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Strucny popis postupu pfi FreSeni projektu:

Okruh problém0 tesenych v tomto projektu nalezi k zdkladnimu teoretickému vyzkumu
optickych vlastnosti molekuldrnich nanoagregatd, které hraji duleZitou roli v biologickych
procesech a pfi vyvoji zafizeni na molekularni Urovni. K nejstudovanéjsim systémim tohoto typu
patfi pro svou relativni jednoduchost a symetrii fotosyntetické anténni systémy purpurovych
bakterii. Pochopeni principu, kterymi se fidi fotosyntetické systémy, mize 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 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 (lazen). Sila interakce
mezi excitonem a fonony rozhoduje o tom, ktera ¢ast celého systému tvofi relevantni subsystém.
Mimo pfipadu Cisté nekoherentniho prenosu, ve kterém je mozino 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 diagondlniho a nediagondlniho statického neporadku na lokalizaci (delokalizaci)
elektronovych stavi

Interakce s prostfedim probiha 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 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 agregatt

Pfitomnost 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 detaill (napt. [4]). Jsou zndmy 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]).

Cile projektu:

Projekt, ktery navazal na projekty specifického vyzkumu z pfedchozich let 2007 — 2012, si kladl
za cil pokratovat ve studiu svétlomérného komplexu LH2 2z purpurové bakterie
Rhodopseudomonas acidophila a svétlosbérného komplexu LH4 z purpurové bakterie Rhodobacter
sphaeroides s osmi¢etnou symetrii a jinym usporadanim (témér radidlnim) dipdlovych momentu a
studovat stacionarni fluorescenéni a absorpcni spektra za pfitomnosti jak statického, tak
dynamického neporadku.

Vystupem z projektu mél byt prispévek na mezinarodni konferenci 18th International
Conference on Dynamical Processes in Excited States of Solids, DPC'13, August 4-9, Fuzhou, China,
popf. na dalsi mezinarodni konferenci (hrazené z jinych zdrojtl) a ¢lanek v impaktovaném c¢asopise.

Postup prace:

Prvni ¢ast se tykala rovnic pro ¢asovy vyvoj excitonové matice hustoty pro systém interagujici
s fononovou lazni. Za spoluprace doktoranda M. Hordka a byvalého doktoranda D. Zapletala byly
odvozeny tyto rovnice pro nediagondlni exciton-fononovou vazbu v markovovském pfiblizeni.
Vysledky pak byly porovnany pro jednoduchy modelovy systém — symetricky dimer —
s pfredchozimi vysledky odvozenymi pro pfipad diagonalni exciton-fononové vazby. Tato ¢ast prace
byla prezentovana na konferenci 18th International Conference on Dynamical Processes in Excited
States of Solids, DPC'13, August 4-9, Fuzhou, China (publ. vystup [i]). BohuzZel se ukazalo, Ze
v pfipadé markovovského pfiblizeni jsou rozdily mezi diagonalni a nediagonalni exciton-fononovou
vazbou minimalni. Aby byly vysledky publikovatelné v impaktovaném casopise, bude nutné ve
vyzkumu pokracovat a pokusit se odvodit rovnice bez markovovského pfiblizeni.

Druha cast se tykala modelovani optickych spekter prstencovych molekuldrnich systém( -
svétlosbérnych systému purpurovych bakterii (absorpce, fluorescence). Byly provedeny vypocty
fluorescenénich a absorpénich spekter pro prstencovy systém LH2, a to za pfitomnosti jak
dynamického, tak statického nepordadku (publ. vystup [ii] a [iii]). Pro vypocty pouiZit ,plny“
hamiltonidn (jsou v ném obsazZeny interakce mezi vSemi molekulami) a vysledky byly porovnany
s nasimi vysledky z predchozich let, kde byl pouzit zjednoduSeny model s interakcemi pouze mezi
nejblizsSimi sousedy. Dynamicky neporadek (interakce s fononovou lazni) byl predpokladan lokalni
(tj. pouze v lokdlnich excitacnich 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 Kihnlv model spektrdlni hustoty. Staticky neporadek byl (na
rozdil od predchozich vypocta pro ,plny“ hamiltonian z pfedchoziho roku) uvazovan nelokalni, tj.
Gausovsky neporadek v transferintegralech (interakénich energiich), a zcela nekorelovany. Pro
vypocet fluorescence a absorpce byla pouzita Mukamelova metoda [6,7].

Dale byla spoctena fluorescenéni a absorpéni spektra pro prstencovy systém LH4 (osmicetnd
symetrie, radialni usporadani dipélovych momentu), opét pro pripad , plného” hamiltonianu a se
zahrnutim jak dynamického, tak statického neporadku (publikacni vystup [iv] a [v], konference byla
placena z jinych zdrojl). Zabyvali lokalizaci a delokalizaci excitonovych stavl a souvislosti s tvarem
a polohou spektra.

V téchto vypoctech byly pouzity dva typy nekorelovaného statického neporadku:
a) Gausovsky neporadek v lokalnich excitacnich energiich,
b) Gausovsky neporadek v transfer integralech (interak¢nich energiich).
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Splnéni kontrolovatelnych vysledki feseni:

V projektu byl planovan jako vystup ¢lanek v impaktovaném casopise, v pfipadé nepfijeti ¢lanek ve
sborniku z nékteré z dalSich konferenci. Redlné vzniklo na zakladé reSeni projektu 5 publikaci
(€lanek vimpaktovaném casopise Energy [iv] je vrecenznim ftizeni, ¢lanek v ¢asopise IJMCS
(Scopus) [ii] a €lanky ve sbornicich z konferenci [iii] a [iv] jsou jiz publikovdny a zaddny v OBD. Dalsi
¢lanek do ¢asopisu IJMCS [v] bude zaslan redakci na zacatku ledna.
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Typ vystupu Plan Skute€nost | Pozndmka (napf. vyslo,
pfijato, v redakénim Fizeni
apod.

Pocet clen( resitelského tymu Cerpajicich 1 1

mzdové prostredky

Z toho studenti 1 1

Pocet dizertacnich praci 0 0




Pocet diplomovych praci 0 0

Zatazeno do kategorie excelence

Jimp - vystup v impaktovaném c¢asopisu 1 1 [iii] v recenznim fizeni

J — ostatni odborna periodika 0 2 (Scopus), [iv] vysel,

[vi] bude zaslan redakci na
pocatku r. 2014

B — odborna kniha 0 0

C — kapitola v odborné knize 0 0

D — ¢lanek ve sborniku 0 2 [ii], [v] vysly

F — uzZitny vzor aj. 0 0

Hospodafeni:
Polozka Plan Skutec¢nost
Stipendia 0 0
Odmény a DPP, DPC 6000 6000
Zakonné zdravotni a socialni pojisténi 350 339,97
Celkem osobni naklady 6350 6339,97
Spotreba materialu celkem 5650 6887
Drobny hmotny a nehmotny majetek 0 0
Sluzby celkem 10000 7981,20
Cestovné celkem 43000 42793
Dalsi naklady celkem 0 1076,97
PojisSténi prac. cesty 846
Kurzové ztraty a zisky, haléfové vyrovnani 230,97
Celkové naklady 65000 65078,14

Rozpocet projektu byl precerpan o 78,14 K¢.

Podrobny rozpocet vydaju:

a) osobni naklady a jejich stru¢né zdlvodnéni

odmeéna pro studenta (dohoda o provedeni prace s odvody) 5000,- K¢

odména pro skolitele 1000,- K¢

zak. socialni a zdravotni poijiSténi 339,97 K¢

Osobni ndklady celkem 6339,97 K¢

Odmeény byly vyplaceny jak studentovi, podilejicimu se na projektu — M. Horakovi, tak Skoliteli — P.

Hefmanovi.

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

c) materidlové naklady a jejich stru¢né zdavodnéni

tonery k barevné laserové tiskarné

~

6887,-

Materialové naklady celkem

Materidlové naklady zahrnuji tonery do barevné laserové tiskarny.

d) dalsi ndklady a jejich strué¢né zdtivodnéni

Ox< 10«

6887,-

~




konferencni poplatek DPC2013 7981,20 K¢

pojisténi pracovni cesty 846,- K¢
kurzové ztraty, zisky a halérové vyrovnani 230,97 K¢
Dalsi ndklady celkem 1076,97 K¢

Dalsi ndklady souviseji s Ucasti na konferenci DPC2013 — pojiSténi prac. cesty a zahrnuiji také
kurzové ztraty a haléfové vyrovnani.
Naklady na dalsi konferenci, které se resitel zucastnil byly hrazeny z jinych prostredka.

e) naklady nebo vydaje na sluzby a jejich stru¢né zdlvodnéni

konf. poplatek DPC2013 7981,20 K¢
Sluzby celkem 7981,20 K¢

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

g) cestovné a jeho strucné zdavodnéni

Cestovné zahranicni:

letenka Fuzhou (DPC2013) 25454,- K¢
vizum 2229,- K¢
ubytovani, diety a dalsi vydaje 13949,- K¢
Cestovné zahranicni celkem 41632,- Kc
Cestovné domaci

3x Pardubice a zpét (vlastni auto) 1161,- K¢E
Cestovné celkem 42793,- K¢

Vydaje na cestovné souviseji s U€asti na konferenci DPC2013 (letenky, vizum, ubytovani, diety
atd.) a s cestami feSitele ke konzultacim s D. Zapletalem (Univerzita Pardubice). Konzultace se
konaly stfidavé v Hradci Kradlové a v Pardubicich.

Prilohy:

a) kopie publikaénich vystupu [ii — v] (vystup [i] je pouze abstrakt, [vi] bude zasldn redakci na
pocatku roku 2014)

b) vypis z OBD — vysledky publikacni ¢innosti podporené projektem [ii — v] (vystup [i] nebyl zaddvéan
do OBD, nebot abstrakty se nezasilaji do RIV, vystup [vi] zatim neni mozZné zadat, bude teprve
zaslan redakci).

c) Vysledovka z ekonomického informacniho systému Magion — vyuctovani dotace
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