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механічне дослідження

2. Conformational properties of elementary structural units of nucleic acids: the nonempirical quantum-
mechanical study

Реферат:
1. Дисертацію присвячено квантово-механічному конформаційному аналізу модельних цукрових залишків 2'-
дезоксирибонуклеозидів і рибонуклеозидів, канонічних дезоксирибонуклеозидів - 2'-дезокситимідину, 2'-
дезоксицитидину, 2'-дезоксиаденозину та 2'-дезоксигуанозину, мінорного дезоксирибонуклеозиду 2'-
дезоксиуридину і канонічних рибонуклеозидів - уридину, цитидину, аденозину та гуанозину. Вперше
отримані повні конформаційні сімейства цих молекул; визначені геометричні, енергетичні та спектрально-
коливальні характеристики їх конформерів; виявлені та охарактеризовані внутрішньомолекулярні взаємодії,
що їх стабілізують. Проведене моделювання спектрів ІЧ-поглинання 2'-дезоксиуридину, 2'-дезокситимідину
та уридину з урахуванням внесків усіх конформерів, проведене їхнє порівняння з експериментально
отриманими спектрами, представленими в літературі.



2. This work aims to quantum mechanical conformational analysis of model sugar residues of 2'-
deoxyribonucleosides and ribonucleosides, canonical deoxyribonucleosides (2'-deoxythymidine, 2'-deoxycytidine,
2'-deoxyadenosine and 2'-deoxyguanosine), 2'-deoxyuridine minor deoxyribonucleoside and canonical
ribonucleosides (uridine, cytidine, adenosine and guanosine). The full conformational familes of these molecules
are firstly obtained. The geometrical, energetic and vibrational features of the conformers are determined.
Intramolecular interactions are identified and characterized. The simulation of the IR absorption spectra of 2'-
deoxyuridine, 2'-deoxythymidine and uridine was performed with taking into account the contributions of all
conformers and with comparison to the experimental spectra presented in the literature.
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