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Annomauus HUP:

VYraeponHsie HAaHOTPYOKM — OIMH W3 NMEPCHEKTHBHBIX KJIACCOB HAHOOOBEKTOB, KOTOpBIE 00JIaNaroT
IIMPOKUM HAa0OpPOM LEHHBIX CBOMCTB M MMEIOT caMmble pa3HOOOpa3Hble oOimactu mpuMeHeHus. OgHako
OTCYTCTBHE PAaCTBOPHUMOCTH M TPYIHOCTH C MAaHUNYJSIIMEH B JIOOBIX PAcCTBOPUTENAX HAKIAIbIBAIOT
3HAUMUTEIbHbIE OrpaHUYeHHs Ha wucnoiap3oBanue YHT. Peakmum YHT ¢ pasnuyHbIMH - K1accamu
COCIMHEHHI, B TEPBYID OYEpeIb C OPraHMYECKUMH, MOTYT CAelaTh uX Oojee "pacTBOpUMBIMU" U
00JIErYUTh UHTETPUPOBAHKE B HEOpPraHMYECKHe U OMOJIOrMYecKre HaHOYCTpoiicTBa. B pesynbTare, nHTEpeC
K nipobieMe GyHKIMOHAIN3ALUH YTISPOIHBIX HAHOTPYOOK BO3pacTaeT.

B xone BeIMosHEHMs INpoekTa ObUIa YCOBEPIICHCTBOBAHA METOAOJIOTHS OYMCTKM OT IpuMeced u
(GYHKIMOHAIM3ALUHT YIIIEPOIHBIX HAHOTPYOOK PAacTBOPOM a30THOW KUCIOTOH B KoHIEeHTpauuu 30 % mox
nericteueM temrepatypsl 60°C u ynbTpa3ByKa.

Pa3paborana HOBasi METO0JIOTUS MOIUPUKAIIMY (PYHKIIMOHATM3UPOBAHHBIX YIVIEPOAHBIX HAHOTPYOOK,
TJIaBHBIM 00pa3oM TIOCPEACTBOM peakuuii okucieHus (c oOpasoBanumem B crpykrtype YHT Takmx
(YHKIMOHAIBHBIX TPYII KaK: T'MIPOKCHIbHBbIE, KapOOKCHIbHbIE M KapOOHWIbHBIE TPYIIIbI), PEaKLHil
LUKJIONPUCOEIUHEHNU  (B3aUMOAEHCTBUE C Mapa-HUTPOAHWIMHOM), PEAKLUU B3aUMOJCHCTBHUS C
reTepPOLMKINYECKUMH COEIUHEHUSIMH, TakMMU Kak 2,1-Oen3n3okcazonbl. PaspaGorana meTtoamka
MOIU(UKAIMNA TETOPOLUKINIECKUX COCIUHEHUH 3aMeCTHTESIMU pasziauyHoro pogja. [lomyden psin
o0pasuoB (QyHkImoHanu3upoBaHHbIX YHT, wHcciegoBaHO CTpOEGHHE W CBOMCTB MOJYYEHHBIX CHUCTEM,
MIPOBE/IEHO UX KBAHTOBO-XMMUYECKOE MOJIETTUPOBAHHE.

KBanroBo-xumuueckoe moaenuposanue crpykryp YHT paznuunoro nuamerpa (10-20 A), IIPOLIECCOB
X MOIUGUKAIMUA U (YHKIUOHAIN3AIUKN OCYIIECTBISIOCH C MCIOIb30BAHUEM KOMITBIOTEPHBIX MPOrpaMM
Firefly 7.0 u Mopac 2009. MonenupoBaHie npoBOJMIOCH NOTyIMIUpHUecKuMu MetoaamMu PM3, RM1 u
PM6, a Tak xe pe3ynbTarsl Obltn BepudunupoBansl MetogomM DFT/B3LYP B 6aszuce 6-31(d,p). Ananus
3JIEKTPOHHOT0 cTpoeHust oaHocTeHHbIX YHT pasnuunoro nmamerpa KBaHTOBO-XHMHYECKUMH METOJaMH
MOKa3aj KOHLEHTPALMIO OTPHULATEIBHOIO 3apsiia Ha KpaHUX aTOMax yriepoja, YTo IMpeaonpeiesiser
HanpaBJIeHUE  KOBAJICHTHOW  QyHKuuoHamu3zauuu. OTME4YeHO  BIMAHUE  KapOOKCHIBHOTO U
HUTPOOEH30iHOTO (pparmeHTa Ha MOP(OJIOTHIO YITIEPOAHBIX HAHOTPYOOK pa3nuyHOro nuamerpa. Benenue
KapOOKCHIIBHON TPYIIBI U MOJIEKYJIbI HUTPOOEH30J71a B CTPYKTYPY YIVIEPOJHBIX HAHOTPYOOK MPUBOIUT K
nepepacnpeeNICHUIO 3apsI0BOM IIIOTHOCTH HA aTOMax YIiepo/ia B 00JacTH HETIOCPEACTBEHHOTO KOHTAKTA,
TaK ¥ COCETHUX aTOMax yriepoja B TpyOKe.

[Tomyyensl naHHblE 1O ycinoBUsAM (yHKUMOHanu3auuu U Moaudukauuu YHT. OtmeueHns! ¢axTopsl,
BIMSIONIME Ha 3TH mpouecchl. [lomydyena kommbrorepHas monens Qynkmuonuszanun YHT pasnnaneivu
3amecturenaMu. [lomydeHsl naHHble 0 BiusHUM 3amectuteneil Ha Mopgonoruo YHT u pacnpenenenue
3apsoB Ha atomax B YHT. Iomyden psn o6pa3ios ¢pynkumonanusupoanusix YHT.




