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V dnesni dobé se vynaklada velké usili na vyvoj efektivnich systémt vhodnych pro umélou foto-
syntézu. Prvni krok mechanismu zde predstavuje rychlé separace naboje a vznik odpovidajicich sta-
bilnich elektronovych stavi. Zakladni charakterizace souvisejictho prenosu elektronu (PE) se provadi
pomoci spektroskopickych technik, které jsou ale dopliiovany molekuldrnimi simulacemi pro detailni
popis na atoméarni drovni, kdy se snazime nalézt podminky vedouci k PE nebo naopak, které ho
zpomaluji. Pro modelovani tohoto procesu se vyuzivd kombinace molekularnich dynamik zalozenych
na integraci Newtonovych pohybovych rovnicich a presnych kvantové-mechanickych vypoctu, které
umoznuji urcit rozlozeni naboje nebo parametry pro odhad rychlosti PE.

V ramci projektt nabizim dvé témata tykajici se molekulového modelovani. Prvni je zaméfeno na
popis okoli aktivni (¢asti) molekuly, na niz dochédzi k separaci ndboje a kterd je zahrnuta do oblasti
popisované kvantovou mechanikou. Okoli je totiz bézné modelovano pomoci klasickych silovych poli,
v nichz se atomové ndboje na molekuldch neméni béhem ¢asového vyvoje, coz ale muze ovlivnit
popis PE. V ramci projektu proto bude zkoumén vliv velikosti kvantové casti na elektrostatické po-
tencidly v aktivnich ¢astech a elektronickd sprazeni mezi nimi. Vysledky budou nakonec porovnany s
modely umoznujicimi polarizaci molekul okoli. Druhym tématem je modelovani absorpcnich spekter
studovanych molekul, kdy se budeme snazit nalézt mezi nékolika dostupnymi metodami pro vypocet
excitovanych stavi tu, kterd by umoznovala co nejlépe reprodukovat namérend experimentalni spek-
tra. Takovy model bude vhodny i pro samotny popis PE. Studie bude provedena pro zvoleny Re
donorovy-akceptorovy komplex syntetizovany v poslednich letech nebo vybranou ¢ast modifikovanych
proteinu (viz Obr. , které s kolegy z Heyrovského tstavu zkouméme.[1,2,3]

Obecné se jedna o vypocetni projekty s pouzitim naprogramovanych metod, kdy si vyzkousite mod-
elovani casového vyvoje kovovych komplext v rozpoustédle nebo zjistite, jak presné lze simulovat jejich
absorbéni spektra pomoci riznych modeli. V pripadé zajmu mi piste na filip.sebesta@matfyz. cuni.cz.
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Obrazek 1: Priklady studovanych systému
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