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Тема дисертації:
1. Квантово-хімічне дослідження реакційної здатності каркасних амінів, їх N-заміщених та епоксидних
похідних

2. Quantum-chemical investigation of cage amines reactivity, their N-substituted and epoxy derivatives

Реферат:
1. Об’єкт дослідження – механізми арилфосфорилювання та арилсульфонілювання каркасних амінів, а також
внутрішньомолекулярної циклізації N-заміщених амінопохідних ряду епоксинорборнану. Мета роботи –
вивчення реакційної здатності каркасних амінів та встановлення кількісних характеристик і закономірностей
перебігу обраних реакцій. Методи дослідження – для розрахунку геометричних параметрів сполук й
перехідних станів реакцій використовували ab initio методи у наближеннях B3LYP/6-31G(d), BHandHLYP/6-
31G(d) та MP2/6-31+G(d). Результати – на основі аналізу взаємодії метиламіну з дифенілхлорфосфатом
встановлено перевагу "некласичної" фронтальної атаки нуклеофілу. Проведено кількісне оцінювання
нуклеофільної реакційної здатності атомів Нітрогену N-заміщених похідних ендо-5-амінометил-екзо-2,3-
епоксибіцикло[2.2.1]гептану в реакціях внутрішньомолекулярного розкриття епоксидного циклу. Досліджено
електронну провідність молекулярних систем "епоксид-кислота" N-карбонілвмісних похідних ендо-5-



амінометил-екзо-2,3-епоксибіцикло[2.2.1]гептану з амідними та карбамоїльними фрагментами. Галузь
використання – теоретична органічна хімія.

2. The objects are mechanisms of cage amines arylphosphorylation and arylsulfonylation reactions as well as
intramolecular cyclization of N-substituted aminoderivatives of epoxynorbornane row. The purpose of the work is
to investigate of cage amines reactivity and to establish of the quantitative characteristics and regularities for
these type reactions. Меthods – the geometrical parameters of compounds and transition state structures of
reactions have been calculated at ab initio B3LYP/6-31G(d), BHandHLYP/6-31G(d) and MP2/6-31+G(d) levels of
theory. – The results of investigation for aminolysis of diphenylchlorophosphate by methylamine have
demonstrated the decisive role of “non-classic” front-side attack of nucleophile in this reaction. The nucleophilic
reactivity of Nitrogen atoms in structures of N-substituted endo-5-aminomethyl-exo-2,3-
epoxybicyclo[2.2.1]heptane derivatives in epoxide ring-opening reactions have been estimated. The electronic
conductivity for «epoxide-acid» molecular systems of N-carbonyl derivatives of endo-5-aminomethyl-exo-2,3-
epoxybicyclo[2.2.1]heptane with amido- and carbamoyl- fragments have also been investigated. Area of application
– theoretical organic chemistry.
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