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Â ñîâðåìåííîé îíêîëîãèè øèðîêî èñïîëüçóþòñÿ ïðèðîäíûå áèîëîãè÷åñêè àêòèâíûå
ñîåäèíåíèÿ ðàñòèòåëüíîãî ïðîèñõîæäåíèÿ: ôèòîòîêñèíû[2]. Çíà÷èòåëüíóþ ÷àñòü ñðå-
äè íèõ ñîñòàâëÿþò ñîåäèíåíèÿ àëêîëîèäíîãî ðÿäà - àëêàëîèäû áàðâèíêà: âèíáëàñòèí
(ÂÁ) è åãî ïîëóñèíòåòè÷åñêèå ïðîèçâîäíûå âèíêðèñòèí (ÂÊ) è âèíîðåëüáèí (ÂÈ), êî-
òîðûå ÿâëÿþòñÿ ïðîòèâîîïóõîëåâûìè ïðåïàðàòàìè. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ñòåïåíü
öèòîòîêñè÷íîñòè ÂÊ âûøå, ÷åì ÂÁ è ÂÈ[2].

Âûáîð äàííûõ ñîåäèíåíèé îáóñëîâëåí òåì, ÷òî íåñìîòðÿ íà ñòðóêòóðûå îñîáåííî-
ñòè,íî ïðè èñïîëüçîâàíèè èõ â ìåäèöèíñêîé ïðàêòèêå âûñîêèé ðèñê ïîáî÷íûõ ÿâëåíèé,
îáóñëîâëåííîå âîçìîæíûì âçàèìîäåéñòâèåì ñ ãåíåòè÷åñêèì ìàòåðèàëîì êëåòêè.

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿëîñü èññëåäîâàíèå âîçìîæíîãî ïðÿìîãî âçàèìîäåé-
ñòâèÿ ýòèõ ñîåäèíåíèé ñ ÄÍÊ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÌÄ) è âûÿâëåíèå
ïðîñòðàíñòâåííûõ, ýíåðãåòè÷åñêèõ è äðóãèõ ïàðàìåòðîâ äàííîãî ïðîöåññà.

Ïðè ñîçäàíèè ìîäåëåé ìîëåêóë ÂÁ, ÂÊ è ÂÈ áûëè ïîëó÷åíû ñèëîâûå ïîëÿ è òî-
ïîëîãè÷åñêèå ôàéëû ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçíûõ ïðîãðàìì ïî áèîìîäåëèðîâàíèþ [1,3].
Äëÿ ïðîâåäåíèÿ êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà áûë ñîçäàí ôðàãìåíò äâóõöåïî÷å÷íîãî
ÄÍÊ â ôîðìû ñîñòîÿùåé èç 26 ïàð îñíîâàíèé è ñèìóëÿöèè áûëè çàïóùåíû ñ ïîìîùüþ
ïðîãðàììíîãî ïàêåòà GROMACS[1].

Ïðîâåäåííîå èññëåäîâàíèå ïîêàçàëî, ÷òî ÂÁ è ÂÈ âçàèìîäåéñòâóþò ñ ôîñôàòíûìè
ãðóïïàìè ñàõàðîôîñôàòíîãî îñòîâà(ó÷àñòêè 5'-CAG-3' è 5'-CAG-3',3'-GTC-5' áîëüøîãî
æåëîáêà ÄÍÊ). Âçàèìîäåéñòâèå ÂÊ ñ ÄÍÊ íå íàáëþäàåòñÿ. ÂÈ èìååò áîëåå âûñîêîå
ñðîäñòâî ê ÄÍÊ ïî ñðàâíåíèþ ñ ÂÁ-îì, õîòÿ ó ÂÁ ýëåêòðîñòàòè÷åñêîå âçàèìîäåéñòâèå
âûøå, ÷åì ó ÁÈ.

Èç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñëåäóåò, ÷òî ïðåääïî÷òèòåëüíî èñïîëüçîâàíèå ÂÊ, òàê
êàê îíî íå âçàèìîäåéñòâóåò ñ ÄÍÊ. ÂÁ èìååò ìåíüøåå ñðîäñòâî, à ÷òî êàñàåòñÿ ÂÈ, òî
îíî ñàìîå íåáëàãîïðèÿòíîå, òàê êàê ñïîñîáíà ïîëíîñòüþ ïåðåêðûâàòü áîëüøîé æåëîáîê.
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