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Тема дисертації:
1. Аналiз зв'язку структура - властивiсть на основi молекулярних граткових моделей

2. Analysis of structure-property relationship on the base of molecular lattice models

Реферат:
1. Об'єкт дослiдження: стероїди, 1,4-бенздiазепiни, монозамiщенi бензоли, бета-дикетонати лантаноїдiв,
похiднi ментону. Мета дослiдження: розробка i реалiзацiя пiдходу, що забезпечує генерацiю однорiдної
системи структурних параметрiв, якi вiдображають локальнi, iнтегральнi i польовi характеристики
молекулярної структури. Методи дослiдження i апаратура: комп'ютерне моделювання. Теоретичнi
результати та iх новизна: розроблено пiдхiд щодо моделювання просторової структури молекул, який
забезпечує генерацiю однорiдної системи структурних параметрiв, що вiдображають локальнi, iнтегральнi та
польовi характеристики молекулярної структури для ефективного вирiшення рiзноманiтних задач
"структура- властивостi". Практичнi результати i новизна: виявлено, що спорiдненiсть стероїдних молекул до
кортикостероїд- i тестостерон- зв'язуючого глобулiну в значнiй мiрi зумовлена просторовим розташуванням
атомiв оксигену; показано, що адекватний опис впливу структури монопохiдних бензолу на їх здатнiсть до
утворення комплексiв з переносом заряду можливий в рамках граткової моделi без проведення
квантовохiмiчних розрахункiв; показано, що фторалкiльнi замiсники, які створюють високий потенцiал поля



лiпофiльностi в областi хелатних циклiв, сприяють збiльшенню iнтенсивностi люмiнесценцiї бета-
дикетонатiв лантаноїдiв (III); виявлено, що використовуючи три групи параметрiв, які визначають хiральнiсть,
форму молекул, а також їх здатнiсть до мiжмолекулярних взаємодiй, можливо кiлькiсно оцiнити
закручувальну здатнiсть похiдних ментону в нематичнiй мезофазi. Предмет та ступiнь впровадження:
використання результатiв роботи в науково-педагогiчнiй практицi ВУЗiв i НДI України. Ефективнiсть
впровадження забезпечується використанням бiльш досконалих методiв пошуку зв'язку структура-
властивiсть. Сфера використання: хiмiя, медицина.

2. Object of investigation: steroids, 1,4-benzodiazepines, monosubstituted benzenes, beta- diketonates of
lanthanides, mentone derivatives. Aim of investigation: development and realization of the approach, which
provides a generation of homogeneous system of structural parameters, which reflect local, integral and field
characteristics of molecular structure. Methods of investigation and instruments: computer-based modeling.
Theoretical results and novelty: approach to modeling of a spatial molecular structure is developed and realized,
this approach provides a generation of homogeneous system of structural parameters, which reflect local, integral
and field characteristics of molecular structure for effective solution of diverse "structure-property" tasks.
Practical results and novelty: was detected that a presence of sp2-hybrid oxygen atom bonded with carbon atom
С2 of steroid skeleton is an important factor for display of binding affinity of steroids to corticosteroid - binding
globulin; was shown tha t on the base of lattice approach without carrying out of quantum-chemical computations
we succeeded in building adequate statistic models which reflects the influence of structure of benzene
derivatives on their ability to form charge-transfer complexes; shown that the increasing of luminescence
intensity of beta- diketonates of lanthanides (III) promote fluoralkyl substituents, which creating the high
lipophilicity field potential in chelat cycles region; for mentone derivatives displayed that three group of
parameters determining a chirality, molecular shape and also their ability for intermolecular interactions allow
quantitatively estimate an effectiveness of this compounds to produce a spiral regulating of nematic methophase.
Subject and degree of introduction: application of present work results in education practice in universities of
Ukraine. Efficiency of introduction caused due to the more perfect methods of searching structure-property
relationship. Field of application: chemistry and medicine.
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