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1. Молекулярні механізми гідратації та комплексоутворення нуклеїнових кислот з біологічно активними
речовинами

2. Molecular mechanisms of hydration and complex formation of nucleic acids with biological active compounds

Реферат:
1. Об'єкт дослідження: структура та гідратне оточення фрагментів нуклеїнових кислот (НК) різного
нуклеотидного складу, ароматичних біологічно активних речовин (БАР) та комплексів фрагментів НК з БАР.
Мета роботи: з'ясувати основні закономірності формування структури і гідратного оточення НК різного
нуклеотидного складу та конформацій, ароматичних БАР та їх комплексів з НК. Методи дослідження: метод
Монте Карло, молекулярної динаміки і молекулярного докінгу; ІЧ- спектроскопія, п'єзогравіметрія. В
дисертаційній роботі вперше отримано та візуалізовано просторові структури, гідратні оболонки, обчислено
різні складові енергій взаємодії для систем, що містять фрагменти НК різного складу та конформацій, БАС та
комплекси фрагментів НК з дослідженими БАС. Встановлено молекулярні механізми формування гідратних
оболонок олігонуклеотидів в залежності від їх складу та конформації; запропоновано найбільш ймовірні
моделі комплексів фрагментів НК та досліджених БАР і встановлено роль водного оточення у стабілізації



такихкомплексів. Сумісний аналіз результатів комп'ютерного моделювання та експериментальних даних,
запропонований у роботі, може бути застосовано як метод отримання та оцінки фізичних параметрів прояву
біологічної активності потенційних протипухлинних препаратів на молекулярному рівні. Сфера
застосування - молекулярна біофізика, біотехнологія, молекулярна біологія та фармакологія.

2. Objects of investigation are the structure and hydration environment of nucleic acids (NA) fragments with
different nucleotides compositions and conformations, aromatic biological active compounds (BAC) and NA-BAC
complexes. The aim of this work is to get understanding of underlying principles of the formation of structure and
hydration NA fragments, BAC and the complexes of NA-BAC. Methods of investigation: a Monte Carlo method,
molecular dynamics, molecular docking; IR-spectroscopy, piezogravimetry. In the dissertation work a solution of
important problem of molecular biophysics was given for the first time: the structures and hydration environments
are found and visualized; the different components of interaction energies are calculated for all systems under
investigation. The molecular mechanisms of formation of hydration environments of oligonucleotides on
dependence of their composition and conformation are established; the most probable molecular models of NA-
BAC investigated complexes are suggested; the role of water environment in stabilization of such complexes is
determined. The combined analisys of the results of computer simulations and experimental data may be proposed
as the method for getting and estimation of physical parameters of biological activity of potential anticancer drugs
on molecular level. Field of application - molecular biophysics, biotechnology, molecular biology and pharmacology
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