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2. Multicomponent interactions of biologically active aromatic compounds and DNA in aqueous solution

Реферат:
1. Мета роботи: поглиблення уявлень про двокомпонентні взаємодії ароматичний БАС і створення
теоретичної основи багатокомпонентних взаємодій за участю біорецептору - ДНК - у контексті фізичних
механізмів регуляції біологічної дії. Методи дослідження: одно- і двомірна ЯМР-спектроскопія, молекулярне
моделювання. Методом 1H ЯМР досліджені двокомпонентні взаємодії з нестандартною стехіометрією
гетерокомплексів, включаючи біс-інтеркалятори. Запропонована двосайтова модель гетероасоціації.
Запропонований новий підхід для аналізу багатокомпонентних розчинів ароматичних БАС з урахуванням
всіх можливих міжмолекулярних взаємодій компонент суміші. В системах Вітамін-Кофеїн-Нікотинамід і
Антибіотик-Вітамін-Кофеїн продемонстрована потенційна можливість регулювання біологічної активності.
Проведений теоретичний аналіз інтерцепторно-протекторної дії в три-компонентних сумішах ароматичних
БАС і ДНК. Дані рекомендації для використання результатів теоретичного аналізу в різних умовах
експерименту, а також розроблена схема кількісній оцінці відносного біологічного ефекту в комбінаціях
ароматичних БАС.



2. The aim of this work: extension of knowledge about two-component interactions of aromatic BACs and
development of a new theoretical basis for analysis of multicomponent intermolecular interactions of BACs and
DNA in the context of physical mechanisms of regulation of biological action. Methods of research are 1D and 2D
NMR-spectroscopy and molecular modelling. Two-component interactions of biologically active aromatic
monointercalators and bis-intercalators leading to formation of complexes with non-standard stoichiometry have
been investigated by 1H NMR spectroscopy. A model of two-site heteroassociation of aromatic drugs was
developed. New approach for analysis of multicomponent solutions of aromatic compounds taking into
consideration all physically possible intermolecular interactions has been developed. On the basis of this approach
a potential possibility of regulation of biological activity in triple mixtures of aromatic drugs Vitamin-Caffeine-
Nicotinamide and Antibiotic-Vitamin-Caffeine was demonstrated. A theoretical analysis of interceptor/protector
action of aromatic biologically active compounds on DNA in three-component mixtures has been accomplished. A
number of recommendations were suggested for practical utilization of the resultant formulas. In order to make
the results of theoretical analysis applicable to biological in vitro data a relevant scheme for an estimation of
relative biological effect in a mixture of aromatic drugs was suggested.
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