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铂配合物与DNA碱基对间相互作用的理论研究 

和芹; 周立新 
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摘要： 

用量子化学方法研究一系列Pt(II)配合物作用于嘌呤碱基N7位点后对Watson-Crick碱基对AT、GC的影响. 计算结

果显示铂配体与碱基对AT、GC的作用以静电作用为主，同时极化作用也是影响GC碱基对的重要因素. 静电作用极

大地增强了铂化嘌呤碱基与嘧啶碱基间的相互作用，而嘌呤碱基与嘧啶碱基间作用与未铂化碱基对作用相近. Pd
(II) 和 Ni(II)的相关研究得到类似的结果. 碱基对间氢键作用“二阶微扰能”分析结果与氢键强弱变化一致. 
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