4). Tyto prstence se lisi po¢tem pigment(, symetrii,
usporadanim dipdlovych momentd, silou vazby mezi jednotlivymi pigmenty atd. (napf.[5]).
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Cile projektu:

Projekt, ktery navazal na projekty specifického vyzkumu z predchozich let 2006 — 2010, si kladl
za cil pokracovat ve studiu anténnich systém( LH2 s devitiCetnou symetrii a témér tec¢nym
usporadanim dipdlovych momentl a studovat stacionarni fluorescencni spektrum za pritomnosti
jak statického, tak dynamického neporadku.

Vystupem z projektu mély byt prispévky na dvou z nasledujicich mezinarodnich konferenci:

- The 11th WSEAS International Conference on SYSTEMS THEORY AND SCIENTIFIC

COMPUTATION (ISTASC'11),

- The 9th International Conference on Computational Methods in Science and Engineering
ICCMSE 2011,

- The 13th WSEAS International Conference on MATHEMATICAL and COMPUTATIONAL
METHODS in SCIENCE and ENGINEERING (MACMESE ’11), popfipadé na jiné vhodné
konferenci, pokud se takova objevi.

Postup prace:

Za spoluprace doktoranda M. Horaka a byvalého doktoranda D. Zapletala byly provedeny
vypocty fluorescenénich spekter pro prstencovy systém LH2 (devitiCetnd symetrie, tangencidlni
usporadani dipdlovych momentu), a to za pritomnosti jak dynamického, tak statického neporadku
(publikaéni vystup [i]). 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 nezavislou na ostatnich a tyto 1dzné maji pro vSechny pigmenty stejné
vlastnosti).

V nasich vypoctech jsme uvazovali Kihnlv model spektralni hustoty. Dale byly uvaZovany tfi
typy nekorelovaného statického neporadku:

a) Gausovsky neporadek v lokdlnich excitaénich energiich,
b) Gausovsky neporadek v transfer integralech (interakénich energiich molekul),
c) Gaussovsky neporadek v radialnich pozicich molekul v prstenci.

Pro vypocet fluorescence byla pouzita Mukamelova metoda [6,7]. Nafitovanim vysledk( nasSich
simulaci na experimentdlné ziskané spektrum (pro pokojovou teplotu) jsme ziskali hodnoty
parametru J (sila interakce mezi pigmenty) a velikosti excitacni energie a upresnili jsme tim
vysledky ziskané v loriském roce.

Dale jsme se zabyvali lokalizaci a delokalizaci excitonovych stavd a souvislosti s tvarem a
polohou spektra (publikacni wvystupy [iii,iv]). Pro charakterizaci lokalizace (delokalizace)
jednotlivych excitonovych stavl a stacionarniho stavu jsme pouzili veli¢iny
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kde ci"jsou koeficienty v rozvoji excitonové vinové funkce do lokdlni baze a &, jsou excitacni

energie a T teplota.
Posledni oblasti naseho zajmu byly rGzné typy excitonové dynamiky a a jejich souvislost
s fluorescenénim spektrem (publikaéni vystupy [ii,iv]).
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Spinéni kontrolovatelnych vysledki feseni:

V projektu byly planovany jako vystup dva clanky ve sbornicich z konferenci. Realné vznikly na
zakladé feseni projektu 4 publikace (prvni dva ¢lanky jsou jiz vydany a zadany v OBD, tfeti a Ctvrty
¢lanek je vrecenznim fizeni). Doktorand M. Hordk bohuZel v pribéhu roku velmi vainé
onemocnél, takze se v druhé poloviné roku nemohl prace na projektu zucastnit. Z tohoto dlvodu
je spoluautorem pouze jednoho ¢lanku.

[il HERMAN, P.; ZAPLETAL, D.; HORAK, M. Computer Simulation of Steady State Emission and
Absorption Spectra for Molecular Ring. In ADVCOMP 2011, The Fifth International Conference on
Advanced Engineering Computing and Applications in Sciences. Lisbon, Portugal, November 20 -
25, 2011. Xpert Publishing Services, 2011, p. 1 - 6.

ISBN: 978-1-61208-172-4.

[ii] ZAPLETAL, D.; HERMAN P. Computer simulation of fluorescence spectra for molecular ring:
exciton dynamics. In Mathematical Methods and Techniques in Engineering and Environmental
Science, Proceedings of 13th WSEAS International Conference on Mathematical and Computational
Methods in Science and Engineering (MACMESE ‘'11), Catania, Sicily, Italy , November 3-5, 2011.
WSEAS Press, 2011, p. 182 - 187.

ISBN: 978-1-61804-046-6.

[iii] HERMAN, P.; ZAPLETAL D. Computer simulation of fluorescence spectra for molecular ring:
Localization of exciton states. Journal of Physics: Conference Series, 2012, zaslano, v recenznim
fizeni.

ISSN: 1742-6588 (Print), 1742-6596 (Online).

[iv] ZAPLETAL, D.; HERMAN P. Simulation of molecular ring emission spectra: localization of exciton
states and dynamics. International Journal of Mathematics and Computers in Simulations, 2012,
zaslano, v recenznim fizeni.

ISSN: 1998-0159.

Hospodafreni:

Plan: SkutecCnost:
Osobni naklady 5000 5000,-
Materialové naklady 8000 4202,-
Dalsi ndklady 27000 26384,84
Cestovné 50000 54666,22
Celkem 90000 90253,06

Rozpocet projektu byl precerpan o 253,06 K¢, coz bylo zplsobeno nepfesnym odhadem ceny
kanceldrskych potfeb nakupovanych na konci kalendafniho roku.

Podrobny rozpocet ocekavanych vydaju:
a) osobni naklady a jejich stru¢né zdivodnéni
odména pro studenta (dohoda o provedeni prace) s odvody 5000,- K¢

Odmeéna byla vyplacena studentovi, podilejicimu se na projektu — M. Horakovi.

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

c) materidlové ndklady a jejich struéné zdavodnéni
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kancelarsky material 3139,- K¢
toner do laserové tiskarny 828,- K¢
poster 235,- K¢

¢

Materidlové naklady celkem 4202,- K
Materidlové naklady zahrnuji toner do laserové tiskarny, inkoustové ndplné do barevné inkoustové
tiskarny, dalsi drobny kancelarsky materidl a poster.

d) dalsi naklady a jejich strucné zdlvodnéni

konferenéni poplatek ADVCOMP 2011 15178,60 K¢
konferenéni poplatek CCP 2011 10949,75 K¢
kurzové ztraty 256,14 K¢
halérové vyrovnani 0,35 K¢
Dalsi ndklady celkem 26384,84 K¢

Dalsi ndklady souviseji s Ucasti na dvou konferencich, CCP 2011 a ADVCOMP 2011 (konferenéni
poplatky), zahrnuji také kurzové ztraty a halérové vyrovnani.
Treti konference se zucastnil D. Zapletal a naklady na ni nebyly hrazeny z prostfedk( UHK.

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

f) doplrikové (rezijni) naklady nebo vydaje v souladu s prislusSnym fidicim aktem UHK - nebyly
planovany ani ¢erpany

g) cestovné a jeho stru¢né zdivodnéni
Cestovné zahranicni:

letenka Gatlinburg (CCP 2011) 16500,- K¢
cestovné CCP 2011 (ubytovani, diety a dalsi vydaje) 14915,- K¢
letenka Lisabon (ADVCOMP 2011) 4319,- K¢
ubytovani ADVCOMP 2011 7139,22 K¢
cestovné ADVCOMP 2011 (diety a dalSi vydaje) 9387,- K¢
Cestovné zahraniéni celkem 52260,22 K¢

Cestovné domaci
6x Pardubice a zpét (vlastni auto) 2406,- K¢

Cestovné celkem 54666,22 K¢

Vydaje na cestovné souviseji s Ucasti na dvou konferencich, CCP 2011 a ADVCOMP 2011 (letenky,
ubytovani, diety atd.) a s cestami fesitele ke konzultacim s D. Zapletalem (Univerzita Pardubice).
Konzultace se konaly stfidavé v Hradci Kralové a v Pardubicich.

Pfilohy:

a) kopie publikacénich vystupt [i —iv]

b) vypis z OBD — vysledky publika¢ni ¢innosti podporené projektem

c) Vysledovka z ekonomického informacniho systému Magion — vyuctovani dotace

3.1.2012 doc. Hefman



