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ΠΕΡΙΛΗΨΗ 
Σε μια πρόσφατη πρωτοποριακή πειραματική μελέτη φασματοσκοπίας και οπτικών λαβίδων (optical tweezers), φαινόμενα ισχυρής διατάραξης της στοίβαξης των βάσεων μορίων DNA διπλής έλικας αναφέρθηκαν για πρώτη φορά, σε συγκεκριμένα ημι-υδροφοβικά μέσα διάλυσης[1]. Σε μίγματα νερού με μεγάλη συγκέντρωση σε αιθέρες αιθυλενογλυκόλης παρουσιάστηκαν φαινόμενα ενισχυμένης διαμήκους αναπνοής (longitudinal base breathing) των βάσεων DNA, με πληθώρα πιθανών επιπτώσεων για τις  στερεοχημικές και λειτουργικές αλληλεπιδράσεις του DNA με πρωτεΐνες και φαρμακευτικές ουσίες. Σε συνέχεια πρόσφατων εργασιών για υδατικά διαλύματα DNA[2,3], στην παρούσα εργασία διερευνάται μέσω μεθόδων μοριακής προσομοίωσης η δομική ευστάθεια γραμμικών και κυκλικών μορίων DNA διπλής έλικας σε διμερή υδατικά μίγματα, με μεταβαλλόμενη περιεκτικότητα σε αιθέρες αιθυλενογλυκόλης (0-50% w/w) μικρού μοριακού μήκους. Ιδιαίτερη σημασία έχει η διερεύνηση της επίδρασης υδρόφιλων και υδρόφοβων τερματικών ομάδων (υδροξυλ- και μεθυλ- ομάδων) των αλειφατικών αιθέρων. Tα αποτελέσματα των μοριακών προσομοιώσεων αξιολογούνται στη βάση διαθέσιμων πειραματικών δεδομένων καθώς επίσης και βάσει των προβλέψεων θεωρητικών προσεγγίσεων για την ελεύθερη ενέργεια ανάμιξης μιγμάτων διαλυτών (θεωρίες τύπου Kirkwood- Buff) [4].
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