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2. Physical factors of 2'-deoxyribopolynucleotides helicity: quantum-mechanical modeling

Реферат:
1. У дисертаційному досліджені за допомогою низькомолекулярних моделей цукрово-фосфатного кістяка у
різних зарядових формах та сучасних квантово-хімічних методів встановлено основні фізичні чинники, що
відповідають за спіральну будову 2'-дезоксирибополінуклеотидів, зокрема ДНК. Проаналізовано їхні
енергетичні та геометричні властивості. З усієї множини отриманих конформерів виокремлено структури,
що є твірними цукрово-фосфатного кістяка біологічно важливих конформерів, виявлено
внутрішньомолекулярні взаємодії, які стабілізують просторову структуру біологічно важливих конформерів.

2. The aim of the presented thesis is to establish the main physical factors, responsible for the spiral structure of
2'-deoxyribopolynucleotides, especially DNA, by low-molecular models of sugar-phosphate backbone in different



charge forms and using modern quantum-chemical methods. All obtained conformers are analyzed for their basic
energy and geometric characteristics. Some structures allowing of forming biologically important DNA forms
sugar-phosphate backbone are selected from the set of obtained conformers. Some specific intramolecular
interactions, which stabilize the spatial structure of biologically important conformers are identified.
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