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Okruh problém resenych v tomto projektu nélezi k zakladnimu teoretickému vyzkumu
optickych vlastnosti molekularnich nanoagregatli, které hraji dllezitou roli v biologickych
procesech a pfi vyvoji zatizeni na molekuldrni drovni. K nejstudovanéjsim systémam 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 zachycovéani 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 sfononovou ldzni (dynamicky neporadek) na fyzikdalni
vlastnosti je nutno cely systém rozdélit na dvé c¢asti — relevantni subsystém a zbytek (lazen).
Sila interakce mezi excitonem afonony rozhoduje otom, ktera &ast celého systému tvori
relevantni subsystém. Mimo pfipadu Cisté nekoherentniho prenosu, ve kterém se pro popis
casového vyvoje pravdépodobnosti obsazeni jednotlivych mist pouZivaji Pauliho Fidici
rovnice (PME), je nutno pouzivat velmi komplikované rovnice pro excitonovou matici hustoty
(popf. jiné ekvivalentni metody), nebot na casovy vyvoj systému maji vliv nejen
pravdépodobnosti obsazeni (diagonalni maticové elementy matice hustoty), ale ifazové
vztahy dané nediagonalnimi maticovymi elementy. Dosavadni publikované vysledky zahrnuji
diagonalni exciton-fononovou vazbu.
b) vliv_diagondlniho a nediagondlniho statického neporddku na lokalizaci (delokalizaci)
elektronovych stavi

Interakce s prostredim probiha na rznych ¢asovych skalach. Pokud interakce probiha na
Casové skale radové mnohem delsi, nez odpovida ¢asovému vyvoji relevantniho subsystému,
mulzZeme tuto interakci modelovat pomoci statického neporadku. Existuje nékolik modell
statického neporadku (nekorelovany a korelovany neporadek v lokalnich excitacnich
energiich, nekorelovany a korelovany neporddek v transfer integralech souvisejici
s fluktuacemi poloh jednotlivych pigmentll a orientaci dipélovych momentd). Pritomnost




statického neporadku ma podstatny vliv na lokalizaci elektronovych stav(, a tim i na optické
vlastnosti.
c) optické vlastnosti individudlnich nanosystému — single molecule spectroscopy (SMS)

Neporadek v molekularnich agregatech ¢asto maskuje detaily ve stacionarnich optickych
spektrech, zvlasté pfi nizkych teplotdch. 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 prfenosu energie v téchto systémech a pokusy o vyvoj
novych optickych materidld.

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

Cile projektu, jejich splnéni a pfinos.

Projekt, ktery navazuje na projekty specifického vyzkumu z predchozich let 2007 — 2015,
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 absorpéni spektra za pritomnosti jak
statického, tak dynamického neporadku.

Vystupem z projektu mély byt pfispévky na dvou mezinarodnich konferencich, ¢lanky ve
sbornicich z téchto konferenci a dva ¢lanky v ¢asopisech zarazenych v databazi Scopus - Js
(popft. jeden ¢lanek Jsc a jeden ¢lanek v impaktovaném cCasopise - Jimp).

Postup prace:

Byly provedeny vypocty staciondrnich fluorescencnich a absorpcnich spekter pro
prstenec B-a/B-B ze svétlosbérného komplexu za pouZiti modelu plného hamiltonidanu a
dipol-dipdlové interakce. Soucasné byl zahrnut vliv dynamického neporadku a statického
neporadku v radidlnich pozicich molekul v roviné prstence (publ. vystup [i] a [iii]). Vysledky
byly porovnany s nasimi vysledky z predchozich let, které byly spocteny za pouziti modelu
interakce mezi nejblizSimi sousedy. 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 ldzné 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 byly zkoumdny statistické vlastnosti hamiltonianu pro modelovy systém,
konkrétné vlastnosti distribuci transferintegrali mezi nejblizsimi sousedy v prstenci B850 ze
svétlosbérného komplexu LH2 pro rizné typy statického neporadku svdzané s fluktuacemi
geometrie prstence (publikaéni vystupy [ii], [iv], [v]).

NejdllezitéjsSim zdvérem plynoucim znovych vysledkll je to, Ze rozstépeni
fluorescen¢niho spektra ma rizné pficiny pro rdzné typy LH komplexd. V prstenci B850 z LH2
vznikne rozStépeni nahrazenim modelu interakce mezi nejblizsSimi sousedy modelem plného
hamiltonidnu a témér nezdvisi na typu statického neporadku. V B-o/B-B prstenci z LH4



naproti tomu roz$tépeni fluorescenéniho spektra silné zavisi na typu statického neporadku a
objevuje se jak pro NN model, tak pro FH model.

V pfistim roce by bylo dobré pokradovat ve vyzkumu a zabyvat se statistickymi
vlastnostmi hamiltonianu podrobnéji, a to pfi zahrnuti riznych typu statického neporadku.
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Splnéni kontrolovatelnych vysledki feseni.
Na zakladé reSeni projektu vznikly (vzniknou) tyto publikace:
a) Publikovano (zaddano do OBD s vazbou na RIV)

[i] HERMAN, P., ZAPLETAL, D., KABRHEL, P. Simulation of Absorption and Steady State
Fluorescence Spectra, B-a/B-B Ring from Photosynthetic Complex LH4. International
Journal of Biochemistry Research, Vol. 1, 2016, pp. 17-26.

(ISSN: 1790-5109, misto ve sborniku byl pfispévek z conference publikovan v ¢asopise)

[ii] HERMAN, P., ZAPLETAL, D., CHARVAT, J. B850 Ring from Photosynthetic Complex LH2 —
Influence of Static Disorder. International Journal of Biochemistry Research, Vol. 1, 2016, pp.
27-34.
(ISSN: 1790-5109, misto ve sborniku byl pfispévek z conference publikovan v ¢asopise)

[iii] HERMAN, P., ZAPLETAL, D. B-a/B-B Ring from Photosynthetic Complex LH4, Modeling of
Absorption and Fluorescence Spectra. International Journal Of Mathematics and
Computers in Simulation, Vol. 10, 2016, p. 332-344.

(ISSN: 1998-0159, ¢lanek v ¢asopise Jsc)

[iv] HERMAN, P., ZAPLETAL, D., B850 Ring from Photosynthetic Complex LH2 — Comparison
of Different Static Disorder Types. International Journal Of Mathematics and Computers in
Simulation, Vol. 10, 2016, p. 361-369.

(ISSN: 1998-0159, ¢lanek v ¢asopise Js)

b) prijato k publikaci (zatim nepublikovano)

[v] HERMAN, P., ZAPLETAL, D. Fluctuations of Bacteriochlorophyll’s Positions in B850 Ring
from Photosynthetic Complex LH2. International Journal Of Mathematics and Computers
in Simulation, pftijato.

(ISSN: 1998-0159, ¢lanek v casopise Jsc)



Tab. 1 SumaF vystupt feSeni projektu?

Typ vystupu Plan Spinéno | Plan do Poznamka
v Zadosti konce (napft. vyslo,
o projektu | pfijato,
projekt v redakénim
fizeni apod.)
Pocet obhajenych dizertacnich praci 0 0
Pocet obhajenych diplomovych praci 0 0
Jimp - vystup v impaktovaném c¢asopisu 0(1) 0 0
Jsc — vystup v databazi Scopus 2(1) 2 1 2x vyslo, 1x pfijato

Jneimp — vystup v databazi ERIH

Jrec — vystup v recenzovaném casopisu

B — odborna kniha

C — kapitola v odborné knize

D - ¢lanek ve sborniku 2 0 misto ve sbornicich
byly pFispévky
publikovany
v Casopise (viz dalsi
Fadek)

¢lanek v odb. ¢asopise (zatim neni 0 2

v databazi Scopus ani WOS)

Pocet vysledkl celkem 4 4 1

Podrobné zdlivodnéni vydaja a dolozeni dodatecnych zadosti o zménu rozpoctu:

a)

b)

f)

osobni naklady

Odmeény - byla pldnovana odména pro P. Hefmana. Vyplacena byla v planované vysi
2500 K¢.

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

stipendia

bylo planovdno stipendium pro P. Kabrhela ve vysi 10000 K¢ a stipendium pro J.
Charvata ve vysi 5000 K¢ - vyplaceno podle planu

spotiebni material

bylo pldnovano 8400 K¢, nakoupeny byly tonery do laserové tiskarny — 5199 K¢. Zbytek
prostiedkd byl pouzit na pokryti zvysenych ndkladl na sluzby a dalSich naklad( (zadost
z31.10.2016).

drobny hmotny majetek

nakup nebyl planovan ani uskuteénén

dalsi naklady

nebyly planovany. Skutecna vyse téchto ndkladl byla 2345,29 K¢. Tuto castku tvofily
kurzové ztraty, bankovni poplatky a cestovni pojisténi. Tyto naklady byly v navrhu
projektu zahrnuty ¢asteéné v Castce na cestovné, ¢astecné v poplatku za publikovani
¢lanku.

naklady nebo vydaje na sluzby

byla planovana ¢astka 43000 K¢ na uhradu 2 konferencnich poplatki a jednoho poplatku
za publikaci ¢lanku. Castka byla cerpana podle planu, ale v navrhu projektu nebylo

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




pocitdno s DPH, proto se vyCerpana ¢astka zvysila na 46096,20 K¢.. O zménu rozpoctu
bylo pozadano (viz Zadost z 31.10.2016)

g) doplikové (reZijni) naklady
nebyly planovany ani uétovany
h) cestovné

na pokryti Ucasti na 2 mezinarodnich konferencich byla planovana ¢astka 44000 K¢ a na
domdci cestovné ¢dstka 4000 KE&. Skutecné ndklady na ucast na dvou konferencich
(AICT'16, Ischia, Itdlie a MMES '16, Dubrovnik, Chorvatsko) byly 40026 K¢ a na domaci
cestovné bylo vydano 5865 K¢. Prerozdéleni mezi zahrani¢nim a domacim cestovnym
bylo povoleno na zakladé Zadosti ze 4.9.2016. O moZnost pouZiti ¢asti zbylych
prostfedkd na pokryti dalSich ndkladl a zvySenych naklad(l na sluzby bylo téZ pozadano
(2adost 2 31.10.2016).

Vysledek ¢erpdni financnich prostfedkd uvedte v jednotné prehledné tabulce 2.

Tab. 2 Cerpani finanénich prostiedkd v K&

Polozka Plan Zadost o zménu Skutec¢nost
rozpoctu

Pocet clen( fesitelského 1 1

tymu Cerpajicich mzdové

prostredky

Pocet studentt Cerpajicich | 2 1

mzdové prostredky

Stipendia 15000,- 15000,-

DPP, DPC - studenti 0 0

Odmény, DPP, DPC - 2500,- 2500,-

ostatni

Z4konné zdravotni a 850,- 860,54

socidlni pojisténi

Celkem osobni naklady 8850,- 18360,54

Spotfebni material 8400,- 31.10.2016 5199,-

Drobny hmotny majetek 0 0

Materidlové naklady 8400,- 31.10.2016 5199,-

celkem

Sluzby celkem 43000,- 31.10.2016 46096,20

Cestovné celkem 48000,- 4.9.2016 a 45891,-
31.10.2016

Ostatni naklady 0 31.10.2016 2345,29

Celkové naklady 117750,- 117892,03

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
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