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NERADIJATIVNI DEAKTIVACIJSKI MEHANIZMI ELEKTRONSKI
POBUDENOG FENILALANINA U MODELNIM PEPTIDIMA

Provedeno je sustavno istrazivanje neradijativi@bktivacijskih mehanizama odgovornih za eksperiaieatopazenu
konformacijsku ovisnost vremena Zivota vibracijskhovnog pohienog fenilnog'zn* elektronskog stanja u tri konformera
N-acetilfenilalanilamida. Simulacije metodom neallgske molekulske dinamike, s preskokomimelohama elektronske
potencijalne energije dobivenih vremenski ovisnaorifom funkcionala guste, ukazale su na nekoliko mehanizama
prijenosa ekscitacije izzt* u 'nr* stanja locirana na pojedinim amidnim grupama.n@ieni mehanizmi potom su utjeni
pripadajéim vrijednostima energijama barijera koémih presjeciSta dobivenih iz reakcijskih putevaaimnatim na razini
teorije spregnutih grozdova (CC2). Kéna, iz poluklasinog razmatranja dostupnosti k&mbg presjeciSta samo na temelju
nuklearne vibracijske energije nulte&ke te iz povéanja rigidnosti druge peptidne skupine naspramengeaformacije usljed
metilacije, odréeno je kako je klagho dostupan dio 3ava kénbg presjecista za prijenos populacijéna* stanje druge

peptidne skupine najéeu konformeru s najkém vremenom Zivota poldenog'nr* stanja.



