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Біологічні властивості молекул у середовищі клітин перш за все визначаються їх 

здатністю до міжмолекулярної взаємодії (біологічна аффінність), яка в свою чергу на рівні їх 

електронної будови обумовлюється природою та взаємним розташуванням молекулярних 

орбіталей (МО) молекул, що прагнуть до цієї взаємодії. Механізм такої взаємодії залежить 

від природи граничних МО – вищої зайнятої МО (ВЗМО) та нижньої вакантної МО (НВМО), 

природи перших електронних переходів обох компонентів. Якщо на ВЗМО локалізована 

електронна густина неспареної електронної пари гетероатома мононуклеотидів (n-MO), то 

сполука взаємодіятиме за механізмом утворення водневих зв’язків; якщо ж на ВЗМО 

локалізована електронна густина спряжених π-електронів (π-MO), то сполука взаємодіятиме 

за механізмом π-стека.  

В різному за рН середовища мононуклеотиди пуринового та піримідинового ряду 

знаходяться в різному електронному стані як зображено на рис.1:  

 
 

 
Рисунок 1. Зміна заряду мононуклеотидів в різному за рН середовища. 

 
рН середовища в свою чергу впливає на зміну природи МО та взаємне розташування 

енергетичних рівнів нуклеотидів, тому що молекули набувають різного заряду в різних 

середовищах. Розглянемо розташування МО мононуклеотидів та їх природу в залежності від 

рН середовища, зображені на рис.2. 

Як показує рис.2, в молекулах мононуклеотидів як пуринового так і піримідинового 

ряду в нейтральному середовищі (z= -1) ВЗМО(0) є π-MO, а n-MO змістилась глибше у 

порівнянні з мононуклеотидами в стані z= 0 (слабо кисле середовище). Однак, при переході в 

слабо-основне середовище мононуклеотиди набувають стану z= -2, спостерігається зміна 

природи ВЗМО(0), яка локалізована на фосфатному залишку, а π-MO, а n-MO, 

локалізувались ще глибше, що неодмінно вплине на біологічну аффінність нуклеотидів, 

теоретичні дані яких наведено в таблиці 1. 
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Рисунок 2. Розташування МО мононуклеотидів пуринового ряду на прикладі АМФ (а) та 

піримідинового ряду на прикладі УМФ (б) в різному ступені заряду. 

 

 

Таблиця 1. Теоретично обраховані дані НМФ пуринового та піримідинового ряду. 

 АМФ (-

1) 

АМФ (-

2) 

ГМФ (-

1) 

ГМФ (-

2) 

УМФ (-

1) 

УМФ (-

2) 

ЦМФ (-

1) 

ЦМФ (-

2) 

ϕ0 0,496 0,539 0,532 0,569 0,461 0,518 0,470 0,573 

Е,  

енерг.щ. 

9,31 8,77 9,43 8,81 9,50 8,65 9,46 8,23 

 

Як показує таблиця 1, при переході НМФ в стан z= -2 біологічна аффінність (параметр 

ϕ0) [1-3] значно збільшується, молекули проявляють донорні властивості, спостерігається 

порушення правила комплементарності Е. Чаргаффа, на відміну від нуклеотидів в стані z= -1, 

де пурини проявляють донорні властивості (ϕ0>0,5), а піримідини – акцепторні (ϕ0<0,5). 

Також відмітимо звуження енергетичної щілини ~ на 0,5 еВ для НМФ в стані z= -2, що 

говорить про зменшення їх можливостей для міжмолекулярної взаємодії. 
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