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АННОТАЦИЯ: Целью настоящей работы является оценка динамических и структурных особенностей во взаимодействующей системе ДНК - УНТ (углеродная нанотрубка) при нормальных условиях окружающей среды. В работе квантово-химический потенциал Тарзофа (Tersoff potential) в сочетании с расчетом классических траекторий применены для моделирования процессов такого взаимодействия. В данном т.н. гибридном подходе, молекулы описываются в виде набора сфер и пружин, где сферические частицы подчиняются классическим ньютоновским законам, а пружины, представляющие  силовое поле взаимодействия, – законам квантовой химии. Потенциал Тарзофа в гибридном молекулярно-динамическом (МД) моделировании адекватно описывает характер ковалентной связи углеродных атомов. Построены динамические конфигурации молекулы ДНК, взаимодействующей с УНТ, и анализ генерируемых МД  конфигураций для комплекса ДНК - УНТ указывает на возможность инкапсуляции цепочки ДНК внутри УНТ. Обсуждаются аспекты возможного использования подобных комплексов для доставки лекарств и связанных с ней процессов в биоинженерии.
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