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Изучение межмолекулярных взаимодействий углеродных наноматериалов с окружением особенно важно для использования их в биомедицине в качестве биологических маркеров, сорбентов, носителей лекарств [1]. По степени токсичности и биосовместимости наноалмазы (НА) лучше других аллотропов углерода подходят для такого применения [2,3]. Однако для создания тераностических наноалмазных агентов необходимо изучение механизмов взаимодействия НА с биомакромолекулами. 
В данной работе представлены результаты изучения взаимодействий между поверхностью карбоксилированного детонационного наноалмаза (ДНА) и азотистыми основаниями (АО) ДНК в воде. С помощью спектроскопии комбинационного рассеяния и ИК поглощения был проведен сравнительный анализ адсорбционной активности ДНА по отношению к отдельным АО ДНК и их комплементарным парам. Получен ряд по силе адсорбции отдельных АО на поверхность ДНА в воде. 
Анализ ИК спектров отдельных АО, их комплементарных пар, ДНА и ДНА с адсорбированными комплементарными парами показал, что АО и их комплементарные пары взаимодействуют с поверхностью карбоксилированного ДНА в воде посредством физической адсорбции.

Методом теории функционала плотности численно был смоделирован процесс адсорбции комплементарных пар АО ДНК на ДНА с поверхностными группами СООН и проанализированы взаимодействия комплементарных пар АО ДНК и алмазоподобных наночастиц. Теоретические расчеты подтвердили полученные экспериментальные результаты, а именно:

1. Комплементарные пары АО ДНК адсорбируются на поверхность ДНА, функционализированную карбоксильными группами, посредством образования водородных связей, т.е. происходит физическая адсорбция.

2. При адсорбции комплементарных пар на поверхность ДНА не происходит разрыва водородных связей между составляющими пару азотистыми основаниями.
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