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Тема дисертації:
1. Вивчення термодинамiчних характеристик компонентiв бiлково- нуклеєнових комплексiв

2. Investigation of the thermodynamic parameters (characteristics) of the components of protein-nucleic acid
complexes

Реферат:
1. Об'їкт дослiдження: комплекси акриламiду з основами нуклеєнових кислот, що моделюють процес
бiлково-нуклеєнового впiзнавання на рiвнi мономерiв. Мета дослiдження: визначення термодинамiчних та
структурних характеристик взаїмодiй основ нуклеєнових кислот з амiнокислотами в вакуумi, виявлення
специфiчности взаїмодiй та визначення найбiльш вигiдних конфiгурацiй модельних асоцiатiв. Методи
дослiдження: температурно-залежна польова мас-спектрометрiя, неемпiрiчнi розрахунковi методи.
Результати, новизна: визначенi константи асоцiацiє та ентальпiє утворення комплексiв акриламiду з
метилпохiдними основ нуклеєнових кислот. Встановлено ряд стабiльности для вивчених комплексiв.
Визначено рiвноважнi структури комплексiв та обчислено енергiє взаїмодiй для усiх структур. Побудовано
структурно-енергетичнi схеми утворення комплексiв iз зазначенням найбiльш вигiдних мiсць зв'язування
для усiх асоцiатiв. Сфера використання: молекулярна бiофiзика, молекулярна фiзика.



2. The objects of study: complexes between the acrylamide and methylderivatives of nitrogen bases as a models of
molecular recognition process on monomer level. The work is aimed at the determination of the structural and
thermodynamic characteristics of interactions between nucleic acid bases and amino acids in vacuum, the search
of molecular specificity of these interactions and determination of the most favourable configurations of the model
complexes on monomer level. Methods: temperature-dependent field ionization mass spetrometry and non-
empirical calculations. Results, novelty: relative association constants and enthalpies of associates formation are
obtained from mass spectrometric experiments. The stability row for the complexes under study was constructed.
Equilibrium structures of the complexes and interaction energies were determined Configurations of the most
favourable complexes corresponding to interaction energy minima were constructed. The fields of application are
molecular biophysics, molecular physics.
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