
U posljednjih nekoliko godina intenzivno se istrazuje prijenos elektrona i supljina u

razlicitim modelima deoksiribonukleinske kiseline (DNA). Za prijenos radijacijske energije

velike udaljenosti unutar bioloski vaznih struktura pretpostavljeno je postojanje

_ riodickog potencijala. Dvostruka DNK uzvojnica predstavlja kvaziperiodicki potencijal,

em po pojedinim dijelovima. Pitanje je kakav odnos, odnosno kakva interakcija medu

_ djedinicama moze osigurati prijenos elektrona, odnosno supljina, Zato se istrazuje prijenos

ergije/naboja/spina na velike udaljenosti u modelnim sistemima s razlicitim medusobnim

osom baza nukleinskih kiselina. Pri tom je osobito vazno pitanje je li jedino strukture sa

- ojevitim slaganjem baza, dakle i relativno jakom interakcijom preko rt-elektrona omogucuju

• rijenos, Dosadje pokazano daje organizacija baza kao u molekulskim kristalima povoljna za

• rijenos supljina. Pri tom je i pokazano da je tiocitozin, tioanalogon citozina, povoljna stupica

z.a supljine kao nosioce naboja [1].

Racunom pomocu funkcionala gustoce (uporabom Gaussian 98W skupa programa)

;>roucavana je raspodjela spina nesparenog elektrona radikala tiocitozina koji nastaje uhvatom

supljine na tiocitozinu, sto je prisutan u kristalu citozina kao primjesa (dopand). Na taj nacin

zeljelo se dodatno prouciti pridruzenja hiperfinih vezanja protona dobivena ENDOR

mjerenjima [2] kako bi na tom, modelnom sistemu, bilo moguce doci do daljnjih informacija

ezanih uz nacin i doseg prijenosa elektrona/supljina kao i 0 ulozi slaganja baza u tim
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rocesrma.

Primjena kvantnomehanickih proracuna na ovakve sisteme je vrlo interesantno ali i

10 zahtjevno podrucje upravo zbog potrebe razlucivanja najvaznijih znacajki kompleksnih

istema koje namecu ogranicenja na modelni molekulski kompleks, a koje je nuzno ukljuciti

ako bi proracuni ispravno opisali mjerene velicine, Ovaj rad ornogucuje spoznaje 0 vaznosti

okalnih, odnosno kristalnih ucinaka na promatrane fizicke velicine te pruza uvid u prosirenje

mogucnosti primjene teorijskih racuna metodom funkcionala gustoce. Takoder, racuni u

o om istrazivanju nadopunjuju eksperimente i omogucuju i1i olaksavaju ispravnu

. terpretaciju rezultata mjerenja.
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