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Работа Гафаровой А.Р. посвящена изучению структуры 

механоактивированного глюконата кальция и гамма-облученных глюконатов 
кальция и натрия экспериментальными методами ЭПР и теоретическими 
методами квантовой химии. Данная тематика тесно связана как с 
фармацевтикой и медициной в связи с разработкой механоактивированной 
модифицированной нанодисперсной аморфной формы глюконата кальция с 
повышенной биодоступностью, так и перспективностью использования 
данного вещества в качестве ЭПР дозиметров и маркеров облучения и для 
радиационной стерилизации лекарств. Понимание структурных 
преобразований и конформационного состава глюконата кальция (натрия) при 
гамма-облучении и механоактивации позволяет получить информацию о 
механизме взаимодействий и возможностях управления свойствами. 

В работе автором была предложена и обоснована возможность 
использования метода ЭПР для определения конформаций солей глюконовой 
кислоты в сочетании с использованием метода DFT для расчета параметров 
спектра ЭПР. Для квантовохимических расчетов геометрии молекул был 
выбран уровень теории B3LYP/TZVP, для расчета параметров спектра ЭПР 
(компоненты тензора сверхтонкого взаимодействия и компонент тензора g-
фактора) использовались специальные базисы EPR-II, EPR-III, IGLО. Данная 
методика позволила определить молекулярные структуры гамма-облученных 
солей глюконовой кислоты: комбинация из стабильных углерод-
центрированных радикалов, локализованных на атомах С2, С3, С4 и С5. Была 
установлена структура молекул в механоактивированной аморфном глюконате 
кальция: фрагмент аниона глюконовой кислоты С3-С5 переходит в изогнутую 
конформацию при сохранении остальной пространственной геометрии. 

К наиболее значимым результатам работы с элементами новизны, можно 
отнести разработанную методику определения параметров конформаций 
солей глюконовой кислоты, в которой объединены как экспериментальные 
методы радиоспектроскопии (ЭПР), так и теоретические методы 
вычислительной химии, а также предложена модель структуры молекулы 
механоактивированного глюконата кальция. Заслуживают внимания 
полученные данные о конформациях гамма-облученного глюконата кальция 
(натрия) и зависимости формы их спектра ЭПР от дозы облучения, что делает 
данные соединения перспективными для использования их в качестве 
маркеров облучения. 

Работа прошла апробацию на российских и международных 
конференциях. Достоверность полученных результатов подтверждается 
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