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Velky cil soucasné doby predstavuje pripraveni systému, ktery by byl schopen dostatecné efektivni umélé
fotosyntézy za ucéelem ziskdvani energie ze sluneéniho zareni ¢i zachytu COs a jeho nésledné redukce. In-
spirace se obecné hled4 v zivych organismech. V proteinech je elektron typicky prendsen mezi redoxnimi centry
na vzdalenosti 10 - 20 A a je usnadnén pFitomnosti aromatickych amino kyselin. Pomoci mutaci v proteinu
(zdmény amino kyselin) lze vytvorit i umélé drahy pro prenos elektronu (viz (1) a studovat vliv zmén na jeho
prubéh. . Takto 1ze stanovit dilezité parametry ovlivniviujici separaci naboje. Pro detailni studium charak-
teristik pfenosu elektronu vsak proteiny predstavuji prilis komplexni systémy, a proto byly syntetizovany malé
donor-akceptorové komplexy inspirované usporddanim redoxnich center v azurinovych proteinech. Na zdkladé
fluorescen¢énich méreni a casové rozlisené infracervené spektroskopie byly pro tyto komplexy urceny doby zivota
excitovanych stavi, na jejichz zakladé ale nelze vysvétlit rozdily v prenosu elektronu pro jednotlivé komplexy.

V interpretaci namérenych vysledki dokézi ale pomoci molekularni simulace, jez poskytuji vhled do ge-
ometrického uspordadani molekul. Kvantové-chemické vypocty navic umoznuji stanovit parametry pro odhad
rychlosti pfenosu elektronu z Marcusovy teorie. Tyto veli¢iny vSak zavisi na usporadani molekuly i okoli, které
se budou studovat v ramci projektu. Vyzkousite si tedy hledani stabilnich konformaci pro vybrany rheniovy
donor-akceptorovy komplex nebo modelovani ¢asového vyvoje systému na atomové irovni pomoci klasické dy-
namiky. U stanovenych struktur lze urcit korelace mezi geometrickym uspofdddnim (nebo elektrostatickym
pusobenim ¢4sti systému) a teoreticky uréenymi parametry ovliviiujicimi rychlost pfenosu elektronu, pficemz
ziskané poznatky by mohly byt vyuzity pri syntéze novych donor-akceptorovych komplexi. MoZnou variantou
je i vyhodnocovani ¢asové rozlisenych infracervenych spekter ve spolupraci s kolegy z Heyrovského ustavu. V
pripadé zajmu piste na adresu filip.sebesta@myff.cuni.cz a miazeme probrat podrobnosti.

Obrazek 1: Prenos elektronu v modifikovaném azurinovém proteinu
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