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По данным всемирной организации здравоохранения, онкологические заболевания в настоящее время занимают одно из ведущих мест по количеству летальных исходов в мире. Изучение способов лечения подобного страшного заболевания является перспективной задачей. Главной проблемой при лечении злокачественных опухолей является их неконтролируемый и безостановочный рост. 

В настоящей работе нами были получены перспективные субстраты на основе алкалоида берберина, которые благодаря структурным особенностям самого фрагмента берберина, а также другим дополнительным заместителям, могут образовывать устойчивые комплексы с молекулами ДНК на промоторных участках.

Нами был проведено докинг моделирование данные которых способны дать представление о механизме связывания субстратов (берберинов) с неканоническими формами ДНК (G-квадруплексы), а также количественно оценить силу их взаимодействия.

В некоторых случаях наблюдается сильный рост константы связывания для комплексов интеркаляционого типа, константа образования комплекса стекингового типа отличается на несколько порядков. Как известно из литературы о селективности образования комплексов с G-квадруплексами можно говорить если константы образования (pKi) комплексов интеркаляционого типа больше или равна 6, и более констант стекингового более чем на 2 единицы.
Следовательно, нами были получены перспективные лигандные системы на основе природного алкалоида берберина, которые по результатам проделанного докинга показали достаточно высокую селективность при образовании комплексов с неканоническими фрагментами ДНК.

