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Реферат:
1. В умовах живої клiтини молекула ДНК приймає форму подвiйної спiралi, що складається з двох ланцюгiв
нуклеотидiв, закручених один навколо одного. Гiдрофобнi нуклеїновi основи нуклеотидiв утворюють
комплементарнi пари, зв’язанi водневими зв’язками всерединi макромолекули, уникаючи контакту з
молекулами води. Аденiн (А) зв’язується з тимiном (Т), а гуанiн (G) з цитозином (С). Негативно зарядженi
фосфатнi групи остова подвiйної спiралi знаходяться ззовнi подвiйної спiралi та оберненi до розчину.
Фосфатнi групи ДНК нейтралiзуються позитивно зарядженими iонами металiв (Na⁺, K⁺, Mg²⁺) або
молекулярними iонами (полiамiни). Нейтралiзуючi iони називають протийонами. Починаючи з перших
дослiджень структури молекули ДНК було показано, що iон-гiдратне середовище стабiлiзує структуру
макромолекули. Динамiка подвiйної спiралi ДНК та її iон-гiдратного оточення взаємопов’язанi, що є також
визначальним для механiзмiв бiлково-нуклеїнового розпiзнавання та взаємодiї ДНК з бiологiчно активними



сполуками. Визначальна роль iон-гiдратної оболонки ДНК робить її дослiдження ключовим для розумiння
фiзичних механiзмiв функцiонування самої макромолекули. На сьогоднi вивчення властивостей iон-
гiдратної оболонки ДНК є актуальною проблемою, про що свiдчить низка робiт, в яких дослiджуються
структурнi та динамiчнi властивостi iонiв та молекул води навколо подвiйної спiралi. Одним iз важливих
питань для опису динамiчної характеристики системи ДНК-вода-iони є дослiдження саме коливальної
динамiки молекул води та протийонiв бiля сайтiв зв’язування з атомними групами ДНК, що може займати
визначальне мiсце для бiологiчних процесiв в системi. Наявнi експериментальнi методи можуть надати
коливальнi спектри, в яких проявляються моди коливань структурних елементiв систем ДНК-вода-iони,
аналiз та вивчення яких є важливим для характеристики їх структури та динамiки. Однак все ще доволi
складно видiлити й описати характер мод коливань молекул води та протийонiв iон-гiдратної оболонки
ДНК, що безпосередньо взаємодiють з подвiйною спiраллю та лежать у низькочастотному дiапазонi спектра
(< 400 см⁻¹). У дисертацiйнiй роботi була дослiджена коливальна динамiка iон-гiдратної оболонки ДНК,
використовуючи теоретичний пiдхiд та комп’ютернi симуляцiї. Був проведений аналiз для вивчення
коливальної динамiки молекул води та протийонiв лужних металiв iон-гiдратної оболонки ДНК. Визначено
вплив окремих протийонiв на динамiку молекул води гiдратної оболонки подвiйної спiралi. Виявлено вплив
характеру гiдратацiї протийонiв i структурної органiзацiї молекул води в рiзних областях подвiйної спiралi.

2. In a living cell, DNA adopts the form of a double helix, consisting of two chains of nucleotides winding around
each other. The hydrophobic nucleotide bases form complementary hydrogen-bonded pairs inside the
macromolecule, reducing contact with water molecules. Adenine (A) is hydrogen-bonded to thymine (T), and
guanine (G) is hydrogen-bonded to cytosine (C). The negatively charged phosphate groups of the double helix
backbone are located on the outside of the helix, facing the solution. The phosphate groups of DNA are neutralized
by positively charged metal ions (Na⁺, K⁺, Mg²⁺) or molecular ions (polyamines). These ions are referred to as
counterions. In the early studies of DNA structure, it was shown that the ion-hydration environment stabilizes the
macromolecule’s structure. The dynamics of the DNA double helix and its ion-hydration shell are interrelated,
crucial for protein-nucleic recognition and DNA interaction with biologically active compounds. The critical role of
the ion-hydration shell of DNA makes its study key to understanding the physical mechanisms underlying the
macromolecule's function. The features of the ion-hydration shell are still actively studied from the point of view
of the structural and dynamical properties of ions and water molecules around the double helix. An important
aspect of characterizing the dynamic properties of the DNA-water-ion system is the investigation of the
vibrational dynamics of water molecules and counterions near the DNA surface, which may play a decisive role in
biological processes. Using various experimental methods, it is possible to extract vibrational spectra and thus
sample the vibrational modes of the structural elements of DNA-water-ion systems. However, it is still quite
challenging to distinguish and characterize in detail the intermolecular vibrational modes of water molecules and
counterions in the ion-hydration shell of DNA, which directly interact with the double helix and are observed in
the low-frequency range of the spectrum (< 400 cm⁻¹). In the thesis, the vibrational dynamics of the DNA ion-
hydration shell were investigated using a theoretical approach and computer simulations. An analysis was
conducted to study the vibrational dynamics of water molecules and alkali metal counterions in the DNA ion-
hydration shell. The influence of individual counterions on the dynamics of water molecules of the DNA ion-
hydration shell was identified. The impact of the character of hydration of counterions and the structural
organization of water molecules in different regions of the double helix was elucidated.
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