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8 bliiOJlHeHO KOMIIbiOTepHOe MO)le1l11pOBamie KOMIIJleKCOB OTKpb!ThiX yrnep O)lHhiX HaHOTPY-

60K (6,6) C Hei1TpaiihHbiMI1 MOJieKyJiaMI1, I..IBI1TTep-110HaMI1 11 aHI10HaMI1 aMI1HOKI1CJlOT rll11UI1-

Ha, aJiaHI1Ha 11 <J>eHHJlaJiamiHa. AMI1HOKHCJlOThi B CTapTOBhiX CTPYKTypax pacrronaraJII1Ch TPe­

MJI. crroco6aMI1: Ha BHeumeH. 6oKosoi1. cTopoHe, OTKpbiTOM KOHUe 11 BHYTPI1 YHT. 0IITI1MI13a­

UHJI. CTPYKTYP rrpose.aeHa B paMKax Teop1111 <PYHKU110HaJia rrnoTHOCTI1 c y'leToM )ll1crrepc110H­

HOH norrp aBKI1 GD3 c Y4eTOM 11 6e3 y<JeTa 3<J><J>eKTOB coJihBaTal..ll111. YcTaHOBIIeHo, '1TO Hal1-

6oJibll!ee B3ai1Mo.aei1.cTBI1e YHT -aM11HOKHcnoTa 11MeeT MecTo s BO)lHOH HeHTPaJihHOH cpe.ae 

rrp11 )lHCC01..111aTI1BHOH XeMOCOp6U1111 UB11TTep-HOHa (:meprHJI. a.acop6UH11 80-90 KKanfMOllh) 

11 B ll(eJlO'lHOH cpe)le rrp11 XeMOCOp6U1111 aHI10Ha (:mep rHJI. -48-50 KKanfMOJib) Ha OTKpbiTOM 

KOHUe YHT. 

DOl: 10. 15372/JSC201 70201 

K JI 10 •• e B hi e c JI o B a: yrnepo.aHaJI HaHoTpy6Ka, r iii11..111H, aJiaHI1H, <J>eHI1JiaJiaHI1H, KOMTThiO­

TepHoe Mo.aen11posaH11e, :mepmH a.acop61..11111. 

J13y'leHI1e 11MM0611JIH3aU,1111 6110JIOrl1'1eCKI1X MOJieKyJI Ha yrnepO,D,HhiX HaHO'IaCTI1U,aX ( YHl.J) JI.B­

JIJI.eTCJI. Ba:>KHhiM KOMTIOHeHTOM np11 pa3pa60TKe 6110CeHCOpOB, C03,D,aHI111 "yMHhiX" YCTIJOHCTB KJII1HI1-

'!eCKOrO TeCTHpOBaHHJI., perneHHI1 npo6JieMhl a,D,peCHOH ,D,OCTaBKH JieKapcTB H ,D.p. Y ,D,06HhiM MO,D,eJih­

HhiM 06beKTOM TaKHX 11CCJie,D,OBaHI1H JI.BJIJI.IOTCJI. aMI1HOKHCJIOThl 6naro,D,apJI. 11X OTHOCI1TeJihHO npOCTOH 

MoneKynJI.pHoi1. cTpyKType, 611onor11LieCKOH sa:>KHOCTH, xwpanhHOCTH, aM<Pw<PwnhHOCTI1, HH3Koro Mo­

JieKy JIJI.pHOrO BeCa. AMI1HOKHCJI0Thl JI.BJIJI.IOTCJI. TI1TII14HhiMI1 npe,D,CTaBI1TeJIJI.MI1 np11pO,D,HhiX 6HOJIOrl1-

4eCKI1 aKT11BHhiX semecTB, CTPYKTYPHhiMH e,D,I1HHU,aMI1 .UHK H 6enKoB, no3TOMY aHanH3 cwcTeM aMH­

HOKHCJIOTa-YHl.J JI.BJIJI.eTCJI. Ha'laJihHhiM rnarOM TipH 11CCJie,D,OBaHHH B3aHMO,D,eHCTBHH 6on ee KpynHhiX 

6woMoneKyn c YHl.J. 

YrnepO,D,Hhie HaHOrpy6KH (YHT) MOryT cop611pOBaTh Bell(eCTBa KaK Ha BHeunreii, TaK H Ha BHYT­

peHHeH nosepxHOCTJI.X. BemecTBo npOHI1KaeT BHYTIJh Har-rorpy6KH no.n. .n.eiicTBHeM BHernHero .n.asne­

HHJI. nw6o B pe3yJJhTaTe Kanl1nnJI.pHoro 3<P<PeKTa H y.n.ep:>KHBaeTCJI. BHYTPH cop6u,HOHHhiMH c11naMH 

[ 1 ). IJpH 3TOM rpa<PHTOBaJI. 060JIO'!Ka JI.BJIJI.eTCJI. 3alll,HTOH OT <PH3H'IeCKOrO H XHMH'IeCKOrO B03,D,eHCT­

BHJI.. B pa6oTe [ 2 ] TIOKa3aHO, LITO C TIOMOlll,hiO ,D,I13JieKT}JI1'1eCKHX 113MepeHI1H MO:>KHO 06Hapy:>KHTh 

TIOJIO:>KeHI1e aMI1HOKHCJIOThl BHYTPH 11JIH CHapy:>KH HaHorpy6KH, 11 3TO, B CBOIO 04epe,D,h, MO:>KeT 6hiTh 

HCTIOJih30BaHO B Ka'leCTBe CHCTeMhl ,D,OCTaBKI1 JleKapCTBeHHOrO cpe,D,CTBa, HHKancyn HpOBaHHOrO 

B YHT. Cne.n.osaTeJihHO, TaKHe H3MepeHHJI. no3BOJIJI.IOT KOHrpon wposaTh crpyKTYPY Hccn e.n.yeMoro 

KOMnneKca. 

Mo.n.en11posaHwe a.n.cop6u,HOHHhiX csoiicTB HaHorpy6oK MeTo,D,aMH KBaHTOBOH X11MH11 n03BOJIJI.eT 

KOJIHL!eCTBeHHO OU,eHHTh 3Hepr1110 a.n.cop6U,1111 11 113Y411Th CTIJYKTypHbi e H3MeHeHHJI. COp6eHTa 11 COp-
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