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з біологічно активними молекулами

2. Quantum-chemical investigation of interaction of nanodisperse silica surface and carbon nanotubes with the
biologically active molecules

Реферат:
1. Дисертацію присвячено теоретичному дослідженню будови адсорбційних комплексів амінокислот,
дипептидів та білків з поверхнею нанодисперсного кремнезему та вуглецевими нанотрубками в газовій фазі і
з урахуванням водного середовища. Методами квантової хімії встановлено рівноважні структури
адсорбційних комплексів біомолекула-тверде тіло, оцінено їх просторову та електронну будову, досліджено
особливості взаємодії біомолекул з гідрофільними та гідрофобними поверхнями. Проаналізовано зміни
просторової будови біомолекул в адсорбційних комплексах біомолекула-поверхня твердого тіла. На основі
запропонованих моделей та результатів квантово-хімічних розрахунків пояснено особливості поведінки
біомолекул з вуглецевими нанотрубками різних типів.

2. The dissertation is devoted to theoretical research of structure of adsorption complexes of amino acids,
dipeptides, and protein with nanodisperse silica surface and carbon nanotubes as in a vacuum and with allowance



aqueous medium. The equilibrium structures of adsorption complexes biomolecule-solid were determinated with
quantum-chemical methods. The spatial and electronic structure are appreciated the features of interaction
biomolecules with hydrophilic and hydrophobic surface. The changes of structures of biomolecules in adsorption
complexes biomolecule-solid are analyzed. The features of behavior of biomolecules with carbon nanotubes of
different types are explained on the basis of the proposed models and quantum-chemical calculations.
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