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A DNS molekulat felépitd nukleotidbazisok kiilonleges szerkezeti tulajdonsagaiknak kdszonhetden
képesek a karos ultraibolya sugarzassal szemben megvédeni az orokitéanyagunkban tarolt genetikai
informaciét. A nukleotidbazisok a fény UV tartomanyabol elnyelt energiat hihetetleniil gyorsan,
sugarzasmentes modon at tudjak adni a kornyezetnek. Az ultragyors sugarzasmentes dezaktivacioban
kulcsszerepe van az elektronallapotok potencialfeliiletei kozott fellépé alacsony energiaju, konnyen
megkdzelithetd keresztezOdéseknek, melyek lehetévé teszik a molekula gyors visszajutasat az
alapallapotba.

Ebben a tanulmanyban a nukleotidbazisok koziil a citozin molekula ultragyors dezaktivacidjara
szeretnénk magyarazatot adni az egyik szarmazékanak, az 5-fluorcitozin molekulanak a dezaktivacios
utvonalait feltérképezve. Korabbi kisérleti vizsgalatok kimutattdk, hogy a citozin 5-0s szénatomjahoz
kapcsolodo hidrogént fluorra cserélve a molekula gerjesztett allapotbeli élettartama szazszorosara nd
vizes oldatban [1], és kozel dupldjara gazfazisban [2], az 5-0s helyzetii szubsztitucid tehat
kedvezdtlenebbé teszi a citozinéhoz hasonld utvonalon torténd relaxaciot.

A kvantumkémiai szamitasokat CASSCF, CASPT2 és CCSD modszerekkel végeztem az 5-
fluorcitozin molekula alapallapotara és elsé harom szingulett gerjesztett allapotara. Harom olyan
utvonalat vizsgaltam meg, amelyek a citozinnal alacsony energidjinak bizonyultak, és emiatt
magyarazhatjak a molekula rovid élettartamat.

Az els6 utvonal egy no-n* allapoton keresztiil vezet, az alapallapottal vald keresztezodésre a szén-
oxigén kotés jelentds megnyulasa, a C6 ¢s N1 atomok koriili piramidalizacio jellemzo.

A masodik utvonalon az N3 atom koriil jelentdsen torzul a molekula és az amino csoport kihajlik a
gylri sikjabol, a keresztezodésben kozel merdleges lesz ra. A kisérletileg gerjesztett n-n* allapot
minimumabol CASSCF szinten egy 0,36 eV magassaga gaton keresztiil juthat el a rendszer a
keresztez0désig.

A harmadik utvonalon a gylri megcsavarodik a C5-C6 kotés koriil, a szubsztituenseik ellentétes
iranyba fordulnak ki. A konikus atmetszés €s a m-n* allapot minimuma ko6zott még egy minimumot
talaltunk, ez CASSCF és CCSD szinten 0,4-0,5 eV-tal magasabb energidji, mint a ©-7* minimum,
tehat az tutvonalon fellépd gat ennél biztosan magasabb lesz. A citozin molekuldnal ennek a
keresztezodésnek az eléréséhez joval kisebb energia kellett (altalaban 0,1 eV koriili értéket josolnak a
kiilonb6z6 modszerek). Hacsak nem sikeriil kedvezobb ttvonalat talalni, amely ebbe a
keresztezodésbe vezet, akkor a dezaktivacido valdsziniileg a masodik titvonal mentén jatszodik le
inkabb. A masodik utvonalon talalt gat pedig magasabb, mint a citozin legalacsonyabb gatja, igy ez
magyarazhatja a kiilonbséget a két molekula élettartamaban.
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