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დნმ - ის დენატურაციისა და  მუტაციური პროცესების სოლვატოქრომული ეფექტის  ქვანტურ - ქიმიური მოდელირება

ჯუმბერ კერესელიძე ა, 


მარინე ქვარაია ბ, ზურაბ ფაჩულიაგ
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ბ,გ ქიმიის დეპარტამენტი, სოხუმის  სახელმწიფო უნივერსიტეტი, ანა პოლიტკოვსკაიას ქ. 9, 0186, თბილისი  


გარემოს გავლენას ნუკლეოტიდურ ფუძეებს შორის პროტონის გადატანაზე გააჩნია გატამწყვეტი მნიშვნელობა დნმ - ში დენატურაციისა და მუტაციური პროცესების წარმართვისათვის. ამ პროცესების რაოდენობრივი აღწერისათვის გამოყენებულია პროტონის გადატანის აქტივაციის ((E#) და რეაქციის((E) ენერგიები და ლაქტამ-ლაქტიმური და ამინ-იმინური ტაუტომერული წონასწორობის მუდმივები [KT(LL) და KT(AI)], რომლებიც გამოთვლილია სიმკვრივის ფუნქციონალის თეორიის ქვანტურ - ქიმიური მეთოდით (DFT - Density Functional Theory). ნაჩვენებია, რომ ეთანოლის წყალთან შერევის შედეგად გარემოს პოლარობის შემცირება (სოლვატოქრომული ეფექტი)  , იწვევს პროტონის გადატანის აქტივაციის ენერგიის შემცირებას და მუტაციის სიხშირის ((m) ზრდას და მასთან ერთად დნმ-ის მიდრეკილებას დენატურაციისკენ. მაშასადამე, პროტონის გადატანის ენერგეტიკული და კინეტიკური მახასიათებლები შეიძლება გამოყენებულ იქნას დნმ - ში სოლვატოქრომული ეფექტის რაოდენობრივი აღწერისათვის. სოლვატოქრომული ეფექტის არსებობა დადასტურებულია უი სპექტრში დნმ - ის წყალხსნარის შთანთქმის ზოლის (260 ნმ) ბატოქრომული წანაცვლებით ეთანოლის ხსნარისათვის (273 ნმ).
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