MATEMATICKO-FYZIKALNI
i FAKULTA

5 7% Univerzita Karlova
7 )

Modelovani prenosu elektronu v proteinech
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21 (| Typ |?
. (l ADl )TSe_ﬁA6¢

= [
n
N [amdkgT
GA Tnitial (G,) Final(G4)
-
ol
—_—
-
—
QL
:
AGY
. . »
Ra Rb
reaction coordinate
Zalig, S et al: PNAS (2021) 118(11):€2024627118




Tunelovaci proudy

Dvoustavovy model, rezonance v TS

Y(r,t) = cos (%) Wp(r) —isin (%) Wa(r)

* Tok elektronové hustoty mezi donorem k acceptorem elektronu

S h
J(r) = om (Pp(MVeu(1) — a(1)Vep (1))

* Meziatomové proudy v piibliZzeni jednoho tunelovaciho elektronu

](S,) = 1_[ Si' 1_[ Sjﬁ Z Z(Hvu - EOSvu)(AuDv - AvDu)
i
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* Vlastni implementace
* Nalezeni drah, kudy probiha pfenos elektronu \ﬁ

*  Elektronicky coupling: Tp, = —h [ 20 f - ds

* Porovnani s parametrickym modelem

Stuchebrukhov: J. Chem. Phys. 2003, 118, 7898-7905
Hagras, Stuchebrukhov: J.Phys. Chem. B 2015,119, 7712-7721

Akceptor

QM oblast



Zameéreni se na gradietni ¢ast vektorového pole J(r)
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Helmholtzova dekompozice: Jir)=-Vo+ VxA

Skalarni potencial: o(r) = 1J v .](r)dV’ 1 , J@)
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E—) meziatomarni proudy dané gradientni casti pole

porovnani s parametrickymi modely pro popis ET



QM/MM pristup

» Rozdé¢leni systému na kvantovou (QM)
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a klasickou (MM) ¢ast | y - - ,‘—*Sv ; |
QM oblast — chemickeé reakce, prenos elektronu = ' ‘.
- presnéjsi popis mezimolekuldrnich interakci ul >, -
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» Interakce mezi oblastmi Eym—om = Ep + Eeist + Evaw - ,:é?/
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» Nabojové vnofeni
a) Mechanické b) Elektronické c) Polarizovatelné
Q0 q;0
Bine = Z Z |r; — R)| Hine = Z Z —R | Z Z IR, ]—C;z | ind - a"(E?-FEfOl) 2
iel+L jecL ™t J iET+L ]eCL J1 " aer+L jecL J
Senn, H. M; Thiel, W: Angew. Chem. Int.Ed. 2009, 48, 1198-1229
Gﬂ Initial (G,) Final (Gs)
» Polarizaci MM okoli k polarizaci vlnové funkce v QM oblasti — @
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a stabilazace riznych stavu se separovanym nabojem g
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CDFT: E(N) = minmax |E[p(r)]+V f p(rydr — N R R >
P 4 Q reaction coordinate




Kontakt: filip.sebesta@mff.cuni.cz

Dékuji za pozornost
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