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Vedoućı: Mgr. Filip Šebesta, Ph.D. (filip.sebesta@mff.cuni.cz )
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Velký ćıl současné doby představuje připraveńı systému, který by byl schopen dostatečně efektivńı umělé
fotosyntézy za účelem źıskáváńı energie ze slunečńıho zářeńı či záchytu CO2 a jeho následné redukce. In-
spirace se obecně hledá v živých organismech. V proteinech je elektron typicky přenášen mezi redoxńımi centry
na vzdálenosti 10 - 20 Å a je usnadněn př́ıtomnost́ı aromatických amino kyselin. Pomoćı mutaćı v proteinu
(záměny amino kyselin) lze vytvořit i umělé dráhy pro přenos elektronu (viz 1) a studovat vliv změn na jeho
pr̊uběh. [1,2]. Takto lze stanovit d̊uležité parametry ovlivnivňuj́ıćı separaci náboje. Pro detailńı studium charak-
teristik přenosu elektronu však proteiny představuj́ı př́ılǐs komplexńı systémy, a proto byly syntetizovány malé
donor-akceptorové komplexy inspirované uspořádáńım redoxńıch center v azurinových proteinech. Na základě
fluorescenčńıch měřeńı a časově rozlǐsené infračervené spektroskopie byly pro tyto komplexy určeny doby života
excitovaných stav̊u, na jejichž základě ale nelze vysvětlit rozd́ıly v přenosu elektronu pro jednotlivé komplexy.

V interpretaci naměřených výsledk̊u dokáž́ı ale pomoci molekulárńı simulace, jež poskytuj́ı vhled do ge-
ometrického uspořádáńı molekul. Kvantově-chemické výpočty nav́ıc umožňuj́ı stanovit parametry pro odhad
rychlosti přenosu elektronu z Marcusovy teorie. Tyto veličiny však zaviśı na uspořádáńı molekuly i okoĺı, které
se budou studovat v rámci projektu. Vyzkouš́ıte si tedy hledáńı stabilńıch konformaćı pro vybraný rheniový
donor-akceptorový komplex nebo modelováńı časového vývoje systému na atomové úrovni pomoćı klasické dy-
namiky. U stanovených struktur lze určit korelace mezi geometrickým uspořádáńım (nebo elektrostatickým
p̊usobeńım část́ı systému) a teoreticky určenými parametry ovlivňuj́ıćımi rychlost přenosu elektronu, přičemž
źıskané poznatky by mohly být využity při syntéze nových donor-akceptorových komplex̊u. Možnou variantou
je i vyhodnocováńı časově rozlǐsených infračervených spekter ve spolupráci s kolegy z Heyrovského ústavu. V
př́ıpadě zájmu pǐste na adresu filip.sebesta@mff.cuni.cz a můžeme probrat podrobnosti.

Obrázek 1: Přenos elektronu v modifikovaném azurinovém proteinu
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