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1. Изучать и оценивать взаимодействия инфраструктуры городского хо-

зяйства необходимо комплексно, т. к. это позволит более точно планировать их 

совместную деятельность, а с точки зрения результативности и в совокупности 

обеспечить комплексное экономическое и социальное развитие инфраструктуры 

городского хозяйства и города в целом. 

2. Результаты комплексного изучения и оценки взаимодействия инфра-

структуры городского хозяйства предлагается учитывать при разработке кон-

цепции социально-экономического развития города, на основе которой затем 

утверждается программа социально-экономического развития города. 

… 
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Одно из перспективных направлений применения 4-замещенных нафтали-

мидов является использование их в качестве флуоресцентных зондов для меди-

ко-биологических исследований. Тем более, что некоторые производные этого 

класса соединений оказались эффективными для ранней диагностики патоло-

гичных изменений крови человека при беременности разной тяжести и тирео-

токсикозов. 

Учитывая, что производные нафталевой кислоты по своим характеристи-

кам полностью соответствуют возможности их использования в этом направле-

нии целью данной работы является исследование некоторых водорастворимых 

производных 4-морфолинонафталевой кислоты. 

Для более качественного подхода к исследованиям медико-биологических 

возможностей флуоресцентных зондов, необходимо сделать несколько предва-

рительных квантово-химических расчетов люминофоров. В качестве таких со-

единений нами были выбраны ранее синтезированные замещенные 4-

морфолинонафталимида (1,2) [1-5].  
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соединение 1    соединение 2   

 

Такие расчеты дают возможность определить насколько предложенные 

соединения будут эффективными при взаимодействии с белком. 

Во-первых, геометрическое и пространственное строение соединений мо-

делировалось всевалентным полуэпмирическим методом АМ1, а также методом 

молекулярной механики с поправкой на эффекты сопряжения в рамках -

електронного приближення VESCF в силовом поле ММХ-М, реализованного в 

пакете PCModel и показана на рисунках 1,2. 

 

 
Рис. 1. Геометрическое строение N-β-оксиэтил- 

4-морфолинонафталимида 

 

 
Рис. 2. Геометрическое строение N-(п-карбоксифенил)- 

4-морфолинонафталимида 

 

Во-вторых, необходимо было определить полярность соединений, диполь-

ный момент, чувствительность к полярности среды, геометрические размеры 

молекул и их заряд, а также способность к образованию водородных связей. Эти 

данные приведены в таблице. 

 
Таблица. Квантово-химические расчеты синтезированных соединений 

 потенциал 

иони-

зации, эВ 

заряд Диполь-

ный 

момент, 

Д 

изменение 

дипольного 

момента при 

возбуждении, 

Д 

молекулярные размеры, Å* макс. коли-

чество ММ 

водородных 

связей свя-

зей*** 

a b c средне- 

геометрич. 

диаметр** 

I 8.98 0 5.34 4.06 13.07 7.23 5.13 7.86 5 

II 9.12 0 7.03 4.64 11.75 7.47 4.33 7.24 6 
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* молекулярные размеры (molecular dimensions) ррассчитаны с учетом 

Ван-дер-Ваальсовых радиусов атомов. 

** средне-геометрический диаметр определяли как корень кубический 

умножения молекулярных размеров – 3 cbar =  

*** количество водородных связей, которые получили в результате сле-

дующих расчетов: один карбонильный (в том числе карбоксильной группы) или 

эфирный кислород – одна водородная связь.  

На основе проведенных квантово-химических расчетов, можно сделать 

следующие выводы: 

– дипольный момент соединений 1 и 2 при возбуждении возрастает в 1.76 

и 1.66 раза, соответственно; 

– рассмотренные соединения должны быть чувствительными к полярности 

среды (Даная информация может бать получена только после сольватофлуоро-

хромных исследований). 
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Умение решать задачи является одним из показателей развитости матема-

тического мышления ученика. В решении задач оценивается, прежде всего, ма-

тематическая правильность, однако приветствуется и рациональность решения, а 


