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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 31.21.18

Тема дисертації:
1. Квантово-хiмiчне дослiдження механiзмiв реакцiй утворення та розкриття епоксидного циклу

2. Quantum-chemical investigation of reaction mechanisms of the epoxy ring formation and opening

Реферат:
1. Об'єкт дослiдження: механiзми замикання й розкриття епоксидного циклу в ряду алiциклiчних сполук.
Мета: розробка пiдходiв до вивчення механiзмiв реакцiй епоксидування олефiнiв пероксикислотами i
трансформацiї епоксидних сполук за участю нуклеофiльних реагентiв, встановлення стерео- i регiохiмiчних
закономiрностей перебiгу реакцiй. Методи: наближення багато- конфiгурацiйного самоузгодженого поля,
Хартрi-Фока, Мьоллера-Плессета, функцiоналу густини i методи АМ1 i РМ3. Результати: встановлення
бiрадикального механiзму реакцiї олефiнiв з пероксикислотами; розробка моделi для дослiдження у
супермолекулярному наближеннi механiзму метанолiзу епоксидних сполук; створення фiзично адаптованих
для розрахунку магнiтних властивостей молекул наборiв базисних функцiй; встановлення стереохiмiчного
складу епоксидування бiциклiчних олефiнiв. Ступiнь впровадження: впроваджено на хiмiчному факультетi
ДНУ. Галузь використання: органiчна хiмiя.



2. The objects are mechanisms of forming and cleaving of epoxidic ring in the row of alicyclic compounds. Aim:
developing of approaches for investigation of mechanisms of olefins epoxidation reaction and transformation of
epoxides with nucleophilic reagents, establishment of stereo- and regiochemical particularities of reactions.
Меthods: multiconfiguration selfconsistent field, Hartre-Fock, Meller-Plesset, density functional, AM1, PM3
approaches. Results: establishment of biradical mechanism of olefins with peroxyacids reaction, developing of
model for investigation in supermolecular approach of mechanisms of epoxides methanolysis; developing of
physically adapted for calculations of magnetic properties of molecules basis sets; establishment of stereochemical
composition of bicyclic olefins epoxidation. Extent of application: introduced on departmrnt of chemistru of DNU.
Area of application: organic chemistry.
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