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V dnešńı době se vynakládá velké úsiĺı na vývoj efektivńıch systémů vhodných pro umělou foto-
syntézu. Prvńı krok mechanismu zde představuje rychlá separace náboje a vznik odpov́ıdaj́ıćıch sta-
bilńıch elektronových stav̊u. Základńı charakterizace souvisej́ıćıho přenosu elektronu (PE) se provád́ı
pomoćı spektroskopických technik, které jsou ale doplňovány molekulárńımi simulacemi pro detailńı
popis na atomárńı úrovni, kdy se snaž́ıme nalézt podmı́nky vedoućı k PE nebo naopak, které ho
zpomaluj́ı. Pro modelováńı tohoto procesu se využ́ıvá kombinace molekulárńıch dynamik založených
na integraci Newtonových pohybových rovnićıch a přesných kvantově-mechanických výpočt̊u, které
umožňuj́ı určit rozložeńı náboje nebo parametry pro odhad rychlosti PE.

V rámci projekt̊u nab́ıźım dvě témata týkaj́ıćı se molekulového modelováńı. Prvńı je zaměřeno na
popis okoĺı aktivńı (části) molekuly, na ńıž docháźı k separaci náboje a která je zahrnuta do oblasti
popisované kvantovou mechanikou. Okoĺı je totiž běžně modelováno pomoćı klasických silových poĺı,
v nichž se atomové náboje na molekulách neměńı během časového vývoje, což ale může ovlivnit
popis PE. V rámci projektu proto bude zkoumán vliv velikosti kvantové části na elektrostatické po-
tenciály v aktivńıch částech a elektronická spřažeńı mezi nimi. Výsledky budou nakonec porovnány s
modely umožnuj́ıćımi polarizaci molekul okoĺı. Druhým tématem je modelováńı absorpčńıch spekter
studovaných molekul, kdy se budeme snažit nalézt mezi několika dostupnými metodami pro výpočet
excitovaných stav̊u tu, která by umožňovala co nejlépe reprodukovat naměřená experimentálńı spek-
tra. Takový model bude vhodný i pro samotný popis PE. Studie bude provedena pro zvolený Re
donorový-akceptorový komplex syntetizovaný v posledńıch letech nebo vybranou část modifikovaných
protein̊u (viz Obr. 1), které s kolegy z Heyrovského ústavu zkoumáme.[1,2,3]

Obecně se jedná o výpočetńı projekty s použit́ım naprogramovaných metod, kdy si vyzkouš́ıte mod-
elováńı časového vývoje kovových komplex̊u v rozpouštědle nebo zjist́ıte, jak přesně lze simulovat jejich
absorbčńı spektra pomoćı r̊uzných model̊u. V př́ıpadě zájmu mi pǐste na filip.sebesta@matfyz.cuni.cz.

Obrázek 1: Př́ıklady studovaných systémů
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