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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 31.15.15

Тема дисертації:
1. Теоретичне дослідження структури та властивостей моно- і полігідратів гуаніну та аденіну

2. Theoretical research the structure and property of mono- and polyhydrates of guanine and adenine

Реферат:
1. Об’єкти дослідження: моно- та полігідратовані комплекси гуаніну та аденіну. Мета: теоретичне
дослідження впливу гідратної оболонки на геометричні параметри і властивості аденіну і гуаніну, характеру
можливих міжмолекулярних взаємодій між водою і основами, а також впливу води на відносну стабільність
рідкісних і канонічних таутомерів пуринових основ. Методи: розрахункові методи неемпіричної квантової
хімії і молекулярної динаміки з урахуванням електронної кореляції в рамках теорії функціоналу густини і
теорії збурень Меллера-Плессета другого порядку. Наукова новизна: було досліджено всі найбільш стабільні
моногідрати таутомерів гуаніну і аденіну, вивчено особливості міжмолекулярних взаємодій в полігідратах
аденіну і гуаніну, які включають 12-17 молекул води, вперше в наближенні Карр-Паррінелло вивчено
структуру аденіну і гуаніну у водному середовищі. Практичне значення: уточнення параметризації силових
полів молекулярної динаміки, за допомогою яких описується динаміка нуклеїнових кислот, інтерпретація
спектральних даних про таутомерні рівноваги.



2. Objects of investigation: mono- and polyhydrates complexes of adenine and guanine The aim: theoretical
investigation the influence of water shell in geometry and property of adenine and guanine, the character of
possible intermolecular interactions between water and nucleic bases and contribution water molecules to relative
stability rare and canonic purine bases. The methods: non-empirical quantum chemistry and molecular dynamics
methods including electron correlation at frameworks of density functional theory and the second order
perturbation Moller Plesset theory. Scientific novelty: the systematic research of the structure of the most stable
guanine and adenine tautomers monohydrates was performed in the context of this thesis. The specific character
of intermolecular interaction was investigated for polyhydrated complexes of guanine and adenine which include
12-17 water molecules The structure adenine and guanine in water environment has been found by Car-Parrinello
aproach. Application: the more precise force fields parameterization for DNA molecular dynamics and
interpretation spectral data for DNA bases tautomeric transition.
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