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ІV. Відомості про підприємство, установу, організацію, в якій було
виконано дисертацію
Повне найменування юридичної особи: Одеський державний університет ім. І.І. Мечникова
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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 31.21.18

Тема дисертації:
1. Кількісний аналіз асиметрії та хiральності молекул для вирішення задач "структура -- властивостi
органiчних сполук"

2. Quantitative analysis of asymmetry and chirality of molecules for solving of "structure - properties of organic
compounds" tasks

Реферат:
1. Об'єкт дослідження: асиметрiя та хiральнiсть молекул, индукування холестеричної мезофази, хiральнi
макроцикли, стереоселективнiсть асиметричних реакцій, опис біологічної активності. Мета дослідження:
розвиток теоретичних методів кількісної оцінки параметрів асиметрiї і хiральностi молекул та аналіз
ефективності використання цих параметрів для дослідження зв'язку між структурою і властивостями
органічних сполук. Методи дослідження і апаратура: комп'ютерне моделювання. Теоретичні результати та їх
новизна: проведено модифікацію методу Folding-Unfolding, розроблено метод функції асиметрiї, реалiзовано
модель Китайгородського та Гiлата. Практичні результати: вдалося вирішити наступні задачі "структура--
властивість": а) аналіз закручувальної здатності легуючих домішок, похідних 1,1'-бiнафталена, гелiценiв; б)
прогноз ефективності легуючих домішок, похідних ментону; в) аналіз стереоселективностi приєднання
цинкорганiчних сполук до бензальдегiду за допомогою хiральних каталiзаторiв; г) аналiз комплементарностi



взаємодiї "лiганд--рецептор". Крiм того, здiйснено стереодизайн похідних калiкс[4]арену з найбiльш
хiральною порожниною. Предмет та ступінь впровадження: використання результатів роботи в науково-
педагогічній практиці вузів і НДІ України. Ефективність впровадження забезпечується використанням більш
досконалих методiв пошуку зв'язку структура--властивості. Сфера використання: хімія та медицина.

2. Object of investigation: asymmetry and chirality of molecules, cholesteric mesophase inducing,
enanthioselective macrocyclic complexant, enanthioselective asymmetric reactions, fitting of biological
activity.Aim of investigation: the development of theoretical methods for quantitative evaluation of asymmetry and
chirality parameters of molecules, and analysis of relationships between structure and properties of molecules.
Methods of investigation and instruments: computer-based modeling. Theoretical results and novelty: the known
Folding-UnFolding method was modificated, Asymmetry Function method was developed, the model of
Kitaigorodskii-Gilat was realized. Practical results and novelty: the following tasks were solved: a) the analysis of
helical twisting power of dopants being derivatives of 1,1'-binaphtalene, helicenes; b) the prediction of helical
twisting power of some menthone derivatives; c) the analysis of stereoselectivity of reaction of organozinc
addition to benzaldehyde using chiral catalysts; d) complementarity analysis of "ligand-receptor" interaction. Also
the stereodesign of most chiral calyx[4]arenas derivatives was carried out. Subject and degree of introduction:
application of results of dissertation in institutes and universities of Ukraine.Efficiency of introduction is caused by
use of the advenced instruments to search for structure-properties relationship. Field of application: chemistry
and medicine.
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