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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 31.15.25

Тема дисертації:
1. Методи аналiзу даних i хiмiчної iнформатики у дослiдженнi комплексоутворенння у розчинах i на поверхнi
хiмiчно модифiкованих кремнеземiв

2. Methods of data analysis and chemical informatics for investigating complex formation in solutions and on a
surface of chemically modified silicas

Реферат:
1. Протолiтичнi рiвноваги та рiвноваги комплексоутворення на поверхнi комплексоутворюючих хiмiчно
модифiкованих кремнеземiв (КХМК), методи теорiї аналiзу даних. Розробка, комп'ютерна реалiзацiя та
випробування методiв теорiї аналiзу даних у дослiдженнi комплексоутворення у розчинах i на поверхнi
КХМК. Методи дослiдження: методи теорiї аналiзу даних i iнформатики, математичне моделювання.
Розроблено чисельно стiйкi i робастнi алгоритми для визначення констант стiйкостi i факторiв iнтенсивностi
комплексiв; доведено переваги робастних оцiнок i нововжитих засобiв аналiзу даних над стандартними
статистичними методами; створено базу даних з властивостей КХМК; розроблено алгоритм розмитої
класифiкацiї даних з пропусками про властивостi речовин i матерiалiв; запропоновано автоматизовану
систему для опису фiзико-хiмiчних властивостей КХМК; за даними методiв спектрофотометрiї, рН-метрiї,
розчинностi знайдено моделi, що описують рiвноваги рiзних типiв у розчинах та на поверхнi декiлькох



зразкiв КХМК; одержано змiстовну iнформацiю про фiзико-хiмiчнi властивостi амiнокремнеземiв, вплив
розчинникiв на стiйкiсть металокмплексiв, закрiплених на поверхнi кремнеземiв, тощо. Сфера використання:
кiлькiсний фiзико-хiмiчний аналiз, координаційна хiмiя та хiмiя поверхнi.

2. Protolytic and complexation equilibria on the surfaces of complexing chemically modified silicas (CCMS),
methods of data analysis theory. Development, computer implementation and test of methods of data analysis
theory and chemical informatics as applied to investigating complexation in solutions and on surfaces of CCMS.
The methods of research are the methods of data analysis theory and mathematical simulation. The numerically
stable and robust algorithms for the determination of stability constants and intensity factors of complexes have
been proposed. The advantages of robust estimates and novel tools of data analysis in comparison with common
statistical procedures have been shown. Models of equilibria in solutions and on surfaces of some specimens of
CMCS were found on the base of data obtained by methods of spectrophotometry, pH-metric titration and
solubility. The data base containing information on the properties of CMCS was constructed, the method for fuzzy
classification of incomplete data about properties of substances and materials was proposed. The automatic
system for the description of physico-chemical properties of CMCS was created. The use of the system gave the
meaningful information about physico-chemical properties of aminosilicas and the influence of solvents on
stability constants of metal complexes fixed on silica surfaces. The fields of usage are quantitative physicochemical
analysis, coordination and surface chemistry.
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