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Okruh problém0( feSenych v tomto projektu nalezi k zakladnimu teoretickému vyzkumu
optickych vlastnosti molekuldarnich nanoagregatll, které hraji dilezitou roli v biologickych
procesech a pfi vyvoji zafizeni na molekuldrni Urovni. K nejstudovanéjsim systémdm 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 pfeméné 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 neporddek) 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, ktera ¢ast celého systému tvofi relevantni
subsystém. Mimo pripadu 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 diagondlniho a nediagonalniho statického neporadku na lokalizaci (delokalizaci)
elektronovych stavi

Interakce s prostfedim probiha na rdznych ¢asovych skalach. Pokud tato interakce probiha na
Casové skale radové mnohem delSi, nez odpovidd ¢asovému 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 momentu). Pfitomnost statického neporadku ma
podstatny vliv na lokalizaci elektronovych stavd, a tim i na optické vlastnosti.

c) optické vlastnosti individudlnich nanosystému — single molecule spectroscopy (SMS)

Neporadek v molekularnich agregatech casto 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 molekuldrnich agregatt

Pfitomnost silné intramolekuldrni interakce v dendrimerech a jinych vétvicich se
makromolekuldch iniciovala vyzkum pfenosu energie v téchto systémech a pokusy o vyvoj novych
optickych materiald.

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

Cile projektu, jejich splnéni a pFinos.

Projekt, ktery navdazal na projekty specifického vyzkumu z pfedchozich let 2007 — 2013, si kladl
za cil pokradovat ve studiu svétlosbérného komplexu LH2 z purpurové bakterie
Rhodopseudomonas acidophila a svétlosbérného komplexu LH4 z purpurové bakterie
Rhodobacter sphaeroides s osmicetnou symetrii a jinym usporaddnim (témér radialnim)
dipdlovych moment( a studovat stacionarni fluorescencni a absorpcni spektra za pritomnosti jak
statického, tak dynamického neporadku.

Vystupem z projektu mél byt prispévek na mezinarodni konferenci (napf. ,The 2014
International Conference on Mathematical Models and Methods in Applied Sciences (MMAS '14)“,
September 23-25, 2014, Saint Peterburg, Russia), ¢lanek ve sborniku z této konference, popft.
¢lanek ve sborniku z dalsi mezinarodni konferenci (hrazené z jinych zdroja) a 2 ¢lanky v ¢asopise
zatazeném v databdzi Scopus - Jg.

Postup prace:

Byly provedeny vypocty stacionarnich fluorescenénich a absorpénich spekter pro prstencovy
systém LH2, a to pfi soucasném zahrnuti dynamického nepofddku a statického neporadku
v radidlnich pozicich bakteriochlorofylovych molekul (publ. vystup [i] a [iv]). Pro vypocty byl pouzit
model ,pIného” hamiltonianu (jsou v ném obsaZzeny interakce mezi vsemi dvojicemi molekul) a
vysledky byly porovnany s nasimi vysledky z predchozich let, tj. jednak s vysledky vypoctl se
stejnym typem statického neporadku, kde byl pouzit zjednoduSeny model s interakcemi pouze
mezi nejblizSimi sousedy, ale i svysledky vypocltl pro odliSné typy statického neporadku.
Dynamicky nepordadek (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 lazné maji pro vSechny pigmenty stejné vlastnosti). V naSich
vypoctech jsme uvazovali Kihniv model spektralni hustoty. Pro vypocet fluorescence a absorpce
byla pouzita Mukamelova metoda [6,7].

Dale byla spoctena stacionarni fluorescencni a absorpcni spektra pro prstencovy systém LH4
(osmicetnd symetrie, radidlni usporddani dipdlovych momentd), opét pro pfipad ,plného”
hamiltonidnu a se zahrnutim jak dynamického neporadku, tak statického neporadku v radidlnich
pozicich molekul (publikaéni vystupy [ii], [iii], [v], [vi]). Konference ASM'14, které se ucastnil
odpovédny resitel, byla hrazena z jinych zdroja UHK, konference SEEP2014 se tcastnil D. Zapletal a
byla hrazena Univerzitou Pardubice). Zabyvali jsme se téZ lokalizaci a delokalizaci excitonovych
stavl a souvislosti s tvarem a polohou spektra.

NejdulezitéjSim zdvérem plynoucim z vysledkd vypoctl je to, Ze pro prstenec LH2 se v pripadé
nizké teploty objevuje pfi pouziti modelu pIlného hamiltonianu rozstépeni fluorescencni spektralni
Cary pro vSechny zatim poufZité typy statického neporadku (tedy i neporadek v radiadlnich pozicich
molekul), kdeZto pro prstenec LH4 se na rozdil od predchozich typu statického neporadku
v pfipadé neporadku v radidlnich pozicich molekul Zadné rozstépeni fluorescencni spektralni ¢ary
neobjevi. Pokud budou k dispozici odpovidajici experimentalni data, bude moZno z porovnani
posoudit, jaky typ statického neporadku je v LH4 pfitomen, popt. alespon néktery typ neporadku



vyloucit jako nepravdépodobny. V pfistim roce by bylo dobré ve vyzkumu pokracovat a provérit
jesté dalsi mozné typy statického neporadku.
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Spinéni kontrolovatelnych vysledki feseni.
Na zakladé feseni projektu vznikly (vzniknou) tyto publikace:
a) Publikovano (zadano do OBD s vazbou na RIV)

[il HERMAN, P., ZAPLETAL, D., KABRHEL, P. Simulation of emission spectra for LH2 ring:
Fluctuations in radial positions of molecules. In Recent Advances in Mathematical Methods in
Applied Sciences, Proceedings of the 2014 International Conference on Mathematical Models
and Methods in Applied Sciences (MMAS '14), Saint Petersburg, Russia, September 23-25, 2014,
Saint Petersburg State Polytechnical University, 2014, pp. 96-101. (ISSN: 2227-4588, ISBN: 978-
1-61804-251-4)

[i] HERMAN, P., ZAPLETAL, D., SLEGR, J. Simulations of Absorption and Emission Spectra for LH4
Ring - Full Hamiltonian Model. In Recent Advances in Applied Mathematics, Modelling and
Simulation, Proceedings of the 8th International Conference on Applied Mathematics,
Simulation, Modelling (ASM '14), Florence, Italy, November 22-24, 2014, WSEAS Press, pp. 286-
294. (ISSN: 2227-4588, ISBN: 978-960-474-398-8)

[i] HERMAN, P., ZAPLETAL, D. Photosynthetic Complex LH4 - Absorption and Steady State
Fluorescence Spectra. In 19th International Conference on Sustainable Energy and
Environmental Protection SEEP2014, Conference Proceedings, The British University in Dubai,
Dubai, November 23-25, 2014, Art. No. 67. (ISBN: 978-1-903978-49-8)

b) v recenznim fizeni

[iv] HERMAN, P., ZAPLETAL, D. Computer Simulation of Emission and Absorption Spectra for LH2
Ring. In Lecture Notes in Electrical Engineering 2015. (ISSN: 1876-1100, ISBN: zatim neni
znamo, ¢lanek ve sborniku)

[v] HERMAN, P., ZAPLETAL, D. Simulations of Emission Spectra for LH4 Ring - Fluctuations in Radial
Positions of Molecules. International Journal of Mathematics and Computers in Simulation.
(ISSN: 1998-0159, ¢lanek v ¢asopise Jsc)

d) bude zaslan v prvni ¢tvrtiné r. 2015

[vi] ZAPLETAL, D., HERMAN, P. Photosynthetic Complex LH4 - Absorption and Steady State
Fluorescence Spectra. Energy. (ISSN: 0360-5442, ¢lanek v ¢asopise Jimp)




Tab. 1 Sumar vystupl Feseni projektu

Typ vystupu Plan | Skutecnost | Poznamka (napf. vyslo,
pfijato, v redakcnim Fizeni
apod.

Pocet dizertacnich praci

Pocet diplomovych praci

Zarazeno do kategorie excelence

Jimp - vystup v impaktovaném ¢asopisu 0 1 bude odeslan na zacatku r.
2015 [vi]

Jsc — vystup v databdzi Scopus 2 1 v recenznim fizeni [v]

Jneimp — vystup v databazich Scopus a WOS

Jrec — vystup v recenzovaném ¢asopisu

B — odborna kniha

C — kapitola v odborné knize

D — ¢lanek ve sborniku 1 4 3 vysly, 1 v rec. fizeni [i-iv]

Pocet vysledkl celkem 3 6 [i-iii] vysly, [iv,v] v rec.
fizeni, [iv] bude zaslan na
zacatku r. 2015

Podrobné zdtivodnéni vydajia a dolozeni dodatecnych zadosti o zménu rozpoctu:

a)

b)

d)

e)

osobni naklady

Dohody o provedeni prace — byly planovany 2 DPP pro studenty v kombinované formé studia.
Vyplaceny byly v planované vysi 8000 K¢.

Odmény — byla planovana odména pro odpovédného fresitele projektu. Vyplacena byla
v planované vysi 2500 K¢.

Odvody na zdravotni, socidlni a Urazové pojisténi — V ndvrhu projektu byly bohuzel tyto odvody
napldnovany pouze z odmény pro resitele (bylo pfedpokladano, ze studenti z DPP odvody
neplati). Skute¢nost je takova, ze odvody presahly naplanovanou ¢astku o 1006,30 K¢. Tento
rozdil byl uhrazen z polozky , cestovné”, kde byly skute¢né naklady o néco nizsi nez planované.

stipendia a jejich strucné zdlvodnéni:
Stipendia nebyla planovdana ani vyplacena.

spotiebni materiadl (vydaje na pofizeni kanceldfskych potfeb a ostatniho spotfebniho
materialu) a jejich stru¢né zdlvodnéni:

Na spotfebni materidl, hlavné naplné do tiskarny byla planovana ¢astka 4629 K¢. V zavérecéné
fazi reseni projektu byly do této polozky presunuty zbyvajici prostfedky z poloZek , cestovné” a
»Sluzby“ a byly zakoupeny nahradni naplné do tiskarny za 6230 K¢.

drobny hmotny majetek a jejich stru¢né zd{ivodnéni:
Nebyl planovan ani pofizen zadny drobny hmotny majetek.
dalsi naklady a jejich stru¢né zdlvodnéni:

Dalsi naklady nebyly planovany. Skutecné dalSi naklady sestavaji z cestovniho pojisténi,
bankovnich poplatkd a rozdilu kurzovych ztrat a zisk( (1046,03 K¢). Cestovni pojisténi bylo
pldnovano v ¢astce na cestovné, bankovni poplatky v ¢astce na konferencni poplatek (sluzby).



f)

g)

h)

naklady nebo vydaje na sluzby a jejich struc¢né zdlvodnéni:

Naklady na sluzby zahrnuji konferencni poplatek (13631,80 K¢). V planované ¢éastce byl zahrnut
téz bankovni poplatek, ktery ve vyuctovani tvofi ¢ast polozky ,dalsi naklady” (240 K¢). Tato
polozka byla tedy nedocerpana o 128,20 K¢.

doplnikové (rezijni) naklady nebo vydaje v souladu s pfislusnym fidicim aktem UHK:
Nebyly planovany ani ¢erpany.
cestovné a jeho struc¢né zdlvodnéni:

Cestovné zahrnuje cestu na konferenci , The 2014 International Conference on Mathematical
Models and Methods in Applied Sciences (MMAS '14)“ v Petrohradé (Rusko) a nékolik
domdcich cest do Pardubic (viz Zadost o zménu z 1.6.2014) ke konzultacim s byvalym
doktorandem D. Zapletalem, ktery spolupracuje s feSitelem na tomto vyzkumu. Planovana
Castka zahrnovala i cestovni pojisténi a pfipadny rozdil kurzovych ztrat a kurzovych ziskl. Tyto
polozky jsou vyuctovany v ,dalSich nakladech” (510 K& a 295,78 K¢). Skutecné Cerpana Castka
byla tedy oproti planovanym ndkladidm o néco nizsi, planovand ¢astka na cestovné byla
nedocerpdna o 2326,22 K¢. Z tohoto zbytku byly uhrazeny vétsi zdkonné odvody a zbytek bylv
zavéru roku pouzit na spotfebni materidl.

Tab. 2 Cerpani finanénich prostiedk v K&

Polozka Plan Zadost o zménu Skuteénost
rozpoctu

Pocet clenl fesitelského tymu 3 3

Cerpajicich mzdové prostredky

Pocet studentl cerpajicich 2 2

mzdové prostiedky

Stipendia 0 0

DPP, DPC - studenti 8000 8000

Odmény, DPP, DPC — ostatni 2500 2500

Zakonné zdravotni a socialni 871 1877,30

pojisténi

Celkem osobni naklady 11371 12377,30

Spotrebni material 4629 6230

Drobny hmotny majetek

Materidlové naklady celkem 4629 6230

Sluzby celkem 14000 13631,80

Cestovné celkem 27000 23868

Dalsi naklady 0 1055,03

Celkové naklady 57000 57162,13
Ptilohy:

a) kopie publikacnich vystup,

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

c) vysledovky z ekonomického informacniho systému Magion — vyuctovani dotace,
d) zadost o zménu — domaci cestovné

Datum: 30.12.2014 Podpis odpovédného fesitele



