Abstrakt

Extrémné rychlé relaxacni procesy ve fotosyntetickych molekuldrnich komplexech a v
molekuldch chlorofylu jsou pozorovany jiz desitky let. Vzestup multidimenzionélnich
spektroskopickych technik s femtosekundovym ¢asovym rozliSenim vedl k objeviim
mnoha dosud nezaznamenanych fyzikédlnich jevti. Tyto ultrarychlé procesy (probiha-
jict v an ¢asovych gkéalach 1071 s) byly v poslednéch letech pfedmétem intenzivnich
diskusi a experimentédlnich méfeni, ale teoretickych modelt téchto procesti je mélo. V
této diplomové byl zformulovan a otestovdn novy teoreticky spektroskopicky model
pro molekuly chlorofylu a jemu podobnych. Fyzikélni parametry modelu byly opti-
malizovany na experimentélnich absorp¢énich spektrech ziskanych z literatury. Parametri-
zovany model byl poté pouzit s velkym tspéchem k reprodukci experimentalnich dat
a také k simulaci dynamik populaci excitovaného stavu pomoci Redfieldovych rovnic,
které byly odvozeny, implementovéany a vypocetné optimalizovany. Relaxa¢ni casy pre-
chodu Q, — Q, v molekule chlorofylu 2 byly odhadnuty z nasimulovanych dynamik a
porovnény s literaturou. Byla také navrzena a diskutovdna omezeni nového modelu.



