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Slovni vyjidi-eni, komentife a pfipominky oponenta:

Predkladand prace predstavuje teoreticky fenomenologicky model ultrarychlych relaxa¢nich
procesii mezi excitovanymi elektronovymi stavy molekul ptfbuznych chlorofyld. Prace vych.ézi
z podobnych predchozich modeldi, které jsou kdispozici v literatufe a zahrnuje explicitni
modelovy popis nejen elektronovych excitovanych stavii, ale i malého poétu (jeden a dva)
intramolekuldmich stupitd volnosti, které svazuji dva zniamé elektronové excitované stavy
chlorofylu a jemu podobnych molekul. Ostatni stupné volnosti jsou charakterizovany pomoci
fenomenologické teorie na bazi spektralni hustoty lazng. Fenomenologicky model, t;. Hamiltonian
systému a parametry spektralni hustoty, je parametrizovan srovnanim vypoétenych absorpénich
spekter s absorptnimi spektry chlorofylu a v riznych rozpoudtédlech. Tento model by mél
umoznit detailni vypodty &asové zavislych spekter chlorofylu podobnych molekul, a to nejen pro
monomery, jaké je moZno ocekédvat v rozpoustédlech, ale i pro makromolekuly — pigment-
proteinové systémy — jako jsou fotosyntetické antény.

Prace predkladd pom&mé rozséhly Gvod do teoretického pozadi problému, kde se odvozuji
pohybové rovnice pro ¢asovy vyvoj matice hustoty, ktera tu ptedstavuje hlavni teoreticky nastroj
pro vypolty spekter. I modelovy Hamiltonidn je detailné popsin a zdtivodnén. Oproti tomu
pongkud chybi stejné detailni popis vztahu mezi dynamikou matice hustoty a optickymi spektry.
Jsou uvedeny pouze rovnice pro absorpéni spektrum, které uZivaji pfimo samotnych rychlostnich
konstant, nebo elementi tenzoru popisujiciho relaxaci optickych koherenci, nikoli viak ¢asového
vyvoje matice hustoty. Pfimy vztah mezi simulovanou dynamikou a spektrem je popsan velmi
letmo a mél by byt patrné obsaZen v rovnici 2.186 a 2.187. Nicméng ¢tenaf by tu ocekéval
detailn&jsi popis teorie, pfipadné jeji odvozeni.

Srovnani vypo&tenych spekter sexperimenty potvrzuje dobrou schopnost teorie spektra
vystihnout. Autor detailné prezentuje zévislost spekter na riiznych parametrech modelu a ukazuje,
7e parametrizace modelu vzhledem ke shodé mezi experimentem a teorii neni jednoznaéna, Ze
naopak existuje celd nadplocha parametrl, na niz davé teorie témef identickd spektra (nebo
alespoii spektra se stejné dobrou shodou s experimentem). Zda se, Ze si autor dobfe uvédomuje, Ze
parametry jeho modelu mohou byt blize urCeny pouze srovnanim s dal§imi experimenty.

Jednim za takovych dalSich experiment(, které jsou nepfimo zmin€ny a pro néz je predkladana
prace relevantni, jsou &asové rozliSend spektra typu pump-probe. Autor totiz soucasné s ¢asti
matice hustoty pro vypodet spekter poCita i Casovy vyvoj obsazeni excitovanych stavii chlorofylu.
Vramei pouzitého modelu vykazuji tyto stavy rychlou relaxaci, kterd fadové odpovida
otekavanym Gasovym kalam relaxace, jak jsou zndmy z experimentu. Casové rozlisena spektra
viak nejsou v praci pocCitana.

Celkove se zd4, Ze prace dosahuje vytéenych cilii, tedy vytvofeni a parametrizaci modelu, kterého
lze vyuzit k popisu slozitgj$ich systémi, ve kterych figuruji chlorofyly jako stavebni kameny.
Model bude tieba dale parametrizovat pomoci vypoftl a experimentii zahrnujicich relaxadni
procesy mezi excitovanymi stavy. Prace je psana solidni angli¢tinou s minimem pravopisnych
chyb a pfim&fenym poétem pieklept (napt. ,.chlorine® misto ,chlorin® na strang $, ¢i definice He
v rovnici 2.97). Lze ji proto doporugit k uznani jako diplomovou.

PFipadné otazky pFi obhajobé a naméty do diskuse:



1. Nekteré vyobrazené dynamiky populaci excitovanych stavli prudce osciluji a velmi rychle
vyboduji u intervalu <0, 1>. Lze takové vypolty povazovat za né&jakym zpisobem
relevantni? Soucasné s témito vypoéty vychazi absorpéni spektra velmi slu$né, je vSak
mozZno se na né& v pripadé nefyzikalnich populaci spolehnout?

2. Lze predpokladat, Ze velikost teoretického problému vypoétu spekter modelu chlorofylu
piedstaveného v této praci roste s poctem stupiii volnosti. Jak velké systémy lze realisticky
s piedstavenou teorii pocitat (pocet vibraénich modi, popt. pocet chlorofylii v anténé pro
dany pocet moda)?

3. Lze realisticky zapojit do uréeni parametri modelu ztéto prace kvantové chemické
vypocty?

Praci

X1 doporutuji

0 nedoporuduji

uznat jako diplomovou.
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