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3 BHKOPHCTaHHSM a3areTepOLMKIIYHUX CIIOJNYK ITOB’sI3aHi 3Hadymii ycmixu y cdepi
JmiKapchkux  3aco0iB. [loegHaHHs miposibHOTO  a00  IHAOJBHOTO  TETEPOLHMKIIB 3
1,2,4-Tpra3onoBOI0 CUCTEMOIO y OJHIM MOJIEKYJi 3 BEIHMKOI0 HMOBIPHICTIO HpH3BEAE 10
CTBOPEHHSI HOBHX 010JIOTIYHO aKTUBHUX PEYOBHH.

VY  pamiii po6OTi 3HifiCHEHO KBAaHTOBO-XIMiYHE MOCIHIJDKEHHS CIPYKTYpH Ta
EHEPreTUYHUX XapaKTEPUCTHK HENIOJaBHO CHHTE30BaHHMX S-3amilieHux 3-(2-aminodenin)-
1,2,4-tpuasoniB i3 3aMicHHKaMH Mipon-2-in Ta iHgon-2-in (puc. 1). Onrumizanis reomerpii,
PO3paxyHOK eHepriii MoOJeKyJspHHX opOitanell Ta MonenroBaHHs Y®-criekTpy y MeTaHOIi
nposezieHo Meromom SMD/MO06-2X/6-311++G(d,p) 3a momomororo mporpamu Gaussian09.
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Puc. 1. Ctpykrypa Ta 3mozensoBati Y ®-criektpu 3aminieHux 1,2,4-rpuasonis

JlociipkeHO BIUIMB 3aMICHUKIB Ha BENUYMHY €HEpriii MOJeKyJIsIpHHX opOirtaiei,
3apsiztiB aTroMiB Ta Y®-crnektp. [IpoaHanizoBaHo iHIEKCH peakliifHOI 37aTHOCTI CIIOJYK Ta
BIJMOBIHICTh [JaHUX CIOJYK IIPAaBWIy ITSITH, IO BU3HAYa€ 3aJCKHICTh OIOJOTIYHUX
BJIACTHBOCTEH CIIOJYK Bijl MOJICKYJSIPHUX BJIACTUBOCTEH.
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