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ІV. Відомості про підприємство, установу, організацію, в якій було
виконано дисертацію
Повне найменування юридичної особи: Інститут молекулярної біології і генетики
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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 31.15.03

Тема дисертації:
1. Неемпіричне квантово-хімічне моделювання біологічно суттєвих фізико-хімічних властивостей
ізольованих та гідратованих молекулярних компонентів ДНК

2. Nonempirical quantum-chemical modelling of biologically significant physical and chemical properties of
isolated and hydrated DNA molecular components

Реферат:
1. Об'єкт дослідження: ізольовані та гідратовані молекулярні компоненти ДНК. Мета дослідження: вивчити
біологічно значимі фізико-хімічні властивості молекулярних компонентів ДНК у ізольованому стані, при
їхній взаємодії, а також в умовах мікро- та макрогідратації. Методи: неемпіричні методи квантової хімії, що
враховують електронну кореляцію. Показано, що взаємодія фрагментів ДНК з молекулами води суттєво
змінює низку їхніх біологічно важливих фізико-хімічних властивостей порівняно з ізольованим станом.
Зроблено висновок, що адекватні квантово-хімічні моделі механізмів функціонування ДНК в біологічних
системах вимагають акуратного врахування ступеню їхньої гідратації.

2. Investigated objects: isolated and hydrated molecular components of DNA. Purpose: to investigate biologically
significant physical and chemical properties of DNA molecular components when they are isolated, micro- and
macrohydrated or during their interaction. Methods: nonempirical methods of quantum chemistry. It has been



concluded that interaction of DNA fragments with water molecules changes significantly biologically important
physical and chemical the properties comparing to the ones in isolated state. Therefore, the adequate quantum-
chemical models describing the mechanisms of a DNA functioning in biological systems need a careful inclusion of
DNA hydration.
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