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Тема дисертації:
1. Електронна сруктура, фізико-хімічні властивості та перегрупування сінглетних карбенів з супряженими
зв'язками

2. .Electronic structure, physico-chemical properties and rearrangements of planar conjugated carbenes

Реферат:
1. У межах багатопараметричної теорії збурень розвинуто (або модифіковано) методики розпрахунків фізико-
хімічні властивостей; проведено порівняльний аналіз цих величин та роз розрахованих у всевалентних
методах, їх зіставлення з експериментом. Виявлено закономірності зміни термохімічних, електричних та
магнітних властивостей від структури карбенів, що досліджуються. На підставі розрахунків наведених (-
електронних струмів та відносних діамагнітних сприйнятливостей циклічні карбени та гетерокарбени
віднесені до єдиної шкали ароматичності-антиароматичності органічних сполук. У межах індексного підходу
Фукуї дано квантовохімічне трактування ряду реакцій електроциклізації та фотоелектроциклізації нафтил-
карбенів,фенілкарбенів та ациклічних полієн-карбенів, проведено їх порівняльний аналіз.

2. Within the conjugated variant of the perturbation theory there have been developed design procedures of
physico-chemical characteristics/ There have been revealed reqularites of changing thermochemical, electrical
and magnetic characteristics on the structure of the singlet carbenes studied. On the base calculations of relative



diamagnetic susceptibilities and induced (-electron currents the carbenes studied were related to a single scale of
aromaticity-antiaromaticity of organic compounds. The rearrangements of planar conjugated carbenes were been
described and compared in terms of the Fukui index approach.
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