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Тема дисертації:
1. Електронна структура і магнітне екранування ядер молекул епоксидів та олефінів аліциклічного ряду

2. The electronic structure and nuclear magnetic shielding of molecules of alicyclic epoxides and olefins

Реферат:
1. Об'єкт - епоксиди та олефіни аліциклічного ряду; мета - отримання нових даних про структуру, розподіл
густини електронів, магнітні властивості епоксидів та олефінів аліциклічного ряду за допомогою
теоретичних методів. Mетоди - для розрахунку хвильової функції використані наближення Хартрі-Фока,
Мюллера-Плессета другого порядку і метод функціонала густини (функціонали PBE1PBE і B3LYP); величини
хімічних зсувів розраховані методами "градієнтно-інваріантних атомних орбіталей" і "безперервного ряду
трансформацій початку відліку"; вплив розчинника врахований методом континуума, що поляризується.
Новизна - розроблено нові набори атомних базисних функцій. Встановлено закономірності залежності
величин хімічних зсувів алі- і ациклічних епоксидів і олефінів від структури молекули. Ступінь
впровадження - результати роботи використовуються для аналізу спектрів ЯМР епоксидних сполук, які
синтезуються на кафедрі органічної хімії ДНУ в рамках держбюджетної наукової тематики, а також у
навчальному процесі ДНУ при викладанні спеціальних дисциплін на кафедрах органічної та фізичної хімії.



2. The object is alicyclic epoxides and olefins; the aim to obtain new data about the structures, electron
distributions, magnetic properties of alicyclic epoxides and olefins using theoretical methods. The Hartree-Foka,
Mollera-Plesseta second level and density functional theory (PBE1PBE and B3LYP functionals) are methods for
calculation of wave function; "gauge independent atomic orbital" and "continue set gauge transformation" are
methods for calculation of the values of chemical shifts; the polarisation continue method is method for acount of
solution effects. The new approach is development the new atomic basis sets. The regularity in change of chemical
shifts of alicyclic epoxides and olefins on molecular structure have been established. Degree of application - the
results the work use in analysis of NMR spectra of epoxidic compounds, which have been obtained at the organic
chemistry department of DNU in the fild of state scientific themes, as well as in the special courses at the organic
and physical chemistry departments of DNU.
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