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Реферат:
1. У дисертаційному дослідженні розглянута роль різних фізичних чинників в стабілізації біологічно
важливих структур, таких як інтеркаляційні комплекси типо-вих ароматичних БАС з ДНК і гомо- та
гетерокомплекси ароматичних молекул (сте-кінг-комплекси). Досягнення цієї мети стало можливим
завдяки успішному рішенню задачі декомпозиції вільної енергії Гіббса на складові, відповідальні за внесок
різ-них чинників в енергетику реакцій комплексоутворення. Показано, що електростатичні взаємодії,
водневий зв'язок і сумарне змінення ступенів вільності при інтеркаляції мають дестабілізуючий характер,
тоді як ван-дер-ваальсівська енергія може давати як стабілізуючий, так і дестабілізуючий ефек-ти по
відношенню до зв'язування лігандів з ДНК та, в цілому, до ?-стекінгу. Визна-чено, що стабілізує комплекси
Ліганд-ДНК та Ліганд-Ліганд гідрофобний внесок, який є домінуючим серед інших енергетичних складових.

2. In the present work the role of different physical factors in the stability of biological important compounds so as
intercalation complexes of typical aromatic ligands with DNА and ?-stacking of aromatic molecules was examined.
Reaching of this aim was made pos-sible as a result of successful solution of problem of decomposition of Gibbs



free energy on the components from different physical interactions to the full complexation energy. It was shown
the electrostatic interactions, H-bonds and net changes in degrees of freedom destabilize complexes, whereas
VDW interactions either stabilize or destabilize intercalation complexes. The hydrophobic term dominates over
other terms and stabilizes intercalation complexes and ?-stacking.
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