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Тема дисертації:
1. Кiлькiсна оцiнка впливу структурних факторiв на властивостi макрогетероциклiв що мiстять нiтроген,
оксиген та сульфур

2. Quantitative Evaluation of Structural Factors Influence on the Properties of Nitrogen-, Oxygen- and Sulfur-
containing Macroheterocycles

Реферат:
1. Об'укт дослiдження: феномен прояву макрогетероциклiчними молекулами антивiруснох та
протимiкробнох активностей, каталiтичних й адсорбцiйних властивостей.Мета дослiдження: за допомогою
iурархiчнох системи моделей QSAR/QSPR на основi симплексного представлення молекулярнох структури
провести аналiз зв'язку "структура-властивiсть" для ряду макрогетероциклiв (пiридинофанiв, краун-етерiв),
хх аналогiв i спорiднених сполук, що беруть участь у рiзних гетерофазних процесах (бiологiчна активнiсть,
мiжфазний каталiз, адсорбцiя). Методи дослiдження i апаратура: комп'ютерне моделювання. Теоретичнi
результати та iх новизна: Запропонована нова система формування дескрипторiв молекулярнох структури,
заснована на симплексному представленнi структури сполук. Для генерацiх "iнтегральних" структурних
параметрiв уперше використанi методи гармонiчного аналiзу. Одержанi новi спiввiдношення мiж
параметрами структури макрогетероциклiчних сполук i хх антивiрусною та протимiкробною активностями.



Виявленi структурнi фрагменти молекул, якi впливають на дослiджуванi властивостi. Показано, що
використовуваний програмний комплекс "TheorChemSoftware" дозволяу вирiшувати рiзнi завдання
QSAR/QSPR. Практичнi результати i новизна: Добутi в роботi результати визначають шляхи
цiлеспрямованого створення нових макрогетероциклiчних сполук - каталiзаторiв реакцiх мiжфазного
окислення бензилового спирту хлорохроматом калiю, а також перспективних антивiрусних i
протимiкробних препаратiв. Для ряду сконструйованих таким чином структур подальшi експериментальнi
дослiдження повнiстю пiдтвердили результати прогнозу. Предмет та ступiнь впровадження: використання
результатiв роботи в науково-педагогiчнiй практицi ВУЗiв i НДi Украiни. Ефективнiсть впровадження
забезпечууться використанням бiльш досконалих методiв пошуку зв'язку структура-властивiсть. Сфера
використання: хiмiя, медицина.

2. Subject of inquiry: phenomenon of development by the macrocyclic molecules antiviral and antimicrobial
activity, catalytic and adsorption power. Aim of investigation: development of the structure-activity relationship
analysis for the row of macroheterocycles (pyridinophanes, crown ethers), their analogues and relative
compounds, participating in different interphase processes (biological activity, interphase catalysis, adsorption)
using the hierarchic system of QSAR/QSPR models on the basis of simplex representation of molecular structure.
Methods of investigation and instruments: computer-based modeling. Theoretical results and novelty: a new
system of molecular structure descriptors forming based on the simplex representation of molecular structure has
been offered. For the generation of "integral" structural parameters the methods of harmonic analysis has been
used for the first time. The structural fragments of molecules, most affecting the studied properties, have been
exposed. It was shown, thatthe usage of program complex "TheorChem Software" allows solving different
QSAR/QSPR tasks. Practical results and novelty: The obtained in the given work results are determine the ways of
purposeful creation of new macroheterocyclic compounds - catalysts of reaction of benzyl alcohol interphase
oxidation by potassium chlorochromate, and also perspective antiviral and antimicrobial preparations. Subsequent
experimental researches fully verify the results of prognosis. Subject and degree of introduction: application of
present work results in education practice in universities of Ukraine. Efficiency of introduction caused due to the
more perfect methods of searching structure-property relationship. Field of application: chemistry and medicine.
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