
Ãèä ðî ôîá íûé âêëàä â ñâî áîä íóþ ýíåð ãèþ
êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèÿ àðî ìà òè ÷åñ êèõ 
ëè ãàí äîâ ñ ÄÍÊ

Â. Â. Êîñ òþ êîâ, Í. Ì. Õî ìó òî âà, À. Î. Ëàí òó øåí êî, Ì. Ï. Åâñòèã íå åâ 

Ñå âàñ òî ïî ëüñêèé íà öè î íàëü íûé òåõ íè ÷åñ êèé óíè âåð ñè òåò
Óë. Óíè âåð ñè òåò ñêàÿ, 33, Ñå âàñ òî ïîëü, Óêðà è íà, 99053

max_evstigneev@mail.ru

Ðàñ ñ÷è òà íà ãèä ðî ôîá íàÿ ñî ñòàâ ëÿ þ ùàÿ ýíåð ãèè êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèÿ äâóñ ïè ðàëü íîé ÄÍÊ ñ áè î -
ëî ãè ÷åñ êè àê òèâ íû ìè àðî ìà òè ÷åñ êè ìè ñî å äè íå íè ÿ ìè ñ èñ ïîëü çî âà íè åì äâóõ ïî ëó ýì ïè ðè ÷åñ êèõ ìå -
òî äèê – êîð ðå ëÿ öèé ãèä ðî ôîá íîé ýíåð ãèè ñ èç ìå íå íè ÿ ìè òåï ëî åì êîñ òè (DÑð) è ïëî ùà äè
ïî âåð õíîñ òè, äîñ òóï íîé äëÿ ðàñ òâî ðè òå ëÿ (SASA). Âû ÷èñ ëå íû ïëî ùà äè äàí íûõ ïî âåð õíîñ òåé äëÿ
ñâî áîä íûõ ëè ãàí äîâ è îëè ãî ìå ðîâ ÄÍÊ, ðàñ êðó ÷åí íûõ äóï ëåê ñîâ ÄÍÊ è êîì ïëåê ñîâ ÄÍÊ–Ëè ãàíä.
Íàé äå íû èç ìå íå íèÿ ïî ëÿð íîé è íå ïî ëÿð íîé ïëî ùà äåé ïî âåð õíîñ òåé ìî ëå êóë, äîñ òóï íûõ äëÿ ðàñ òâî -
ðè òå ëÿ, ïðè ñâÿ çû âà íèè ëè ãàí äîâ ñ ÄÍÊ. Ðàñ ñ÷è òà íû ãèä ðî ôîá íûå âêëà äû íà îá îèõ ýòà ïàõ êîì ïëåê -
ñî îá ðà çî âà íèÿ. Ïî êà çà íî, ÷òî ðàñ ÷åò ãèä ðî ôîá íîé ýíåð ãèè ïî ìå òî äó SASA ÿâ ëÿ åò ñÿ áî ëåå
êîð ðåê òíûì, ÷åì ìå òîä DÑð, äëÿ ÄÍÊ-èí òåð êà ëè ðó þ ùèõ ëè ãàí äîâ.

Êëþ ÷å âûå ñëî âà: äâóñ ïè ðàëü íàÿ ÄÍÊ, àðî ìà òè ÷åñ êèé ëè ãàíä, ãèä ðî ôîá íûé âêëàä, äîñ òóï íàÿ äëÿ
ðàñ òâî ðè òå ëÿ ïëî ùàäü ïî âåð õíîñ òè.

Ââå äå íèå. Áè î ëî ãè ÷åñ êè àê òèâ íûå ñî å äè íå íèÿ
(ÁÀÑ), îò íî ñÿ ùè å ñÿ ê êëàñ ñó àðî ìà òè ÷åñ êèõ ìî ëå -
êóë, èã ðà þò çíà ÷è òåëü íóþ ðîëü â ðå ãó ëÿ öèè ìíî -
ãèõ áè î ëî ãè ÷åñ êè âàæ íûõ ïðî öåñ ñîâ â îðãà íèç ìå è
íà õî äÿò øè ðî êîå ïðè ìå íå íèå â êëè íè ÷åñ êîé ïðàê -
òè êå äëÿ ëå ÷å íèÿ ðàç ëè÷ íûõ çà áî ëå âà íèé. Â êà ÷åñ -
òâå ïðè ìå ðà ìîæ íî ïðè âåñ òè ãðóï ïó àðî ìà òè ÷åñ -
êèõ àí òè áè î òè êîâ, ñðå äè êî òî ðûõ äà ó íî ìè öèí,
àê òè íî ìè öèí D, íî âàí òðîí è äð., àê òèâ íî èñ ïîëü -
çó å ìûõ â íà ñòî ÿ ùåå âðå ìÿ êàê áà çî âûõ ýëå ìåí òîâ
õè ìè î òå ðà ïèè ðà êî âûõ îïó õî ëåé [1], è íå êî òî ðûõ
àðî ìà òè ÷åñ êèõ ñî å äè íå íèé, îá ëà äà þ ùèõ ïî ëåç íû -
ìè õè ìè î òå ðà ïåâ òè ÷åñ êè ìè ñâî éñòâà ìè.

Àíàëèç ëè òå ðà òó ðû ïî êà çû âà åò, ÷òî â áîëü øèí-
ñòâå ñëó ÷à åâ ìå õà íèçì äå éñòâèÿ àðî ìà òè ÷åñ êèõ
ÁÀÑ ñâî äèò ñÿ ê íå ïîñ ðå äñòâåí íî ìó ñâÿ çû âà íèþ ñ
íóê ëå è íî âû ìè êèñ ëî òà ìè â êëåò êå ëè áî c ÄÍÊ-çà -

âè ñè ìû ìè áåë êà ìè [2–4]. Òà êîé ìå õà íèçì îá óñëîâ -
ëåí íà ëè ÷è åì â ñòðóê òó ðå àðî ìà òè ÷åñ êî ãî ëè ãàí äà
ïëîñ êî ãî àðî ìà òè ÷åñ êî ãî õðî ìî ôî ðà, îá åñ ïå ÷è âà -
þ ùå ãî âîç ìîæ íîñòü èí òåð êà ëÿ öèè ìî ëå êó ëû ìåæ -
äó ïà ðà ìè îñíî âà íèé íóê ëå î òèä íîé ïî ñëå äî âà -
òåëü íîñ òè.

Â íà ñòî ÿ ùåå âðå ìÿ ìîæ íî ñ÷è òàòü îá ùåï ðèç -
íàí íûì, ÷òî ñòà áè ëè çà öèÿ èí òåð êà ëè ðî âàí íî ãî
êîì ïëåê ñà ïðî èñ õî äèò â îñíîâ íîì çà ñ÷åò ñòå êèíã-
âçà è ìî äå éñòâèé ìåæ äó õðî ìî ôî ðîì ëè ãàí äà è
ñìåæ íû ìè ïà ðà ìè îñíî âà íèé èí òåð êà ëÿ öè îí íîé
ïî ëîñ òè, à òàê æå ìåæ ìî ëå êó ëÿð íûõ âî äî ðîä íûõ
ñâÿ çåé [4–6]. Ñòå êèíã-âçà è ìî äå éñòâèÿ âêëþ ÷à þò â
ñå áÿ âàí-äåð-âà àëü ñî âû [7], ãèä ðî ôîá íûå [8] è
ýëåê òðî ñòà òè ÷åñ êèå [9] âçà è ìî äå éñòâèÿ. È íå ñìîò -
ðÿ íà òî, ÷òî òåð ìî äè íà ìè êà ñâÿ çû âà íèÿ àðî ìà òè -
÷åñ êèõ ëè ãàí äîâ ñ ÄÍÊ èñ ñëå äî âà íà â íà ñòî ÿ ùåå
âðå ìÿ äîñ òà òî÷ íî õî ðî øî [10, 11], îò íî ñè òåëü íûé
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âêëàä óêà çàí íûõ âçà è ìî äå éñòâèé â ïî ëíóþ ýíåð -
ãèþ êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèÿ è ïî ñåé äåíü îñòà åò ñÿ
ïðåä ìå òîì àê òèâ íûõ äèñ êóñ ñèé. Îäíà èç ïðè ÷èí
ýòî ãî ñî ñòî èò â îò ñó òñòâèè åäè íî ãî ïîä õî äà ê ðàñ -
÷å òó îñíîâ íûõ ýíåð ãå òè ÷åñ êèõ âêëà äîâ â ñâî áîä -
íóþ ýíåð ãèþ DG ðå àê öèè êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèÿ
àðî ìà òè ÷åñ êèõ ëè ãàí äîâ ñ ÄÍÊ. Â ÷àñ òíîñ òè, ãèä -
ðî ôîá íûé âêëàä DGãô, îá óñëîâ ëåí íûé âû ñâî áîæ -
äå íè åì ÷àñ òè ìî ëå êóë âî äû, ñâÿ çàí íûõ ñ ÄÍÊ è ëè -
ãàí äîì ïðè èí òåð êà ëÿ öèè, ÿâ ëÿ åò ñÿ îäíèì èç íà è -
áî ëåå âàæ íûõ â ýíåð ãå òè êå êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèÿ
ñ ÄÍÊ. Îäíà êî â íà ñòî ÿ ùåå âðå ìÿ ñó ùåñ òâó þò êàê
ìè íè ìóì äâà ðàç ëè÷ íûõ ïîä õî äà ê îöåí êå åãî ýô -
ôåê òèâ íîñ òè: 1) âû ÷èñ ëè òåëü íûé – ñ èñ ïîëü çî âà -
íè åì ìî ëå êó ëÿð íîé äè íà ìè êè [12] è âå ðî ÿò íîñ -
òíûõ ìå òî äîâ [13] è 2) ýì ïè ðè ÷åñ êèé, îñíî âàí íûé
íà ôàê òå ñó ùåñ òâî âà íèÿ êîð ðå ëÿ öèè ýíåð ãèè ãèä -
ðî ôîá íî ãî ðàñ òâî ðå íèÿ ñ èç ìå íå íè åì ïëî ùà äè
ïîâåðõíîñòè, äîñòóïíîé ðàñòâîðèòåëþ (SASA –
Solvent Ac ces si ble Sur face Area) [14, 15], ëèáî ñ èç -
ìå íå íè åì òåïëîåìêîñòè (DCp) â ðå àê öèè êîì ïëåê -
ñî îá ðà çî âà íèÿ [16]. 

Âòî ðîé ñïî ñîá ïî ëó ÷èë íà è áîëü øåå ðàñ ïðîñ -
òðà íå íèå â îöåí êå ãèä ðî ôîá íî ãî âêëà äà äëÿ ÄÍÊ-
ñâÿ çû âà þ ùèõ ñÿ àðî ìà òè ÷åñ êèõ ëè ãàí äîâ [11, 17],
ïðè ýòîì ñðàâ íè òåëü íûé àíà ëèç ìå òî äîâ êîð ðå ëÿ -
öèè ñ SASA è DCp äî ñèõ ïîð ïðî âå äåí íå áûë. Ñëå -
äó åò òàê æå îò ìå òèòü, ÷òî îöåíêó ãèä ðî ôîá íî ãî
âêëà äà ïðè èí òåð êà ëÿ öèè ëè ãàí äà â ìî ëå êó ëó ÄÍÊ
ïî ìå òî äó SASA ðà íåå ïðî èç âî äè ëè ëèøü äëÿ àí òè -
áè î òè êà äà ó íî ìè öè íà è åãî ïðî èç âîä íûõ [17].

Â íà ñòî ÿ ùåé ðà áî òå ðàñ ñ÷è òàí ãèä ðî ôîá íûé
âêëàä DGãô â ñâî áîä íóþ ýíåð ãèþ êîì ïëåê ñî îá ðà çî -
âàíèÿ ðàç ëè÷ íûõ àðî ìà òè ÷åñ êèõ ëè ãàí äîâ (ðèñ. 1) – 
àíòè áè î òè êîâ àê òè íî ìè öè íà D (AMD), äà ó íî ìè -
öè íà (DAU), íî ãà ëà ìè öè íà (NOG), íî âàí òðî íà
(NOV), ìó òà ãå íîâ áðî ìèñ òî ãî ýòè äèÿ (ÅÂ) è ïðî -
ôëàâè íà (PF) – ñ ìî äåëü íûì ôðàã ìåí òîì ÄÍÊ ïðè
èñ ïîëü çî âà íèè êîð ðå ëÿ öèè DGãô ñ SASA è DCp, à
òàê æå ïðî âå äåí êðè òè ÷åñ êèé àíà ëèç äâóõ îïè ñàí -
íûõ âûøå ïîä õî äîâ.

Ìà òå ðè à ëû è ìå òî äû. Ñòðóê òó ðû ëè ãàí äîâ è
ÄÍÊ-ðå öåï òî ðà. Ïðîñ òðà íñòâåí íûå ñòðóê òó ðû èñ -
ñëå äó å ìûõ ëè ãàí äîâ, ïðåä ñòàâ ëåí íûå íà ðèñ. 1,
âçÿ òû èç Protein Data Bank [18] (PDB IDs 1OVF,
1JO2, 1JTY, 1L0R, 2FUM è 1QVT ñî îò âå òñòâåí íî).

Âàí-äåð-âà àëü ñî âû ðà äè ó ñû àòî ìîâ ëè ãàí äîâ îò âå -
÷à þò ñè ëî âî ìó ïî ëþ AMBER 99 [19].

Èçâåñ òíî, ÷òî ñïå öè ôè÷ íîñòü äàí íûõ èí òåð êà -
ëÿ òî ðîâ ê îïðå äå ëåí íûì ïî ñëå äî âà òåëü íîñ òÿì
ÄÍÊ íå ÿâ ëÿ åò ñÿ ñèëü íî âû ðà æåí íîé, îäíà êî àíà -
ëèç ëè òå ðà òó ðû [20–23] ñâè äå ò åëüñòâó åò î òîì, ÷òî
âñå ðàñ ñìàò ðè âà å ìûå ëè ãàí äû äå ìî íñòðè ðó þò ñïå -
öè ôè÷ íîñòü ê CG- è GC-ñàé òàì. Ó÷è òû âàÿ, ÷òî
DAU ïðî ÿâ ëÿ åò áîëü øåå ñðî äñòâî íå ê äè íóê ëå î òè -
äàì CG, à ê òðèï ëåò íûì CGA-ñàé òàì ÄÍÊ [20], â
êà ÷åñ òâå ìè íè ìàëü íî ãî ó÷àñ òêà ïî ñàä êè ëè ãàí äîâ
â äàí íîé ðà áî òå ïðè íÿò ñà ìî êîì ïëå ìåí òàð íûé
ôðàã ìåíò d(TCGA)2, ôëàí êè ðó å ìûé ñ êîí öîâ
CG-ïà ðà ìè. Òà êèì îá ðà çîì, ìî äåëü íûì ôðàã ìåí -
òîì ÄÍÊ ñëó æèë ñà ìî êîì ïëå ìåí òàð íûé äå êà ìåð
d(GCGTCGACGC)2. Ïðîñ òðà íñòâåí íàÿ ñòðóê òó ðà
äóï ëåê ñà Â-ÄÍÊ ïî ñòðî å íà ñ ïî ìîùüþ ïðî ãðàì ìû
HyperChem 8.0 (Hypercube Inc., Êàíàäà).

Ñòðóê òó ðû êîì ïëåê ñîâ. Ïðè èí òåð êà ëÿ öèè ëè -
ãàí äîâ èõ õðî ìî ôî ðû âñòðà è âàþòñÿ â öåí òðàëü íûé 
ÑpG-ñàéò äóï ëåê ñà. Âå ëè ÷è íû âàí-äåð-âà àëü ñî âûõ
ðà äè ó ñîâ è çà ðÿ äîâ àòî ìîâ ÄÍÊ â íà ñòî ÿ ùåé ðà áî -
òå òàê æå ñî îò âå òñòâó þò ñè ëî âî ìó ïî ëþ AMBER 99 
[19]. Ïðîñ òðà íñòâåí íûå ñòðóê òó ðû êîì ïëåê ñîâ
îëè ãî ìå ðîâ ÄÍÊ ñ ÁÀÑ ïî ñòðî å íû ñ ïî ìîùüþ ïðî -
ãðàì ìû X-PLOR, âåð ñèÿ 3.1 [24].

Êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèå èí òåð êà ëÿ òî ðîâ ñ ÄÍÊ
â íà ñòî ÿ ùåé ðà áî òå ðàñ ñìàò ðè âà åò ñÿ êàê ïðî öåññ,
ñî ñòî ÿ ùèé èç äâóõ ýòà ïîâ: îá ðà çî âà íèå èí òåð êà ëÿ -
öè îí íîé ïî ëîñ òè â äóï ëåê ñå ÄÍÊ (ò. å. ïå ðå õîä
ñïè ðà ëè ÄÍÊ èç Â-ôîð ìû â ðàñ êðó ÷åí íóþ ÄÍÊ*) è 
âñòðà è âà íèå ëè ãàí äà â ðàñ êðó ÷åí íóþ ÄÍÊ* [17,
25]. Ôîð ìè ðî âà íèå ñàé òà èí òåð êà ëÿ öèè îñó ùå -
ñòâëÿ ëè îò äåëü íî äëÿ êàæ äî ãî ëè ãàí äà, îòî äâè ãàÿ
ïî ëî âèíó âñåõ àòî ìîâ äå êà ìå ðà âäîëü îñè ñïè ðà ëè
íà 0,34 íì è ïî âî ðà ÷è âàÿ èõ âîê ðóã íåå íà óãîë DW,
çíà ÷å íèÿ êî òî ðî ãî ïðè íè ìà ëè ðàâ íû ìè âå ëè ÷è íàì 

DW ïðè èí òåð êà ëÿ öèè ñî îò âå òñòâó þ ùèõ ÁÀÑ â
äâîé íóþ ñïè ðàëü ÄÍÊ [26–28]. Íà ÷àëü íûå ñòðóê -
òó ðû êîì ïëåê ñîâ Ëè ãàíä–ÄÍÊ äëÿ ïî ñëå äó þ ùåé
ìè íè ìè çà öèè ïî ïî òåí öè àëü íîé ýíåð ãèè â X-PLOR 
çà äà âà ëè íà îñíî âà íèè èç âåñ òíîé èç ëè òå ðà òó ðû
èí ôîð ìà öèè î õà ðàê òå ðå èí òåð êà ëÿ öèè ðàñ ñìàò ðè -
âà å ìûõ ìî ëå êóë â ÄÍÊ: ÀÌD, DÀU è ÅÂ ïðè êîì -
ïëåê ñî îá ðà çî âà íèè âñòðà è âà þò ñÿ â ÑðG-ñàéò ñî
ñòî ðî íû ìà ëîé êà íàâ êè ÄÍÊ [3, 29]; NOV è PF – ñî
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Ðèñ. 1. Ñòðóê òóð íûå ôîð ìó ëû èñ ñëå äî âàí íûõ àðî ìà òè ÷åñ êèõ ëè ãàí äîâ: àê òè íî ìè öè íà D (à), áðî ìèñ òî ãî ýòè äèÿ (á), äà ó íî ìè öè íà

(â), íî ãà ëà ìè öè íà (ã), íî âàí òðî íà (ä) è ïðî ôëà âè íà (å)



ñòî ðî íû áîëü øîé êà íàâ êè [30]; ïðè èí òåð êà ëÿ öèè
ìî ëå êó ëû NOG àìè íî ñà õàð íîå êîëü öî ëî êà ëè çó åò -
ñÿ â áîëü øîé êà íàâ êå, à ñà õàð íàÿ ãðóï ïà (íî ãà ëî -
çà) – â ìà ëîé [29]. Îïòè ìè çà öèþ ñòðóê òóð êîì ïëåê -
ñîâ âû ïîë íÿ ëè ìè íè ìè çà öè åé èõ ïî òåí öè àëü íîé
ýíåð ãèè ìå òî äîì ñî ïðÿ æåí íûõ ãðà äè åí òîâ. Öåí -
òðàëü íûå ó÷àñ òêè ïðî ñòðà íñòâåí íûõ ñòðóê òóð êîì -
ïëåê ñîâ äå êà ìå ðà ÄÍÊ ñ àðî ìà òè ÷åñ êè ìè ëè ãàí äà -
ìè ïî êà çà íû íà ðèñ. 2.

Ðå çóëü òà òû è îá ñóæ äå íèå. Ðàñ ÷åò ãèä ðî ôîá -
íî ãî âêëà äà ïðè èñ ïîëü çî âà íèè êîð ðå ëÿ öèè DGãô ñ
èç ìå íå íè åì ïëî ùà äè, äîñ òóï íîé ðàñ òâî ðè òå ëþ.
Ãèä ðî ôîá íûé âêëàä ðàñ ñ÷è òû âà ëè ñî ãëàñ íî âû ðà -
æå íèþ (1) [32, 33], îñíî âàí íî ìó íà ðà íåå óñòà íîâ -
ëåí íîì ôàê òå ñó ùåñ òâî âà íèÿ ëè íåé íîé êîð ðå ëÿ -
öèè ìåæ äó ýíåð ãè åé ãèä ðî ôîá íî ãî ðàñ òâî ðå íèÿ
ïðî ñòûõ óãëå âî äî ðî äîâ è àìè íî êèñ ëîò: 

                    DGãô = gDÀ,                          (1)

ãäå g – ìèê ðîñ êî ïè ÷åñ êèé êî ýô ôè öè åíò ïî âåðõ-
íîñ òíî ãî íà òÿ æå íèÿ;  DÀ – èç ìå íå íèå ïëî ùà äè ïî -
âåð õíîñ òè ìî ëå êó ëû, äîñ òóï íîé ðàñ òâî ðè òå ëþ, íà
ýòà ïàõ êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèÿ. Â ðàç íûõ èñ òî÷ íè -
êàõ g èìå åò ðàç ëè÷ íûå çíà ÷å íèÿ (ñì. îá ñóæ äå íèå
ïðî áëå ìû â ðà áî òå [15]), îäíà êî â ïî ñëåä íåå âðå ìÿ
áîëü øè íñòâî àâ òî ðîâ èñ ïîëü çó åò âå ëè ÷è íó g =

= 50 êàë/(ìîëü× &A2) êàê äëÿ ðàñ ÷å òà ýíåð ãèè áåë êî -

âî-íóê ëå è íî âî ãî ñâÿ çû âà íèÿ [33], òàê è äëÿ ýíåð -
ãèè ñòå êèí ãà àçî òèñ òûõ îñíî âà íèé ÄÍÊ [34] è êîì -
ïëåê ñîâ Ëè ãàíä–ÄÍÊ [17], ó÷è òû âà þ ùóþ ðàç ëè-
÷èå â ðàç ìå ðàõ ìî ëå êóë ëè ãàí äîâ è ðàñ òâî ðè òå ëÿ
[15].

Ïîë íàÿ ïëî ùàäü ïî âåð õíîñ òè êîì ïëåê ñà SASA
Ëè ãàíä–ÄÍÊ âêëþ ÷à åò â ñå áÿ ïî ëÿð íûé (ãèä ðî -
ôèëü íûé) Àï  è íå ïî ëÿð íûé (ãèä ðî ôîá íûé) Àíï

âêëà äû [11]:

            À = Àï + Àíï;   DÀ =   DÀï +  DÀíï,                 (2)

ãäå 
          

DÀíï = Àíï (êîì ïëåêñ) – {Àíï(ÄÍÊ) +
               + Àíï (ñâî áîä íî ãî ëè ãàí äà)};             (3)

           
            DÀï =  Àï (êîì ïëåêñ) – { Àï(ÄÍÊ) + 

                                      + Àï (ñâî áîä íî ãî ëè ãàí äà)}.             (4)

Ïîë íàÿ ïëî ùàäü ïî âåð õíîñ òè, äîñ òóï íîé ðàñ -
òâî ðè òå ëþ, è åå âêëà äû ðàñ ñ÷è òà íû â íà ñòî ÿ ùåé
ðà áî òå ïðè ïî ìî ùè ïðî ãðàì ìû GETAREA, âåð ñèÿ
1.1 [35]. Ìî ëå êó ëà ðàñ òâî ðè òå ëÿ (âî äû) ïðåä ñòàâ -
ëå íà â âè äå ñôå ðû ñ ðà äè ó ñîì 0,14 íì (âå ëè ÷è íà
âàí-äåð-âà àëü ñî âî ãî ðà äè ó ñà àòî ìà êèñ ëî ðî äà â ìî -
ëå êó ëå Í2Î [35]). SASA ïðåä ñòàâ ëÿ åò ñî áîé ïëî -
ùàäü ïî âåð õíîñ òè, îá ðà çî âàí íîé äâè æå íè åì
öåíòðà ïðî áíîé ñôå ðû ïî âàí-äåð-âà àëü ñî âîé ïî -
âåð õíîñ òè ìî ëå êóë ðàñ òâî ðåí íî ãî âå ùåñ òâà èëè
êîì ïëåê ñà [36]. Â ñâîþ î÷å ðåäü, âàí-äåð-âà àëü ñî âà
ïî âåð õíîñòü ìî ëå êó ëû ÿâ ëÿ åò ñÿ ñîâîêóïíîñòüþ
ñôåð ñ öåí òðà ìè, ñî âïà äà þ ùè ìè ñ ñî îò âå òñòâó þ -
ùè ìè àòî ìà ìè è âå ëè ÷è íà ìè ðà äè ó ñîâ, ðàâ íû ìè
âàí-äåð-âà àëü ñî âûì äëÿ äàí íûõ àòî ìîâ. Ðå çóëü òà -
òû ðàñ ÷å òà ïðè âå äå íû â òàá ëè öå.

Ðàñ ÷åò ãèä ðî ôîá íî ãî âêëà äà ñ èñ ïîëü çî âà íè åì
êîð ðå ëÿ öèè DGãô ñ èç ìå íå íè åì òåï ëî åì êîñ òè DCp â
ðå àê öèè êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèÿ. Ðà íåå ïî êà çà íî,
÷òî ýíåð ãèÿ ãèä ðî ôîá íî ãî ðàñ òâî ðå íèÿ ëè íåé íî
êîð ðå ëè ðó åò ñ èç ìå íå íè åì òåï ëî åì êîñ òè DCp â ðå -
àê öèè êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèÿ [37]:

                         DGãô = 80(±10) DCp.                    (5)

Òàê æå èç ìå íå íèå òåï ëî åì êîñ òè ëè íåé íî êîð ðå -
ëè ðó åò ñ èç ìå íå íè åì íå ïî ëÿð íîé SASA Àíï [37] èëè 
(êàê ïî êà çà íî â áî ëåå ïî çäíåé ðà áî òå òåõ æå àâ òî -
ðîâ [38]) ñ èç ìå íå íè åì ïî ëÿð íîé è íå ïî ëÿð íîé ïëî -
ùà äåé ïî âåð õíîñ òè SASA áåë êî âî-íóê ëå è íî âûõ
êîì ïëåê ñîâ. Â ðà áî òå [11] ëè íåé íàÿ êîð ðå ëÿ öèÿ

DGãô ñ  DÀíï è  DÀï ñêîð ðåê òè ðî âà íà íà îñíî âà íèè
ýêñ ïå ðè ìåí òàëü íûõ êà ëî ðè ìåò ðè ÷åñ êèõ äàí íûõ
äëÿ êîì ïëåê ñîâ Ëè ãàíä–ÄÍÊ â âè äå

                  DCp = 0,382DÀíï – 0,121DÀï.                       (6)

Â íà ñòî ÿ ùåé ðà áî òå âû ðà æå íèÿ (5) è (6) èñ ïîëü -
çî âà íû äëÿ îöåí êè ãèä ðî ôîá íî ãî âêëà äà â ðå àê öèè
êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèÿ àðî ìà òè ÷åñ êèõ ëè ãàí äîâ ñ
ÄÍÊ. Ðå çóëü òà òû ðàñ ÷å òà ïðåä ñòàâ ëå íû â òàá ëè öå.

Ñðàâ íå íèå ìå òî äîâ ðàñ ÷å òà ãèä ðî ôîá íî ãî
âêëà äà â ýíåð ãå òè êó ðå àê öèé êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà -
íèÿ èí òåð êà ëÿ òî ðîâ ñ ÄÍÊ. Ïðè âå äåí íûå â òàá ëè -
öå ðàñ ÷åò íûå âå ëè ÷è íû DGãô äîñ òà òî÷ íî õî ðî øî
ñî ãëà ñó þò ñÿ ñ ñî îò âå òñòâó þ ùè ìè ýíåð ãè ÿ ìè íà
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Ðèñ. 2. Öåí òðàëü íûå ó÷àñ òêè ðàñ ÷åò íûõ ñòðóê òóð êîì ïëåê ñîâ äâóñ ïè ðàëü íîé ÄÍÊ ñ àðî ìà òè ÷åñ êè ìè ëè ãàí äà ìè àê òè íî ìè öè íîì D 

(à), áðî ìèñ òûì ýòè äè åì (á), äà ó íî ìè öè íîì (â), íî ãà ëà ìè öè íîì (ã), íî âàí òðî íîì (ä) è ïðî ôëà âè íîì (å)



ýòà ïå âñòàâêè ëè ãàí äîâ EB è DAU â ÄÍÊ, ðàñ ñ÷è -
òàí íû ìè ïî ìå òî äó (5) â ðà áî òå [11], è ñî çíà ÷å íè ÿ -
ìè DGãô ðàñ êðó ÷è âà íèÿ ÄÍÊ è âñòàâ êè DAU, ïî ëó -

÷åí íû ìè ïî ìå òî äó (1) â [17]. Ýòî äà åò îñíî âà íèå
äëÿ ïðî âå äå íèÿ îä íî çíà÷ íî ãî ñðàâ íå íèÿ ìå òî äîâ
ðàñ ÷å òà DGãô, èñ ïîëü çó å ìûõ ðàç ëè÷ íû ìè àâ òî ðà ìè.
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Ëèãàíä Ïëîùàäü À (Ë) À (ÄÍÊ)
Ðàñêðó÷èâàíèå ÄÍÊ

À (ÄÍÊ*) DÀ DGcp DGg

AMD
Ïîëÿðíàÿ

Íåïîëÿðíàÿ
Ïîëíàÿ

130
1203
1333

2540
1523
4063

2508
1890
4398

–219
695
476

23,4 23,8

DAU
Ïîëÿðíàÿ

Íåïîëÿðíàÿ
Ïîëíàÿ

208
562
770

2540
1523
4063

2664
1682
4347

124
159
284

3,7 14,2

EB
Ïîëÿðíàÿ

Íåïîëÿðíàÿ
Ïîëíàÿ

68
504
572

2540
1523
4063

2658
1618
4277

118
96

214
1,8 10,7

NOG
Ïîëÿðíàÿ

Íåïîëÿðíàÿ
Ïîëíàÿ

271
741

1012

2540
1523
4063

2646
1617
4263

106
94

200
1,9 10,0

NOV
Ïîëÿðíàÿ

Íåïîëÿðíàÿ
Ïîëíàÿ

200
569
769

2540
1523
4063

2669
1630
4299

129
107
236

2,0 11,8

PF
Ïîëÿðíàÿ

Íåïîëÿðíàÿ
Ïîëíàÿ

139
279
419

2540
1523
4063

2655
1622
4278

115
99

215
1,9 10,7

Ëèãàíä Ïëîùàäü
Âñòàâêà ëèãàíäà Ñóììàðíûé âêëàä

À (Ê) DÀ DGcp DGg DGcp DGg

AMD
Ïîëÿðíàÿ

Íåïîëÿðíàÿ
Ïîëíàÿ

2321
2218
4539

–317
–875

–1192
–23,7 –59,6 –0,3 –35,8

DAU
Ïîëÿðíàÿ

Íåïîëÿðíàÿ
Ïîëíàÿ

2486
1752
4239

–386
–492
–878

–11,3 –43,9 –7,6 –29,7

EB
Ïîëÿðíàÿ

Íåïîëÿðíàÿ
Ïîëíàÿ

2507
1653
4160

–219
–470
–689

–12,2 –34,5 –10,5 –23,8

NOG
Ïîëÿðíàÿ

Íåïîëÿðíàÿ
Ïîëíàÿ

2409
1746
4155

–508
–612

–1120
–13,8 –56,0 –11,9 –46,0

NOV
Ïîëÿðíàÿ

Íåïîëÿðíàÿ
Ïîëíàÿ

2536
1792
4328

–334
–407
–741

–9,2 –37,0 –7,2 –25,2

PF
Ïîëÿðíàÿ

Íåïîëÿðíàÿ
Ïîëíàÿ

2530
1633
4163

–265
–269
–534

–5,7 –26,7 –3,7 –16,0

Ïðè ìå ÷à íèå. Ë – ëè ãàíä; Ê – êîì ïëåêñ;  DGÑp,  DGg – çíà÷åíèå ãèä ðî ôîá íîé ýíåð ãèè ïî ìå òî äó DÑp è SASA ñî îò âå òñòâåí íî.

Ðàñ ÷åò íûå çíà ÷å íèÿ ïëî ùà äåé ïî âåð õíîñ òåé ìî ëå êóë è èõ êîì ïëåê ñîâ ( &A2) è ñî îò âå òñòâó þ ùèå èì âå ëè ÷è íû ãèä ðî ôîá íî ãî
âêëà äà (êêàë/ìîëü)



Íà è áî ëåå âàæ íûì ñëå äñòâè åì, âû òå êà þ ùèì èç
ñðàâ íå íèÿ DGãô â òàá ëè öå äëÿ ðàç ëè÷ íûõ ýòà ïîâ
êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèÿ, ÿâ ëÿ åò ñÿ òî, ÷òî ãèä ðî ôîá -
íûå ýíåð ãèè, ðàñ ñ÷è òàí íûå äâó ìÿ ðàçíûìè ñïî ñî -
áà ìè, ðàç ëè ÷à þò ñÿ îò äâóõ (EB) äî 10 (AMD) ðàç!
Íà íàø âçãëÿä, òà êîå ñó ùåñ òâåí íîå ðàç ëè ÷èå ÿâ ëÿ -
åò ñÿ ïðè íöè ïè àëü íûì è òðå áó åò ïî ÿñ íå íèÿ.

Ñó ùåñ òâó þò òðè îñíîâ íûõ äî ïó ùå íèÿ, íà êî òî -
ðûõ áàçèðóåòñÿ ìå òîä ðàñ ÷å òà DGãô ÷å ðåç èç ìå íå -
íèå òåï ëî åì êîñ òè (5) [31, 37–39]:

– ñó ùåñ òâî âà íèå ëè íåé íîé âçà è ìîñ âÿ çè ýí òàëü -
ïèè è ýí òðî ïèè ãèä ðî ôîá íî ãî ðàñ òâî ðå íèÿ èëè
êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèÿ ñ èç ìå íå íè åì òåï ëî åì êîñ -
òè ðå àê öèè;

– èç ìå íå íèå òåï ëî åì êîñ òè ïî ëíîñ òüþ îïðå äå -
ëÿ åò ñÿ ãèä ðî ôîá íûì ýô ôåê òîì;

– èç ìå íå íèå òåï ëî åì êîñ òè ëè íåé íî ñâÿ çà íî ñ
èç ìå íå íè åì SASA (ñì. óðàâ íå íèå (6)).

Ïåð âîå äî ïó ùå íèå âå ðè ôè öè ðó åò ñÿ ýêñ ïå ðè -
ìåí òàëü íî äëÿ øè ðî êî ãî íà áî ðà ïðî ñòûõ óãëå âî äî -
ðî äîâ è íå êî òî ðûõ áåë êîâ [37, 39]. Âòî ðîå äî ïó ùå -
íèå, â ñâîþ î÷å ðåäü, ïðåä ïî ëà ãà åò íå çíà ÷è òåëü íûé
âêëàä èç ìå íå íèÿ âèá ðà öè îí íûõ ñòå ïå íåé ñâî áî äû,
÷òî ïî êîñ âåí íûì ïðè çíà êàì ïîä òâåð æäà åò ñÿ äëÿ
ðå àê öèé ñ ó÷àñ òè åì áåë êîâ [37]. È, íà êî íåö, òðåòüå
äî ïó ùå íèå, êàê ïðà âè ëî, âû òå êà åò èç ñòðóê òóð -
íî-òåð ìî äè íà ìè ÷åñ êî ãî àíà ëè çà ýêñ ïå ðè ìåí òàëü -
íûõ äàí íûõ [37, 38]. Ñëå äñòâè åì ïå ðå ÷èñ ëåí íûõ
âû øå óñëî âèé ÿâ ëÿ åò ñÿ âû ðà æå íèå (6), à òàê æå ñî -
îò íî øå íèå

   DGãô = DCp(T – TH) – DCpTln(T/TS),               (7)

ãäå TH = 295 K; TS = 386 K – òåì ïå ðà òó ðû, ïðè êî òî -
ðûõ ýí òàëü ïèé íûé è ýí òðî ïèé íûé âêëà äû â ãèä ðî -
ôîá íóþ ýíåð ãèþ ñî îò âå òñòâåí íî îá íó ëÿ þò ñÿ [37,
39]. Ïðè óñëî âèè T = TH èç (7) ïî ëó ÷à åò ñÿ âû ðà æå -
íèå (5).

Èç òàá ëè öû è âû ðà æå íèÿ (6) ñëå äó åò, ÷òî âêëàä
ïî ëÿð íîé ñî ñòàâ ëÿ þ ùåé â èç ìå íå íèå SASA ìè íè -
ìóì â 3 ðàçà ìåíü øå, ÷åì âêëàä íå ïî ëÿð íîé, ïî ý òî -
ìó ìîæ íî îïóñ òèòü âòî ðîå ñëà ãà å ìîå â (6) è ñ ó÷å -
òîì (5) ïî ëó ÷èòü 

                      DGãô » 30DÀíï.                                             (8)       

Ñðàâ íå íèå (8) ñ (1) ïî çâî ëÿ åò ïðåä ñêà çàòü êàê
ìè íè ìóì äâóê ðàò íóþ ðàç íè öó (ó÷è òû âàÿ, ÷òî ïðè
ñâÿ çû âà íèè ëè ãàí äîâ ñ ÄÍÊ  DÀ > DÀíï, êàê ñëå äó åò
èç òàá ëè öû) â ðå çóëü òà òàõ ðàñ ÷å òà  DGãô ïî ìå òî äó
SASA è DCp. Òà êèì îá ðà çîì, ìîæ íî ñäå ëàòü âû âîä
î ñó ùåñ òâî âà íèè ñèñ òå ìà òè ÷åñ êî ãî ðàç ëè ÷èÿ äâóõ
ñðàâ íè âà å ìûõ ìå òî äîâ â îöåí êå ãèä ðî ôîá íî ãî
âêëà äà äëÿ ÄÍÊ-èí òåð êà ëè ðó þ ùèõ ëè ãàí äîâ.

Íà íàø âçãëÿä, ñó ùåñ òâó þò äâå ãëàâíûå ïðè ÷è -
íû, ïî çâî ëÿ þ ùèå óòâåð æäàòü íå êîð ðåê òíîñòü èñ -
ïîëü çî âà íèÿ ìå òî äà ðàñ ÷å òà DGãô, îñíî âàí íî ãî íà
èç ìå íå íèè òåï ëî åì êîñ òè (6), (7), äëÿ ÄÍÊ-èí òåð êà -
ëè ðó þ èõ ëè ãàí äîâ. Âî-ïåð âûõ, êàê ñëå äó åò èç îïè -
ñàí íî ãî âû øå âû âî äà ñî îò íî øå íèÿ (5), âå ëè ÷è íà
êî ýô ôè öè åí òà 80 â (5) ïî ëíîñ òüþ îïðå äå ëÿ åò ñÿ
çíà ÷å íè ÿ ìè òåì ïå ðà òóð ïå ðå õî äà TH è TS â (7). Â
ñâîþ î÷å ðåäü, ýòè òåì ïå ðà òó ðû ýêñ ïå ðè ìåí òàëü íî
óñòà íîâ ëå íû äëÿ óãëå âî äî ðî äîâ ïðå è ìó ùåñ òâåí íî
àëè ôà òè ÷åñ êîé ïðè ðî äû [31, 37, 39], îäíà êî èç âåñò- 
íî, ÷òî äà æå äëÿ ïðî ñòåé øèõ àðî ìà òè ÷åñ êèõ ãðóïï
òåì ïå ðà òó ðû TH è TS ñó ùåñ òâåí íî èç ìå íÿ þò ñÿ [31].
Ñëå äî âà òåëü íî, ðàñ ÷åò DGãô ïðè ñâÿ çû âà íèè àðî ìà -
òè ÷åñ êèõ ëè ãàí äîâ ñ ÄÍÊ ïî ìå òî äó (5) äîë æåí èñ -
ïîëü çî âàòü óòî÷ íåí íîå çíà ÷å íèå êî ýô ôè öè åí òà
ïðè DCp.

Âî-âòî ðûõ, ìå òîä ðàñ ÷å òà ÷åðåç èç ìå íå íèå òåï -
ëî åì êîñ òè, ïî-âè äè ìî ìó, äîñ òà òî÷ íî êîð ðåê òåí
òîëü êî â òåõ ñëó ÷à ÿõ, êîã äà îñíîâ íîé âêëàä â ýíåð -
ãèþ ðå àê öèè ðàñ òâî ðå íèÿ èëè êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà -
íèÿ äà þò ãèä ðî ôîá íûå âçà è ìî äå éñòâèÿ (÷òî, êàê
ïðà âè ëî, èìå åò ìåñ òî äëÿ áåë êîâ) [37]. Ïðè ýòîì
óñëî âèè èç ìå íå íèå òåï ëî åì êîñ òè îæè äà åò ñÿ ñðàâ -
íè òåëü íî áîëü øèì, à êîð ðå ëÿ öèè (6), (7) ÿâ ëÿ þò ñÿ
ñòà òèñ òè ÷åñ êè çíà ÷è ìû ìè. Â ñëó ÷àå êîì ïëåê ñî îá -
ðà çî âà íèÿ èí òåð êà ëÿ òî ðîâ ñ ÄÍÊ èç ìå íå íèå òåï ëî -
åì êîñ òè ñó ùåñ òâåí íî ìåíü øå, ÷åì äëÿ áåë êî âûõ
ñèñ òåì (äëÿ ñðàâ íå íèÿ ñì. äàí íûå â ðà áî òàõ [11] è
[37]), è ãèä ðî ôîá íûå âçà è ìî äå éñòâèÿ íå ÿâ ëÿ þò ñÿ
âñå öå ëî äî ìè íè ðó þ ùè ìè [11, 17, 21]. Êðî ìå òî ãî,
âêëàä âèá ðà öè îí íûõ ñòå ïå íåé ñâî áî äû â ñóì ìàð -
íóþ òåï ëî åì êîñòü ðå àê öèè äî ñèõ ïîð îñòà åò ñÿ íå
âûÿñíåííûì.

Â îò ëè ÷èå îò ðàñ ñìîò ðåí íî ãî âû øå ñïîñîáà
ðàñ ÷å òà ãèä ðî ôîá íî ãî âêëà äà ìå òîä SASA (1) ôàê -
òè ÷åñ êè áà çè ðó åò ñÿ íà îä íîì åäè íñòâåí íîì äî ïó -
ùå íèè î ñó ùåñ òâî âà íèè ëè íåé íîé çà âè ñè ìîñ òè
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ìåæ äó ýíåð ãè åé ãèä ðî ôîá íî ãî ðàñ òâî ðå íèÿ ïðî -
ñòûõ óãëå âî äî ðî äîâ è âå ëè ÷è íîé SASA, ïîä òâåðæ-
äåí íîì ýêñ ïå ðè ìåí òàëü íî è òå î ðå òè ÷åñ êè [15, 34].
Îñíîâ íàÿ ïðî áëå ìà ìå òî äà çà êëþ ÷à åò ñÿ â ïî èñ êå
êîð ðåê òíî ãî çíà ÷å íèÿ êî ýô ôè öè åí òà g, îò âå ÷à þ ùå -
ãî ðå àëü íî ìó ãèä ðî ôîá íî ìó âêëà äó. Ïðî âå äåí íàÿ
íà ìè íå äàâ íî «êà ëèá ðîâ êà» êî ýô ôè öè åí òà g [40]
ïîä òâåð äè ëà êîð ðåê òíîñòü èñ ïîëü çî âà íèÿ ñòàíäàð -
òíî ãî çíà ÷å íèÿ g = 50 êàë/(ìîëü× &A2) äëÿ êëàñ ñà àðî -
ìà òè ÷åñ êèõ ëè ãàí äîâ. Â ñâÿ çè ñ ýòèì àíà ëèç ãèä ðî -
ôîá íî ãî âêëà äà áó äåò äà ëåå ïðî âå äåí ñ ïðè ìå íå íè -
åì ìå òî äà SASA (ýíåð ãèÿ DGg â òàá ëè öå).

Àíàëèç ãèä ðî ôîá íî ãî âêëà äà â ýíåð ãèþ êîì -
ïëåê ñî îá ðà çî âà íèÿ ëè ãàí äîâ ñ ÄÍÊ. Ïî ëó ÷åí íûå â
íà ñòî ÿ ùåé ðà áî òå âå ëè ÷è íû DÀ è DGãô äëÿ ñâÿ çû âà -
íèÿ äóï ëåê ñà ÄÍÊ ñ DAU (ñì. òàá ëè öó) äëÿ îá îèõ
ýòà ïîâ èí òåð êà ëÿ öèè äîñ òà òî÷ íî õî ðî øî ñî ãëà ñó -
þò ñÿ ñ ðå çóëü òà òà ìè ðà áî òû [17]; íå áîëü øèå ðàç ëè -
÷èÿ îá óñëîâ ëå íû, âå ðî ÿò íåå âñå ãî, òåì, ÷òî â [17]
èñ ïîëü çî âà íû âàí-äåð-âà àëü ñî âû ðà äè ó ñû àòî ìîâ,
ñî îò âå òñòâó þ ùèå ñè ëî âî ìó ïî ëþ CHARMM.

Ñîã ëàñ íî äàí íûì òàá ëè öû, ãèä ðî ôîá íàÿ âû -
ãîä íîñòü ñâÿ çû âà íèÿ ëè ãàí äîâ ñ ÄÍÊ óáû âà åò â ðÿ -
äó: NOG > AMD > DAU > NOV > EB > PF. Ïî ëó ÷åí -
íàÿ ïî ñëå äî âà òåëü íîñòü õî ðî øî êîð ðå ëè ðó åò ñî
ñòå ïåíüþ ðàç âåò âëåí íîñ òè áî êî âûõ öå ïåé ðàñ ñìàò -
ðè âà å ìûõ ëè ãàí äîâ: îò ìàñ ñèâ íûõ ìî ëå êóë NOG è
AMD äî ñðàâ íè òåëü íî íå áîëü øîé ìî ëå êó ëû PF,
ñî äåð æà ùåé ëèøü äâå ãèä ðî ôèëü íûå àìè íîã ðóï ïû 
â ïî ëî æå íè ÿõ 3, 6 õðî ìî ôî ðà (ñì. ðèñ. 1, å), è òàê æå 
ñî ãëà ñó åò ñÿ ñ ðÿ äîì óáû âà íèÿ ïî ñòå ïå íè ãèä ðî -
ôîá íî ãî âêëà äà: AMD > DAU > EB, ïî ëó ÷åí íûì â
ðà áî òå [11]. 

Îáúåì íîñòü áî êî âûõ öå ïåé îïðå äå ëÿ åò ýô ôåê -
òèâ íîñòü âû òåñ íå íèÿ ìî ëå êóë âî äû ãèä ðàò íûõ îáî- 
ëî ÷åê ÄÍÊ è ëè ãàí äà ïðè êîì ïëåê ñî îá ðà çî âà íèè è, 
ñëå äî âà òåëü íî, ãèä ðî ôîá íûé âêëàä òåì áîëü øå,
÷åì áî ëåå îá ú åì íû áî êî âûå ãðóï ïû èí òåð êà ëÿ òî -
ðîâ, óêëà äû âà þ ùè å ñÿ ïðè âñòðà è âà íèè â äóï ëåêñ
ÄÍÊ â åå êà íàâ êè. Ýôôåêò âû òåñ íå íèÿ âî äû òàê æå
êîñ âåí íî ïîä òâåð æäà åò ñÿ òåì ôàê òîì, ÷òî ñóì ìàð -
íîå èç ìå íå íèå îá ùåé ïëî ùà äè ïî âåð õíîñ òè, äîñ -
òóï íîé ðàñ òâî ðè òåëþ, íà ýòà ïàõ ðàñ êðó ÷è âà íèÿ
ÄÍÊ è âñòðà è âàíèÿ ëè ãàí äà îêà çû âà åò ñÿ îò ðè öà -
òåëü íûì (ñì. òàáëèöó).

V. V. Êîstjukîv, N. Ì. Khîmu tî và, À. Î. Làntushån kî, 
Ì. P. Evstigneev

Hydrophobic contribution to the free energy of complexation of

aromatic ligands with DNA

SummaryThe hydrophobic component of complexation energy of
double-stranded DNA with biologically active aromatic compounds 
was calculated using two semi-empirical methods – correlations of
hydrophobic energy with changes of a heat capacity (DCð) and
solvent-accessible surface area (SASA). These surface areas were
calculated for free ligands and DNA oligomers, unwound DNA
duplexes and DNA-ligand complexes. The changes of polar and
non-polar SASAs of molecules upon binding  ligands to DNA were
found. The hydrophobic contribution at both complexation stages
were calculated. It was shown that the calculation of hydrophobic
energy by SASA method is more correct than (DÑð) method for
DNA-binding ligands.

Keywords: double-stranded DNA, aromatic ligand, hydropho-
bic contribution, solvent-accessible surface area.

Â. Â. Êîñ òþ êîâ, Í. Ì. Õî ìó òî âà, À. Î. Ëàí òó øåí êî, 
Ì. Ï. ªâñòèãíººâ 

Ã³äðî ôîá íèé âíå ñîê ó â³ëüíó åíåðã³þ êîì ïëåê ñî óò âî ðåí íÿ 

àðî ìà òè÷ íèõ ë³ãàíä³â ç ÄÍÊ

Ðå çþ ìå

Ðîç ðà õî âà íî ã³äðî ôîáíó ñêëàäîâó åíåðã³¿ êîì ïëåê ñî óò âî ðåí íÿ
äâîñï³ðàëü íî¿ ÄÍÊ ç á³îëîã³÷íî àê òèâ íè ìè àðî ìà òè÷ íè ìè ñïî -
ëó êà ìè ç âè êî ðèñ òàí íÿì äâîõ íàï³âåìï³ðè÷ íèõ ìå òî äèê – êî ðå -
ëÿö³é ã³äðî ôîá íî¿ åíåðã³¿ ç³ çì³íàìè òåï ëîºìíîñò³ (DÑð) òà
ïëîù³ ïî âåðõí³, äîñ òóï íî¿ äëÿ ðîç ÷èí íè êà (SASA). Îá÷èñ ëå íî
ïëîù³ çàçíà÷åíèõ ïî âåð õîíü äëÿ â³ëüíèõ ë³ãàíä³â òà îë³ãî ìåð³â
ÄÍÊ, ðîç êðó ÷å íèõ äóï ëåêñ³â ÄÍÊ ³ êîì ïëåêñ³â ÄÍÊ–Ë³ãàíä.
Çíàé äå íî çì³íè ïî ëÿð íî¿ òà íå ïî ëÿð íî¿ ïëîù ïî âåð õîíü ìî ëå -
êóë, äîñ òóï íèõ äëÿ ðîç ÷èí íè êà, ïðè çâ’ÿ çó âàíí³ ë³ãàíä³â ç ÄÍÊ.
Ðîç ðà õî âà íî ã³äðî ôîáí³ âíåñ êè íà îáîõ åòà ïàõ êîì ïëåê ñî óò âî -
ðåí íÿ. Ïî êà çà íî, ùî ðîç ðà õó íîê ã³äðî ôîá íî¿ åíåðã³¿ çà ìå òî -
äîì SASA º êî ðåêòí³øèì, í³æ ìå òîä DÑð, äëÿ ë³ãàíä³â, ùî
³íòåð êà ëþ þòü ó ÄÍÊ.

Êëþ ÷îâ³ ñëî âà: äâîñï³ðàëü íà ÄÍÊ, àðî ìà òè÷ íèé ë³ãàíä,
ã³äðî ôîá íèé âíå ñîê, äîñ òóï íà äëÿ ðîç ÷èí íè êà ïëî ùà ïî âåðõí³.
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