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Podwojna helisa DNA jest celem molekularnym dla wielu lekéw 1 kandydatow na leki. Czesto, aby wyleczy¢ chorobe lub ograniczy¢ jej skutki,
konieczne jest zahamowanie lub zmiana funkcji DNA. Oddzialywanie matych czasteczek z DNA prowadzi do pozadanego efektu. Wiele lekow
przeciwnowotworowych dziata w ten sposob. Z tego powodu, badanie interakcji z DNA w przypadku nowych substancji jest niezwykle istotne z punktu

widzenia projektowania nowych farmaceutykow. Z drugiej strony analiza interakcji potencjalnych lekow z DNA moze pomoc W okres.

toksycznosci. Substancje toksyczne dla organizmu ludzkiego, moga mie¢ znaczacy wpltyw na strukture czasteczke DNA 1 trwale 1 silnie ja od.

eniu Ich
ksztalcac

lub uszkadza¢. RNA koduje informacj¢ genetyczna, rozpoznaje I transportuje mate czasteczki, zapewnia rusztowanie strukturalne 1 przeprowadza wiele
procesow Dbiologicznych w komoérce. Kwas poliadenylowy (poly(A)) jest jednoniciowym RNA 0 znaczacej roli w ekspresji genow, dojrzewaniu |

stabilizacji RNA.

Przeprowadzono badania in silico oddziatywan o$smiu pochodnych ftalimidow z DNA 1 RNA z ogonem poly(A). Zastosowano metody dokowania
molekularnego 1 dynamiki molekularnej. Dla uktadow z DNA, wszystkie badanie pochodne wiaza sie¢ w matym rowku DNA. Energie wiazania sg ujemne
CO sugeruje tworzenie si¢ stabilnych kompleksow. Gtownymi typami oddziatywan sg wigzania wodorowe I hydrofobowe. Testowane zwiazki oddziatuja
takze z r6znymi typami poly(A), jednoniciowym, dwuniciowym. Kompleksy sa stabilizowane przez wigzania wodorowe I oddziatywania hydrofobowe.

DNA RNA poly(A) (ss) RNA poly(A) (ds)
AG (kcal/mol) -8.99 -10.47 -15.93
VDW (kcal/mol) -14.77 -17.13 -29.08 F1
EEL (kcal/mol) -6.06 -9.65 -2.94 F2

F3
Podziekowania: Badania zostaty sfinansowane przez Uniwersytet Medyczny we Wroctawiu, grant nr SUBK.D290.24.035 (A.M.). F4
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