Az adenin molekula elektrongerjesztéseinek kisérleti és elméleti vizsgalata
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A genetikai informaciét a pirmidin-, és purin-vazas bazisparokban hordozé nukleinsavak
elektronszerkezetének kiilonb6z6 hullamhosszi  sugarzasok hatasara bekdvetkezd valtozasa
nagymértékben befolyasolhatja azok helyes miikodését. Kiemelt jelent6séggel bir tehat a gerjesztési

energia utjanak kovetése a makromolekulaban.

Korabbi kisérletek azt mutattak, hogy a DNS-t, illetve RNS-t felépitd nukleotidokban kizardlag a
nitrogéntartalmi bazisok képesek a Napbol a felhdk altal atengedett ultraibolya sugarzas
abszorpcidjara. Erdemes tehat ezen vegyiiletek elektrongerjesztéseit és a kozeli gerjesztett allapotok

rezgési modusokon keresztiili vibronikus csatolasat figyelemmel kovetni.

El6szor matrixizolaciés modszerrel felvettem az UV-spektrumot, majd kvantumkémiai programok
hasznalatdval meghataroztam a spektrumszimulacidhoz sziikséges paramétereket, melyekbdl a
spektrum elézetes kisebb részekre bontasaval kisebb szamitasi igényii feladatokbol elkészitettem az
elméleti szinképet. A kisebb szamitasi igényli szamolasok soran fény deriilt arra, hogy nem sziikséges
végil az 1(an*)-1(nn*)-2(nn*)-3(nn*)-3(nn*) allapotokat és a koztik fellépd, jelentés A-értékkel

jellemezhet6 vibronikus csatolasokat hasznaltam.

Célom ugyan a DNS-molekula csak egy kis részletének, az egyik nitrogéntartalmia bazisnak a
vizsgalata volt, de ezalatt végig arra torekedtem, hogy ezt a lehetd legmagasabb szintli kvantumkémiai
modszerekkel tegyem meg. A mért és az elméleti uton kapott spektrumok 6sszehasonlitasabol jol
latszik, hogy az elméleti leiras sokkal részletesebb targyalasmodra ad lehetdséget, az nm*-
atmenetekhez tartozd csucsok a kisérleti spektrumban nem jelennek meg, de az elméleti szimulacio
soran latott modon a fektetett burkolok alakjat jelentdsen befolyasoljak. Ugyanakkor a két spektrum

egymastol valo eltérése azt mutatja, hogy a szamitasokat nem elég az itt hasznalt szinten végezni.

magyarazatot nyujthatunk a kisérleti tapasztalatokra, a gerjesztéseket az elektronok és a palyak
szintjén leirhatjuk, mindenképp bizakodasra ad okot az oridsmolekuldban lejatszodo

elektrongerjesztési és elektronvezetési folyamatok megértésének szempontjabol.



