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2. Computer Simulations of Polymer-Enzyme Complexes and Chelate Structures of Heavy Metal Ions

Реферат:
1. Дисертація присвячена вивченню утворення комплексів в полімерно-ферментних сумішах та хелатних
структур іонів важких металів. Зв’язування молекул ферментів із полімерними ланцюгами-каркасами, яке
відіграє важливу роль у біокаталітичних процесах при виробництві біопалива, було вивчене в рамках
крупнозернистої моделі за допомогою комп'ютерного моделювання методом ланжевенової динаміки.
Формування хелатних комплексів іонів важких металів у воді, що становлять інтерес з точки зору очищення
стічних вод, досліджувалося на атомістичному рівні деталізації з використанням методів класичної
молекулярної динаміки та квантово-хімічного моделювання, застосовуючи теорію функціоналу густини.

2. This thesis is devoted to the study of complex formation in polymer-enzyme mixtures and the chelate structures
of heavy metal ions. The binding of enzyme molecules to polymer chain scaffolds, which plays an important role in
biocatalytic processes during biofuel production, was investigated using a coarse-grained model and computer



simulations based on Langevin dynamics. The formation of heavy metal chelation complexes in an aqueous
environment, relevant to wastewater treatment, was studied at the atomistic level using classical molecular
dynamics (MD) and by quantum-chemical modelling using the density functional theory (DFT).
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