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кристалів”,  присвяченій 100-річчю Національної академії наук України  
(20-25 вересня 2017 р., Київ,  Україна). В тезах викладено нові результати 
досліджень з основних напрямків сучасної теоретичної і 
експериментальної спектроскопії неметалічних кристалів, аморфних  
речовин, рідких кристалів, полімерів і біологічних об‘єктів, 
нанорозмірних систем, тонких плівок, поверхні і міжмолекулярної  
взаємодії. Також розглянуто такі напрямки як нелінійно-оптичні  явища,  
комп‘ютерне моделювання, нові прилади та методи спектральних 
досліджень.  
 

 

ISBN 978-617-7397-44-0 © Institute of Physics NAS of Ukraine, 2017 

         S78 



127 
 

P-17  Biomolecules & Polymers 

Donor/Acceptor Properties of Purine and Рyrimidine Bases 

N.V. Obernikhina
2*

, O.D. Kachkovsky
1
, L.V. Gayova

2
, V. Shchodryi

3 

1Institute of Bioorganic Chemistry and Petrochemistry, NASU, Kyiv, Ukraine 
2Bogomolets National Medical University, Department of Bioorganic and Biological 

Chemistry, Kyiv, Ukraine 
3Institute of Molecular Biology and Genetics, NASU, Kyiv, Ukraine 

*Correspondingauthor: nataliya.obernikhina@nmu.ua 

The results of numerous studies show that many properties of NA 

bases,adenine (A), guanine (G), cytosine (C), thymine (T) and 

uracil(U),depend on relative positions of their frontier molecular levels. The 

MO energies can be estimated experimentally [1] or quantum-chemically [2]. 

It was earlier  proposed todefine the donor/acceptor properties of the 

conjugated molecules by the parameter 0 connecting with relative positions 

of the frontier levels: 0 =([LUMO]-)/([LUMO]-[HOMO]), where  is 

an energy gap middle of reference molecule, for example, polyene with 

balanced donor and acceptor abilities. Similar approach was used for 

theoretical estimation of the donor/acceptor properties of NA-bases, when 

0= 0.5. The calculations gives 0< 0.5 for high acceptor pyrimidine bases 

and 0> 0.5 for purines with their prevalent donor property (Fig.a). The 

donor/acceptor parameter is shown to be experimentally estimated by 

electron affinities [2], [LUMO], and electron transition energy, ([LUMO] - 

[HOMO], (Fig.b). 

 

Fig. 1.The donor/acceptor parameter  for purine and pyrimidine bases (a) 

and phosphorescence spectrum ribonucleotides (b):the aqueous solution; 

excitation wavelength  ex=260 nm, СrAMP,rCMP,rGMP,rUMP=0.34 mM. 

[1]. V.A. Ovchinnikov, D. Sundholm. Coupled-cluster andden sity function 

altheorystudiesoftheelectronic 0–0 transitionsofthe DNA bases. 

//Phys.Chem.Chem.Phys.– 2014. –Vol. 16. – p. 6931 – 6941. 

[2]. D. Svozil1, P. Jungwirth, Zdeněk Havlas. Electron binding to nucleic acid bases. 

Experimental and theoretical studies. //Review. Collect. Czech. Chem. Commun. – 
2004. – Vol. 69.–p. 1395-1428.  
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