Dynamika excitovanych stavu izolovanych bazi nukleovych kyselin je charakteri-
zovéna velmi kratkou dobou Zivota, v fddu pikosekund, zajistujici fotostabilitu ge-
netického kodu. V molekule nukleovych kyselin spolu baze mohou interagovat po-
moci patrovych interakei (v rdmeci jednoho fetézce) nebo vodikovych vazeb (v rdmeci
sousednich fetézcu), coz vyrazné prodluzuje dobu zivota excitovanych stavu (v fadu
nanosekund). Charakter téchto interakei neni dosud zcela objasnén, predpoklada se,
ze vyrazné zavisi na typu excitovaného stavu (r — 7*). Cilem préce bylo studovat
dynamiku excitovanych stavi dimeru N-methylformamidu v komplexu s molekulami
vody v excitovanych stavech n — 7* charakteru. K tomu byla pouzita neadiabaticka
"surface hopping” dynamickéd studie pouzivajici multi-referencni popis k vypoctu
hyperploch potencidlni energie a neadiabatickych sprazeni. Vysledky ukazuji, ze ve
vertikalni oblasti delokalizovand excitace v Ss stavu se béhem nékolika desitek fem-
tosekund relaxuje do S; stavu a lokalizuje na jednom monomeru. Béhem priubéhu
dynamiky charakter stavu osciluje mezi lokalizovanym a delokalizovanym. Srovnani
s vysledky ziskanymi pro dimery bez pritomnosti vody ukazuje, ze hlavnim ¢initelem,
ktery zpusobuje delokalizaci, jsou molekuly vody.



