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УТВОРЕННЯ КОМПЛЕКСIВ
МОЛЕКУЛ ПЕРОКСИДУ ВОДНЮ З ДНКУДК 539.199

Дослiджено можливiсть утворення стабiльних комплексiв фосфатних груп ДНК з мо-
лекулами пероксиду водню пiд час опромiнення високоенергетичними iонами середовища
бiологiчних клiтин. Енергiя комплексiв визначалася з урахуванням електростатичних
i ван-дер-ваальсiвських взаємодiй за методом атом-атомних потенцiальних функцiй.
Враховувалася взаємодiя з протиiонами металу, якi в природних умовах нейтралiзу-
ють заряд фосфатних груп ДНК. Визначено стабiльнi конфiгурацiї рiзних комплексiв,
якi складаються з атомiв фосфатної групи остова ДНК, молекул H2O2 i H2O, та iона
металу Na+. Показано, що комплекси молекул пероксиду водню з фосфатними групами
ДНК i протиiоном є не менш стабiльними, нiж вiдповiднi комплекси з молекулами
води. Приєднання молекули H2O2 до фосфатної групи остова подвiйної спiралi може
блокувати процеси бiологiчного функцiонування ДНК i призводити до дезактивацiї ге-
нетичного апарату клiтини.
Ключ о в i с л о в а: ДНК, пероксид водню, пiк Брегга, iонна терапiя.

1. Вступ

Винайдення дiєвих засобiв боротьби з раком є
одним з найбiльших викликiв в сучаснiй науцi.
Щороку збiльшується фiнансування на розробку
бiльш ефективних лiкiв, проте показники захво-
рюваностi не скорочуються [1]. Це в значнiй мi-
рi стимулює розвиток нових методiв протипухлин-
ної терапiї, в основi яких лежать нефармакологiч-
нi механiзми дiї. Зокрема, останнiм часом набув
суттєвого розвитку метод терапiї ракових пухлин
пучками швидких iонiв, який ґрунтується на за-
стосуваннi ефекту Брегга [2–5]. В даному методi
iони (як правило 12C6+ або H+), прискоренi до ве-
ликих енергiй (порядку 100 МеВ i бiльше), опро-
мiнюють злоякiсну пухлину. В тканинi органiзму
iони гальмуються i вiддають майже всю початко-
ву енергiю наприкiнцi траєкторiї руху, утворюю-
чи енергетичний пiк (пiк Брегга). Початкова енер-
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гiя iонiв пiдбирається таким чином, аби пiк Брег-
га збiгався з положенням пухлини в тiлi люди-
ни (може становити 10–20 см вiд поверхнi). Енер-
гiя, що видiляється в значнiй кiлькостi в тканинi,
приводить до загибелi ракових клiтин i, як наслi-
док, до знищення пухлини. У зв’язку з локальною
дiєю пiка Брегга iонна терапiя є значно ефективнi-
шою, нiж терапiя рентгенiвськими променями, а у
випадку важкодоступних областей органiзму, на-
приклад мозку, цей метод є унiкальним [3–5]. Не-
зважаючи на великий практичний iнтерес i на те,
що у свiтi вже побудовано багато спецiалiзованих
клiнiк iонної терапiї ракових захворювань, моле-
кулярнi механiзми дiї високоенергетичних iонiв ще
досi далекi вiд повного розумiння.

Починаючи з перших дослiджень [6], було вi-
домо, що дiя iонiзуючого випромiнювання на жи-
вий органiзм пов’язана, перш за все, з пошкоджен-
ням молекули ДНК, яке призводить до порушен-
ня механiзмiв збереження та передачi генетичної
iнформацiї i до загибелi клiтини. Вважається, що
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руйнування макромолекули ДНК вiдбувається за
рахунок народження великої кiлькостi вторинних
електронiв i радикалiв [7–9]. Водночас розрахунки
показали, що кiлькiсть пошкоджених дiлянок мо-
лекули ДНК, утворених вторинними електронами
i радикалами, не є достатньою для загибелi клiти-
ни [9].

Останнiми роками iде iнтенсивний пошук додат-
кових механiзмiв блокування генетичної активно-
стi ДНК в процесах опромiнення її високоенер-
гетичними iонами. Так, в роботах авторiв [10, 11]
запропоновано механiзм утворення ударної хвилi,
який може пояснити поширення дiї iонних пучкiв
в клiтинному середовищi. Моделювання методом
молекулярної динамiки показують, що така ударна
хвиля може призводити до утворення певної кiль-
костi дволанцюжкових розривiв в подвiйнiй спi-
ралi [12]. Проте, враховуючи наявнiсть в клiти-
нi ефективних механiзмiв вiдновлення структури
ДНК, запропонований механiзм не є достатнiм для
розумiння процесiв, що вiдбуваються в околi пiка
Брегга.

Однак дезактивацiя молекули ДНК може вiд-
буватися i за рахунок змiни властивостей середо-
вища пiд дiєю високоенергетичних iонiв. Дiйсно,
пiд впливом опромiнення в середовищi клiтини,
яке складається на 80% з води, з’являються новi
молекулярнi продукти, що треба враховувати при
розглядi можливих механiзмiв дiї iонних променiв.

В представленiй роботi на основi аналiзу iсную-
чих експериментiв i теоретичних розрахункiв
обґрунтовано необхiднiсть дослiдження процесiв
утворення комплексiв молекулярних продуктiв
розпаду води з атомними групами подвiйної спi-
ралi ДНК. Показана стабiльнiсть комплексiв мо-
лекул пероксиду водню з фосфатними групами
ДНК, якi є неспецифiчними центрами впiзнаван-
ня макромолекули ферментами. Запропоновано
новий механiзм дiї променiв високоенергетичних
iонiв на клiтину.

2. Змiна середовища
пiд дiєю випромiнювання

При проходженнi iонiв крiзь водне середовище вiд-
буваються процеси радiолiзу молекул води, рiзнi
хiмiчнi та ядернi реакцiї [13–20]. Дослiдження по-
казують, що фрагментацiя молекул води призво-
дить до суттєвих змiн складу i властивостей се-

редовища [3–5, 9]. В процесi радiолiзу молекул во-
ди виникають вториннi електрони (𝑒−), радикали
(OH∙ i HO∙

2), молекули (H2O2 i H2O) та iншi про-
дукти (H∙, OH−, H3O+) [16–18].

В областi пiка Брегга слiд очiкувати утворення
великої кiлькостi молекулярних продуктiв, оскiль-
ки саме там видiляється найбiльше енергiї. Да-
нi моделювання процесiв радiолiзу води за умов
опромiнення iонами вуглецю 12C6+ з енергiєю
250 МеВ методом Монте Карло [19] показали,
що на початковiй стадiї радiолiзу (час порядку
10−12 с) внески вторинних електронiв i радикалiв
є визначальними. Однак, внаслiдок проходження
реакцiй помiж реакцiйно активними продуктами
(радикалами та вторинними електронами) з часом
(порядку 10−6 с) внесок молекулярних продуктiв
стає бiльшим за усi iншi [19]. Таким, чином, для
бiологiчних процесiв, якi є значно повiльнiшими
за 10−6 с, молекулярнi продукти радiолiзу, а саме
H2O2 i H2, стають найбiльш важливими.

В данiй роботi, використовуючи данi Монте
Карло [19,20], побудовано розподiл кiлькостi про-
дуктiв радiолiзу води в областi пiка Брегга. Ре-
зультати аналiзу показують, що через 1 мкс пiсля
проходження швидкого iона кiлькiсть молекул пе-
роксиду водню у внутрiшньоклiтинному середови-
щi є найбiльшою з усiх продуктiв розпаду води. Та-
кож високим є вмiст молекул H2, проте цi молеку-
ли не мають високої реакцiйної здатностi, тому не
несуть потенцiйної загрози для бiологiчних макро-
молекул. Радикали, якi також присутнi в значнiй
кiлькостi з часом перетворюються на нейтральнi
молекули води або пероксиду водню. Таким чи-
ном, склад середовища клiтини пiсля проходжен-
ня високоенергетичного iона змiнюється. В ньому
в значнiй кiлькостi з’являються новi молекулярнi
компоненти, зокрема, пероксид водню.

Взаємодiя молекули пероксиду водню з молеку-
лою ДНК може вiдбуватися за рахунок взаємодiї
з атомними групами подвiйної спiралi, розташова-
ними на найбiльш доступних для зовнiшнiх кон-
тактiв ланцюжках остова ДНК. Як вiдомо, фос-
фатнi групи остова подвiйної спiралi в природних
умовах мають вiд’ємний заряд, який, як правило,
нейтралiзуються iонами металiв (наприклад, Na+
або K+) [21]. Тому найбiльш iмовiрним випадком є
зв’язування молекули пероксиду водню з фосфат-
ною групою остова ДНК за участю iонiв металiв.
За своєю структурою i зарядами на атомах мо-
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лекули пероксиду водню спiвставнi з фосфатними
групами остова ДНК i повиннi з ними взаємодiяти
в першу чергу.

В представленiй роботi дослiджено взаємодiю
молекули пероксиду водню з фосфатною групою
остова подвiйної спiралi ДНК i катiонами натрiю
та визначено структуру найбiльш iмовiрних комп-
лексiв. В наступному роздiлi описується метод роз-
рахунку енергiї взаємодiї молекули пероксиду вод-
ню з атомами подвiйної спiралi ДНК. Результати
розрахункiв енергiї рiзних комплексiв наводяться
в четвертому роздiлi. В п’ятому роздiлi обговорю-
ються структури найбiльш iмовiрних комплексiв
молекули пероксиду водню з ДНК та можливi ме-
ханiзми його бiологiчного впливу.

3. Моделi та методи розрахунку

В данiй роботi для визначення характеру взаємо-
дiї молекули пероксиду водню з ДНК розраховува-
лася енергiя рiзних комплексiв, що складаються з
фосфатної групи ДНК, молекули пероксиду вод-
ню та iона Na+. Молекули, що формують агре-
гати, вважалися жорсткими структурами. В роз-
рахунках енергiї взаємодiї молекул з фосфатною
групою до розгляду бралися лише два атоми кис-
ню PO4. Врахування внутрiшнiх ступенiв вiльно-
стi молекул комплексу, а також введення до роз-
гляду iнших атомiв фосфатної групи є важливим
для одержання точних значень енергiї, проте не
є суттєвим для визначення вiдносної стабiльностi
дослiджуваних молекулярних комплексiв. Схема-
тична будова i структурнi параметри молекул, що
складають комплекси, наведено на рис. 1.

Для розрахунку енергiї комплексiв використову-
вався метод атом-атомних потенцiальних функцiй
[22, 23]. Даний метод ґрунтується на застосуваннi
добре вiдомих потенцiалiв, параметри яких опти-
мально пiдiбранi для опису фiзичних властивостей
молекулярних систем, що включають ДНК. Роз-
рахунки, виконанi в рамках такого методу, забез-
печують достатнiй рiвень точностi порiвняльного
аналiзу стабiльностi дослiджуваних молекулярних
структур.

У рамках методу атом-атомних потенцiальних
функцiй енергiя комплексу представляється як су-
ма парних взаємодiй мiж атомами, що належать
рiзним структурним елементам. В загальному ви-
глядi енергiя комплексу може бути представлена

Рис. 1. Схематичне зображення структур молекул води,
пероксиду водню i фосфатної групи остова ДНК

у виглядi суми двох внескiв:

𝑈 =
∑︁
𝑖𝑗

[𝑈el(𝑟𝑖𝑗) + 𝑈vdw(𝑟𝑖𝑗)], (1)

де 𝑈el(𝑟𝑖𝑗) i 𝑈vdw(𝑟𝑖𝑗) – потенцiальна енергiя
електростатичних i ван-дер-ваальсiвських взаємо-
дiй мiж атомами 𝑖 та 𝑗, що знаходяться на вiдста-
нi 𝑟𝑖𝑗 .

Електростатичнi взаємодiї мiж атомами визна-
чалися за законом Кулона:

𝑈el(𝑟𝑖𝑗) =
𝑞𝑖𝑞𝑗

4𝜋𝜀𝜀0𝑟𝑖𝑗
, (2)

де 𝑞𝑖 i 𝑞𝑗 – заряди на атомах 𝑖 та 𝑗, 𝜀0 – дiелектри-
чна проникнiсть вакууму, 𝜀 – дiелектрична прони-
кнiсть середовища.

Заряди на атомах молекули води та молекули
пероксиду водню було визначено, виходячи з вiдо-
мих значень дипольних моментiв вiдповiдних мо-
лекул 2,1 Д (H2O2) i 1,86 Д (H2O) [24]. Сумар-
ний заряд на атомах кисню фосфатної групи взя-
то рiвним -𝑒, що вiдповiдає природному стану PO−

4

в ДНК (див. таблицю). Для порiвняння вiдносних
величин енергiї рiзних комплексiв в розрахунках
використано значення дiелектричної проникностi
𝜀 = 1.

Для визначення енергiї ван-дер-ваальсiвської
взаємодiї використовувався потенцiал Леннарда-
Джонса:

𝑈vdW(𝑟𝑖𝑗) = −𝐴𝑖𝑗𝑟
−6
𝑖𝑗 +𝐵𝑖𝑗𝑟

−12
𝑖𝑗 , (3)

де 𝐴𝑖𝑗 i 𝐵𝑖𝑗 – константи, що описують притяган-
ня та вiдштовхування мiж атомами, вiдповiдно
(таблиця). Перший доданок в (3) описує ван-дер-
ваальсiвське притягання, а другий доданок – вiд-
штовхування мiж атомами на малих вiдстанях.

Для атомiв, що утворюють водневi з’язки, при-
тягання розраховувалося по модифiкованому по-
тенцiалу [23], в якому показник степеня в першо-
му доданку формули (3) замiнено на –10. Такий
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Параметри розрахунку

Заряди на атомах Параметри потенцiалу (4) [25, 26] Параметри потенцiалу (3) [22, 23]

H O Na+ O–H

H2O +0,33 (𝑒) –0,66 (𝑒) 𝑞 (𝑒) +1,00 𝐴𝑖𝑗 (Å6 ккал/моль) 200 86
H2O2 +0,41 (𝑒) –0,41 (𝑒) 𝑟0 (Å) 2,35 𝐵𝑖𝑗 (Å12 ккал/моль) 12 900 31 300
PO−

4 – –0,50 (𝑒) 𝑏 (Å) 0,3

Рис. 2. Найбiльш стабiльнi двокомпонентнi комплекси:
H2O2–PO4, H2O–PO4, Na+–PO4, H2O2–Na+, H2O–Na+

показник степеня описує короткосяжний характер
водневих зв’язкiв.

Для опису взаємодiї iона iз зарядженими атома-
ми кисню замiсть потенцiалiв (2) i (3) використо-
вувався потенцiал Борна–Майєра, який враховує
внески вiд електростатичного притягання та вiд-
штовхування на малих вiдстанях:

𝑈bm(𝑟𝑖𝑗) =
𝑞𝑖𝑞𝑗

4𝜋𝜀𝜀0𝑟𝑖𝑗

[︂
1− 𝑏𝑟𝑖𝑗

𝑟20
exp

(︂
𝑟0 − 𝑟𝑖𝑗

𝑏

)︂]︂
, (4)

де 𝑏 – параметр, що характеризує вiдштовхування
iонiв на малих вiдстанях, 𝑟0 – рiвноважна вiдстань
(таблиця). Даний потенцiал використовується для
опису взаємодiї протиiонiв з фосфатними групами
остова подвiйної спiралi [25, 26].

Користуючись формулами (1)–(4) з параметра-
ми, наведеними в таблицi, розраховано енергiї
комплексiв фосфатної групи ДНК з молекулами
пероксиду водню, води та iоном натрiю.

4. Результати

В рамках запропонованого пiдходу розраховано
енергiї двокомпонентних (H2O2–PO4, H2O–PO4,
Na+–PO4, H2O2–Na+, H2O–Na+) та трикомпонен-

тних (H2O2–Na+–PO4, H2O–Na+–PO4) комплек-
сiв. Для кожного комплексу визначено найбiльш
стабiльну конфiгурацiю.

4.1. Двокомпонентнi комплекси

Найбiльш стабiльним двокомпонентним комплек-
сом є Na+–PO−

4 у випадку конфiгурацiї, коли вiд-
стань мiж iоном i серединою вiдрiзка О–О стано-
вить 2 Å (рис. 2). Даний комплекс вiдповiдає ней-
тралiзацiї фосфатних груп ДНК протиiонами в ре-
альних умовах. Комплекси iона натрiю з перокси-
дом водню та водою мають приблизно на порядок
меншу енергiю, нiж з фосфатною групою. У ви-
падку комплексу Na+–H2O2 iон натрiю розташо-
вано на прямiй, яка проходить перпендикулярно
через центр вiдрiзка О–О, в площинi, вiдносно якої
атоми Н розташовано симетрично. Мiнiмум енергiї
комплексу реалiзується у випадку вiдстанi 2,66 Å
вiд iона натрiю до середини вiдрiзка О–О. У ви-
падку комплексу Na+–Н2O iон i молекула води ле-
жать в однiй площинi i iон розташовано на прямiй
(2,74 Å), що проходить через атом О i дiлить кут
Н–О–Н навпiл. Молекули води в комплексi з Na+
в реальних умовах є частиною гiдратної оболон-
ки iона.

В комплексi H2O2–PO4 молекула пероксиду вод-
ню розташовувалася таким чином, що вiдрiзки О–
О в молекулi пероксиду водню i в фосфатнiй гру-
пi збiгаються, атоми водню лежать симетрично
до площини рисунка (аналогiчно до розташування
Na+–H2O2) (рис. 2). Така структура має мiнiмум
енергiї на вiдстанi 2,85 Å мiж серединами вiдрiз-
кiв О–О молекул. У випадку комплексу H2O–PO4

найстабiльнiша конфiгурацiя одержана, коли мо-
лекула води i фосфатна група лежать в однiй пло-
щинi, атом кисню молекули води розташований на
прямiй, що проходить через середину вiдрiзка О–
О (на вiдстанi 2,9 Å) перпендикулярно до нього, i
є бiсектрисою кута Н–О–Н (рис. 2).
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У випадку комплексiв H2O2–PO4 i H2O–PO4 рiв-
новажнi конфiгурацiї залежать не лише вiд вiд-
станi мiж молекулами, а також вiд їхньої взаємної
орiєнтацiї. При обертаннi молекули H2O2 навколо
осi, що проходить через центри вiдрiзкiв О–О, най-
сильнiший зв’язок досягається при поворотi на кут
близько 60∘ (енергiя –12,8 ккал/моль), а наймен-
ший – при поворотi на кути близько 144∘ (енергiя
–9,6 ккал/моль) (рис. 3, а). При поворотi молекули
вiдносно осi, що проходить через зв’язок О–О, най-
бiльша енергiя при значеннях кута 0∘, а при 180∘

зв’язок в комплексi вiдсутнiй (рис. 3, б). В околi
кутiв 70∘ та 290∘ з’являються неглибокi мiнiмуми
внаслiдок ван-дер-ваальсiвського вiдштовхування
та кулонiвського притягання (пунктирнi кривi на
рисунку). Для випадку обертання молекули H2O
одержано якiсно подiбнi результати.

Врахування водневих зв’язкiв, що можуть вини-
кати мiж атомами Н (води або пероксиду водню)
i О (фосфатної групи), показали, що вони мало
впливають на загальнi значення енергiї. У випадку
найсильнiшого водневого зв’язку, коли атоми О–
Н–О розташованi на прямiй лiнiї, отримано енер-
гiї зв’язку меншi, порiвняно з енергiями найста-
бiльнiших комплексiв. У конфiгурацiї, коли моле-
кула (H2O2 або H2O) має одночасно два водневi
зв’язки з двома вiдповiдними атомами кисню гру-
пи РО4, на вiдрiзках О–Н–О буде перегин на кути
бiльшi за 30∘, що робить такi водневi зв’язки дуже
слабкими.

4.2. Трикомпонентнi комплекси

Для комплексiв H2O2–Na+–PO4 i H2O–Na+–PO4

проведено розрахунки залежностi енергiї систе-
ми вiд положення молекули пероксиду водню (во-
ди) у випадку фiксованої вiдстанi мiж iоном та
фосфатом. Дана вiдстань була взята рiвною 2 Å,
вiдповiдно до результатiв розрахунку структури
двокомпонентного комплексу Na+–PO4 (рис. 2).
Таке положення iона натрiю – найбiльш енерге-
тично вигiдне, тому iншi варiанти розташування
iону в данiй роботi не розглядалися. Структуру та
енергiї рiвноважних конфiгурацiй трикомпонент-
них комплексiв наведено на рис. 4.

Розглянуто випадки, коли атоми водню молеку-
ли (H2O2 або H2O) повернутi в бiк фосфатної гру-
пи та вiд неї. Результати показали, що в першому
випадку в системi не утворюється мiнiмуму енер-

Рис. 3. Залежнiсть енергiї комплексу H2O2–P O4 вiд кута
повороту вiдносно рiзних осей осi: а – вiдносно горизонталь-
ної осi, б – вiдносно зв’язку O–O. На вставках зображено
осi та напрямок повороту молекули

Рис. 4. Структура найбiльш стабiльних трикомпонентних
комплексiв: H2O2–Na+–PO4, H2O–Na+–PO4

Рис. 5. Залежнiсть енергiї зв’язку комплексу H2O2–Na+–
PO4 вiд вiдстанi мiж молекулою H2O2 та iон-фосфатним
комплексом Na+–PO4. На вставках зображено початковi
комплекси H2O2–Na+–PO4, що вiдповiдають рiзним на-
прямкам атомiв водню молекули H2O2
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гiї, що пов’язано з електростатичним вiдштовху-
ванням атомiв водню та iона натрiю. При вiдда-
леннi молекули енергiя монотонно зменшується до
величини двокомпонентного комплексу Na+–PO4

(рис. 5). Натомiсть, коли атоми водню повернутi
в протилежний бiк виникає мiнiмум енергiї систе-
ми у зв’язку з електростатичним притяганням мiж
iоном i атомами кисню молекули. Обертання мо-
лекул пероксиду водню та води навколо осi, що
проходить через центр вiдрiзка О–О дає дуже не-
значний внесок у змiну енергiї зв’язку, оскiльки
головним чином на енергiю впливає взаємодiя iона
з атомами кисню, а при такому обертаннi вона не
змiнюється.

5. Обговорення та висновки

Результати розрахункiв енергiї дво- та трикомпо-
нентних комплексiв показали, що найбiльш ста-
бiльнi структури виникають за присутностi iона
натрiю (рис. 4). Протиiон приєднуються до фос-
фатної групи остова подвiйної спiралi, нейтралi-
зуючи вiд’ємний заряд на атомах кисню, що збiль-
шує iмовiрнiсть взаємодiї молекул пероксиду вод-
ню i води з ДНК. В цьому випадку стабiльнiсть
трикомпонентних комплексiв, що мiстять моле-
кули пероксиду водню та молекули води, майже
однакова.

Проведенi розрахунки показали, що енергiя три-
компонентних комплексiв з точнiстю 5% є сумою
енергiй вiдповiдних двокомпонентних комплек-
сiв. Користуючись адитивним пiдходом, зроблено
оцiнки енергiї гiдратованого iона, якi показали, що
стабiльнiсть систем з молекулами пероксиду вод-
ню не менша, нiж з водою. Водночас, за рахунок
бiльшої маси молекули H2O2 час життя комплек-
су з молекулою пероксиду водню буде бiльшим,
нiж з молекулою води. Тому можна вважати, що
пероксид водню буде затримуватися на молеку-
лi ДНК значний час. Молекули пероксиду водню,
взаємодiючи з активними групами подвiйної спiра-
лi, можуть блокувати процеси впiзнавання подвiй-
ної спiралi ДНК ферментами i, вiдповiдно, при-
пиняти бiологiчне функцiонування ДНК. Бiльше
того, у процесах iонної терапiї упродовж тривалої
дiї високоенергетичних iонiв молекули пероксиду
водню (якi знаходяться бiля фосфатних груп осто-
ва ДНК) можуть розпадатися на радикали OH∙ i
HO∙

2. В цьому випадку утворення радикалiв вiдбу-

ватиметься не в об’ємi клiтини, а безпосередньо на
ланцюжках цукрово-фосфатного остова. Тому iмо-
вiрнiсть пошкоджень ланцюжкiв ДНК i утворення
дволанцюжкових розривiв значно зростає. Обидва
запропонованi механiзми дiї молекули пероксиду
водню на ДНК є досить iмовiрними в природних
умовах.

Таким чином, в представленiй роботi показа-
но можливiсть утворення стабiльних комплексiв
молекул пероксиду водню з ДНК, що може дез-
активувати функцiонування генетичного апарату
клiтини.

Дана робота пiдтримана Програмою фундамен-
тальних дослiджень Вiддiлення фiзики та астро-
номiї Нацiональної академiї наук України (проект
№ 0112У000056).
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ОБРАЗОВАНИЕ КОМПЛЕКСОВ
МОЛЕКУЛ ПЕРЕКИСИ ВОДОРОДА С ДНК

Р е з ю м е

Исследована возможность образования стабильных комп-
лексов фосфатных групп ДНК с молекулами перекиси во-
дорода при облучении высокоэнергетическими ионами сре-
ды биологических клеток. Энергия комплексов определя-
лась с учетом электростатических и ван-дер-ваальсовских
взаимодействий методом атом-атомных потенциальных
функций. Учитывалось взаимодействие с противоионами
металла, которые в природных условиях нейтрализуют за-
ряд фосфатных групп ДНК. Определены стабильные кон-
фигурации различных комплексов, состоящих из атомов
фосфатной группы остова ДНК, молекул H2O2 и H2O, и
иона металла Na+. Показано, что комплексы молекул пе-

рекиси водорода с фосфатными группами ДНК и противо-
ионом не менее стабильны, чем соответствующие комплек-
сы с молекулами воды. Присоединение молекулы H2O2 к
фосфатной группе остова двойной спирали может блоки-
ровать процессы биологического функционирования ДНК
и приводит к дезактивации генетического аппарата клетки.

D.V.Piatnytskyi, O.O. Zdorevsky,
S.M.Perepelytsya, S.N.Volkov

FORMATION OF COMPLEXES
OF HYDROGEN PEROXIDE MOLECULES WITH DNA

Р е з ю м е

A possibility for hydrogen peroxide molecules to form stable
complexes with atomic groups in the DNA backbone under
the irradiation of the cell medium with high-energy ions
has been studied. The energy of complexes is estimated, by
taking the electrostatic and van der Waals interactions into
account in the framework of the atom-atom potential functi-
on method. The interaction with metal counterions, whi-
ch neutralize the surface charge of a macromolecule under
natural conditions, is also taken into consideration. Stable
configurations are determined for various complexes consisti-
ng of the atoms belonging to a DNA phosphate group, H2O2

and H2O molecules, and a Na+ metal ion. The complexes
of hydrogen peroxide molecules with DNA phosphate groups
and a counterion are shown to be not less stable than their
complexes with water molecules. The attachment of an H2O2

molecule to a phosphate group of the double helix backbone
can block the processes of DNA biological functioning and can
deactivate the genetic mechanism of a cell.
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