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Περύληψη  Εφαρμόζονται δυο προςεγγίςεισ Ιςχυρήσ Δέςμευςησ (Tight-Binding) για την 

περιγραφή τησ μεταφοράσ ενόσ επιπλέον φορτίου (οπήσ ή ηλεκτρονίου) ςε 

οριςμένα περιοδικά τμήματα B-DNA που αποτελούνται από N ζεύγη βάςεων: (Ι) ςε 

επίπεδο ζευγών βάςεων, χρηςιμοποιώντασ τισ επιτόπιεσ ενέργειεσ των ζευγών 

βάςεων και τα ολοκληρώματα μεταπήδηςησ μεταξύ διαδοχικών ζευγών βάςεων και 

(ΙΙ) ςε επίπεδο βάςεων, χρηςιμοποιώντασ τισ επιτόπιεσ ενέργειεσ των βάςεων και 

τα ολοκληρώματα μεταπήδηςησ μεταξύ γειτονικών βάςεων, δηλαδή μεταξύ (α) 

διαδοχικών βάςεων του ιδίου κλώνου, (β) ςυμπληρωματικών βάςεων που ορίζουν 

ένα ζεύγοσ βάςεων και (γ)  διαγώνια τοποθετημένων βάςεων δυο διαδοχικών 

ζευγών. Υποθέτουμε ότι μια επιπλέον οπή (ηλεκτρόνιο) μεταφέρεται μέςω των 

τροχιακών HOMO (LUMO) των ζευγών βάςεων (Ι) ή των βάςεων (IΙ). Οι παράμετροι 

Ιςχυρήσ Δέςμευςησ λαμβάνονται από τη βιβλιογραφία και χρηςιμοποιούνται για 

την επίλυςη ενόσ ςυςτήματοσ MD ςυζευγμένων εξιςώςεων [MD = N (Ι), MD = 2N 

(ΙΙ)] για το χρονοανεξάρτητο πρόβλημα και ενόσ ςυςτήματοσ MD ςυζευγμένων 

διαφορικών εξιςώςεων 1ησ τάξησ για το χρονοεξαρτώμενο πρόβλημα. Επιλύουμε τα 

ςυςτήματα αυτά για τρεισ κατηγορίεσ περιοδικών τμημάτων B-DNA, οι οποίεσ 

ορίζονται από τον τρόπο με τον οποίο δομείται η αλληλουχία των ζευγών βάςεων. 

Για καθεμιά από τισ κατηγορίεσ αυτέσ, μελετώνται τα HOMO/LUMO φάςματα 

ιδιοτιμών (ιδιοφάςματα), καθώσ και οι HOMO/LUMO πυκνότητεσ καταςτάςεων 

(DOS). Εν ςυνεχεία, υπολογίζονται οι μέςεσ (χρονικά) πιθανότητεσ εύρεςησ του 

επιπλέον φορέα ςε κάθε θέςη [ζεύγοσ βάςεων (Ι) ή βάςη (ΙΙ)] ενόσ δεδομένου 

τμήματοσ, τα φάςματα Fourier, τα οποία αντανακλούν το ςυχνοτικό περιεχόμενο 

τησ μεταφοράσ του φορέα, καθώσ και οι καθαροί μέςοι ρυθμοί μεταφοράσ του 

επιπλέον φορέα από μια θέςη ςε μιαν άλλη ki’,i. Συζητούνται τα αποτελέςματα και τα 

ςυμπεράςματα που προκύπτουν για καθεμιά από τισ κατηγορίεσ τμημάτων ςτα 

πλαίςια των δυο προςεγγίςεων. Η ςύγκριςη των προςεγγίςεων οδηγεί ςτην 

κατανόηςη ςυμπληρωματικών πτυχών τησ μεταφοράσ φορτίου διαμέςου του DNA. 
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