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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
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Тема дисертації:
1. Протонна рухливість у модельних білково-нуклеїнових і нуклеїново-нуклеїнових комплексах та її можливе
біологічне значення

2. Proton mobility in model protein-nucleic acid and nucleic acid-nucleic acid complexes and its possible
biological significance

Реферат:
1. Досліджено фізико-хімічні властивості модельних білково-нуклеїнових та нуклеїново-нуклеїнових
комплексів, пов'язані з протонною рухливістю. Застосовано напівемпіричні та неемпіричні квантово-хімічні
розрахункові методи, УФ та ЯМР спектроскопію, метод протонної буферної ємності. Вперше виявлено і
охарактеризовано елементарні молекулярні засоби управління таутомерним статусом нуклеотидних основ і
термодинамічною стабільністю їхніх Вотсон-Криківських пар. Зроблено висновок, що вже на рівні точкових
контактів білково-нуклеїнове впізнавання може відбуватися не лише за класичним конформаційним
сценарієм структурно-динамічної відповідності, а й супроводжуватися зміною таутомерного статусу
нуклеотидних основ, тобто зачіпати їхню хімічну структуру. Запропоновано нові молекулярні механізми
точкового мутагенезу, спричиненого прототропною таутомерією нуклеотидних основ. Встановлено природу



структурних переходів полі(С) і полі(dC), спричинених протонуванням. Зафіксовано неканонічні
внутрішньомолекулярні H-зв'язки у6-azaCyd та в одноланцюгових полі(А), полі(С) і полі(dC). Отримано ряди
кислотності та лужності 42 модифікованих нуклеотидних основ.

2. Physico-chemical properties of model protein-nucleic acid and nucleic acid-nucleic acid complexes
determining proton mobility are investigated by semi- and non-empirical quantum chemical methods, UV and
NMR spectroscopies, proton buffer capacity method. For the first time elementary molecular means of control
over nucleotide bases' status and thermo dynamical stability of their Watson-Crick pairs. A conclusion was drawn
that even at the level of point contacts protein-nucleic acids recognition may occur not only according to classic
conformational scenario but be accompanied by a change in nucleotide base status, that is to touch their chemical
structure. New molecular mechanisms of point mutagenesis resulting from prototropic tautomerism of nucleotide
bases are proposed. Nature of structural transitions in poly(C) and poly(dC) caused by their protonation was
established. Non-canonical intramolecular H-bonds were fixed in 6-azaCyd and in single-stranded poly(A), poly(C)
and poly(dC). Sequences of acidity and basicity of 42 modified nucleotide bases are obtained.
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