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Okruh problém fesenych v tomto projektu ndlezi k zakladnimu teoretickému vyzkumu
optickych vlastnosti molekularnich nanoagregatli, které hraji dllezitou roli v biologickych
procesech a pfi vyvoji zafizeni na molekularni Grovni. K nejstudovanéjsim systémuim tohoto
typu patfi pro svou relativni jednoduchost a symetrii fotosyntetické anténni systémy
purpurovych bakterii. Pochopeni principl, kterymi se fidi fotosyntetické systémy, muze
prispét k vyvoji velmi efektivnich zafizeni k zachycovani a preméné svételné energie [1-3].

Nékteré z problému 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 c¢asti — relevantni subsystém a zbytek (lazer).
Sila interakce mezi excitonem a fonony rozhoduje o tom, ktera ¢ast celého systému tvoti
relevantni subsystém. Mimo pfipadu Cisté nekoherentniho prenosu, kdy je mozno pro popis
¢asového vyvoje pravdépodobnosti obsazeni jednotlivych mist pouzit Pauliho fidici rovnice
(PME), je nutno pouzivat 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 neporddku na lokalizaci (delokalizaci)
elektronovych stavi

Interakce s prostiedim probiha na rlznych ¢asovych skdlach. Pokud interakce probiha na
Casové Skdle rddové mnohem delsi, nez odpovida ¢asovému vyvoji relevantniho subsystému,
mUlzeme tuto interakci modelovat pomoci statického neporadku. Existuje nékolik model(
statického neporadku (nekorelovany a korelovany neporddek v lokalnich excitacnich
energiich, nekorelovany a korelovany neporfddek v transfer integralech souvisejici
s fluktuacemi poloh jednotlivych pigment(i a orientaci dipélovych momentd). Pritomnost
statického neporddku ma podstatny vliv na lokalizaci elektronovych stav(, a tim i na optické
vlastnosti.

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

Neporadek v molekularnich agregatech ¢asto maskuje detaily ve stacionarnich optickych
spektrech, zvlasté pfi nizkych teplotach. Jedna z cest, jak eliminovat tuto komplikaci, je




aplikace techniky SMS, pfi které jsou mérena fluorescencni excitacni spektra individualnich
komplexu za velice nizké teploty.
d) jiné typy molekuldrnich 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 materidld.

Geometrickda struktura komplexu LH2 zanténniho systému purpurové bakterie
Rhodopseudomonas acidophila je zndma do velkych detail (napf. [4]). Jsou zndmy struktury
dalSich bakterialnich komplex( (LH1, LH3, LH4). Tyto prstence se lisi potem pigmentd,
symetrii, uspofadanim dipdlovych momentd, silou vazby mezi jednotlivymi pigmenty atd.
(napfr.[5]).

Cile projektu, jejich splnéni a pFinos.

Projekt, ktery navazal na projekty specifického vyzkumu z pfedchozich let 2007 — 2014,
si kladl za cil pokracovat ve studiu svétlosbérného komplexu LH2 z purpurové bakterie
Rhodopseudomonas acidophila a svétlosbérného komplexu LH4 z purpurové bakterie
Rhodobacter sphaeroides s osmicetnou symetrii a jinym usporadanim dipdlovych momentd
(témér radialnim) a studovat stacionarni fluorescencni a absorpcni spektra za pritomnosti jak
statického, tak dynamického neporadku.

Vystupem z projektu mély byt pfispévky na dvou mezinarodnich konferencich, ¢lanky ve
sbornicich ztéchto konferenci, popft. ¢ldnek ve sborniku z dalsi mezinarodni konference
(hrazené zjinych zdrojd), ¢lanek v casopise zarazeném v databdzi Scopus - Jsc a c¢lanek
v inpaktovaném casopise - Jimp.

Postup prace:

Byly provedeny vypocty stacionarnich fluorescenénich a absorpénich spekter pro
kompletni prstencovy systém LH2 (prstenec B850 a prstenec B800) za pouziti modelu
interakci pouze mezi nejblizSimi sousedy, ato pfi soucasném zahrnuti dynamického
neporadku a statického neporadku v lokdlnich excitacnich energiich (publ. vystup [i] a [iv]).
Vysledky byly porovnany s nasimi vysledky z pfedchozich let pro jednodussi model komplexu
LH2 obsahuijici pouze prstenec B850. 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 atyto 1azné maji pro
vsechny pigmenty stejné vlastnosti). V nasSich vypoctech jsme uvaZovali Kiihnlv model
spektralni hustoty. Pro vypocet fluorescence a absorpce byla pouzita Mukamelova metoda
[6,7]. Zkoumali jsme téz lokalizaci excitonovych stavu [iv].

Dale byla spoctena stacionarni fluorescencni a absorpcni spektra pro Uplny prstencovy
systém LH2 (prstenec B850 a prstenec B800) pro pfipad ,plného” hamiltonidnu, opét se
zahrnutim statického neporadku v lokdlnich excitacnich energiich a diagonalniho
dynamického neporadku, (publikaéni vystupy [ii], [v]).

Zabyvali jsme se téZz komplexem LH4, a to jak za poutziti jednodusssiho modelu (pouze
hlavni prstenec B-a/B-B) [iii], tak se zahrnutim dalSich dvou prstenc [vi]. Konference
SEEP’15 se ucastnil David Zapletal (spolupracovnik z Univerzity Pardubice) a byla hrazena
Univerzitou Pardubice.

NejdulezitéjsSim zavérem plynoucim z novych vysledk(l je to, Ze pfi zahrnuti druhého
prstence (B800) v LH2 se v pfipadé nizké teploty objevuje druhé maximum v absorpénim
spektru, ato jak pfi pouZiti modelu interakce mezi nejblizSimi sousedy, tak pfi pouziti
modelu plného hamiltonidnu.




V pristim roce by bylo dobré pokracovat ve vyzkumu a rozsifit typy statického
neporadku, napf. o fluktuace poloh bakteriochlorofyl(i i mimo rovinu prstence.

Prace na projektu byly ovlivnény tim, Ze studentovi doktorského studia M. Hordkovi bylo
v prlbéhu zafi znovu diagnostikovano velmi zdvainé onemocnéni (leukémie), musel
okamzité nastoupit Ié¢bu a z tohoto dlvodu prerusit studium. Proto se i druhé konference
zucastnil P. Hefman (¢ldanek do sborniku byl v té dobé uz pfijat a nebyl by publikovan bez
Ucasti alespon jednoho z autort). Vyrocni zprava byla téz sepsana P. Hefrmanem.
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Splnéni kontrolovatelnych vysledki reseni.
Na zakladé reSeni projektu vznikly (vzniknou) tyto publikace:

a) Publikovano (zaddano do OBD s vazbou na RIV)

[i] HERMAN, P., ZAPLETAL, D., HORAK, M. Computer Simulation of Absorption and Steady
State Fluorescence Spectra of LH2 Complex - B850 and B800 Ring. In Recent Researches in
Applied Informatics, Proceedings of the 6th International Conference on Applied
Informatics and Computing Theory (AICT'15), Salerno, Italy, June 27-29, 2015, Recent
Advances in Computer Engineering Series 31, WSEAS Press, 2015, pp. 41-49.

(ISSN: 1790-5109, ISBN: 978-1-61804-313-9)

[ii] HORAK, M., HERMAN, P., ZAPLETAL, D. Simulation of Emission and Absorption Spectra of
Full LH2 Complex (B850 Ring and B800 Ring) - Full Hamiltonian Model. In Advances in
Computer Science, Proceedings of the 15th International Conference on Evolutionary
Computing (EC '15), Proceedings of the 6th European Conference of Computer Science
(ECCS '15), Rome, Italy, November 7-9, 2015, Recent Advances in Computer Engineering
Series 35, WSEAS Press 2015, pp. 117-126.

(ISSN: 1790-5109, ISBN: 978-1-61804-344-3)

[iii] Hefman, P., Zapletal, D., HORAK, M. Modelling of Absorption ond Fluorescence Spectra
of Photosynthetic Complex. In Proceedings of SEEP2015, 11-14 August 2015, Paisley, UK,
(ISBN: 978-1-903978-49-8)

[iv] Hefman, P., Zapletal, D. Modeling of Absorption and Steady State Fluorescence Spectra
of Full LH2 Complex (B850 - B800 Ring). International Journal Of Mathematical Models
And Methods In Applied Sciences, Vol. 9, 2015, p. 614-623.

(ISSN: 1998-0140, ¢lanek v ¢asopise Jsc)

b) zaslano nebo v recenznim fizeni

[v] HERMAN, P., ZAPLETAL, D. Modeling of Emission and Absorption Spectra of LH2 Complex
(B850 and B800 Ring) — Full Hamiltonian Model. International Journal Of Mathematical
Models And Methods In Applied Sciences, 2016.

(ISSN: 1998-0140, ¢lanek v ¢asopise Js)




[vi] ZAPLETAL, D., HERMAN, P., B-a/B-a Ring from Photosynthetic Complex LH4 - Simulation
of Absorption and Steady State Fluorescence Spectra. International Journal of Modern

Physics B. (ISSN: 0217-9792, ¢lanek v impaktovaném casopise Jimp)

Tab. 1 SumaF vystupt FeSeni projektu?

Typ vystupu Plan Splnéno Plan Poznamka (napft.
v Zadosti do vyslo, pfijato,
o projekt 12/16 | vredakénim
fizeni apod.
Pocet obhajenych dizertacnich praci 0 0
Pocet obhajenych diplomovych praci 0 0
Jimp - vystup v impaktovaném &asopisu 1 0 1 v recenznim
fizeni
Jsc — vystup v databdzi Scopus 1 1 1 1x vyslo, 1x
v recenznim
fizeni
Jneimp — vystup v databazi ERIH
Jrec — vystup v recenzovaném casopisu
B — odborna kniha
C — kapitola v odborné knize
D — ¢lanek ve sborniku 2 3 3x vyslo
Pocet vysledkl celkem 4 4 2

Podrobné zdlivodnéni vydaji a dolozeni dodatecnych zadosti o zménu rozpoctu:

Odmény - byla planovana odmeéna pro P. Hefmana. Vyplacena byla v planované vysi

Odvody na zdravotni, socidlni a Urazové pojisténi; tvorba socidlniho fondu — vyplaceno

Dohody o provedeni prace a dohody o pracovni ¢innosti — byla planovana dohoda o
provedeni prace pro M. Horaka. Ve vysi 5500 K¢. Tato ¢astka byla vyplacena formou

nebyla planovana. Na zdkladé Zzadosti o zménu rozpoctu (9.9.2015) byla vyplacena

bylo planovédno 5150 K¢. Na zdkladé Zadosti o zménu rozpoctu z 12.11.2015 (nizsi vydaje
na cestovné a nizsi vydaje na drobny hmotny majetek) byla na spotiebni material
vydana c¢astka 14334 KE. Za tuto ¢astku byly nakoupeny tonery a inkoustové naplné do
tiskaren — 12592 K¢ a kancelaiské potreby (papiry do tiskarny, Sanony, psaci potreby) —

planovana c¢astka na nakup notebooku byla 25000 KE. Vyslednd cena notebooku
z vybérového ftizeni byla 20332 K¢. Zbylé prostiedky byly na zdkladé Zadosti o zménu

a) osobni naklady

2500 K¢.

v planované vysi

stipendia (Zadost o zménu rozpoctu z 9.9.2015)
b) stipendia

Castka 5500 K¢.
c) spotiebni material

1742 KE.
d) drobny hmotny majetek

rozpoctu (12.11.2015) pouzity na spotiebni material.
e) dalsi naklady

nebyly planovany. Skutecna vyse téchto nakladl byla 1745,44 K¢. Tuto castku tvorily
kurzové ztraty, bankovni poplatky a cestovni pojisténi. Tyto naklady byly v navrhu
projektu zahrnuty v ¢astce na cestovné.

LV pfipadé, Ze vznikly typy vysledk(i neuvedené v tabulce, pfidejte si do ni Fadky.



f) naklady nebo vydaje na sluzby
byla planovana ¢astka 27000 K¢ na uhradu 2 konferencnich poplatkl. Skutec¢nd cerpana
Castka byla 26707,45 K¢.

g) doplikové (reZijni) naklady
nebyly planovany ani uc¢tovany.

h) cestovné
na pokryti Gcasti na 2 mezinarodnich konferencich byla pldnovana ¢astka 42000 K¢ a na
domdci cestovné ¢astka 4000 K¢. Skutecné naklady na uUcast na konferencich byly 35999
K¢ a na domdci cestovné bylo vyddno 4152 K¢. Zbylé prostfedky byly na zakladé Zadosti
(12.11.2015) poutZity na spotiebni material.

Vysledek ¢erpani financnich prostifedkl uvedte v jednotné prehledné tabulce 2.

Tab. 2 Cerpani finanénich prostiedk v K¢

Polozka Plan Zadost o zménu Skutec¢nost
rozpoctu

Pocet ¢lenl fesitelského 2 9.9.2015 1

tymu Cerpajicich mzdové

prostredky

Pocet studentl Cerpajicich | 1 9.9.2015 0

mzdové prostredky

Stipendia 0 9.9.2015 5500,-

DPP, DPC - studenti 5500,- 9.9.2015 0

Odmény, DPP, DPC - 2500,- 2500,-

ostatni

Zakonné zdravotni a 850,- 860,51

socialni pojisténi

Celkem osobni naklady 8850,- 8860,51

Spotrebni material 5150,- 12.11.2015 14334,-

Drobny hmotny majetek 25000,- 20332,-

Materialové naklady 30150,- 12.11.2015 34666,-

celkem

Sluzby celkem 27000,- 26707,45

Cestovné celkem 46000,- 12.11.2015 40151,-

Ostatni naklady 0 1745,44

Celkové naklady 112000,- 112130,40

Prilohy:

a) kopie publikacnich vystup,
b) vypis z OBD — vystupy podporené timto projektem,
c) vysledovka z ekonomického informacniho systému Magion — vyuctovani dotace,

d) Zzadosti o povoleni zmény rozpoctu

Datum:

4.1.2016

Podpis




