
Dynamika excitovaných stav̊u izolovaných báźı nukleových kyselin je charakteri-
zována velmi krátkou dobou života, v řádu pikosekund, zajǐsťuj́ıćı fotostabilitu ge-
netického kódu. V molekule nukleových kyselin spolu báze mohou interagovat po-
moćı patrových interakćı (v rámci jednoho řetězce) nebo vod́ıkových vazeb (v rámci
sousedńıch řetězc̊u), což výrazně prodlužuje dobu života excitovaných stav̊u (v řádu
nanosekund). Charakter těchto interakćı neńı dosud zcela objasněn, předpokládá se,
že výrazně záviśı na typu excitovaného stavu (π → π∗). Ćılem práce bylo studovat
dynamiku excitovaných stav̊u dimeru N-methylformamidu v komplexu s molekulami
vody v excitovaných stavech n→ π∗ charakteru. K tomu byla použita neadiabatická
”surface hopping” dynamická studie použ́ıvaj́ıćı multi-referenčńı popis k výpočtu
hyperploch potenciálńı energie a neadiabatických spřažeńı. Výsledky ukazuj́ı, že ve
vertikálńı oblasti delokalizovaná excitace v S2 stavu se během několika deśıtek fem-
tosekund relaxuje do S1 stavu a lokalizuje na jednom monomeru. Během pr̊uběhu
dynamiky charakter stavu osciluje mezi lokalizovaným a delokalizovaným. Srovnáńı
s výsledky źıskanými pro dimery bez př́ıtomnosti vody ukazuje, že hlavńım činitelem,
který zp̊usobuje delokalizaci, jsou molekuly vody.
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