Konformacni analyza malych donor-akceptorovych komplexii:
modelovani proteinového fotokatalyzatoru

Velky cil dnesni doby predstavuje nalezeni systému, ktery by byl schopen umélé fotosyntézy s dostatecnou
efektivitou za ticelem ziskavani energie ze slune¢niho zafeni ¢i zachytu COs a jeho nasledné redukce. Zasadni roli
zde hraje rychld separace excitovaného elektronu a vzniklé diry po excitaci a doba zivota excitovanych stavi.
Velmi dobrou inspiraci v tomto sméru nabizi pfiroda, kde prenos elektronu plni vyznamnou roli od fotosyntézy
azpo dychaci retézec. V proteinech je elektron typicky prenaSen mezi kovovymi centry na vzdalenosti 10 - 20
A a je usnadnén p¥itomnosti aromatickych amino kyselin na elektronovych drahéch. Pomoci mutaci v proteinu
(zdmeény amino kyselin) lze vytvorit i umélé drahy pro prenos elektronu (viz (1) a studovat vliv zmén na jeho
prubéh. Separované naboje lze nasledné vyuzit k oxida¢né-redukénim reakcim v katalytickych centrech.

Pro studium charakteristik prenosu elektronu vsSak proteiny predstavuji prili§ komplexni systémy, a proto
byly syntetizovany malé donor-akceptorové komplexy inspirované usporadanim donoru a akceptoru elektronu
ve studovanych azurinovych proteinech. Po excitaci byla u téchto komplexti zaznamenavéana casové rozliSend
infracervena spektra, kterda poskytuji informaci o dobach Zivota excitovanych stavi, ale na jejichz zakladé nelze
vysveétlit rozdily v prenosu elektronu pro jednotlivé komplexy. V interpretaci namérenych vysledkt dokazi ale
pomoci molekuldarni simulace, jez poskytuji vhled do usporadani molekul. Kvantové-chemické vypocty navic
umoznuji odhadnout parametry pro stanoveni rychlosti pfenosu elektronu z Marcusovy teorie. Tyto veliciny
vSak zavisi na usporddani molekuly (jeji konformaci) i usporddéani okoli, které se budou studovat v rdmci pro-
jektu.

Vyzkousite si tedy hledani stabilnich konformaci pro vybrany rheniovy donor-akceptorovy komplex a v
pripadé zadjmu i modelovani ¢asového vyvoje systému pomoci klasické dynamiky. U stanovenych struktur lze
urc¢it korelace mezi geometrickym usporddanim (nebo elektrostatickym pasobenim ¢asti systému) a teoreticky
uré¢enymi parametry ovliviiujicimi rychlost pfenosu elektronu, pticemz ziskané poznatky by ddle mohly posunout
navrh novych donor-akceptorovych komplext pro umeélou fotosyntézu. Moznou variantou je i vyhodnocovani
casove rozlisenych infracervenych spekter ve spolupraci s kolegy z Heyrovského tstavu. V pripadé zajmu mi
piste na adresu filip.sebesta@myff.cuni.cz a mizeme probrat podrobnosti.

Obrazek 1: Prenos elektronu v modifikovaném azurinovém proteinu
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