Struktura, interakce a modelovani systému na molekularni
drovni

Structure, interactions and modelling of systems at the molecular level

Webova stranka:
http://prf.osu.cz/kfy/20152/biofyzika-biochemie-a-ekofyziologie-fotosyntezy/
http://prf.osu.cz/kfy/20155/chemicka-fyzika/
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Anotace

Ceska anotace (max 250 slov)

Vyzkumny smér vychazi ztradicnich i novych oblasti vyzkumu Kateder fyziky a chemie
Prirodovédecké fakulty Ostravské univerzity, u kterych v poslednich letech doslo kvyraznému
pokroku (zapojeni excelentnich i velmi perspektivnich mladych védct). Vyzkum je zaméfen na tfi dilci
oblasti: 1, Variabilita slozeni a strukturné-funkénich charakteristik tylakoidnich membran vyssich
rostlin; 2, Vypocetni chemicka fyzika; 3, Povrchové reaktivni uhlikaté materidly. Spolenym cilem
vyzkumu, zahrnujiciho biofyzikdlni a fyzikdlné chemické pfistupy a moderni metody vypocetni
chemické fyziky, je prispét k pochopeni molekularnich interakci, které urcuji souvislost mezi
strukturou a funkci studovanych systému (tj. lipid-proteinové interakce v tylakoidnich membranach —
oblast 1, interakce mezi adsorbovanou ¢astici a povrchem adsorbentu — oblast 3). Vysledky vyzkumu
pfinesou zdsadni pokrok vjednotlivych oblastech vyzkumu: 1, poznani podstaty odolnosti
fotosyntetického aparatu vyssich rostlin vici abiotickym stresim souvisejicim s globalni klimatickou
zménou; 2, fundamentdlni pochopeni vybranych modernich referencnich vypocetnich metod a s
jejich pomoci vysvétleni fyzikalné-chemickych vlastnosti studovanych (technologicky duleZitych)
materiall a reakci 3, cilené syntézy specidlnich uhlikatych materiald s definovanou povrchovou
aktivitou zaloZenou na synergickém pUlsobeni adsorpce a povrchové chemické reakce pro rlzné
aplikace (dekontaminace vod a ovzdusi, fotoaktivni materidly, elektrody palivovych ¢lanka, aktivni
hmoty superkondenzatorl apod.). Pfedevsim v oblasti 3 bude pozornost zaméfena i na vystupy
aplikovaného vyzkumu (patenty).

Anglicka anotace (max 250 slov)

The research is based on both traditional and new research areas at Departments of Physics
and Chemistry that underwent significant progress during the last years (both excellent and
promising young researchers were engaged). The proposed research focuses on three specific areas
of research: 1, Variability of composition and structural-functional characteristics of thylakoid
membranes of higher plants; 2, Computational chemical physics; 3, Surface-reactive carbonaceous
materials. The common objective of the research, incorporating biophysical, physico-chemical
approaches and advanced computational methods of chemical physics, is to contribute to the
understanding of the molecular interactions that determine the relationship between structure and
function of the studied systems (e.g. lipid-protein interactions in thylakoid membranes — research
area 1; interaction between the adsorbed species and the surface of the adsorbent - area 3). The
results will bring substantial progress in the individual areas of research: 1, elucidation of background
for the resistance of photosynthetic apparatus in higher plants against abiotic stresses associated
with global climate change; 2, fundamental understanding of the selected advanced reference
computational methods which will help to explain the physico-chemical properties of studied
(technologically important) materials and reactions; 3, targeted synthesis of special carbonaceous
materials with defined surface activity based on the synergistic effect of adsorption and surface
chemical reactions for various applications (water and air decontamination, photoactive materials
etc.). In addition, particularly research area 3 will bring outputs of the applied research.


http://prf.osu.cz/kfy/20152/biofyzika-biochemie-a-ekofyziologie-fotosyntezy/
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Dil¢i oblasti vyzkumu:

1, Variabilita sloZeni a strukturné-funkénich charakteristik tylakoidnich membran vyssich rostlin
Skupina Biofyziky KFY (aktudini sloZeni) : G. Garab, V. Spunda, M. Stroch, V. Karlicky, I. Kurasovd, M.
Navradtil, J. Nezval, D. Vrabl; doktorandi: Z. Materovd, J. Semer, M. Opdlkova)

Vyzkum se zabyva vlivem vyznamnych faktor(l vnéjSiho prostredi (intenzita a spektralni
sloZeni radiace, teplota vzduchu, koncentrace CO,, dalsi faktory zmén klimatu) na asimilacni aparat
vys$sich rostlin, od mechanism( regulace vyuZiti dopadajici radiace aZz po odezvu fotosyntetické
aktivity na drovni listu a rostliny. Aktudlné je vyzkum soustfedén do dvou prioritnich témat: I, Vliv
interakci specifickych lipid( a proteind tylakoidnich membran na strukturné-funkéni charakteristiky
tylakoidnich membran v souvislosti s odolnosti vic¢i oxidativnimu stresu; I, Vliv intenzity a
spektralniho slozeni radiace na asimilacni aparat rostlin a fyziologickou ulohu fenolickych latek.
Experimentalni zazemi vyzkumu je zaloZeno predevSim na pouZziti a rozvoji a) biofyzikalnich metod
optické spektroskopie ke studiu struktury a funkéniho stavu asimilacniho aparatu a b) biochemickych
metod analyzy slozek asimilacniho aparatu (fotosyntetické pigmenty, sekundarni metabolity,
pigment-proteinové komplexy tylakoidnich membran a dalsi).

2, Vypocetni chemicka fyzika
Skupina Chemické fyziky KFY (aktudini sloZeni): F. Karlicky, M. Dubecky, doktorand: M. Kolos —
vzhledem ke kvalité vyzkumu je prioritou rozsireni skupiny v ndsledujicich letech

Skupina chemické fyziky se zabyva teorii elektronové struktury a pocitacovym modelovanim
molekularnich komplexd a materiadli na atomové skale. Kromé aplikace tradi¢nich metod (kvantova
chemie, funkciondl hustoty elektronl) je kladen dliraz na vyzkum a vyvoj alternativnich
mnohocasticovych stochastickych metod (kvantové Monte Carlo) a jejich pouZiti na presny popis
elektronové struktury a plné kvantovy popis pohybu jader. Vypocetni metody jsou aplikovany na
molekuly, klastry, pevné latky, povrchy a nanomateridly se zamérenim na predikci jejich strukturnich,
elektronickych, optickych, adsorpénich vlastnosti a jejich interakci. Usp&%né jsou popisovany naroéné
systémy a jevy jako prechodné kovy, jejich oxidy, nekovalentni interakce a fyzisorpce, jaderné
delokalizac¢ni efekty silné kvantovych systému a excitonické efekty u nanostruktur.

3, Povrchové aktivni uhlikaté materidaly
Skupina KCH (aktudlni sloZeni): V. Slovdk, J. Parmentier, P. Bulavovd, T, Zelenka,; doktorandi: G.
Hotovd, E. Kinnertovd, M. Palkovskd, J. Stefelovd.

Vyzkum skupiny je orientovan na syntézu novych typl poréznich uhlikatych materidl( pro
aplikace v oblasti adsorpce (v kapalném i plynném prostredi), katalyzy a fotokatalyzy, elektrochemie,
separace, a dalSich. Mezi zdkladni fesené problémy patti hledani metod pro fizeni porozity uhlikatych
gell zaloZenych na organickych nebo pfirodnich prekurzorech (ovliviiovani procesu gelace, vyuZziti
soft-templating), syntéza vicevrstvych uhlikatych materialG s hierarchickou porozitou (kombinované
mikro-mezo-makroporézni systémy) a funkcionalizace uhlikaté matrice heteroatomy (dusikem,
fotooxidaci, dopovani stfibrnymi ionty pro antibakteridlni materidly). Neoddélitelnou soucasti
vyzkumu je studium interakci rdznych molekul s povrchem uhlikatych material(, objasnéni
mechanismu jejich sorpce, kinetiky jejich transportu v poréznich systémech a vyvoj technik pro
charakterizaci poréznich uhlikatych materiald.

Vazba na doktorské studium:

Zapojeni studentl doktorského studia dvou obor(: Biofyzika a Analyticka chemie heterogennich
systém. V soucasné dobé se na feSeni podili 8 doktorand(l a 3 absolventi téchto obord.

Akreditace habilitacnich a profesorskych fizeni: ne
Planujeme podat navrh akreditace habilitanich fizeni v letech 2019-2020



Struktura védeckého tymu:
Garant HSV: Doc. RNDr. Vladimir Spunda, CSc,

Vedouci tymu — klicovi ¢lenové tymii
Dilci oblast I:

Dr. Gy6z6 GARAB, D.Sc. — scientific supervisor

Doc. RNDr. Vladimir Spunda, CSc. — senior researcher
Mgr. Michal Stroch, Ph.D. —junior researcher
Dilci oblast II:

Mgr. FrantiSek Karlicky, Ph.D. — senior researcher
Ing. Matus Dubecky, Ph.D. —junior researcher
Dilci oblast llI:

Doc. Julien Parmentier, Ph.D. — senior researcher
Doc. RNDr. Vaclav Slovak, Ph.D. — senior researcher

Dalsi ¢lenové tymu a postdoktorandi

Dilci oblast I:

Mgr. Vaclav Karlicky, Ph.D. - postdoktorand, Mgr. Irena Kurasovd, Ph.D. — junior researcher, Mgr.
Martin Navratil, Ph.D.,. Mgr. Jakub Nezval, Ph.D. — postdoktorand, Mgr. Daniel Vrabl, Ph.D. —junior
researcher

Dilci oblast IlI:

Mgr. Petra Bulavova, Ph.D. - postdoktorand, Mgr. Tomas Zelenka, Ph.D. - postdoktorand

Studenti doktorského studia:

Diléi oblast I:

Mgr. Zuzana Materova, Mgr. Jan Semer, Mgr. Marie Opalkova

Dilci oblast II:

Mgr. Miroslav Kolos

Diléi oblast llI:

Mgr. Eva Kinnertova, Mgr. Gabriela Hotova, Mgr. Jana Stefelova, Mgr. Monika Palkovska

Védeckeé vystupy:

Vyjimecné excelentni vysledky
Oblast 1

° Karlicky V, Kurasova I, Ptackova B, Vecéefova K, Urban O, Spunda V (2016) Enhanced thermal
stability of the thylakoid membranes from spruce. A comparison with selected angiosperms.
Photosynth Res 130: 357-371 (IF 4.122)
o zjisténi atypického sloZeni lipid( (a zastoupeni mastnych kyselin) tylakoidnich membran smrku
ztepilého ve srovnani stypickymi vysSimi rostlinami a jejich vliv na strukturné-funkéni stav
tylakoidnich membran; tento novy poznatek byl impulsem k zintenzivnéni spoluprace s dr. Garabem
a skupinou dr. Lambreva (BRC HAS Szeged) a nastartoval nové zaméreni vyzkumu na studium
vyznamu interakci lipid a proteind pro determinaci strukturné-funkéni stav tylakoidd; V. Karlicky byl
ocenén Cenou dékana PfF OU za 2016.

Oblast 2



° Zbofil R., Karlicky F., Bourlinos A.B., Steriotis T.A., Stubos A.K., Georgakilas V., Safafova K.,
Jancik D., Trapalis C., Otyepka M.: Graphene fluoride: a stable stoichiometric graphene derivative and
its chemical conversion to graphene. Small 6, 2885-2891, 2010 (IF=8.315, times cited 167)

. objev fluorografenu, bylo pfijato do Il. pilife.

Oblast 3

° Hotova, G.; Slovak, V. Determination of the Surface Oxidation Degree of the Carbonaceous
Materials by Quantitative TG-MS Analysis. ANAL CHEM. 2017, 89, 1710-1715 (IF 5.886)

o stejnym tymem dfive vyvinutd metodologie kvantitativniho vyuZiti TG-MS k urceni sloZeni
plynl uvoliovanych pfi rozkladu uhlikatych latek byla zde modifikovana pro stanoveni stupné
povrchové oxidace uhlikatych materidl(. Prace popisuje dosud nepopsanou a nevyuZitou moznost
pfimého stanoveni mnozstvi povrchového kysliku bez nutnosti komplikované kalibrace.

Vyznamné publikacni vystupy (max. 5)

Monografie:

1, Garab G (editor) (1998) Photosynthesis: Mechanisms and Effects. Kluwer Academic Publishers.
Volume I-V, 4396 p. (ISBN: 978-94-010-5755-4)

2, Demmig-Adams B, Garab G, Adams Ill W, Govindjee (editors) (2014) Non-Photochemical
Quenching and Energy Dissipation in Plants, Algae and Cyanobacteria. Berlin; Heidelberg; New York:
Springer, (Series: Advances in Photosynthesis and Respiration; Vol 40.), 649 p. (ISBN:978-94-017-
9031-4)

Clanky v asopisech:

1, Mustardy L, Garab G (2003) Granum revisited. A three-dimensional model—-where things fall into
place. Trends Plant Sci 8: 117-122. IF,q03: 13.405, WOS — pocet citaci bez autocitaci : 96)

2, Urban O, Janous D, Acosta M, Czerny R, Markova |, Navratil M, Pavelka M, Pokorny R, Sprtové M,
Zhang R, Spunda V, Grace J, Marek MV (2007) Ecophysiological controls over the net ecosystem
exchange of mountain spruce stand. Comparison of the response in direct vs. diffuse solar radiation.
Global Change Biology 13: 157-168. (IF,07: 4,786, WOS — pocet citaci bez autocitaci: 75)

3, Dubecky M., Mitas L., Jurecka P. Noncovalent Interactions by Quantum Monte Carlo. Chem. Rev.,
2016, 116 (9), pp 5188-5215 (IF=37.369, WOS — pocet citaci 10i)

4,Lazar P, Karlicky F, Jure¢ka P, Kocman M, Otyepkova E, Safafova K, Otyepka M: Adsorption of Small
Organic Molecules on Graphene. J. Am. Chem. Soc. 135(16), 6372-6377, 2013 (IF=13.038, WOS —
pocet citaci: 122)

5, Vix-Guterl C, Frackowiak E, Jurewicz K, Friebe M, Parmentier J, Beguin F (2005) Electrochemical
energy storage in ordered porous carbon materials. Carbon 43: 1293-1302. IF,q0s: 3,419, WOS — pocet
citaci bez autocitaci: 308.

Vyznamné aplikované vysledky

Patenty (vybrané patenty G.GARABA a J. Parmentiera):

1, Nazev: Differential polarization measuring extension unit for a laser-scanning microscope
Date of announcement: 2008.09.26; Date of publication: 2013.05.28;
Case number: US 12/679,888
Inventors: (50%) Dr. Gy6z6 Garab; (50%) Dr. Istvan Pomozi

2, Nazev: Laser-scanning microscope with a differential polarization measuring extension unit
Date of announcement: 2008.09.26; Date of publication: 2013.11.06
Case number: EP20080806829
Inventors: (50%) Dr. Gy6z6 Garab; (50%) Dr. Istvan Pomozi

3, Nazev: Process for separation of CO, by pressure-modulated adsorption on a porous carbon solid



Date of announcement: 2009.06.22; Date of publication: 13 jan. 2011.01.13

Case number: US 12/820,412, CA2707049A1, EP2272581A1, FRA0903009.

Inventors: Joél Patarin, Claire Ducrot-Boisgontier, Elsa Jolimaitre, Julien Parmentier, Gerhard
Pirngruber

4, Nazev: Method for manufacturing a ceramic composite material

Date of announcement: 11 Aug. 1997; Date of publication: 26 June 2001

Case number: W01999007653 A1, CA2268019A1, CA2268019C, DE69708682D1, DE69708682T2,
EP0946458A1, EP0946458B1, US6251317.

Inventors: Robert Lundberg, Magnus Holmquist, Anthony G. Razzell, Ludovic Molliex, Olivier Sudre,
Michel Parlier, Fabrice Rossignol, Julien Parmentier.

Hospodarské smlouvy:

1, Smlouva o spolupraci mezi Lightdrop, s.r.o. a Ostravska univerzita, Pfirodovédecka fakulta
Predmét smlouvy: Pfedmétem této smlouvy je spoluprdce smluvnich stran a poskytnuti expertni
sluzby za ucelem zajisténi realizace projektu v ramci dotacniho programu Podpora védy a vyzkumu
v Moravskoslezském kraji 2016 s ndzvem ,,Inteligentni osvétlovaci systém pro efektivni kultivaci
rostlin®

Doba feseni: 1. 9. 2016 — 31. 8. 2017

Cena plnéni: 270 000 K¢

Zodpovédna osoba za OU: Vladimir Spunda

Vyznamné granty (CEP, mezinarodni) — za poslednich 10 let

1, Poskytovatel: Grantova agentura Ceské republiky

Nazev projektu: Aklimace fotosyntetického aparatu smrku ztepilého vici zménam dopadajici
slunecni radiace. 522/07/0759

Doba feSeni: 1.1. 2007 —31.12. 2009

Celkova dotace: 3 131 000 K¢, z toho pro OU 2 234 000 K¢

Resitel: Vladimir Spunda — OU / Spolufesitel: Miroslava Sprtova - USBE AV CR

2, Poskytovatel: Grantova agentura Ceské republiky

Nazev projektu: Nezariva disipace excitacni energie ve vztahu k organizaci pigment-proteinovych
komplext ve fotosyntetickém aparatu vyssich rostlin. GA CR 522/07/P246

Doba feseni: 1.1. 2007 —31.12. 2009

Celkova dotace: 1 194 000 K¢, z toho pro OU 1 194 000 K¢

Resitel: Michal Stroch — OU

3, Poskytovatel: Grantova agentura Ceské republiky

Nazev projektu: Dynamika a variabilita epidermalniho UV stinéni a ochranné funkce karotenoidl u
vys3ich rostlin v dsledku zmén radia¢niho prosttedi. GA CR 522/09/0468

DobafesSeni : 1.1. 2009 —31.12. 2012

Celkova dotace: 5.097.000 K¢, z toho pro OU 3.498.000 K¢

Resitel: Vladimir Spunda - OU / Spolufesitel: Otmar Urban — UVGZ AV CR

4, Poskytovatel: Ministerstvo Skolstvi, mladeze a télovychovy

Nazev projektu: Vliv radiacniho reZimu v méstskych oblastech na fotosyntézu vybranych druh
rostlin. COST LD14005

Doba fesSeni: 1.4. 2014 - 31.12. 2016

Celkova dotace: 2.094.000 K¢, z toho pro OU 2.094.000 K¢

Resitel: Vladimir Spunda



5, Poskytovatel: Grantova agentura Ceské republiky

Nazev projektu: Vliv teploty a fotosynteticky aktivni radiace na dynamiku regulace funkce
fotosystému Il vy$sich rostlin. GACR 13-28093S

Doba feseni: 1.1. 2013 — 31.12. 2016

Celkova dotace: 12.513.000 K¢, z toho pro OU 4.166.000 K¢

Resitel: Vladimir Spunda — OU / Spolufesitelé: Roman Koufil — UPOL, Otmar Urban — UVGZ AV CR

6, Poskytovatel: Ministerstvo Skolstvi, mladeze a télovychovy

Nazev projektu: Institut environmentalnich technologii. MSMT OP VaVpl €Z.1.05/2.1.00/03.0100
Doba feSeni: 1.11. 2011 -31.12. 2013

Castka pro OU (spoluptijemce, pfijemce IET VSB-TUO): 65.958.700 K¢&

Spolufesitel: Boleslav Taraba (Vladimir Spunda a Vaclav Slovak: Senior Researcher - Clen tymu)

7, Poskytovatel: Ministerstvo Skolstvi, mladezZe a télovychovy

Nazev projektu: Teoretické aspekty energetického zpracovani odpad(l a ochrany prostredi pred
negativnimi dopady. MSMT NPU | LO1208

Doba feSeni: 1.1. 2014 —31.12. 2018

Castka pro OU (spoluptijemce, pfijemce IET VSB-TUO): 16.299.000 K¢&

Spolufesitel: Boleslav Taraba (Vladimir Spunda a Vaclav Slovak: Senior Researcher - Clen tymu)

Ohlasy védecké obce a spolec¢nosti:

Vyznamna ocenéni klicovych ¢lenid tymu
e G.Garab: 1994 —J. Ernst award - Hungarian Biophysical Society; 2001 -Straub Medal

Biological Research Center; 2009 - Knight of the International Order of Merit of Inventors -
the International Federation of Inventors’ Associations, IFIA; 2014 - Farkas Gabor Medal -

Hungarian Society of Plant Biologists.

e F. Karlicky: Cestné uznani Ceské fyzikdlni spole¢nosti v souté?i védeckych praci mladych
fyzikll o cenu Milana Odehnala - 2008; Cena dékana P¥F UPOL za vynikajici publikace - 2010,
2011, 2012, 2013; Nejvyssi ocenéni v soutéZi mladych pracovnikll védy a vyzkumu vyhlasené
hejtmanem Moravskoslezského kraje (1. misto — 6. 4. 2010, Opava; 1. misto — 17. 3. 2009,

Ostrava; 2. misto — 12. 4. 2011, Ostrava; 3. misto — 13. 2. 2008, Ostrava).

e M. Dubecky: Prestizni stipendium A*STAR SINGA v Singapuru - 2008 (13 mésic(, v skupine
prof. Haibina Su na Nanyang Technological University, Singapur); Cena dékana Fakulty

elektrotechniky a informatiky STU v Bratislavé — 2005, 2008.

Clenstvi v mezindrodnich redakénich raddch éasopist

e ] Photochem Photobiol B: Biol (G. Garab - Editorial Board Member)
e Photosyntetica (G. Garab — Assoc. Editor);

Clenstvi ve védeckych spoleénostech (uvedeny jsou pouze vyznamnéjsi
funkce)

. V. Slovak — ¢len Hlavniho vyboru a PFedsednictva Ceské spole¢nosti chemické (od 2005
dosud)
. V. Spunda - élen odbornych komisi Grantové agentury Ceské republiky : ¢len podoborové

komise 522, Rostlinolékarstvi, fyziologie rostlin (2003-2008, v letech 2006-2007 predseda), ¢len



oborové komise 5 Sekce zemédélskych véd (2006-2007), ¢len panelu P501 (2011-2015, 2016-
doposud), ¢len OK 5 (2011-2012)

) G. Garab: Madarska biofyzikalni spole¢nost (Hungarian Biophysical Society) — 1994 -2002 -
vice president, 2008-2015 — generdlni tajemnik

Ekonomické zajisténi:

Popis stavajiciho financovani:

Financovani vyzkumu v oblasti 1 je dlouhodobé zajistovano prevaziné z externich zdroja (viz.
Seznam vyznamnych grantd, v letech 2010-2016 se jednalo o cca 1-2 mil. K¢ ro¢né: ¢ast mzdovych
prostfedkll, prevdind c¢dst provoznich ndakladd). Zrozpoctu Katedry fyziky a z prostfedkli na
yinstitucionalni vyzkum® (cca 1,2 mil K¢) jsou hrazeny predevsim mzdové prostiedky, z prostredki
Studentské grantové soutéze pak vyzkum doktorandl. Vzhledem k omezenému rozpoctu katedry
fyziky (z ddvodu malého poctu studentd), je i doc¢asny vypadek financovani z granti VaV vyraznym
problémem pro kontinualni zajisténi prostfedk( na vyzkumny tym a jeho provoz.

Financovani vyzkumu voblasti 3 je realizovano z prostfedk(l Katedry chemie: mzdové
prostfedky a zakladni provoz jsou financovany z dotacnich zdrojl, ¢lendm tymu je k dispozici
proporcni ¢ast financi za ,,institucionalni vyzkum“ (v roce 2017 se jedna o ¢astku 308 tis. K¢), ¢ast
vyzkumu doktorskych student( je financovana prostfednictvim Studentské grantové soutéze, naklady
na mobility, tj. ndvstévy zahranicnich pracovist jsou vétSinou podporeny z pfislusnych mobilitnich
projektd. Stavajici stav financovani zajistuje béiny provoz, nicméné na rozvoj v oblasti investic a
lidskych zdroja je nezbytné zajistit dalsi, externi zdroje financi.

Rozvoj vyzkumu v oblasti 2 byl umozZnén diky IRP projektim Postdoc, které umoznily pfijeti
Dr. Dubeckého (Nazev projektu: Vyvoj metéd kvantového Monte Carla) a Dr. Karlického (Nazev
projektu: Vypocetni studie nanosystému) na KFY od 1.9. 2015 na c¢astecny uvazek 0,5. Od 1. 3. 2016
pak u obou dvou mladych vysoce perspektivnich védcl doslo k navyseni Uvazku na 1,0. Z projektu
IRP je hrazena prevaina ¢ast mzdovych ndkladl, zrozpoctu KFY (prostfedky na ,institucionalni
vyzkum*) pak byla hrazena spolutiéast katedry a zbyvajici ¢ast Uvazku dr. Karlického. Provozni naklady
jsou v omezené vysi hrazeny z rozpoctu KFY, vroce 2016 byly ndklady na pracovni cesty a pozvané
védecké pracovniky hrazeny z projektu SMO ,,Posileni mezinarodniho rozméru védeckych aktivit na
PFF OU“. Vzhledem k velmi vysoké kvalité realizovaného vyzkumu, je nutno pro rozvoj oblasti (po
personalni i materidlni strance) nutno zajistit externi zdroje.

Vyznamny ptinos pro rozvoj vyzkumu v oblasti 1 a 3 ma projekt MSK ,,Posilovani mezinarodni
spoluprace v oblasti védy, vyzkumu a vzdélavani; subprojekt: Zapojeni zahranicnich pracovnikd do
vyzkumu struktury a molekularnich interakci vybranych biologickych a chemickych systém(“
(podpora 0,5 Uvazku G. Garaba a 0,25 dvazku J. Parmentiera od 1.10. 2016 do 31.12. 2017). Prijeti
obou excelentnich pracovnikd pfineslo nové myslenkové proudy do stavajicich vyzkumnych smér,
pristup k zafizeni velkych infrastruktur VaV a zvysSeni konkurenceschopnosti v mezindrodnich
programech VaV. Zajem KFY, KCH a obou zminénych védcli o pokracovani intenzivni spoluprace
doklada skute¢nost, e oba dva pracovnici podali navrh projektu do soutéZe GA CR, jakoZzto
zaméstnanci PFF OU (viz. Popis mechanismu udrZitelnosti).

V neposledni fadé byl od roku 2011 vyzkum v oblasti 1 a 3 podporen projektem VaVpl
CZ.1.05/2.1.00/03.0100 , Institut environmentalnich technologii“ a navaznym projektem v ramci
narodniho programu udrzitelnosti (pfedevsim bylo vyrazné modernizovdno a rozsifeno vybaveni
laboratofi pro vyzkum v obou oblastech, rovnéz byl potizen maly vypocetni klastr pro ucely vyzkumu
v oblasti 2).

Popis mechanismu udrzitelnosti:
Jednotlivé oblasti vyzkumu jsou casteéné financovany z prostfedkd katedry fyziky a chemie.

Vzhledem k setrvacnosti nab&hu prostfedkl za ,publikaéni body” je po dobu nésledujicich 4-5 let
udrZeni a predevsim rozvoj tymu zavisly na externich (grantovych) prostfedcich. ProtoZe je rozpocet



obou kateder pomérné nizky (predevsim katedry fyziky, z dlvodu malého poctu studentd),
predstavuje vypadek financovani z grantli VaV, vyrazné problémy ve financovani vyzkumu a potazmo
pak ohroZeni existence vyzkumnych tymu.

Z tohoto davodu je velké Usili vénovano samostatnym navrhim projektl ¢lend resitelského kolektivu,
pfipadné zapojeni do centrélnich projektl univerzity:

a, Vroce 2016 byl podan ndvrh projektu ,Struktura, Interakce, Modelovani - Multidisciplinarni
excelentni vyzkum“ (vedouci vyzkumného programu Vladimir Spunda) do OP VVV PO1 Excelentni
vyzkum (vysledky 1. kola : 68. poradi z 118 Uspésnych Zadosti, 124 bod( ze 150, celkova pozadovana
dotace pro OU : cca 115.000.000). PrestoZe je neredlné, Ze ndvrh projektu bude v ramci aktualni
vyzvy financovan, byl podan navrh do 2. kola hodnoceni (potencidlni moZnost zUcastnit se
s pfepracovanym navrhem pfipadné nové vyzvy).

b, V roce 2017 bylo dale podano ¢leny fesitelského kolektivu 7 navrhl projekt(l do soutéze GA CR ( 5x
je Clen tesitelského kolektivu navrhovatel, 2x spolunavhovatel).

Navrhovatel /
Prehled podanych navrht projektd v roce 2017 Spolunavrhovatel Doba fegeni Dotace pro OU

Dynamika zmén ochrannych mechanisma
rostlin v podminkach zvysené koncentrace
GACR - standardni CO2 a teploty (reg. ¢. 18-23702S) Spunda (BF) 1.1. 2018- 31.12. 2020|4.031.000

Vliv nedvouvrstevnych lipidd a nelamelarni
faze lipidl na strukturu, dynamiku a funkci
tylakoidnich membran rostlin (reg. ¢. 18-
GACR - standardni 24516S) Garab (BF) 1.1. 2018- 31.12. 2020]5.412.000

Neobvyklé strategie regulace svétla
absorbovaného fotosystémem Il u smrku
GACR - standardni ztepilého (reg.¢. 18-12178S) UP Olomouc/Spunda (BF) |1.1. 2018- 31.12. 2020|1.674.000

Fixed-node difussion Monte Carlo jako
referenéni metoda pro velké nekovalentni
GACR - standardni systémy Dubecky (CHF) 1.1. 2018- 31.12. 2020|5.530.000

Vypocetni materidlové inZernyrstvi
dvojdimenzionalnich krystall ve van der

GACR - standardni Waalsovych heterostruktur Karlicky F. (CHF) 1.1. 2018- 31.12. 2020|5.599.000
Ustav fyzikalni chemie J.
Ptiprava a charakterizace plovouciho Heyrovského AV CR, v.v.i./
fotokatalyzéatoru se synergickou adsorpcni  |Slovak spolunavrhovatel
GACR - standardni funkci (CH) 1.1. 2018- 31.12. 2020(3.410.000
Uhlikaté monolity s hierarchickou porozitou
GACR - standardni z biomasy Parmentier (CH) 1.1. 2018- 31.12. 2020(5.541.000

¢, Kromé uvedenych projektd je planovano podani navrhu projekt do OP VVV PO1 predaplikacni
vyzkum (Hierarchical porous carbonaceous materials as artificial photosynthetic systems for CO2
conversion. — navrhovatel Slovak) a rovnéz vyrazné zapojeni do dal$iho navrhu projektu OP VVVV,
vyzva: Mezindrodni mobilita vyzkumnych pracovniki (Ize dolozZit na zakladé sbéru poZadavka z
pracovist OU).

d, Dalsi alternativou zajisténi udrZitelnosti realizovaného vyzkumu je zapojeni clenll tymu do
mezinarodnich projekt VaV (viz. Program HSV na nasledujici obdobi).

Vzhledem k stdvajicim finanénim moznostem materskych kateder fyziky a chemie, budeme,
predevsim po dobu rozjezdu grantového financovani v dil¢i oblasti Il a lll (pfipadné vypadku
financovani z grantovych prostredk(l) rovnéz usilovat o podporu z fakultnich, respektive univerzitnich
fondd na podporu VaV (napt. IRP projekty apod.) a dalSich alternativnich zdrojd, aby nedoslo ke
kritickému utlumu resitelského kolektivu.



Prioritni elektronické databaze literatury:
Web of Science

. Wiley Library Online

° SCIENCE DIRECT

. SpringerLink

. Annual Reviews - Biomedical/Life Sciences Collection a Annual Reviews Electronic Back
Volume Collection

o Scopus

Program HSV na nasledujici obdobi (5lety vyhled, do 31.12. 2021)
Hlavni cile ve védecké oblasti:

V ramci jednotlivych oblasti vyzkumu se zaméfit predevsim na feseni nasledujicich probléma:

Dil¢i oblast |, Variabilita sloZeni a strukturné-funkcnich charakteristik tylakoidnich membrdan vyssich
rostlin

1, Identifikovat povahu nedvojvrstevnych lipidovych fazi a pochopit jejich vyznam ve formovani,
stabilité a flexibilité tylakoidnich membran.

2, Objasnit interakce mezi lipokaliny a lipidy a jejich vliv na determinaci polymorfismu lipidG
tylakoidnich membran (zastoupeni dvouvrstevnych a nedvojvrstevnych fazi), ucinnost regulacnich
mechanism a odolnost rostlin vici oxidativnimu stresu

3, Prispét k pochopeni odlisnosti mechanismu aklimace fotosyntetického aparatu smrku ztepilého na
vysokou a nizkou intenzitu ozarenosti ve srovnani s ostatnimi vyssimi rostlinami s dlirazem na
regulaci sloZenf lipid( a proteind tylakoidnich membran a jejich strukturni a funkéni flexibilitu

4, Charakterizovat vzajemné pUsobeni zvysené koncentrace CO,, zvysené teploty a rlizné ozarenosti
(vCetné spektralniho sloZzeni) na akumulaci flavonoid, jejich profil a lokalizaci a pfispét k objasnéni
komplexni ochranné funkce flavonoid( u rostlin vystavenych ménicim se klimatickym podminkam.

5, Prispét k objasnéni pficin razné citlivosti fotosyntetického aparatu rostlin vic¢i zménam intenzity a
spektralniho sloZeni dopadajici radiace s dirazem na komplexni propojeni signalnich cest
fotoreceptord v UV a viditelné oblasti spektra.

Dil¢i oblast Il, Vypocetni chemicka fyzika

1. Vyvoj metod kvantového Monte Carlo jako referencni metody pro velké nekovalentni systémy
2. Elektronické a optické vlastnosti dvojdimenzionalnich krystal(l a van der Waalsovych
heterostruktur

3. Referenc¢ni vypocty a parametrizace vypocetné méné narocnych metod pro aplikace na
komplexnich a zvlasté velkych systémech u kterych dominuje elektronova korelace

4. Chemisorpce, fyzisorpce, interakce a reaktivita material( s molekulami

Dil¢i oblast Ill, Povrchové aktivni uhlikaté materidly

1. Rozvinout metody kontrolované pripravy uhlikatych materialG s definovanou hierarchickou
porozitou (obsahujici mikro, meso i makropdry) pro (nejen) adsorpcni aplikace.

2. Vyvinout postupy pfipravy definované poréznich uhlikatych material( z environmentalné
pfijatelnych vychozich surovin (dfevo, biomasa, produkty jejich zpracovani).

3. Rozsitit moZnosti cileného a definovaného zavedeni reaktivnich skupin na povrch uhlikatych
materialQ.

4. Objasnit a kvantifikovat vliv jednotlivych typl porl na kinetiku povrchovych procesa.

5. Rozsitit testovani potenciadlu poréznich uhlikatych materidlG na oblast elektrochemickych a
fotochemickych aplikaci.



Planované vystupy:

a, Diraz na publikace v kvalitnich éasopisech s IF

Jak je jiz zfejmé i z dosavadnich publikacnich vystupl clen( feSitelskych kolektivl je prevaina ¢ast
publikaci za poslednich 5 let publikovana v ¢asopisech patficich do 1. kvartilu daného oboru.

Za predpokladu soucasného personalniho stavu resitelského kolektivu bude vystupem HSV do
konce roku 2021 ca 30 publikaci v ¢asopisech 1. kvartilu (snaha bude zajistit, aby alespon 25%
procent z tohoto poctu, byly publikace v ¢asopisech patticich do 1. decilu daného oboru). Pokud se
podafi zajistit pldnované persondlni posileni tymu (viz nize), predpokladame navyseni poctu publikaci
v ¢asopiech 1. Q na ca 40, s udrzenim poméru publikaci v top 10% (do 31.12. 2021). ). Zaméfeni na
kvalitu publikaci souvisi s cilem podilet se na zkvalitnéni portfélia vysledki VaV OU, respektive PFF
OU, které maji Sanci uspét ve . pilifi hodnoceni VaVv*.

b, Posileni mezindrodni spoluprdce a zapojeni do mezindrodnich projekti VaV

Vyzkum jiZz v soucasnosti probiha v tésné spoluprdci s prednimi zahrani¢nimi pracovisti (napfiklad:
Biological Research Centre HAS, Centre of Excellence of the European Union, Institute of Plant
Biology, Szeged, Madarsko (Laboratory of Photosynthetic Membranes, P. Lambrev, B. Ughy et al. );
University of Helsinki Department of Biosciences, Helsinki, Finsko (T.M. Robson); Université Paul
Sabatier Toulouse Ill & CNRS, Francie (B. Lepetit, F. X. Gadea, D. Lemoine), North Carolina State
University, USA (L. Mitas), Université de Haute-Alsace, Institut de Science des Matériaux de
Mulhouse — 1S2M, Francie (J. Parmentier et al.); Department of Applied Physics, University of Eastern
Finland, Kuopio, Finsko (Vesa-Pekka Lehto; doloZzeno fadou spolecnych publikaci, viz. Pfiloha 2 a
Letters of Intent vramci navrhu projektu ,Struktura, Interakce, Modelovani - Multidisciplinarni
excelentni vyzkum*“ (Ize pfilozit). Napfiklad Dr. Dubecky ziskal diky aktivni mezinarodni spolupréci a
svému renomé vypocetni ¢as v rozsahu cca 9M CPU hodin na vypocetnim klastru Argonne Leadership
Computing Facility, Argonne National Laboratory, Dept. of Energy, USA v celkové hodnoté cca
150.000,- USD, ktery umoZiuje reSit nejnarocnéjsi ulohy teoretické chemické fyziky. Béhem
nasledujicich 5 let budeme usilovat o navazani novych spolupraci a posileni stavajicich. Cilem posileni
mezinarodni spoluprace bude mimo jiné zapojeni ¢lenll tymu do mezinarodnich programi VaV.
V budoucich letech se jevi napfiklad redlné zapojeni do pfipravovaného R&D Programu EU
Photosynthesis 2.0 (coz by mél byt jeden prioritnich program( EU v obdobi 2019-2029). Cilem v této
oblasti je do konce roku 2021 zapojeni do 3 mezinarodnich projektt VaV.

Cile v personalni oblasti

Stabilizovat a ¢astecné posilit personalni obsazeni tesSitelského kolektivu v dil¢i oblasti 1 a 3,
vyrazné posilit fesitelsky kolektiv v oblasti 2 (Vypocetni chemicka fyzika). Jak jiz bylo uvedeno
v Casti Ekonomické zajisténi, je jak investicni, tak persondlni rozvoj vyzkumu vyrazné zavisly na
externich zdrojich. Kromé aktivni snahy o zajiSténi prostfedk(l v rdmci narodnich i mezinarodnich
program( VaV, pocitdme i se zapojenim do ,celouniverzitnich projektl“: napf. pro moznost zapojeni
zahrani¢nich doktorandd, postdok( i excelentnich védcl do resitelského kolektivu pocitame se
zapojenim do projektu OP VVVV, vyzva ,Mezinarodni mobilita vyzkumnych pracovnikd” (viz sbér
pozadavk( z pracovist OU). Vzhledem k stavajicim finan¢nim moznostem materskych kateder fyziky
a chemie, budeme rovnéz usilovat o podporu z fakultnich, respektive univerzitnich fondd na podporu
VaV (napf. IRP projekty apod.) a dalSich alternativnich zdroju.




Priloha 1: Bibliometrické udaje o klicovych ¢lenech tymu

Clen tymu Jimp|B |C Citaci Hi Zdroj

Ing. Matu$ Dubecky, Ph.D. 26 292 (bez autocitaci: | 11 WOS
230)

Dr. G. Garab, D.Sc. (69 let) 181 |10 | 10 3983 (bez autocitaci: | 37 WQOS
3027)

Mgr. FrantiSek Karlicky, 30 727 (bez autocitaci: | 13 WOS

Ph.D. 647)

Assoc. Prof. Julien 56 1924 (bez 23 WOS

Parmentier, Ph.D. autocitaci 1831)

Doc. RNDr. Slovak Vaclav, | 32 247 (bez autocitaci | 10 WOS

Ph.D. 220)

Doc. RNDr. Vladimir 43 555 (bez autocitaci | 13 WOS

Spunda, CSc. 418)

Mgr. Michal Stroch, Ph.D. 16 162 (bez autocitaci | 8 WOS

130)

Pfiloha 2: Publikace za poslednich 5 let.

JelikoZ pocet ¢lank( vimpaktovanych casopisech ¢lend tymu je za poslednich 5 let velky (napf. G.
Garab — vice nez 40; F. Karlicky a M. Dubecky — vice nez 20; J. Parmentier - 19), uvadime pouze
vybrané publikace (5-7 za kazdého klicového ¢lena fesSitelského kolektivu, fazeno dle abecedniho
poradi pfijmeni klicovych ¢lend tyma). U kazdé publikace je uveden impakt faktor z roku vydani dané

publikace, resp. aktualni IF (2015) u ¢lankd z let 2016 a 2017.

Dubecky M.: Bias cancellation in one-determinant fixed-node diffusion Monte Carlo: Insights from

fermionic occupation numbers; Phys. Rev. E 95, 033308, 2017 (IF 2.252)

Dubecky M., Mitas L., Jurecka P.: Noncovalent Interactions by Quantum Monte Carlo; Chem. Rev.

Chem. Rev. 116, 5188, 2016 (IF 37.369)

Dubecky M., Otyepkova E., Lazar P., Karlicky F., Petr M., Cépe K., Band$ P., Zbofil R., Otyepka M.:
Reactivity of Fluorographene: A Facile Way toward Graphene Derivatives; J. Phys. Chem. Lett. 6,

1430-1434, 2015 (IF 8.539)

Dubecky M., Derian R., Jure¢ka P., Mitas L., Hobza P., Otyepka M.: Quantum Monte Carlo for
noncovalent interactions: an efficient protocol attaining benchmark accuracy; Phys. Chem. Chem.
Phys. 16, 20915, 2014 (IF 4.493)




Dubecky M., Jurecka P., Derian R., Hobza P., Otyepka M., Mitas L.: Quantum Monte Carlo Methods
Describe Noncovalent Interactions with Subchemical Accuracy; J. Chem. Theory Comput. 9, 4287,
2013 (IF 5.31)

Horvathova L, Dubecky M, Mitas L, Stich | (2012) Spin Multiplicity and Symmetry Breaking in
Vanadium-Benzene Complexes. Physical Review Letters 109: 053001 (IF 7.943)

Akhtar P, Zhang C, Do, TN, Garab G, Lambrev PH, Tan HS (2017) Two-Dimensional Spectroscopy of
Chlorophyll a Excited-State Equilibration in Light-Harvesting Complex Il. Journal of Physical Chemistry
Letters 8: 257-263 (IF 8.539)

Nielsen JT, Kulminskaya NV, Bjerring M, Linnanto JM, Ratsep M, Pederson MO, Lambrev H, Dorogi M,
Garab G, Thomsen K, Jegerschold C, Frigaard NU, Lindahl M, Nielsen NC (2016) In situ high-resolution
structure of the baseplate antenna complex in Chlorobaculum tepidum. Nature Communications 7:
12454 (IF 11.329)

Herdean A, Teardo E, Nilsson AK, Pfeil BE, Johansson ON, Unnep R, Nagy G, Zsiros O, Dana S,
Solymosi K, Garab G, Szabo |, Spetea C, Lundin B (2016) A voltage-dependent chloride channel fine-
tunes photosynthesis in plants. Nature Communications 7: 11654 (IF 11.329)

Nagy V, Vidal-Meireles A, Tengolics R, Rakhely G, Garab G, Kovacs L, Toth SZ (2016) Ascorbate
accumulation during sulphur deprivation and its effects on photosystem Il activity and H-2
production of the green alga Chlamydomonas reinhardetii. Plant Cell Environ. 39: 1460-1472 (IF 6.169)

Zhang ZY, Lambrev PH, Wells KL, Garab G, Tan HS (2015) Direct observation of multistep energy
transfer in LHCIl with fifth-order 3D electronic spectroscopy. Nature Communications 6: 7914 (IF
11.329)

Garab G (2014) Hierarchical organization and structural flexibility of thylakoid membranes;
Biochimica et Biophysica Acta-Bioenergetics 1837: 481-494 (IF 5.353)

Nagy G, Unnep R, Zsiros O, Tokutsu R, Takizawa K, Porcar L, Moyet L, Petroutsos D, Garab G, Finazzi
G, Minagawa J (2014) Chloroplast remodeling during state transitions in Chlamydomonas reinhardtii
as revealed by noninvasive techniques in vivo. Proceedings of the National Academy of Sciences of
the United States of America 111: 5042-5047 (IF 9.674)

Karlicky F, Otyepkova E, Lo R, Pitonak M, Jurecka P, Pykal M, Hobza P, Otyepka M (2017) Adsorption
of Organic Molecules to van der Waals Materials: Comparison of Fluorographene and Fluorographite
with Graphene and Graphite. Journal of Chemical Theory and Computation 13: 1328-1340 (IF 5.301)

Tucek J., Hola K., Bourlinos A.B., Blonski P., Bakandritsos A., Ugolotti J., Dubecky M., Karlicky F., Ranc
V., Cépe K. Otyepka M., Zbofil R.: Room temperature organic magnets derived from sp3
functionalized graphene. Nat. Commun. 8, 14525, 2017 (IF 11.329)

Urbanova V, Hola K, Bourlinos AB, Cépe K, Ambrosi A, Loo AH, Pumera M, Karlicky F, Otyepka M,
Zbofil R: Thiofluorographene-Hydrophilic Graphene Derivative with Semiconducting and Genosensing
Properties. Adv. Mater. 27(14), 2305-2310, 2015 (IF 18.96)

Karlicky F, Datta KKR, Otyepka M, Zbofil R: Halogenated Graphenes: Rapidly Growing Family of
Graphene Derivatives. ACS Nano 7(8), 6434-6464, 2013 (IF 12.033)



Karlicky F, Lazar P, Dubecky M, Otyepka M: The Random Phase Approximation in Surface Chemistry:
Water Splitting on Iron. J. Chem. Theory Comput. 9(8), 3670-3676, 2013 (IF 5.31)

Karlicky F, Otyepka M: Band Gap and Optical Spectra of Chlorographene, Fluorographene and
Graphane from GOWO0, GWO0 and GW Calculations on Top of PBE and HSEO6 Orbitals. J. Chem. Theory
Comput., 9 (9), 4155-4164, 2013 (IF 5.31)

Lazar P, Karlicky F, Jure¢ka P, Kocman M, Otyepkovad E, Safafova K, Otyepka M: Adsorption of Small
Organic Molecules on Graphene. J. Am. Chem. Soc. 135(16), 6372-6377, 2013 (IF 11.444)

Braghiroli F. L., Fierro V., Parmentier J., Pasc A., Celzard A. ; Easy and eco-friendly synthesis of
ordered mesoporous carbons by self-assembly of tannin with a block copolymer; Green Chemistry
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Soft-Template Synthesis: Application to Suzuki Reactions. ; J. Mater. Chem. A 2015, 3 (23), 12297-
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