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1 Дослiдження з фiзики м’якої речовини в

Українi: короткi пiдсумки 2021–2025 рокiв

Цей короткий часовий промiжок в iсторiї України однозначно буде впи-
саний як важкий i героїчний водночас. Пандемiя COVID-19 у свiтi. По-
чаток масової вакцинацiї у 2021 та поява нових штамiв вiрусу. Встанов-
лення i посилення карантинних норм, якi, зокрема, призвели до широкої
практики вiддаленої працi у багатьох наукових та освiтнiх установах.Про-
те попереду було нове i ще жахливiше випробовування – вiйна! 22 люто-
го 2022 року розпочалася неприхована агресiя схiдного сусiда в Україну
з гаслами про «денацiоналiзацiю» України, якi фактично розумiються за-
гарбником як знищення України як держави, а українцiв як нацiї. Свiдо-
ме i системне руйнування цивiльної iнфраструктури та вбивства мирного
населення в обстрiлах та бомбардуваннях як засiб впливу на населення з
боку кровожерливого агресора. Значнi руйнування дослiдницької iнфра-
структури i суспiльна змiна прiоритетiв, коли основним стають завдання
вижити i перемогти. Значнi демографiчнi змiни, спричиненi вiйною як у
загальноукраїнському вимiрi, так i за основними видами дiяльностi та ре-
гiональним розподiлом. Вiйна триває. . . Проте росте i впевненiсть у тому,
що перемога стає ближчою i роль української науки в процесi наближен-
ня до перемоги та завдань повернення до нормального життя у найближ-
чому майбутньому лише зростатиме. Майбутнього, в якому домiнувати-
муть загальнолюдськi цiнностi та прагнення до свободи. У цьому вбача-
ють своє виправдання сотнi i тисячi науковцiв, якi продовжують сьогоднi
працювати в Українi. Продовжують працювати завдяки славним Зброй-
ним силам України. Глибока повага i подяка нашим славним воїнам!

Оскiльки мова йде про певний пiдсумок наукової роботи, то не можна
не згадати i про деякi дати, що стосуються дослiджень iз фiзики м’якої ре-
човини.ПостановоюПрезидiї НАН України№143 вiд 31 травня 2000 року
було створено Наукову раду з фiзики рiдкого стану, яка наприкiнцi 2004
року була реорганiзована в Наукову раду з проблеми «Фiзика м’якої речо-
вини» при Вiддiленнi фiзики та астрономiї НАН України. Iнститут фiзики
конденсованих систем НАН України було визначено як базову установу,
яка органiзовує i супроводжує дiяльнiсть Ради. До 2024 року Раду очолю-
вав академiк НАН України I.Р. Юхновський – визначний фiзик, вiдомий
полiтик та громадський дiяч, один iз засновникiв i творцiв сучасної Укра-
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їни та автор пропозицiї всеукраїнського референдуму про незалежнiсть,
який вiдбувся 1 грудня 1991 року i фактично вiдкрив шлях до мiжнаро-
дного визнання України. Iгор Юхновський став органiзатором i був бага-
толiтнiм директором Iнституту фiзики конденсованих систем НАН Укра-
їни. 26 березня 2024 року академiк I.Р. Юхновський вiдiйшов у засвiти.
1 вересня 2025 року йому мало би виповнитися 100 рокiв вiд дня наро-
дження. Восени 2024 року Львiвська мiська рада з iнiцiативи мера Львова
А.I. Садового проголосила 2025 рiк Роком Юхновського у Львовi. Згодом
до низки заходiв, що були запланованi спiльно з мерiєю Львова, долучи-
лися цiла низка державних структур – вiд Верховної Ради України, Нацiо-
нальної академiї наук України, Наукового товариства iменi Шевченка i до
багатьох iнших громадських та державних органiзацiї. Таким чином, 2025
рiк став особливим для багатьох науковцiв як Рiк 100-лiття Юхновського
та рiк 25-рiччя з часу створення Ради з проблеми «Фiзика м’якої речови-
ни», яку I.Р. Юхновський очолював 24 роки. У 2024 р. вiдбулися змiни у
складi Ради (постанова Бюро ВФА вiд 24.11.2024, протокол № 9). Головою
Ради призначено акад. НАН України I.М. Мриглода, заступниками – акад.
НАН України Л.А. Булавiна, чл.-кор. НАН України М.Ф. Головка, секре-
тарями – О.Л. Iванкiва та А.Д. Трохимчука. До складу Ради входять такi
секцiї: статистичної фiзики (голова – чл.-кор. НАН України М.Ф. Головко,
секретар – О.В. Пацаган); фiзики рiдкого стану (голова – акад. НАН Укра-
їни Л.А. Булавiн, секретар – I.Ю. Дорошенко); рiдких кристалiв (голова –
акад. НАН України Б.I. Лев, секретар – А.П. Ребеш); макромолекулярних
та бiологiчних систем (голова – акад. НАН України Ю.В. Головач, секретар
– П.В. Сарканич); комп’ютерного моделювання м’якої речовини (голова –
чл.-кор. НАН України Т.М. Брик, секретар – Т.В. Демчук). До списку уста-
нов, дiяльнiсть яких у галузi фiзики м’якої речовини координується Нау-
ковою радою, нинi входять понад 20 iнститутiв НАН України, 11 вищих
навчальних закладiв МОН України та 3 установи з iнших вiдомств.

Тепер коротко про власне м’яку речовину чи м’яку матерiю. Понят-
тя м’яка матерiя включає в себе широкий клас матерiалiв, якi легко де-
формуються або змiнюють свою структуру при дiї слабких зовнiшнiх чин-
никiв, зокрема механiчних напружень чи при передачi тепла. При цьому
iнтенсивнiсть таких впливiв за енергiєю є близькою до теплової енергiї
навколишнього середовища. Тобто на вiдмiну вiд твердих матерiалiв, та-
ких як метали чи керамiка, м’яка речовина володiє певними специфiчни-
ми властивостями (легка деформованiсть, термочутливiсть, змiна мезо-
структури та ефекти самоорганiзацiї), що є промiжними мiж характер-
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ними властивостями плинiв i кристалiчних твердих тiл. До м’якої речо-
вини вiдносять цiлу низку об’єктiв, таких як пластмаси i макромолеку-
лярнi системи (пластмаси, гума, бiлки та ДНК-структури), колоїди (фар-
би та барвники, молочнi продукти тощо), гелi та пiни, рiдкокристалiчнi
системи, гранульованi матерiали такi як пiсок, бiоматерiали i т.п. Тобто,
м’яка матерiя – це велика рiзноманiтнiсть матерiалiв, якi вiдомi з нашо-
го повсякденного життя i охоплюють як неживу природу, так i бiологiчнi
системи. Звiдси i широкий спектр їх потенцiйних застосувань у рiзних дi-
лянках – вiд споживчих товарiв у харчовiй, косметичнiй, фармацевтичнiй
промисловостях (вiд розробки нових текстур їжi i до систем доставки лi-
кiв) та медицинi (зокрема гiдрогелiв для контактних лiнз, тканинної iн-
женерiї та бiосенсорiв) i до електронiки (гнучкi дисплеї i окремi компо-
ненти) та енергетики (застосування в сонячних батареях, акумуляторах та
нано-генераторах для збору енергiї). Слiд, водночас, наголосити на тому,
що ключовим моментом у визначеннi «м’яка матерiя» є не просто вiдмiн-
нiсть вiд твердотiльних систем, якi «тримають форму», а тi особливостi,
що виникають на рiвнi фiзичного розумiння та опису основних механi-
змiв прояву «м’якостi» на концептуальному рiвнi. Хоча сам термiн вжила
вперше Мадлен Вейсьє (Madeleine Veyssié) з групи П’єра-Жiля де Жена
(Pierre-Gilles de Gennes) – Нобелiвського лавреата з фiзики 1991 року та
iноземного члена НАН України з 1992 року приблизно в 1970 роцi як жар-
тiвливий вислiв, що в значнiй мiрi на протиставленнi «м’який-твердий» i
базувався.Популяризувавцей термiн уже в сучасному його розумiннi вла-
сне професор де Жен, зокрема у своїй Нобелiвськiй лекцiї, яка мала таку
ж назву. У своїй лекцiї вiн акцентував увагу саме на низцi тих концепту-
альних вiдмiнностей м’якої матерiї, якi важливi для пояснення її особли-
востей. Власне його i вважають одним iз засновникiв фiзики м’якої матерiї
як нової мiждисциплiнарної дiлянки фiзики.

То ж у чому вiдмiнностi м’якої матерiї? Як уже згадувалося, енергiї
мiжчастинкової взаємодiї (для прикладу, сили Ван дер Ваальса чи водневi
зв’язки) у таких матерiалах є порiвняльними за iнтенсивнiстю з тепловою
енергiєю, а отже: тепловi коливання сильно впливають на їхню структу-
ру та властивостi, вони чутливi до слабких впливiв ззовнi (зовнiшнi поля,
змiни температури, механiчнi напруження), суттєвою у них є роль ентро-
пiйних ефектiв, що пов’язанi iз змiною числа доступних конфiгурацiй i якi
визначають у значнiй мiрi їхню макроскопiчну поведiнку. Ентропiйний
чинник впливає наформуваннямезоскопiчних структур у таких системах
на нано- та мiкрометрових масштабах. Саме цi надмолекулярнi структури
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(наприклад, полiмернi ланцюги, колоїднi частинки, лiпiднi бiшари тощо)
визначають низку спостережуваних ефектiв. Найпростiший приклад – це
прояв в’язкопружної поведiнки, яка залежно вiд швидкостi прикладан-
ня сили демонструє як пружну (типову для твердих тiл), так i в’язку (як
у рiдинах) реакцiю на деформацiю. За перший тип поведiнки вiдповiда-
ють «кластери» частинок, якi мають порiвняно невеликий час життя i вiд-
ображають ефекти ближнього порядку в густих плинах. Ентропiйнi ефе-
кти лежать також в основi явищ самоорганiзацiї, коли: складнi структу-
ри виникають спонтанно (самоорганiзуються) через пошук балансу мiж
енергiєю (взаємодiями) та ентропiєю. У цьому ж контекстi хотiлося б та-
кож згадати поняття емерджентностi (emergence – виникнення, поява), яке
прийшло з теорiї складних систем i характеризує виникнення у складнiй
системi нових властивостей чи якостей, якi не притаманнi її окремим еле-
ментам i котрi виникають лише внаслiдок їхньої взаємодiї. Простiше ка-
жучи, це принцип, за яким цiле є чимось бiльшим, нiж просто сума його
частин. Зрозумiло, що це поняття цiлком гармонiйно поєднується з усiм
тим,що йшлося вище про м’яку матерiю, а водночас дозволяє дивитися на
тi об’єкти, якi вписуються у термiн м’яка речовина, навiтьширше, бо сюди
можна обгрунтовано включати також тi системи, якi традицiйно до фiзи-
ки не вiдносяться, але до опису яких можна застосовувати подiбний ма-
тематичний апарат. Мова йде про так звану еконофiзику, задачi про стiй-
кiсть i захист мереж чи рух транспорту, а також багато iнших спорiднених
проблем.

Звiдси зрозумiло, що поняття м’якої речовини в розумiннi де Жена
має у собi великий евристичний потенцiал, що стосується великого ком-
плексу задач, якi потребують не просто адаптацiї уже вiдомих методiв i
пiдходiв для їх вивчення, але й розвитку принципово нових уявлень, ме-
тодiв i теорiй. Звiдси основа мiждисциплiнарностi цього напрямку як за
перелiком об’єктiв, так i засобiв їх вивчення у намаганнi видiлити спiль-
не i головне, що важливе для розумiння їхньої поведiнки. У такому фор-
мулюваннi знаходимо водночас i певне пояснення тому, що термiн м’яка
речовина не знайшов на початках широкої пiдтримки навiть у середови-
щi дослiдникiв, проте з часом вiн завойовує все бiльше прихильникiв. Для
прикладу, у СполученихШтатахАмерики досi домiнує бiльшформальний
термiн «складнi або ж комплекснi плини» (complex fluids) для означення
подiбних матерiалiв, хоча поняття «м’яка матерiя», яке фактично включає
у себе бiльший перелiк об’єктiв дослiдження, набуває поволi все ширшо-
го поширення. В Українi через хорошi та тривалi контакти з дослiдника-
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ми з багатьох центрiв свiту термiн почав використовуватися з кiнця 90-х
i в значнiй мiрi це пов’язане з його просуванням академiком I.Р. Юхнов-
ським та членом-кореспондентом М.Ф. Головком, якi стояли бiля витокiв i
органiзацiї роботи нашої Ради, яка де факто об’єднує зусилля дослiдникiв
iз рiзних дiлянок науки, що працюють у одному напрямку i намагаються
побачити те, спiльне, що властиве таким суттєво вiдмiнним об’єктам.

Дiяльнiсть Наукової ради з проблеми «Фiзика м’якої речовини» про-
водиться у таких основних напрямках:

• Екпертна оцiнка вiдомчих проектiв, участь в експертних оцiнках на
замовлення державних структур;

• Координацiя дiяльностi теоретичних та експериментальних груп
через проведення робочих нарад i наукових семiнарiв, стимулюва-
ння мiждисциплiнарних i прикладних дослiджень;

• Сприяння поширенню сучасних методiв комп’ютерного моделюва-
ння рiдин, рiдкокристалiчних, макромолекулярних, хiмiчно-актив-
них i бiологiчних систем через доступ до обчислювальних кластерiв
та програмних пакетiв;

• Залучення молодi до передових дослiджень у галузi фiзики м’якої
речовини через проведення науково-популярних заходiв, а також
конференцiй та семiнарiв для молодих вчених;

• Стимулювання мiжнародної спiвпрацi дослiдницьких груп з Украї-
ни та з провiдних наукових центрiв свiту.

У кожному з цих напрямкiв проводиться вiдповiдна робота. Так впро-
довж останнього п’ятирiчного перiоду було проведено експертне оцiню-
вання понад 10 проєктiв НДР, що вiдносяться до вiдомчої тематики НАН
України. Фахiвцi ради широко залучалися до експертного оцiнювання
проєктiв НФДУ i працювали у складi багатьох конкурсних комiтетiв на
державному рiвнi. Тривала системна робота з рецензування наукових пу-
блiкацiй, якi подавалися як до наукових журналiв в Українi, так i за її ме-
жами.

В IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України на щорiчнiй основi прово-
дилися Робочi наради з актуальних проблем фiзики м’якої речовини, тра-
дицiя яких була закладена у 2006 р., зокрема у звiтний перiод було органi-
зовано i проведено:
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• XVI Робочу нараду в рамках Загальноукраїнської конференцiї нау-
кових дослiдникiв (19–25 вересня 2021). Було органiзовано засiдан-
ня двох наукових сесiй «Динамiка та тепловi властивостi невпоряд-
кованих систем» (21 вересня, органiзатори – Т. Брик, О. Кривчиков)
та «Актуальнi проблеми фiзики м’якої речовини» (22 вересня, орга-
нiзатори – М. Головко, Я. Iльницький, А. Трохимчук) на яких було
представлено 9 доповiдей;

• XVII Робочу нараду (9 грудня 2022), на якiй з доповiдями виступи-
ли Юрiй Калюжний (Львiв), Сергiй Перепелиця (Київ), Ганна Ше-
стопалова (Харкiв), Андрiй Сотнiков (Харкiв), Орест Пiзiо (Мехiко,
Мексика), Андрiй Стельмах (Цюрих, Швейцарiя);

• XVIII Робочу нараду (3 листопада 2023), приурочену до 80-лiття
чл.-кор. НАН України М.Ф. Головка. На нiй виступили Тарас Па-
цаган (Львiв), Сергiй Перепелиця (Київ), Олександр Чалий (Київ),
Андрiй Баумкетнер (Львiв), Вiктор Пергаменщик (Київ–Варшава),
Юрiй Плевачук (Львiв), Андрiй Трохимчук (Львiв), ВасильНазарен-
ко (Київ), Орест Пiзiо (Мехiко, Мексика);

• XIX Робочу нараду (29 листопада 2024), на якiй з доповiдями ви-
ступили Юрiй Головач (Львiв), Максим Дручок (Львiв), Микола Ле-
бовка (Київ), Юрiй Слюсаренко (Харкiв–Львiв), Вiкторiя Блавацька
(Львiв), Сергiй Шевченко (Харкiв);

• XX Робочу нараду (11–12 грудня 2025), приурочену до 100-лiття
акад. НАН України I.Р. Юхновського. На нiй виступили Iгор Мри-
глод (Львiв), Мирослав Головко (Львiв), Олександр Чалий (Київ),
Володимир Джаган (Київ), Андрiй Баумкетнер (Львiв), Орест Пi-
зiо (Мехiко, Мексика), Андрiй Трохимчук (Львiв), Вiктор Пергамен-
щик (Київ–Варшава), Юрiй Решетняк (Київ–Лондон), Тарас Паца-
ган (Львiв), Сергiй Мiнько (Ейтенз, США), Роман Лесик (Львiв),
Ярослав Iльницький (Львiв), Максим Дручок (Львiв), Сергiй Пере-
пелиця (Київ), Христина Гайдукiвська (Львiв).

Цi наради стали випробувальним майданчиком для апробацiї та обмi-
ну останнiми результатами, координацiї дiяльностi i обговорення нових
напрямкiв спiвпрацi. Такi регулярнi зустрiчi органiчно доповнювалися
конференцiями мiжнародного рiвня, прикладами яких можуть слугува-
ти традицiйнi конференцiї з актуальних проблем статистичної фiзики у
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Львовi та фiзики рiдин у Києвi. Обставини, про якi йшлося на початку,
внесли свої корективи i, на жаль, остання iз серiї Мiжнародних конфе-
ренцiй «Фiзика рiдкої речовини: сучаснi проблеми» (PLMMP-9) була про-
ведена у Києвi в 2020 роцi. До певної мiри подiбна ситуацiя складалася iз
конференцiями з актуальних проблем статистичної фiзики i теорiї кон-
денсованої речовини, проте пiсля майже шестирiчної перерви з 2019 ро-
ку все ж вдалося органiзувати та провести 6-ту Мiжнародну конферен-
цiю «Статистична фiзика: теорiя та комп’ютерне моделювання», яка ста-
ла доволi представницькою i проходила у Львовi 27–29 серпня 2025 р.
Водночас, у цей часовий перiод досить активно почали використовува-
лися тi можливостi, якi вiдкрили технологiї онлайн-зустрiчей. Число та-
ких зустрiчей у рiзних форматах – вiд наукових семiнарiв i до невели-
кий нарад – суттєво зросло. Найпомiтнiшими серед них стали мiжнароднi
конференцiї «Nanophysics meets computer simulations» (8 листопада 2024)
та «Статистична фiзика у Львовi» (30 червня – 3 липня 2025, офiцiйний
сателiт Мiжнародної конференцiї StatPhys29), що проходили у Львовi в
IФКС НАН України. Перша з них була присвячена використанню методiв
комп’ютерного моделювання в дослiдженнi електронних, структурних та
динамiчних властивостей наносистем i була органiзована у спiвпрацi з На-
цiональним фондом дослiджень України та Фондом Фольксваген. Iнiцiа-
тором iншої виступив Королiвський технологiчний iнститут (Стокгольм,
Швецiя) за пiдтримки Мiжнародного союзу теоретичної та прикладної
фiзики (IUPAP). Конференцiя була органiзована зусиллями IФКС НАН
України та IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України.

Останнi роки яскраво продемонстрували все зростаючу роль мето-
дiв комп’ютерного моделювання – свого роду альтернативного i доповню-
ючого способу пiзнання навколишнього свiту – у дослiдженнях об’єктiв
м’якої речовини. Стимулювалися такi роботи, з одного боку, швидким
ростом можливостей використання вiдповiдних ресурсiв, а також бур-
хливим впровадженням принципово нових пiдходiв, зокрема методiв ма-
шинного навчання i утвердженням напрямку, який уже зайняв своє ва-
жливе мiсце у науковому пошуку i вiдомий нинi якштучний iнтелект. З iн-
шого боку, значнi успiхи в синтезi нових матерiалiв, що мають значнi пер-
спективи рiзноманiтних прикладних i технологiчних застосувань, актуа-
лiзували дослiдження їх властивостей. Можна навести чимало прикладiв,
деякi з яких згаданi у цьому звiтi, що демонструють успiхи українських
науковцiв у такiй дiяльностi. Причому стосується це не лише отриманих
ними наукових результатiв, але й розвитку вiдповiдної iнфраструктури,
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що має особливо вагоме значення в умовах вiйни. Тут для прикладу мо-
жна згадати виконання iнфраструктурного гранту НФДУ, який почав ви-
конуватися в IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, основне завдання
якого побудова нового високопродуктивного кластера для рiзноманiтних
дослiдницьких потреб. Вже пiсля завершення першого етапу проєкту та-
кий кластер почав працювати i продемонстрував такi параметри, якi до-
зволяють вiднести його до списку найпотужнiших в Українi.

Однiєю з найгострiших проблем сьогодення залишається потреба у
поповненнi дослiдницьких центрiв молодими кадрами. Загалом ця про-
блема стосується не лише України, але у нас вона має свою специфiку, яка
обумовлена в значнiй мiрi нашими особливостями, зокрема хронiчною
недооцiнкою можливостей та ролi науки в сучасному суспiльствi з боку
органiв державної влади. На фонi iнших проблем, що важливi для ста-
новлення i утвердження державного суверенiтету, не надто багато уваги
впродовж десятилiть придiлялося розвитку освiти та науки.Низький пре-
стиж працi вченого, проблеми в утвердженнi стандартiв якiсної освiти i
вiдсутнiсть чiткого бачення ролi України у структурi майбутньої Європи
i свiту в цiлому, призвели до того, що нацiональна наука була поставле-
на в умови, коли головним прiоритетом дослiдницьких установ ставало
виживання. Очевидно, що в такiй ситуацiї кожна iз наукових спiльнот
намагалася дiяти в такий спосiб, щоб хоча б частково виправити ситуа-
цiю. Зусилля Ради з проблеми «Фiзика м’якої речовини» були спрямова-
нi, з одного боку, на те, щоб зберегти iнтерес до науки в тих, у кого вiн
уже утвердився. Для цього органiзовувалися науковi зустрiчi, де могли
комунiкувати молодi дослiдники та досвiдченi науковцi зi своїми iсторi-
ями успiху та новими iдеями. А з iншого боку, через активнiше залучен-
ня молодi до великих проєктiв як в Українi, так i за її межами. Перший
напрям пiдтримувався через органiзацiю рiзного роду майданчикiв для
обговорення наукових проблем – вiд окремих семiнарiв та конференцiй
молодих вчених i до участi молодi у мiжнародних форумах. У роботi Ради
чи не основним майданчиком для комунiкацiї з молоддю стали щорiчнi
Всеукраїнськi школи-семiнари молодих вчених зi статистичної фiзики та
теорiї конденсованої речовини, якi розпочали свою роботу у 2001 роцi та
регулярно проводяться в IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України. У звi-
тний перiод були успiшно органiзованi XXI–XXVшколи-семiнари, де бра-
ли участь молодi дослiдники з усiх регiонiв України. Детальнiша iнформа-
цiя про програми цих шкiл доступна на сайтi Iнституту. Необхiдно також
зазначити,що у цьому напрямку активно працювала переважна бiльшiсть
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академiчних установ i вищих навчальних закладiв України, представники
яких входять до складу Наукової ради.

Важливе мiсце вiдводилося також заходам iз заохочення молодi до
участi в рiзноманiтних програмах стажувань у дослiдницьких центрах свi-
ту, що стосувалися як варiантiв спiльної з iноземними партнерами пiдго-
товки та навчання аспiрантiв (щонайменше два захисти в рамках спiльної
аспiрантури у звiтний перiод), так i їхнього залучення до участi в мiж-
народних i нацiональних проєктах. I хоча певнi обмеження наклали тут
умови вiйни, все ж позитивних прикладiв тут чимало, зокрема хотiлося
б тут особливо подякувати НФДУ, в рамках якого було профiнансовано
чимало програм, якi передбачають залучення до проєктiв молодих нау-
ковцiв. Через встановлення нових контактiв виникали новi iдеї, що сти-
мулювали подання нових проєктiв, у тому числi в спiвпрацi з партнерами
з iнших країн. Щоб не бути голослiвним можна згадати тут цiкавий про-
єкт українсько-швейцарської спiвпрацi, який виник в результатi iндивi-
дуальних контактiв i фiнансується в рамках проєктiв НФДУ (керiвник з
боку України А.Б. Баумкентер), у виконаннi якого задiяно кiлька молодих
вчених з України. Iнший приклад стосується програми мiжнародної спiв-
працi в рамках колаборацiї L4 (L4 Collaboration andDoctoral College for the
Statistical Physics of Complex Systems, Lviv–Leipzig–Lorraine–Coventry), де
задiянi дослiдницькi центри з чотирьох країн Європи i яка репрезентує
доволi цiкавий досвiд взаємодiї з партнерськими органiзацiями з iнших
держав. Чи можуть такi iсторiї успiху вирiшити проблему? Поза всяким
сумнiвом вони важливi та потрiбнi, бо дають хорошi результати на ло-
кальному рiвнi та сприяють тому, що молодi дослiдники залишаються в
науцi, однак важко сподiватися, що такi приклади зможуть змiнити ситу-
ацiю на рiвнi держави без серйозних змiн в масштабi України.

Тепер про найважче – нашi втрати. У 2021–2025 роках вiдiйшли у вi-
чнiсть видатнi українськi науковцi, члени ради, якi залишили по собi по-
мiтний слiд в iсторiї розвитку фiзики в Українi:

Пелетмiнський Сергiй Володимирович (14.02.1931 – 18.01.2022) – провiд-
ний фахiвець свiтового рiвня у галузi статистичної фiзики та її за-
стосувань, академiк НАН України, заслужений дiяч науки i технiки.

Юхновський Iгор Рафаїлович (1.09.1925 – 26.03.2024) – вiдомий україн-
ський фiзик, громадський i полiтичний дiяч, академiк НАН Укра-
їни, народний депутат 1–4 скликань, почесний член НТШ, Герой
України.
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Томчук Петро Михайлович (2.01.1934 – 7.10.2024) – чудовий фiзик-тео-
ретик, член-кореспондент НАН України, заслужений дiяч науки i
технiки.

Мартинов Євген Сергiйович (10.10.1948 – 2.08.2025) – знаний фiзик-тео-
ретик, один з найцитованiших українських вчених, доктор фiзико-
математичних наук, професор.

Бакай Олександр Степанович (16.09.1938 – 9.08.2025) – визначнийфiзик-
теоретик, фахiвець у галузi фiзики конденсованих середовищ та
ядерної матерiї, академiк НАН України, дiйсний член НТШ.

Уже в час, коли почав готуватися цей звiт, прийшла iнформацiя про
смерть Гриценка Миколи Iвановича (8.03.1943 – 13.01.2026), вiдомого до-
слiдника у галузi фiзики органiчних напiвпровiдникiв i фiзики рiдких кри-
сталiв, доктора фiзико-математичних наук, професора. Праця наших ко-
лег житиме у справах їхнiх учнiв та колег. Вiчна їм пам’ять!

На завершення хочу висловити щиру подяку усiм колегам, якi надi-
слали матерiали до цього Звiту, якi мiстять короткi аналiтичнi огляди з
окремих проблем, анотацiї основних результатiв у ширшiй та короткiй
формах, а також довiдковi матерiали. Очевидно, що Звiт далекий до до-
вершеностi i повноти, але завдяки Вашим зусиллям вiн дозволяє скласти
певну картину про те, чим жилафiзика м’якої речовини в 2021–2025 роках
в Українi. Висловлюю такожщиру вдячнiсть своїм колегам з Iнституту, якi
зробили все належне, щоб надiсланi матерiали були опублiкованi у вигля-
дi окремого видання.

Iгор Мриглод
березень 2026 року, мiсто Львiв
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2 Персональний склад i структура Наукової ради

з проблеми «Фiзика м’якої речовини» при

Вiддiленнi фiзики i астрономiї НАН України

2.1 Загальна структура

Голова: Мриглод I.М.

Заступники голови: Булавiн Л.А., Головко М.Ф.

Секретарi: Iванкiв О.Л, Трохимчук А.Д.

Секцiї:
• Статистична фiзика;
• Фiзика рiдкого стану;
• Рiдкi кристали;
• Макромолекулярнi та бiологiчнi системи;
• Комп’ютерне моделювання м’якої речовини.

2.2 Склад бюро

Мриглод I.М. акад. НАН України, IФКС iм. I.Р. Юхнов-
ського НАН України, Львiв

Булавiн Л.А. акад. НАН України, КНУ iменi Тараса Шев-
ченка, Київ

Головко М.Ф. чл.-кор. НАН України, IФКС iм. I.Р. Юхнов-
ського НАН України, Львiв

Головач Ю.В. акад. НАН України, IФКС iм. I.Р. Юхнов-
ського НАН України, Львiв

Загороднiй А.Г. акад. НАН України, IТФ iм. М.М. Боголюбо-
ва НАН України, Київ
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2.3. Склад секцiї статистичної фiзики

Лев Б.I. акад. НАН України, IТФ iм. М.М. Боголюбо-
ва НАН України, Київ

Брик Т.М. чл.-кор. НАН України, IФКС iм. I.Р. Юхнов-
ського НАН України, Львiв

Iванкiв О.Л. к.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН
України, Львiв

Трохимчук А.Д. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН
України, Львiв

2.3 Склад секцiї статистичної фiзики

Головко М. Ф. чл.-кор. НАН України, IФКС iм. I.Р. Юхнов-
ського НАН України, Львiв – голова

Пацаган О.В. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН
України, Львiв – секретар

Бакай О.С. акад. НАН України, IТФ iм. О.I. Ахiєзера
ННЦ ХФТI НАН України, Харкiв

Загороднiй А.Г. акад. НАН України, IТФ iм. М.М. Боголюбо-
ва НАН України, Київ

Мриглод I.М. акад. НАН України, IФКС iм. I.Р. Юхнов-
ського НАН України, Львiв

Слюсаренко Ю.В. акад. НАН України, IТФ iм.О.I.Ахiєзера
ННЦ ХФТI НАН України, Харкiв

Сотнiков А.Г. чл.-кор. НАН України, IТФ iм. О.I. Ахiєзера
ННЦ ХФТI НАН України, Харкiв

Адамян В.М. д.ф.-м.н., ОНУ iменi I.I. Мечнiкова, Одеса
Бистренко О.В. д.ф.-м.н., IПМ iм. I.М.Францевича НАН

України
Гончар М.С. д.ф.-м.н., IТФ iм. М.М.Боголюбова НАН

України, Київ
Держко О.В. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН

України, Львiв
Дудка М.Л. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН

України, Львiв
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Засенко В.I. д.ф.-м.н., IТФ iм. М.М.Боголюбова НАН
України, Київ

Ковалевський М.Ю. д.ф.-м.н., IТФ iм. О.I. Ахiєзера ННЦ ХФТI
НАН України, Харкiв

Момот А.I. д.ф.-м.н., КНУ iменi Тараса Шевченка
Ткачук В.М. д.ф.-м.н., ЛНУ iменi Iвана Франка, Львiв
Токарчук М.В. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН

України, Львiв
Швайка А.М. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН

України, Львiв

2.4 Склад секцiї фiзики рiдкого стану

Булавiн Л.А. акад. НАН України, КНУ iменi Тараса Шев-
ченка, Київ – голова

Дорошенко I.Ю. д.ф.-м.н., КНУ iменi Тараса Шевченка, Київ
– секретар

Слiсенко В.I. акад. НАН України, IЯД НАН України, Київ
Альохiн О.Д. д.ф.-м.н., КНУ iменi Тараса Шевченка, Київ
Вiльчинський С.Й. д.ф.-м.н., КНУ iменi Тараса Шевченка, Київ
Гаврюшенко Д.А. д.ф.-м.н., КНУ iменi Тараса Шевченка, Київ
Гоцульський В.Я. д.ф.-м.н., ОНУ iменi I.I. Мечникова, Одеса
Калюжний Ю.В. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН

України, Львiв
Клепко В.В. д.ф.-м.н., IХВМС НАН України, Київ
Козловський М.П. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН

України, Львiв
Кривчиков О.I. д.ф.-м.н., ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН Укра-

їни, Харкiв
Лазаренко М.М. д.ф.-м.н., КНУ iменi Тараса Шевченка, Київ
Лебовка М.I. д.ф.-м.н., Iнститут бiоколоїдної хiмiї iм. Ф.Д.

Овчаренка НАН України, Київ
Лiзунов В.В. д.ф.-м.н., IМФ iм. Г.В. Курдюмова НАН Укра-

їни, Київ
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2.5. Склад секцiї рiдких кристалiв

Мазур В.О. д.ф.-м.н., Одеський нацiональний техноло-
гiчний унiверситет, Одеса

Маломуж М.П. д.ф.-м.н., ОНУ iменi I.I. Мечникова, Одеса
Мудрий С.I. д.ф.-м.н., ЛНУ iменi Iвана Франка, Львiв
Носенко В.К. д.ф.-м.н., IМФ iм. Г.В. Курдюмова НАН Укра-

їни, Київ
Плевачук Ю.О. д.ф.-м.н., ЛНУ iменi Iвана Франка, Львiв
Трохимчук А.Д. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН

України, Львiв
Трусова В.М. д.ф.-м.н., ХНУ iм. В.Н. Каразiна НАН Украї-

ни, Харкiв
Чаговець В.К. д.ф.-м.н., ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН Укра-

їни, Харкiв
Чалий О.В. д.ф.-м.н., НМУ iм. О.О. Богомольця МОЗ

України, Київ
Ушкац М.В. д.ф.-м.н., НУК iм. адм. Макарова, Миколаїв

2.5 Склад секцiї рiдких кристалiв

Лев Б.I. акад. НАН України, IТФ iм. М.М. Боголюбо-
ва НАН України, Київ – голова

Ребеш А.П. к.ф.-м.н., IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН
України, Київ – секретар

Назаренко В.Г. чл.-кор. НАН України, IФ НАН України,
Київ

Сорокiн В.М. чл.-кор. НАН України, IФН iм. В.Є. Лашка-
рьова НАН України, Київ

Сугаков В.Й. чл.-кор. НАН України, IЯД НАН України,
Київ

Гриценко М.I. д.ф.-м.н., НУ «Чернiгiвський колегiум» iменi
Т.Г. Шевченка, Чернiгiв

Iльницький Я.М. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН
України, Львiв
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2. Склад i структура Наукової ради

Капiтанчук О.Л. к.ф.-м.н., IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН
України, Київ

Кисельов О.Д. д.ф.-м.н., IФ НАН України, Київ
Лисецький Л.М. д.ф.-м.н., Iнститут сцинтиляцiйних матерiа-

лiв НАН України, Харкiв
Микитюк З.М. д.т.н., НУ «Львiвська полiтехнiка», Львiв
Настишин Ю.А. д.ф.-м.н., Iнститут фiзичної оптики iм. О.Г.

Влоха МОН України, Львiв
Пергаменщик В.М. д.ф.-м.н., IФ НАН України, Київ
Погорєлов В.Є. д.ф.-м.н., КНУ iменi Тараса Шевченка, Київ
Решетняк В.Ю. д.ф.-м.н., КНУ iменi Тараса Шевченка, Київ
Чернишук С.Б. к.ф.-м.н., IФ НАН України, Київ

2.6 Склад секцiї макромолекулярних та бiологiчних
систем

Головач Ю.В. акад. НАН України, IФКС iм. I.Р. Юхнов-
ського НАН України, Львiв – голова

Сарканич П.В. к.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН
України, Львiв – секретар

Бондар М.В. акад. НАН України, Iнститут фiзики НАН
України, Київ

Веселовський М.С. акад. НАН України, Iнститут фiзiологiї
iм. О.О. Богомольця НАН України, Київ

Карачевцев В.О. чл.-кор. НАН України, ФТIНТ iм. Б.I. Вєркi-
на НАН України, Харкiв

Корнелюк О.I. чл.-кор. НАН України, IМБГ НАН України,
Київ

Петров Е.Г. чл.-кор.НАН України, IТФ iм.М.М. Боголю-
бова НАН України, Київ

Салига Ю.Т. чл.-кор. НААН України, Iнститут бiологiї
тварин НААН України, Львiв

Стойка Р.С. чл.-кор. НАН України, IБК НАН України,
Львiв
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2.7. Склад секцiї комп’ютерного моделювання м’якої речовини

Суходуб Л.Ф. чл.-кор. НАН України, СДУ, Суми
Блавацька В.Б. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН

України, Львiв
Брижик Л.С. д.ф.-м.н., IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН

України, Київ
Висоцький В.I. д.ф.-м.н., КНУ iменi Тараса Шевченка, Київ
Волков С.Н. д.ф.-м.н., IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН

України, Київ
Довбешко Г.I. д.ф.-м.н., IФ НАН України, Київ
Забашта Ю.Ф. д.ф.-м.н., КНУ iменi Тараса Шевченка, Київ
Карбiвський В.Л. д.ф.-м.н., IМФ iм. Г.В. Курдюмова НАН Укра-

їни, Київ
Перепелиця С.М. д.ф.-м.н., IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН

України, Київ
Христофоров Л.М. д.ф.-м.н., IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН

України, Київ
Шестопалова Г.В. д.ф.-м.н., IРЕ iм. О.Я. Усикова НАН України,

Харкiв

2.7 Склад секцiї комп’ютерного моделювання м’якої
речовини

Брик Т.М. чл.-кор. НАН України, IФКС iм. I.Р. Юхнов-
ського НАН України, Львiв – голова

Демчук Т.В. к.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН
України, Львiв – секретар

Антонов В.М. чл.-кор. НАН України, IМФ iм. Г.В. Курдю-
мова НАН України, Київ

Оковитий С.I. чл.-кор. НАН України, ДНУ iм. О.Гончара,
Днiпро

Атамась Н.О. д.ф.-м.н., КНУ iменi Тараса Шевченка, Київ
Баумкетнер А.Б. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН

України, Львiв
Єсилевський С.О. д.ф.-м.н., IФ НАН України, Київ
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2. Склад i структура Наукової ради

Ляшенко Я.О. д.ф.-м.н., СДУ, Суми
Мартинов Є.С. д.ф.-м.н., IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН

України, Київ
Нiколаєнко Т.Ю. д.ф.-м.н., КНУ iменi Тараса Шевченка, Київ
Пацаган Т.М. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН

України, Львiв
Харченко В.О. д.ф.-м.н., IПФ НАН України, Суми
Щур Я.Й. д.ф.-м.н., IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН

України, Львiв

2.8 Список установ, дiяльнiсть яких у галузi фiзики
м’якої речовини координується Науковою радою

• Iнститут фiзики (IФ) НАН України, Київ
• Iнститут теоретичної фiзики (IТФ) iм.М.М. Боголюбова НАН Укра-
їни, Київ

• Фiзико-технiчний iнститут низьких температур (ФТIНТ) iм. Б.I. Вєр-
кiна НАН України, Харкiв

• Iнститутфiзики конденсованих систем (IФКС) iменi I.Р.Юхновсько-
го НАН України, Львiв

• Iнститут металофiзики (IМФ) iм. Г.В. Курдюмова НАН України,
Київ

• Iнститут фiзики напiвпровiдникiв (IФН) iменi В.Є. Лашкарьова
НАН України, Київ

• Iнститут радiофiзики та електронiки (IРЕ) iм. О.Я. Усикова НАН
України, Харкiв

• Радiоастрономiчний iнститут (РI) НАН України, Харкiв
• Iнститут магнетизму (IМаг) iменi В.Г. Бар’яхтара НАН України, Київ
• Iнститут математики (IМ) НАН України, Київ
• Нацiональний науковий центр «Харкiвський фiзико-технiчний iн-

ститут» (ННЦ ХФТI) НАН України, Харкiв
• Iнститут ядерних дослiджень (IЯД) НАН України, Київ
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2.8. Список установ

• Iнститут прикладної фiзики (IПФ) НАН України, Суми
• Iнститут проблем безпеки атомних електростанцiй (IПБАЕ) НАН

України, Чорнобиль–Київ
• Iнститут проблем матерiалознавства (IПМ) iм. I.М. Францевича

НАН України, Київ
• Iнститут монокристалiв НАН України, Харкiв
• Iнститут сцинтиляцiйних матерiалiв (IСМА) НАН України, Харкiв
• Iнститути Секцiї хiмiчних i бiологiчних наук НАН України
• Київський нацiональний унiверситет (КНУ) iменi Тараса Шевченка,

Київ
• Львiвський нацiональний унiверситет (ЛНУ) iменi Iвана Франка,

Львiв
• Одеський нацiональний унiверситет (ОНУ) iменi I.I. Мечникова,

Одеса
• Харкiвський нацiональний унiверситет (ХНУ) iменi В.Н. Каразiна,

Харкiв
• Днiпровський нацiональний унiверситет (ДНУ) iменi Олеся Гонча-

ра, Днiпро
• Нацiональний унiверситет «Львiвська полiтехнiка» (НУ «ЛП»),

Львiв
• Сумський державний унiверситет (СДУ), Суми
• Нацiональний унiверситет кораблебудування iменi адмiрала Мака-

рова (НУК iм. адм. Макарова), Миколаїв
• Одеський нацiональний технологiчний унiверситет (ОНТУ), Одеса
• Нацiональний медичний унiверситет iменi О.О. Богомольця (НМУ
iм. О.О. Богомольця) МОЗ України, Київ

• ДНП «Львiвський нацiональний медичний унiверситет iменi Дани-
ла Галицького» МОЗ України, Львiв

• Iнститут бiологiї тварин НААН України, Львiв
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3 Короткi науковi огляди з актуальних проблем

фiзики м’якої речовини

3.1 Формування адсорбцiйних плiвок в моделi випадкової
послiдовної адсорбцiї для сумiшей частинок рiзної
форми

М.I. Лебовка, М.В. Вигорницький

Лабораторiя фiзичної хiмiї дисперсних мiнералiв,
Iнститут бiоколоїдної хiмiї iменi Ф.Д. Овчаренка НАН України,

бульвар Академiка Вернадського, 03142 Київ, Україна,
e-mail: lebovka@gmail.com

3.1.1 Передмова

В останнi роки велику увагу привертають моделi формування випадко-
вих упаковок частинок на поверхнi. Такi упаковки можуть використову-
ватися в електронних, оптичних, магнiтних пристроях або як надiйнi ета-
лоннi системи для iнтерпретацiї осадження бiлкiв та iнших бiочастинок. У
зв’язку з цим дослiдження механiзму адсорбцiї є важливими з практичної
точки зору. Комп’ютерне моделювання широко використовується для ви-
вчення структурних та кiнетичних аспектiв осадження колоїдних части-
нок i макромолекул.

Для моделювання формування випадкових упаковок часто викори-
стовується модель випадкової послiдовної адсорбцiї (RSA). Ця модель є
однiєю з найпростiших, але нетривiальних процедур, яка враховує ефекти
виключеного об’єму. В процесах RSA створюють конфiгурацiї частинок,
що нагадують моношари, отриманi в незворотних процесах адсорбцiї. У
RSA моделях частинки осаджуються послiдовно одна за одною при вiдсу-
тностi перетинань. При досягнення концентрацiї насичення φJ , або кон-
центрацiї «джаммiнгу» адсорбцiя припиняється. Величина φJ вiдповiдає
максимально можливiй частцi площi поверхнi, яку покривають частинки.

На протязi останнiх п’яти рокiв у лабораторiї фiзичної хiмiї диспер-
сних мiнералiв було дослiджено поведiнку моделi RSA для паличкоподi-
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3.1. Формування адсорбцiйних плiвок

бних частинок (дископрямокутники), а також сумiшей частинок рiзної
форми (диски та дископрямокутники) [1–12].

У цьому короткому повiдомленi будуть проiлюстрованi основнi ре-
зультати на прикладi [6]. Ця робота була присвячена вивченню структури
адсорбцiйних плiвок, що формуються в дво-стадiйнiй моделi RSA для су-
мiшей частинок, що мають форму дископрямокутникiв та дискiв.

3.1.2 Дво-стадiйна модель RSA для сумiшей частинок, що
мають форму дископрямокутникiв та дискiв

В дво-стадiйнiй моделi RSA на першiй стадiї створювалося попереднє по-
криття площини частинками одного типу (наприклад диски), а на другiй
стадiї вiдбувалося осадження частинок iншого типу (наприклад диско-
прямокутники) [6].

На Рис.3.1.1 продемонстрованi два варiанти осадження частинок. В SD
моделi, спочатку осаджуються дископрямокутники до певного ступеня
покриття площини φp

ε , а потiм осаджуються диски до ступеня покриття,
яке вiдповiдає стану джаммiнгу дискiв φJ

D . У моделi DS попередньо оса-
джуються диски до певного ступеня покриття φp

D , а потiм осаджуються
дископрямокутники до ступеняпокриття, яке вiдповiдає стану джаммiнгу
для дископрямокутникiв φJ

ε . Для дископрямокутникiв використовується
нижнiй iндекс ε, а для дискiв iндекс D.

Усi розмiри в моделi вимiрювали з використанням значення товщи-
ни дископрямокутника d як одиницi вимiрювання лiнiйних розмiрiв, дiа-
метр дискiв D варiювався в iнтервалi значень 1–10, а величина аспектного
вiдношення дископрямокутникiв ε змiнювалася в iнтервалi 1–50.

В моделях SD та DS значення коефiцiєнта покриття φ для попередньо
осаджених частинок задавалося чисельно, а для частинок другої черги ко-
ефiцiєнт покриття φJ обчислювався пiсля досягнення стану джаммiнгу.
Проаналiзуємо поведiнку φJ

D для SD моделi. Аналогiчна поведiнка вели-
чини φJ

ε для DS моделi детально обговорюється в [6].
На рис. 3.1.2 наведено приклади поведiнки джаммiнг покриття φJ

D для
дискiв. Тут наведено залежностi φJ

D вiд дiаметра диска D при фiксованих
значеннях φp

ε (a) та вiд концентрацiї дископрямокутникiв φp
ε при фiксо-

ваних значеннях D (b). Значення аспектного вiдношення дископрямоку-
тника фiксовано ε = 10. Аналогiчнi залежностi спостерiгалися i для iн-
ших значень ε. Попереднє осадження дископрямокутникiв призводить до
зменшення φJ

D (рис. 3.1.2a). Наприклад, при φp
ε = 0.05 та D = 1 маємо
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Рис. 3.1.1: Основнi позначення для SD (a) та DS (b) моделей. Представленi
зображення є збiльшенi вирiзки розмiром 64d × 64d. Тут l та d є довжи-
на та товщина дископрямокутника (аспектне вiдношення дископрямоку-
тника визначається як ε = l/d), D є дiаметр диску. Для упаковок у станi
джаммiнгу виконувався аналiз зв’язностi частинок, що осаджувалися на
другiй стадiї (це диски для SD моделi та дископрямокутники для DS мо-
делi). Вважалося, що частинки покритi м’якою оболонкою товщиною δ,
i можуть утворювати контакти за рахунок перекриття м’яких оболонок,
тобтоформують перколяцiйну сiтку.На рисунку частинки, якi утворюють
перколяцiйний кластер, зображенi червоним кольором. Приклади перко-
ляцiйних кластерiв представленi для SD (c) та DS(d). Упаковки було по-
будовано при наступних значеннях параметрiв: ε = 10, φp

ε = 0.1, D = 2,
φJ
D = 0.448, δ/d = 4.96 (SD модель) i D/d = 10, φp

D = 0.54, ε = 10, φJ
ε = 0.160,

δ/d = 1.08 (DS модель).
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Рис. 3.1.2: Залежнiсть джаммiнг концентрацiї для дискiв φJ
D вiд дiаметра

D при рiзних концентрацiях попередньо осаджених дископрямокутникiв
φp
ε (a) та вiд величини φε при рiзних величинах D (b). Данi представленi

для SD моделi при фiксованому аспектному вiдношеннi ε = 10. Величи-
ни φJ

D ≈ 0.547 (a) та φJ
ε ≈ 0.481(b) є джаммiнг концентрацiї для дискiв

та дископрямокутникiв, вiдповiдно. Тут величина Dmax є граничний (ма-
ксимальний) дiаметр диска (a), а величина φmin

D вiдповiдає мiнiмальному
значенню φJ

D при максимально можливому заповненнi поверхнi диско-
прямокутниками φJ

ε ≈ 0.481 (b).
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φJ
D = 0.508 ± 0.002, що помiтно менше за значення джаммiнгу для дискiв

φJ
D ≈ 0.547, якi адсорбуються на чистiй поверхнi, тобто без попереднього

осадження дископрямокутникiв. Значення φJ
D зменшується зi збiльшен-

ням D (рис. 3.1.2a) та збiльшенням φε (рис. 3.1.2b).
Наявнiсть перших осаджених частинок для обох моделей SD i DS регу-

лює не тiльки значення джаммiнг концентрацiй φJ
D та φJ

ε , а також впливає
на максимально можливий дiаметр диска Dmax (модель SD) або макси-
мальне аспектне вiдношення εmax (модель DS). Таким чином, попереднє
осадження частинок iншого сорту працює як своєрiдний «адсорбцiйний
фiльтр» для частинок, що адсорбуються на другiй стадiї. В загальному ви-
падку оцiнити значення величин Dmax або εmax неможливо, але в частко-
вому випадку, коли осадження частинок другої стадiї вiдбувається пiсля
досягнення стану джаммiнгу частинками першої стадiї, цi величини задо-
вольняють простим лiнiйним залежностям

D J
max = 1 + α(ε − 1), (3.1.1)

де α = 0.38 ± 0.02, i
εJmax = β(D − 1), (3.1.2)

де β = 5.46 ± 0.26.
Верхнiй iндекс J у формулах (3.1.1) i (3.1.2) ми використовуємо тут для

того, щоб пiдкреслити що цi залежностi виконуються лише для частково-
го випадку, коли адсорбцiя частинок на другiй стадiї вiдбувається при ма-
ксимальному заповненнi поверхнi частинками першої стадiї, тобто пiсля
досягнення стану джаммiнгу. Така проста поведiнка залежностей (3.1.1)
i (3.1.2) пояснюється осадженням частинок на другому етапi в трикутнi
(модель SD) або витягнутi (модель DS) пори, утворенi частинками, оса-
дженими на першому етапi.
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3.2 Fundamental and applied aspects of medical and
biological physics

Alexander V. Chalyi

Bogomolets National Medical University,
Department of Medical and Biological Physics and Informatics

3.2.1 Cell-to-cell communication and synaptic transmission in the
brain

The problem of synaptic transmission and cell-to-cell communication is
extremely important for understanding the functioning of the human brain
[1–7]. Recent experimental studies of the mechanisms of synaptic transmi-
ssion have established a significant role of the porocytosis hypothesis and
synaptomers [4,5].Using ultramicroscopic studies, it was found that synaptomers
are hexagonal formations on the inner side of the presynapticmembrane, consi-
sting of six vesicles. The sites of vesicles’ attachment are located at the vertices of
a regular hexagon in deepenings with a linear dimension about 10 nm. Under
the influence of the action potential reaching the presynaptic membrane, calci-
um channels are activated causing a simultaneous contraction of all 6 vesicles
for each synaptomer.

As for themodel of generation and propagation of action potential, J. Eccles,
A. Hodgkin, and A. Huxley received the 1963 Nobel Prize inMedicine or Physi-
ology “for their discoveries concerning the ionic mechanisms involved in exci-
tation and inhibition in the peripheric and central portions of the nerve cell
membrane” [8].

It should also be noted that hexagonal structures play an important role in
the brain’s operation. In addition to the example of themanifistation of hexagons
in the structure of synaptomers considered here, there is another phenomenon
in the brain with the participaton of hexagons in the process of spatial orientati-
on of humans and animals. As is known, the 2014 Nobel Prize in Medicine
or Physiology was awarded for the discoveries of the so-called “place cells” by
J. O’Keefe in 1971 and “grid cells” by E.I. Moser and M.-B. Moser in 2005 [9].
Both types of cells have formed a positioning system in the brain, representing
the spatial position, direction, and speed of movement. In particular, grid cells
have multiple excitation regions creating a virtual 6-grid lattice with hexagon
structures.
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This section aims at overviewing the results of the application of physical
methods in medicine, and at formulating new ideas and results which descri-
be the processes occurring in biomedical systems. Special attention will be
paid to considering the synergetic interdisciplinary analogies in the following
systems on the border of physics and medicine: (a) grid cells in the brain (2014
Nobel Prize in physiology or medicine) and Benard cells in viscous fluids wi-
th a temperature gradient; (b) synaptic transmission (generally speaking, cell-
to-cell communication) and its theoretical description based on models using
nonlinear differential equations; (c) processes of nucleation in physics and carci-
nogenesis in medicine. The study of all these systems is unified by a general
idea of creating the fluctuation models that take into account the coherent
nature of the processes of ordering, self-organization and new phase formati-
on. The proposed fluctuation models are based on such fundamental princi-
ples of the theory of phase transitions and critical phenomena as the Ginsburg-
Landau Hamiltonian and its justification in the method of collective variables,
the hypotheses of universality classes, scaling and conformal invariance, as well
as the theoretical results obtained by Haken on hexagons in Benard cells [1–4].

The section has two additional objective goals. The implementation of the
first goal uses three stages of studying natural phenomena described by Ri-
chard Feynman in his famous lectures as follows: 1st stage – the accumulati-
on of experimental data; 2nd stage – the creating a theory that describes these
experimental data; and finally, the 3rd (not so obvious) stage – formulation the
main reason or “the first priniclpe” underlying the theory which explains the
experimental data. These stages are proposed to call “The Feynman’s classifi-

cation of the three stages of studying natural phenomena”. The number of the
first prniclpes of nature (and society) must be much less than the number of
laws. In otherwords, there is onemore, perhaps themain first principle: “Nature

does not multiply its first principles”. Another goal is to draw the attention of
researchers (not only physicists, mathematicians, chemists, biologists, quanti-
tative linguists and representatives of other so-called “exact or natural sciences”,
but representatives of so-called “humanitarian specialties”) to the synergetic
approach in their scientific and practical activities. In our opinion, synergeti-
cs turns out to be so effective due to transfer the numerical results of one sci-
ence like physics (being a relatively “simple” science because of neglectingmany
inessential details) to the similar objects of a much more complex science like
medicine. This transfer allows the researchers to gain a new level of understandi-
ng of the problem under study, which now acquires not only a qualitative, but
also a quantitative character.
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3.2.2 The porocytosis hypothesis versus the hypothesis of
quantum-vesicular exocytosis

This section is devoted to the consideration of themechanism of porocytosiswi-
th taking into account hexagonal formation – synaptomers, being a necessary
modern component of the general problemof synaptic transmission and cell-to-
cell communication. The number of synaptomeres N in the terminal bouton of a
neuron near the presynaptic membrane is theoretically estimated: Ntheor ≈ 221.
This theoretical estimate is in a good quantitative agreement with the experi-
mental numerical value Nexp ≈ 200 of synaptomeres adopted in the hypothesis
of porocytosis [1].

The problem of synaptic transmission and cell-to-cell communication is
extremely important for understanding the functioning of the human brain.
Recent experimental studies of the mechanisms of synaptic transmission have
established a significant role of the porocytosis hypothesis and synaptomers [5].
Using ultramicroscopic studies, it was found that synaptomers are hexagonal
formations on the inner side of the presynaptic membrane, consisting of
six vesicles. The sites of vesicles’ attachment are located at the vertices of a
regular hexagon in deepening with a linear dimension about 10 nm. Under the
influence of the action potential reaching the presynaptic membrane, calcium
channels are activated causing a simultaneous contraction of all 6 vesicles for
each synaptomer.

As stated above, a number of experimental studies of the mechanisms
of synaptic transmission has established an important role of the porocytosis

hypothesis and so-called synaptomers having a hexagonal geometry [5]. The
porocytosis hypothesis becomes an alternative to the previously existing
hypothesis of quantum-vesicular exocytosis. According to the last hypothesis
a distinctive feature of the mechanism of synaptic transmission is the complete
release of mediator molecules into the synaptic cleft for uncorrelated vesicles
in space, which merge with the presynaptic membrane. Processing the distri-
bution of the amplitudes of postsynaptic potentials by methods of mathemati-
cal statistics showed that the theoretical value of the coefficient of variati-
on (in other words, the mean value of the squared deviation of the ampli-
tudes of postsynaptic potentials from their mean value, i.e. the mathemati-
cal expectation) is numerically consistent with the experimental data when
using the porocytosis hypothesis. Using the hypothesis of quantum-vesicular
exocytosis, the theoretical value of the coefficient of variation is almost 5 times
higher than the experimental value of this coefficient.
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Theoretical estimation of the number of synaptomers. Let us estimate
the number of synaptomeres in the terminal bouton of a neuron near the
presynaptic membrane [1]. For this numerical estimate, we use the followi-
ng geometric parameters: (a) the diameter of each vesicle is approximately
dυ ≈ (40–50) nm ≈ 45 nm; (b) the area of the maximum cross-section of
the vesicle Aυ = πd2

υs/4 ≈ 1600 nm2; (c) the radius RS of the circle into whi-
ch the hexagonal synaptomere is inscribed equals RS = dυ + rυ ≈ 67.5 nm,
with taking into account the approximation of close packing of all 6 vesicles
of the synaptomere; (d) the area of the circle, into which all 6 vesicles of one
synaptomere are inscribed, equals AS = πR2

S ≈ 1.4 ⋅ 104 nm2; (e) the linear size
(diameter) of the active zone of the axon terminal of the neuron, we assume
equal to DB ≈ 2µm; (f) the surface area of the active zone of the terminal
bouton AB = πD2

B/4 ≈ 3.1 ⋅ 106 nm2. As a final result, we obtain the followi-
ng number NS of synaptomeres in the active zone of the terminal bouton of a
neuron: NS = AB/AS = 3.1 ⋅106/1.4 ⋅104 ≈ 221. Despite a number of significant
approximations, the numerical value for the number NS ≈ 221 synaptomeres
in the active zone of the axon terminal of a neuron shows a fairly satisfactory
agreement with an accuracy of about 11 percent compared to the numerical
value NS ≈ 200 of synaptomeres adopted in the hypothesis of porocytosis [5].
The result of the sequence of these processes is the synchronous secretion into
the synaptic cleft a small part of the mediator molecules for each of about
1200 vesicles. Due to the diffusion of secreted mediator molecules through
the space of the synaptic cleft and their subsequent reaching the postsynaptic
membrane, mediator molecules bind to specific receptors located on the outer
surface of the postsynaptic membrane. This leads to conformational changes
in the postsynaptic membrane, which cause the activation or inhibition of
ionic channels and the transmission of an electrical signal from one neuron to
another, thereby carrying out the process оf cell-to-cell communication.

3.2.3 Effective fractal dimension at 2d-3d crossover

This section is aimed at reviewing and studying the effects of 2d-3d dimensional
crossover on the effective fractal and spatial dimensions, as well as on the critical
exponents of the physical properties of bulk and bounded systems at criticali-
ty [8]. Here we consider the following problems: 1) two types of dimensional
crossover and concept of universality classes; 2) a smooth 2d-3d crossover and
calculation of the effective fractal and spatial dimensions as well as the effecti-
ve critical indices; 3) the fractal dimension, its connection with the random
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mean square order-parameter fluctuations and a newphase formation; 4) fractal
nuclei of a new phase andmedical consequences of carcinogenesis and nucleati-
on isomorphism.

The main idea of this section is to study the fractal nature and fractal di-
mensions of the physical properties of bulk and bounded condensed systems
from the point of view of the theory of phase transitions and critical phenom-
ena. The influence of confinement on various phase transitions and critical
phenomena were actively studied in many systems of experimental, theoretical
and practical interest as follows: bounded fluids and liquid crystals, magnetic
systems, porous media, vesicles, biomembranes, synaptic clefts, etc. In parti-
cular, the consequences of the influence of the 2d-3d dimensional crossover
(DC) on the change in the fractal dimension will be considered. It should be
emphasized that the direct and reverse transition between three-dimensional
and two-dimensional systems cannot occur abruptly, butmust be associated wi-
th a fairly smooth and continuous change in physical properties (for example,
such critical parameters as critical indices of scaling laws or critical values of
temperature, density, pressure, etc.). The basis for this statement is the results
of theoretical studies of the layer-by-layer ordering and the DC, as well as the
results of computer-simulation studies.

We studied the physical properties of bounded systems as a result of a DC of
the following two types: the 1st type–the transition from 3d bulk systems to 3d
bounded systems when the linear size L in the direction of spatial confinement
approaches the correlation radius ξ of fluctuations of the order parameter (for
single-component fluids–density fluctuations); the 2nd type–a smooth change
in linear dimensions, which causes a transition between 3d and 2d systems, taki-
ng into account the corresponding changes in fractal and spatial dimensions
as well as the critical indices of the physical properties of bulk and bounded
systems at criticality. In connection with the 2d-3d DC, I would like to draw
attention to an example that is associated with the definition of such a physical
quantity as the surface tension:the surface tension determines the average energy
of the transfer ofmolecules from the “bulk” state to the “surface” (two-dimensional)
state. In other words, the surface tension coefficient is directly related to the DC
of the 2nd type.

3.2.4 Thermal radiation of the human body

In this section (see details in [9]), we reproduced some of the earlier experi-
mental studies of the features of thermal radiation of the human body. In
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Рис. 3.2.1: The time dependence of the temperature relaxation of the human
body.

particular, experimental measurements of the process of temperature relaxati-
on (i.e., the process of gradually approaching the temperature to its equilibri-
um value) of the thermal radiation of the human body at a biologically acti-
ve point between the thumb and forefinger on the hand were carried out. The
time dependence of human skin temperature was obtained using an infrared
thermometer (pyrometer) NIMBUS of the “Kharkov-device” company with
the following technical characteristics: temperature measurement range from
−32 ○C to 420 ○C, temperature measurement resolution 0.2 ○C. The initial
average temperature of the human skin at the biologically active point on the
hand was 31 ○C. The temperature, to which the local heating of this area of the
skin occurred, was 41 ○C, i.e., the temperature amplitude of heating was 10 ○C.

Figure 3.2.1 shows a graph of the time dependence of the temperature
relaxation of the thermal radiation of the human body to its thermodynamic
equilibrium value of 31 ○C in the coordinates “temperature T , ○C – time t, mi-
nutes”. In confirmation of the conclusions made earlier, the temperature has sli-
pped throught the initial thermodynamic equilibrium value T = 31 ○C by about
2 ○C below. The difference in the temperature amplitudes of the damped osci-
llations is explained by the significantly lower (approximately 2 times) initial
heating amplitude.

The obtained experimental data also show that the temperature relaxati-
on of the thermal radiation of the human body in the infrared range of
electromagnetic waves does not occur according to an exponential law with a
gradual approach of the body temperature from above to the thermodynami-
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cally equilibrium and initial temperature T = 31 ○C. Just such an exponential
temperature change with time should be expected on the basis of the soluti-
on of the differential equation for the heat conduction processes (see, for
example, monograph [9]). At the same time, in the biological systems includi-
ng the human body, there are non-linear feedback connections due, as in
this case, to the presence of thermal receptors conjugated with heat conducti-
on processes. As a result of such nonlinear feedback effects, the process of

temperature relaxation is characterized by a gradual approach of temperature

to its equilibrium value in the form of damped temperature oscillations in a

certain area of the human body.

In conclusion, it should be emphasized that the use of thermal radiation
of the human body as a thermographic diagnostic method has a fundamental
advantage over other diagnostic methods such as computer tomography (CT),
magnetic resonance imaging (MRI), positron emission tomography (PET), etc.,
since thermography uses the body’s own thermal radiation, and not external

radiation, which can cause quite significant dose loads on the organs and tissues
of the human body.

3.2.5 The influence of dimensional crossover on phase transitions
and critical phenomena

This section is aimed at studying the effects of the dimensional crossover (DC)
on physical properties of condensed systems near phase transition and critical
points. Here we consider the following problems: (a) the theoretical provisions
that allow to study the effect of spatial confinement onDCnear phase transition
and critical points; (b) the study of DC in condensed systems with the Ginzburg
number Gi < 1, where fluctuation effects are described in different ways at the
fluctuation, regular and intermediate (crossover) regions; (c) two types of DC
were investigated, when (1) with decrease in the linear dimensions L to values of
the correlation length of the order parameter fluctuations leads to the conversi-
on of the dependence on thermodynamic variable into a dependence on linear
sizes of 3d systems, as well as (2) with further decrease in linear sizes L, the 3d-
2d or 3d-1d DC happens depending on slit-like or cylindrical geometry, whi-
ch is determined by the value of the lower crossover dimensionality dLCD; (d)
it is proposed to extend the known equalities for critical indices by using the
formula for fractal dimension D as a new critical exponent; (f) the influence
of 3d-2d DC on the characteristics of the fine structure of the molecular light
scattering (MLS) spectrum is studied (see details in [10]).

39



3. Науковi огляди з актуальних проблем фiзики м’якої речовини

In this regard, special attention should be paid to the following result, whi-
ch was obtained in [1,2]. It turned out that the random mean-square (RMS)
fluctuation of order parameters (in particular, the fluctuation of the number
N of particles in the cluster with the linear size L including the early stages
of new phase formation) is directly determined by the fractal dimension D
in accordance with the following formula, which can be considered as a defi-
nition of the fractal dimension in the proposed approach and combines the
theory of fractals with the theory of phase transitions and critical phenomena:
⟨∆N2⟩1/2 ∼ LD . To obtain this formula, the scaling hypothesis for the spati-
ally bounded systems were used, as well as the following hyperscaling formula:
D = d−β/ν, which relates the fractal dimension D with the spatial dimension d
and the critical exponents β and ν of the phase equilibrium curve (binodal) and
the correlation radius of the order parameter fluctuations, respectively. To the
author’s knowledge, the given formula for fractal dimension D was first used
explicitly in the article by Ito and Suzuki [11], then was used by the author in a
report at IV International Symposiumon Selected Topics in StatisticalMechani-
cs inAugust 1987 and later published in the proceedings of this symposium [12].
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3.3 Фероелектричнi нематичнi рiдиннi кристали: нова
парадигма для електрооптичних застосувань
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3.3.1 Вступ

Портативнi дисплеї, якi зробили революцiю в тому, як ми сьогоднi пред-
ставляємо iнформацiю, створенi за допомогою оманливого простого еле-
ктрооптичного пристрою,що представляє собою тонкийшар одновiсного
нематичного рiдинного кристалу (N) мiж двома прозорими електродами
[1,2]. Електрооптична реакцiя здiйснюється через перебудову середньої
орiєнтацiї молекул, що називається директором n, яка також є i оптичною
вiссю нематика. Практично всi сучаснi рiдиннокристалiчнi дисплеї ство-
ренi на основi нематичних рiдинних кристалiв.

З 1920-х рокiв єдиним вiдомим нематиком була одновiсна неполяр-
на фаза N, утворена ахiральними паличкоподiбними молекулами [3,4]. В
основному станi всi молекули N орiєнтуються вздовж одного напрямку n,
без рiзницi мiж кiнцями самої молекули, n = −n, Рис. 3.3.1а. Така карти-
на нематичної фази не враховує якусь особливу роль постiйних електри-
чних диполiв, якi повиннi нести молекули з рiзними кiнцями. Диполi про-
сто сприяють дiелектричнiй проникностi. Однак, найперша теорiя рiдин-
них кристалiв, запропонована Борном (Max Born) у 1916 р. [5], передба-
чала набагато сильнiший ефект, а саме iснування такої рiдини, в якiй усi
диполi спрямованi в одному напрямку. Борн навiть вважав, що його тео-
рiя була не стiльки передбаченням, скiльки просто поясненням таємничо-
го на той час стану матерiї, який називався «рiдинними кристалами» [6].
Борн знав, що рiдиннi кристали утворюються паличкоподiбними моле-
кулами. У фероелектричному станi дипольнi моменти молекул µ повиннi
бути достатньо сильними, щоб їх взаємодiя витримувала тепловi флукту-
ацiї. Орiєнтовно, фероелектричний N повинен бути стабiльним при кiм-
натнiй температурi, коли µ > 6D, що є досить скромною вимогою. I все
ж, фероелектричне впорядкування Борна, як унiверсальний механiзм рi-
диннокристалiчностi, не було прийнято. По-перше, тодi не спостерiгалося
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(а) (б)

Рис. 3.3.1: Схематичнi зображення полярних та неполярних рiдиннокри-
сталiчних фаз: а) аполярний нематик; б) полярний нематик.

полярної реакцiї на електричне поле, а по-друге, були синтезованi новi рi-
диннi кристали зi слабополярною або повнiстю неполярною молекуляр-
ною структурою [6]. Iнша парадигма, неполярного нематика, виникла в
1920-х роках i очолила науковий i технологiчний розвиток рiдинних кри-
сталiв на наступнi сто рокiв.

Саме стiльки часу минуло з першої публiкацiї Борна, коли Мендл, Ко-
улiнг та Гудбi [7] синтезують високополярнi паличкоподiбнi молекули, якi
демонструють одновiсну N фазу та низькотемпературний нематик iз не-
вiдомою структурою. Водночас, Кiкучi та його спiвробiтники [8] повiдом-
ляють, що iнший матерiал з дипольним моментом ∼9,4D показує незви-
чайну фазу з «однонапрямленим, подiбним до фероелектрика полярним
розташуванням молекул», Рис. 3.3.1б. Мендл та iн. [9,10] синтезували роз-
ширене сiмейство полярних сполук, серед яких один iз нових матерiалiв
має широкий температурний iнтервал незвичайної нематичної фази [11].
Колективне прагнення зрозумiти поведiнку такої нематичної фази завер-
шується дослiдженнями Чена та Кларка [12] про те, як поводиться матерi-
ал пiсля охолодження рiвномiрно орiєнтованого N пiд дiєю електричного
поля. Робота демонструє, що виявлений нематик — це фероелектричний
нематик (NF), передбачений Борном i утворений макроскопiчними доме-
нами, у межах яких поляризацiяP є рiвномiрною, але може прийняти одну
з двох допустимих орiєнтацiй уздовж n, P та −P.
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Це нещодавнє вiдкриття знайшло широкий вiдгук серед наукової
спiльноти i дозволило постулювали яскраве та чiтке майбутнє для потен-
цiйних застосувань. Для рiдкокристалiчної спiльноти, фероелектричний
нематик пропонує для дослiдженняширокий спектр нових фiзичних ефе-
ктiв, починаючи вiд поведiнки топологiчних дефектiв до поверхневого
зчеплення, реакцiї на електромагнiтнi поля та потоки, взаємодiї зв’язаних
i вiльних електричних зарядiв, гiдродинамiки, керованої полем, зв’язку
поле-порядок, а також взаємодiю полярностi та хiральностi [13]. На за-
гал, практично будь який ефект, вiдомий для звичайних нематикiв, має
бути переосмислений для феронематикiв, з урахуванням векторного по-
ля макроскопiчної поляризацiї. В даному короткому аналiтичному оглядi
розглянено всього кiлька проблем, найбiльш актуальних для дослiдження
феронематикiв.

3.3.2 Дослiдження орiєнтацiї директора у комiрках

Вiдкриття нових нематикiв трапляються дуже рiдко — на сьогоднiшнiй
день вiдомi лише три, визнанi за останнi 120 рокiв дослiджень. NF фа-
за — одна з найновiших таких вiдкриттiв. Тому першим важливим кроком
у розширеннi наших знань про нову NF фазу мають стати дослiдження
орiєнтацiї директора в комiрках, у яких нематичний шар утворений мо-
лекулами нижчої симетрiї зi взаємодiями, якi є не тiльки анiзотропними,
але й полярними. Полярна природа NF призводить до трансформацiйних
змiн у взаємодiї NF з обмежуючими поверхнями,що є ключовим аспектом
для застосування. Чи може структурування орiєнтацiйного розподiлу по-
лярних молекул в об’ємi (3D) бути досягнуто шляхом контролю полярно-
стi його двовимiрних обмежуючих поверхонь (2D) [14–16]? Власне, пошук
вiдповiдної архiтектури орiєнтуючих шарiв, якi дозволять контролювати
напрямок макроскопiчної поляризацiї, буде суттєвим прогресом для всiх
зацiкавлених науковцiв.

3.3.3 Взаємодiя речовина-поле

Iншим важливим напрямом є взаємодiя речовина-поле. NF являє со-
бою тривимiрну рiдину з макроскопiчною електричною поляризацiєю P
[12,17,18]. На нанорiвнi кожен молекулярний диполь повинен бути майже
паралельним своїй довгiй осi. Результуюча спонтанна поляризацiя забез-
печує iндуковану полем переорiєнтацiю нематичного директора та вiдпо-

44



3.3. Фероелектричнi нематичнi рiдиннi кристали

вiдний електрооптичний вiдгук до прикладених полiв порядку ∼1 В/см,
що в тисячу разiв меншi, нiж тi, що використовуються для переорiєнта-
цiї дiелектричних нематикiв. Не слiд вважати, що легкiсть, з якою можна
перемикати NF, автоматично поширюється на всi деформацiї, а особливо
на splay. Деформацiя splay створює зв’язаний електричний заряд щiльно-
стi ρ = −divP, який обмежує варiацiї поляризацiйного поля P(r), явище
також вiдоме для твердих i смектичних фероелектрикiв [19]. Об’ємний i
поверхневий заряди, викликанi просторовою змiною P, викликають новi
особливостi в поведiнцi доменних стiнок, гiдродинамiки та електроопти-
ки NF. Наприклад, splay-перехiд Фредерiкса вважався забороненим в NF.
Зовсiм недавно було показано, що пiд дiєю змiнного електричного поля
поляризацiя може набувати стацiонарних спотворень, спочатку розвива-
ються деформацiї splay та twist у виглядi полосових доменiв, а при бiль-
ших напругах реалiзуються у виглядi квадратної решiтки дефектiв +1 та
−1. Виникнення цих стацiонарних деформацiй зумовлене балансом дiеле-
ктричного та пружного моментiв. У полосових доменах splay-twist дефор-
мацiя має геометричне рiшення з компенсацiєю divP та пов’язаного з ним
зв’язаного заряду: splay у вертикальнiй площинi ∂Pz/∂z, викликаний зов-
нiшнiм електричним полем, нiвелюється деформацiєю в iншiй площинi
∂Py/∂y протилежної полярностi, так, що ∂Py/∂y + ∂Pz/∂z → 0 [20].

Майбутнi дослiдження в цьому напрямi мають показати практичну
цiннiсть цiєї нової парадигми в розробцi нематичних електрооптичних
приладiв, в яких, замiсть традицiйного пiдходу до дiелектричної переорi-
єнтацiї оптичної осi пiд дiєю електричного поля, використовуються ефе-
кти, пов’язанi з макроскопiчною електричною поляризацiєю в фероеле-
ктричних нематиках.

3.3.4 Взаємодiя полярностi та хiральностi

Зазвичай, макроскопiчна хiральнiсть матерiалiв вимагає хiмiчної, спри-
чиненої асиметричним атомом вуглецю, хiральностi складових молекул.
Перетворення нематика (N) на холестерик (N*) є добре вiдомим при-
кладом [1,21,22]. Фаза N, утворена ахiральними молекулами, демонструє
одновiсний 3D орiєнтацiйний порядок, що описується аполярним векто-
ром n ≡ −n, який називається директором [1], що пiдкреслює вiдсутнiсть
рiзницi мiж кiнцями самої молекули. Коли хiральнi молекули додаються
до N, утворюється холестерична фаза N*. Локально, N* подiбний до N,
оскiльки молекули орiєнтуються майже паралельно одна однiй. Однак,
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глобально, директор N* демонструє гелiкоїдальний розподiл. Крок гелi-
коїда, часто ∼1 мкм, набагато бiльший за молекулярний масштаб, ∼1 нм,
що вiдображає вiдносну слабкiсть хiральних молекулярних взаємодiй, iн-
дукованих асиметричним атомом вуглецю. Ще з 1920-х рокiв єдиним вi-
домим N був одновiсний неполярний нематик, утворений ахiральними
молекулами [23]. В останнє десятилiття ця парадигма зазнала краху че-
рез вiдкриття нових рiдкокристалiчних матерiалiв з великими молеку-
лярними диполями (∼10D) та полярною структурою [7–9], iдентифiко-
ваною Ченом та iн. [12] як тривимiрна одновiсна NF фаза зi спонтанною
електричною поляризацiєю P. Антипаралельнi напрямки поляризацiї фi-
зично рiзнi, P ≠ −P. NF є рiдинним аналогом твердих фероелектрикiв,
вiдкритих у 1920 роцi [24]. Наступне столiття та сучаснiсть ознаменува-
лися численними застосуваннями твердих фероелектрикiв у конденса-
торах, блоках пам’ятi, датчиках, дозаторах, iнжекторах рiдини, каталiза-
торах, фазових радарах [25], мiкрохвильових та бездротових технологi-
ях 5G i перспективнi для негативної ємностi [26]. Вiдомою властивiстю
твердих фероелектрикiв є їхня доменна структура, яка зменшує електро-
статичну енергiю, змiнюючи орiєнтацiю поляризацiї P вiд одного доме-
на до iншого [27–30]. У кожному доменi P обмежена орiєнтацiєю вздовж
однiєї з кристалографiчних осей; щоб вiдхилити P вiд такого напрямку,
необхiдно прикласти значнi електричнi поля. Рiдина NF не має криста-
лографiчних осей. Це означає, що переорiєнтацiя P в NF може бути без-
перервною без енергетичних бар’єрiв. Саме тому NF є надзвичайно чу-
тливий до електричних полiв [12,31–34]. Як було сказано в попередньому
пунктi, деформацiї P можуть бути створенi полями ∼1 В/см, якi на три
порядки слабшi за поля, що викликають деформацiї в N. Iншим наслiд-
ком, теоретично передбаченим Хачатуряном [35], але поки що експери-
ментально не пiдтвердженим, є те, що основний стан NF може бути холе-
стерикоподiбним. Можна розглядати хiральний стан NF як «безперерв-
ний» аналог доменiв у твердих фероелектриках. Закручування векторiв
поляризацiї P роздiляє однорiднi заряди на сусiднiх молекулах далi один
вiд одного, що зменшує електростатичну енергiю. За вiдсутностi експе-
риментальних доказiв хiральних станiв NF, спричинених полярним упо-
рядкуванням, прийнято вважати, що NF-упорядкування— це тривимiр-
на одновiсна орiєнтацiя електричної поляризацiї P вздовж одного поляр-
ного напрямку в просторi [12,13,36–38]. Така iдентифiкацiя базується на
експериментах у сендвiч-комiрках, зроблених методом, загальноприйня-
тим у дослiдженнях та застосуваннях N. А саме, матерiал розмiщується
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мiж двома плоскими скляними пластинами, якi, за рахунок спецiальної
обробки, накладають певний напрямок молекулярної орiєнтацiї на по-
верхнi. Цей напрямок орiєнтацiї зазвичай створюється механiчним на-
тиранням полiмерного шару, нанесеного на скло. Якщо натирка є одно-
спрямованою вздовж певного напрямку R, результуюча орiєнтацiя P є по-
лярною в площинi пластини. Оскiльки рiдиннi кристали передають кру-
тнi моменти [1,22], об’ємна структура визначається цими зовнiшнiми по-
верхневими взаємодiями. Сендвiч-комiрка з обома пластинами, що за-
безпечують однонапрямлену орiєнтацiю, таким чином, нездатна виявити
можливiсть спонтанної хiральностi. Рiвноважний стан NF мiж двома на-
тертими пластинами є або одновiсним монокристалом (R-напрямки па-
ралельнi), або π-закрученим (R-напрямки антипаралельнi) [12,15,39]. Цi
експерименти призвели до висновку, що NF фаза є тривимiрно одновiсно
впорядкованою. Однак питання полягає в тому, чи буде цей висновок про
однонапрямлений порядок справедливим, коли немає обробки поверхнi,
яка визначає об’ємну структуру [40].

Вiдкриття нематичної фероелектричної фази започатковує новий роз-
дiл в науцi та технiцi м’якої речовини. Це вiдкриття додає особливий еле-
мент до великої групи твердих фероелектрикiв, якi є надзвичайно пер-
спективними та знаходять застосування, наприклад, у запам’ятовуючих
пристроях. Однiєю з характеристик усiх рiдинних кристалiв є їх надзви-
чайно малi пружнi константи порiвняно з твердими матерiалами. Це, в
свою чергу, означає, що в твердому станi дефекти поширюються на кiль-
ка атомiв, а топологiчнi дефекти в рiдинних кристалах поширюються на
вiдстанi в десятки мiкрометрiв, тому їх можна легко спостерiгати, вико-
ристовуючи методи стандартної поляризацiйної мiкроскопiї. Таким чи-
ном, окрiм добре вiдомих застосувань рiдинних кристалiв в електроопти-
чних пристроях i дисплеях, телекомунiкацiйних технологiях або фотонi-
цi, фероелектричний нематик вiдкриває абсолютно нове поле для вико-
ристання рiдинних кристалiв, як локомотива фундаментальних фiзичних
дослiджень в iнших областях та створення нових матерiалiв та пристро-
їв. Ферроелектричнi нематики, безумовно, зiграють свою роль у розвитку
цих дослiджень.
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3.4 Моделювання структурних та динамiчних
властивостей ДНК з протийонами

С.М. Перепелиця

Iнститут теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбова
Нацiональної академiї наук України,

e-mail: perepelytsya@bitp.kyiv.ua

Дослiджено структурнi та динамiчнi властивостi рiзних систем ДНК
з протийонами. Зокрема, побудовано модель конформацiйних коливань
ДНК з молекулами води в мiнорному жолобi подвiйної спiралi. В резуль-
татi визначено моди трансляцiйних коливань молекул води у гiдратному
хребтi i показано,щоцi моди локалiзуються в низькочастотному дiапазонi
165–210 см−1 та залежать вiд послiдовностi нуклеотидних пар. Також пе-
редбачено iзотопiчний зсув близько 10 см−1 при замiнiH2OнаD2O.Мето-
дами молекулярної динамiки дослiджено колективнi коливання молекул
води в гiдратнiй оболонцi ДНК (<300 см−1) i встановлено їх вiдмiннiсть
вiд динамiки об’ємної води, що проявляється у змiщеннi характерних мод
у бiк вищих частот. Розроблено полiелектролiтну модель розподiлу проти-
йонiв мiж внутрiшнiми та зовнiшнiми дiлянками макромолекули i пока-
зано, що всерединi ДНК у середньому локалiзується близько 0,22 проти-
йонiв на фосфатну групу, що узгоджується з результатами молекулярно-
динамiчних симуляцiй. Для молекулярних протийонiв методами молеку-
лярної динамiки дослiджено механiзми формування мiжспiральних зши-
вок у випадку спермiдину3+. Ключову роль у формуваннi контактiв вiдi-
грає конформацiйна гнучкiсть полiамiну, причому найбiльш вигнутi кон-
формацiї формуються саме при взаємодiї з ДНК. В рамках молекулярно-
динамiчного дослiдження вперше охарактеризовано взаємодiю молекул
пероксиду водню з ДНК. Отриманi результати є важливими для розумiн-
ня фiзичних механiзмiв функцiонування ДНК у водно-iонному середови-
щi та для розвитку ДНК-орiєнтованих бiо- i нанотехнологiй.

3.4.1 Вступ
Молекула ДНК є центральною молекулою життя, в якiй мiститься генети-
чна iнформацiя про органiзм у виглядi послiдовностi нуклеотидiв – аденi-
ну (А), гуанiну (G), тимiну (Т) та цитозину (С). Вiдкриття у 1953 роцi стру-
ктури молекули ДНК у виглядi подвiйної спiралi Джеймсом Уотсоном,
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Френсiсом Крiком,Морiсом Уiлкiнсом, Розалiнд Франклiн та iншими вче-
ними [1–3] ознаменувало початок нових напрямiв дослiджень, якi швид-
ко стали окремими роздiлами в бiологiї, хiмiї, фiзицi та багатьох мiжди-
сциплiнарних науках. Проведення дослiджень в цих напрямах впродовж
багатьох десятилiть дали можливiсть визначити фундаментальнi основи
багатьох процесiв, де задiяна макромолекула ДНК. Зараз розумiння ме-
ханiзмiв бiологiчного функцiонування молекули ДНК вийшло на новий
рiвень, де фундаментальнi знання вже використовуються в практичних
цiлях, зокрема, в рiзних бiотехнологiчних, бiомедичних застосуваннях.
З’явився окремий напрям – молекулярна медицина, що робить можли-
вим здiйснення терапiї рiзних захворювань на генетичному рiвнi. Проте
незважаючи на визначальну роль ДНК в живому органiзмi, дедалi вагомi-
шим стає напрям,що пов’язаний з дослiдженнямифiзичних властивостей
цiєї макромолекули для застосування як функцiонального матерiалу [4].
ДНК має низку унiкальних властивостей, що робить її привабливою з цi-
єї точки зору. Серед таких властивостей слiд вiдзначити здатнiсть ДНК до
самозбирання, її перманентний негативний заряд (полiанiон), електроннi
властивостi системи та широка присутнiсть в природi.

Явище самозбирання подвiйної спiралi ДНК безпосередньо обумов-
лено її структурною органiзацiєю. Як вiдомо, ланцюжок подвiйної спiра-
лi ДНК складається з пар нуклеотидiв, що зв’язанi мiж собою водневими
зв’язками комплементарним чином: аденiн завжди зв’язується з тимiном
(А-Т), а гуанiн з цитозином (G-C). Це так зване правило комплементарно-
стi, яке було вiдкрите американським хiмiком українського походження
Ервiном Чаргаффом [5,6]. Якщо ДНК нагрiти до температури плавлення,
яка лежить в дiапазонi вiд 45 до 90 ○С, залежно вiд послiдовностi пар ну-
клеотидiв, iонної сили розчину, кислотностi та iнших факторiв, водневi
зв’язки в парах руйнуються i подвiйна спiраль розплiтається (денатурує).
Проте при поступовому зниженнi температури вiдбувається зворотнiй
процес, де водневi зв’язки вiдновлюються i ДНК знову стає двоспiраль-
ною. Так само, якщо у розчин додати два комплементарнi ланцюжки одно-
спiральної ДНК, то вони з’єднаються за тим самим принципом. Вияви-
лося можливим проєктування ланцюжкiв ДНК зi спецiально заданими
послiдовностями нуклеотидiв так, аби вони збиралися у виглядi певних
фiгур необхiдної форми [7]. Така технiка отримала назву ДНК-орiгамi, за
аналогiєю з японською технiкою виготовлення рiзноманiтних фiгур шля-
хом згортання паперових листiв. Зараз ДНК-орiгамi вже застосовується в
багатьох технологiях [9].
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Властивостi молекули ДНК як полiелектролiту були вiдомi з самого
початку пошуку правильної структури молекули ДНК. Фосфатнi групи
остова подвiйної спiралi у водному розчинi при значеннях pH, близьких
до фiзiологiчних, знаходяться у депротонованому станi та мають неском-
пенсований негативний заряд, що зумовлює негативний заряд фосфатної
групи −e [8]. Для того, аби стабiлiзувати подвiйну спiраль ДНК, фосфа-
тнi групи мають бути нейтралiзованi. Роль нейтралiзуючих зарядiв вiдi-
грають iони металiв, або молекулярнi iони, якi називають протийонами.
Протийони разом з молекулами води формують навколо подвiйної спiра-
лi ДНК iон-гiдратну оболонку, яка має особливу структуру, що вiдрiзня-
ється вiд структури об’ємного розчину [10,11]. Пряму вказiвку на те, що
негативний зарядфосфатних груп вiдiграє визначальну роль в структуро-
утвореннi подвiйної спiралi було зроблено ще в перших експерименталь-
них роботах Розалiнд Франклiн з рентгеноструктурного аналiзу вологих
волокон ДНК [12]. Вагомi результати, що стосуються проблеми гiдратацiї
ДНК та iнших бiомолекул були одержанi, зокрема, українськими вченими
в Харковi [13,14].

Важливою з точки зору застосування ДНК як функцiонального мате-
рiалу є властивiсть проводити електричний струм. Проблема провiдно-
стi ДНК дослiджувалася з середини минулого столiття i зараз ще не є до
кiнця вирiшеною. Вважається, що електронна провiднiсть ДНК дуже не-
значна i виникає за рахунок двох механiзмiв перенесення заряду мiж π-
електронними орбiталями азотистих основ ДНК. Перший механiзм це ту-
нелювання, а другий – стрибки мiж основами [15]. Проте для практичних
цiлей, де молекула ДНК може використовуватися як провiдник наноро-
змiру, величина провiдностi є надто малою (струми порядку наноампер).
Суттєве покращення можна очiкувати, коли в ДНК будуть вбудованi iони
металiв, наприклад, Ag+, Hg2+ та iншi. Всерединi подвiйної спiралi такої
металiзованої ДНК утворюється ланцюжок iонiв металiв, якi можуть роз-
глядатися як нанопровiдник [16]. Також слiд зазначити, що ДНК характе-
ризується iонною провiднiстю, обумовленою протийонами. Саме ця вла-
стивiсть систем ДНК з протийонами обумовлює широке їх використання
в рiзноманiтних технологiях, наприклад, в Li-iонних суперконденсаторах,
де як електролiт використовується ДНК [17,18].

Важливим аспектом з точки зору застосування ДНК як матерiалу є те,
що вона єшироко поширеноюв бiосферi. Детальне дослiдження загальної
кiлькостi ДНК на Землi було проведено у роботi [19] на основi аналiзу бiо-
маси рiзних органiзмiв. Отриманi результати показали, що сумарна кiль-
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кiсть ДНК становить приблизно 5.5 ⋅ 1014 кг, що за порядком величини є
порiвнянним iз свiтовими запасами нафти. Слiд також зазначити, що для
отримання ДНК можуть використовуватися вiдходи харчової промисло-
востi, що також має важливе значення для вирiшення проблем утилiзацiї
вiдходiв [18].

Для розумiння фiзичних властивостей ДНК як функцiонального ма-
терiалу важливою є побудова спецiальних моделей, а також здiйснення
комп’ютерних симуляцiй для даних систем. У представленому оглядi бу-
дуть окресленi результати дослiджень систем ДНК у присутностi проти-
йонiв, що були одержанi в Iнститутi теоретичної фiзики iм. М.М. Боголю-
бова НАН України у спiвпрацi з колегами з iнших наукових центрiв Євро-
пи протягом останнiх п’яти рокiв. Звiт включає чотири наступнi частини.
В першiй частинi описуються результати моделювання iон-гiдратної обо-
лонки ДНК. В другiй частинi описуються розвинута полiелектролiтна мо-
дель ДНК. В третьому роздiлi окреслено результати моделювання ДНК з
молекулами полiамiнiв. В четвертiй частинi наведено основнi результати
моделювання для молекули ДНК з пероксидом водню.

3.4.2 Структурнi та динамiчнi властивостi iон-гiдратної
оболонки ДНК

Структура та динамiка iон-гiдратної оболонки ДНК має свою просторову
й часову iєрархiю.Просторово молекули води,що розташовуються навко-
ло ДНК, подiляють на три гiдратнi шари [13,14]. До першого належать мо-
лекули, що безпосередньо взаємодiють з атомними групами ДНК (фосфа-
тнi групи остова макромолекули, азотистi основи мiнорного i головного
жолобiв подвiйної спiралi). До другого гiдратного шару вiдносять моле-
кули води, якi формують водневi зв’язки з атомами молекул води першої
гiдратної оболонки. Третiй шар є промiжним мiж другим та об’ємною во-
дою (Рис. 3.4.1). В часовому масштабi динамiка молекул води може розгля-
датися в розумiннi коливань вiдносно положення рiвноваги з характер-
ним часом порядку 0.1 пс (перiод трансляцiйних коливань), перестрибу-
вання з одного рiвноважного положення в iнше з характерним часом осi-
длого життя вiд 1 до 100 пс i гiдродинамiчний рух, що має широкий дiа-
пазон часiв релаксацiї.

Протийони навколо ДНК формують хмару (атмосферу), що екранує
негативний заряд. За типом зв’язування з ДНК їх можна умовно подiлити
на зв’язанi i вiльнi. Зв’язанi iони безпосередньо взаємодiють з атомами ма-
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Рис. 3.4.1: Iон-гiдратна оболонка ДНК (за даними [13,14]). На рисунку зо-
бражено внутрiшнi областi подвiйної спiралi молекули ДНК (мiнорний
жолоб та головний жолоб), а також областi гiдратної оболонки ДНК (I, II
та II гiдратнi оболонки). Молекули води внутрiшньої гiдратної оболонки
схематично зображено у виглядi сфер W ; протийони позначено червони-
ми кульками.

кромолекули, а вiльнi перебуваютьна певнiй вiдстанi проте також суттєво
взаємодiють з атомами ДНК через далекосяжнiсть електростатичних вза-
ємодiй. Протийони мають також свою власну гiдратну оболонку, яка має
рiзну структуру у випадку рiзних iонiв. За характером гiдратацiї iони по-
дiляють на позитивно гiдратованi, якi сильно зв’язують молекули води гi-
дратної оболонки (Li+, Na+), i негативно гiдратованi, якi роблять структу-
ру води рихлою (K+, Cs+). Гiдратна оболонки iонiв стає невiд’ємноючасти-
ною гiдратної оболонки ДНК. Таким чином, молекули води i протийони
формують навколо подвiйної спiралi ДНК систему взаємопов’язаних ча-
стинок, поведiнка якої має складний досi не до кiнця вивчений характер.

Iон-гiдратна оболонка навколо ДНК характеризується товщиною бiля
7–10 Å i має особливу структуру, яка суттєво вiдрiзняється вiд структу-
ри, що формується молекулами води в об’ємi. Особливо яскраво це про-
являється у випадку молекул води в мiнорному жолобi, де було експери-
ментально виявлено iснування впорядкованої системи молекул води, яка
отримала назву гiдратного хребта (hydration spine) [20]. Молекули води,
що формують гiдратний хребет, з’єднують водневими зв’язками атоми-
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Рис. 3.4.2: Модель коливальної динамiки молекул води в гiдратному хреб-
тi подвiйної спiралi ДНК [22]: (а) мономернi ланки моделi; (б) рухи стру-
ктурних елементiв моделi в мономернiй ланцi.

акцептори на азотистих основах рiзних тяжiв подвiйної спiралi ДНК. Мо-
лекули води в гiдратному хребтi характеризуються найбiльшим часом осi-
длого життя, що може досягати наносекундного дiапазону [10,11,21], i на
порядки перевищує характерний перiод коливань молекули води як цiлої
в положеннi рiвноваги. Для з’ясування характеру коливань молекул води
в мiнорному жолобiДНК в роботi [22] було побудовано спецiальну модель
конформацiйних коливань ДНК. За основу було взято модель конформа-
цiйних коливань подвiйної спiралi ДНК Волкова–Косевича [23].

Модель представляє ланцюжки молекули ДНК у виглядi жорстких стi-
нок, до яких приєднано нуклеозиди (дезоксирибоза+азотиста основа) у
виглядi фiзичних маятникiв, що характеризуються зведеною довжиною l .
Маятники-нуклеозиди з’єднанi мiж собою водневими зв’язками. Молеку-
ли води розташованi в мiнорному жолобi ДНК i з’єднують нуклеозиди рi-
зних ланцюжкiв (Рис. 3.4.2а). Нуклеозиди можуть здiйснювати ротацiйнi
коливання по координатi θ в площинi, ортогональнiй осi подвiйної спiра-
лi, а також можуть здiйснювати змiщення як цiлого за координатами X та
Y . Коливання молекули води описуються координатою r (Рис. 3.4.2b).

У рамках розвинутої моделi вдалося одержати аналiтичнi вирази для
частот i амплiтуд коливань структурних елементiв ДНК i молекул во-
ди в гiдратному хребтi. Для проведення порiвняння з iснуючими експе-
риментальними даними було здiйснено оцiнки частот коливань молекул
води в мiнорному жолобi в залежностi вiд послiдовностi пар нуклеоти-
дiв. Структурнi параметри моделi i силовi константи коливань маятникiв-
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Рис. 3.4.3: Залежнiсть частоти трансляцiйних коливань молекули води вiд
послiдовностi пар нуклеотидiв ДНК [22]. Внизу схематично зображено
послiдовнiсть азотистих основ у подвiйнiй спiралi ДНК i розташування
молекул води в структурi гiдратного хребта.

нуклеозидiв взято такими, як в оригiнальнiй моделi Волкова–Косевича
[23]. Силовi константи, що описують коливання молекули води, визна-
чено на основi даних молекулярної динамiки [24]. Оцiнки показали, що
моди коливань молекул води знаходяться в низькочастотному дiапазонi
спектру в околi вiд 165 до 210 см−1 i залежать вiд послiдовностi пар нукле-
отидiв. На експериментi в цьому дiапазонi спостерiгається широка сму-
га трансляцiйних коливань молекул води з центром бiля 180 см−1 [25].
Аби видiлити з цiєї смуги коливання молекул води саме гiдратної оболон-
ки ДНК треба проводити додатковий аналiз. Додатково зроблено оцiнки
частот у випадку важкої води. Розрахунки показали, що моди коливань
молекул води має бути суттєвим iзотопiчний зсув у випадку замiни H2O
на D2O, який складає приблизно 10 см−1 (Рис. 3.4.3). Це може бути ви-
користано для експериментального виявлення коливань водного хребта
мiнорного жолоба подвiйної спiралi ДНК.

Для розумiння динамiки всiєї системи гiдратної оболонки ДНК необ-
хiдно враховувати значно бiльше молекул води. В цьому випадку аналi-
тичний розгляд задачi значно ускладнюється. У зв’язку з цим виявляю-
ться незамiнними методи числового моделювання, зокрема метод моле-
кулярної динамiки. В роботi [26] було виконано молекулярно-динамiчне

58



3.4. Моделювання властивостей ДНК з протийонами

Рис. 3.4.4: Характеристики коливаньмолекул води в iон-гiдратнiй оболон-
цi ДНК [26]. Спектри густини коливальних станiв молекули води у третiй
гiдратнiй оболонцi ДНК (а), бiля фосфатних груп остова макромолекули
(б), у головному (в) та мiнорному (г) жолобах подвiйної спiралi. На спе-
ктрах гаусiани A–F – окремi моди коливань спектру, червона лiнiя – сума
цих мод; (д) схематичне зображення мод коливань молекул води у класте-
рах, де ‘дa’ позначає протифазнi коливання донора та акцептора водне-
вого зв’язку, ‘дд’ позначає змiщення молекул у протифазi, якi є донорами
водневого зв’язку.

дослiдження коливальної динамiки iон-гiдратної оболонки системи ДНК
в розчинi з iонами калiю. В результатi було розраховано автокореляцiй-
нi функцiї швидкостей i спектри густини коливальних станiв для моле-
кул води, що перебувають в рiзних областях навколо подвiйної спiралi:
в мiнорному та головному жолобах ДНК, та бiля фосфатних груп осто-
ва макромолекули. В результатi вдалося проаналiзувати характернi моди
коливань молекул води в дiапазонi частот до 400 см−1 (Рис. 3.4.4).

Аналiз показав, що даний дiапазон спектру можна описати шiстьма
модами коливань (A-F), положення яких залежить вiд областi подвiйної
спiралi (Рис. 3.4.4д). Для об’ємної фази суттєвими є усi моди: коливан-
ня молекули води як єдиної цiлої, що супроводжується згином водневих
зв’язкiв (мода А); кручення молекули води (мода B); симетричний розтяг
водневих зв’язкiв (модаC); моди асиметричного розтягу водневих зв’язкiв
(моди D i E). Характер коливань молекул води навколо ДНК суттєво вiд-
рiзняється вiд характеру коливань води в об’ємнiй фазi. Зокрема, спосте-
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рiгаються частотнi зсуви у випадку усiх мод, а мода C зникає зi спектрiв
ДНК (Рис. 3.4.4д).

Для визначення впливу iонiв на колективну динамiки iон-гiдратного
шару ДНК в роботi [27] в рамках методiв класичної молекулярної дина-
мiки було виконано спецiальне дослiдження коливальних спектрiв ДНК
з протийонами лужних металiв Li+, Na+, K+, Rb+ та Cs+. Результати по-
казали, що вплив протийонiв на коливальнi спектри ДНК є незначним, за
винятком iонiв Li+. Це обумовлено тим,що вони iнтенсивно взаємодiють з
фосфатними групами подвiйної спiралi. В результатi у коливальному спе-
ктрiДНК з’являєтьсямода бiля∼820 см−1, що не спостерiгається у випадку
iнших iонiв лужних металiв. Поява даної моди була вiднесена до прояву
iон-фосфатних коливань. Також було виявлено якiсну рiзницю в спектрах
ДНК з позитивно гiдратованими протийонами (Li+ та Na+) та негативно
гiдратованими протийонами (K+, Rb+ та Cs+). У всiх розрахованих коли-
вальних спектрах молекул води гiдратної оболонки протийонiв виникає
iзобестична точка близько 70 см−1. Аналiз показав, що виникнення цiєї
iзобестичної точки пов’язане з обмеженням мобiльностi (конфайнмент)
молекул води, спричиненого ДНК та iонами.

3.4.3 Модель конденсацiї протийонiв в жолобах подвiйної
спiралi ДНК

Негативний заряд молекули ДНК екранується протийонами, якi конден-
суються на макромолекулi. Ефект конденсацiї протийонiв на ДНК було
передбачено ще в рамках найпростiших моделей [28,29] i було пiдтвер-
джено в низцi експериментiв. Наприклад, в експериментах з малокутово-
го розсiяння рентгенiвських променiв на ДНК протийони спостерiгалися
як хмара навколо макромолекули [30]. Водночас, сконденсованi протийо-
ни розподiляються навколо ДНК у рiзних областях подвiйної спiралi, тому
хмару протийонiв можна умовно роздiлити на внутрiшню та зовнiшню
областi. Серед внутрiшнiх областей ДНК – мiнорний жолоб i головний
жолоб подвiйної спiралi, тодi як зовнiшня область – шар мiж поверхнею
ДНК i розчином (Рис. 3.4.5а). Iснуючi моделi не дають можливiсть розрi-
знити рiзнi областi подвiйної спiралi, тодi як проблема розподiлу проти-
йонiв навколо ДНК є центральною для даної системи.

З урахуванням вiдмiнностi протийонiв у внутрiшнiй та зовнiшнiй
областях ДНК в роботi [31] розроблено аналiтичну модель для опису за-
хоплення одновалентних протийонiв усерединi жолобiв подвiйної спiра-
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Рис. 3.4.5: Модель захоплення протийонiв всерединi ДНК [31]: (а) внутрi-
шнi i зовнiшнi областi ДНК, де можуть локалiзуватися протийони; (б) лан-
цюжок зарядiв з внутрiшньою (V1) та зовнiшньою (Vp − V1) областями.
На рисунку b i b′ – вiдстань мiж зарядами полiанiону до та пiсля пере-
нормування внаслiдок екранування, γ i θ – кiлькiсть протийонiв на одну
фосфатну групу всерединi та поза макромолекулою, вiдповiдно.

лi. За основу взято модель теорiї конденсацiї протийонiв Меннiнга [29].
У розробленiй моделi макромолекула ДНК представлена як нескiнченний
ланцюжок зарядiв. Загальна кiлькiсть сконденсованихпротийонiв на одну
фосфатну групу становить θ. Здатнiсть полiанiону захоплювати протийо-
ни всередину макромолекули описується параметром захоплення γ. Цей
параметр моделi вводиться спецiально, аби охарактеризувати кiлькiсть
протийонiв на одну фосфатну групу, що розташовуються всерединi ДНК
(Рис. 3.4.5б). Внутрiшнiми областями ДНК, до яких можуть потрапляти
протийони, є мiнорний та головний жолоби подвiйної спiралi.

В результатi за допомогою розвиненої моделi було визначено, що кiль-
кiсть протийонiв, якi можуть бути захопленi всерединi жолобiв подвiйної
спiралi ДНК, становить вiд 0,16 до 0,43 на одну фосфатну групу. Для валi-
дацiї розробленоїмоделi в роботi [31] також було проведено молекулярно-
динамiчне моделювання фрагменту B-ДНК у водному розчинi з протийо-
нами K+. Данi моделювання показують, що в середньому кiлькiсть iонiв
усерединi жолобiв подвiйної спiралi становить близько 0,22 на одну фо-
сфатну групу, що пiдтверджує результати запропонованої моделi.
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Використовуючи оцiненi значення частки протийонiв, захоплених
усерединi ДНК, оцiнено середню вiдстань мiж цими протийонами вздовж
подвiйної спiралi. Середня мiнiмальна вiдстань мiж протийонами всере-
динi подвiйної спiралi становить бiля 6 Å. Враховуючи, що дiаметри про-
тийонiв металiв, таких як Na+ та K+, становлять приблизно 1,9 Å та 2,7 Å,
вiдповiдно, зауважимо,що така вiдстаньмiж протийонами вздовж макро-
молекули не забезпечує максимального заповнення внутрiшнiх об’ємiв
подвiйної спiралi ДНК. Таким чином, розроблена модель [31] описує за-
гальнi особливостi структури iонної атмосфери навколо ДНК та здатна
передбачити дiапазон (мiнiмальне та максимальне значення) кiлькостi
протийонiв, захоплених у жолобах подвiйної спiралi.

3.4.4 Розподiл молекулярних протийонiв навколо молекули
ДНК

Важливим для ДНК видом протийонiв є молекули природнiх полiамiнiв,
такi як спермiдин3+ i спермiн4+. Полiамiни присутнi в клiтинi у мiкромо-
лярних концентрацiях i виконують важливу роль у компактизацiї ДНК в
ядрi клiтини. Конкуруючи з iншими протийонами, позитивно зарядже-
нi полiамiни сильно взаємодiють з негативно зарядженим остовом ДНК.
Молекули полiамiнiв можуть з’єднувати двi або бiльше фосфатнi групи,
що належать до рiзних макромолекул ДНК. Цi електростатичнi мiстки
мiж рiзними сегментами ДНК дозволяють органiзувати та ущiльнити ге-
ном, сприяти конденсацiї хромосом пiд час подiлу клiтини, а також утво-
рення щiльних конденсатiв у ДНК-наноматерiамлах. Особливiстю моле-
кул полiамiнiв є те, що цi молекули є видовженими i за рахунок торсiйних
кутiв вони можуть приймати рiзнi форми. У зв’язку з цим важливим є до-
слiдження взаємозв’язку розподiлу молекул полiамiнiв навколо ДНК та їх
конформацiйної гнучкостi.

Для визначення характеру розподiлу молекул полiамiнiв навколо по-
двiйної спiралi ДНК та конформацiйної гнучкостi молекул полiамiнiв бу-
ло виконано симуляцiю низки систем ДНК з молекулами спермiдину3+

[32,33]. В системах, що моделювалися, мiстилося одна та двi молекули
ДНК довжиною 22 пари нуклеотидiв з послiдовнiстю CGCGAATTCGCG-
CGAATTCGCG. Концентрацiя молекул спермiдину3+ забезпечувала пов-
ну нейтралiзацiю негативного заряду фосфатних груп ДНК, що є доста-
тньою для iндукування конденсацiї ДНК. Симуляцiї здiйснювалися в рам-
ках пакету програм GROMACS [34]. Силове поле – AMBER bsc1 [35].
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Рис. 3.4.6: Зображення вiльних захоплених (синiй колiр) та не захоплених
(червоний колiр) молекул полiамiнiв у випадку систем iз двома молеку-
лами ДНК, що знаходяться на визначених вiдстанях мiж осями подвiйної
спiралi: 20, 25 i 30 Å [33].

Аналiз траєкторiй моделювання систем ДНК з полiамiнами показав,
що всi молекули спермiдину3+ взаємодiють з поверхнею ДНК, як у про-
сторi мiж молекулами ДНК, так i в зовнiшнiх областях. В результатi усi
молекули спермiдину3+ було класифiковано як «захопленi» та «вiльнi»
(Рис. 3.4.6). Вважалося, що молекула полiамiну є захопленою у просторi
мiж ДНК, якщо вiдстань вiд центрального атома N спермiдину3+ до цен-
тру принаймнi однiєї пари основ кожної молекули ДНК менша, нiж певна
вiдстань (вiд 15 Å до 22 Å, залежно вiд системи).

В системi з вiдстанню мiж осями спiралей ДНК 20 Å (система DD
– 20 Å) кiлькiсть захоплених молекул полiамiнiв досягає максимального
значення – 13 молекул. Захоплена молекула спермiдину3+ зазвичай зали-
шається в пастцi мiж молекулами ДНК майже без руху. У системi з вiд-
станню осями спiралей ДНК 25 Å (система DD – 25 Å) пiсля врiвноваже-
ння спостерiгається коливання кiлькостi захоплених молекул полiамiнiв
мiж 9–11 молекул. У цiй системi, хоча є деякi заблокованi полiамiни, iншi
молекули спермiдину3+ можуть перемiщуватися вiд однiєї молекули ДНК
до iншої, з промiжним станом, що характеризується «мiсткоподiбною»
структурою. Якщо вiдстань мiж двома молекулами ДНК далi збiльшує-
ться, кiлькiсть захоплених молекул спермiдину3+ коливається ще бiльше
вiд максимуму 14 молекул до мiнiмуму – 6 молекул. В цiй системi всi по-
лiамiни рухаються або вздовж однiєї i тiєї ж молекули ДНК, або вiд однiєї
молекули ДНК до iншої, утворюючи тi ж «мiсткоподiбнi» структури.

Таким чином, в рамках виконаного молекулярно-динамiчного дослi-
дження показано, що на взаємодiю спермiдину3+ з ДНКчiтко впливає вiд-
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стань мiж молекулами ДНК, при зменшеннi вiдстанi мiж двома негативно
зарядженими подвiйними спiралями призводить до збiльшення концен-
трацiї спермiдину3+ в обмеженiй областi та зменшення швидкостi обмi-
ну молекул полiамiнiв мiж захопленим i вiльним станами. В точках кон-
такту мiж ДНК кiлька молекул спермiдину3+ приймають орiєнтацiю, в
якiй спермiдин3+ паралельний остову однiєї молекули ДНК i перпенди-
кулярний остову другої молекули ДНК. Амiногрупи, що координують да-
ний фосфат, часто належать до рiзних молекул спермiдину3+, утворюючи
складну мережу.

Дослiдження процесу формування мiжспiральних контактiв за уча-
стi молекул полiамiнiв показало, що конформацiйна гнучкiсть цих моле-
кул має першочергове значення. Зокрема, молекула спермiдину3+ є ду-
же гнучкою за рахунок семи торсiйних кутiв вздовж остова молекули.
Для кожного торсiйного кута iснують три мiнiмуми енергiї (транс, гош+
i гош−), що створює великий конформацiйний простiр спермiдину3+.
Однак, як показують експериментальнi данi, рiзниця енергiй мiж транс-
i гош-станами залежить вiд конкретного двогранного кута, причому для
деяких з них є перевага транс-стану, а для iнших – гош+/− [36]. У зв’язку з
цим молекулярно-динамiчне дослiдження систем ДНК з спермiдином3+ є
надвичайно важливим для забезпечення детальної класифiкацiї конфор-
мацiйного ландшафту полiамiнiв.

В роботi [37] виконано систематичне дослiдження конформацiйних
властивостей спермiдину3+ у водному розчинi, як за вiдсутностi, так i за
наявностi подвiйної спiралi ДНК з метою виявлення найбiльш iмовiрних
конформацiй цього полiамiну. В рамках методу класичної молекулярної
динамiки було змодельовано двi системи. Перша система складається з
15 молекул спермiдину3+, нейтралiзованих iонами хлориду, розчинених у
водному розчинi з KCl при концентрацiї 0,15 М. Друга система вiдрiзняє-
ться вiд першої тим, що окрiм 15 молекул спермiдину3+ у водному розчинi
при концентрацiї 0,15 М KCl присутня подвiйна спiраль ДНК з послiдов-
нiстю нуклеотидiв d(CGCGAATTCGCGCGAATTCGCG). Усi моделюван-
ня i симуляцiї проводилися за допомогоюпакету програмGROMACS [34].
Силове поле – AMBER bsc1 [35].

Для виявлення найбiльш iмовiрних конформацiйних станiв молекули
спермiдину3+ було проведено аналiз розподiлу вiдстаней мiж кiнцями мо-
лекули. У випадку довгих молекул середнє значення вiдстанi мiж кiнцями
(EED) характеризує ступiнь ущiльнення молекули в розчинi. У випадку
вiдносно коротких молекул EED безпосередньо пов’язаний з конформа-

64



3.4. Моделювання властивостей ДНК з протийонами

Рис. 3.4.7: Конформацiйнi спектри спермiдину3+, що описують розподiл
EED [37]. Спектри пiдбираються за допомогою 7 гаусоїд (мод). (а) Кон-
формацiйнi спектри, усередненi по всiх молекулах спермiдину3+ i всiх тра-
єкторiях системи з ДНК. (b) Конформацiйнi спектри, усередненi по всiх
молекулах спермiдину3+ системи полiамiнiв в розчинi.

цiйним станом молекули, i в данiй роботi вiн використовується для хара-
ктеристики конформацiї спермiдину3+. Розподiл EED названо конформа-
цiйним спектром.

Конформацiйнi спектри, усередненi за всiма полiамiнами та за всiма
траєкторiями моделювання для системи з ДНК показано на Рис. 3.4.7а, а
спектри для системи полiамiнiв в розчинi – на Рис. 3.4.7b. Для аналiзу кон-
формацiйнi спектри розкладалися за гаусовими кривими (модами). Всьо-
го використовувалося 7 гаусоїд, вiдповiдно до кiлькостi пiкiв, якi спостерi-
галися. Результати аналiзу показали, що конформацiйнi спектри молеку-
ли спермiдину3+ можна умовно роздiлити на три областi: вигнуту (<7,3 Å),
промiжну (вiд 7,3 Å до 10,2 Å) та розтягнуту (>10,2 Å). Вигнута область мi-
стить моди 1 i 2. Промiжна область складається з мод 3, 4 i 5. Розтягнута
область мiстить моди 6 i 7.

Моди вигнутої областi характеризуються короткими вiдстанями мiж
кiнцями молекули спермiдину3+, для яких вiдштовхування мiж позитив-
но зарядженими атомами полiамiну найбiльше. Тому моди 1 i 2 спосте-
рiгаються лише в системах з ДНК i характеризуються вiдносно низькою
iнтенсивнiстю в конформацiйних спектрах, особливо мода 1 (Рис. 3.4.2).
Взаємодiї мiж позитивно зарядженими полiамiнами та негативно заря-
дженими атомами остова подвiйної спiралi стабiлiзують конформацiї мо-
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лекул спермiдину3+ у модах 1 i 2. Цi моди спостерiгаються лише в системi
з ДНК, тодi як у системi без ДНК їх немає. Моди 3, 4 i 5 присутнi в кон-
формацiйних спектрах спермiдину3+ обох змодельованих систем i є до-
сить iнтенсивними. Однак положення їх максимумiв дещо вiдрiзняються
в двох системах. Така рiзниця пов’язана з рiзницею форми конформацiй-
них спектрiв полiамiну в системi з ДНК та без ДНК. Моди 6 i 7 утворюють
розтягнуту область конформацiйних спектрiв спермiдину3+. Положення
7 вiдповiдає максимально розтягнутому стану молекули спермiдину3+,
де всi двограннi кути близькi до транс-конформацiї. Таким чином, вста-
новлено сiм рiзних конформацiйних мод для спермiдину3+: двi моди
з’являються лише в системi з ДНК, а iншi п’ять мод присутнi в обох си-
стемах (Рис. 3.4.8).

Аналiз показав, що в той час як згинання молекули спермiдину3+ обо-
в’язково включаєтранс-гош конформацiйний перехiд деяких двогранних
кутiв молекулярного остова, внесок двогранних кутiв є нерiвномiрним.
Найбiльш помiтну роль у згинаннi вiдiграють торсiйнi кутиN–C–C–C. Iн-
шi двограннi кути, тобто C–N–C–C або C–C–C–C, переважно приймають
транс-конформацiю навiть для малих значень EED. Перевага транс-кон-
формацiї для двогранного кутаC–C–C–Cмолекули спермiдину3+ у водно-
му розчинi ДНК узгоджується з даними ЯМР [36].

В роботi [38] окремо дослiджено структуру та формування сильно ви-
гнутої конформацiї молекули спермiдину3+, яка утворюється при взаємо-
дiї з ДНК (мода 1). Аналiз показав, що формування моди 1 вiдбувається,
коли молекули спермiдину3+ локалiзуються поблизу двохфосфатних груп
рiзних тяжiв подвiйної спiралi ДНК (Рис. 3.4.9). Амiногрупи молекули по-
лiамiну щiльно оточують атоми кисню фосфатних груп, утворюючи тiснi
контакти при обертаннi навколо них. У деяких випадках центральна ча-
стина полiамiну може розташовуватися глибоко у самiй внутрiшнiй дi-
лянцi мiнорного жолобу, тодi як кiнцевi амiногрупи координують один
з атомiв кисню фосфатних груп. Вiдстанi мiж атомами кисню фосфатних
груп у комплексi зi спермiдином3+ можуть бути дуже малими (близько
3 Å). Типовi вiдстанi мiж атомами азоту спермiдину3+ у разi аномальної
вигнутої конформацiї моди 1 варiюються вiд 3 до 5 Å.

Сильно вигнутi конформацiї моди 1 молекули спермiдину3+ виника-
ють в результатi взаємодiї атомiв кисню OP1 фосфатних груп подвiйної
спiралi ДНК i амiногруп атомiв азоту молекули полiамiну. Зазвичай цi
щiльнi контакти одночасно залучають фосфати протилежних тяжiв, як
показано на Рис. 3.4.10a, де можна побачити, як молекулу полiамiну можна
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Рис. 3.4.8: Характернi знiмки спермiдину3+ у рiзних областях подвiйної
спiралi ДНК [37]. Конформацiйнi режими полiамiну показанi лiворуч без
урахування структури ДНК. Знiмки форми спермiдину3+ в рiзних обла-
стях подвiйної спiралi ДНК показанi праворуч.
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Рис. 3.4.9: Знiмки структури аномальної вигнутої конформацiї
спермiдину3+ з ДНК у випадку моди 1 [38]. Злiва та посерединi по-
казанi моментальнi знiмки вигнутої молекули спермiдину3+ з рiзних
бокiв. Справа наведена структура вигнутої молекули спермiдину3+ i
контакти з атомами кисню фосфатних груп рiзних тяжiв ДНК.

вважати роздiленою на двi частини. Перша частина складається з атомiв
N1-C4-C5-C6-N2, якi утворюютьшестичленне кiльце з атомом киснюOP1
однiєї з фосфатних груп ДНК. Це можна вважати циклогексаноподiбним
кiльцем (Рис. 3.4.10b). Друга частина складається з атомiв N-C-C1-C2-C3-
N1 спермiдину3+, що утворюють семичленне кiльце з атомом кисню OP1
фосфатної групи ДНК. Це кiльце циклогептана (Рис. 3.4.10c).

Утворення таких кiлець визначає конформацiйну мiнливiсть молеку-
ли полiамiну у модi 1. У разi циклогексаноподiбного кiльця атомиN1 таN2
мають обмежену рухливiсть через взаємодiю з фосфатною групою ДНК.
АтомC5 є найбiльшрухомим через його частi переходи мiж двома можли-
вими позаплощинними положеннями. Такi переходи аналогiчнi переходу
крiсло-ванна в циклогексанi. Як вiдомо, циклогексановi кiльця не є на-
пруженим станом. У разi циклогептан-подiбного кiльця атоми N та N1
обмеженi у своєму русi зв’язуванням з атомами кисню фосфатних груп
ДНК. Навпаки, атоми C2 i C3 рухливi i здiйснюють переходи мiж двома
можливими позаплощинними положеннями. Цi переходи супроводжую-
ться переворотом двох кутiв зi станiв гош+ до станiв гош− (Рис. 3.4.10), що
призводить до конформацiй кiльця, аналогiчним конформацiям крiсла i
твiст-крiсла циклогептану.

У комплексi мiж аномально вигнутою молекулою спермiдину3+ i ДНК
центральна амiногрупа одночасно зв’язується з двома атомами кисню,
що належать фосфатам у протилежних ланцюгах. В результатi ця амi-
ногрупа бiльш обмежена порiвняно з амiногрупами на кiнцях молекули
спермiдину3+. Цi обмеженняможуть впливати на рухливiсть найближчих
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Рис. 3.4.10: Конформацiї молекули спермiдину3+ в аномальному зiгнутому
станi (мода 1) [38]: (а) схематичне зображення комплексу мiж вигнутою
молекулою спермiдину3+ та атомами кисню фосфатних груп ДНК; (б) ча-
стина молекули спермiдину3+ (N1-C4-C5-C6-N2), що утворюєшестичлен-
не кiльце з атомом кисню OP1 фосфатної групи ДНК; (в) частина моле-
кули спермiдину3+ (N-C-C1-C2-C3-N1), що утворює семичленне кiльце з
атомом кисню OP1 фосфатної групи ДНК.

атомiв C3 i C4. Внаслiдок цього торсiйний кут, що бiля цього атома, зав-
жди знаходиться переважно в транс станах.

3.4.5 Взаємодiя молекул пероксиду водню з ДНК

Пiд час опромiнення ракових клiтин високоенергетичними iонними про-
менями утворюється велика кiлькiсть молекул пероксиду водню (H2O2),
якi ефективно стримують розвиток ракових пухлин в органiзмi хворого.
Незважаючи на iнтенсивнi дослiдження в галузi iонної терапiї онкологi-
чних захворювань, механiзм ефекту залишається невизначеним. Взаємо-
дiя молекули перекису водню (H2O2) з подвiйною спiраллю ДНК пред-
ставляє великий iнтерес для розумiння механiзмiв протипухлинної тера-
пiї пучками важких iонiв. Молекула H2O2 може зв’язуватися з ДНК спе-
цифiчно через атоми нуклеотидних основ i неспецифiчно через атоми ки-
сню фосфатних груп остова макромолекули. У зв’язку з цим є важливим
вивчення взаємодiї молекул перекису водню зi структурними елемента-
ми подвiйної спiралi ДНК. Реалiстичне моделювання процесiв взаємодiї
H2O2 з елементами структури ДНК повинно включати взаємодiї з ото-
чуючими молекулами води та iонами розчину, що може бути здiйснено
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Рис. 3.4.11: Розподiл молекул пероксиду водню навколо фосфатних груп
ДНК [39]: (а) усередненi функцiї радiального розподiлу для атомiв кисню
молекул пероксиду водню вiдносно атомiв киснюO1 i O2 фосфатних груп
остова ДНК; (б) структурнi схеми комплексiв H2O2 з фосфатними група-
ми основи подвiйної спiралi ДНК. Штрихованi лiнiї позначають вiдстанi
пiку A та пiку B функцiй радiального розподiлу. Молекули води не пока-
занi для ясностi подання.

в рамках методу молекулярної динамiки. В рамках спiвробiтництва мiж
групами вчених, що в Iнститутi теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбо-
ва НАН України пiд керiвництвом С.Н. Волкова i в Унiверситетi iменi
Павла Йозефа Шафарика в Кошицях пiд керiвництвом Йозефа Улiчно-
го, було проведено молекулярно-динамiчне дослiдження взаємодiї моле-
кул пероксиду водню з фосфатними групам остова подвiйної спiралi ДНК
[39]. Дослiдження проводили для п’яти рiзних систем, три з яких мiсти-
ли молекулу ДНК, i двi системи були без ДНК. Подвiйна спiраль ДНК
знаходилася у В-формi i складалася з 20 пар основ, що повторювали-
ся d(CGCGAATTCGCG}AATTCGCG). Системи з ДНК складалися з фра-
гмента подвiйної спiралi, оточеного молекулами води, протийонiв Na+ та
молекул перекису водню рiзної концентрацiї. Концентрацiя молекул пе-
рекису водню в системах з ДНК становила 0M, 0,3M та 3,5MH2O2, вiдпо-
вiдно. Симуляцiї проводилися за допомогою програмного пакету NAMD
[40] з використанням силового поля CHARMM36 [41,42].

Аналiз радiальних функцiй розподiлу (Рис. 3.4.11а) показав, що мо-
лекули H2O2 беруть участь у формуваннi гiдратної оболонки фосфатної
групи остова ДНК. Зокрема, можливi чотири комплекси молекули H2O2
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Рис. 3.4.12: Механiзм утворення вiдкритого i закритого станiв у компле-
ксах молекули пероксиду водню з фосфатними групами остова подвiйної
спiралi ДНК.

та PO−4 (Рис. 3.4.11б). Комплекс, де молекула перекису водню пов’язана з
одним з атомiв кисню фосфатної групи (O1 або O2) за допомогою одного
H-зв’язку (Комплекс I), виявився домiнуючим. Молекула пероксиду во-
дню в комплексi такого типу може здiйснювати обертання навколо Н-
зв’язку i не має жодних обмежень для конформацiйних змiн молекули.
Водночас, комплекси, де молекула H2O2 пов’язана з фосфатною групою
двома Н-зв’язками (Комплекс III) або Н-зв’язком та контактом, опосе-
редкованим протийоном (Комплекс IV), характеризується фiксованими
положеннями атомiв кисню молекули пероксиду водню вiдносно атомiв
кисню фосфатної групи. Комплекси III та IV рiдко спостерiгались в си-
муляцiї. Беручи до уваги вiдносну рухливiсть молекули перекису водню в
Комплексах I та II, їх можна вважати вiдкритим станом, тодi як у Компле-
ксах III та IV через обмеження в рухомостi H2O2 є випадками закритого
стану (Рис. 3.4.12).

Взаємодiючи з фосфатною групою остова ДНК у випадку комплексiв I
та II, молекула перекису водню замiщує одну молекулу води, зв’язану з
одним з атомiв кисню фосфатної групи. У випадку комплексу III двi моле-
кули H2O витiсняються з гiдратацiйної оболонки фосфатної групи i замi-
щаються однiєю молекулою H2O2. Утворення комплексу IV вiдбувається
завдяки наявностi протийонiв Na+ з гiдратацiйною оболонкою, де двi мо-
лекули H2O замiненi однiєю молекулою H2O2. Протийони з перекисом
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водню в своїй гiдратнiй оболонцi, конденсуючись на макромолекулi ДНК,
доставляють молекули H2O2 до подвiйної спiралi. Молекула пероксиду
водню поблизу ДНК може залишити гiдратну оболонку iона або залиши-
тися в нiй, що дає можливiсть утворювати всi розглянутi комплекси.

Ймовiрний вплив молекули H2O2 на бiологiчнi механiзми ДНК можна
розглядати як багатоступеневий процес iз подальшим утворенням ком-
плексiв вiдкритого та закритого стану (Рис. 3.4.12). Молекула пероксиду
водню з розчину зв’язується з одним iз атомiв кисню фосфатної групи
(O1 або O2), утворюючи комплекс вiдкритого стану (Комплекс I або II).
Перебуваючи деякий час у такому станi, молекула H2O2 може дисоцiю-
вати вiд фосфатної групи назад у розчин або перейти до закритого стану
(Комплекс III або IV). У комплексi закритого стану атоми фосфатної гру-
пи подвiйної спiралi ДНК недоступнi для утворення Н-зв’язку з iншими
молекулами. Одночасно утворення двох водневих зв’язкiв з атомами ДНК
є необхiдним для розпiзнавання нуклеїнових бiлкiв, отже зв’язування мо-
лекул перекису водню з фосфатними групами остова подвiйної спiралi
може iндукувати вплив на бiологiчнi процеси.

3.4.6 Пiдсумок

Дослiджено структуру та динамiку iон-гiдратної оболонки подвiйної спi-
ралi ДНК. Для визначення мiсця трансляцiйних коливань молекул во-
ди, що знаходяться у водному хребтi мiнорного жолоба ДНК, побудова-
но модель конформацiйних коливань ДНК на основi пiдходу Волкова-
Косевича. Показано, що моди коливань молекул води знаходяться в низь-
кочастотному дiапазонi спектру в околi вiд 165 до 210 см−1 i залежать вiд
послiдовностi пар нуклеотидiв. Розрахунки показали, що для цiєї моди
має бути суттєвим iзотопiчний зсув у випадку замiни H2O на D2O, який
складає приблизно 10 см−1. Одержанi результати можуть бути використа-
нi для експериментального виявлення коливань водного хребта мiнорно-
го жолоба подвiйної спiралi ДНК.

В рамках молекулярно-динамiчного моделювання дослiджено стру-
ктуру та динамiку iон-гiдратної оболонки подвiйної спiралi ДНК. Зокре-
ма, для рiзних дiлянок подвiйної спiралi проаналiзовано колективнi ко-
ливання молекул води, що проявляються в низькочастотному дiапазонi
спектру (<300 см−1). Результати показали, що коливальна динамiка гiдра-
тної оболонки ДНК суттєво вiдрiзняється вiд динамiки молекул води в
об’ємi. Характернi моди коливань змiщуються приблизно на 20 см−1 у бiк
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вищих частот, а мода симетричного розтягування водневих зв’язкiв по-
близу 150 см−1 зникає внаслiдок взаємодiї з атомами подвiйної спiралi
ДНК. Отриманi результати можуть дати iнтерпретацiю експерименталь-
них даних низькочастотних спектрiв ДНК i можуть бути важливими для
розумiння процесiв непрямого бiлково-нуклеїнового впiзнавання.

Для визначення розподiлу сконденсованих протийонiв мiж внутрi-
шнiми та зовнiшнiми дiлянками ДНК розвинуто спецiальну модель на
основi теорiї конденсацiї Меннiга. Результати показали, що кiлькiсть про-
тийонiв, захоплених усерединi макромолекули, має бути бiльшою за 0,16
на одну фосфатну групу. Максимальна кiлькiсть протийонiв, якi можуть
бути локалiзованi всерединi подвiйної спiралi ДНК, обмежена i становить
приблизно 0,4 на одну фосфатну групу, що набагато менше, нiж загальна
кiлькiсть сконденсованих протийонiв. Одержанi оцiнки узгоджуються з
результатами виконаних молекулярно-динамiчних симуляцiй. Розробле-
на модель описує загальнi особливостi структури хмари протийонiв нав-
коло ДНК та дозволяє передбачити їх кiлькiсть усерединi жолобiв подвiй-
ної спiралi.

Проведено молекулярно-динамiчне дослiдження для систем, що мi-
стять двi макромолекули ДНК з молекулами спермiдину3+. Показано, що
динамiка полiамiнiв сильно залежить вiд вiдстанi, що роздiляє рiзнi ма-
кромолекули ДНК: на малiй вiдстанi (бiля 20 Å) молекули спермiдину3+ в
мiжспiральнiй областi ефективно зв’язуються з ДНК, а на великiй – вони
стають бiльш мобiльними i перемiщуються вiд одного мiсця зв’язування
до iншого. В областях ДНК-ДНК контактiв молекули спермiдину3+ утво-
рюють поперечнi зшивки. Виявлено, що молекули спермiдину3+ локалiзу-
ються переважно у мiнорному жолобi подвiйної спiралi ДНК на дiлянках
з нуклеотидними послiдовностями AATT та ATAT, що вказує на можли-
вiсть контрольованого формування мiжспiральних зшивок.

Подальшi дослiдження комплексiв спермiдину3+ з подвiйною спiра-
ллю ДНК здiйснювалися у напрямку визначення ролi конформацiйної
гнучкостi полiамiнiв. Дослiджено конформацiйний простiр спермiдину3+

на основi атомiстичного моделювання методом молекулярної динамiки.
Аналiзуючи розподiл вiдстаней мiж кiнцями молекул полiамiну, усi її мо-
жливi 2187 конформацiй було об’єднано в 7 рiзних сiмейств. Число кон-
формацiйних сiмейств вiдповiдає числу торсiйних кутiв в остовi полiа-
мiну i є однаковим як у водному розчинi, так i при взаємодiї з подвiй-
ною спiраллю ДНК. Однак присутнiсть ДНК сильно впливає на ймовiр-
нiсть кожної конформацiї. Зокрема, компактнi конформацiї, якi дуже рiд-
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ко зустрiчаються в розчинi, стають суттєвими в системi з ДНК. Показано,
що аномально вигнутi конформацiї молекули спермiдину3+ є результатом
взаємодiї всiх трьох амiногруп полiамiну з фосфатними групами ДНК з
боку мiнорного жолоба подвiйної спiралi. Змiни торсiйних кутiв зiгнутої
молекули спермiдину3+ пояснено з погляду конформацiйних перетворень
шести- i семичленних кiлець, аналогiчних циклогексану i циклогептану.
Аналiз розташування молекул спермiдину3+ вздовж макромолекули ДНК
виявив специфiчнiсть послiдовностi нуклеотидiв з вираженою перевагою
А-трактiв з боку мiнорного жолоба. Утворення аномально вигнутих кон-
формацiй спермiдину3+ у комплексi з подвiйною спiраллю ДНК може ма-
ти першорядне значення для розумiння механiзмiв, що лежать в основi
бiологiчного функцiонування ДНК.

Окреме моделювання було виконано для вивчення конкурентного
зв’язування молекул пероксиду водню та води з фосфатними групами
остова подвiйної спiралi ДНК. Результати молекулярно-динамiчних си-
муляцiй для ДНК у водному розчинi з молекулами пероксиду водню та
протийонами Na+ показали, що молекули пероксиду водню зв’язуються з
фосфатними групами ДНК, замiнюючи молекули води з гiдратної оболон-
ки. Аналiз можливих структур, якi можуть утворювати молекула H2O2 у
комплексi з фосфатною групою ДНК, виявив, що найiмовiрнiшими є ком-
плекси, в яких молекула перекису водню пов’язана з фосфатною групою
одним водневим зв’язком. Комплекси, в яких молекула Н2О2 пов’язана
з фосфатною групою двома водневими зв’язками, або за допомогою Н-
зв’язку та iонно-опосередкованого контакту, спостерiгалися рiдко. Слiд
очiкувати, що молекули перекису водню можуть пригнiчувати утворення
водневих зв’язкiв з фосфатними групами остова подвiйної спiралi, пору-
шуючи бiологiчне функцiонування ДНК.
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3.5 Вплив топологiї складногалужених Гаусових
макромолекул на їх поведiнку в розчинах

В. Блавацька

Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1,
e-mail: viktoria@icmp.lviv.ua

Властивостi полiмерних розчинiв суттєво визначаються розмiром та
формою типових конформацiй окремих макромолекул, якi в свою чергу
є залежними вiд топологiї структури цих молекул. Розглянуто приклади
складногалужених полiмерних структур та кiлькiсно описано особливо-
стi їх конформацiйних характеристик розмiру та форми, застосовуючи як
аналiтичний, так i чисельний пiдходи.

3.5.1 Вступ

Характеристики розмiру та форми типових конформацiй, якi набувають
полiмернi макромолекули у розчинах, значною мiрою визначають, зокре-
ма, динамiку згортання та каталiтичну активнiсть [1] бiлкiв, гiдродина-
мiку полiмерних рiдин [2] тощо. Було запропоновано [3, 4] характеризу-
вати просторову асиметрiю типових полiмерних конфiгурацiй за допомо-
гою обертально-iнварiантних унiверсальних величин, таких як усередне-
на асферичнiсть ⟨Ad⟩ (тут i далi ⟨. . .⟩ позначає усереднення по ансамблю
всiх можливих полiмерних конфiгурацiй). Величина ⟨Ad⟩ набуває макси-
мального значення одиницi для повнiстю розтягнутої стрижнеподiбної
конфiгурацiї, та нуля у випадку iдеальної сферичної форми. Як характери-
стику ефективного розмiру (ефективне видовження в просторi) окремої
полiмерної макромолекули, можна розглянути усереднений радiус гiрацiї
⟨R2

g⟩, який безпосередньо вимiрюється в експериментах зi статичного роз-
сiювання. Зауважимо, що надалi нас цiкавитимуть лише Гаусовi полiмернi
структури, де нехтується само- та взаємноуникаючими взаємодiями мiж
мономерами, що характерно для випадку так званого θ-розчину. В тако-
му наближеннi, зокрема для лiнiйного полiмерного ланцюжка при d = 3
значення асферичностi A3chain = 0.394274 [5].

Вплив топологiї окремих полiмерних макромолекул на їхнi статичнi та
динамiчнi властивостi в розчинниках є питанням, що викликає великий
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Рис. 3.5.1: Схематичне представлення типових топологiй полiмерiв: a) лi-
нiйна, b) петлева, c) зiрка з f =5 гiлками, d) розетка з fc=2 лiнiйними гiл-
ками та fr=3 петлями, e) щiтковий полiмер з n=3 точками розгалуження,
кожна з яких мiстить fc=2 лiнiйних гiлок, f) щiтковий полiмер з n=3 точка-
ми розгалуження, кожна з яких мiстить fc=1 лiнiйних гiлок та fr=1 петель.

iнтерес у сучаснiй фiзицi полiмерiв. Для порiвняння ефективних розмi-
рiв будь-якої складної полiмерної топологiї ⟨R2

g⟩complex та одиночного по-
лiмерного ланцюжка ⟨R2

g⟩chain такої ж сумарної молекулярної маси вводи-
ться спiввiдношення розмiрiв [6]:

g =
⟨R2

g⟩network

⟨R2
g⟩chain

. (3.5.1)

Починаючи зфундаментальних робiт Цiмма та Штокмайєра [6], було про-
ведено теоретичний аналiз найпростiшого представника нетривiальної
розгалуженої топологiї макромолекул, так званого зiркоподiбного полiме-
ру (див. Рис. 3.5.1c) з f лiнiйними гiлками,що розходяться вiд центральної
точки розгалуження. Для спiввiдношення розмiрiв у цьому випадку зна-
йдено точний вираз

gstar =
3 f − 2
f 2

, (3.5.2)
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та оцiнено збiльшення симетрiї форми iз зростанням f (наприклад,
A3star( f = 12) = 0.089 [7]). Конформацiйнi властивостi розмiру та фор-
ми зiркоподiбних полiмерiв нещодавно були ретельно дослiджено в робо-
тi [8] iз застосуванням як аналiтичних, так i числових пiдходiв.

Встановлено, що багато синтетичних полiмерiв утворюють кiльцевi
структури (Рис. 3.5.1b) пiд час полiмеризацiї та полiконденсацiї [9]. У цьо-
му вiдношеннi цiкавими є так званi розетковi полiмери [10], що мiстять
fc лiнiйних гiлок та fr замкнених петель (пелюсток), що розходяться з
однiєї точки розгалуження (рис. 3.5.1d). При fr = 0 вiдновлюється fc-
розгалужений зiркоподiбний полiмер. Вплив такої гiбридної топологiї на
конформацiйнi властивостi було проаналiзовано в роботах [11, 12]. З по-
стiйним прогресом у синтезi та аналiзi полiмерiв, з часом було синтезова-
но макромолекули з набагато складнiшою архiтектурою та властивостя-
ми. Найпростiшим випадком полiмерної архiтектури з бiльш нiж однiєю
точкою розгалуження, який досить точно вловлює реологiчнi властивостi
комерцiйних розплавiв довголанцюгових галужених полiмерiв, є структу-
ра «пом-пом» [13], що складається з лiнiйного основного ланцюга з дво-
ма кiнцевими точками розгалуження функцiональних груп f1 та f2, вiд-
повiдно. Як аналiтичнi, так i числовi дослiдження, присвяченi властиво-
стям розмiру та форми таких молекулярних топологiй, були проведенi в
роботах [14–16]. Як наступний крок до ускладнення структури, слiд зга-
дати щiткоподiбнi полiмери (рис. 3.5.1e), як важливих представникiв кла-
су складнорозгалужених структур. Вони характеризуються набором fc бi-
чних лiнiйних ланцюжкiв (гiлок), перiодично приєднаних у n точках роз-
галуження до лiнiйного полiмерного остова [17] (зауважимо,що при n = 2
вiдновлюється так званий симетричний помпом з f1 = f2 = fc+1). Випадок
щiткоподiбних топологiй, що мiстять не лише лiнiйнi бiчнi ланцюжки, а й
гiлки у формi замкнених петель у кожнiй точцi розгалуження (Рис. 3.5.1f)
розглядався у роботi [18].

Складнi полiмернi мережi великої молекулярної маси з множинними
центрами галуження є цiкавими об’єктами для вивчення як з академi-
чної [20], так i з комерцiйної [21] точки зору. На мовi математичних гра-
фiв, точки розгалуження в полiмерних мережах розглядаються як верши-
ни (вузли), i їх функцiональнiсть, таким чином, визначає кiлькiсть вихi-
дних зв’язкiв (ступенiв) цих вузлiв. У роботах [22,23] було запропоновано
модель безмасштабної полiмерної мережi, де ступенi вузлiв k пiдпорядко-
вуються степеневому розподiлу:
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Рис. 3.5.2: Безмасштабнi мережi з N = 100мономерiв та показником α = 2.1
(лiворуч) та α = 3.5 (праворуч), побудованi на основi алгоритму безмас-
штабного дендримера (SFD) з kmin = 1 (бiльшдетеально у Пiдроздiлi 3.5.4).

p(k) ∼ k−α , k ≫ 1. (3.5.3)

Нещодавно, у роботi [19] кiлькiсно описано збiльшення компактностi та
симетрiї таких мережевих структур (зображених на Рис. 3.5.2, 3.5.3) зi
зменшенням параметра α.

Структура решти роздiлу така. У наступному пiдроздiлi коротко опи-
сано два методи, що успiшно застосовувались для аналiзу конформацiй-
них властивостей Гаусових полiмерiв складної структури: аналiтичний

Рис. 3.5.3: Безмасштабнi мережi з N = 100мономерiв та показником α = 2.1
(лiворуч) та α = 3.5 (праворуч), побудованi на основi алгоритму конфiгу-
рацiйної безмасштабної мережi iз kmin = 2 [19] (бiльш детеально у Пiдроз-
дiлi 3.5.4).
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пiдхiд iнтегрування за траєкторiями та чисельний метод Вея. У пiдроз-
дiлi 3.5.3 наведено результати розрахунку параметрiв розмiрiв та форми
шiткоподiбних полiмерних структур, а пiдроздiл 3.5.4 присвячено полi-
мерним структурам у формi Гаусових безмасштабних мереж. Завершуємо
роздiл, наводячи Висновки та коротке обговорення.

3.5.2 Методи

Серед рiзноманiтних аналiтичних та числових пiдходiв, що застосову-
ються для кiлькiсного опису конформацiйних властивостей полiмерiв у
розчинниках, тут зосередимося на двох iз них. Аналiтичний пiдхiд, що
дозволяє отримати точнi значення унiверсальних конформацiйних хара-
ктеристик розмiру та форми Гаусових полiмерних структур, базується на
моделi безперервного ланцюжка, запропонованiй Едвардсом [24], яка тi-
сно пов’язана з iнтегруванням за траєкторiями у квантовiй механiцi [25].
Цей пiдхiд дозволив отримати точнi значення низки характеристик роз-
мiру та форми складних полiмерних топологiй, таких як розетковi [10],
щiткоподiбнi [18], снiжинкоподiбнi [16] полiмернi структури, випадковi
полiмернi мережi [26] тощо. Однак слiд зазначити, що вiн стикається з
серйозними технiчними труднощами iз зростанням складностi архiтекту-
ри полiмерiв. У цьому вiдношеннi дуже потужним виявляється чисельний
метод Вея [27, 28], який дозволяє отримати високоточнi оцiнки конфор-
мацiйних характеристик полiмерної структури будь-якої топологiї у Гау-
совому наближеннi. Цей метод визначає форму гаусової мережi з N вер-
шин через її N×N матрицю Кiрхгофа K. Вона визначається як K =D−A,
де D – матриця степенiв, а A – матриця сумiжностi. Таким чином, дiаго-
нальнi елементи K i i дорiвнюють степеню вершини i, тодi як недiагональнi
елементи K i j дорiвнюють −1, коли вершини i та j сумiжнi, та 0 в iншому
випадку. Метод Вея було успiшно застосовано для оцiнки значень фор-
ми набору складних полiмерних структур, таких як гребiнчастi полiме-
ри [28], дендримери [29], щiткоподiбнi структури [18], полiмернi мережi
Erdős-Rényi [26] тощо.

3.5.3 Щiтковi полiмернi структури

Конформацiйнi характеристики щiткових полiмерних структур iз n то-
чками розгалуження на лiнiйному ланцюжку-основi, кожна з яких мi-
стить fc бiчних лiнiйних ланцюжкiв та fr замкнених кiлець (Рис. 3.5.1f),

82



3.5. Вплив топологiї складногалужених Гаусових макромолекул

(5)(1) (2) (3) (4)

Рис. 3.5.4: Дiаграмне представлення внескiв у ⟨R2
g⟩. Суцiльна лiнiя на дiа-

грамi є схематичним представленням полiмерної траєкторiї довжиною S,
а хвилястi лiнiї позначають точки s1 та s2, ● позначає положення точки
галуження.

було дослiджено в рамках аналiтичного пiдходу на основi моделi непе-
рервного ланцюжка у роботi [18].

На мовi моделi Едвардса, статистична сума такої системи визначається
як:

Zbottlebrush = ∫ Dr⃗
n+1

∏
k=1

δ(r⃗k(Lb) − ⃗rk+1(0)) ×

×
fc+ fr

∏
i=1

δ(r⃗k(L) − r⃗ i(0))
fr

∏
j=1

δ(r⃗ j(L) − r⃗ j(0))
fc+ fr

∏
i=1

e−H i . (3.5.4)

Тут H i позначає Гамiльтонiан, що спiввiдноситься з кожною i-ю траєкто-
рiєю довжиною S i та параметризованою радiус-вектором r⃗ i(s), iз 0 ≤ s ≤
S i , згiдно з

H i =
1
2 ∫

S

0
(dr⃗ i(s)

ds
)

2

, (3.5.5)

(6) (7) (8)

Рис. 3.5.5: Дiаграмне представлення внескiв у ⟨R2
g⟩. Позначення такi ж як

на Рис. 3.5.4, за винятком того що довжина центральної лiнiї тут позначає
(змiнну) кiлькiсть сегментiв ланцюжка-основи, позначеної як p .
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перший набiр δ-функцiй описує основу, яка складається з n сегментiв,
причому кожен наступний сегмент починається з кiнця попереднього.
Другий та третiй набори δ-функцiй означають, що кожна з точок розга-
луження служить початковою точкою для fc + fr вихiдних траєкторiй.
Обмежимось лише випадком, коли всi бiчнi ланцюжки мають однакову
довжину S i = S, проте сегменти основи мають рiзну довжину Sb , так що
(Sb/S) = a. У цьому випадку загальна довжина основи становить (n+1)Sb .
Загальна кiлькiсть траєкторiй для цiєї структури становить, вiдповiдно,
F = 1 + n( fc + fr + 1). У рамках цiєї моделi, вираз для радiуса гiрацiї озна-
чається як:

⟨R2
g⟩ =

1
2(FL)2

F

∑
i , j=1

∫
L

0
∫

L

0
⟨(r⃗ i(s2) − r⃗ j(s2))2⟩. (3.5.6)

При його обчисленнi використовується дiаграмна технiка (Рис. 3.5.4,
3.5.5). Застосовуючи загальнi правила дiаграмних обчислень та зiбравши
отриманi внески вiд рiзних дiаграм, отримується вираз для вiдношення
розмiрiв [18]:

gbb = [a(a2 + (2 fc + fr)a + ( fr + fc)2)n3 + (2a3 + (2 fc + fr)a2(3.5.7)

+ (12 fc + 2 fr)a + 12( f
3
r

3
+ f 2

c +
4 fc fr

3
) ) n2

+ (12a3 + (4 fc + 2 fr)a2 − (4 f 2
c − (8 fr − 12) fc − 4 f 2

r + 2 fr)a

− 8 fc − fr) n + 4a3][( fc + fr)n + (a + 1)n]−3 . (3.5.8)

При fr = 0, вiдтворюється результат для щiткового полiмеру, що мiстить
лише лiнiйнi гiлки, iз роботи [30]. Важливо вiдзначити,що при будь-якому
n значення g менше за одиницю, що вiдображає зменшення ефективно-
го розмiру полiмерної структури порiвняно з лiнiйним ланцюжком. Цей
ефект зростає зi збiльшенням n. Крiм того, наявнiсть бiчнихпетель, у свою
чергу, призводить до зменшення ефективного розмiру розглянутих стру-
ктур порiвняно з ефектом, спричиненим лiнiйними бiчними ланцюгами.

3.5.4 Безмасштабнi полiмернi мережi
Звернiмось до значно складнiших полiмерних структур iз неоднорiдним
розподiлом ступенiв вузлiв, що описується виразом (3.5.3) i аналiзувались
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у роботi [19]. На цьому етапi можна побудувати двi суттєво рiзнi тополо-
гiї з рiзними характеристиками, хоча вони керуються одним i тим самим
розподiлом ступенiв вузлiв (3.5.3).

Перша схема базується на застосуваннi алгоритму конфiгурацiйної
моделi (SFC) [31], де стартується з набору N незв’язаних вузлiв зi ступе-
нями, вiдповiдно, k i (i = 1, . . . ,N), якi є випадковими числами, взятими
з розподiлу ймовiрностей (3.5.3) з умовою kmin ≤ k i ≤ kmax, де kmin та
kmax є мiнiмальним та максимальним ступенями вузлiв. У даному випад-
ку обрано kmin = 2. Випадковим чином вузли з’єднуються, враховуючи
їхнi ступенi (кiлькiсть можливих вихiдних зв’язкiв) k i (Рис. 3.5.3). Iсто-
тною особливiстю мереж, створених на основi такого алгоритму, є те, що
вони мiстять ряд множинних петель та загалом мають кругову структуру.

У рамках другої схеми метою є отримання безмасштабної мережi без
внутрiшнiх петель, що нагадують узагальненi дендримернi структури. Та-
кий алгоритм безмасштабної дендримерної мережi (SFD) був розробле-
ний у роботах [22,23]. В рамках цього алгоритму стартується з одиночно-
го вузла зi ступенем k1, вибраного випадковим чином iз розподiлу (3.5.3)
з умовою kmin = 2. Множина k1 вузлiв надалi з’єднується з кожним iз його
вихiдних зв’язкiв. Процедура триває, доки не досягнуто бажаної загальної
кiлькостi вузлiв N . На цьому етапi зростання мережi зупиняється, i всiм
рештi вiдкритих вершин присвоюється ступiнь k = 1. Приклади мереж,
отриманих на основi цього алгоритму, представленi на рис. 3.5.2, вони ма-
ють топологiю,що нагадує iєрархiчнi структури дендримерiв, за винятком
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Рис. 3.5.6: Асферичностi ⟨A3⟩ (a) та спiввiдношення розмiрiв ⟨g⟩ (b) полi-
мерних безмасштабних мереж iз фiксованим N = 100 та рiзними α, отри-
манi в числових симуляцiях iз застосуванням методу Вея. Вiдкритi симво-
ли: алгоритм SFC; заповненi символи: алгоритм SFD [19].
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Рис. 3.5.7: Середнi значення асферичностi ⟨A3⟩ (a) та спiввiдношення роз-
мiрiв ⟨g⟩ (b) полiмерних безмасштабних мереж iз фiксованим α = 3.5 та
рiзними N , отриманi в числових симуляцiях iз застосуванням методу Вея.
Вiдкритi символи: алгоритм SFC; заповненi символи: алгоритм SFD [19].

того, що кожна точка розгалуження тут мiстить випадкову галуженiсть
згiдно (3.5.3).

Оцiнки для спостережуваних величин, а саме характеристики розмi-
ру та форми обох типiв структур, отриманi шляхом побудови ансамблiв
мереж застосовуючи як схеми SFC, так i SFD. Результати для ⟨A3⟩ та ⟨g⟩,
отриманi шляхом застосування формул Вея та виконання усереднення,
представленi на Рис. 3.5.6, 3.5.7. Обидва значення зростають iз параме-
тром α, що вказує на зменшення ролi вузлiв iз високим ступенем, то-
дi як при будь-якому α структури SFD є бiльш анiзотропними та про-
тяжними порiвняно з мережами, побудованими за SFC. Зауважимо, що
для достатньо високих α мережi SFC поступово набувають структури за-
мкненого полiмерного кiльця, тодi як мережа SFD досягає межi лiнiйного
полiмерного ланцюга. Для цих випадкiв вiдтворюються вiдомi значення
A3chain = 0.394274 [5], A3ring = 0.246368 [5], gring = 1/2 [6].

3.5.5 Висновки

Цей огляд присвячено впливу топологiї складних Гаусових полiмерних
структур на їх характеристики розмiру та форми, що є суттєвими в кон-
текстi динамiки згортання макромолекул та гiдродинамiки полiмерних
рiдин. Зокрема, основний iнтерес представляли обертально-iнварiантнi
унiверсальнi величини, такi як усереднена асферичнiсть ⟨Ad⟩ (мiра вiдхи-
лення типової конформацiї полiмеру вiд iдеалiзованої сферичної форми)
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та спiввiдношення розмiрiв g (мiра просторової протяжностi складної ма-
кромолекули порiвняно з окремим лiнiйним ланцюжком). Ми зосереди-
лися на двох потужних та добре перевiрених методах, успiшно застосо-
ваних для кiлькiсного опису конформацiйних властивостей Гаусових по-
лiмерiв у розчинниках. Перший iз них базується на моделi безперервного
ланцюжка, що дозволяє отримувати точнi результати для Гаусових полi-
мерних структур, але стикається з технiчними обмеженнями зi збiльшен-
ням складностi архiтектури полiмерної мережi. На противагу цьому, ме-
тод Вея застосовний для аналiзу макромолекул будь-якої (складної) топо-
логiї, якщо означено їх матрицю Кiрхгофа та її власнi значення. Кiлькiсно
показано зростання компактностi та симетрiї щiткоподiбних полiмерних
макромолекул, що мiстять fc лiнiйних ланцюжкiв та fr петель у кожнiй
iз n точок галуження вздовж ланцюжка-основи [18]. Оцiнено характери-
стики розмiру та форми безмасштабних полiмерних мереж [19], розподiл
ступенiв вузлiв у яких пiдлягає степеневогому закону (3.5.3), та кiлькiсно
вказано збiльшення компактностi та симетрiї таких мережевих структур
зi зменшенням параметра α.
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3.6 Фармакологiчнi особливостi 4-тiазолiдинонiв як
перспективних бiологiчно активних сполук

А.В. Лозинський, I.В. Коваленко, Р.Б. Лесик

ДНП «Львiвський нацiональний медичний унiверситет
iменi Данила Галицького»

3.6.1 Вступ

4-Тiазолiдинони як джерело потенцiйних лiкарських засобiв залишаю-
ться об’єктом пiдвищеної уваги фармацевтичної науки ще з початку ХХ
столiття. Для цього класу гетероциклiчних сполук iсторично характернi
антимiкробна, фунгiстатична та противiрусна активностi [1–5]. Подаль-
ший розвиток медичної хiмiї та значний прогрес у бiологiчному скринiн-
гу, зокрема впровадження високопродуктивнихфармакологiчнихметодiв
оцiнки, дозволили переосмислити фармакологiчний потенцiал цiєї групи
гетероциклiв. Було виявлено низку несподiваних бiологiчних ефектiв, що
зумовило появу принципово нового класу антидiабетичних препаратiв та
вiдкрило перспективи застосування 4-тiазолiдинонiв у терапiї соцiально
значущих захворювань, зокрема онкологiчних, серцево-судинних патоло-
гiй та запальних процесiв.

У даному фрагментi роботи проведено узагальнення сучасних даних
щодо фармакологiї 4-тiазолiдинонiв та їх функцiональних похiдних iз ме-
тою об’єктивної оцiнки їхнього потенцiалу як платформи для розробки
нових лiкарських засобiв. Вiдомо, що один iз найпростiших представни-
кiв цього класу — 2,4-тiазолiдиндiон — рекомендований як профiлакти-
чний засiб проти дiї iонiзуючого випромiнювання [6], що додатково пiд-
тверджує доцiльнiсть використання цього гетероциклiчного каркасу в ра-
цiональному дизайнi бiологiчно активнихмолекул.Модифiкацiя структу-
ри 4-тiазолiдинонiв значно розширює спектр їхфармакологiчної активно-
стi, причому критичне значеннямає введення рiзноманiтних структурних
фрагментiв (арилiденових, гетерилiденових, алкiльних, єнамiнових тощо)
у положення 5 базового циклу [7]. У даному короткому повiдомленнi оха-
рактеризовано деякi види бiологiчної активностi зазначеного класу спо-
лук: протидiабетичну, протимiкробну та протитрипаносомну.
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3.6.2 Протидiабетична активнiсть 5-замiщених
4-тiазолiдинонiв

Протягом останнiх десятилiть однiєю з головних проблем клiнiчної фар-
макологiї залишається пошук ефективних засобiв для лiкування цукрово-
го дiабету 2 типу. Значний внесок у становлення тiазолiдиндiонiв як ново-
го класу протидiабетичних агентiв зробили дослiдники фармацевтичних
компанiй Takeda Pharmaceutical Company та Sankyo Co., Ltd.

У 1982 роцi фахiвцi Takeda описали серiю 5-(4-R-бензил)-2,4-тiазо-
лiдиндiонiв, здатних знижувати iнсулiнорезистентнiсть i пiдвищувати
бiологiчну дiю iнсулiну в експериментальних моделях дiабету. Перший
представник цiєї групи —Ciglitazone— продемонстрував зниження рiв-
нiв глюкози, плазмового iнсулiну та триглiцеридiв у iнсулiн-резистентних
тварин, водночас не проявляючи активностi у здорових тварин i в моде-
лi стрептозотоцин-iндукованого дiабету [8]. Подальшi дослiдження при-
звели до вiдкриття нових гiпоглiкемiчних тiазолiдиндiонiв (рис. 3.6.1), що
остаточно сформувало концепцiю фармакотерапiї iнсулiнонезалежного
дiабету на основi пiдвищення чутливостi тканин до iнсулiну. У 1997 ро-
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цi компанiя Sankyo вивела на фармацевтичнi ринки Японiї та США пре-
парат Troglitazone. Ще ранiше, у 1996 роцi, Takeda запровадила в клiнiчну
практику Японiї, а згодом i США, Pioglitazone [9].

Препарат Rosiglitazone, розроблений компанiєю SmithKline Beecham,
отримав схвалення для клiнiчного застосування у США. Iншi представни-
ки класу — Englitazone (Pfizer), G1262570 (GlaxoWellcome), JTT-501 (JT) та
MCC-555 (Mitsubishi) — проходили II фазу клiнiчних дослiджень. У 2003
роцi розiглiтазон пiд торговою назвоюAvandia був упроваджений на фар-
мацевтичний ринок України [10].

Троглiтазон та його структурнi аналоги реалiзували принципово но-
вий пiдхiд до лiкування iнсулiнорезистентностi, який не спрямований на
стимуляцiю секрецiї iнсулiну, а на пiдвищення чутливостi периферичних
тканин до ендогенного гормону, що забезпечує зменшення iнсулiнорези-
стентностi.

Молекулярний механiзм дiї тiазолiдиндiонiв пов’язують з активацi-
єю ядерних рецепторiв Peroxisome proliferator-activated receptor gamma
(PPARγ) [11–14], якi регулюють експресiю генiв, залучених до вуглеводно-
го та лiпiдного обмiну. Подальше вивчення родини PPAR-рецепторiв роз-
ширило уявлення про потенцiйнi терапевтичнi можливостi цього класу
сполук, зокрема у профiлактицi та лiкуваннi серцево-судинних та онко-
логiчних захворювань. Зокрема, перспективним напрямом є дослiдження
їхнього впливу на патологiчну гiпертрофiю мiокарда.
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Важливо вiдзначити, що бiльшiсть глiтазонiв вмiщують насиченi фра-
гменти у положеннi 5 базового гетероциклу, тодi 5-ен-похiднi є акти-
ваторами PPAR-рецепторiв в меншiй мiрi [11–14]. У той же час введе-
ння залишку карбонової кислоти в положення N3 та 5-енового фра-
гменту приводить до зниження гепатотоксичностi (сполука 1). Крiм то-
го, похiдне 2 та його похiднi за вiдсутностi активностi щодо PPAR ма-
ють високу антидiабетичну активнiсть in vivo. Це вказує на iнший ме-
ханiзм протидiабетичної дiї 5-арилiден-4-тiазолiдинонiв. 5-Арилiден-3-
бензил-2,4-тiазолiдиндiони 3 (рис. 3.6.2), структурно спорiдненi 5-ен-2,4-
тiазолiдиндiони 4 з об’ємнимифрагментами у положеннiС5 i бiльшпростi
аналоги 5 також розглядаються як потенцiйнi гiполiпiдемiчнi засоби.

5-Бензилiден-2,4-тiазолiдиндiони 6 (рис. 3.6.3) розглядаються як пер-
спективний клас iнгiбiторiв α-глюкозидази (Alpha-glucosidase). α-Глюко-
зидаза (α-D-глюкозидглюкогiдролаза) вiдноситься до мембраннозв’язаних
екзоферментiв, вiдповiдальних за завершальний етап гiдролiтичного роз-
щеплення вуглеводiв у травному трактi [15]. Блокування активностi цього
ферменту призводить до уповiльнення всмоктування глюкози та зменше-
ння постпрандiальної гiперглiкемiї, що обґрунтовує потенцiал таких спо-
лук у фармакологiчнiй корекцiї цукрового дiабету.

Похiднi тiазолiдиндiону 7, що мiстять у положеннi 5 2,3-дигiдробензо-
[1,4]дiоксиновий фрагмент, проявили виражену iнгiбувальну активнiсть
щодо глiкогенфосфорилази (Glycogen phosphorylase) [16]. Цей фермент є
ключовим у процесi глiкогенолiзу, регулюючи мобiлiзацiю глюкози з де-
понованого глiкогену та пiдтримку її концентрацiї в кровi. Тому його iн-
гiбування вважається ефективним пiдходом для контролю рiвня глюкози
при цукровому дiабетi 2 типу.

Вiдомо, що виникнення раннiх та пiзнiх ускладнень цукрового дiабе-
ту, в значнiй мiрi пов’язане з активацiєю мiнорних шляхiв перетворення
глюкози, зокрема полiольного — за участю альдозоредуктази (АР).
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глюкозидази та глiкогенфосфорилази.
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Серед iнгiбiторiв альдозоредуктази (АР-iнгiбiтори, рис. 3.6.4) необ-
хiдно видiлити предстаника групи роданiн-3-алканкарбонових кислот
Epalrestat (ONO-2235, Kinedak, Sorbistat). Epalrestat впроваджений у 1982
роцi компанiєю ONO Pharmaceuticals [17]. За останнi десятилiття вiд-
крито серiї високоселективних АР-iнгiбiторiв серед 5-арилiденроданiн-
3-алканкарбонових кислот 8. Аналогiчну активнiсть також проявля-
ють структурно подiбнi похiднi 2,4-тiазолiдиндiонiв 9. Так, 2,4-дiоксо-
5-(нафтилметилiден)-3-тiазолiдиноцтовi кислоти iнгiбують альдозореду-
ктазу, проте їх дiя дещо нижча, нiж у вiдповiдних 2-тiоксоаналогiв 8 [18].

3.6.3 Антимiкробна, протигрибкова та протитрипаносомна
активностi

Одним iз ключових i добре вивчених видiв бiологiчної активностi похi-
дних тiазолiдинону/тiазолу та їх структурних аналогiв є протибактерi-
альна та протигрибкова дiя [19,20]. На рiвнi iз рядом протимiкробних
лiкарських засобiв, охарактеризованих на перших сторiнках даного роз-
дiлу, є iдентифiкована велика кiлькiсть сполук, якi мають високу бiоло-
гiчну активнiсть та встановленi бiомiшенi, через якi реалiзується дана
фармакологiчна дiя. Зокрема, серед похiдних на основi 5-бензилiден-2-
тiоксотiазолiдин-4-ону 10,11 було iдентифiковано високоактивнi iнгiбi-
тори UDP N-ацетилмурамат/1-аланiн-лiгази, ензиму, який вiдповiдає за
синтез компонентiв клiтинної стiнки бактерiй. Варто вiдзначити, що данi
сполуки проявляли також високу активнiсть проти грам-позитивного ме-
тацилiнрезистентного Staphylococcus aureus MRSA, проте слабку дiю щодо
грамнегативної палички Escherichia coli. У статтi Grant E. B. та спiвавторiв
було повiдомлено про 5-(2-оксоiндолiн-3-iлiден)-2-тiоксотiазолiдин-4-он
11 як сполуку, яка володiє високою iнгiбувальною активнiстю проти b-
лактамази класу С [21]. Серед похiдних на основi роданiну, було також
iдентифiковано похiдне 12 з високими показниками iнгiбування метало-
b-лактамази, що було повiдомлено Brem J. та спiвавторами [22].
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Рис. 3.6.5: Похiднi на основi тiазолiдинону з протимiкробною активнiстю.

У роботi Suree N. та спiвавторiв було iдентифiковано похiдне 5-
арилiден-3-фенiлроданiну 13, яке проявило високу iнгiбувальну актив-
нiсть проти сортази А [23]. Фактор вiрулентностi, сортаза А (SrtA), вiдi-
грає вирiшальну роль у патогенезi грампозитивних бактерiй. SrtA— мем-
бранний фермент бактерiальної клiтини, що закрiплює важливi фактори
вiрулентностi на поверхнi клiтинної стiнки грампозитивних бактерiй.

Новий клас iнгiбiторiв пептиддеформiлази (PDF), що базуються на
основi 5-iлiден-2-тiоксо-тiазолiдин-4-ону iз бiчним ланцюгом гексанової
кислоти в 3-положеннi базового ядра (сполука 14), було iдентифiковано
двома паралельними пiдходами, а саме високопродуктивним та вiртуаль-
ним скринiнгом лiгандiв, що було вперше повiдомлено Howard, M. H. та
спiвавторами (рис. 3.6.5) [24].

Серед тiазоло-хiнолiнових гiбридних молекул 15 було також iденти-
фiковано ряд високоактивних протимiкробних агентiв щодо S. aureus та
E. сoli, якi володiли здатнiстю до iнгубування дегiдрофолат редуктази
(DHFR). Також серед похiдних тiазолу з фрагментом iндолiн-2-ону було
iдентифiковано також високоактивнi iнгiбiтори DHFR, зокрема сполука
16, яка окрiм того проявляла виражений ефект проти антибiотикорези-
стентної P. aeruginosa. Варто вiдзначити, що DHFR є ключовим фермен-
том у регуляцiї стiльникових пулiв тетрагiдрофолiєвої кислоти та її похi-
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Рис. 3.6.6: Похiднi тiазолу з протимiкробною активнiстю.

дних (рис. 3.6.6). Окрiм того даний ензим забезпечує процеси метилюван-
ня деоксиуридинмонофосфату до деокситимiдинмонофосфату, якi забез-
печують подальший клiтинний рiст та пролiферацiю бактерiальних клi-
тин [25,26].

Конденсованi похiднi тiазолу проявляють також помiтну протимiкро-
бну активнiсть (рис. 3.6.7). Так, у рядi похiдних тiазоло[4,5-b]хiноксалiну
було iдентифiковано похiдне 17, яке володiло здатнiстю iнгiбувати ДНК-
гiразу S. aureus. Cеред похiдних тiазоло[3,2-a]пiримiдину було iдентифi-
ковано похiдне 18, що володiє високими iнгiбувальними властивостя-
ми циклодифосфат синтази (IspF) збудникiв Mycobacterium tuberculosis та
Plasmodium falciparum. Варто вiдзначити, що фермент IspF є ключовим у
регуляцiї немевалонатного шляху бiосинтезу iзопреноїдiв, що є клiнiчно
пiдтвердженою бiомiшенню для лiкування малярiї. Окрiм того, метаболi-
чний шлях є також важливий у ростi багатьох патогенних бактерiй, вклю-
чно з Mycobacterium tuberculosis [27] (рис. 3.6.7).

Антитрипаносомний потенцiал похiдних тiазолiдинону привертає
значну увагу дослiдникiв у зв’язку з необхiднiстю створення нових ефе-
ктивних засобiв для лiкування африканського трипаносомозу та подола-
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ння проблеми резистентностi збудника до iснуючих препаратiв. Однiєю
зi стратегiй розробки антитрипаносомних агентiв є дизайн нових моле-
кул на основi 5-ен-4-тiазолiдинонiв, для яких валiдовано вiдповiднi бiо-
логiчнi мiшенi. Зокрема встановлено, що похiднi 5-бензилiденроданiн-
3-оцтової кислоти 19 впливають на Trypanosoma brucei шляхом iнгi-
бування активностi долiхолфосфатманозосинтетази (DPMS), яка вiдi-
грає критичну роль у бiосинтезi глiкокон’югатiв T. brucei. Показано,
що iнгiбiтори DPMS блокують бiосинтез глiкозилфосфатидилiнозитолу
(GPI) та здатнi знищувати навiть життєздатнi форми трипаносом. Най-
вищу трипаноцидну активнiсть (ED50 ≈ 100 мкМ) продемонструва-
ли 3-бензилоксизамiщений аналог, 2-гiдроксипохiдне, а також похiднi 2-
iндолiлгiдразиноно-4-тiазолiдинону [28,29,30] (рис. 3.6.8).

Серед похiдних спiро-тiопiрано[2,3-d]тiазолу 21 було виявлено актив-
ну сполуку, що iнгiбує рiст Trypanosoma brucei brucei та Trypanosoma brucei
gambiense (збудника африканського трипаносомозу) зi значеннями IC50

0,26 мкМ та 0,42 мкМ вiдповiдно [31]. Цiкавим є також встановлення по-
двiйного ефекту — протилейкемiчного (logGI50 = −5,16;−5,59) та трипа-
ноцидного для цiєї сполуки. Такi результати можуть бути використанi для
з’ясування молекулярних механiзмiв дiї зазначеного класу гетероциклiв
(рис. 3.6.9) [31].

N S
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Рис. 3.6.9: Конденсованi похiднi тiазолу з антитрипаносомною активнi-
стю.
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Отже, похiднi 5-ен-4-тiазолiдинону та їх функцiональнi похiднi є пер-
спективною молекулярною платформою для створення нових бiологiчно
активних сполук iз широким спектром фармакологiчної дiї. Модифiкацiя
структури базового гетероциклу, зокрема введення 5-енових фрагментiв
i функцiоналiзацiя положення N3, дозволяє цiлеспрямовано впливати на
рiзнi бiомiшенi, що зумовлює їхнiй потенцiал як протидiабетичних, про-
тимiкробних i протитрипаносомних агентiв. Сукупнiсть наведених даних
пiдтверджує доцiльнiсть подальших дослiджень цього класу сполук у кон-
текстi рацiонального дизайну iнновацiйних лiкарських засобiв.
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3.7 Застосування комп’ютерного моделювання адсорбцiї
макромолекул на стимул-чутливих полiмерних щiтках
до медико-бiологiчних задач

Я.М. Iльницький1,2, О.Ю. Калюжний1, Д.Л. Яремчук1

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

2 Iнститут прикладної математики та фундаментальних на-
ук Нацiонального унiверситету «Львiвська полiтехнiка»,
79016 Львiв, вул. Митрополита Андрея, 5

3.7.1 Вступ

Адсорбцiя макромолекул вiдiграє ключову роль в медико-бiологiчних за-
дачах. Одним iз прикладiв є взаємодiя протеїнiв iз полiмерними щiтками,
зокрема на щiтках iз зарядженими або полярними мономерами адсорб-
цiя бiлкiв може вiдбуватися вибiрково, що широко використовується у
створеннi бiосенсорiв або матриць для селективного захоплення певних
протеїнiв. Iнший приклад — адсорбцiя ферментiв на полiетиленглiколе-
вих щiтках, що використовується для формування сильно iммобiлiзова-
них ферментних систем, якi зберiгають каталiзаторну активнiсть. Поши-
реним є використання полiмерних щiток для керування адсорбцiєю ДНК
та iнших бiополiмерiв. Змiнюючи рН або iонну силу середовища можна
керувати ступенем адсорбцiї та десорбцiї, що дозволяє застосовувати та-
кi системи у генно-дiагностичних пристроях або платформах для достав-
ки генетичного матерiалу. У бiоматерiалах полiмернi щiтки часто вико-
ристовують для контролю адсорбцiї бiлкiв плазми кровi. Термокерованi
та фотокерованi полiмернi щiтки є двома перспективними представни-
ками стимул-чутливих матерiалiв, якi придатнi для медико-бiологiчних
застосувань, але їх опис за допомогою атомiстичних моделей є ресурсо-
ємким. Ми виконуємо комп’ютерне моделювання таких систем iз залуче-
нням мезоскопiчних моделей, де релевантнi атомнi групи репрезентую-
ться частинками вiдповiдної форми iз параметризованими потенцiалами
взаємодiї мiж ними. Такий пiдхiд фокусується на тенденцiях у змiнi хара-
ктеру вiдгуку щiтки на зовнiшнiй чинник при варiюваннi її структури, а
не на вiдтвореннi експериментальних значень її фiзичних характеристик.
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Це дозволяє сфокусуватись на фiзичнiй природi механiзмiв, якi керують
вiдгуком цих функцiональних матерiалiв на вплив зовнiшнiх чинникiв.

3.7.2 Моделювання термовiдгуку полi(N-iзопропiлакриламiду)
(PNIPAM)

Поширеним представником стимул-чутливих полiмерiв є полi(N-iзопро-
пiлакриламiд) (PNIPAM). Ключовою властивiстю є змiна його гiдрофiль-
них властивостей, зумовлених формуванням водневих зв’язкiв iз водою,
на гiдрофобнiсть при нагрiваннi вище за нижню критичну температуру
розчинностi (LCST ≈ 32○C), що робить PNIPAM привабливим для фiзiо-
логiчних застосувань. На мезоскопiчному рiвнi ця властивiсть моделює-
ться репараметризацiєю потенцiалiв взаємодiї [1] згiдно з температурною
залежнiстю параметра Флорi-Хаггiнса χ(T). Цей пiдхiд використано в на-
ших роботах. Ми застосовуємо комп’ютерне моделювання методом диси-
пативної динамiки (DPD) [2], де кожен мономер PNIPAM представлений
окремою м’якою сферичною частинкою, як показано на рис. 3.7.1.

Рис. 3.7.1: Схематичне зображення фрагмента ланцюга PNIPAM у видi лi-
нiйного ланцюга мезоскопiчних частинок.

Скейлiнговi властивостi полiмерiв на цьому рiвнi детально розгля-
нутi в роботах [3, 4], а для параметризацiї PNIPAM при T<LCST та при
T>LCST — в роботi [5]. Там же показано, що пришпилення одного кiнця
ланцюга до поверхнi їх не змiнює. Тут ми розглядаємо полiмерну щiтку,
утворену ланцюгами фiксованої довжини N = 60, пришпилених до по-
верхнi, де основним змiнним параметром є густина пришпилення ρg . При
низьких ρg ланцюги поводяться практично незалежно (режим «гриба»), а
їхнi конформацiї визначаються якiстю розчинника. При високих ρg щiтка
стає щiльною: ланцюги змушенi розтягуватися i домiнують взаємодiї ви-
ключеного об’єму. На промiжних значеннях ρg очiкується кроссовер мiж
цими двома режимами. Кiлькiсними характеристиками конформацiй iн-
дивiдуальних ланцюгiв є їх радiус гiрацiї Rg та довжина кiнець-кiнець Re .
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Характеристикою стану щiтки є її ефективна висота

h̄ = 2 ∫
Lz

0 zρz(z)dz
∫ Lz

0 ρz(z)dz
, (3.7.1)

де ρz(z)— густина частинок в напрямку осiOZ, а Lz — висота симуляцiй-
ної комiрки в цьому напрямку. Розглядаються двi параметризацiї потен-
цiалiв взаємодiї мономерiв PNIPAM з водою, якi вiдображають основнi
риси щiтки при T = 298K < LCST та 310K > LCST, i обчислюємо такi
вiдношення

R†
g =

R̄g(T = 298K)
R̄g(T = 310K)

, R†
e =

R̄e(T = 298K)
R̄e(T = 310K)

, h† = h̄(T = 298K)
h̄(T = 310K)

. (3.7.2)

Їх залежностi вiд ρg показанi на рис. 3.7.2. Ефективнiсть термовiдгуку щi-
тки задається вiдношенням h†, найбiльшим при ρg ≤ 0.3. Iншi частки: R†

g

та R†
e досягають максимальних значень при ρg ≈ 0.3, що вказує на опти-

мальнiсть цiєї густини пришпилення для задач термовiдгуку.
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Рис. 3.7.2: Вiдношення, h†, R†
g та R†

e як функцiї ρg .

Полiмерну щiтку можна iнтерпретувати за допомогою концепцiї бло-
бiв Александера–де Жена [6, 7]. Коли середня вiдстань мiж точками ще-
плення d стає меншою за R̄g iзольованого ланцюга, взаємодiї виключено-
го об’єму змушують мономери перерозподiлятися переважно нормально
до поверхнi, тобто ланцюги видовжуються в стопчик блобiв з дiаметром
основи d. Кiлькiсть мономерiв на блоб, n, вiдповiдає спiввiдношеннюмас-
штабування d = lnν , де ν = 0.5882, 0.5 та 1/3 вiдповiдають умовам вiдпо-
вiдно: хорошого, θ-типу та поганого розчинника. Iнтерпретацiя результа-
тiв симуляцiї в такий спосiб призводить до вiдтворення закону скейлiнгу
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ефективної висоти щiтки у видi

h̄ = h0 + Ch ρє
g R̄g = R0

g + Cg ρє
g R̄e = R0

e + Ce ρє
g . (3.7.3)

де є = (1 − ν)/(2ν) [7]. Як видно з рис. 3.7.3, вiн справедливий в обох дiа-
пазонах: 0.1 < ρg < 0.5 для є = 0.35 та 0.5 < ρg < 1.3 для є = 0.5. Пояснити
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Рис. 3.7.3: Члени, пропорцiйнi до ρє
g у скейлiнгових формах для h̄, R̄g та R̄e

(3.7.3) за фiксованих показникiв скейлiнгу є = 0.35 та 0.5.

такий закон скейлiнгу висоти щiтки можна такими механiзмами.

1. Ефект скупчення сусiднiх ланцюгiв: проявляється коли середня вiд-
стань мiж точками прищеплення d(ρg) стає меншою за Rg iзольо-
ваного ланцюга. Оскiльки d(ρg) = ρ−1/2g (рис. 3.7.4, лiворуч), цей
ефект при рiзних температурах виникає на рiзних ρg : ρg ≈ 0.07 при
T = 298K та ρg ≈ 0.5 при T = 310K. Зауважимо, що для знайденої
з рис. 3.7.2 оптимальної густини пришпилення ρg = 0.3 щiтка при
T = 298K вже перебуває в щiльному режимi, а при 310K— все ще в
режимi «гриба», що i пояснює високий рiвень термовiдгуку в цьому
випадку.

2. Стан сольватацiї всерединi блобiв змiнюється з ρg , впливаючи на
ефективний показник масштабування. Частковi координацiйнi чи-
сла: np для контактiв полiмер-полiмер та nw для контактiв полiмер-
розчинник поданi на рис. 3.7.4 праворуч. Загальне число np + nw
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близьке до 6, а збiльшення ρg призводить до переходу вiд сольва-
тованих ланцюгiв (nw ≫ np) до десольватованих (nw ≪ np), iз кро-
совером при ρg ≈ 0.45. Примiтно, що при ρg = 0.3, де термовiдгук
найбiльш виражений, ланцюги всеще частково сольватованi. Таким
чином, область 0.1 < ρg < 0.5 характеризується показником сольва-
тацiї є = 0.35, а область 0.5 < ρg < 1.3 — показником десольватацiї
є = 0.5. Така картина є цiлком у згодi з iнтерпретацiю Александера–
де Жена [6, 7].
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Рис. 3.7.4: Лiворуч: вiдстань мiж точками щеплення d(ρg) з iзольованим
ланцюгом R̄g при 298 та 310K (пунктирнi лiнiї). Праворуч: частковi ко-
ординацiйнi числа np та nw для полiмеру та води навколо мономеру при
298K.

Метоюцього дослiдження було : (а) оцiнити, чи вiдтворюємодель PNI-
PAM у видi лiнiйного ланцюжка ключовi характеристики PNIPAM нижче
та вище LCST, та (б) визначити параметри щiтки, при яких вона характе-
ризується максимальним термовiдгуком. Останнiй знайдено при помiр-
кованiй густинi щеплення, ρg ≈ 0.3, коли рiзниця мiж її станом, випро-
стуваним вверх (нижче за LCST), та станом «гриба» (вище за LCST) ма-
ксимальна. Цi результати детально викладенi в роботi [5] i дозволяють
застосування цього методу моделювання на випадок термоконтрольова-
ної адсорбцiї/десорбцiї клiтин, що становить змiст наступного роздiлу.

3.7.3 Моделювання адсорбцiї та десорбцiї клiтин на
структурованих термочутливих полiмерних щiтках

Задача сортування клiтин є важливою проблемою бiологiї i медицини
[8, 9], але водночас складною для розв’язання. Типовi методи включають
мiчення клiтин маркерами — переважно флуоресцентними барвниками
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або магнiтними частинками. Такi пiдходи i дорогi, i можуть бути дестру-
ктивними дляфункцiональностi клiтини. Альтернативою до них може бу-
ти безмаркерне (label-free) сортування на основi функцiональних повер-
хонь. Одним iз типiв поверхонь, якi можуть бути використанi є мiкро-
структурованi бiнарнi полiмернi щiтки, що мiстять просторовi домени
PNIPAM та домени полiакрилової кислоти (PAA), останнi кон’югованi з
клiтинно-адгезивними групами [10], див. рис. 3.7.5.

(a) (b)

Рис. 3.7.5: Сiткоподiбна мiкроструктурована щiтка з квадратними домена-
ми PNIPAM 8µm × 8µm, та сiткою з доменiв PAA шириною 2 µm [10].

Вище за LCST для PNIPAM квадратнi домени PNIPAM є гiдрофобни-
ми i вони колапсують нижче за рiвень сiтки PAA, рис. 3.7.5 (a), в результа-
тi клiтина отримує можливiсть адсорбуватися на адгезивних групах PAA.
При зниженнi температури нижче за LCST, домени PNIPAM набрякають
i виштовхують клiтини вiд сiтки PAA, що є сценарiєм для вiдокремлення
i подальшого вимивання клiтин. Для сумiшi клiтин рiзних типiв, якi вiд-
рiзняються силою адгезiєю до щiтки, це матиме можливiсть вiдсортувати
один iз типiв.

Метою виконаного комп’ютерного моделювання є прогнозування
оптимальної структури такої полiмерної щiтки з точки зору молекулярної
маси ланцюгiв PNIPAM та PAA; площi та щiльностi щеплення вiдповiд-
них доменiв; геометрiї сiтки вiдносно розмiру комiрок тощо. Всi складовi
модельної системи зображено на рис. 3.7.6. Для клiтини використано мо-
дель iз набору вкладених концентричних сфер, сформованих гармонiчни-
ми зв’язками частинок iз центральною частинкою. Вона характеризується
сферичною формою, притаманнiй клiтинi на раннiх стадiях адсорбцiї.

Притягання адгезивних груп клiтини до мономерiв PAA моделюється
без явного залучення притягальних взаємодiй, а пониженням вiдповiд-
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s

w
lk

(a) (b) (c)

Рис. 3.7.6: (a) Модельна мiкроструктурована щiтка з параметрами w та
s. (b) Модель клiтини у видi концентричних сфер та (c) її вiзуалiзацiя з
комп’ютерної симуляцiї. Зеленi частинки на поверхнi клiтини репрезен-
тують її iнтегрiно-подiбнi областi, якi адгезивнi до PAA.

(a) (b)

Рис. 3.7.7: (a) Адсорбцiя клiтини при T > LCST та (b) її десорбцiя при T <
LCST , отриманi з комп’ютерних симуляцiй.

ного параметру вiдштовхування до a
INT−PAA

= 20, порiвняно з вiдповiдним
параметром a

PNI−PNI
= a

PAA−PAA
= a

W−W
= 25 для iнших пар, де PNI, PAA i W

означають мономери PNIPAM, PAA i води. Це призводить до ефективного
притягання мiж INT та PAA. Змiна гiдрофобностi PNIPAM при переходi
мiж T>LCST та T<LCST моделюється змiною параметра a

PNI−W
вiд 38 до

25.6. Наслiдком цього є перехiд мiж адсорбованим та десорбованим ста-
нами клiтини на щiтцi, якi вiзуалiзовано на рис. 3.7.7, що вiдтворює екс-
периментально спостережуванi стани щiтки на рис. 3.7.5.

Кiлькiсно такий перехiд характеризується поведiнкою енергiї адсорб-
цiї, вираз для якої має такий вигляд:

Eads ≈ Np
∆a
2
(1 − r∗)2 , (3.7.4)
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Рис. 3.7.8: Часова еволюцiя енергiї адсорбцiї Eads (3.7.4) для s = 24 та w = 6
за рiзної молекулярної ваги адгезивного полiмеру PAAN2.Nst — кiлькiсть
виконаних часових крокiв DPD.

де Np — сумарна кiлькiсть пар INT-PAA, ∆a/2(1− r∗)2 — виграш в енергiї
приформуваннi однiєї пари, де ∆a = a

PNI−W
−a

PNI−W
, а r∗— середня вiдстань

мiж частинками у нiй.

f = 0.15 f = 0.56 f = 0.86 f = 1.04 f = 2.52

Рис. 3.7.9: Зображення набору мiкроструктурованих щiток для встановле-
ння ролi частки f мiж площами PAA та PNIPAM при процесах адсорбцiї
та десорбцiї клiтини. Випадок N2 = 10.

Залежнiсть часової еволюцiї Eads вiд молекулярної ваги PAA N2 за по-
стiйної геометрiї щiтки (s = 24 та w = 6) подана на рис. 3.7.8. Адсорбцiя
клiтини (Nst < 140000) вiдбувається на коротших часах, нiж її десорбцiя
(Nst > 140000), причому мiнiмум Eads суттєво залежить вiд N2 лише при
N2 < 40, а для вищих N2 насичується. Десорбцiя клiтини можлива при
N ≤ 20, а при вищих N2 вона або вiдбувається на суттєво довших часових
масштабах, або не вiдбувається зовсiм.
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Рис. 3.7.10: Часова еволюцiя Eads при адсорбцiї (Nstp < 140000) та десорбцiї
(Nstp > 140000) для набору дослiджених геометрiй щiтки, див. рис. 3.7.9 за
фiксованої молекурної маси PAA N2 = 10.

Роль частки f мiж площами, зайнятими PAA та PNIPAM, дослiджена
шляхом моделювання набору систем, зображених на рис. 3.7.9. Результати
для випадку N2 = 10, поданi на рис. 3.7.10, свiдчать про те,що для десорбцiї
клiтини iснує лише обмежений iнтервал значень f ≤ 1.04.

w = 4.40 w = 5.86 w = 8.79 w = 17.57

Рис. 3.7.11: Зображення набору мiкроструктурованихщiток, дослiджених з
метою встановлення ролi зернистостi їх структури (заданої через ширину
w PAA областей) за фiксованої частки f = 1 та N2 = 10.

Роль зернистостi мiкроструктури щiтки, що характеризується шири-
ною областей PAA w, на процеси адорбцiї та десорбцiї клiтини дослiдже-
на шляхом розгляду набору систем, вибранi зразки якого зображенi на
рис. 3.7.11, де вибiр частки f = 1 зроблено на основi рис. 3.7.10. Еволю-
цiя енергiї адсорбцiї Eads та z-координати центру мас клiтини Rz поданi
на рис. 3.7.12. Iндикаторм десорбцiї є: Eads(t) → 0 та Rz(t) → 22.
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Аналогiчно до попереднiх випадкiв, рис. 3.7.8 та 3.7.10, iснує обмеже-
ний iнтервал значень зернистостi щiтки:w ≤ 13, 18, в якому десорбцiя клi-
тини можлива. В термiнах дiаметру модельної клiтини D ця умова транс-
формується в w/D ≤ 0.41. При вищих значенняхw десорбцiя або вiдбува-
ється на дуже великих часах, або неможлива взагалi (встановлення цього
вимагає значно довших часiв симуляцiї). Також зауважимо присутнiсть
двох стадiй десорбцiї: першої (монотонної) та другої (стрибкоподiбної).
Зрiст w має ефект вiдтермiнування початку другої стадiї на довшi часи,
тодi як характер другої стадiї залишається незмiнним. Отже, зернистiсть
структури щiтки впливає лише на динамiку десорбцiї: клiтина легше де-
сорбується при дрiбнiй зернистостi (малi w).
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Рис. 3.7.12: (a) Часова еволюцiя Eads(t) та Rz(t) при адсорбцiї (Nstp <
200000) та десорбцiї (Nstp > 200000) для набору структур з рис. 3.7.11.

Пiдсумовуючи результати цiєї частини дослiдження вiдзначимо, що
всi розглянутi фактори: молекулярна вага PAA N2, частка PAA вiдносно
PNIPAM f та зернистiсть структури, задана через w, суттєво впливають
на термокерованiсть адсорбцiї клiтин на щiтцi, зокрема найбiльш чутли-
вою є можливiсть досягнення десорбцiї клiтини при T<LCST. В роботi
отриманi оптимальнi iнтервали для усiх трьох характеристик мiкростру-
ктури щiтки. Ефекти чутливостi десорбцiї до параметрiв щiтки пiдтвер-
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дженi великими енергiями адсорбцiї, спостережуваними на експериментi,
близько тисяч kBT , i десорбцiя клiтини є великою технологiчною пробле-
мою. Слiд також зазначити, що наше моделювання розглядає лише поча-
ткову стадiю адсорбцiї клiтини, коли вона зберiгає свою сферичну форму.
На подальших стадiях клiтини мають схильнiсть змiнювати свою форму
розпластуючись по поверхнi за рахунок змiни конформацiй цитоскелету.
Ця стадiя залишилась поза межами нашого дослiдження i може стати пре-
дметом наступних. Деталi дослiдження опублiкованi в роботах [11–13].

3.7.4 Моделювання оборотньої адсорбцiї лiпопротеїнiв низької
щiльностi на фоточутливих полiмерних щiтках

N
N

O
O

(a)

(c)

(b)

(d)

Рис. 3.7.13: (a) Схема побудови моделi азобензеновмiсної полiакрилатної
щiтки. (b) Модельний полiмерний ланцюг з довжиною остова lbb = 6, 10
та 22, синi видовженi групи — азобензени.

Лiпопротеїни є основними переносниками холестерину в органiзмi
людини i тому мають велике значення для метаболiчних процесiв, але
пiдвищений вмiст лiпопротеїнiв низької щiльностi (LDL) може спричи-
нити блокування кров’яних судин пiдвищуючи ризик серцевих захворю-
вань [14, 15]. Для унеможливлення цього можна: (а) пiдвищувати прохi-
днiсть судин за допомогою стентування або (б) превентивно понижувати
рiвень LDL в кровi. Пiдхiд (б) також дiлиться на такi варiанти: (в) вжи-
вання статинiв, якi впливають на роботу печiнки, (г) вживання селектив-
них адсорбентiв та (д) гемоперфузiйний пiдхiд, коли адсорбери розташо-
ванi поза тiлом [16]. В останньому випадку кров пацiєнта вводиться в зов-
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нiшнiй контейнер, де LDL селективно адсорбуються, пiсля чого очищена
кров повертається у вену пацiєнта.
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-+
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Рис. 3.7.14: (a) Структура частинки LDL [17]. (b) Модель LDL: сiра сфера —
центральне однорiдне ядро з холестиролу та триглiцидiв, коричневi сфе-
роцилiндри —фосфолiпiди, структура яких деталiзована в (c).

Найдорожчою компонентою такого апарату є адсорбент, тому пiдви-
щення його ефективностi та, за можливостi, його повторне використання
є важливою практичною задачею. Нещодавно такий адсорбент, у формi
фотокерованої розумної поверхнi, був розроблений експериментальною
групою Гуо [18]. Вiн продемонстрував його високу селективнiсть та мо-
жливiсть фоторегенерацiї iз коефiцiєнтом вiдновлення близько 98% пiсля
п’яти робочих циклiв.

Нами розробленi мезоскопiчнi моделi для такого адсорбента
(рис. 3.7.13) та для LDL (рис. 3.7.14), якi обмежуються лише тими ком-
понентами обох систем, якi беруть безпосередню участь в процесi ад-
сорбцiї. В основi фотокерованостi цього процесу лежить фотоiзомери-
зацiя азобензенових хромофор, при якiй за вiдсутностi опромiнення чи
при опромiненнi їх видимим свiтлом азобензени перебувають у непо-
лярному trans-станi (у якому вони притягаються до фосфолiпiдiв LDL),
в той час як при опромiненнi їх УФ свiтлом вони переходять у сильнопо-
лярний cis-стан, спричиняючи десорбцiю LDL вiд щiтки. При виконаннi
комп’ютерних симуляцiй використовувся метод огрубленої молекулярної
динамiки (CGMD) з ефективними потецiалами типу м’якої серцевини (та
притягальною частиною для trans-фосфолiпiд пар) [19–23].

Процес адсорбцiї LDL на полiмернiй щiтцi проiлюстровано на
рис. 3.7.15 для випадку lbb = 10 та ρg = 0.02. Зародок адсорбцiї — через
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(a) пiсля 1ns (b) пiсля 10ns (c) пiсля 40ns
Рис. 3.7.15: Динамiка адсорбцiї LDL на двостiннiй щiтцi з lbb = 10, густина
пришпилення ρg = 0.02.

1 ns, часткова адсорбцiя— через 10ns, пiсля 40ns майже всi LDL частинки
адсорбовано.Подiбний сценарiй спостерiгається для всiх довжин каркасу,
lbb = 5− 22 в широкому дiапазонi густини пришпилення 0.008 < ρg < 0.35.
В адсорбованому станi азобензени глибоко проникають у зовнiшнiй шар
LDL, як це передбачено в роботi [18].
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Рис. 3.7.16: Енергiя зв’язку на одну частинку LDL Ebind в одиницях kBT ,
як функцiя густини пришпилення ρg . Положення максимумiв: ρ∗g = 0.103,
0.089 та 0.064 для вiдповiдно lbb = 10, 16 та 22.

Безпосереднiм показником ефективностi адсорбцiї є енергiя зв’язку,
Ebind на один LDL, означена як модуль суми всiх негативних енергiй Vi j ,
мiж парами азобензен-фосфолiпiд ⟨i , j⟩

Ebind =
1

NLDL

RRRRRRRRRRRR
∑
⟨i , j⟩

Vi j

RRRRRRRRRRRR
, if Vi j = V SAP

NB [d′(qi j)] < 0. (3.7.5)
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Її залежнiсть вiд ρg для рiзних довжин ланцюжкiв lbb подана на
рис. 3.7.16. Зауважимо, що отриманi абсолютнi значення для Ebind суттєво
залежать вiд параметрiв моделi, тому не порiвняльнi з експериментом без-
посередньо. Задачею моделювання є радше пошук тенденцiй в поведiнцi
Ebind залежно вiд параметрiв щiтки. Серед знайдених тенденцiй вiдзначи-
мо те, що Ebind досягає максимуму при певних значеннях ρ∗g i самi значен-
ня максимумiв зростають при зростi довжини ланцюжкiв до lbb = 22, див.
рис. 3.7.16.

(a) lbb =10, ρg =0.10 (b) lbb =16, ρg =0.09 (c) lbb =22, ρg =0.064
Рис. 3.7.17: Роль довжини ланцюга lbb = 10, 16 та 22 у ефективностi адсорб-
цiї LDL. ρg вiдповiдають положенням максимумiв Ebind на рис. 3.7.16.

Вiзуалiзацiя щiтки та адсорбованих на нiй LDL для ланцюжкiв iз дов-
жинами lbb = 10 − 22 при вiдповiдних значеннях ρ∗g для їх густин при-
шпилення проiлюстрована на рис. 3.7.17. Вiзуалiзацiя вказує на повне за-
нурення LDL в область щiтки при таких густинах, причому найповнiше
обгортання LDL ланцюжками щiтки вiдбувається для lbb = 22. При цьо-
му, очевидно, збiльшується кiлькiсть пар азобензен-фосфолiпiд, а, отже,
зростає значення Ebind. Додатковий аналiз вказує також на те, що в цьому
разi кривизна ланцюжкiв вiдповiдає кривизнi зовнiшньогошару LDL [24].

При густинах ρg > ρ∗g значення Ebind спадає. Причина цього вiзуалiзо-
вана на рис. 3.7.18 для випадку lbb = 16 та ρg = 0.89 та 0.135, звiдки видно,
що при густинi ρg = 0.135 щiтка переходить в режим «густої щiтки», в ре-
зультатi чого LDL виштовхуються з її середини, цим суттєво зменшивши
кiлькiсть пар азобензен-фосфолiпiд, а, отже спричиняючи спад значення
Ebind.

Рис.3.7.19 показує динамiку десорбцiї LDL при lbb = 10 та ρ∗g = 0.103.
(a) показує початковий, адсорбований стан, отриманий пiсля 40ns за нор-
мальних умов. У цьому станi азобензени знаходяться в trans-станi, що по-
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(a) lbb = 16, ρg = 0.089 (b) lbb = 16, ρg = 0.135
Рис. 3.7.18: Роль густини пришпилення при адсорбцiї LDL при фiксованiй
lbb = 16. (a) оптимальна ρg = 0.089, та (b) висока ρg = 0.135.

(a) початкова (b) пiсля 0.6 ns пiд УФ (c) пiсля 4ns пiд УФ
Рис. 3.7.19: Динамiка десорбцiї LDL на щiтцi з ланцюжкiв довжиною lbb =
10 при ρ∗g = 0.103 пiд дiєю УФ-свiтла. Жовтi сфероцилiндри моделюють
cis-азобензени.

значається їх блакитним забарвленням. Пiсля ввiмкнення УФ-свiтла азо-
бензени фотоiзомеризуються у cis-форму, що позначається змiною їх за-
барвлення на жовтий, i вiдтодi починається процес десорбцiї. На першо-
му етапi, (b), як нижнiй, так i верхнiй шари LDL виштовхуються з щiтки,
але пiдсистема LDL зберiгає своюшарувату структуру. Пiсля деякого часу
опромiнення, зазначеного на рисунку, шари руйнуються, i LDL рiвномiр-
но заповнюють об’єм пори, див. (c). Тепер їх можна легко вимити з пори
потоком з метою регенерацiї адсорбента [18]. Детальний опис дослiджен-
ня, поданого в даному роздiлi, опублiковано в роботi [24].

3.7.5 Висновки
В цiй серiї дослiджень ми виокремили декiлька задач, якi мають медико-
бiологiчний застосунок: сортування клiтин мiкроструктурованими по-
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верхнями та пониження рiвня LDL у кровi за допомогою терапiї гемо-
перфузiї. Їх пов’язує те, що в обох випадках механiзмом виступає кон-
трольована адсорбцiя макромолекулярних утворень на функцiональнiй
стимул-чутливiй полiмернiй щiтцi та для обох зiбрана обширна база екс-
периментальних даних. У задачi про сортування клiтин розглянутий ви-
падок т.зв. безмаркерного сортування, який ощаднiший до функцiональ-
ностi клiтин. Експериментальнi дослiдження партнерської групи в у-тi
Джорджиї (США) побудованi на використаннi мiкроструктурованої щi-
тки, яка мiстить адгезивнi та термоконтрольованi виштовхувальнi ком-
поненти. Цi роботи вказують на перспективнiсть такого пiдходу до сор-
тування, але потребують уточнень щодо деталей структури самої щiтки,
при дотриманнi яких процес буде уможливлений та матиме високу ефе-
ктивнiсть. Цi вiдповiдi частково отриманi у нашому дослiдженнi, викона-
ному з використанням методiв комп’ютерного моделювання. Ми побуду-
вали та дослiдили модель термочутливого полiмеру PNIPAM, яка викори-
стана для оцiнки оптимальних, з точки зору ефективностi контрольова-
ної адсорбцiї клiтини, iнтервалiв для молекулярної ваги адгезивної ком-
поненти, її вагової частки та зернистостi структури щiтки порiвняно iз
розмiрами клiтини. Для другої задачi побудованi моделi для LDL лiпопро-
теїнiв та фоточутливої азобензено-вмiсної полiмерної щiтки та викона-
на комп’ютерна симуляцiя процесу оборотньої фотокерованої адсорбцiї
LDL на такiй щiтцi. Оцiнена ефективнiсть адсорбцiї залежно вiд довжини
полiмерних ланцюжкiв щiтки та їх густини пришпилення до пiдкладки,
встановленi вiдповiднi механiзми для отриманих тенденцiй. Дослiдження
можуть бути продовженi шляхом покращення параметризацiї ефектив-
них потенцiалiв.
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3.8 Окремi питання застосування прогностичних i
генеративних моделей машинного навчання для
бiохiмiчного дизайну

М. Дручок

Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

Цей огляд присвячений застосуванню методiв машинного навчан-
ня (МН) для генерацiї нових бiоактивних сполук. Чому саме такий кон-
текст? Сучасний процес дизайну нових лiкiв включає т.зв. скринiнг хi-
мiчних сполук i базується як на класичних пiдходах, так i пiдходах МН.
Тут виникають два основнi обмеження: низька ефективнiсть пошуку та
обмеження фiксованим набором кандидатiв. Генеративнi методи МН до-
лають цi обмеження, розширюючи простiр пошуку та оптимiзуючи стра-
тегiї протягом усього процесу пошуку. Проте перш нiж переходити до
опису таких генеративнихпiдходiв, коротко окреслимо сучасний стан МН
у дизайнi лiкарських засобiв.

Пiсля iдентифiкацiї бiологiчної мiшенi дизайн лiкарських сполук за-
звичай починається з пошуку молекул-кандидатiв, якi володiють високою
активнiстю по вiдношенню до мiшенi. Оскiльки молекулярна структу-
ра визначає бiологiчну активнiсть, ключовим завданням є побудова на-
дiйних моделей зв’язку «структура–активнiсть» [1, 2]. Чим точнiше вста-
новлюється цей зв’язок, тим ефективнiшим стає процес дизайну. Окрiм
активностi до цiльових мiшеней потенцiйнi кандидати повиннi демон-
струвати сприятливi фармакокiнетичнi властивостi, низьку токсичнiсть
i здатнiсть досягати вiдповiдних тканин чи клiтинних елементiв. Цi аспе-
кти є критично важливими, оскiльки багато молекул-кандидатiв вибува-
ють на доклiнiчних етапах випробувань через несприятливi властивостi
або непередбачену токсичнiсть [3].

Оскiльки на раннiх етапах дизайну лiкiв, перелiк кандидатiв може
включати десятки чи сотнi тисяч молекул [4], їх вичерпний скринiнг кла-
сичними розрахунковими пiдходами виявляється обчислювально неося-
жним.Пiдходи, заснованi на МН, є дiєвою альтернативою за рахунок ниж-
чої розрахункової складностi, зосереджуючись або на прогностичному
моделюваннi (оцiнюваннi властивостей), або на генеративному дизайнi
(оптимiзацiї структур пiд бажанi властивостi).
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3.8.1 Прогностичнi моделi МН
Прогностичнi моделi МН застосовуються для передбачення властивос-
тей, що становлять iнтерес – вiд розчинностi та токсичностi до iнгiбуючої
активностi щодо конкретних бiологiчних мiшеней. На Рис. 3.8.1 показано
типовий приклад застосування моделi МН для передбачення властивостi
молекули. Спочатку молекула перетворюється з структурного представ-
лення у чисельний формат, придатний для обчислень. До поширених чи-
сельних представлень молекул належать молекулярнi дескриптори, т.зв.
фингерпринти (напр., ECFP), молекулярнi графи та iн. Вибiр представ-
лення впливає на ефективнiсть i iнтерпретованiсть моделей машинного
навчання. Далi отримане чисельне представлення подається на вхiд моде-
лi машинного навчання, що навчається виявляти закономiрностi в даних.
На виходi модель прогнозує значення, наприклад токсичнiсть або афiн-
нiсть зв’язування з мiшенню. Важливою вимогою тут є якiсть даних з ура-
хуванням розмiру вибiрки та розподiлу значень властивостей у робочому
дiапазонi [5]. Для прикладу, iснують репрезентативнi набори даних для
розчинностi у водi, температур плавлення чи токсичностi. Тим не мен-
ше, данi про активнiсть молекул до бiлкових мiшеней часто є обмежени-
ми. Два ключовi набори – PDBbind [6] та BindingDB [7] – агрегують екс-
периментальнi значення активностей, однак багато бiлкiв залишаються
недостатньо представленими. Ця нестача може частково компенсуватися
багатомiшеневими моделями, що переносять знання мiж парами молеку-
ла–мiшень, проте точнiсть такихмоделей усеще обмежена,що пiдкреслює
потребу в подальшому розширеннi експериментальних баз [8, 9].

Рис. 3.8.1: Приклад застосування моделi машинного навчання для перед-
бачення властивостi молекули.
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Важливо також враховувати, що доступнi данi активностей (напри-
клад, IC50) змiщенi в бiк «активних» результатiв, оскiльки позитивнi ре-
зультати частiше публiкуються [10,11]. Насправдi ж неактивнi комбiнацiї
малих органiчних сполук i бiлкiв є домiнуючими в природi й тренувальнi
набори повиннi вiдображати цей розподiл, iнакше моделi навчатимуться
некоректно. Одним iз поширених пiдходiв для коригування реалiстично-
стi наборiв є додавання синтетичних негативних прикладiв – випадково
вiдiбраних молекул i промаркованих як неактивнi [12, 13]. Цi синтети-
чнi данi зазвичай мiстять лише дискретну «мiтку» неактивностi, тодi як
активнiсть є неперервною величиною, тому часто застосовують дворiв-
невий пiдхiд [14]: спершу класифiкацiя активностi, а для активних сполук
– прогнозування величин iнгiбування K i чи IC50.

У бiоiнформатицi застосовуються як класичнi методи машинного на-
вчання, так i пiдходи глибокого навчання. Серед класичних алгоритмiв
– лiнiйна та логiстична регресiя, метод опорних векторiв (англ. support
vectormachine), дерева рiшень (random forest), ґрадiєнтний бустинґ (gradi-
ent boosting, напр., XGBoost чи lightgbm) i варiацiї усереднення за най-
ближчими сусiдами (k-nearest neighbours), якi зазвичай працюють iз по-
передньо сконструйованими молекулярними дескрипторами або фiксо-
ваними ознаками.Цi методи характеризуються достатньою iнтерпретова-
нiстю, стабiльною роботою на малих вибiрках i низькими обчислюваль-
ними витратами. Натомiсть методи глибокого навчання ґрунтуються на
багатошарових нейроннихмережах i дають змогу автоматично вивчати iє-
рархiчнi представлення даних. Тут застосовуються повнозв’язнi нейрон-
нi мережi, згортковi, рекурентнi моделi, а також графовi нейроннi мережi,
що природним чином вiдображають молекули у виглядi графiв iз атомами
i хiмiчними зв’язками в якостi вершин i граней. Моделi глибокого машин-
ного навчання демонструють високу ефективнiсть на великих i рiзнома-
нiтних наборах даних, проте це досягається коштом зниженої iнтерпре-
тованостi.

Для пiдвищення точностi прогнозiв можуть використовуватися ан-
самблi рiзних моделей – оскiльки рiзнi пiдходи мають свої особливостi,
то при усередненнi можуть взаємно компенсувати похибки i, як наслi-
док, демонструвати вищу точнiсть порiвняно з iндивiдуальними моделя-
ми [14, 15]. Зокрема, на Рис. 3.8.2 наведено приклад такої схеми, що скла-
дається з двох послiдовних етапiв: на першому етапi ансамбль класифiка-
цiйних моделей визначає, чи є молекула активною або неактивною щодо
заданої бiологiчної мiшенi, тодi як на другому етапi для активних молекул
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Рис. 3.8.2: Дворiвнева схема передбачення активностi молекул iз класифi-
кацiйним i регресiйним ансамблями

ансамбль регресiйних моделей передбачає кiлькiснi показники активно-
стi, зокрема значення IC50 або K i . Усерединi кожного етапу окремi перед-
бачення агрегуються за допомогою стратегiй голосування (для класифi-
кацiї) та усереднення (для регресiї). Голосування може бути як простою
бiльшiстю, так i з правом вето – молекула визнається неактивною якщо
хоча б одна з моделей визнає її неактивною. Такий консервативний пiд-
хiд (вето) до голосування зумовлений значною асиметрiєю вартостi поми-
лок на експериментальному етапi, оскiльки хибнопозитивна класифiкацiя
(помилкове вiднесення неактивної молекули до активних) призводить до
iстотно вищих витрат експериментальних ресурсiв, анiж хибнонегатив-
не рiшення. В свою чергу, модульна структура ансамблiв забезпечує гну-
чкiсть, дозволяючи додавати або вилучати окремi моделi, реалiзовувати
рiзнi сценарiї голосування чи усереднення i, що найважливiше, викори-
стати усi наявнi данi (i бiнарний клас, i неперервнi значення активностей).

3.8.2 Генеративнi пiдходи МН

Генеративнi пiдходи часто використовують схему з двох компонентiв: ге-
нератора та дискримiнатора у генеративних змагальних мережах (англ.
generative adversarial networks, GAN) [16], або агента та середовища у на-
вчаннi з пiдкрiпленням (reinforcement learning, RL) [17].

У випадку змагальних генеративних мереж генератор навчається
створювати новi молекулярнi структури, що слiдують розподiлу трену-
вальних даних, тодi як дискримiнатор оцiнює їхню правдоподiбнiсть, на-
магаючись вiдрiзнити згенерованi зразки вiд реальних.Навчання вiдбува-
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Генеративна змагальна схема

Умовна генеративна змагальна схема

Рис. 3.8.3: Архiтектури генеративних змагальних мереж: стандартна мо-
дель генерує зразки на основi випадкового шуму (вгорi) та умовна – ви-
користовує додатковi умови для контролю властивостей згенерованих да-
них (внизу).

ється як конкурентна гра, в якiй генератор прагне мiнiмiзувати здатнiсть
дискримiнатора до розрiзнення зразкiв, а дискримiнатор – максимiзувати
її, що призводить до поступового зближення розподiлiв реальних i згене-
рованих даних. Змагальний процес навчання цих двох компонентiв спри-
яє поступовому покращенню якостi синтезованих молекул, зокрема з то-
чки зору вiдповiдностi (бiо)хiмiчним обмеженням [18–20]. Для пiдвище-
ння стабiльностi навчання та контролю властивостей згенерованих спо-
лук часто використовуються умовнi генеративнi змагальнi GAN (conditi-
onal GAN), у яких генерацiя вiдбувається з урахуванням заданих фiзико-
хiмiчних або бiологiчних параметрiв. На Рис. 3.8.3 зображено порiвнян-
ня стандартної генеративної змагальної схеми з її умовною модифiкацi-
єю. У стандартнiй схемi процес генерацiї залежить лише вiд випадково-
го шуму Z, а дискримiнатор оцiнює Y – правдоподiбнiсть згенерованих
молекул Xгенер, використовуючи як приклад множину реальних молекул
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Xреальн. Натомiсть в умовному варiантi, i генератор, i дискримiнатор до-
датково отримують на вхiд вектор умовностi W, що кодує бажанi власти-
востi (напр., розчиннiсть, молекулярну масу чи бiологiчнi параметри). Це
дає змогу спрямовувати процес генерацiї таким чином, щоб отриманi мо-
лекули не лише нагадували реальнi данi за структурою, а й вiдповiдали
заданим цiльовим властивостям. Таким чином, умовна генеративна мере-
жа розширює класичну схему, перетворюючи її з неконтрольованої гене-
рацiї на керовану, де модель вчиться узгоджувати структуру з бажаним
набором фiзико-хiмiчних характеристик.

У пiдходах, заснованих на навчаннi з пiдкрiпленням, генерацiя мо-
лекул формулюється як послiдовний процес прийняття рiшень, у якому
агент поетапно модифiкує молекулярну структуру, отримуючи винагоро-
ду вiд середовища. Функцiя винагороди зазвичай визначається на осно-
вi набору бажаних властивостей, таких як бiологiчна активнiсть, синте-
тична доступнiсть або фармакокiнетичнi характеристики, i може базува-
тися як на евристичних правилах, так i на попередньо навчених прогно-
стичних моделях (описаних вище). Перевагою пiдходiв RL є можливiсть
безпосередньої оптимiзацiї цiльових властивостей, однак їхня ефектив-
нiсть значною мiрою залежить вiд коректного формулювання простору
станiв, дiй та функцiї винагороди. Оптимiзацiя може бути як одноцiльо-
вою (напр., максимiзацiя активностi щодо конкретного бiлка [21]), так i
багатоцiльовою, де одночасно враховуються кiлька показникiв (напр., то-
ксичнiсть, розчиннiсть, температура плавлення та iн.) [22–26]. У дизайнi
лiкарських сполук важливими є як селективнiсть щодо однiєї мiшенi для
уникнення побiчних ефектiв, так i полiфармакологiя для впливу на кiль-
ка мiшеней одночасно [27, 28]. I селективнiсть, i полiфармакологiя перед-
бачають застосування методiв багатоцiльової оптимiзацiї, коли вiдбуває-
ться одночасна максимiзацiя активностi вiдносно одних бiлкiв i мiнiмiза-
цiя вiдносно iнших. МН також допомагає у задачах т.зв. drug repurposing,
коли проводиться пошук активностi вiдомих медичних препаратiв до iн-
ших мiшеней – це дозволяє скоротити фазу апробацiї, оскiльки цi лiки
вже її пройшли у вiдповiдного регулятора. Ще однiєю важливою вимогою
є хiмiчна коректнiсть згенерованих кандидатiв, додатково контролюючи
їх рiзноманiтнiсть, новизну, складнiсть i вартiсть синтезування [29].

У класi пiдходiв машинного навчання iз пiдкрiпленням, пошук по де-
реву методом Монте Карло (англ. Monte Carlo Tree Search – MCTS) за-
рекомендував себе як ефективна стратегiя для цiлеспрямованої генера-
цiї молекул [30]. У контекстi молекулярного дизайну дерево рiшень iн-
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терпретується як простiр послiдовних модифiкацiй структури, де кожна
гiлка вiдповiдає допустимiй хiмiчнiй операцiї. Зокрема, перехiд мiж ву-
злами вiдповiдає додаванню, замiнi або видаленню атомiв чи хiмiчних
зв’язкiв. Таким чином, шлях у деревi вiдповiдає конкретнiй послiдовно-
стi структурних перетворень, що формують нову молекулу з покращени-
ми властивостями. Завдяки iтеративнiй розвiдцi структур MCTS поєднує
локальне «заглиблення» у перспективнi областi з ширшим дослiдженням
простору [31]. Перевага такого заглиблення полягає в тому, що кожен на-
ступний крок пошуку грунтується на локальнiй оцiнцi попередньо роз-
глянутих часткових структур, дозволяючи поступово уточнювати напрям
оптимiзацiї вздовж найбiльш перспективних гiлок дерева рiшень. Розши-
рення вузлiв вiдбувається на основi локальної статистики (значень вина-
городи та частоти вiдвiдування), що забезпечує формальний компромiс
мiж експлуатацiєю гiлок iз високою очiкуваною винагородою та дослi-
дженням менш вiдвiдуваних, але потенцiйно перспективних напрямiв. У
поєднаннi з прогностичними моделями властивостей MCTS керує пошу-
ком молекул з бажаними фармакологiчними характеристиками, що було
продемонстровано як у багатоцiльових [32–34], так i в одноцiльових зада-
чах [35, 36].

Рис. 3.8.4: Iлюстрацiя фронту Парето у задачi багатоцiльової оптимiзацiї
матерiалiв. Чорнi заповненi точки позначають область бажаних рiшень –
сполук, що забезпечують оптимальний компромiс мiж цiльовими власти-
востями. Порожнi точки – субоптимальнi сполуки. Фронт Парето (зелена
ламана крива) проходить через найкращi знайденi сполуки (зеленi запов-
ненi точки).
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У багатоцiльовiй оптимiзацiї функцiя винагороди часто будується як
зважена сума нормалiзованих цiльових параметрiв [37], адаптивне зва-
жування [38], чи геометричне середнє [39], що сприяє збалансованому
покращенню всiх цiлей. Альтернативним пiдходом є оптимiзацiя Парето,
що дозволяє уникнути явного вибору вагових коефiцiєнтiв шляхом побу-
дови множини недомiнованих рiшень – фронту Парето (Рис. 3.8.4), який
визначає оптимальнi компромiси мiж рiзними властивостями та забезпе-
чує бiльшу рiзноманiтнiсть потенцiйних кандидатiв [33, 40, 41]. У проце-
сi генерацiї молекул кожен новий кандидат перевiряється на домiнуван-
ня вiдносно поточного фронту; домiнованi кандидати (володiють гiршим
набором властивостей) вiдкидаються, тодi як недомiнованi додаються до
фронту з одночасним вилученням рiшень, якi вони домiнують.

Автоенкодернi моделi МН доповнюють клас генеративних пiдходiв.
Класичний автоенкодер складається з двох нейронних мереж – енкоде-
ра та декодера (Рис. 3.8.5) – якi навчаються вiдображати вхiднi представ-
лення у компактний латентний простiр i вiдновлювати їх назад [42, 43].
У задачах молекулярного дизайну автоенкодери забезпечують навiгацiю
латентним простором для генерацiї нових сполук шляхом iнтерполяцiї,
екстраполяцiї або спрямованої оптимiзацiї векторiв латентного просто-
ру [44, 45]. Внаслiдок цього згенерованi молекули зазвичай структурно
близькi до тренувальних даних, що сприяє їхнiй хiмiчнiй коректностi та
можливостi синтезу. Для оптимiзацiї фармакологiчних властивостей ла-
тентний простiр автоенкодерiв часто поєднується з прогностичними мо-
делями, що дозволяє здiйснювати пошук молекул iз покращеними хара-
ктеристиками, такими як бiологiчна активнiсть, розчиннiсть або токси-

Рис. 3.8.5: Автоенкодер для хiмiчних структур: енкодер переводить моле-
кулярну структуру в латентне представлення, а декодер вiдновлює вiдпо-
вiдну структуру.

128



3.8. Застосування машинного навчання для бiохiмiчного дизайну

чнiсть [46–48]. Такi пiдходи природно пiдтримують багатоцiльову опти-
мiзацiю та можуть використовуватися як у задачах de novo дизайну, так i
для модифiкацiї вiдомих хiмiчних фрагментiв [49,50]. Водночас обмежен-
ня автоенкодерних методiв пов’язанi з залежнiстю вiд якостi молекуляр-
них представлень i складнiстю забезпечення коректної генерацiї для дис-
кретних хiмiчних структур, що стимулює подальший розвиток гiбридних
та граф-орiєнтованих архiтектур.

3.8.3 Перспективи

Попри вже досягнутий прогрес у застосуваннi методiв МН до задач ге-
нерацiї молекул i передбачення їхнiх властивостей, галузь активно роз-
вивається. Одним iз ключових напрямiв є iнтеграцiя моделей МН iз фi-
зично обгрунтованими методами, зокрема пiдходами квантової хiмiї та
молекулярної динамiки. Поєднання швидких прогностичних моделей iз
точнiшими, але обчислювально затратними методами, дозволяє побуду-
вати багаторiвневi схеми оптимiзацiї, у яких МН використовується для
первинного фiльтрування кандидатiв, а фiзичнi моделi — для їх уточне-
ної оцiнки.

Окрему увагу привертає поява так званих фундаментальних моделей
(англ. foundation models) для хiмiї – великих нейронних мереж, попере-
дньо навчених на масивних корпусах хiмiчних структур i реакцiй. Такi
моделi формують унiверсальнi чисельнi представлення, що можуть бути
адаптованi до широкого спектру задач: вiд передбачення властивостей до
генерацiї нових сполук i планування синтезу. Попереднє навчання на ве-
ликих неанотованих наборах даних потенцiйно дозволяє зменшити зале-
жнiсть вiд вузькоспецiалiзованих експериментальних вибiрок.

Перспективними є стратегiї активного навчання, в яких модель не ли-
ше прогнозує властивостi, а й визначає, якi саме експерименти або розра-
хунки є найбiльш iнформативними для подальшого покращення точно-
стi. Такий iтеративний цикл «модель–експеримент–оновлення моделi» є
особливо ефективним за умов обмежених експериментальних ресурсiв.

Важливою є також автоматизацiя повного циклу розробки лiкарських
засобiв у рамках концепцiї “self-driving laboratory”, де алгоритми МН поєд-
нуються з роботизованими експериментальними платформами. Генера-
тивна модель формує гiпотези щодо нових молекул, прогностичнi моде-
лi оцiнюють їх властивостi, а автоматизованi експериментальнi установки
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здiйснюють синтез i тестування, забезпечуючи замкнений цикл оптимiза-
цiї. Цi системи вже iснують, впроваджуються i активно вдосконалюються.

Водночас залишаються вiдкритими питання iнтерпретованостi моде-
лей, коректної оцiнки невизначеностi прогнозiв i уникнення системати-
чних змiщень у даних. Подолання цих викликiв вимагатиме поєднання
статистичних методiв, теоретичної хiмiї та експериментальної валiдацiї.
Таким чином, подальший прогрес у застосуваннi машинного навчання до
молекулярного дизайну пов’язаний не лише з удосконаленням окремих
алгоритмiв, але й iз побудовою iнтегрованих, фiзично обґрунтованих та
експериментально верифiкованих систем, здатних ефективно дослiджу-
вати величезний хiмiчний простiр.
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4 Основнi результати

4.1 Спонтанне формування структур у бiнарних сумiшах
з конкуруючими взаємодiями

О.В. Пацаган

Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1,
e-mail: oksana@icmp.lviv.ua

Запропоновано теоретичний опис мiкрофазного розшарування у бi-
нарнiй симетричнiй сумiшi з конкуруючими взаємодiями [1,2]. Дослiдже-
но модель, в якiй частинки двох сортiв, що взаємодiють iз потенцiалом
SALR, змiшуються мiж собою i перехресна взаємодiя є вiдштовхувальною
на малих i притягальноюна великих вiдстанях. Для такої моделi знайдено,
що перiодичнi структури формуються при значно вищих температурах,
нiж у випадку однокомпонентної системи частинок з потенцiалом SALR.
Цей висновок стосується класу моделей iз взаємодiями u12(r) = −u i i(r)
таких, що V(r) = u i i(r)θ(r − 1) у представленнi Фур’є має глобальний
мiнiмум для вiдмiнного вiд нуля хвильового вектора.

Дослiджено сумiшi як з однаковими, так i з рiзними концентрацiями
компонентiв. Для сумiшi рiвних концентрацiй отримано фазову дiагра-
му з врахуванням флуктуацiй. У цьому випадку теорiя i моделювання пе-
редбачають спiвiснування низькогустинної невпорядкованої фази з висо-
когустинною ламеларною фазою з чергуванням шарiв, багатих першим i
другим компонентом [1]. Для моношару сумiшi з рiзними концентрацiя-
ми отриманофазовi дiаграми в наближеннi середнього поля дляширокого
дiапазону хiмiчних потенцiалiв компонентiв i температури. Знайдено три
стабiльнi фази з перiодичною концентрацiєю: ламеларну фазу, яка скла-
дається з чергування смуг двох компонентiв при схожих хiмiчних потен-
цiалах, i двi фази з гексагональним розташуванням кластерiв компонента
меншої концентрацiї у рiдинi компонента бiльшої концентрацiї. Виявле-
но, що гексагональна фаза виникає тiльки при вiдносно високiй темпера-
турi, область стабiльностi цiєї фази збiльшується з пiдвищенням темпе-
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ратури. Теоретичнi результати пiдтвердженi моделюванням Монте Карло
для окремих термодинамiчних станiв [2].

1. O. Patsahan, M. Litniewski, A. Ciach, Soft Matter 17, 2883 (2021).
2. O. Patsahan, A. Meyra, A. Ciach, Soft Matter 20, 1410 (2024).

4.2 Структура концентрованих електролiтiв: результати,
отриманi з мезоскопiчної теорiї

О.В. Пацаган

Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1,
e-mail: oksana@icmp.lviv.ua

Класичнi теорiї, розробленi для розведених електролiтiв, стають неза-
стосовними, коли середня вiдстань мiж iонами є спiвмiрною з їхнiми дiа-
метрами. Рiзнi експериментальнiметоди, наближенi теорiї та комп’ютерне
моделювання дають суперечливi результати щодо розподiлу iонiв i екра-
нування заряджених об’єктiв у концентрованих iонних системах. Зокре-
ма, для таких систем виявлено, що кореляцiйна довжина кореляцiй заряд-
заряд, λs , задовiльняє скейлiнгове спiввiдношення λs/λD ∝ (a/λD)n , де
λD – радiус Дебая, a – дiаметр iона, проте, у рiзних дослiдженнях знайде-
но рiзнi значення n.

В [1–3] дослiджено кореляцiйну функцiю заряд-заряд в рамках мезо-
скопiчної теорiї, яка враховує скiнченний розмiр iонiв i флуктуацiї ло-
кального заряду. Для дуже великих густин iонiв отримано n = 3 [1], що
узгоджується з експериментальними даними з вимiрювання поверхневих
сил [4]. В [2] застосовано теорiю до ширшого дiапазону густин iонiв i ви-
явлено, що рiзнi значення n можуть бути достатньо добрим наближенням
для λs/λD у рiзних дiапазонах a/λD . Експериментально знайдений скей-
лiнг виконується для 2 < a/λD < 4, i отримано n = 3 для цього дiапазону.
Для менших a/λD знайдено n = 2, що було отримано ранiше в кiлькох
теоретичних дослiдженнях i в симуляцiях, i ще ближче до лiнiї Кiрквуда
отримано n = 1.5, що також було передбачено в рiзних роботах. Для пере-
вiрки точностi цих результатiв у [3] було врахованофлуктуацiйний внесок
в обернену кореляцiйну функцiю заряд-заряд, яким ранiше нехтувалося.
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Розраховано кореляцiйнi довжини та амплiтуди i показано, що врахува-
ння флуктуацiйного внеску не призводить до суттєвих змiн результатiв.

1. A. Ciach, O. Patsahan, J.Phys.: Condens. Matter 33, 37LT01 (2021).
2. A. Ciach, O. Patsahan, J. Mol. Liq. 377, 121453 (2023).
3. O. Patsahan, A. Ciach, Condens. Matter Phys. 28, 23601 (2025).
4. A.M. Smith, A.A. Lee, S. Perkin, J. Phys. Chem. Lett. 7, 2157 (2016).

4.3 Iонна рiдина в ультратонкiй плоскiй порi

М. Дудка
1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-

ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1,
e-mail: maxdudka@icmp.lviv.ua

2 Спiвпраця L4 i Докторський коледж ‘Статистична фiзи-
ка складних систем’, Ляйпцiґ-Лотаринґiя-Львiв-Ковентрi,
Європа

3 Нацiональний Унiверситет «Львiвська полiтехнiка»

Дослiджено поведiнку iонної рiдини в ультратонкiй плоскiй порi, що
мiстить тiльки один шар iонiв, в рамках двовимiрної тристанової ґратко-
вої моделi. Розраховано фазову дiаграму в широкому дiапазонi значень
мiжiонної взаємодiї, прикладеної напруги та iонофобностi пори за допо-
могою комп’ютерних симуляцiй та аналiтично в рамках наближення ґра-
тки Бете (Рис. 4.3.1). Виявлено кореляцiю мiж величиною енергiї, нако-
пиченiй у порi, та термодинамiчним станом iонної рiдини при нульовiй
напрузi. Якщо iони в порi перебувають у впорядкованому станi, система
залишається в цьому станi, доки не буде прикладена напруга, достатня для
руйнування цього впорядкування,що ефективно змiщує процес заряджа-
ння до вищих напруг i може призвести навiть до суттєвого збiльшення
накопиченої енергiї [1].

1. Y. Groda, M. Dudka, A. A. Kornyshev, G. Oshanin, S. Kondrat. Superionic
Liquids in Conducting Nanoslits: Insights from Theory and Simulations. J. Phys.
Chem. C 125 4968 (2021) [doi: 10.1021/acs.jpcc.0c10836].
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Рис. 4.3.1: Фазова дiаграма iонної рiдини в ультратонкiй плоскiй порi. Ре-
зультати розрахункiв у рамках наближення ґратки Бете з координацiйним
числом q = 4 показанi лiнiями, а результати симуляцiй методом Монте-
Карло на квадратнiй ґратцi – квадратами. Чорний кружечок показує три-
критичну точку. Чорна суцiльна лiнiя та червонi квадрати позначають не-
перервнi фазовi переходи другого роду, а чорна пунктирна лiнiя та неза-
фарбованi квадрати – першого роду мiж невпорядкованою та впорядко-
ваною фазами.

4.4 Загальний беззiткненний кiнетичний пiдхiд до
вивчення збуджень у квантових атомних газах з
довiльним спiном

M. Булахов, О.С. Пелетминський, Ю.В. Слюсаренко

Iнститут теоретичної фiзики iм. О.I. Ахiєзера ННЦ ХФТI
НАН України, вул. Академiчна 1, 61108, Харкiв, Україна,
e-mail: slusarenko@kipt.kharkov.ua

Розроблено загальний кiнетичний пiдхiд до вивчення високочасто-
тних колективних збуджень у квантових газах iз довiльним спiном [1]. З
цiєю метою сформулювано багаточастинковий гамiльтонiан, який вклю-
чає мультипольну обмiнну взаємодiю, а також зв’язок мультипольного
моменту iз зовнiшнiм полем. Пiсля лiнеаризацiї здобутого беззiткненно-
го кiнетичного рiвняння знайдено загальне дисперсiйне рiвняння, яке до-
зволяє дослiджувати високочастотнi колективнi моди для атомiв з довiль-

140



4.5. Стан порушеної осьової симетрiї

ним спiном, що пiдпорядковуються тiй чи iншiй квантовiй статистицi.
Проаналiзовано деякi з його частинних розв’язкiв, що описують спiновi
хвилi та нульовий звук для газiв Бозе та Фермi.

Обговорюється питання вiдповiдностi розробленого пiдходу умовам
реальних експериментiв iз ультрахолодними газами в магнiтооптичних
пастках iз суттєво неоднорiдним полем. Зазначається,що поприце, у своє-
му нинiшньому виглядi пiдхiд дозволяє використовувати загальнi рiвнян-
ня для досить повного розумiння структури та природи високочастотних
колективних спектрiв збудження для конкретного атомного спiну. Однак
обговорено також шляхи, якими запропонований пiдхiд можна узагаль-
нити на випадок наявностi магнiтного поля захоплення.

Вiдмiнною рисою розробленого пiдходу є його унiверсальнiсть: при-
датнiсть для довiльного спiну i квантової статистики, а також повне та
послiдовне врахування мультипольних ступенiв свободи.

1. M. Bulakhov, A.S. Peletminskii, Yu.V. Slyusarenko, Annals of Physics 474
(2025) 169920.

4.5 Стан порушеної осьової симетрiї та магнiтна дiаграма
станiв конденсату зi спiном 1 через призму
квадрупольних ступенiв вiльностi

M. Булахов, О.С. Пелетминський, Ю.В. Слюсаренко

Iнститут теоретичної фiзики iм. О.I. Ахiєзера ННЦ ХФТI
НАН України, вул. Академiчна 1, 61108, Харкiв, Україна,
e-mail: slusarenko@kipt.kharkov.ua

Вивчається слабковзаємодiйний газ атомiв зi спiном 1 з конденсатом
Бозе-Ейнштейна у зовнiшньому магнiтному полi в рамках пiдходу Бого-
любова. Для цього використовується загальний гамiльтонiан, який вклю-
чає спiновi i квадрупольнi обмiннi взаємодiї, а також зв’язки спiнового та
квадрупольного моментiв iз зовнiшнiм магнiтним полем (лiнiйнi та ква-
дратичнi зееманiвськi члени). Останнiй вiдповiдає за виникнення стану з
порушеною осьовою симетрiєю.

Дослiджено всi можливi магнiтнi стани, що виникають у взаємодiй-
ному спiн-1 конденсатi, з загальним урахуванням квадрупольних ступе-
нiв свободи [1]. Роль останнiх подвiйна: вони забезпечують зв’язок мiж
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квадрупольним моментом i прикладеним магнiтним полем, а також гене-
рують мiжатомну квадрупольну обмiнну взаємодiю. У контекстi ультра-
холодного атомного газу останнє має сенс пiд час розгляду нелокальних
ефектiв мiжатомної взаємодiї.

Для всiх магнiтних станiв знайдено вiдповiднi термодинамiчнi хара-
ктеристики, такi як намагнiченiсть, квадрупольний момент i термодина-
мiчний потенцiал. Здобуто також тригiлковий спектр збудження стану з
порушеною осьовою симетрiєю. Цей стан має ряд унiкальних властивос-
тей: усi компоненти вектора стану (три проекцiї спiну) заселенi, вектор на-
магнiченостi не паралельний прикладеному магнiтному полю, а матема-
тичне очiкування квадрупольного оператора не має нульових матричних
елементiв, що вказує на значну магнiтну анiзотропiю. Нарештi, побудо-
вано дiаграми магнiтних станiв для кожного режиму стану з порушеною
осьовою симетрiєю.

1. M. Bulakhov, A.S. Peletminskii, S.V. Peletminskii, and Yu.V. Slyusarenko, J.
Phys. A: Math. Theor. 55 (2022) 405003 (20pp).

4.6 Посилення надпровiдного спарювання в моделi
Фермi–Габбарда за допомогою квантового контролю

О. Повiтчан1, Д.I. Бондар2, А.Г. Сотнiков1,3

1 Харкiвський нацiональний унiверситет iменi В.Н. Каразi-
на, ННI «Фiзико-технiчний факультет», площа Свободи 4,
61022 Харкiв, Україна

2 Department of Physics and Engineering Physics, Tulane Uni-
versity, 6823 St. Charles Avenue, New Orleans, Luisiana 70118,
USA

3 Нацiональний науковий центр «Харкiвський фiзико-
технiчний iнститут», Iнститут теоретичної фiзики iменi
О.I. Ахiєзера, вул. Академiчна 1, 61108 Харкiв, Україна

У роботi показано, що квантовий контроль за Ляпуновим забезпе-
чує ефективну стратегiю для посилення надпровiдних кореляцiй у моде-
лi Фермi–Габбарда без необхiдностi ретельного налаштування параметрiв
[1]. Хоча фотоiндукована надпровiднiсть чутлива до частоти та амплiту-
ди монохроматичного лазерного iмпульсу, запропонований пiдхiд вико-
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ристовує простий протокол на основi зворотного зв’язку, який запобi-
гає зменшенню надпровiдних кореляцiй, як тiльки вони починають фор-
муватися. Цей метод дозволяє значно посилити спарювання в широко-
му дiапазонi початкових умов накачування, усуваючи необхiднiсть скла-
дної оптимiзацiї частоти та амплiтуди. Крiм того, розроблений пiдхiд мо-
же бути адаптований для пригнiчення ранiше iндукованих надпровiдних
кореляцiй, забезпечуючи двоспрямований контроль над станами кванто-
вого спарювання. Цi результати пропонують практичнi шляхи керування
квантовими кореляцiями в сильно взаємодiйних системах з мiнiмальною
експериментальною складнiстю.

1. Oleksandr Povitchan,Denys I. Bondar, andAndrii G. Sotnikov, Enhancement
of superconducting pairing via quantum Lyapunov control Phys. Rev. A 112,
033117 (2025).

4.7 Про «унiверсальну» теорiю бозонного пiка в
аморфних матерiалах

А.М. Швайка, М.А. Шпот, Т.М. Брик

Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1,
e-mail: ashv@icmp.lviv.ua

Походження характерної особливостi на коливних спектрах стекол i
аморфних матерiалiв, включаючи колоїди i бiлки, у формi широкосмуго-
вої низькочастотної моди (вiд 4 до 12 меВ), що називається бозонним пi-
ком, є предметом багаторiчних дискусiй. Багато пояснень залучають коле-
ктивнi збудження, якi нагадують фононнi моди в кристалах, але iснують
i альтернативнi пiдходи, для прикладу, коливання в багатодолинових по-
тенцiалах або в наноструктурах i нанопорах. На даний час немає консен-
сусу щодо фiзичного механiзму виникнення бозонного пiка, а тому вели-
кий iнтерес викликають роботи, в яких пропонується простий i загальний
теоретичний опис низькочастотної динамiки невпорядкованих систем.

Ми провели критичний розгляд [1,2] одного з пiдходiв до опису бо-
зонного пiка [3], який здобув певну популярнiсть у свiй час. Показано,
що розглянута в [3] модель iз «загасанням Ахiєзера» насправдi є моделлю
Дебая з в’язкiстю. Для цiєї моделi ми отримали точнi аналiтичнi вирази
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Рис. 4.7.1: Коливна густина станiв
для рiзних значень в’язкостi («за-
гасання Ахiєзера»).

Рис. 4.7.2: Коливна густина станiв
для рiзної дискретизацiї однови-
мiрного iнтеграла.

для коливної густини станiв (Рис. 4.7.1) i не виявили наявностi бозонно-
го пiка. Натомiсть в [3], тривимiрний iнтеграл по сферi Дебая був пiдмi-
нений одновимiрною дискретною сумою, що дало передбачувано хибний
результат з дискретним набором пiкiв вiд коливних гармонiк для коро-
тких ланцюжкiв (Рис. 4.7.2), якi автори помилково ототожнили з бозон-
ним пiком.

1. A. Shvaika, M. Shpot, W. Schirmacher, T. Bryk, G. Ruocco, Comment
on “Universal origin of boson peak vibrational anomalies in ordered crystals
and in amorphous materials,” Phys. Rev. Lett. 127, 179601 (2021) [doi:
10.1103/PhysRevLett.127.179601].
2. A. Shvaika, M. Shpot,W. Schirmacher, T. Bryk, G. Ruocco,Absence of a boson
peak in anharmonic phonon models with Akhiezer-type damping, arXiv Preprint
arxiv.org/abs/2104.13076 (2021).
3. M. Baggioli, A. Zaccone, Universal origin of boson peak vibrational anomali-
es in ordered crystals and in amorphous materials, Phys. Rev. Lett. 122, 145501
(2019) [doi: 10.1103/PhysRevLett.122.145501].
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4.8 Пропагаторна щiлина для поперечних збуджень в
бiнарних рiдинах

Т. Брик

Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

Поперечний довгохвильовий звук не пiдтримується в рiдинах. Однак,
на нано-масштабах можуть поширюватись поперечнi збудження, якi на-
зивають зсувними хвилями (shear waves). Для них дисперсiя починає-
ться з не-нульового значення хвильового числа, яке визначаєширину так-
званої пропагаторної щiлини. Комп’ютерне моделювання методом моле-
кулярної динамiки (еквiмолярних 50–50 ленард-джонсiвських сумiшей та
рiдин 80–20 моделi Коба–Андерсена) дозволило проаналiзувати попере-
чну динамiку бiнарних рiдин та встановити з максимумiв спектральних
функцiй поперечного повного та концентрацiйного потокiв дисперсiю
зсувних хвиль та високочастотних оптичних поперечних мод.

З моделювання встановлено, що пропагаторна щiлина для зсувних
хвиль у бiнарних рiдинах зростає зi збiльшенням рiзницi мас компонент R.
Однак, iснуючий вираз для щiлини однокомпонентних рiдин не дозволяє
пояснити такi результати симуляцiй. Було побудовано теорiюпропагатор-
ної щiлини для зсувних хвиль у бiнарних рiдинах в рамках аналiтичного
пiдходу узагальнених колективних мод. Аналiтично отримано розв’язки
чотири-змiнної моделi поперечної динамiки бiнарної рiдини в довгохви-

Рис. 4.8.1: Дисперсiя зсувних хвиль та оптичних мод для еквiмолярної рiд-
кої сумiшi KrAr, отримана з комп’ютерного моделювання.
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льовiй областi. З чотирьох власних мод такої динамiчної моделi пара висо-
кочастотних пропагаторних збудженi вiдповiдає оптичним модам. Часто-
та поперечних оптичних мод зростає зi зростанням спiввiдношення мас
компонент R, а також зростає вплив крос-кореляцiї мiж оптичними мода-
ми i зсувними хвилями. Отримано аналiтичний вираз для пропагаторної
щiлини бiнарних рiдин, який явно мiстить крос-кореляцiю мiж низько-
та високочастотними (оптичними) гiлками поперечних збуджень та по-
яснює зростання пропагаторної щiлини з ростом R. При вiдсутностi та-
ких крос-кореляцiй вираз для пропагаторної щiлини переходить у вираз
щiлини для однокомпонентної рiдини.

1. Taras Bryk, Maria Kopcha, Ihor Yidak. Propagation gap for shear waves in
binary liquids: Analytical and simulation study. J. Chem. Phys. vol.161 (2024)
184505.

4.9 Моделювання поведiнки та властивостей розчинiв
протеїнiв i антитiл

Ю.В. Калюжний
Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

Протягом останнiх п’яти рокiв проведено комплекс теоретичних до-
слiджень, спрямованих на опис асоцiацiї бiлкiв у розчинах та її впливу
на фiзико-хiмiчнi властивостi, з особливим акцентом на системи iмуно-
глобулiнiв. Основною метою було створення узагальнених статистико-
механiчних моделей, здатних вiдтворювати експериментально спостере-
жуванi ефекти, такi як фазове розшарування, утворення кластерiв i змiни
реологiчних характеристик.

Дослiджено стабiльнiсть сумiшей iмуноглобулiнiв iз сироватковим
альбумiном людини у водних буферних розчинах. Антитiла моделювали-
ся як Y-подiбнi структури, утворенi iз семи твердих сфер, тодi як глобу-
лярнi бiлки описувалися як сферичнi частинки з локалiзованими центра-
ми зв’язування. Теоретичний опис базувався на термодинамiчнiй теорiї
збурень Вертгейма, що дозволило визначити рiвняння стану, хiмiчнi по-
тенцiали та фазовi дiаграми. Отриманi результати добре узгоджуються з
експериментальними даними для фазового розшарування.
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Окремий напрямок дослiджень був присвячений впливу просторово-
го обмеження на поведiнку розчинiв моноклональних антитiл. Конфайн-
мент моделювався у виглядi жорстких сферичних перешкод, що взаємодi-
ють iз антитiлами. Показано,що такi обмеження iстотно змiнюютьфазову
поведiнку системи. Виявлено немонотонний вплив сили притягання мiж
антитiлами та матрицею: зi зростанням цiєї взаємодiї область фазового
розшарування спочатку розширюється, а потiм звужується, що супрово-
джується появою реентрантної поведiнки.

Значну увагу придiлено розвитку теоретичних пiдходiв до опису асо-
цiацiї бiлкiв. Показано, що традицiйнi моделi, заснованi на сферичному
наближеннi, є недостатнiми для опису анiзотропних взаємодiй. Викори-
стання теорiї Вертгейма для асоцiйованих рiдин дозволило суттєво роз-
ширити можливостi моделювання, що було узагальнено в оглядових до-
слiдженнях.

У останнiх роботах розглянуто системи бi-специфiчних антитiл зi
складнiшою будовою. Такi молекули моделювалися як агрегати з бiльшої
кiлькостi твердих сфер iз урахуванням асиметрiї та гнучкостi. Дослiдже-
но вплив цих факторiв на фазове розшарування, другий вiрiальний кое-
фiцiєнт i в’язкiсть розчинiв. Отриманi результати узгоджуються з експе-
риментальними даними та пiдтверджують ефективнiсть запропонованих
пiдходiв.

Загалом показано, що методи статистичної механiки рiдин, зокрема
теорiя Вертгейма, є ефективним iнструментом для опису складної пове-
дiнки бiлкових систем, де ключову роль вiдiграють асоцiацiя, анiзотропiя
взаємодiй та просторове обмеження.

1. Kalyuzhnyi, Y. V.; Vlachy, V. Journal of Molecular Liquids 2022, 365, 120006.
2. Hvozd, T.; Kalyuzhnyi, Y. V.; Vlachy, V. Soft Matter 2022, 18, 9108–9117.
3. Vlachy, V.; Kalyuzhnyi, Y. V.; Hribar-Lee, B.; Dill, K. A. Biomolecules 2023, 13,
1703.
4. Hvozd, T.; Kalyuzhnyi, Y. V.; Vlachy, V. Journal ofMolecular Liquids 2024, 402,
124740.
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4.10 Дослiдження властивостей плямистих колоїдiв

Ю.В. Калюжний
Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

Протягом звiтного перiоду проведено систематичнi дослiдження стру-
ктури, термодинамiки тафазової поведiнки систем плямистих (patchy) ко-
лоїдiв. Основна увага придiлялася розробцi аналiтичних методiв у рамках
статистичної механiки рiдин та їх перевiрцi за допомогою комп’ютерного
моделювання.

Дослiджено бiнарнi сумiшi сферичних i плямистих колоїдiв на основi
багатогустинного рiвняння Орнштейна–Цернiке. Теорiя дозволяє отри-
мати аналiтичнi вирази для структурних i термодинамiчних характери-
стик системи. Порiвняння з результатами моделювання показало високу
точнiсть опису, що пiдтверджує її придатнiсть для аналiзу асоцiативних
колоїдних систем.

Вивчено вплив просторового обмеження на поведiнку плямистих ко-
лоїдiв у випадкових пористих середовищах. Показано, що наявнiсть при-
тягальних перешкод iстотно змiнює фазову поведiнку системи. Для ко-
лоїдiв iз обмеженою валентнiстю виявлено реверсивну фазову дiаграму
газ–рiдина з так званим «порожнiм рiдким» станом. Взаємодiя з матрицею
призводить до формування просторово неоднорiдних структур iз локалi-
зацiєю частинок поблизу перешкод.

Розроблено аналiтичну теорiю валентно-обмежених колоїдних си-
стем iз використанням замиканняПеркуса–Йевика. Система зводиться до
розв’язку набору алгебраїчних рiвнянь для часток зв’язаних станiв. Тео-
ретичнi результати добре узгоджуються з даними комп’ютерного моделю-
вання для структурних характеристик, тодi як для енергетичних величин
точнiсть є дещо нижчою.

Окремо дослiджено бiльш складнi асоцiативнi системи, зокрема полi-
мерно-ензимнi комплекси. Запропонована модифiкацiя теорiї Вертгейма
забезпечує пiдвищену точнiсть у порiвняннi з традицiйними пiдходами.

У новiтнiх роботах проаналiзовано конкуренцiю мiж самоасоцiацiєю
колоїдiв i їх зв’язуванням iз функцiоналiзованим пористим середовищем.
Показано, що така конкуренцiя може призводити до складної фазової по-
ведiнки, включаючи появу реверсивних фазових дiаграм iз кiлькома кри-
тичними точками.
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4.11. Транспорт лiпопротеїнiв у кровоносних судинах

Загалом встановлено, що поєднання аналiтичних методiв теорiї рiдин
iз комп’ютерним моделюванням є ефективним пiдходом для дослiдження
колоїдних систем iз напрямленими взаємодiями та просторовими обме-
женнями.

1. Kalyuzhnyi, Y. V.; Nezbeda, I.; Cummings, P. T. Soft Matter 2021, 17, 3513.
2. Hvozd, T. V.; Kalyuzhnyi, Y. V.; Vlachy, V.; Cummings, P. T. J. Chem. Phys.
2022, 156, 161102.
3. Kalyuzhnyi, Y. V.; Jamnik, A.; Cummings, P. T. J. Mol. Liquids 2023, 371,
121073.
4. Butovych, H.; Kalyuzhnyi, Y. V.; Patsahan, T.; Ilnytskyi, J. J. Mol. Liquids 2023,
385, 122321.
5. Kalyuzhnyi, Y. V.; Patsahan, T.; Holovko,M.; Cummings, P. T.Nanoscale 2024,
16, 4668.

4.11 Статистичний пiдхiд до опису процесiв транспорту
лiпопротеїнiв та iнших компонент у кровоносних
судинах

М.В. Токарчук1,2

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

2 Нацiональний унiверситет «Львiвська полiтехнiка», вул.
С. Бандери, 12, 79013, Львiв, Україна

Запропоновано статистичний пiдхiд опису нерiвноважних процесiв
переносу компонент кровi у системi просвiт-ендотелiй-iнтима кровоно-
сних судин [1]. Такий пiдхiд передбачає врахування характеру взаємо-
дiй компонент кровi, якi у тiй чи iншiй мiрi беруть участь в атероскле-
ротичних процесах. В основi його лежать параметри скороченого опи-
су: нерiвноважнi середнi значення густин компонент кровi, iонiв, моле-
кули води, зокрема лiпопротеїни низької щiльностi (ЛПНЩ), лiпопроте-
їни високої щiльностi (ЛПВЩ), моноцити, та iнших компонент (еритро-
цити, лейкоцити, тромбоцити) та нерiвноважне значення густини пов-
ного iмпульсу кровi для пiдсистеми просвiту судин; в областi ендотелiю-
iнтими параметрами скороченого опису є нерiвноважнi середнi значен-
ня густин компонент ЛПНЩ, ок-ЛПНЩ, ЛПВЩ, макрофаги, молекули
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води, iони, вiльнi радикали, оксиданти, вiтамiн C, прозапальнi та про-
тизапальнi цитокiни, T-клiтини, макромолекулярнi структури ендотелiй-
iнтима. Використавши метод нерiвноважного статистичного оператора
для параметрiв скороченого опису, отримано систему рiвнянь переносу,
яка в рамках вибраної моделi взаємодiї компонент може описувати не-
марковськi у часi та нелокальнi у просторi процеси переносу кровi у су-
динах з врахуванням можливих реакцiйно-дифузiйних процесiв у стiн-
ках судин. В усi рiвняння при вiдповiдних ядрах переносу входить гiдро-
динамiчна швидкiсть кровi, як один iз важливих параметрiв дослiджень.
Крiм того, дана система рiвнянь переносу є незамкнутою, нелiнiйною i
може бути застосована до опису як ламiнарних процесiв, так i турбулен-
тних. Важливо зазначити, що у першiй пiдсистемi-просвiтi застосовував-
ся в’язко реакцiйно-дифузiйний опис, а у пiдсистемi ендотелiй-iнтима —
реакцiйно-дифузiйний. Крiм того, у такому пiдходi враховано електрома-
гнiтнi поля, створюванi iонами та дипольними молекулами, зокрема води,
напруженостi яких задовiльняють усередненим рiвнянням Максвелла.

1. TokarchukM.V. Statistical Approach toDescribing the Processes of Transport
of Lipoproteins and Other Components in Blood Vessels – I. Math. Model.
Comput., 12(4), 1263–1294 (2025).

4.12 Проблеми води в НБК-ОУ. Теоретичний опис
процесiв взаємодiї води, водних розчинiв iз
паливовмiсними матерiалами

М.В. Токарчук1,2, О.Л. Iванкiв1

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

2 Нацiональний унiверситет «Львiвська полiтехнiка», вул.
С. Бандери, 12, 79013, Львiв, Україна

Питання про взаємодiю лавоподiбних паливовмiсних мас (ЛПВМ) з
атмосферою, водою та водними розчинами є одним iз ключових при ви-
рiшеннi комплексу проблем, пов’язаних як з аналiзом поточного стану
ядерного палива у рiзних формах в об’єктi «Укриття», а з листопада 2016
року у Новому безпечному конфайнментi («Арка») – об’єкт «Укриття»
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(НБК-ОУ), так i з отриманням довгострокових прогнозних оцiнок на май-
бутнє. В [1] проаналiзовано основнi механiзми та умови взаємодiї ЛПВМ
з атмосферою, водою та водними розчинами в умовах НБК-ОУ. Обчислю-
вальнi та теоретичнi оцiнки впливу водного розчину на властивостi у по-
ристiй матрицi ЛПВМ пiд час сорбцiї розчину показали, що:

• у приповерхневiй областi об’ємної фази «розчин – поверхняЛПВМ»
гетерогеннi коефiцiєнти дифузiї iонiв UO2+

2 , Cs+ мають область
швидкої дифузiї, що пов’язано з ефектами електрополяризацiї;

• атмосферна вологiсть, що взаємодiє з ЛПВМ, може збiльшувати ко-
ефiцiєнт дифузiї урану на кiлька порядкiв зi збiльшенням вiдносної
вологостi.

Розглянуто модель дифузiї,що описує процеси взаємодифузiї ташвид-
кiсть проникнення у пористе середовищефронту реакцiї внутрiшнього гi-
дролiзу кремнiй-кисневої сiтки пiд час взаємодiї з водним розчином. На її
основi отримано оцiнки вивiльнення iонiв iз матрицi залежно вiд спiввiд-
ношення коефiцiєнтiв взаємодифузiї, швидкостi внутрiшнього гiдролiзу
та часу взаємодiї. Дифузiйну модель вилуговування необхiдно узагальни-
ти з урахуванням особливостей взаємодiї ЛПВМ з водними розчинами. У
цьому випадку, зокрема, необхiдно враховувати той факт, що через нега-
тивний заряд поверхнi ЛПВМ iони водню, що утворюються пiд час про-
цесiв радiолiзу у приповерхневiй областi, швидко будуть електростатично
притягуватися до поверхнi ЛПВМ i тим самим активувати механiзми iон-
ного обмiну для вивiльнення радiонуклiдiв з матрицi ЛПВМ у розчин.

1. Tokarchuk M.V., Markovych B.M., Zakharyash O.S., Ivankiv O.L., Moh-
nyak S.M. Description processes of the interaction of water and aqueous soluti-
ons with fuel-containingmaterials in theNew Safe Confinement of the “Shelter”
object. Conden. Matter Phys., 28(1), 11601: 1–18 (2025).
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4.13 Динамiчна дифрактометрiя квазiдвовимiрних
структур

В.В. Лiзунов, О.С. Скакунова, С.В. Лiзунова

Iнститут металофiзики iм. Г.В. Курдюмова НАН України,
бульвар Академiка Вернадського, 36, 03142 Київ, Україна,
e-mail: lizunov.vyacheslav@gmail.com

Встановлено особливостi динамiчної дифракцiї Рентґенових проме-
нiв у випадку геометрiї дифракцiї за Бреґґом на системi графенова плiв-
ка/пiдкладинка SiC. Продемонстровано необхiднiсть врахування пiд час
розгляду таких систем варiятивности параметра ґратницi кiлькашарової
графенової плiвки, а також впливу її товщини на тепловий фактор Дебая–
Валлера.

Показано, що навiть невеликi змiни структурних характеристик си-
стеми графенова плiвка/пiдкладинка, а також її деформованого стану
приводять до iстотної змiни дифракцiйного профiлю,що уможливлює ви-
значати зазначенi параметри рентґенодифракцiйним методом.

Запропонований пiдхiд дає змогу коректно описати дифракцiйнi про-
фiлi структури графенова плiвка/пiдкладинка в областi Бреґґового пiку
вiд пiдкладинки через врахування впливу пiдкладинки та наявних у нiй
мiкродефектiв на картину розсiяння.

1. Olena S. Skakunova, Stepan I. Olikhovskii, Taras M. Radchenko, Svitlana V.
Lizunova, Tetyana P. Vladimirova, and Vyacheslav V. Lizunov, X-Ray Dynami-
cal Diffraction by Quasi-Monolayer Graphene, Scientific Reports, 13: 15950
(2023).
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4.14. Властивостi нанокомпозитних сплавiв на основi олова

4.14 Вплив нанорозмiрних домiшок рiзної природи на
структурно-чутливi властивостi нанокомпозитних
сплавiв на основi олова

Ю.О. Плевачук

Львiвський нацiональний унiверситет iменi Iвана Франка,
кафедра фiзики металiв

Протягом звiтного перiоду проведено експериментальнi та теоре-
тичнi дослiдження впливу нанорозмiрних домiшок рiзної природи на
структурно-чутливi властивостi нанокомпозитних сплавiв на основi оло-
ва в процесах еволюцiї їхньої мiкроструктури та фазового складу. Дослi-
джено вплив домiшок рiзної природи – карбонових нанотрубок та нано-
сфер, керамiчних наночастинок (Al2O3, SiO2, TiO2, ZrO2), а також їхнiх
модифiкацiй iз металевим покриттям (Au, AuPd, Ni, Pt) на формування
мiкроструктури, фазового складу, теплофiзичнi та механiчнi властивостi
нанокомпозитних сплавiв i паяних з’єднань з мiдною пiдкладкою.

Широке використання безсвинцевих припоїв в електронних пристро-
ях передбачає надiйнiсть паяних з’єднань у широкому дiапазонi робо-
чих температур, який також поширюється на субнульовi температури.
Ґрунтуючись на попереднiх позитивних результатах у змiцненнi паяних
з’єднань за пiдвищених температур пiсля додавання керамiчних наночас-
тинок до металевої матрицi припою, було проведено дослiдження впли-
ву нанорозмiрних домiшок у безсвинцевих припоях Sn–3.5Ag–0.5Cu пiсля
тривалого впливу субнульових температур. Напилення наночастинок ме-
талами було проведено методом модифiкацiї поверхнi, що вирiшило про-
блему виготовлення композитних припоїв, пов’язану з незмiшуванням
нереактивних оксидiв та металевої матрицi. Дослiдження зосереджено на
мiкроструктурi та мiцностi на зсув паяних з’єднань, утворених мiж на-
нокомпозитним припоєм та двома мiдними пiдкладками, як за кiмнатної
температури, так i пiсля 4 мiсяцiв витримування при −20 ○C. Результати
експериментальних дослiджень показали, що додавання нанорозмiрних
керамiчних домiшок, модифiкованих металами, до основної матрицi при-
поюпризводить до зниженняшвидкостi росту iнтерметалевихшарiв у па-
яних з’єднаннях. Данi випробувань, проведених на зразках пiсля впливу
мiнусових температур, не показали значного зниження мiцностi на зсув,
що демонструє їхню ефективнiсть для паяння компонентiв в електронних
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пристроях, якi можуть працювати в широкому дiапазонi вiд мiнусових до
пiдвищених температур.

Легкоплавкi безсвинцевi припої вiдiграють вирiшальну роль у проце-
сi ступiнчастого паяння, який зазвичай використовується у виробництвi
багаточiпових модулiв, а також оптоелектронних компонентiв. Оскiльки
вони допомагають мiнiмiзувати термiчнi пошкодження, їх також викори-
стовують для з’єднання температурно-чутливих компонентiв у високона-
дiйнiй електронiцi. Питомий електричний опiр еквiатомних багатокомпо-
нентних сплавiв Bi–In–Sn–Zn, Bi–In–Zn–Sn–Cu та Bi–In–Sn–Zn–Cu–Ag,
як ключова характеристика припоїв, дослiджено в широкому дiапазонi
температур вiд кiмнатної до рiдкого стану з особливою увагою до обла-
стi плавлення-кристалiзацiї. Проаналiзовано особливостi фазових транс-
формацiй i поведiнки питомого опору, виявлених за допомогою ДСК та
рентгенiвської дифракцiї. Показано, що модифiкацiя бiнарних та потрiй-
них сплавiв на основi Sn, Ag, Cu додатковими елементами (Bi, In, Zn) може
суттєво знизити температуру паяння.

Отриманi результати щодо впливу наночастинок рiзного типу на мi-
кроструктуру, структурно-чутливi та механiчнi властивостi нанокомпо-
зитних сплавiв на основi олова уширокому температурно-часовому iнтер-
валi мають значення як для фундаментальних наукових дослiджень, так
i для практичних застосувань. Вони вiдкривають можливiсть створення
нових функцiональних нанокомпозитних матерiалiв, у яких нанорозмiр-
нi частинки, введенi в об’ємну матрицю, забезпечують контроль фiзико-
хiмiчних i механiчних властивостей сплаву у широкому дiапазонi. Нано-
композитнi припої на основi Sn з дослiджуваними нанодомiшками зберi-
гають стабiльнi структурно-чутливi та механiчнi властивостi пiсля трива-
лої витримки за субнульових температур, що пiдтверджує їхню перспе-
ктивнiсть для використання в електронних пристроях, якi працюють у
складних експлуатацiйних умовах. Отриманi науковi результати розши-
рюють уявлення про взаємозв’язок мiж мiкроструктурою, фазовим скла-
дом i структурно-чутливими властивостями нанокомпозитних сплавiв на
основi та створюють наукове пiдґрунтя для розроблення нових безсвин-
цевих припоїв iз керованими характеристиками для рiзних галузей про-
мисловостi.

1. A. Yakymovych, K. Khrushchyk, I. Wodak, Yu. Plevachuk, P. Švec Sr., P. Švec,
L. Orovcik, G. Khatibi. Hybrid Solder Joints: Morphology and Mechanical
Properties of Lead-Free Sn-3.5Ag/Cu Solder Joints with Ni-coated Ceramic
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4.15 Перехiд Фредерiкса в фероелектричному
нематичному рiдинному кристалi

Н.С. Арясова1,2, О.Г. Булуй1,2, О.В. Курочкiн1,2, В.Г. Назаренко1,2,
Б. Баснет3, С. Паладугу3, С. Шияновський3, О. Лаврентович3

1 Iнститут фiзики НАН України
2 Iнститут фiзичної хiмiї ПАН
3 Кентський державний унiверситет, США

Iндукована електричним полем змiна молекулярної орiєнтацiї, яка на-
зивається переходом Фредерiкса, є фундаментальним електрооптичним
явищем у неполярних нематичних рiдинних кристалах. У фероелектри-
чному нематику зi спонтанною електричною поляризацiєю P такий пере-
хiд вважався забороненим, оскiльки вiн створює зв’язанi електричнi за-
ряди зi щiльнiстю ρ = −divP.

Було встановлено, що пiд дiєю змiнного електричного поля поляриза-
цiя набуває стацiонарних спотворень, спочатку розвиваються деформацiї
splay та twist у виглядi полосових доменiв, а при бiльших напругах реалiзу-
ються у виглядi квадратної гратки дефектiв +1 та −1. Виникнення цих ста-
цiонарних деформацiй зумовлене балансом дiелектричного та пружнього
моментiв рiдинного кристалу. У полосових доменах splay-twist деформа-
цiя має геометричне рiшення з компенсацiєю divP та пов’язаного з ним
зв’язаного заряду: splay у вертикальнiй площинi ∂Pz/∂z, викликаний зов-
нiшнiм електричним полем, нiвелюється деформацiєю в iншiй площинi
∂Py/∂y протилежної полярностi, так, що ∂Py/∂y + ∂Pz/∂z → 0.

1. B. Basnet, S. Paladugu, O. Kurochkin, O. Buluy, N. Aryasova, V. Nazarenko,
S.Shiyanovskii & O. Lavrentovich, “Periodic splay Fréedericksz transitions in a
ferroelectric nematic”, Nature Communications 16, 1444 (2025).
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4.16 Полярна самоорганiзацiя фероелектричних
нематичних рiдиннокристалiчних молекул на
атомарно плоскiй поверхнi Au(111)

О. Марченко1,2, А. Сененко1,2, Я. Лопатiна1,2, В. Назаренко1,2,
К. Назаренко3, О. Капiтанчук4, Н. Катсонiс5, О. Лаврентович6

1 Iнститут фiзики НАН України
2 Iнститут фiзичної хiмiї ПАН
3 Iнститут органiчної хiмiї НАН України
4 Iнститут теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбова НАН

України
5 Унiверситет Грьонiнгена, Нiдерланди
6 Кентський державний унiверситет, США

Представлено перше пряме спостереження полярного молекулярно-
го впорядкування в моношарi фероелектричних нематичних (NF) мезоге-
нiв, що разюче контрастує з поведiнкою звичайних нематикiв. Молекули
звичайних нематикiв, адсорбованi на атомарно плоских кристалiчних по-
верхнях, демонструють неполярне впорядкування, навiть якщо вони не-
суть значний електричний дипольний момент, як у випадку цiанобiфенi-
лiв, Рис. 4.16.1(d). Однак, молекули фероелектричного нематичного DIO,
адсорбованi на поверхнi Au(111), демонструють високий ступiнь поляр-
ного впорядкування, Рис. 4.16.1(b). Молекули DIO змiщуються одна вiд-
носно одної вздовж осi орiєнтацiї, так що 2D моношар нагадує смектик C,
в якому молекули всерединi шарiв нахиленi. Експерименти пiдтверджу-
ють модель фероелектричного нематичного впорядкування, в якiй син-
полярнi молекули електростатично притягуються одна до одної в поло-
женнях «поруч» завдяки хвилi чергування позитивних i негативних еле-
ктричних зарядiв вздовж молекул. Необхiдно зауважити, що хвилi змiн-
них зарядiв вздовж молекулярних осей дозволяють електростатичне при-
тягання аналогiчно заряджених бiомолекул, таких як нуклеїновi кислоти,
в iонному середовищi. Полярно впорядкованi моношари NF демонстру-
ють надзвичайно тонкий форм-фактор, що робить їх потенцiйно важли-
вими для нових органiчних мiкроелектронних та наноелектронних засто-
сувань. Загалом, самоорганiзацiя є ключовим процесом у багатьох науко-
вих i технологiчних галузях, i розумiння того, як сегнетонематичнi моле-
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Рис. 4.16.1: (a) СТМ-зображеннямономолекулярної плiвкиDIOна поверх-
нi Au(111). (b) Зображення високої роздiльної здатностi адсорбованих мо-
лекул DIO. Схематичне положення адсорбованих молекул. Молекулярнi
диполiD орiєнтованi в одному напрямi. (c) Схематичне розташуваннямо-
лекул DIO на поверхнi Au(111) з оптимiзованою енергiєю взаємодiї з решi-
ткою Au. (d) Самоорганiзований моношар мезогенних молекул 10CB на
поверхнi Au(111) з упаковкою «голова до голови».

кули органiзовуються на поверхнях, є важливим для розвитку фундамен-
тальних знань та розробки нових матерiалiв.

1. Alexandr A. Marchenko, Oleksiy L. Kapitanchuk, Yaroslava Yu. Lopati-
na, Kostiantyn G. Nazarenko, Anton I. Senenko, Nathalie Katsonis, Vassili G.
Nazarenko, and Oleg D. Lavrentovich, Polar Self-Organization of Ferroelectric
Nematic-Liquid-Crystal Molecules on Atomically Flat Au(111) Surface. Physi-
cal Review Letters 132, 098101 (2024). doi: 10.1103/PhysRevLett.132.098101
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4.17 Динамiка рiдкокристалiчних колоїдiв

Б.I. Лев1, О.М. Товкач2, С.Б. Чернишук3

1 Iнститут теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбова НАН
України 03143 Київ, вул. Метрологiчна, 14-Б

2 Унiверситет Джорджтауна, фiзичний факультет, Вашинг-
тон, ДК, 20057, США

3 Iнститут фiзики НАН України, 03028 Київ, проспект Нау-
ки, 46

Побудована теорiя поведiнки макрочастинок у деформованому полi
директора. Показано виникнення деформацiйного монопольного заряду
у викривленому полi директора. Базуючись на теоретичних представле-
ннях, теоретично пояснено спiвiснування двох термодинамiчно стiйких
гексагональних структур у системi глiцеринових крапель на межi роздiлу
рiдкий кристал – повiтря (Рис. 4.17.1). Експериментально спостерiгалося
спiвiснування двох структур (звичайної гексагональної i щiльно упакова-
ної), якi формують глiцериновi краплини на межi рiдкого кристалу i по-
вiтря (експерименти виконанi В.Г. Назаренком). Крiм того теоретично та
експериментально вивчалася динамiка колоїдних частинок у деформова-
ному пружному полi директора.

Рис. 4.17.1: Система глiцеринових крапель на межi роздiлу рiдкий кристал
– повiтря.

1. Tovkach, O.M., Chernyshuk, S.B., Lev, B.I. (2022). Colloidal Particles in
Confined andDeformedNematic Liquid Crystals: Electrostatic Analogy and Its
Implications. In: Bulavin, L., Lebovka,N. (eds) SoftMatter Systems for Biomedi-
cal Applications. Springer Proceedings in Physics, vol 266. Springer, Cham. doi:
10.1007/978-3-030-80924-9_5
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4.18 Динамiка рефрактивного iндексу в моношарах
Ленгмюра

Б.I. Лев, А.П. Ребеш
Iнститут теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбова НАН
України 03143 Київ, вул. Метрологiчна, 14-Б

Моношари Ленгмюра часто використовуються як модельнi системи; їх
теоретичне дослiдження наразi є надзвичайно актуальним i вони мають
рiзноманiтне практичне застосування. За керованої мiжмолекулярної ор-
ганiзацiї на мономолекулярнихплiвкахможна точно визначити поверхне-
вий тиск, поверхневий потенцiал та iншi величини. Однак деякi фiзичнi
величини, такi як показник заломлення моношару, або рефрактивний iн-
декс все ще залишаються малодослiдженими. Рефрактивний iндекс є ва-
жливою величиною, зокрема, через те, що за його допомогою (разом iз
iншими величинами) можна визначати товщину плiвки. В експериментах
свiтлоiндукованi ефекти молекулярних реорiєнтацiй спостерiгалися ра-
зом iз деформацiями поверхнi плiвки, спричиненими змiною орiєнтацiї
та форми молекул, а також багатьма iншими факторами, якi не були вра-
хованi ранiше. Але, в основному, фiзичною природою спостережуваного
явища є, очевидно, вплив свiтла на молекулярнi конформацiйнi перехо-

Рис. 4.18.1: Поступова змiна рефрактивного iндексу в моношарi.
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ди, що, в свою чергу, приводить до змiни орiєнтацiї молекул i деформацiї
плiвки. Результат впливу цих факторiв спостерiгається як локальна змi-
на рефрактивного iндексу; змiна рефрактивного iндексу вiдбувається не
в фiксованому мiсцi, а поступово в моношарi (подiбно руху хвилi).

1. A.P. Rebesh and B.I. Lev. Dynamics of the Refractive Index in Langmuir
Monolayers. Eur. Phys. J. E 45:23 (2022). doi: 10.1140/epje/s10189-022-00179-1

4.19 Наноструктурування в нематичних
рiдкокристалiчних системах

П.В. Ващенко, Л.М. Лисецький

Iнститут сцинтиляцiйних матерiалiв НАН України,
пр. Науки, 60, 61072 Харкiв, Україна, e-mail: lcsci-
encefox@gmail.com

В проведенiй нами серiї робiт [1,2] було виявлено, що внесення до не-
матичного рiдкого кристалу 4-пентiл-4’-цiанобiфенiлу (5СВ) певних не-
мезогенних речовин (зокрема, салiцилальдоксиму та резорцинолу), ви-
кликає iстотне пiдвищення температурної стабiльностi нематичної мезо-
фази, в суперечностi до загальноприйнятих теоретичних уявлень про дiю
немезогенних допантiв на рiдкокристалiчнi системи. Проаналiзовано спе-
цифiчнi мiжмолекулярнi взаємодiї, що зумовлюють цi аномалiї, iз залуче-
нням низки методiв (ДСК, FTIR, UV-Vis спектроскопiя в розведених роз-
чинах i в мезофазi, квантово-хiмiчнi розрахунки).Поряд iз вiдносно дослi-
дженим впливом водневих зв’язкiв, що призводять до утворення молеку-
лярних комплексiв з ефективною анiзометрiєю, бiльшою, нiж у молекул
висхiдних компонентiв, значну роль вiдiграють також диполь-дипольнi
взаємодiї та стеричнi фактори, що сприяють пакуванню сусiднiх молекул
у певнi структури, якi можуть розглядатися як iндукованi наночастинки.
Цi результати доповнюють уявлення про наноструктурування в рiдких
кристалах, яке може реалiзовуватися як через внесення наночастинок, так
i через внутрiшнi “bottom-up” процеси.

1. P.V. Vashchenko e.a., J. Mol. Liq., V. 432, 2025, 127838, doi:
10.1016/j.molliq.2025.127838
2. P.V. Vashchenko e.a., Func. Mat., V. 32, No. 4, 2025, p. 553–561, doi:
10.15407/fm32.04.553
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4.20 Модельнi лiпiднi мембрани як об’єкти молекулярної
фiзики: структурування пiд дiєю фармпрепаратiв

Р.Є. Бродський1, О.В. Ващенко2

1 Iнститут монокристалiв НАНУ, пр. Науки 60, 61072 Харкiв,
Україна, e-mail: r.brodskii@gmail.com

2 Iнститут сцинтиляцiйних матерiалiв НАНУ, пр. Науки 60,
61072 Харкiв, Україна, e-mail: olga_v@isma.kharkov.ua

Модельне лiпiдне середовище —шарувата наноструктура, утворена
амфiфiльними молекулами лiпiдiв у воднiй субфазi. Такi середовища по-
дiбнi до клiтинних мембран людини та тварин, тому широко використо-
вуються в модельних бiофiзичних та бiомедичних дослiдженнях, зокрема
для вивчення дiї лiкарських засобiв.

В рамках розроблюваного пiдходу отримано наступнi результати.

• Показано можливiсть спонтанного роздiлення монолiпiдної мем-
брани на нанорозмiрнi домени (площею 300–30000 нм2) у присутно-
стi деяких лiкарських речовин, що може становити один зi шляхiв
бiологiчної дiї лiкарських засобiв [1,2].

• Розроблено комплекс програм та методик, якi дозволяють чисель-
не визначення якiсних та кiлькiсних характеристик нанорозмiрних
доменiв, утворюваних у лiпiдних мембранах внаслiдок одночасної
реалiзацiї двох мод зв’язування лiкарської речовини [2,3].

• Запропоновано спосiб визначення впливу компонентiв лiкарського
препарату на його бiофармацевтичнi властивостi [4].

• За допомогою вказаного способу оптимiзовано склад седативного
препарату на основi глiцину та триптофану, ефективнiсть якого до-
ведено фармакологiчними дослiдженнями [5].

1. R.Ye. Brodskii, O.V. Vashchenko. Func. Mater., 2023; Vol. 30 (3): 413–423. doi:
10.15407/fm30.03.413
2. R.Ye. Brodskii, O.V. Vashchenko. Func. Mater., 2024; 31 (4): 561–573. doi:
10.15407/fm31.04.561
3. R.Ye. Brodskii, O.V. Vashchenko. J. Struct. Biol., 2025, Vol. 217, Iss. 3, Article
108226. doi: 10.1016/j.jsb.2025.108226
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4. Ващенко О.В. Патент 156059 вiд 09.05.2024.
5. O.V. Vashchenko, R.Ye. Brodskii, e.a. Eur. J. Pharm. Biopharm., 2024, V. 203.
Article 114469. doi: 10.1016/j.ejpb.2024.114469

4.21 Особливостi агрегацiї цiанiнових барвникiв у
рiдкокристалiчному середовищi

О.М. Самойлов, С.С. Гранкiна, О.В. Сорокiн, Л.М. Лисецький

Iнститут сцинтиляцiйних матерiалiв НАН України,
вiддiл наноструктурних матерiалiв iменi Ю.В. Малю-
кiна, просп. Науки, 60, 61072 Харкiв, Україна, e-mail:
samoilovisma@gmail.com

Люмiнесцентнi рiдкi кристали є перспективними функцiональними
матерiалами для сучасної оптоелектронiки, що поєднують оптичне ви-
промiнювання з анiзотропним порядком та електрооптичною керованi-
стю. Практична реалiзацiя таких систем суттєво ускладнюється пробле-
мою неконтрольованої агрегацiї допантiв у рiдкокристалiчних (РК) ма-
трицях, що порушує однорiднiсть композиту та призводить до гасiння
флуоресценцiї. Ефективним пiдходом до подолання цiєї проблеми є вико-
ристання J-агрегатiв — низькорозмiрних супрамолекулярних структур,
що характеризуються делокалiзованими екситонами, якi забезпечують iн-
тенсивне та спектрально вузьке випромiнювання. Дослiджено процеси са-
моорганiзацiї та взаємодiї J-агрегатiв двох цiанiнових барвникiв — анiон-
ного TDBC та катiонного PIC— у нематичнiй матрицi 5CB.

Аналiз спектральних характеристик дисперсiй показав, що впрова-
дження агрегатiв у РК-матрицю суттєво змiнює їхнi оптичнi властиво-
стi порiвняно з водними розчинами. Зокрема, спостерiгається помiтне
розширення J-смуг поглинання, червоний зсув смуг люмiнесценцiї, а та-
кож рiзке зростання iнтенсивностi мономерного поглинання. Цi явища
свiдчать про зниження загального ступеня агрегацiї та пiдвищення рiв-
ня структурного безладу пiд впливом пружно-орiєнтацiйних сил немати-
чного середовища. Розрахунки екситонної довжини когерентностi за дво-
ма незалежними моделями пiдтвердили її значне скорочення в матрицi
5CB. Найбiльш радикальнi спектральнi змiни зафiксовано для катiонного
барвника PIC, що пояснюється його вищою розчиннiстю в дослiджувано-
му рiдкому кристалi. Зменшеннядовжини когерентностi дляPICвказує на
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розпад великих молекулярних кластерiв та iндуковане анiзотропним се-
редовищем формування найменших можливих супрамолекулярних оди-
ниць— «косих димерiв» (oblique dimers), що нетипово для водних систем.

Попри зниження загального квантового виходу люмiнесценцiї в РК-
матрицi (до 10% для TDBC та 5% для PIC), дослiдженi гiбриднi системи
продемонстрували унiкальнi динамiчнi характеристики збуджених ста-
нiв. Так, J-агрегати TDBC виявили майже десятикратне збiльшення сере-
днього часу життя люмiнесценцiї (вiд ∼0,13 нс у водi до ∼1,19 нс у РК) [1].
З огляду на мiзерний внесок флуоресценцiї iзольованих мономерiв, таке
безпрецедентне подовження свiдчить про глибоку змiну екситонної дина-
мiки: ефективне придушення каналiв безвипромiнювальної релаксацiї та
встановлення нетипово довгого радiацiйного часу життя. Найбiльш фун-
даментальним практичним результатом роботи є виявлення ефекту ано-
мального покращення фотостабiльностi J-агрегатiв у нематичному ото-
ченнi. В умовах безперервного лазерного опромiнення у водному середо-
вищi емiсiя агрегатiв повнiстю зникала за 4–12 хвилин, тодi як у матрицi
5CB iнтенсивнiсть їхньої люмiнесценцiї знижувалася лише на ∼10%навiть
пiсля кiлькох годин безперервної експозицiї.

Окрiм впливу середовища на допанти, було проаналiзовано зворо-
тний вплив впроваджених супрамолекулярних структур на макроскопi-
чнi властивостi самої матрицi. Встановлено, що присутнiсть J-агрегатiв
практично не порушує базовий орiєнтацiйний порядок нематичної фази,
проте цiлеспрямовано модифiкує її електрооптичний вiдгук. У легованих
зразках порогова напруга переходу Фредерiкса дещо зростає порiвняно з
чистою матрицею 5CB, однак сам процес структурної переорiєнтацiї стає
значно рiзкiшим. Таке загострення вольт-контрастної характеристики є
критично важливим для практичного застосування, оскiльки створює пе-
редумови для суттєвого пiдвищення оптичного контрасту в дисплейних
пристроях. У пiдсумку, отриманi результати доводять перспективнiсть iн-
теграцiї J-агрегатiв у нематичнi рiдкi кристали.Отриманi гiбриднi системи
не лише дозволяють тонко модулювати екситоннi процеси випромiнюва-
чiв, а й вiдкривають новi шляхи для розробки високоефективних люмi-
несцентних матерiалiв iз покращеними показниками фотостабiльностi та
оптимiзованими електрооптичними властивостями.

1. Grankina, I. I., Samoilov, O.M., Kasian, N. A., Ropakova, I. Yu., et al.: Spectral
features of the dispersion of carbocyanine dye J-aggregates in a liquid crystal
matrix. Opt. Mater. Express 13, 1741 (2023). doi: 10.1364/OME.491678
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4.22 Рiдкокристалiчна щiтка як орiєнтуюча поверхня для
рiдких кристалiв

Д. Яремчук1, Т. Пацаган1,2, Я. Iльницький1,2

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1,
e-mail: iln@icmp.lviv.ua

2 Нацiональний унiверситет «Львiвська полiтехнiка»,
вул. С. Бандери, 12, 79013 Львiв, Україна

Фоточутливi поверхнi з рiдкими кристалами використовуються як ке-
руючi поверхнi, що iндукують впорядкування в об’ємнiй фазi, у диспле-
ях, розумних матерiалах, бiоповерхнях, формуваннi мiкрорельєфiв та за-
пису iнформацiї. Полiмернi щiтки стабiлiзують або руйнують рiдкокри-
сталiчнi фази мезогенiв, що дуже важливо для багатьох згаданих засто-
сувань. Використовуючи метод огрубленої молекулярної динамiки, роз-
глянуто полiмерну щiтку з бiчними хромофорними групами типу азо-
бензенiв. За нормальних умов вони знаходяться у гiдрофобному станi
trans, а пiд дiєю ультрафiолетового випромiнювання переходять у поляр-
ний стан cis. Модельовано такий перехiд, змiнюючи потенцiал iз притя-
ганням на потенцiал лише з м’яким вiдштовхуванням для пар сфероци-
лiндричних хромофорiв. Для cis азобензенiв розраховано [1] параметри
порядку Sα = ⟨P2(cos θα)⟩, де α ∈ {x , y, z}, а θx — кут мiж вiссю директо-
ра хромофора та OX. Зростання густини пришпилення дозволяє отрима-
ти орiєнтацiю хромофорiв, перпендикулярну до OZ, без впорядкування
у XY площинi. Для trans азобензенiв i високих густин пришпилення азо-
бензени орiєнтованi перпендикулярно OZ, а у площинi XY формують до-
мени певної орiєнтацiї. Iмiтуючи опромiнення поляризованим свiтлом,
що динамiчно орiєнтує азобензени, застосовано впорядковуюче поле з
U ROT = F∑N t

i=1 P2(cos θ i ,p), де кут θ i ,p мiж напрямом поляриацiї та ди-
ректора хромофора, Nt — кiлькiсть транс азобензенiв. Показано можли-
вiсть формування, таким чином, одновiсної планарної фази, що залиша-
ється стабiльною для рiзних температур.

1. D. Yaremchuk, T. Patsahan, J. Ilnytskyi, Photo-switchable liquid crystalli-
ne brush as an aligning surface for liquid crystals: modelling via mesoscopic
computer simulations, Condensed Matter Physics 25 (3) (2022) 33601. doi:
10.5488/cmp.25.33601
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4.23 Впорядкування рiдкокристалiчних наночастинок в
об’ємi та розчиннику

А. Слюсарчук1, Д. Яремчук2, Ю. Лiнтуворi3, М.Р. Вiлсон4, М. Ґрензер5,
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Здiйснено огляд [1] дослiджень впорядкування наночастинок iз рiд-
кокристалiчними лiгандами (LCNP) в рамках комп’ютерних симуляцiй.
Показано, що деякi однодоменнi фази можна вирощувати, змiнюючи гу-
стину лiгандiв та застосовуючи зовнiшнi поля, що дiють на рiдкокриста-
лiчнi групи (мезогени). Для хромофорних мезогенiв, як азобензени, по-
казано, що швидкiсть утворення фаз можна збiльшити дiєю свiтлового
опромiнення певної довжини хвилi та поляризацiї. В iншому дослiджен-
нi розглянуто формування зв’язної мережi LCNP у полярному розчинi.
Продемонстровано, що властивостi мережi сильно залежать вiд патерну
декорування LCNP. Зрештою, також розглянуто адсорбцiю LCNP на де-
корованiй бiчними лiгандамищiтцi, акцентуючи увагу на характеристики
щiтки, що оптимiзують адсорбцiю. Загалом показано здатнiсть огрубле-
них моделей у комп’ютерних симуляцiях вiдтворювати широкий спектр
фiзико-хiмiчних процесiв, пов’язаних iз впорядкуванням LCNP.

1. A. Slyusarchuk, D. Yaremchuk, J. Lintuvuori, M. R. Wilson, M. Grenzer,
S. Sokołowski, J. Ilnytskyi, Aided- and self-assembly of liquid crystalline

167



4. Основнi результати

nanoparticles in bulk and in solution: computer simulation studies, Liquid
Crystals 50 (1) (2023) 74–97. doi: 10.1080/02678292.2023.2169872

4.24 Магнетострикцiя еластомера в наближеннi парних
взаємодiй

Д. Яремчук1, Д. Iванейко3,4, Я. Iльницький1,2

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1,
e-mail: iln@icmp.lviv.ua

2 Нацiональний унiверситет «Львiвська полiтехнiка»,
вул. С. Бандери, 12, 79013 Львiв, Україна

3 Leibniz-Institut für Polymerforschung Dresden e. V., Hohe
Straße 6, 01069 Dresden, Germany

4 Institute of Applied Physics, Technische Universität Dresden,
01062 Dresden, Germany

Визначення вiдгуку магнеточутливого еластомера на прикладене ма-
гнiтне поле є важливим з огляду застосувань цихматерiалiв як актуаторiв,
сенсорiв, погашувачiв вiбрацiй чи перетворювачiв магнiтної енергiї у ме-
ханiчну. Коли частинки мiкронного розмiру, вживленi в еластичну матри-
цю композиту, є магнiтом’якими, вони мають лише наведений магнiтний
момент. Для малих вiдстаней мiж частинками вони неоднорiдно нама-
гнiчують одна одну. Мiрою вiдгуку слугує магнетострикцiя. Застосовано
наближення: i) парних взаємодiй мiж магнiтними кульками; ii) деформа-
цiї еластичної матрицi, яка вiдбувається разом iз магнiтними частинками
афiнно. Показано [1], що мiкроскопiчний вклад у магнетострикцiю визна-
чається дипольними взаємодiями бiльш нiж на 90%, поки об’ємна частка
магнiтних частинок є меншою за ϕ < 30% для об’ємоцентрованої кубiчної
гратки (BCC) i < 20% для гранецентрованої (FCC), гексагональної (HCP)
та простої кубiчної граток (SC). Виявлено,що для випадкiв FCC i BCCроз-
подiлiв магнетострикцiя додатна, а для SC i HCP— вiд’ємна. Рiзниця зна-
ку магнетострикцiї для FCC i HCP пов’язана з вiдносними орiєнтацiями
гратки i магнiтного поля, iлюструючи анiзотропiю магнетострикцiї. Вра-
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хування неоднорiдної намагнiченостi частинок спричиняє немонотонну
залежнiсть магнетострикцiї вiд об’ємної частки ϕ.

1. D. Yaremchuk, D. Ivaneyko, J. Ilnytskyi, Magnetostriction in the magneto-
sensitive elastomers with inhomogeneously magnetized particles: Pairwise
interaction approximation, Journal of Magnetism and Magnetic Materials 589
(2024) 171554. doi: 10.1016/j.jmmm.2023.171554

4.25 Нелiнiйна теорiя транспорту зарядiв у молекулярних
донор-акцепторних системах

Л.С. Брижик

Iнститут теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбова НАН
України 03143 Київ, вул. Метрологiчна, 14-Б

Побудовано нелiнiйну теорiю транспорту зарядiв у системах «Донор
– Молекулярний ланцюжок – Акцептор» та «Донор – Альфа-спiральна
бiлкова молекула – Акцептор», яка пояснює механiзм транспорту еле-
ктронного заряду на макроскопiчнi вiдстанi у приладах сучасних нано-
технологiй та технологiй на основi бiомiмкрiї з використанням новiтнiх
низьковимiрних функцiональних матерiалiв цього класу. Такий механiзм
при вiдповiдних значеннях параметрiв системи забезпечується тунелюва-
нням електронiв iз донора до найближчого кiнця квантового дроту, в ролi
яких виступає молекулярний ланцюжок або органiчний чи неорганiчний
полiмер, з подальшим формуванням електросолiтона завдяки електрон-
фононнiй взаємодiї у ланцюжку, яка сприяє утвореннюпотенцiальної ями
для електрона. У такому автолокалiзованому солiтонному станi електрон
разом iз деформацiєюрухається з мiнiмальноюдисипацiєю енергiї до про-
тилежного кiнця молекулярного дроту, звiдки вiн тунелює на молекулу
акцептора. Показанощо параметри солiтона та ефективнiсть електронно-
го транспорту залежать вiд значень параметрiв системи. Знайдено опти-
мальнi значення цих параметрiв для найбiльш ефективного транспорту
та показано, що ця ефективнiсть може сягати 80–90 вiдсоткiв навiть для
дуже довгих ланцюжкiв (50–70 вузлiв) [1].

Вперше в рамках теорiї Дiрака отримано точнi аналiтичнi вирази для
тривимiрних зв’язаних електронних станiв у кулонiвському полi ланцюж-
ка додатньо заряджених йонiв. Знайдено новий спiнорний iнварiант для
цiєї задачi. Показано, що в такому пiдходi природним чином виникає
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зв’язування мiж спiном електрона та його одновимiрним рухом вздовж
ланцюжка без будь-якої необхiдностi штучним способом вводити у вiд-
повiднi рiвняння руху додаткову так звану спiн-орбiтальну взаємодiю [2].

Встановлено особливостi руху електросолiтонiв, що є особливим ви-
дом заряджених поляронiв великого радiусу в низьковимiрних молеку-
лярних системах, у зовнiшньому змiнному у часi магнiтному полi. Пока-
зано,що в перiодичному у часi магнiтному полi динамiка електросолiтонiв
iстотно залежить вiд орiєнтацiї поля. Розраховано хвильовi функцiї солi-
тона у двох випадках, коли поле паралельне молекулярним ланцюжкам та
перпендикулярне. У першому випадку динамiка солiтона є суперпозицiєю
динамiки гармонiчного осцилятора у зовнiшньому перiодичному магнi-
тному полi у площинi, перпендикулярнiй до ланцюжкiв, та руху вiльного
солiтона вздовж ланцюжка. У перпендикулярному магнiтному полi дина-
мiка солiтона є суперпозицiєю плоских хвиль у площинi, перпендикуляр-
нiй до ланцюжкiв, та поздовжнього руху солiтона з параметрами,що зале-
жать як вiд амплiтуди, так i частоти зовнiшнього поля. Розрахованошвид-
кiсть солiтона i показано, що вона є змiнною у часi та мiстить гармонiки
з частотою поля та кратними частотами. Це зумовлює випромiнювання
солiтоном звукових та електромагнiтних хвиль. Такi динамiчнi властиво-
стi солiтона впливають на процеси транспорту зарядiв у електропровiд-
них низьковимiрних сполуках та в окислювально-вiдновлювальних про-
цесах в бiологiчних системах. На основi результатiв вивчення впливу ма-
гнiтних полiв на динамiку Давидовських солiтонiв у бiлкових макромоле-
кулах розвинуто теорiю нетеплового резонансного впливу змiнних у часi
магнiтних полiв на бiологiчнi системи, що пояснює механiзм їх терапев-
тичної дiї, що широко застосовується в медицинi [3,4].

Показано, що вплив електричних та магнiтних полiв на солiтонний
механiзм транспорту енергiї та зарядiв у бiологiчних системах може ма-
ти фiзiологiчнi наслiдки, що пiдтверджується незалежними даними меди-
чних дослiджень iз застосуванням терапевтичних методiв iз використан-
ням йонних циклотронних частот [5].

Встановлено можливiсть утворення солiтон-подiбних станiв у квазi-
дво-вимiрних сильно анiзотропних молекулярних системах. Показано,
що такi матерiали описуються системою зв’язаних рiвнянь, якi включають
нелiнiйне рiвнянняШредiнгера та рiвнянняКадомцева–Петвiашвiлi II ро-
ду. Знайдено розв’язки цих систем рiвнянь та показано iснування нелiнiй-
них локалiзованих мод у виглядi стiйких зв’язаних електрон-фононних
станiв для широкого iнтервалу значень параметрiв системи. Цi результа-
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ти пояснюють ефективний електронний транспорт в ангармонiчних ква-
зiдвовимiрних сильно анiзотропних системах, що використовуються у су-
часних нанотехнологiях [6].

1. L.S. Brizhik. Fifty years of the Davydov’s soliton. Visn. Nac. Akad. Nauk Ukr.
2024. (3): 102–106. doi: 10.15407/visn2024.03.102
2. Alexander Eremko, Larissa Brizhik, Vadim Loktev. Bound electron states in
a charged chain within the Dirac description. Low Temp. Phys. 51, 680–687
(2025) doi: 10.1063/10.0036744
3. L. Brizhik. Dynamics of theDavydov’s soliton in external oscillatingmagnetic
field. Chaos, Solitons and Fractals 187 (2024) 115459.
doi: 10.1016/j.chaos.2024.115459
4. L. Brizhik. Known and less known about the Wave of Translation, Davydov’s
soliton and its dynamics in an oscillating magnetic field. Low Temp. Phys. 51,
655–664 (2025) doi: 10.1063/10.0036611
5. Liguori, A., Brizhik, L., Liguori, S., Silli, L., Bangrazi, S., Petti, F., Pinti, M.,
Pistelli M.I., Giuliani, L. Effects of Ion Cyclotron Frequencies on Human Resi-
stance and Reactance in 31 Healthy Subjects. Radiation 2022, 2, 357–375. doi:
10.3390/radiation2040027
6. Luis A. Cisneros-Ake, Larissa Brizhik, Julian T. Becerra-Sagredo, M.G. Ve-
larde. Nonlinear charge and energy transport in anharmonic quasi-two-
dimensional systems. Phys.Rev. E, 109, 024207 (2024).
doi: 10.1103/PhysRevE.109.024207

4.26 Властивостi форми асиметричних пом-пом
полiмерiв у хорошому розчиннику

Х. Гайдукiвська1, О. Калюжний1, В. Блавацька1, Я. Iльницький1,2

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1,
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2 Нацiональний унiверситет «Львiвська полiтехнiка»,
вул. С. Бандери, 12, 79013 Львiв, Україна

Виконано дослiдження конформацiйних властивостей асиметричних
макромолекул типу пом-пом у розведеному розчинi [1]. Розглянуто випа-
док, коли функцiональностi двох кiнцевих центрiв галуження є рiзними,
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що дає змогу простежити вплив топологiчної асиметрiї на розмiри, фор-
му та просторову органiзацiю макромолекули. Для аналiзу використано
поєднання аналiтичного пiдходу на основi прямого полiмерного перенор-
мування i чисельного моделювання методами дисипативної динамiки та
Монте-Карло.

Обчислено набiр унiверсальних безрозмiрних характеристик, що опи-
сують ефективний розмiр асиметричних пом-пом структур порiвняно з
лiнiйними ланцюгами, зiрковими та симетричними пом-пом полiмерни-
ми структурами тiєї ж молекулярної маси. Додатково введенофактор аси-
метрiї та характеристику змiщення центра мас центрального ланцюга.
Показано, що асиметрiя архiтектури приводить до збiльшення ефектив-
ного розмiру молекули та суттєво впливає на її конформацiйнi властиво-
стi. Отриманi результати пiдтверджують унiверсальний характер цих ха-
рактеристик i демонструють важливу роль ефектiв виключеного об’єму в
описi асиметричних пом-пом полiмерiв.

1. K. Haidukivska, O. Kalyuzhnyi, V. Blavatska, J. Ilnytskyi, Condens. Matter
Phys. – 2022. – Vol 25. No. 2, 23302: 1–18. doi: 10.5488/CMP.25.23302

4.27 Про властивостi набухання пом-пом полiмерiв у
розведених розчинах: симетричний випадок

Х. Гайдукiвська1, О. Калюжний1, В. Блавацька1, Я. Iльницький1,2

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1,
e-mail: iln@icmp.lviv.ua

2 Нацiональний унiверситет «Львiвська полiтехнiка»,
вул. С. Бандери, 12, 79013 Львiв, Україна

Дослiджено конформацiйнi властивостi розгалуженої макромолекули
типу пом-пом у розведеному розчинi [1]. Така макромолекула складається
з центрального лiнiйного ланцюга, на кiнцях якого знаходяться двi точки
галуження з однаковими кiлькостями гiлок. Увагу придiлено унiверсаль-
ним характеристикам форми та розмiру, що визначаються топологiєю ма-
кромолекули, просторовою розмiрнiстю та якiстю розчинника.

Для аналiзу поєднано теоретичний пiдхiд на основi неперервної мо-
делi Едвардса та прямого полiмерного перенормування з комп’ютерним
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моделюванням методом дисипативної динамiки. Обчислено унiверсальнi
спiввiдношення, що характеризують розмiри, компактнiсть, розтягнення
та асферичнiсть як усiєї макромолекули, так i її окремих гiлок. Показано,
що зi зростанням ступеня розгалуження суттєво змiнюються просторовi
характеристики пом-пом полiмерiв. Для бiльшостi розглянутих величин
отримано добру узгодженiсть мiж теоретичними та чисельними результа-
тами,що пiдтверджує продуктивнiсть концепцiї унiверсальностi для опи-
су властивостей розгалужених полiмерiв.

1. K.Haidukivska,O.Kalyuzhnyi, V. Blavatska, and J. Ilnytskyi, J.Mol. Liq., 2021,
vol. 328, p. 115456; doi: 10.1016/j.molliq.2021.115456

4.28 Про форму Гаусових безмасштабних полiмерних
мереж

В. Блавацька1,2, Ю. Головач1−4

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

2 Спiвпраця L4 i Докторський коледж ‘Статистична фiзи-
ка складних систем’, Ляйпцiґ-Лотаринґiя-Львiв-Ковентрi,
Європа

3 Complexity Science Hub Vienna, 1080 Vienna, Austria
4 Centre for Fluid and Complex Systems, Coventry University,
Coventry CV1 5FB, UK

Розглянуто модель складних гiперрозгалуженихполiмерних структур,
сформованих на основi безмасштабних графiв [1]. Для таких графiв роз-
подiл функцiональностей (ступенiв) k вузлiв спадає за степеневим зако-
ном p(k) ∼ k−α . Такi полiмернi топологiї можна розглядати як узагальне-
ння регулярних iєрархiчних дендримерних структур iз фiксованими фун-
кцiональностями. Конформацiйнi характеристики розмiру та форми, такi
як усереднена асферичнiсть ⟨A⟩ та спiввiдношення розмiрiв g полiмерних
мереж, отриманi чисельно за допомогою методу Вея. В цьому методi кон-
фiгурацiя будь-якої складної гаусової мережi описується спектрами вла-
сних значень вiдповiдної матрицi Кiрхгофа. Отриманi кiлькiснi результа-
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Рис. 4.28.1: Типовi зразки безмасштабних мереж у нашiй роботi: конфiгу-
рацiйна модель (лiворуч), дендримерна модель (праворуч).

ти вказують, зокрема, на збiльшення компактностi та симетрiї мережевих
структур зi зменшенням параметра α.

1. V. Blavatska, Yu. Holovatch. On the shape of Gaussian scale-free polymer
networks. J. Phys.: Cond. Matt. 37 (2025) 145101.
doi: 10.1088/1361-648X/adb4b6
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моделювання методом Монте-Карло
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ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

2 Фiзичний факультет, Школа iнженерних наук, Унiверситет
LUT, FI-53850 Лаппеенранта, Фiнляндiя

Коагуляцiйно-флокуляцiйнi фiзико-хiмiчнi процеси, що включають
полiмернi макромолекули, широко використовуються у процесах очи-
щення розчинiв вiд домiшок як органiчної, так i неорганiчної природи.
У роботi [1] проводилось моделювання на основi нетривiального про-
цесу дифузiйно-обмеженої агрегацiї (DLA) iз NDLA частинок-домiшок,
який описує їх коагуляцiю, що вiдбувається з ймовiрнiстю 0 < p ≤ 1.

174



4.30. Характеристики полiмерiв топологiї «снiжинка»

(a) (b)

Рис. 4.29.1: Процес DLA (частинки показанi синiми символами) на полi-
мерномуфлокулянтi (червонi символи) з ймовiрностями адсорбцiї p = 1.0
(a) та p = 0.1 (b).

DLA дифундуючих частинок доповнюється їх незворотною адсорбцiєю
на полiмерних макромолекулах масою NSAW, що служать флокулянта-
ми (Рис. 4.29.1). Дослiджено динамiку утворення складних агломератiв
«полiмер-адсорбованi частинки» та отримано оцiнки, зокрема, для абсо-
лютної Na та вiдносної na ефективностi адсорбцiї в широкому дiапазонi
параметрiв {p,NDLA ,NSAW}.
1. Blavatska V., Ilnytskyi Ja., Lähderanta E. // J. Phys. A. – 2024. – Vol. 57, no. 31
– P. 315002 (1–18). doi: 10.1088/1751-8121/ad5e4d

4.30 Характеристики розмiру та форми полiмерiв
топологiї «снiжинка» в хороших розчинниках

К. Гайдукiвська1, В. Блавацька1, Я. Патурей1,2

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

2 Iнститут фiзики, Унiверситет Сiлезiї, 41-500 Катовiце,
Польща

Прогрес у хiмiї полiмерiв дозволяє синтезувати складногалуженi стру-
ктури iз нетривiальними реологiчними властивостями. Приклад такої
структури, а саме снiжинкоподiбноподiбнi макромолекули (з функцiо-
нальнiстю центрального ядра fs i бiчним розгалуженням f ), було розгля-
нуто у роботi [1]. Для аналiзу конформацiйних властивостей використо-
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вувались як аналiтичнi методи, так i чисельне моделювання молекулярної
динамiки. Цi методи дозволили оцiнити характеристики розмiру та фор-
ми полiмеру-снiжинки як функцiї f та fs . Результати демонструють ефе-
ктивну компактифiкацiю типової полiмерної конформацiї зi збiльшенням
кiлькостi точок розгалуження. Загалом проведенi дослiдження кiлькiсно
прояснюють питання впливу параметрiв розгалуження на загальну ком-
пактнiсть галужених макромолекул.

1. Haydukivska K., Blavatska V., Paturaj Ja. // J. Mol. Liq. – 2023. – Vol. 392,
No. 1. – P. 123430. doi: 10.1016/j.molliq.2023.123430

4.31 Виживання в двовидовiй
реакцiйно-супердифузивнiй системi:
ренормгруповий пiдхiд та числове моделювання

Д. Шаповал, В. Блавацька, М. Дудка

Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

У роботi [1] проаналiзовано двовидову реакцiйно-дифузiйну систему,
де беруться до уваги як реакцiї захоплення A + B, так i реакцiї коагуля-
цiї/анiгiляцiї A+A→ (A, 0), де частинки обох видiв рухаються згiдно ста-
тистики Левi з параметром керування 0 < σ < 2, що призводить до супер-
дифузiйної поведiнки. Вiдомо, що густина, а також кореляцiйна функцiя
для цiльових частинок B у таких системахмасштабуються з нетривiальни-
ми унiверсальними показниками. Застосовуючи як аналiтичний пiдхiд в
рамках формалiзму ренормгрупи, так i чисельне моделювання, отримано
значення цих показникiв у режимi супердифузiї. Зокрема, виявлено, що
ймовiрнiсть виживання цiльових частинок у режимi супердифузiї вища,
нiж у системi зi звичайною дифузiєю.

1. Shapoval D., Blavatska V., DudkaM. // Journal of Physics A. – 2022. – Vol. 55,
no. 45 – P. 455002 (1–22). doi: 10.1088/1751-8121/ac9c39
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4.32 Застосування пiдходiв статистичної фiзики до задач
про еволюцiю бiологiчних популяцiй

В. Блавацька1, Б. Вацлав2

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

2 Iнститут фiзичної хiмiї ПАН, вул. Каспшака 44-52, Варша-
ва, Польща

Визначення часу адаптацiї (еволюцiї) бiологiчних систем i спрямова-
ний контроль цих проесiв є важливими як з теоретичної, так i з пра-
ктичної точки зору (для прикладу, в процесах поширення резистентно-
стi до антибiотикiв у бактерiй). У роботi [1] було зосереджено увагу на
ролi швидкостi мутацiї у квазiвидовiй моделi популяцiй та застосовано
деякi пiдходи статистичної фiзики, для прискорення процесiв еволюцiї у
такiй моделi. Кожен органiзм представлено бiнарною послiдовнiстю дов-
жини L. Внаслiдок процесу реплiкацiї i можливiстю точкових мутацiй, ор-
ганiзм може продукувати нащадкiв iз летальними мутацiями з iмовiрнi-
стю γ. Встановлено, що присутнiсть летальних генотипiв призводить до
суттєвого зменшення середнього часу адаптацiї популяцiй, а отже значно
пришвидшує еволюцiйний процес. Такий же ефект було досягнуто, засто-
совуючи методи паралельного вiдпалення та алгоритм Ванга–Ландау, ви-
користовуючи аналогiю мiж температурою у спiнових феромагнiтних мо-
делях та швидкiстю мутацiї у квазiвидовiй моделi.

1. Blavatska V., Waclaw B. // Phys. Rev. Research. – 2024. – Vol. 6. – P. 013286
(1–8). doi: 10.1103/PhysRevResearch.6.013286
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4.33 Iндивiдуальна упередженiсть та флуктуацiї в
колективному прийняттi рiшень: вiд алгоритмiв до
гамiльтонiанiв

П. Сарканич1, М. Красницька1, Л. Гомез-Нава2, Ю. Головач1

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

2 Iнститут теоретичної бiологiї, кафедра бiологiї, Берлiн-
ський унiверситет Гумбольдта, 10099 Берлiн, Нiмеччина

У роботi [1] розглядається спiнова модель для розумiння деяких осо-
бливостей колективного прийняття рiшень серед вищих органiзмiв, де
стан агента описується парою змiнних,що вiдповiдають його думцi та змi-
щенням до будь-якого з протилежних значень S i . Колективне прийнят-
тя рiшень iнтерпретується як наближення до рiвноважного стану в рам-
ках нелiнiйної моделi виборця, що пiдлягає соцiальному тиску та ймо-
вiрнiсному алгоритму. Розвинено статистичнуфiзичну iнтерпретацiюмо-
делi, описуючи її через гамiльтонiан взаємодiї та шукаючи рiвноважний
стан шляхом явного обчислення його функцiї розподiлу. Знайдено точнi
розв’язки для термодинамiки моделi; моделювання також дозволяє ви-
вчити вплив розмiру системи та початкових умов на колективне прийня-
ття рiшень у системах скiнченного розмiру, зокрема, щодо збiжностi до
метастабiльних станiв.

1. Sarkanych P., Krasnytska M., Gomez-Nava L., Holovatch Yu. // Phys. Biol. –
(2023). – Vol. 20. – P. 045005. doi: 10.1088/1478-3975/acd6ce
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4.34 Закони скейлiнґу в термiчнiй денатурацiї ДНК

Ю. Головач1−4, Ю. Гончар1,2

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

2 Спiвпраця L4 i Докторський коледж ‘Статистична фiзи-
ка складних систем’, Ляйпцiґ-Лотаринґiя-Львiв-Ковентрi,
Європа

3 Complexity Science Hub Vienna, 1080 Vienna, Austria
4 Centre for Fluid and Complex Systems, Coventry University,
Coventry CV1 5FB, UK

Проаналiзовано вплив середовища (якiсть розчинника [1], структур-
ний безлад [2]) на перехiд мiж денатурованим та зв’язаним станами ДНК
та змiни у законах скейлiнґу, що керують конформацiйними властивостя-
ми ланцюгiв ДНК. Дослiдження проведено на пiдставi моделi Поланда–
Шераґи. Застосовуючи методи полiмерної теорiї поля, розраховано ентро-
пiйнi показники, пов’язанi з розподiлом денатурованих петель. Показано,
що перехiд першого роду додатково посилюється наявнiстю протяжних
непроникних областей у розчиннику, якi обмежують кiлькiсть конфiгу-
рацiй макромолекули.

V1
V1

V3
V3

Рис. 4.34.1: Модель термiчної денатурацiї ДНК: дволанцюгова макромоле-
кула з кiнцевими точками V1 роз’єднується («розщiпається») в точках V3.
Отримана гетерогенна полiмерна мережа складається з двох подвiйних
ланцюгiв V1–V3 (зв’язанi нуклеотиднi основи, жирнi лiнiї) та денатуро-
ваної одноланцюгової петлi V3–V3 (незв’язанi нуклеотиднi основи, тонкi
лiнiї). Функцiя розподiлу петлi описується степеневим законом скейлiнґу.

1. Yu. Honchar, C. von Ferber, Yu. Holovatch. Variety of scaling laws for DNA
thermal denaturation. Physica A 573 (2021) 125917.
doi: 10.1016/j.physa.2021.125917
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2. Yu. Holovatch, C. von Ferber, Yu. Honchar. DNA thermal denaturation by
polymer field theory approach: effects of the environment. Condens. Matter
Phys. 24 (2021) 33603. doi: 10.5488/CMP.24.33603

4.35 Наноконтейнери для цiльової доставки лiкарських
препаратiв

К.Г. Березняк, Є.В. Духопельников, Н.О. Гладковська, Ю.М. Близнюк

Iнститут радiофiзики та електронiки iм. О.Я. Усикова НАН
України, вул. Ак. Проскури 12, 61085. Харкiв, Україна,
e-mail: avshestopalova1@gmail.com

Дослiджено процеси завантаженняпротипухлинного антибiотика док-
сорубiцину (DOX) на функцiоналiзовану поверхню суперпарамагнiтних
наночастинок оксиду залiза Fe3O4 (SPION) та його вивiльнення у водний
розчин ДНК. Унiкальнi властивостi магнiтних наночастинок розширю-
ють можливостi для їх застосування у керованiй доставцi лiкiв. Важливи-

Рис. 4.35.1: Схема модифiкацiї поверхнi наночастинок оксиду залiза (SPI-
ON), завантаження доксорубiцину (DOX) на поверхню стабiлiзованих
SPION та десорбцiї DOX в розчин ДНК.
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ми для ефективностi терапiї є характеристики завантаження препарату
на носiй i процеси його десорбцiї, яка за таргетної терапiї має вiдбуватися
з безпосередньою участю молекул-мiшеней, зокрема, ДНК.

У дослiдженнях поверхню наночастинок було модифiковано трина-
трiй цитратом (Na3Cit), що забезпечило негативний заряд SPION, пiдви-
щення колоїдної стiйкостi водних розчинiв та ефективне завантаження
позитивно заряджених молекул DOX. У системi SPION–NaCit–DOX одна
наночастинка зв’язує до 1270 молекул DOX з високою константою взає-
модiї. Водночас вивiльнення DOX у воду та бiлковi розчини є незначним.
Аналiз iзотерм зв’язування у системах DOX–SPION–ДНК та DOX–ДНК
засвiдчив, що наночастинки не впливають на взаємодiю DOX з ДНК. За
високої вiдносної концентрацiї ДНК до 90%молекулDOXвивiльняється з
поверхнi SPION i утворює стабiльнi комплекси з ДНК.Отриманi результа-
ти пiдтверджують перспективнiсть використання SPION як наноконтей-
нерiв для таргетної терапiї, що дозволяє досягати терапевтичного ефекту
без пiдвищення дози DOX та зменшувати загальне токсичне навантажен-
ня на органiзм завдяки локалiзацiї дiї препарату.

4.36 Дослiдження сорбцiйних властивостей
наночастинок шаруватих подвiйних гiдроксидiв
Ni2FeОН у водних суспензiях

К.Г. Березняк, Є.В. Духопельников, Н.О. Гладковська, Ю.М. Близнюк

Iнститут радiофiзики та електронiки iм. О.Я. Усикова НАН
України, вул. Ак. Проскури 12, 61085. Харкiв, Україна,
e-mail: avshestopalova1@gmail.com

Шаруватi подвiйнi гiдроксиди (LDH) є перспективними нанострукту-
рами, що застосовуються як сорбенти та iонообмiннi матерiали. Для їх
ефективного використання важливими є створення водних суспензiй i
добiр пар LDH–лiганди з високою здатнiстю зв’язування.

За допомогою ультразвукової диспергацiї отримано стабiльнi воднi су-
спензiї LDH складу Ni2FeOH, та розглянуто їхнi колоїднi властивостi. Ме-
тодом UV–Vis спектроскопiї дослiджено взаємодiю Ni2FeOH з лiгандами
еозином, хлорофiллiном i профлавiном. Найвищу ефективнiсть iнкапсу-
ляцiї (∼90%) встановлено для системи Ni2FeOH–еозин. Зв’язування еози-
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Рис. 4.36.1: Шаруватi подвiйнi гiдроксиди Ni2FeОН: створення наночасти-
нок, сорбцiйнi властивостi у водних суспензiях та медичне застосування.

ну має характер поверхневої адсорбцiї та супроводжується зменшенням
заряду наночастинок i колоїдної стабiльностi суспензiй.

Запропонована методика приготування суспензiй LDH, завантажен-
ня барвника та комплексної оцiнки взаємодiї LDH–лiганд може бути мас-
штабована для систем «LDH–барвник/лiкарський препарат», вiдкриваю-
чи перспективи подальшого застосування LDH у фармакологiчнiй та еко-
логiчнiй сферах.

4.37 Дизайнерськi цвiтерiоннi фосфолiпiднi лiганди для
метал-галогенiдних колоїдних наночастинок

А. Баумкетнер

Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

Квантовi точки — це нанокристали розмiром 5–10 нанометрiв, якi ма-
ють винятковi оптоелектричнi властивостi. Метал-галогенiднi квантовi
точки — це найбiльш перспективний напрямок для цих систем, оскiль-
ки вони свiтяться яскраво та чистим кольором. Пасивуючi лiганди (ор-
ганiчнi молекули, якi не взаємодiють зi свiтлом) стабiлiзують структуру
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Рис. 4.37.1: Взаємодiя лiганда з нанокристалом регулюється хiмiчною стру-
ктурою його головки. Рацiональний дизайн головки дозволяє контролю-
вати силу зв’язування з поверхнею. Зокрема, комп’ютерне моделювання
уможливлює побудову головок iз надмiцним зв’язуванням. Наночастин-
ки, отриманi таким чином, демонструють надзвичайну стабiльнiсть та
стiйкiсть до агресивного середовища, як то полярнi розчинники.

квантових точок шляхом взаємодiї з поверхнею нанокристалу. Однак, за-
галом незрозумiло, як саме цi взаємодiї вiдбуваються. Експерименталь-
нi дослiдження у цьому напрямку утрудненi через вимоги атомарної роз-
дiльної здатностi. Тому для пошуку ефективних лiгандiв в Iнститутi фiзи-
ки конденсованих систем вперше використано атомiстичне комп’ютерне
моделювання, яке має тут явнi переваги. Розглянуто цвiтерiоннi лiганди
(з двома рiзнозарядженими групами в головцi), якi краще зв’язуються з
поверхнею i мають кращу розчиннiсть. На цiй основi запропоновано мо-
дифiкацiю головки [1], що через зменшення розмiру головки дозволило
покращити силу зв’язування i вийти на унiкальнi показники стабiльно-
стi (замiсть днiв — тижнi). Крiм того, покращено квантовий вихiд, а та-
кож високу здатнiсть протистояти зануренню у воду чи в iнший полярний
розчинник. На пiдставi результатiв моделювання такi частинки були син-
тезованi, що вiдкрило шлях до багатьох застосувань на їх основi, зокрема
як квантових джерел свiтла.

1. Morad V., Stelmakh A., Svyrydenko M., Feld L. G., Boehme S. C., Aebli M.,
Affolter J., Kaul C. J., Schrenker N. J., Bals S., Sahin Y., Dirin D. N., Cherniukh I.,
Raino G., Baumketner A., Kovalenko M. V., Designer phospholipid capping li-
gands for softmetal halide nanocrystals.Nature. 2024.Vol. 626, no. 7999. P. 542–
548.

183



4. Основнi результати

4.38 Багатоцiльова in silico оптимiзацiя бiоактивних
сполук за допомогою пошуку по дереву рiшень
методом Монте-Карло

М. Дручок1, А. Ровенчак2

1 Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

2 Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка

У роботi представлено обчислювальний пiдхiд дизайну органiчних
сполук, що поєднує пошук методом Монте-Карло (англ. Monte Carlo Tree
Search, MCTS) iз моделями машинного навчання та експертними фарма-
кологiчними правилами. Мета дослiдження— побудова керованої гене-
рацiї iнгiбiторiв iз селективним або полiфармакологiчним профiлем щодо
низки рецепторiв. Як цiльовi бiомiшенi розглядаються орексиновi реце-
птори OX1R, OX2R та гiстамiновий рецептор третього типу H3R, залученi
до регуляцiї сну, апетиту, стресу та пошуку винагороди. У сценарiї пошуку
селективних iнгiбiторiв метод успiшно знаходитьновi молекули з високою
передбаченою активнiстю до OX1R i низькою до OX2R i H3R, iз бажаними
показниками розчинностi, токсичностi та температури плавлення. Згене-
рованi структури є хiмiчно коректними, а низька схожiсть iз вiдомими iн-
гiбiторами пiдтверджує новизну. Для складнiшої задачi полiфармакологiї
(одночасне iнгiбування OX1R та H3R) також отримано низку кандидатiв,
що поєднують активнiсть до обох мiшеней при мiнiмальнiй дiї на OX2R.
Пiдхiд є унiверсальним i легко адаптується до iнших багатоцiльових задач
масштабованого пошуку нових сполук iз необхiдними властивостями.

4.39 Новий метод встановлення адiабатичної швидкостi
звуку в рiдинах з першопринципного комп’ютерного
моделювання

Т. Брик

Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

Поширення довгохвильових акустичних хвиль у рiдинах супроводжу-
ється специфiчними флуктуацiями локальної температури внаслiдок адi-
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абатичного стиснення/розширення дiлянок хвилi. Це приводить до збiль-
шення макроскопiчної швидкостi поширення звуку cs в порiвняннi з iзо-
термiчним випадком cT у√γ разiв, де γ є спiввiдношенням теплоємностей
при постiйному тиску та постiйному об’ємi:

cs = [
Bs

ρ
]
1/2

= [(∂P
∂ρ
)

s

]
1/2

= [γ (∂P
∂ρ
)

T

]
1/2

≡ √γcT .

Тут Bs є адiабатичним об’ємним модулем стиску, а ρ — густиною. В
комп’ютерному атомiстичному моделюваннi є дуже складною задачею
встановити макроскопiчне значення адiабатичної швидкостi звуку через
скiнченi розмiри симульованої системи i необхiднiсть враховувати ло-
кальнi флуктуацiї температури навiть у випадку з парними ефективними
взаємодiями мiж атомарними частинками. Коли ж використовується ab
initio моделювання з явним врахуванням електронної пiдсистеми в рам-
ках функцiоналу густини, то практично неможливо визначити cs тради-
цiйними методами.

Було запропоновано використати мiкроскопiчнi вирази для тензора
напружень, якi вiдносно легко розраховуються в ab initio моделюваннi,
та за допомогою яких можна легко обрахувати автокореляцiйну функцiю
дiагональних компонент тензора напружень ΨL(t). В рiдинах початкове
значення такої автокореляцiйної функцiї залежить вiд рiзницi квадратiв
високочастотної c∞ та адiабатичної cs швидкостей звуку, що i було вико-
ристано для встановлення cs через наступну формулу

cs =
√
c2
∞
− ψL(0)/ρ,

яку можна легко обчислити з ab initioмоделювання. Були проведенi тесто-
вi симуляцiї та обрахунки cs через запропонований вираз для ряду рiдин
з використанням класичної молекулярної динамiки. Для надкритичного
аргону отриманi значення cs з комп’ютерного моделювання були в дуже
доброму узгодженнi з експериментальними значеннями з бази даних NI-
ST. Для випадку ab initioмоделювання було отримано чудове узгодження з
експериментальними адiабатичними швидкостями звуку для розплаву Sb
та iонного розплаву NaCl. А з ab initio моделювання ртутi при критичнiй
температурi вдалось добре узгодити «позитивну дисперсiю» звуку з отри-
маною макроскопiчною лiнiйною дисперсiєю звуку з коефiцiєнтом cs .
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1. Taras Bryk, Giancarlo Ruocco, Ari Paavo Seitsonen. Stress fluctuations and
adiabatic speed of sound in liquids: a simple way to estimate it from ab initio
simulations. Scientific Reports. vol.13 (2023) 18042.

4.40 Розвиток iнфраструктури: розрахунковий кластер
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України

Т.М. Брик, Т.М. Пацаган

Iнститут фiзики конденсованих систем iменi I.Р. Юхнов-
ського НАН України, 79011 Львiв, вул. Свєнцiцького, 1

В рамках iнфраструктурного проєкту Нацiонального фонду дослi-
джень України в Iнститутi фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхнов-
ського НАН України побудовано та введено в експлуатацiю новий обчи-
слювальний кластер з 1632 CPU ядер та 123 тисяч GPU ядер. Архiтекту-
ра нового обчислювального кластера IФКС наведена на рисунку нижче.
Стандартнi тести продуктивностi дали показник в 43.9 терафлопс, що ро-
бить побудований обчислювальний кластер одним iз найпотужнiших в

Рис. 4.40.1: Принципова структура розрахункового кластеру IФКС.
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Українi. Новий кластер є складовою частиною Мiждисциплiнарного цен-
тру комп’ютерного моделювання (МЦКМ) IФКС, який буде використову-
ватись як центр колективного користування. Зокрема, укладено договори
про використанняМЦКМ в освiтньому процесi та наукових дослiдженнях
студентами, аспiрантами та науковими працiвниками Львiвського нацiо-
нального унiверситету iм. Iвана Франка та Нацiонального унiверситету
«Львiвська Полiтехнiка», а також працiвниками академiчних iнститутiв.
З вересня 2025 р. МЦКМ розпочав проводити тематичнi науковi семiнари
за всiма напрямками комп’ютерного моделювання та розвитку штучного
iнтелекту.

При МЦКМ створено сучасний комп’ютерний клас на 10+1 мiсць,
який з 2025 року повноцiнно функцiонує i був задiяний в процесi на-
вчання студентiв НУ «Львiвська Полiтехнiка» та аспiрантiв методам
комп’ютерного моделювання. Функцiонування МЦКМ та його комп’ю-
терного класу дає змогу якiсно пiдняти рiвень освiти випускникiв унiвер-
ситетiв рiзних факультетiв i спецiальностей в галузi комп’ютерного мо-
делювання. Крiм того, такого роду активнiсть сприяє тiснiшому спiвробi-
тництву, в тому числi мiждисциплiнарному, мiж академiчними iнститута-
ми та вищими навчальними закладами.

На 2026 рiк заплановано збiльшення потужностей кластера ще на 750
CPU ядер та 40 тисяч GPU ядер.
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5 Анотацiї вибраних результатiв наукових

дослiджень

5.1 Статистична фiзика

Представлено розгорнуте формулювання єдиного пiдходу до опису бага-
точастинкових систем, що поєднує методи статистичної фiзики та кван-
тової теорiї поля. Переваги такого пiдходу полягають в описi фазових
переходiв пiд час утворення нових просторово неоднорiдних фаз, а та-
кож в описi квазiрiвноважних систем iз просторово неоднорiдним роз-
подiлом частинок (наприклад, самогравiтiвних систем) i метастабiльних
станiв. Iдея використання пiдходу квантової теорiї поля та пов’язанi з
нею теми (iнтегрування за траєкторiєю, методи сiдлової точки та ста-
цiонарної фази, перетворення Габбарда-Стратоновича, теорiя середньо-
го поля та функцiональнi iнтеграли) детально описано, щоб полегшити
подальше розумiння та дослiдити бiльше конкретних випадкiв [B.I. Lev
and A.G. Zagorodny. Applications of Field TheoryMethods in Statistical Physi-
cs of Nonequilibrium Systems. World Scientific Publication., Singapore, 2021,
341 p. doi: 10.1142/12091] (акад. НАН України Б.I. Лев, акад. НАН України
А.Г. Загороднiй, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Представлено новий пiдхiд, заснований на застосуваннi нерiвнова-
жного статистичного оператора, який дає змогу врахувати неоднорiдний
розподiл частинок i температури. Такий метод використовує процедуру
сiдлової точки для знаходження основних внескiв у статистичну суму i
надає можливостi отримати всi термодинамiчнi параметри систем. Пе-
редбачено можливi особливостi поведiнки взаємодiйних систем, таких як
ґравiтiвнi системи, системи з кулонiвським вiдштовхуванням тощо для
рiзних термодинамiчних умов. Сучасний нерiвноважний статистичний
опис розглядає лише ймовiрнi структури в самоґравiтiвнiй системi, але
не описує метастабiльних станiв i нiчого не говорить про часовi шкали кi-
нетичної теорiї. Запропоновано новий пiдхiд, що використовує нерiвно-
важний статистичний оператор з урахуванням неоднорiдних розподiлiв
частинок i температури. Для знаходження домiнiвного внеску у функцiю
розподiлу використано метод сiдлової точки, що дає можливiсть отри-
мати всi термодинамiчнi параметри системи, а вiдтак пролити свiтло на
проблему самоґравiтацiї з неоднорiдними розподiлами частинок i темпе-
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ратури. Визначено рiвняння стану для самоґравiтiвної системи. Знайде-
но нову довжину статистичної нестабiльностi та параметри просторово-
неоднорiдного розподiлу частинок i температури для реальних ґравiтiв-
них систем. Запропоновано пiдхiд, який уможливлює кiлькiсно прогнозу-
вати розподiл частинок у самоґравiтiвнiй системi. Вперше наведено опис
формування просторово неоднорiдних розподiлiв частинок, що супрово-
джуються змiнами температури [B.I. Lev, A.G. Zagorodny. Statistical Descri-
ption of Non-equilibrium Many-body Systems. Ukrainian Journal of Physics
65(12), 1056-1079 (2020). doi: 10.15407/ujpe65.12.1056] (акад. НАН України
Б.I. Лев, акад. НАН України А.Г. Загороднiй, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН
України).

Для системи з неоднорiдним розподiлом макроскопiчних параметрiв
отримано термодинамiчне спiввiдношення, залежне вiд просторової то-
чки (координати). У запропонованому пiдходi для отримання такого спiв-
вiдношення використано базовi iдеї методу нерiвноважного статистично-
го оператора в поєднаннi з перетворенням Габбарда-Стратоновича. Перш
за все, визначено термодинамiчне спiввiдношення для системи з однорi-
дним розподiлом частинок. Передбачаються можливi особливостi пове-
дiнки систем iз рiзним характером взаємодiї в нерiвноважному випадку.
Методом сiдлової точки знаходяться домiнуючi внески в функцiю розпо-
дiлу i всi термодинамiчнi параметри систем iз рiзним характером взаємо-
дiї. Утворення сiдлового стану в системах взаємодiючих частинок при рi-
зних температурах i розподiлах частинок має однакову фiзичну природу
i тому може бути описане однаковим чином. Розглянено системи з при-
тягальними i вiдштовхувальними взаємодiями, а також самоґравiтацiй-
нi системи [A.P. Rebesh, B.I. Lev, A.G. Zagorodny. Thermodynamic relation
for the systems with inhomogeneous distribution of particles, Condens. Matter
Phys., 2025, Vol. 28, No. 3, 33502: 1–17 doi: 10.5488/CMP.28.3, Preprint doi:
10.48550/arXiv.2509.12797] (акад. НАН України Б.I. Лев, акад. НАН Украї-
ни А.Г. Загороднiй, А.П. Ребеш, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Дослiджено особливостi фазової поведiнки та термодинамiчних влас-
тивостей комiркової моделi плину iз взаємодiєюКюрi–Вейса.Модель опи-
сує вiдкриту систему N частинок, що взаємодiють, у тривимiрному об’ємi
V , умовно подiленому на Nv однакових кубiчних комiрок об’ємом v. Пар-
ний потенцiал взаємодiї Кюрi-Вейса мiж частинками складає глобальне
середньо польове притягання мiж будь-якою парою частинок у системi, а
також локальне вiдштовхування мiж частинками, якi знаходяться в однiй
комiрцi. Здiйснено точний розрахунок цiєї моделi в термодинамiчнiй гра-
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ницi, отримано явне рiвняння стану. Показано, що ця модель має нескiн-
чену послiдовнiсть фазових переходiв першого роду за достатньо низьких
температур. Проаналiзовано механiзм цих переходiв, зокрема на основi
поведiнки хiмiчного потенцiалу якфункцiї густини. Отримано i дослiдже-
но iзотерми, фазовi дiаграми та кривi спiвiснування системи, а також ви-
значено координати критичної точки та поведiнку параметра порядку в
перших трьох фазових переходах каскаду [M.P. Kozlovskii, O.A. Dobush,
Phase behavior of a cell model with Curie–Weiss interaction, J. Mol. Liq. 2022.
Vol. 353. P. 118843:1-8. doi: 10.1016/j.molliq.2022.118843] (М.П. Козловський,
О.А. Добуш, IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).

Iз врахуванням негаусових флуктуацiй параметра порядку та потен-
цiалу взаємодiї Морзе розраховано параметри критичної точки для рiд-
ких лужних металiв (натрiю i калiю). Дослiджено поведiнку iзотермiчної
стисливостi, флуктуацiй густини та теплового розширення для натрiю
в надкритичнiй температурнiй областi. Суттєве зростання iзотермiчної
стисливостi та флуктуацiй густини бiля критичної точки вказує на зна-
чну чутливiсть густини до незначних флуктуацiй тиску. Коефiцiєнт те-
плового розширення для рiзнихфiксованих значень тиску проявляє типо-
ве для газiв зменшення iз зростанням надкритичної температури. Зобра-
жено лiнiю Вiдома, яка роздiляє газоподiбну та рiдиноподiбну структури
плину при температурах вище критичної. Проведенi розрахунки справе-
дливi у вузькому околi критичної точки, який є проблематичним для те-
оретичних та експериментальних дослiджень [I.V. Pylyuk, M.P. Kozlovskii,
O.A. Dobush, M.V. Dufanets, Morse fluids in the immediate vicinity of the cri-
tical point: Calculation of thermodynamic coefficients, J. Mol. Liq. 2023. Vol.
355. P. 122322:1-5. doi: 10.1016/j.molliq.2023.122322] (I.В. Пилюк, М.П. Ко-
зловський, О.А. Добуш, IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).

Дослiджено термодинамiчну поведiнку комiркової моделi плину з мо-
дифiкованим потенцiалом взаємодiї Морзе в областi надкритичних тем-
ператур та високих тискiв. Встановлено, що стисливiсть i теплове розши-
реннякомiрковоїмоделi плину розбiжнi в критичнiй точцi i вiдображають
максимуми в надкритичнiй областi. Вiдтак, отримано лiнiї Вiдома моделi
та розширено фазову дiаграму високо за межi критичної точки в область
високих тискiв. Запропоновано ще один спосiб для отримання межi мiж
рiдино- та газоподiбними областями вище критичної точки, який базу-
ється на умовi рiвностi нулевi ефективного хiмiчного потенцiалу M = 0
(ефективний хiмiчний потенцiал – величина прямо пропорцiйна до фiзи-
чного хiмiчного потенцiалу, функцiя температури). У рамках нашого пiд-
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ходу умова M = 0 виконується вздовж лiнiї фазового спiвiснування ста-
нiв газ-рiдина включно до критичної точки. Реалiзацiя умови M = 0 вище
критичної точки виглядає природним продовженням лiнiї спiвiснування
в надкритичну область. Встановлено, що вище критичної температури лi-
нiї максимумiв функцiй вiдгуку та лiнiя, отримана на основi умови M = 0
добре узгоджуються [DobushO. A., KozlovskiiM. P., Romanik R. V. Supercri-
tical crossover lines in the cell fluid model. Ukrainian Journal of Physics. 2025.
Vol. 70, no. 1. P. 35–41; doi: 10.15407/ujpe70.1.35] (М.П. Козловський, О.А. До-
буш, Р.В. Романiк, IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).

Дослiджено рiвноважнi властивостi адсорбату, утвореного в ходi реа-
кцiйA+B → ⊘на двовимiрнiй пiдкладцi з каталiтичними елементами, роз-
подiленими неоднорiдно, що моделюється деревовидними ґратками Бете
або Хусiмi з випадково розподiленими каталiтичними зв’язками з концен-
трацiєю p. Для симетричного випадку з рiвними хiмiчними потенцiалами
частинок обох сортiв (µA = µB = µ) та однаковою взаємодiєю частинок
одного й того ж сорту (JA = JB = J) точно розраховано фазову дiаграму.
Показано iснування декiлькох фаз в залежностi вiд J, µ i p [D. Shapoval,
M. Dudka, O. Bénichou, G. Oshanin, “Binary lattice-gases of particles with soft
exclusion: Exact phase diagrams for tree-like lattices”, J. Phys. A. Vol. 54 85003
(2021)] (М. Дудка, Д. Шаповал, IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України;
G. Oshanin, O.Bénichou, CNRS, Францiя).

У рамках тристанової ґраткової моделi, що враховує взаємодiї мiж
найближчими сусiдами та наступними за ними, проведено аналiз поведiн-
ки iонної рiдини в ультратонкiй порi, що мiстить тiльки один шар iонiв.
За допомогою комп’ютерного моделювання та аналiтичних розрахункiв
виявлено, що взаємодiї мiж сусiдами наступними за найближчi збiльшу-
ють ємнiсть та густину накопиченої енергiї у порi i можуть значно впли-
вати на фазову поведiнку. Зокрема, в деякому дiапазонi прикладеної на-
пруги отримано великомасштабнi мезофази, якi можуть вiдiгравати ва-
жливу роль у накопиченнi енергiї [Ya. Groda, M. Dudka, A.A. Kornyshev,
G. Oshanin, S. Kondrat, Ionic liquids in conducting nanoslits: How important
is the range of the screened electrostatic interactions? Journal of Physics:
Condensed Matter Vol. 34 26LT01 (2022)] (М. Дудка, IФКС iм. I.Р. Юхнов-
ського НАН України; A.A. Kornyshev, Imperial College, Велика Британiя;
G. Oshanin, CNRS, Францiя; S. Kondrat, PAN, Польща).

Проведено порiвняльний аналiз мiкроскопiчних пiдходiв до опису ба-
гаточастинкових класичних систем, якi дозволяють строго перейти вiд
формалiзму iндивiдуальних координат частинок до колективних змiн-
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них iз наступним використанням функцiональних методiв. Встановлено
взаємозв’язок методу колективних змiнних, який розвивався в роботах
I.Р. Юхновського, з iншими технiками, зокрема з методами, що базуються
на перетвореннi Габбарда–Стратоновича чи iдеях теорiї функцiоналу гу-
стини. На прикладi кiлькох моделей статистичної фiзики, зокрема для мо-
делей магнiтних рiдин та розплавiв солей, продемонстровано переваги
методу колективних змiнних при отриманнi мiкроскопiчно обгрунтова-
них виразiв для функцiоналу густини (акад. НАН України I.М.Мриглод,
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).

Резонансне тунелювання взаємодiйних фермiонiв та пiдбар’єрне захо-
плення в асиметричних потенцiалах. Теоретично дослiджено ефекти рi-
зних ймовiрностей тунелювання взаємодiйнихфермiонiв залежно вiд орi-
єнтацiї асиметричного бар’єру, на вiдмiну вiд квантових частинок, що не
взаємодiють мiж собою. Визначено режими, де взаємодiї опосередкову-
ють тунелювання через пiдбар’єрне резонансне захоплення та посилю-
ють тунелювання через багаточастинкове резонансне тунелювання – яви-
ще, що виникає виключно внаслiдок мiжчастинкових взаємодiй та прин-
ципово вiдрiзняється вiд традицiйного одночастинкового резонансного
тунелювання [E. Bilokon, V. Bilokon, D.R. Lindberg, A. Sotnikov, L. Kaplan,
and D.I. Bondar, Few-fermion resonant tunneling and underbarrier trapping in
asymmetric potentials, Commun. Phys. 8, 259 (2025)] (чл.-кор. НАН України
А.Г. Сотнiков, Е. Бiлоконь, В. Бiлоконь, ННЦ ХФТI НАН України).

Пiдхiд одношарових тензорних мереж для тривимiрних квантових си-
стем. Запропонований метод включає використання шарової структури
як для спрощення пошуку проєктованих станiв заплутаних пар у тер-
модинамiчнiй границi, так i для одношарового вiдображення кiнцевого
скорочення групи перенормування кутової матрицi переносу. Результа-
ти отримано для моделi Гайзенберга на кубiчнiй ґратцi i знайдено гарну
узгодженiсть з попереднiми результатами з Монте Карло моделювання
[I.V. Lukin and A.G. Sotnikov, Single-layer tensor network approach for three-
dimensional quantum systems, Phys. Rev. B 110, 064422 (2024)] (I.В. Лукiн,
чл.-кор. НАН України А.Г. Сотнiков, ННЦ ХФТI НАН України).

Спектральнi щiлини дво- та тривимiрних багаточастинкових кван-
тових систем у термодинамiчнiй границi. Представлено вираз для спе-
ктральної щiлини, що вiдкриває новi можливостi для виконання та при-
скорення спектральних розрахункiв квантових багаточастинкових си-
стем. Розроблений пiдхiд вимагає лише незначних модифiкацiй широко
використовуваного простого методу оновлення та є обчислювально лег-
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ким порiвняно з iншими пiдходами. Метод перевiрено на прикладi обчи-
слень спектральних щiлин у вiдповiдних моделях Iзiнга з поперечним по-
лем та знайдено вiдповiднiсть iз ранiше опублiкованими результатами те-
орiї збурень [I.V. Lukin, A.G. Sotnikov, J.M. Leamer, A.B.Magann, D.I. Bondar,
Spectral gaps of two- and three-dimensional many-body quantum systems in
the thermodynamic limit, Phys. Rev. Research 6, 023128 (2024)] (I.В. Лукiн,
чл.-кор. НАН України А.Г. Сотнiков, ННЦ ХФТI НАН України).

Багаточастинковi кореляцiї в одновимiрних оптичних ґратках iз лу-
жноземельними та подiбними їм атомами. Дослiджено багату природу
кореляцiй в основному станi ультрахолодних атомiв, захоплених в опти-
чних ґратках, що залежать вiд стану. Зокрема, розглянуто взаємодiйнi
фермiоннi атоми iтербiю або стронцiю, що реалiзують двоорбiтальну мо-
дель Габбарда з двома спiновими компонентами. Проведено аналiз моделi
в одновимiрному режимi з експериментально релевантною iєрархiєю ту-
нелювання та амплiтуд взаємодiї за допомогою пiдходiв точної дiагона-
лiзацiї та матричного добутку станiв, а також вивчено кореляцiйнi фун-
кцiї в секторах густини, спiну та орбiталi як функцiї змiнних густин ато-
мiв в основному та метастабiльному збудженому станах [V. Bilokon, E. Bi-
lokon, M.C. Banuls, A. Cichy, and A. Sotnikov, Many-body correlations in one-
dimensional optical lattices with alkaline-earth(-like) atoms, Sci. Rep. 13, 9857
(2023)] (чл.-кор. НАН України А.Г. Сотнiков, Е. Бiлоконь, В. Бiлоконь, ННЦ
ХФТI НАН України).

Дослiджено вплив випадково спрямованої осi анiзотропiї на крити-
чну поведiнку аморфного магнетика. Проведено комп’ютерне моделю-
вання двох рiзних розподiлiв осi випадкової анiзотропiї. Передбачено
можливiсть виникнення фази спiнового скла для iзотропного розподiлу
[J.J. Ruiz-Lorenzo, M. Dudka, Yu. Holovatch. Phys. Rev. E 106 (2022) 034123]
(акад. НАН України Ю.В. Головач, М.Л. Дудка, IФКС iм. I.Р. Юхновського
НАН України).

За допомогою методу теоретико-польової ренормалiзацiйної групи
проведено оцiнки дiлянки стiйкостi, у якiй унiверсальна критична пове-
дiнка d-вимiрної n-векторної моделi iз далекосяжною взаємодiєю змiнює-
ться пiд впливом структурного безладу. Нашi результати свiдчать про те,
що Iзiнгiвськi (n = 1) магнетики при d = 2 i d = 3 можуть належати до
нового класу унiверсальностi [D. Shapoval, M. Dudka, Yu. Holovatch. Low
Temp. Phys. 48 (2022) 1187–1193; М. Дудка, Д. Шаповал, Ю. Головач. Журн.
Фiз. Досл. 28 (2024) 2601, 12 c.] (акад. НАН України Ю.В. Головач, М.Л. Дуд-
ка, Д.Ю. Шаповал, IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).
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Показано, що змiни в унiверсальнiй критичнiй поведiнцi структурно-
невпорядкованих магнетикiв можна спостерiгати не тiльки для розведе-
них магнетикiв з немагнiтними домiшками але вони можуть також реа-
лiзуватися при наявностi двох (i бiльше) хiмiчно рiзних магнiтних ком-
понент [M. Dudka, M. Krasnytska, J. J. Ruiz-Lorenzo, Yu. Holovatch. JMMM
575 (2023) 170718; J. Ruiz-Lorenzo, M. Dudka, M. Krasnytska, Yu. Holovatch.
Phys. Rev. E 111 (2025) 024127] (акад. НАН України Ю.В. Головач, М.Л. Дуд-
ка, М.Б. Красницька, IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).

Для бiнарної сумiшi з конкуруючими взаємодiями поблизу плоскої
стiнки отримано функцiонал великого термодинамiчного потенцiалу ло-
кальної концентрацiї та локальної густини. Отриманi на його основi рiв-
няння Ейлера–Лагранжа для концентрацiї та густин розв’язано аналiти-
чно з використанням теорiї збурень. Отримано експоненцiально загаса-
ючi осциляцiї концентрацiї з такими ж характерними довжинами, як у
кореляцiйної функцiї концентрацiя-концентрацiя, якi добре узгоджую-
ться з моделюванням. Для надлишкової густини знайдено монотонне за-
гасання, що накладається на експоненцiально загасаючi осциляцiї, перiод
яких дорiвнює половинi перiоду осциляцiй концентрацiї, що також узго-
джується з моделюванням. Моделювання показує локальне впорядкува-
ння в шарах, паралельних стiнцi, якi багатi одним iз двох компонентiв
[O. Patsahan, A.Meyra, A. Ciach, Effect of a confining surface on amixturewith
spontaneous inhomogeneities, J. Mol. Liq. 363, 119844 (2022)] (О.В. Пацаган,
IФКС iменi I.Р. Юхновського НАН України, А. Цях, Iнститут фiзичної хi-
мiї ПАН, Польща, А. Мейра, Iнститут фiзики рiдин i бiологiчних систем,
Аргентина).

5.2 Фiзика рiдкого стану

Воднi розчини полiетиленглiколюдослiджено методом малокутового роз-
сiювання нейтронiв у широкому дiапазонi молекулярних мас та концен-
трацiй полiмерiв. Данi розсiювання моделювалися за допомогою форм-
фактора гаусового ланцюга в поєднаннi з наближенням випадкової фа-
зи, що забезпечило хорошу апроксимацiю в усьому дослiджуваному дiа-
пазонi концентрацiй. Показано, що полiетиленглiколь у дiапазонi моле-
кулярних мас 0,4–20 кДа у водi за фiзiологiчної температури T = 37 ○C
поводиться як випадковий клубок в умовах майже тета-розчинника.
Отриманi результати важливi як орiєнтир при описi складних сумi-
шей з полiетиленглiколем, що використовуються в рiзних застосуваннях
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[Almasy L., Artykulnyi O.P., Petrenko V.I., Ivankov O.I., Bulavin L.A., Yan M.,
Haramus V.M. Structure and Intermolecular Interactions in Aqueous Soluti-
ons of Polyethylene Glycol, Molecules 27(8), 2573 (2022)] (акад. НАН України
Л.А. Булавiн, КНУ iм. Тараса Шевченка).

Зсувну в’язкiсть водних розчинiв колагену експериментально дослi-
джено в дiапазонi температур 303–353K та при концентрацiях колагену 1–
7 мас.%. Структурний фазовий перехiд спостерiгався при ∼315 K, що вiд-
повiдає початку формування протофiбрил. Нижче цiєї температури утво-
рюються протофiбрили, що мiстять як впорядкованi, так i невпорядко-
ванi сегменти, причому частка впорядкованих сегментiв збiльшується зi
зниженням температури, досягаючи ∼30% при 303 K. Аналiз температур-
ної залежностi параметра порядку для структурного переходу в системi
вода-колаген свiдчить про те, що цей перехiд має характеристики фазо-
вого переходу другого роду [Bulavin L.A., Cherevko K.V., Khorolskyi O.V.,
Svechnikova O.S., Zabashta Y.F. Mechanism of protofibril formation in aqueous
collagen solutions, AIP Advances 14 (11), 115116: 1–7 (2024)] (акад. НАН
України Л.А. Булавiн, КНУ iм. Тараса Шевченка).

Запропоновано структурну модель гiдрогелю, яка концептуалiзує йо-
го як комбiнацiю двох компонентiв: твердого та м’якого. Твердим компо-
нентом системи виступає набрякла полiмерна мережа зi зв’язаною водою.
Твердий компонент утворює основу, пори якої мiстять м’яку складову:
вiльну воду. Розвинуто для цiєї моделi метод, який дозволяє визначити
пористостi гiдрогелю на основi желатину або агарози. Пористiсть як вiд-
носний об’єм системи, зайнятий вiльною водою. Метод базується на те-
орiї орiєнтацiйних дефектiв, згiдно з якою об’єм вiльної води у твердому
станi пропорцiйний концентрацiї орiєнтацiйних дефектiв. Числове зна-
чення такої концентрацiї також корелює з iнтенсивнiстю дiелектричної
релаксацiї в системi. Пористiсть гiдрогелю можна визначити як вiдноше-
ння iнтенсивностi релаксацiї гiдрогелю до iнтенсивностi релаксацiї води.
Iнтенсивнiсть релаксацiї – це висота пiку уявної складової комплексної
дiелектричної проникностi. Отже, пористiсть гiдрогелю можна оцiнити
експериментально з дiелектричної спектроскопiї. У такий спосiб встанов-
лено, що пористiсть желатинового гiдрогелю становить 0,48 та 0,35 для
масової концентрацiї полiмеру 12% та 35% вiдповiдно; пористiсть агаро-
зи становить 0,83 та 0,69 для масової концентрацiї полiмеру 1,5% та 2%,
вiдповiдно [Lazarenko M.M., Zabashta Y.F., Honcharuk D.K., Alekseev O.M.,
Yablonska K.S., Vergun L.Y., Andrusenko D.A., Lazarenko M.V., Bulavin L.A.
Determining hydrogel porosity through dielectric relaxation intensity ratios
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betweenwater and hydrogel, SoftMatter 21(21):4298–4305 (2025)] (акад. НАН
України Л.А. Булавiн, КНУ iм. Тараса Шевченка).

Проведено критичний аналiз низки нещодавно опублiкованих резуль-
татiв, що стосуються спроб розвитку «iнтуїтивної» теорiї рiдин на основi
iдей Френкеля. Показано, що отриманi в такий спосiб вирази, зокрема для
повздовжної спектральної функцiї та дисперсiй колективних збуджень, не
вiдтворюють вiдомi результати у граничних випадках гiдродинамiчного
режиму та суцiльного середовища, а отже не є коректними. Доведено, що
не вiдповiдає дiйсностi також твердження про взаємозв’язок мiж пито-
мою теплоємнiстю i шириною щiлини у спектрах поперечних колектив-
них збуджень [Bryk T., Jakse N., Mryglod I., Ruocco G., Wax J.-F. Comment
on “Universal effect of excitation dispersion on the heat capacity and gapped
states in fluids”, Phys. Rev. Lett. 126 (22) 229601: 1–2 (2021)] (чл.-кор. НАН
України Т.М. Брик, акад. НАН України I.М. Мриглод, IФКС iм. I.Р. Юхнов-
ського НАН України).

Для систем з iонним типом провiдностi отримано точнi спiввiдноше-
ння для залежних вiд частоти парцiальних провiдностей у випадках «си-
стема заряджених частинок» та «система заряджених частинок у розчин-
нику», проведено порiвняльний аналiз отриманих спiввiдношень iз дани-
ми, що вiдомi в науковiй лiтературi. Показано, що вивчення частотних
залежностей парцiальних провiдностей вiдкриває новi перспективи у до-
слiдженнях колективних збуджень оптичного типу в розплавах солей, а
також в iнших плинах з iонним типом провiдностi (акад. НАН України
I.М. Мриглод, IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).

З використанням пiдходу узагальнених колективних мод проаналiзо-
вано вклад перехресних динамiчних кореляцiй мiж модами рiзної тензор-
ної вимiрностi, якi не проявляються у гiдродинамiчнiй границi, на дис-
персiйнi залежностi спектрiв узагальнених гiдродинамiчних колектив-
них мод густих плинiв при виходi з гiдродинамiчного режиму. Розра-
ховано вiдповiднi поправки (акад. НАН України I.М. Мриглод, IФКС
iм. I.Р. Юхновського НАН України).

Запропоновано теоретичну схему аналiзу колективної динамiки бi-
нарних розплавiв iз першопринципного комп’ютерного моделювання, яка
полягає у використаннi термо-в’язкопружної моделi бiнарних рiдин iз ко-
реляторами, якi визначаються тепловими флуктуацiями як пiдгоночними
параметрами. Для пiдгонки використовуються три часовi парцiальнi фун-
кцiї густина-густина та три парцiальнi часовi кореляцiйнi функцiї парцi-
альних потокiв. Запропонована схема розрахунку дисперсiї колективних
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збуджень успiшно застосована до аналiзу результатiв ab initio моделю-
вання динамiки розплаву Al2O3 (чл.-кор. НАН України Т.М. Брик, IФКС
iм. I.Р. Юхновського НАН України).

Дослiджено спектри колективних збуджень у трикомпонентнiй скло-
виднiй системi ZrCuAl. Метою дослiдження було встановити можли-
вiсть спостереження поперечних акустичних збуджень в експериментах з
розсiювання рентгенiвських променiв, про що повiдомлялось американ-
ською експериментальною групою в 2020 роцi. Показано, що в триком-
понентному склi iснують двi повздовжнi та двi поперечнi вiтки збуджень
оптичного типу, якi мають практично однаковi дисперсiї з рiзною поляри-
зацiєю. Встановлено дисперсiйнi залежностi акустичних та оптичних збу-
джень, залежнiсть вiд хвильового числа їх згасання та внески в спостере-
жувальнi динамiчнi структурнi фактори (чл.-кор. НАН України Т.М. Брик,
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).

Встановлено iснування квазi-зв’язаних атомiв (якi утворюють коро-
ткочасовi хiмiчнi зв’язки та перебувають найближчими сусiдами протя-
гом щонайменше 30 пiкосекунд) у розплавах Sb. Показано, що такi квазi-
зв’язанi атоми коливаються з протилежними фазами та встановлено їх
вплив на колективну динамiку та дисперсiю колективних збуджень. З пер-
шопринципного комп’ютерного моделювання розраховано та проаналi-
зовано вiдповiднi часовi кореляцiйнi функцiї та динамiчнi структурнi фа-
ктори для розплаву Sb при температурi та густинi експериментiв з розсi-
ювання рентгенiвських променiв. Встановлено характернi частоти квазi-
зв’язаних атомiв та їх внески в часовi кореляцiї густина-густина i потiк-
потiк у розплавах Sb (чл.-кор. НАН України Т.М. Брик, I.-М. Iленков, IФКС
iм. I.Р. Юхновського НАН України).

Дляпояснення великого перiоду осцилюючого загасання тиску роз’єд-
нання, що спостерiгався в експериментах для водного розчину солi Li-
TFSI [Т.S. Groves et. al., J. Phys. Chem. Lett. 12, 1702 (2021)], розвинуто те-
орiю для концентрованих електролiтiв iз мезоскопiчними негомогенно-
стями. Для моделi, що складається зi сферичних iонiв рiзного розмiру i
неявного розчинника, який iндукує сильне притягання мiж однойменни-
ми iонами, розраховано кореляцiйнi функцiї. Отриманi результати вказу-
ють на те, що мезоскопiчнi неоднорiдностi можуть виникнути, коли сума
кулонiвської та iндукованої водою взаємодiї мiж однойменними iонами
є притягальною на коротких i вiдштовхувальною на великих вiдстанях.
Отриманий перiод i область загасання кореляцiй напiвкiлькiсно узгоджу-
ються з експериментом [O. Patsahan, A. Ciach, Mesoscopic inhomogeneities
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in concentrated electrolytes, ACS Omega, 7, 6655–6664 (2022)] (О.В. Пацаган,
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, А. Цях, Iнститут фiзичної хiмiї
ПАН, Польща).

Нещодавно в комп’ютерному моделюваннi молекул води всерединi
вуглецевої нанотрубки [X. Ma et al., Phys. Rev. Lett., 118 (2017) 027402]
було висунуто припущення про iснування температурно-iндукованого
псевдо-фазового переходу в околi температури T = 150 К, яке поясню-
валося змiною у взаємнiй орiєнтацiї дипольних моментiв молекул води.
Проведене моделювання такої системи з використанням методiв кванто-
вої хiмiї та молекулярної динамiки дозволило побудувати спрощену ґра-
ткову модель, яка вiдтворює поведiнку псевдо-одновимiрного ланцюжка
молекул води в обмеженому об’ємi нанотрубки. Спрощена одномiрна ґра-
ткова модель ланцюжка описує попарно взаємодiючi диполi, де кожен iз
них може перебувати в одному з трьох станiв (диполь утворює водне-
вий зв’язок (ВЗ), не утворює ВЗ i спрямований вздовж осi нанотрубки,
не утворює ВЗ i орiєнтований перпендикулярно до осi нанотрубки). Та-
ка ґраткова модель враховує не лише вклади вiд коротко- i далекосяжних
взаємодiй частинок, а й обертальнi ступенi вiльностi в залежностi вiд уча-
стi молекул води у ВЗ. Аналiз ґраткової моделi встановив, що змiна тем-
ператури змiнює баланс мiж рiзними вкладами i спричинює модуляцiю
орiєнтацiї молекул, приводячи до втрати їх впорядкування при темпера-
турах вище 150 К. Пiдхiд, запропонований для молекул води, застосова-
но для опису ланцюжка молекул амiаку всерединi вуглецевої нанотрубки.
Оскiльки молекули амiаку є полярними i здатнi утворювати ВЗ мiж со-
бою, в таких системах повиннi виникати явища впорядкування, подiбнi
до випадку молекул води (М.Ю. Дручок, В.О. Краснов, Т.Є. Крохмальський,
О.В. Держко, IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).

5.3 Рiдкi кристали

Здiйснено огляд важливих результатiв П.М. Томчука, отриманих в однiй з
багатьох галузей теоретичної фiзики, де були запропонованi новi рiшен-
ня та пiдходи, а саме, в теорiї колоїдiв рiдинних кристалiв. Запропоновано
теоретичний пiдхiд до опису далекосяжної пружної взаємодiї мiж частин-
ками, зануреними в рiдинний кристал. Показано, що характер взаємодiї
мiж частинками визначається порушенням симетрiї розподiлу пружного
поля директора навколо кожної частинки. Порушення симетрiї спричи-
нене деформацiями поля директора поверхнею частинки, введеної в рi-
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динний кристал. У випадках, коли частинки викликають деформацiю з
ненульовим обертальним моментом, передбачається кулоноподiбна вза-
ємодiя мiж ними. Крiм того визначено, що кулонiвська взаємодiя вiдбу-
вається у випадках взаємодiї частинки з областю деформацiї, що хара-
ктеризується певним розподiлом пружного поля. Представлено експери-
ментальнi данi, що пiдтверджують теоретичнi передбачення кулонiвської
взаємодiї макроскопiчних частинок, занурених у рiдинний кристал [B.Lev,
Coulomb-like elastic interaction in liquid crystal colloids, Ukr. J. Phys , 70,№10,
692 (2025). doi: 10.15407/ujpe70.10.684] (акад. НАН України Б.I. Лев, IТФ iм.
М.М. Боголюбова НАН України).

Визначено фiзичнi властивостi нових фторованих ароматичних полi-
етерiв iз рiзним вмiстом азобензольних фрагментiв в основному полiмер-
ному ланцюзi для встановлення зв’язку мiж кiлькiстю груп i макроскопiч-
ним вiдгуком полiмерного матерiалу. Виконано хiмiчний синтез, визна-
чено молекулярну структуру, зроблено комплексний аналiз властивостей
полiмерiв, зокрема їх механiчної мiцностi та термiчної поведiнки. Бiль-
ший вмiст азобензольних фрагментiв знижує механiчну мiцнiсть полi-
мерних матерiалiв. Полiмери з бiльшим вмiстом азобензолу при опромi-
неннi поляризованим свiтлом (λ = 532 нм) демонструють вищi значення
iндукованого подвiйного променезаломлення. Отже, дослiджуванi полi-
мери є перспективними для створення рiзного роду оптичних елементiв iз
використанням рiдиннокристалiчних комiрок, якi складаються з доменiв
високої роздiльної здатностi з рiзними напрямками орiєнтацiї директора
[I.M. Tkachenko, Yu.I. Kurioz, R.M. Kravchuk, O.V. Shekera, A.V. Glushchenko,
V.G. Nazarenko, V.V. Shevchenko, Azobenzene–N-salicylideneaniline based
aromatic polymers as efficient light-responsive materials. Polymer 279 (2023)
125991. doi: 10.1016/j.polymer.2023.125991; Tkachenko I.M., Kurioz Yu.I.,
Kravchuk R.M., Tolstov A.L., GlushchenkoA.V., NazarenkoV.G. and Shevchen-
ko V.V. Development of a light-responsive fluorinated poly(arylene ether) co-
polymer containing azobenzene groups in the main polymer chain. Molecular
Systems Design & Engineering, 2024, 9(2), 149. doi: 10.1039/D3ME00150D;
I.M. Tkachenko, Yu.I. Kurioz, R.M. Kravchuk, Ya.L. Kobzar, D.V. Litoshenko,
A.V. Glushchenko, V.V. Shevchenko, V.G. Nazarenko. Photoinduced birefri-
ngence and liquid crystal orientation on polymers with different azobenzene
content in the main chain. ACS Appl. Mater. Interfaces 2024, 16, 39, 52945.
doi: 10.1021/acsami.4c11876; I. Tkachenko, T. Samoilenko, M. Gumenna,
D. Kalabis, R. Kravchuk, V. Nazarenko, I.Matoĺınová, V.Shevchenko, Synthesis
of Poly(p-Terphenyl N,N-Dimethylpiperidinium)s Using Asymmetric Ketone-

199



5. Анотацiї вибраних результатiв наукових дослiджень

Based BranchingAgent,MacromolecularMaterials and Engineering, 2025; 310,
issue 12:e00225 doi: 10.1002/mame.202500225] (Ю. Курйоз, Р. Кравчук, Т. То-
лочко, Д. Лiтошенко, чл.-кор. НАН України В. Назаренко, Iнститут фi-
зики НАН України, Iнститут фiзичної хiмiї ПАН; I. Ткаченко, О. Шакера,
Я. Кобзар, О. Толстов, В. Шевченко, IХВС НАН України).

У порiвняннi зi своїми твердими аналогами, фероелектричнi немати-
чнi рiдиннi кристали (ФНРК) демонструють багату рiзноманiтнiсть поля-
ризацiйних доменних структур не обмежених кристалографiчними ося-
ми. Було визначено, що тонкi плiвки ФНРК створюють доменнi стiнки
(ДС) конiчної форми, наприклад параболи. Такi конiчнi структури змен-
шують зв’язаний заряд у межах як самих доменiв, так i на ДС. Адеква-
тний опис таких доменних структур вимагає аналiзу електростатичної
енергiї, що є надзвичайно складним завданням. Замiсть цього продемон-
стровано, що добре наближення до експериментально спостережуваних
полiдоменних текстур отримується, коли розбiжнiсть спонтанної поля-
ризацiї, яка спричиняє зв’язаний заряд, сильно корегується, припускаю-
чи, що пружна константа поперечного згину K11(splay), в енергiї Осена–
Франка набагато бiльша, нiж K22(twist) та K33(bend). Модель використо-
вує той факт, що вектор поляризацiї по сутi паралельний директору НРК
по всьому зразку [P. Kumari, O. Kurochkin, V. Nazarenko, O. Lavrentovich,
D. Golovaty, P. Sternberg, Conic sections in ferroelectric nematics: Experi-
ments and mathematical modeling, Physical Review Research 6 (4), 043207
(2024), doi: PhysRevResearch.6.043207] (О.В. Курочкiн, чл.-кор. НАН Укра-
їни В.Г. Назаренко, Iнститут фiзики НАН України, Iнститут фiзичної
хiмiї ПАН, П. Кумарi, Д. Головатий, П. Стенберг, О. Лаврентович (Кент-
ський державний унiверситет, США).

Дослiджено в’язко-пружнi властивостi лiотропних хромонiчних рiд-
ких кристалiв та динамiку активних колоїдних частинок. Активнi колої-
ди, в даному випадку бактерiї, що плавають у цьому в’язкопружному се-
редовищi, викликають деформацiї директора, якi можуть сильно впли-
вати на їх швидкiсть, температурну поведiнку та рухливiсть у всьо-
му дiапазонi нематичної фази. Щоб знайти спотворення директора,
джгутик представлений, як сукупнiсть пружних монополiв, а швид-
кiсть бактерiї визначається з балансу енергiї, витраченої на рух, а також
в’язкого опору та нематодинамiчного розсiювання [Yu. Faidiuk, L. Skivka,
P. Zelena, O. Tereshchenko, O. Buluy, V.M. Pergamenshchik, and V. Nazarenko,
Anchoring-induced nonmonotonic velocity versus temperature dependence of
motile bacteria in a lyotropic nematic liquid crystal. Phys. Rev. E 104, 054603
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(2021). doi: 10.1103/PhysRevE.104.054603] (Ю. Файдюк, П. Зелена, Л. Скiв-
ка, КНУ iм. Т. Шевченка; О. Булуй, О. Терещенко, В. Пергаменщик, чл.-кор.
НАН України В. Назаренко, Iнститут фiзики НАН України).

Правило однiєї четвертої ∣s∣ = N/4, яке зазвичай використовується
для визначення топологiчної сили s дефектiв у нематичних зразках, де
N є число вiток згасання в текстурах оптичної поляризацiї навколо ядра
дефекту, справедливе лише у простих випадках рiвномiрного розподi-
лу директора по товщинi комiрки. Для комiрки з лiнiйною та циркуляр-
ною орiєнтацiєю директора на пiдкладках воно порушується через за-
кручування директора. Топологiчний заряд оптичного вихору, що гене-
рується такою комiркою, може перемикатися за допомогою прикладеної
напруги з ∣l ∣ = 1 на ∣l ∣ = 2, яка знiмає закрутку директора в комiрцi.
Перетворення є оборотним при зменшеннi напруги. Це важливий ви-
падок перемикання оптичного заряду одним i тим самим зразком, який
базується на електрично керованiй змiнi оптичної активностi у зразку
[O. Krupych, T. Dudok, I. Skab, Y. Nastishin, Z. Hrabchak, A. Chernenko,
O. Buluy, P. Zelenov, V. Nazarenko, O. Kurochkin, R. Vlokh, Electric field
controlled switching of an optical vortex charge with a liquid crystal cell, Opti-
cs Communications, 2025, www.sciencedirect.com/science/article/
abs/pii/S003040182500121X] (О. Крупич, Т. Дудок, I. Скаб, Р. Влох, ЛНУ
iм. I. Франка; О. Булуй, О. Курочкiн, П. Зеленов, чл.-кор. НАН України
В. Назаренко, Iнститутфiзики НАН України та Iнститутфiзичної хiмiї
ПАН; Ю.Настишин,Нацiональна вiйськова академiя iм. П. Сагайдачного).

Дослiджено спонтанну iзомеризацiю донорно-акцепторних сполук
Стенхауса, закрiплених на поверхнi золота, та вiзуалiзовано їх за допомо-
гою скануючої тунельної спектроскопiї. Дослiдження виявило палiтру мо-
лекулярних структур, включно з такими, що мають фероелектричне впо-
рядкування. Процес самоорганiзацiї супроводжується поступовим збiль-
шенням популяцiї закритої форми сполук, що сприяє кулонiвськiй ста-
бiлiзацiї, що призводить до появи характерної дипольної архiтектури на
поверхнi металу. Отриманий моношар можна розглядати як новий клас
полярних поверхонь, що мають значнi перспективи для застосування в
оптоелектронних технологiях [A.I. Senenko, A.A.Marchenko, O. Kurochkin,
O.L. Kapitanchuk, M.Kravets, V.G. Nazarenko and V.Sashuk, Spontaneous swi-
tching and fine structure of donor–acceptor Stenhouse adducts on Au(111).
Nanoscale, 2025, 17, 214. doi: 10.1039/d4nr03942d] (чл.-кор. НАН України О.
Марченко, А. Сененко, О. Курочкiн, чл.-кор. НАН України В. Назаренко, Iн-
ститут фiзики НАН України, Iнститут фiзичної хiмiї ПАН; М. Кравець,
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В. Сашук, Iнститут фiзичної хiмiї ПАН, О. Капiтанчук, IТФ iм. М.М. Бо-
голюбова НАН України).

5.4 Макромолекулярнi та бiологiчнi системи

На основi моделi респiраторного механiзму деструкцiї цiанiду мiкроорга-
нiзмами представлено вплив клiтинної стiнки на процес деструкцiї в умо-
вах з початковою короткочасною обробкою iмпульсним електричним по-
лем та без неї. Встановлено, що початкова короткочасна обробка iмпуль-
сним електричним полем збiльшує проникливiсть цiанiду через клiтин-
ну стiнку, а також швидкiсть активацiї дихальних ланцюгiв [V.S. Yakovli-
ev, V.N. Ermakov, B.I. Lev. Impact of the Cell Wall on Cyanide Biodegradati-
on in a Model of Respiratory Mechanism. Ukrainian Journal of Physics, 68(2),
113 (2023). doi: 10.15407/ujpe68.2.113. Q3] (акад. НАН України Б.I. Лев, В.С.
Яковлєв, В.Н. Єрмаков, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Запропоновано пiдхiд до аналiзу процесу дифузiї рiзних цiанiдних
сполук через пори i зовнiшнi мембрани грам-негативних бактерiй. Про-
демонстровано вплив таких сполук на пори та ефективнi коефiцiєнти ди-
фузiї та коефiцiєнти проникнення цiанiдних сполук при рiзному спiввiд-
ношеннi радiусiв, заряду iона цiанiду, потенцiалу Доннана, власного по-
тенцiалу пори, кiлькостi та довжини загальних пор, частки вiдкритих ка-
налiв та розмiру бактерiй. Вперше пропонується процедура порiвняння
швидкостi дифузiї цiанiду через зовнiшню мембрану зi швидкiстю бiо-
деградацiї цiанiду, що дозволяє встановити умови, за яких бiодеграда-
цiя є процесом, обмеженим дифузiєю – дифузiя є значно швидшим про-
цесом, нiж бiодеградацiя. Дану процедуру було застосовано до кiлькох
експериментальних дослiджень та прогнозування дiапазону позаклiтин-
них концентрацiй цiанiду, для яких дифузiя є значно швидшим проце-
сом, нiж бiодеградацiя. Продемонстровано вплив отриманих результа-
тiв на теоретичнi погляди про кiнетику бiодеградацiї цiанiду [V. Yakovliev
and B. Lev, Impact of bacterial outer membrane and general porins on cyani-
de diffusion and biodegradation kinetics, Journal of Hazardous Material, 480,
(2024), 136117, doi: 10.1016/j.jhazmat.2024.136117, Q1,IP] (акад. НАН Укра-
їни Б.I. Лев, В.С. Яковлєв, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України)

Побудовано нелiнiйну теорiю транспорту зарядiв у системах «Донор
– Молекулярний ланцюжок – Акцептор» та «Донор – Альфа-спiральна
бiлкова молекула – Акцептор», яка пояснює механiзм транспорту еле-
ктронного заряду на макроскопiчнi вiдстанi у приладах сучасних нано-
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технологiй та технологiй на основi бiомiмiкрiї з використанням новiтнiх
низьковимiрних функцiональних матерiалiв цього класу. Такий механiзм
при вiдповiдних значеннях параметрiв системи забезпечується тунелю-
ванням електронiв iз донора до найближчого кiнця квантового дроту,
в ролi яких виступає молекулярний ланцюжок або органiчний чи неор-
ганiчний полiмер, з подальшим формуванням електросолiтона завдяки
електрон-фононнiй взаємодiї у ланцюжку, яка сприяє утворенню потен-
цiальної ями для електрона. У такому автолокалiзованому солiтонному
станi електрон разом iз деформацiєю рухається з мiнiмальною дисипа-
цiєю енергiї до протилежного кiнця молекулярного дроту, звiдки туне-
лює на молекулу акцептора. Показано,що параметри солiтона та ефектив-
нiсть електронного транспорту залежать вiд значень параметрiв системи.
Знайдено оптимальнi значення цих параметрiв для найбiльш ефективно-
го транспорту та показано, що ця ефективнiсть може сягати 80–90 вiдсо-
ткiв навiть для дуже довгих ланцюжкiв (50–70 вузлiв) [L.S. Brizhik. Fifty
years of the Davydov’s soliton. Visn. Nac. Akad. Nauk Ukr. 2024. (3): 102—106.
doi: 10.15407/visn2024.03.102] (Л.С. Брижик, IТФ iм.М.М. Боголюбова НАН
України).

Вперше в рамках теорiї Дiрака отримано точнi аналiтичнi вирази для
тривимiрних зв’язаних електронних станiв у кулонiвському полi лан-
цюжка додатньо заряджених йонiв. Знайдено новий спiнорний iнварi-
ант для цiєї задачi. Показано, що в такому пiдходi природним чином ви-
никає зв’язування мiж спiном електрона та його одновимiрним рухом
вздовж ланцюжка без будь-якої необхiдностi штучним способом вводи-
ти у вiдповiднi рiвняння руху додаткову так звану спiн-орбiтальну взає-
модiю [A. Eremko, L. Brizhik, V. Loktev. Bound electron states in a charged
chain within the Dirac description. Low Temp. Phys. 51, 680–687 (2025) doi:
10.1063/10.0036744] (Л.С. Брижик, акад. НАН України В.М. Локтєв, IТФ
iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Встановлено особливостi руху електросолiтонiв, що є особливим ви-
дом заряджених поляронiв великого радiусу в низьковимiрних молеку-
лярних системах, у зовнiшньому змiнному в часi магнiтному полi. По-
казано, що в перiодичному в часi магнiтному полi динамiка електросо-
лiтонiв iстотно залежить вiд орiєнтацiї поля. Розраховано хвильовi фун-
кцiї солiтона у двох випадках, коли поле паралельне та перпендикуляр-
не молекулярним ланцюжкам. У першому випадку динамiка солiтона є
суперпозицiєю динамiки гармонiчного осцилятора у зовнiшньому перi-
одичному магнiтному полi у площинi, перпендикулярнiй до ланцюжкiв,
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та руху вiльного солiтона вздовж ланцюжка. У перпендикулярному ма-
гнiтному полi динамiка солiтона є суперпозицiєю плоских хвиль у пло-
щинi, перпендикулярнiй до ланцюжкiв, та поздовжнього руху солiтона з
параметрами,що залежать як вiд амплiтуди, так i частоти зовнiшнього по-
ля. Розраховано швидкiсть солiтона i показано, що вона є змiнною у часi
та мiстить гармонiки з частотою поля та кратними частотами. Це зумов-
лює випромiнювання солiтоном звукових та електромагнiтних хвиль. Та-
кi динамiчнi властивостi солiтона впливають на процеси транспорту за-
рядiв у електропровiдних низьковимiрних сполуках та в окислювально-
вiдновлювальних процесах в бiологiчних системах. На основi результа-
тiв вивчення впливу магнiтних полiв на динамiку Давидовських солi-
тонiв у бiлкових макромолекулах розвинуто теорiю нетеплового резо-
нансного впливу змiнних у часi магнiтних полiв на бiологiчнi системи,
що пояснює механiзм їх терапевтичної дiї, що широко застосовується в
медицинi [L. Brizhik. Dynamics of the Davydov’s soliton in external osci-
llating magnetic field. Chaos, Solitons and Fractals 187 (2024) 115459, doi:
10.1016/j.chaos.2024.115459; L. Brizhik. Known and less known about theWave
of Translation, Davydov’s soliton and its dynamics in an oscillating magnetic fi-
eld. Low Temp. Phys. (2025) 51, 655–664, doi: 10.1063/10.0036611] (Л.С. Бри-
жик, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Показано, що вплив електричних та магнiтних полiв на солiтонний
механiзм транспорту енергiї та зарядiв у бiологiчних системах може ма-
ти фiзiологiчнi наслiдки, що пiдтверджується незалежними даними меди-
чних дослiджень iз застосуванням терапевтичних методiв iз використан-
ням йоннихциклотронних частот [Liguori, A., Brizhik, L., Liguori, S., Silli, L.,
Bangrazi, S., Petti, F., Pinti, M., Pistelli M.I., Giuliani, L. Effects of Ion Cyclotron
Frequencies on Human Resistance and Reactance in 31 Healthy Subjects. Radi-
ation. 2022, 2, 357–375. doi: 10.3390/radiation2040027] (Л.С. Брижик, IТФ iм.
М.М. Боголюбова НАН України).

Встановлено можливiсть утворення солiтон-подiбних станiв у квазi-
двовимiрних сильно анiзотропних молекулярних системах. Такi матерiа-
ли описуються системою зв’язаних рiвнянь, якi включають нелiнiйне рiв-
няння Шредiнгера та рiвняння Кадомцева–Петвiашвiлi II роду. Знайдено
розв’язки цих систем рiвнянь та показано iснування нелiнiйних локалiзо-
ваних мод у виглядi стiйких зв’язаних електрон-фононних станiв для ши-
рокого iнтервалу значень параметрiв системи. Цi результати пояснюють
ефективний електронний транспорт в ангармонiчних квазiдвовимiрних
сильно анiзотропних системах, що використовуються у сучасних наноте-
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хнологiях [L.A. Cisneros-Ake, L. Brizhik, Ju.T. Becerra-Sagredo, M.G. Velarde.
Nonlinear charge and energy transport in anharmonic quasi-two-dimensional
systems. Phys.Rev. E, 109, 024207 (2024). doi: 10.1103/PhysRevE.109.024207]
(Л.С. Брижик, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Методи нерiвноважної статистичної механiки використанj для отри-
мання грубозернистих кiнетичних рiвнянь, що дозволяють описати по-
ведiнку в часi повiльних процесiв, що вiдбуваються на тлi бiльш швид-
ких. У молекулярних системах як найбiльш швидкi процеси виступають
коливальна релаксацiя i стохастичнi вiдхилення положення електрон-
них енергетичних рiвнiв системи вiд їх стацiонарних положень. З ура-
хуванням даної обставини як приклад описано кiнетику одно- i двоеле-
ктронного переносу по бiлкових ланцюжках, опосередковану киснем пе-
редачу триплетного збудження в пiгментно-бiлковому комплексi, кiнети-
ку температурно-незалежної десентiсiзацiї больових рецепторiв, а також
конформацiйну регуляцiю ферментативних реакцiй [L.N. Christophorov,
V.I. Teslenko, E.G. Petrov, Features of kinetic and regulatory processes in bi-
osystems, LowTemp. Phys. 47, 273-291 (2021)] (чл.-кор. НАН України Е.Г. Пе-
тров, Л.М. Христофоров, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Iз врахуванням факту, що переходи мiж станами молекулярного
з’єднання вiдбуваються на фонi набагато швидших релаксацiйних про-
цесiв у молекулярних термах та зонах провiдностi електродiв, отримано
кiнетичнi рiвняння для iнтегральних заселеностей молекулярних термiв,
а також вирази для залежностi вiд часу електронного струму та потужно-
стi випромiнювання молекули-флуорофору. Продемонстровано часовий
процес реорганiзацiї трансмiсiйних каналiв у залежностi вiд величини та
полярностi напруги затвору та зовнiшнього освiтлення. Отримано зале-
жнiсть загальних швидкостей вiд частинних швидкостей, що характери-
зують перезарядку молекули, а також випромiнюючi та невипромiнюю-
чi переходи в молекулi. Оцiнки показують, що в транзисторi на осно-
вi ZnPc характеристичний час переходу складає 10–100 пс за умови, що
струм залишається в дiапазонi 0.1–10 нА [E.G. Petrov, Ye.V. Shevchenko,
V.V. Gorbach, S. Lyubchik, A. Lyubchik. Features of gate-tunable and photon-
field-controlled optoelectronic stationary and transient processes in amolecular
junction: Application to a ZnPc-based transistor. AIP Advances 12, 105020
(16 pp), 2022. doi: 10.1063/5.0119257] (чл.-кор. НАН України Е.Г. Петров,
IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Одним iз напрямкiв мiнiатюризацiї елементної бази оптоелектронi-
ки є використання окремих молекул-флуорофорiв як генератора фото-
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нiв при проходженнi струму через нанорозмiрний пристрiй «електрод1-
флуорофор-електрод2» (1ф2-система). При такому процесi вiдбувається
перезарядка молекули, в результатi якої частина енергiї електронiв, що
проходять через молекулу, використовується для збудження молекули.
Збуджена молекула випромiнює квант свiтла, стаючи таким чином дже-
релом електролюмiнесценцiї. При цьому ефективнiсть свiтлового випро-
мiнювання визначається тим, при якiй прикладенiй рiзницi потенцiалiв
вiдбувається резонансний перенос електрона через флуорофор. Показа-
но, що як i в напiвпровiдникових транзисторах регуляцiя електролюмiне-
сценцiї можлива за допомогою додаткового електрода, що виконує роль
бази. Вiдмiннiсть полягає в тому, що стани молекули мають електронно-
коливний спектр iз добре вираженими частотами переходiв i тому резо-
нансна трансмiсiя електронiв через 1ф2-систему може проходити з дода-
тковим поглинанням або випусканням кванта коливання. Знайдено умо-
ви появи електролюмiнесценцiї залежно вiд положення найнижчих за
енергiєю електронних станiв ароматичної молекули – флуорофору (ти-
пу фталоцiанiну i порфiрину), а також прикладеної до електродiв рiзницi
потенцiалiв i додаткового потенцiалу бази (чл.-кор. НАН України Е.Г. Пе-
тров, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Запропоновано модель формування потоку магнонiв через ферома-
гнiтний ланцюг, що з’єднує феромагнiтнi контакти. Модель дає змогу оцi-
нити ефективнiсть переносу магнонiв на великi вiдстанi за умов, коли лан-
цюг дiє як мiст, що опосередковує тунельнi та стрибковi шляхи транс-
порту магнонiв [Petrov, E.G. Long-range magnon transfer across a bridging
ferromagnetic chain via sequential and tunnel route, J. Appl. Phys., 2024, 135,
No. 13, 134301 (1–9). doi: 10.1063/5.0197658] (чл.-кор. НАН України Е.Г. Пе-
тров, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Виявлено визначальну роль кiнетики переходiв у фотоактивних мо-
лекулярних дiодах у формуваннi оптоелектронних процесiв, зумовле-
них тунелюванням електронiв мiж наконечником тунельного мiкроско-
па та флуорофором, а також мiж флуорофором i металевим наноелектро-
дом. Показано, як ця кiнетика контролює як струм через флуорофор,
так i електролюмiнесценцiюфлуорофора, включаючи електрофлуорохро-
мiю [Petrov, E.; Kapitanchuk, O.; Shevchenko, Ye.; Gorbach, V.; Lyubchik, A.
Features of optoelectronic processes in a molecular junction based on a
fluorophore with optically active frontier π-orbitals: electrofluorochromism in
a ZnPc-based junction // Phys. Chem. Chem. Phys., 2024, 26, No. 34, 22761–
22774. doi: 10.1039/D4CP01328J; Petrov, E.G.; Shevchenko, Ye.V.; Leonov, V.Q.;
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Teslenko, V.I. Kinetics in the two-level system with strong time-dependent
coupling of its states to the phonon bath: spin-boson description // Ukr. J. Phys.,
2024, 69, No. 8, 552–561, doi: 10.15407/ujpe69.8.552] (чл.-кор. НАН України
Е.Г. Петров, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Запропоновано механiзм квантової комунiкацiї мiж наномагнiтами,
вбудованими в мiкрохвильовi резонатори. Механiзм базується на форму-
ваннi суперобмiнного зв’язку мiж локалiзованими магнонами, що утво-
рюються в резонаторах внаслiдок взаємодiї електромагнiтної моди резо-
натора з магнiтостатичною модою спiнового збудження в наномагнетику.
Суперобмiнний зв’язок проявляється в тунелюваннi магнiтостатичного
магнона через феромагнiтний ланцюжок, що з’єднує наномагнетики (чл.-
кор. НАН України Е.Г. Петров, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Виведено кiнетичне рiвняння для опису тимчасової еволюцiї популя-
цiй станiв дворiвневої системи (TLS), яка має нестацiонарний зв’язок з
однiєю з мод коливань, тодi як зв’язок з iншими модами коливань тер-
мостату проявляється у стандартнiй незалежнiй вiд часу формi. Триета-
пне визначення ймовiрностi квазiстацiонарної зайнятостi, спричиненої
зв’язком станiв TLS зфононним термостатом за умов, коли один зi зв’язкiв
має перiодичну залежнiсть вiд часу. Двi швидкi стадiї пов’язанi зi стацiо-
нарним та нестацiонарним зв’язками станiв TLS з коливаннями навколи-
шнього середовища, а повiльна стадiя з масштабом близько 1 нс безпо-
середньо вiдображає процес стрибкових переходiв мiж станами TLS (чл.-
кор. НАН України Е.Г. Петров, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Використовуючи модель двох прикордонних орбiталей та кiнетичний
пiдхiд, показано, що основнi особливостi електролюмiнесценцiї флуоро-
фору в поєднаннi «СТМ – флуорофор – металевий контакт» можуть бу-
ти поясненi Штаркiвським зсувом та кiнетикою електронного перносу
у зазначеному з’єднаннi. Додатково знайдено енергiї молекулярних ор-
бiталей, а також енергiї нейтральної та зарядженої молекули, залучених
до оптоелектронного процесу. Це показує шлях до управлiння оптоеле-
ктронним процесом за допомогою рiзницi електричних потенцiалiв мiж
голкою та металевим контактом (чл.-кор. НАН України Е.Г. Петров, IТФ
iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Запропоновано нове пояснення причин руху бактерiй у водному сере-
довищi. Математична модель базується на гiдродинамiцi активної речо-
вини та враховує динамiку поляризацiї середовища та окремих бактерiй.
Дiя свiтла та активний рух дiелектричних областей з рiзними показника-
ми заломлення всерединi бактерiї призводять до утворення нерiвномiр-
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ного розподiлу дипольних моментiв на її межi з водним середовищем. Та-
кий розподiл буде рухатися вздовж бактерiї i обертатися, що в кiнцево-
му пiдсумку призведе до напруги на навколишнiй рiдинi i, в свою чергу,
до руху бактерiй. Слiд зазначити, що запропонований механiзм вiдрiзня-
ється вiд добре вiдомого за допомогою джгутика тим, що вiн базується на
внутрiшньому процесi однiєї бактерiї. Крiм того, колективний рух бакте-
рiй може викликати збурення самої води. Якщо концентрацiя заряджених
частинок у середовищi збiльшується, рух поляризованих областей ство-
рює бiльшу деформацiю поверхнi бактерiй i викликає перерозподiл поля-
ризацiї. Вищезазначенi фактори мають найбiльший вплив на рух бакте-
рiй [B. Lev and O. Chernyak, Polarization Mechanism of Bacteria Motion in
Aquatic Media. Preprint doi: 10.48550/arXiv.2508.15037] (акад. НАН України
Б.I. Лев, О. Черняк, IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України).

Показано, що бiоорганiчна молекула зi складною структурою в ком-
плексi з графеном зазнає значної деформацiї. Особливо це стосується за-
ряджених молекул, таких як катiонний порфiрин TMPyP4, який викори-
стовується у фотодинамiчнiй терапiї ракових пухлин. Встановлено, що
сильна катiон-π взаємодiя, яка вiдбувається мiж π-системою графено-
вої поверхнi та позитивно зарядженими бiчними групами TMPyP4, зна-
чно посилює адсорбцiю молекули та супроводжується бiльш значною
структурною деформацiєю, нiж у нейтральних порфiринiв. Спостереже-
не явище слiд враховувати при використаннi графенових наноматерiалiв
як наноплатформ для доставки лiкарських препаратiв у клiтину (чл.-кор.
НАН України В.О. Карачевцев, С.Г. Степаньян, М.В. Карачевцев, В.О. Ва-
лєєв, ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України).

Показано утворення нанобiокомплексiв молекул протималярiйних
препаратiв артемiзинiнового ряду з молекулами аскорбiнової кислоти та
з молекулами мембранних фосфолiпiдiв. Отримано структурнi та енер-
гетичнi характеристики комплексу. Запропоновано молекулярний меха-
нiзм модуляцiї бiологiчної дiї артемiзинiнових препаратiв вiтамiном С
при їх одночасному застосуваннi у медичнiй практицi (В.А. Пашинська,
С.Г. Степаньян, ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України).

Встановлено, що адсорбцiя двониткової РНК на оксид графену в
основному вiдбувається через графеновi sp2-домени. Показано, що взає-
модiя двониткового олiгонуклеотиду з графеном починається зi взаємодiї
кiнцевої пари азотистих основ з π-системою графену та залежить вiд йо-
го довжини. Моделювання методом молекулярної динамiки показали, що
взаємодiя бiополiмерного дуплексу з графеном залежить вiд його довжи-
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ни: короткий дуплекс завжди набуває перпендикулярної орiєнтацiї вiд-
носно графену з наступним розпакуванням, тодi як довгий дуплекс мо-
же зберiгати дволанцюгову структуру в паралельнiй орiєнтацiї, хоча i з
частковим порушенням структури (чл.-кор. НАН України В.О. Карачев-
цев, М.В. Карачевцев, ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України).

Моделюванняметодом молекулярної динамiки показали, що зарядже-
на поверхня графену суттєво впливає на взаємодiю з олiгонуклеотидом,
його конформацiю та величину енергiї адсорбцiї. Встановлено, що кон-
формацiї олiгонуклеотиду, адсорбованого на нейтральнiй та позитивно
заряджених поверхнях, мають подiбнiсть, але повна енергiя взаємодiї бiо-
полiмеру iз зарядженою поверхнею значно бiльша, оскiльки помiтний
внесок дає кулонiвське притягання. Виявлено, що для негативно зарядже-
ної поверхнi графену електростатичне вiдштовхування з негативно фо-
сфатними основами олiгонуклеотиду суттєво послаблює загальну енергiю
зв’язку (М.В. Карачевцев, ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України).

Виявлено,що оксид графену (ГО) iндукує утворення дуплексних стру-
ктур (А-мотив) iз двох однониткових гомополiнуклеотидiв (полiаденiно-
ва кислота) у воднiй суспензiї при pH7, тодi як без ГО А-мотив з’являється
тiльки у кислому середовищi. А-мотив, адсорбований на ГО, має нижчу
температуру плавлення, нiж цей дуплекс, створений при рН < 5 без уча-
стi оксиду графену (45 ○C проти 65 ○C), що свiдчить про його структурну
недосконалiсть.Нанобiогiбриди А-мотиву iз ГО можуть бути використанi
при розробцi нових стимул-чутливих нанобiоструктур, наномашин (чл.-
кор. НАН України В.О. Карачевцев, В.О. Валєєв, М.В. Карачевцев, ФТIНТ
iм. Б.I. Вєркiна НАН України).

Завдяки аналiзу експериментальних раманiвських спектрiв iндивiду-
альних одностiнних вуглецевих нанотрубок в оточеннi ДНК виявлено, що
при їх допуваннi редокс-активною сполукою (дитiотреїтолом) спостерi-
гається селективне збiльшення iнтенсивностi смуг радiально дихальної
моди, пов’язаної з металевими нанотрубками. Цей зрiст iнтенсивностi
з’являється завдяки допуваннюцихнанотрубок дiрками. Виявленi змiни у
спектрах металевих нанотрубок при допуваннi їх дитiотреїтолом спосте-
рiгаються завдяки зростанню електрон-фононної взаємодiї i вiдновлен-
ню аномалiї Кона (М.В. Курносов, чл.-кор. НАН України В.О. Карачевцев,
ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України).

Вперше дослiджено температурну стабiльнiсть наногiбридiв (розмi-
ром ∼90 нм), створених природною ДНК iз наночастинками TiO2, та по-
казано, що вони не руйнуються при нагрiваннi вiд 20 до 90 ○C. Виявлено,
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що при збiльшеннi кислотностi (вiд рН 7 до рН 5) зменшується взаємне
вiдштовхування мiж наногiбридами i при нагрiваннi формуються їх агре-
гати з розмiром ∼220 нм. Ця агрегацiя з’являється завдяки появi в адсор-
бованiй ДНК однониткових дiлянок, якi об’єднують сусiднi наногiбриди.
Отриманi результати мають важливе фундаментальне значення, зокрема,
встановлення механiзму взаємодiї наночастинок оксидiв металiв з ДНК, а
в практичнiй площинi вони можуть бути використанi при розробцi но-
вiтнiх методiв ефективної доставки лiкарських препаратiв у клiтини та
комплексної терапiї (О.Ю. Гламазда, Є.Л. Усенко, А.Ю. Свiдерська, чл.-кор.
НАН України В.О. Карачевцев, ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України).

Вперше спостережено люмiнесценцiю квантових точок MoS2 у при-
сутностi нуклеотидiв ДНК або РНК, отриманих методом рiдиннофазної
ексфолiацiї мiкрокристалiв MoS2 за допомогою ультразвуку у водних су-
спензiях.На основi спектрального аналiзу квантових точокMoS2 встанов-
лено, що структурнi особливостi нуклеотидiв впливають на люмiнесцен-
тнi властивостi квантових точокMoS2. Встановлено, що пуриновi нуклео-
тиди dAMP i dGMP є бiльш ефективними для отримання люмiнесцентних
квантових точок MoS2, нiж пiримiдиновi нуклеотиди. Основна причина
спостереження бiльш iнтенсивної люмiнесценцiї квантових точок MoS2

у присутностi dAMP пов’язана з вiдсутнiстю кисню в структурi аденiну
на вiдмiну вiд iнших дослiджуваних нуклеотидiв, який може викликати
гасiння люмiнесценцiї. Квантовi точки MoS2 можуть бути використанi у
комбiнованiй терапiї ракових тканин як наноплатформи для доставки ан-
тиракових лiкiв у клiтини, для лiкування методом фототермальної тера-
пiї, люмiнесцентнi властивостi можуть бути використанi для вiзуалiзацiї
ракових пухлин (чл.-кор. НАН України В.О. Карачевцев, М.В. Курносов,
ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України).

Запропоновано механiзм взаємодiї нуклеотиду (dAMP) з квантовими
точками MoS2 через координацiйний зв’язок з атомами Mo, розташова-
ними на краях поверхнi MoS2 або в мiсцях дефектiв, де є контакт з ато-
мом Mo. Ковалентнi зв’язки сприяють адсорбцiї dAMP на квантовi то-
чки MoS2. Структурна гнучкiсть нуклеотиду, адсорбованого на квантовiй
точцi MoS2, дозволяє поєднання нековалентної стекiнгової взаємодiї ну-
клеотидної основи та координацiйного зв’язку фосфатної групи з атома-
ми Mo, розташованими на краях. Це призводить до утворення найбiльш
енергетично стабiльного комплексу. Отримано енергiї взаємодiї, IЧ та ра-
манiвськi спектральнi характеристики комплексiв (С.Г. Степаньян, чл.-
кор. НАН України В.О. Карачевцев, ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України).
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Запропоновано нову методику швидкого встановлення наявностi ши-
рокого спектру iонiв металiв у водi, яка базується на технiцi низькотемпе-
ратурного мас-спектрометричного експерименту при використаннi фiзи-
чного явища фазового розшарування водних розчинiв при їх заморожу-
ваннi. Суттєвими перевагами розробленої методики перед iснуючими є
висока точнiсть та значна економiя часу та ресурсiв: вимiрюються мiкро-
лiтри води за короткий iнтервал часу (не бiльше десятка хвилин) (М.В. Ко-
севич, В.С. Шелковський, О.А. Боряк, ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України).

Розроблено новий пiдхiд до виготовлення бiосумiсних 2-D нановоло-
конних матiв методом електроспiнiнгу iз вбудованими антимiкробними
агентами на основi сумiшi полiмерiв PVP та PMMA. В отриманому на-
новолоконному матi PMMA забезпечує механiчну мiцнiсть та забезпечує
поступове вивiльнення антибактерiальних агентiв в оточуюче середови-
ще, а PVP сприяє контрольованому вивiльненню антимiкробних агентiв.
Отримано нановолоконнiмати з iнкорпорованими антимiкробними аген-
тами: фенiлаланiном, наночастинками срiбла (AgNPs), метиленовим бла-
китним, антибiотиком левофлоксацином та дослiджено час їх вивiльне-
ння у водному середовищi. Експерименти показали, що пiсля розчинен-
ня PVP матерiал нановолокна набуває пористої структури, яка забезпе-
чує доступ молекул води до AgNPs. Завдяки цьому AgNPs, що зафiксова-
нi у волокнах пористого PMMA, можуть вивiльняти йони срiбла протя-
гом тривалого часу. Отримано часовi залежностi вивiльнення левофло-
ксацином з нановолокон, з яких випливає, що приблизно 70% препара-
ту вивiльняється протягом 2–3 годин. Дослiдженi нановолоконнi мати з
iнкорпорованими антимiкробними агентами демонструють перспектив-
нiсть їх застосування в рiзних бiомедичних галузях, включаючи тканинну
iнженерiю або виготовлення ефективних ранових перев’язувальних мате-
рiалiв з антимiкробним ефектом (чл.-кор. НАН України В.О. Карачевцев,
О.М. Плохотнiченко, ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України).

Встановлено, що катiонний феофорбiд (Pheo-a), який використовує-
ться як фотосенсибiлiзатор у фотодинамiчнiй терапiї раку, зв’язується з
полi-L-лiзином у нейтральних водних буферах iз низькою та близькою
до фiзiологiчної iонної сили. Використовуючи абсорбцiйну та поляри-
зовану флуоресцентну спектроскопiю, флюорометричне титрування та
флуоресцентне плавлення показано, що взаємодiя є високо кооператив-
ною та призводить до ∼40-кратного гасiння флуоресценцiї Pheo-a разом
зi збiльшенням поляризацiї флуоресценцiї, що вказує на утворення π−π-
укладених агрегатiв барвника на зовнiшнiй сторонi полiпептиду. Таким

211



5. Анотацiї вибраних результатiв наукових дослiджень

чином з’ясовано, що феофорбiд, введений у клiтину, активно зв’язується
з протилежно зарядженими бiлками. Схильнiсть молекул Pheo-a до са-
моасоцiацiї при їх взаємодiї з бiлками може знижувати фотодинамiчну
активнiсть цього барвника, оскiльки димери або агрегати цього порфiри-
ну демонструють знижене утворення синглетного кисню (О.О. Рязанова,
ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України).

Оновлено базу даних Protein–Nucleic Acid Structural Database with
Information on Accessible Surface Area (ProtNA-ASA). ProtNA-ASA є за-
гальнодоступною в Iнтернетi за новою адресою www.ire.kharkov.ua/
ProtNA-ASA. База даних мiстить iнформацiю про структуру ДНК, пло-
щi доступної поверхнi атомiв та доповнена значеннями електростатично-
го потенцiалу малого жолобка фрагментiв вiльної ДНК i ДНК у складi
комплексiв з бiлками. Використання iнформацiї з бази даних ProtNA-ASA
дає можливiсть дослiдити бiофiзичнi характеристики подвiйної спiралi,
що впливають на впiзнавання бiлками певних послiдовностей ДНК як
«своїх» сайтiв зв’язування. Така iнформацiя необхiдна для кращого ро-
зумiння механiзмiв утворення високоспецифiчних бiлково-нуклеїнових
комплексiв, зокрема непрямого механiзму впiзнавання [Zhytnikova, M.Y.,
Shestopalova, A. VProtNA-ASA database: new version including informati-
on about electrostatic potential of DNA minor groove. Biophysical Bulletin,
(2022). (48), 18–24, doi: 10.26565/2075-3810-2022-48-02] (М.Ю. Житнiкова,
Г.В. Шестопалова, IРЕ iм. О.Я. Усикова НАН України).

Методом мiкрохвильової дiелектрометрiї на частотах γ-дисперсiї дi-
електричної проникностi вiльної води проведено вiзуалiзацiю клiтинно-
го сигналу вiд суспензiї еритроцитiв пацiєнтiв iз серцевою недостатнiстю
та електромагнiтного сигналу вiд плазми кровi хворих на алергодерма-
този, асоцiйованi з COVID-19. Показано, що дiелектрична проникнiсть
може бути запропонована як критерiй для дiагностики серцевої недоста-
тностi та як додатковий засiб експрес-вiзуалiзацiї вiрусної iнвазiї. Мето-
дом молекулярного докiнгу показано можливiсть утворення стабiльних
комплексiв транспортного бiлка плазми кровi – сироваткового альбумi-
ну людини (САЛ) – з детермiнантами пенiцилiну G, а також встановле-
но ймовiрнi сайти зв’язування детермiнантiв пенiцилiну G з молекула-
ми САЛ. Виявлення специфiчних сайтiв зв’язування є важливим для роз-
робки та синтезу нових iмуногенних антигенiв, якi зможуть стимулювати
iмунну систему та сприяти виробленню специфiчних антитiл для запобi-
гання алергiчнiй реакцiї [Khmil N.V., Kolesnikov V.G. Molecular docking of
human serum albumin with penicillin G. Biophysical Bulletin, (2023), (49), 7–
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19, doi: 10.26565/2075-3810-2023-49-01] (В.Г. Колеснiков, Н.В. Хмiль, IРЕ iм.
О.Я. Усикова НАН України).

Дослiджено взаємозв’язок мiж структурно-агрегацiйним станом би-
чачого сироваткового альбумiну (БСА) та питомою довжиною i кiлькi-
стю сегментiв зигзагоподiбних текстур, що формуються на плiвках пiд
час висушування розчинiв БСА з iонами Al3+ i Fe3+. Показано, що iони
Al3+ i Fe3+ змiнюють pH середовища, зменшують ступiнь гiдратацiї БСА
та впливають на параметри текстур плiвок. Додавання Al3+ призводить
до компенсацiї поверхневого потенцiалу бiлка, а змiни УФ- i флуоресцен-
тних спектрiв зумовленi переважно взаємодiєю iонiв з молекулою бiлка та
її конформацiйними перебудовами. Зi зростанням концентрацiї Fe3+ зни-
ження pH внаслiдок гiдроксилювання iонiв сприяє екрануванню поверх-
невого потенцiалу БСА та можливiй агрегацiї бiлкових частинок.Отрима-
нi результати свiдчать про те, що аналiз текстур полiмерних плiвок може
слугувати спрощеною модельною системою для вивчення взаємодiї бiлкiв
з iонами металiв in vivo та оцiнки дiї AlCl3 i FeCl3 як коагулянтiв у водоочи-
щеннi та медицинi [Glibitskiy,D., Gorobchenko,O.,Nikolov,O. et al. Influence
of aluminum and iron chlorides on the parameters of zigzag patterns on films
dried from BSA solutions. Sci. Rep. (2023). 13, 942645, doi: 10.1038/s41598-
023-36515-4; GorobchenkoO.A., GlibitskiyD.M., NikolovO.T., et. al. The effect
of biologically active substances on BSA and on the textures of films obtained by
drying water-salt solutions of BSA. (2024). Low Temp. Phys. 50, N 1, 51–58, doi:
10.1063/10.0023892] (Г.М. Глибицький, Д.М. Глибицький, М.О. Семенов, IРЕ
iм. О.Я. Усикова НАН України; О.О. Горобченко, О.Т. Нiколов, Т. Челпеш,
I. Зайцева, Т. Джимiєва, О. Рошаль, ХНУ iм. В.Н. Каразiна).

Наразi реєструються новi випадки COVID-19, спричиненi вiрусом
SARS-CoV-2, що зумовлює актуальнiсть пошуку ефективної противiру-
сної терапiї, зокрема на молекулярному рiвнi, де мiшенями дiї є ключо-
вi молекулярнi комплекси, необхiднi для реплiкацiї вiрусу. З метою оцiн-
ки спорiдненостi потенцiйних противiрусних препаратiв методом моле-
кулярного докiнгу дослiджено енергетичнi та топологiчнi характеристи-
ки зв’язування системних глюкокортикоїдiв з головною протеазою SARS-
CoV-2, спайк-(S-)бiлком i комплексом S-бiлок – ангiотензинперетворю-
вальний фермент 2 (рецептор клiтини-хазяїна). На основi отриманих ре-
зультатiв визначено структури комплексiв молекулярних мiшеней з лi-
гандами, встановлено високу спорiдненiсть їх зв’язування та окресле-
но можливi механiзми iнгiбуючої дiї глюкокортикоїдiв. Отриманi данi
поглиблюють розумiння молекулярних механiзмiв дiї фармакологiчних
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препаратiв i є важливим етапом у розробцi нових та перепрофiлюван-
нi вiдомих противiрусних засобiв [Khmil N., Shestopalova A., Kolesnikov
V. Assessing the binding affinity of glucocorticoids to the SARS-CoV-2 spi-
ke protein – angiotensin-converting enzyme 2 complex: a molecular docking
simulation study. Biologichni Studii / Studia Biologica. (2025) 19(3), 21–32.
doi: 10.30970/sbi.1903.835; Khmil N.V., Kolesnikov V.G., Boiechko-Nemovcha
A.O. Binding characteristics of systemic glucocorticoids to the SARS-CoV-2
spike glycoprotein: In silico evaluation. (2025). Low Temp. Phys. 51, 96–103,
(Fiz. Nyzk. Temp. 51, 104–112, (2025) doi: 10.1063/10.0034652); Khmil N.V.,
Shestopalova A.V., Kolesnikov V.G. In silico analysis of binding sites for potenti-
al inhibitors targeting the complex of furin protease and the SARS-CoV-2 spike
protein. Biophysical Bulletin. (2025). 54:7–24, doi: 10.26565/2075-3810-2025-
54-01] (В.Г. Колеснiков, Н.В. Хмiль, Г.В. Шестопалова, IРЕ iм. О.Я. Усикова
НАН України; А.О. Боєчко-Немовча, ХНУ радiоелектронiки).

Детально дослiджено електронну природу 4-гiдрокси-1H-пiроло[3,4-
c]пiридин-1,3,6(2H,5H)-трiону (HPPT) у рiдких середовищах за кiмна-
тної температури за допомогою методiв стацiонарної та часороздiльної
фемтосекундної транзiєнтної абсорбцiйної спектроскопiї. Аналiз лiнiй-
них фотофiзичних та фотохiмiчних параметрiв HPPT, включаючи спе-
ктри стацiонарного поглинання, флуоресценцiї та анiзотропiї збуджен-
ня, а також час життя флуоресцентного випромiнювання та квантових
виходiв фоторозкладу, виявив природу його великого стоксового зсуву,
специфiчнi змiни постiйних дипольних моментiв при електронному збу-
дженнi, слабкi дипольнi переходи з частково анiзотропним характером
та високу фотостабiльнiсть. Транзiєнтнi спектри поглинання HPPT бу-
ли отриманi з фемтосекундною роздiльною здатнiстю, i не було виявле-
но характерних процесiв релаксацiї сольватiв у протонному (метаноль-
ному) розчиннику. Спостерiгалося ефективне посилення свiтла в спе-
ктральному дiапазонi флуоресценцiї HPPT, але не було виявлено явищ су-
перлюмiнесценцiї та лазерного випромiнювання. Електронна структура
HPPT також була проаналiзована за допомогою квантово-хiмiчних роз-
рахункiв з використанням методу DFT/B3LYP, показано хороше узгодже-
ння з експериментальними даними. Розробка та дослiдження нових по-
хiдних пiроло[3,4-c]пiридину є важливими завдяки їхнiм перспективним
флуоресцентним властивостям та потенцiалу для використання у фiзiо-
логiчних застосуваннях [Bashmakova N.V., Shaydyuk Y.O., Dmytruk A.M.,
Świergosz T., KachkovskyO.D., Belfield K.D., BondarM.V., KasprzykW.Nature
of linear spectral properties and fast electronic relaxations in green fluorescent
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pyrrolo [3, 4-c] pyridine derivative. International Journal ofMolecular Sciences,
22(11), 5592 (2021)] (акад. НАН України М.В. Бондар, IФ НАН України).

Швидкi процеси релаксацiї у збуджених електронних станах функцiо-
налiзованих похiдних аза-бор-дипiрометену (аза-BODIPY) (1-4) дослi-
джувалися у рiдких середовищах за кiмнатної температури, включаючи
лiнiйнi фотофiзичнi, фотохiмiчнi та нелiнiйнi оптичнi (NLO) властиво-
стi. Виявлено оптичне посилення для нефлуоресцентних похiдних 3 та 4
у ближньому iнфрачервоному (NIR) спектральному дiапазонi при фем-
тосекундному збудженнi. Значення поперечних перерiзiв двофотонного
поглинання (2PA) та поглинання у збудженому станi (ESA) були отрима-
нi для 1-4 у дихлорметанi за допомогою фемтосекундного Z-сканування,
обговорено роль бромних замiсникiв у молекулярних структурах 2 та 4.
Природа збуджених станiв, що беруть участь в електронних переходах
цих барвникiв, вивчалася за допомогою квантово-хiмiчних розрахункiв
TD-DFT, отриманi спектральнi параметри знаходяться у вiдповiдностi з
експериментальними даними. Значнi значення 2PA (максимальнi попе-
речнi перерiзи ∼2000 GM) та великi поперечнi перерiзи ESA ∼10−20 м2

цих нових похiдних aza-BODIPY 1-4 разом з їх вимiряною високою фо-
тостабiльнiстю вказують на їхнiй потенцiал для фотонних застосувань
загалом та оптичних обмежень зокрема [Chang H.J., Bondar M.V., et al,
Femtosecond Spectroscopy and Nonlinear Optical Properties of aza-BODIPY
Derivatives in Solution. Chemistry, 28(17) e202104072 (2022)] (акад. НАН
України М.В. Бондар, IФ НАН України).

Механiзм молекулярної фотолюмiнесценцiї вуглецевих точок (ВТ) не-
щодавно привернув значну увагу завдяки кiльком повiдомленням про
утворення малих флуорофорних частинок за умов реакцiї, що застосову-
ються в синтезi ВТ. У цiй роботi виявлено два новi види, що випромiню-
ють зелене свiтло, у постсинтетичних сумiшах ВТ на основi лимонної ки-
слоти (КА) та сечовини, якi iдентифiкованi як 3-(4-гiдрокси-1,3,6-трiоксо-
5H-пiроло[3,4-c]пiридин-7-iл)-2,6-дiоксо-пiперидин-4-карбоксиамiд (HT-
PPC) та 7-[(2,5-дiоксопiролiдин-3-iл)метил]-4-гiдрокси-5H-пiроло[3,4-c]-
пiридин-1,3,6-трiон (DMHPPT). Менше дослiджений ковалентний хара-
ктер взаємодiй мiж молекулярними флуорофорами та структурою ВТ
проявляється на перших етапах формування ВТ та сечовини. Iдентифi-
ковано специфiчнi реакцiйнi центри у флуорофоре HPPT (4-гiдрокси-1H-
пiроло[3,4-c]пiридин-1,3,6(2H,5H)-трiон), що бере участь в утвореннi ко-
валентних зв’язкiв з ВТ; виявлено походження реакцiйних частинок у су-
мiшi для синтезу; а спектроскопiчнi наслiдки цього зв’язування проде-
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монстровано за допомогою методiв стацiонарної та часороздiльної спе-
ктроскопiї, що супроводжуються квантово-хiмiчним моделюванням. Гi-
потеза, що передбачає утворення ВТ за рахунок молекулярних флуоро-
форiв, пiдтверджена експериментально. Ковалентна природа зв’язування
молекулярних флуорофорiв з ВТ, що включає реакцiю з функцiональнi-
стю подвiйного зв’язку ВТ, успiшно поширена на флуорофори цитрази-
нової кислоти, що свiдчить про те, що подiбний механiзм може бути при-
сутнiм в iнших системах вуглецевих точок [Kasprzyk W., Romańczyk P.P.,
Starzak K., Wysocka A., Waluda Ł., Świergosz T., Bondar M.V., Toward Better
Understanding of Molecular Fluorophore Covalent Binding to Carbon Dots,
Small Structures, 6(3) (2025)] (акад. НАН України М.В. Бондар, IФ НАН
України).

Отримано новi фундаментальнi данi стосовно фiзiологiї i бiохiмiї тва-
рин з програми наукових дослiджень НААН «Адаптацiйнi процеси у ви-
сокопродуктивних сiльськогосподарських тварин за впливу екологiчних
та клiматичних чинникiв» («Фiзiологiя i бiохiмiя тварин»). Основнi ре-
зультати стосуються впливу на тваринний органiзм пiдвищених темпе-
ратур довкiлля, коротко- i довготривалого теплових стресiв, впливу еко-
логiчних чинникiв на органiзм тварин, порушення їх метаболiчних проце-
сiв та резистентностi у контекстi парадигми єдиного здоров’я. Iнститутом
бiологiї тварин НААН за 2021–2025 рр. отримано 10 патентiв України, 18
методичних рекомендацiї; видано 11 монографiй, посiбникiв, довiдникiв;
розроблено три технiчнi умови України (чл.-кор. НААН України Ю.Т. Са-
лига, Iнститут бiологiї тварин НААН України).

5.5 Комп’ютерне моделювання м’якої речовини

На основi DFT/DFT+U розрахункiв одержанi фундаментальнi уявлення
про взаємозв’язок мiж особливостями електронної структури i спектра-
ми резонансного непружного рентгенiвського розсiювання (RIXS) iрида-
ту з гiперстiльниковою граткою β-Li2IrO3, що є кандидатом до матерiа-
лiв з властивостями квантової спiнової рiдини. На основi аналiзу взає-
мовпливу спiн-орбiтальної взаємодiї та електронних кореляцiй зокрема
показано, що рiзка перебудова спектрального пiка RIXS при 0,7 еВ, яка
спостерiгається при структурному фазовому переходi в цiй сполуцi при
пiдвищеннi зовнiшнього тиску, пов’язана зi зникненням у фазi високого
тиску сильних кулонiвських кореляцiй [Physical Review B. 2021. Vol. 103.
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235127. 7 pp. doi: 10.1103/PhysRevB.103.235127. Q1] (чл.-кор. НАН України
В.М. Антонов, IМФ iм. Г.В. Курдюмова НАН України).

На основi DFT/DFT+U розрахункiв показано, що АФМ-сполука
CeCo2P2 в об’ємi не демонструє жодних iстотних властивостей, зумов-
лених 4 f -станами, тодi як на поверхнi порушення симетрiї приводить
до утворення нескомпенсованого феромагнiтного шару Co та до ефе-
ктивного магнiтного поля всерединi поверхневого блока P-Co-P-Ce, що,
у свою чергу, спричиняє часткове заповнення та спiн-поляризацiю Ce4 f -
станiв. Одержанi результати демонструють, що матерiали, якi не ма-
ють зумовлених електронними f -станами властивостей в об’ємi, можуть
проявляти їх на поверхнi [ACS Nano. 2022. Vol. 16. pp. 3573–3581. doi:
10.1021/acsnano.1c10705. Q1] (чл.-кор. НАН України В.М. Антонов, IМФ
iм. Г.В. Курдюмова НАН України).

На основi DFT/DFT+U розрахункiв показано, що кулонiвськi кореля-
цiї значно впливають на електронну структуру, а разом з нею на спектр
RIXS 5d5 перовськiтного оксиду Sr2IrO4. Надано пояснення його експе-
риментальних Ir L3 та O K спектрiв RIXS в зонному пiдходi. Показано, що
вiдкриття забороненої зони в Sr2IrO4 зумовлене впливом як електронних
кореляцiй, так i магнiтного впорядкування, а отже цей оксид має змiша-
ний слетерiвсько-моттiвський характер. Виявлено,що найкраще узгодже-
ння розрахованих спектрiв RIXS з експериментальними спостерiгається
для електронних кореляцiй, яким вiдповiдає ефективне локальне габбар-
дiвське вiдштовхування Ueff = 1,2 еВ. Встановлено, що в основному ста-
нi оксид Sr2IrO4 має неколiнеарну магнiтну структуру [Physical Review B.
2024. Vol. 109. 165120. 15 pp. doi: 10.1103/PhysRevB.109.165120. Q1] (чл.-кор.
НАН України В.М. Антонов, IМФ iм. Г.В. Курдюмова НАН України).

На основi DFT/DFT+U розрахункiв показано, що електронна структу-
ра iридату Ba3InIr2O9 з Ir2O9 димерами визначається одночасним впли-
вом кристалiчного поля, спiн-орбiтальної взаємодiї та електронних ко-
реляцiй. Пояснено його експериментальний Ir L3 спектр RIXS в зонно-
му пiдходi. Найкраще узгодження розрахованого спектра RIXS з експери-
ментальним спостерiгається для електронних кореляцiй, яким вiдповiдає
ефективне локальне габбардiвське вiдштовхування Ueff = 2,3 еВ. Встанов-
лено, що заборонена зона в Ba3InIr2O9 з’являється пiд впливом електрон-
них кореляцiй та спiн-орбiтальної взаємодiї, тому цю сполуку можна вiд-
нести до спiн-орбiтальних 5d iзоляторiв Мотта [Physical Review Materials.
2025. Vol. 9. 104415. 16 pp. doi: 10.1103/mhbg-g51d. Q1] (чл.-кор. НАН Укра-
їни В.М. Антонов, IМФ iм. Г.В. Курдюмова НАН України).
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Квантовi точки (КТ) — це колоїднi нанокристали (НК) iз визна-
чними оптоелектронними властивостями. Залежно вiд бажаних власти-
востей НК можна створювати з використанням рiзних хiмiчних речо-
вин, включаючи кремнiй, германiй, селенiд кадмiю, арсенiд галiю та фо-
сфiд iндiю. Перовскiти галогенiдiв металiв (MHP) видiляються серед цих
альтернатив чудовою яскравiстю свiтла та високим квантовим виходом.
Поверхнево-активнi лiганди мають важливе значення для контрольова-
ного зародження i росту MHP НК, а також їх структурної цiлiсностi та
стабiльностi. В лiтературi описано велику рiзноманiтнiсть лiгандiв, однак
їх вплив на НК залишається в основному невiдомим. Розглянуто послi-
довнiсть лiгандiв, якi вiдрiзняються хiмiчними деталями головної гру-
пи. Зв’язувальнi властивостi лiгандiв iз рiзними головками були охара-
ктеризованi в комп’ютерному моделюваннi. На основi цих симуляцiй бу-
ло запропоновано лiганд iз цвiтерiонною головкою як найефективнiший
вид. Це припущення було перевiрено та пiдтверджено в лабораторних
експериментах [Kolomiiets O., Stelmakh A., Rajan A., Sabisch S., Rainò G.,
Baumketner A., Kovalenko M.V., Bodnarchuk M.I. Designer Sulfonium-Based
Capping Ligands for Lead Halide Perovskite Nanocrystals // ACS Nano. 2025.
Vol. 19, no. 30, p. 27860–27872] (А.Б. Баумкетнер, IФКС iм. I.Р. Юхновського
НАН України).

Моделювання методом Монте-Карло використано для дослiдження
решiтки щiльно упакованих жорстких елiпсiв у конфiгурацiях так званих
паралельних i дiагональних станiв, якi є найбiльш стабiльними з термо-
динамiчної точки зору. Вiльнi енергiї цих двох станiв обчислено для кiль-
кох розмiрiв системи з використанням методу кристала Ейнштейна. То-
чний розрахунок рiзницi вiльної енергiї мiж двома станами показав, що
паралельна решiтка є станом з найменшою вiльною енергiєю. Походжен-
ня ентропiйної рiзницi мiж двома станами з’ясовано шляхом оцiнки ро-
лi поступального та обертального ступенiв свободи [Wagner S., G. Kahl,
R. Melnyk, A. Baumketner. On the lattice ground state of densely packed hard
ellipses / Wagner S., G. Kahl, R. Melnyk, A. Baumketner // The Journal of
Chemical Physics. 2024. Vol. 160, № 15. doi: 10.1063/5.0203311] (А.Б. Баум-
кетнер, Р.С. Мельник, IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).

Розглянуто модельну систему з послiдовнiстю KFFE, де центральнi
амiнокислоти мiстять фенольнi гiдрофобнi групи, якi сприяють агрега-
цiї пептидiв. Проведено симуляцiї для мономера у водi. В рамках моделi
RAPID отримано 15 внутрi-пептидних потенцiалiв (4 бiчнi групи та двi на
термiналах, якi несуть заряд). Також отримано 15 попереднiх мiжмолеку-
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лярних потенцiалiв iз моделювання димерiв у явному розчиннику. Резуль-
тати представлено на конференцiї (А.Б. Баумкетнер, IФКС iм. I.Р. Юхнов-
ського НАН України).

Дослiджено вплив виключеного об’єму поверхнево-активних лiгандiв
на форму квантових точок (КТ), до яких вони приєднанi. Розглянуто мо-
дель, в якiй лiганди представленi твердими сферами, якi зв’язанi з поверх-
нею наночастинки (НК), що має форму призми. У моделюваннi методом
Монте-Карло виявлено, що ансамбль вiдповiдних конформацiй НК скла-
дається з невеликої кiлькостi специфiчних станiв, якi набувають форми
нанопластин та наностержнiв. Форму цих станiв добре описують отри-
манi теоретичнi моделi. При збiльшеннi щiльностi лiгандiв вiльна енер-
гiя рiзних станiв приблизно однакова, що свiдчить про те, що взаємодiї
виключеного об’єму мiж лiгандами звужують конформацiйний простiр,
доступний для НК, не створюючи статистичної переваги для будь-якої
конкретної конфiгурацiї [Baumketner A., Anokhin D., Patsahan Y. Excluded
volume effect of surfactant ligands on the shape of nascent nanocrystal //
Condensed Matter Physics. 2025. Vol. 28, no. 2, p. 23801] (А.Б. Баумкетнер,
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).

В бiнарних рiдинах формування спектрiв колективних збуджень ви-
значається iснуванням двох гiлок (акустичної та оптичної) збуджень фо-
нонного типу та взаємодiєю мiж ними. Iснування так званого «швидкого
звуку», який поширюється зi швидкiстю в 2–3 рази вищою за макроско-
пiчну адiабатичну швидкiсть, у бiнарних рiдинах iз високою рiзницею мас
компонент пов’язувалось iз високочастотною гiлкою. Загадкою було iсну-
вання «швидкого звуку» в iонних розплавах iз малою рiзницею мас ком-
понент, зокрема в розплавi NaCl. З метою вияснення природи «швидкого
звуку» в iонних розплавах проведено ab initio симуляцiї великої системи
(2400 частинок) для розплаву NaCl та iнших бiнарних рiдин: iонних роз-
плавiв CuCl та LiBr, металiчних рiдин Pb44Bi56 та Li4Tl, i звичайної ленард-
джонсiвської рiдини KrAr. Аналiз результатiв симуляцiй на основi теорiї
узагальнених колективних мод показав, що в iонних розплавах типу NaCl
далекодiя вiдповiдає за аномально велику позитивну дисперсiю акустич-
ної гiлки, що вiдрiзняється вiд загальноприйнятого механiзму «швидкого
звуку», який поширюється лише через легку компоненту бiнарної рiдини
(чл.-кор. НАН України Т.М. Брик, IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).

Встановлено особливостi колективної динамiки для флюїду водню в
областi iндукованого тиском переходу вiд молекулярного до атомарно-
го флюїду (ПМАФ). На основi першопринципного комп’ютерного моде-
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лювання отримано залежнiсть адiабатичної швидкостi звуку вiд густи-
ни флюїду, яка мiстить плато в областi переходу ПМАФ. Показано, що
п’ятизмiнна в’язкопружна динамiчна модель дозволяє чудово вiдтворити
часовi кореляцiйнi функцiї густина-густина i потiк-потiк лише для чисто-
го молекулярного (найнижчий тиск) та чистого атомарного (найбiльший
тиск) флюїдiв. В областi ПМАФ було запропоновано роздiлення молеку-
лярних та атомарних густин водневого флюїду для опису його динамiки
як ефективної дво-компонентної сумiшi (чл.-кор. НАН України Т.М. Брик,
I.-М. Iленков, IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).
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and Deformed Nematic Liquid Crystals: Electrostatic Analogy and Its Impli-
cations. Chapter 5. In book: Soft Matter Systems for Biomedical Applications.
– Springer. – 2022. ISBN: 978-3-030-80924-9, www.springer.com/series/
361

6.5 Докторськi дисертацiї

О.В. Величко Застосування квантових ґраткових моделей для опису си-
стем з адсорбованими чи iнтеркальованими частинками та опти-
чних ґраток. 01.04.07 – фiзика твердого тiла, IФКС НАН України,
2021.

А.С. Вдович Вплив електричних полiв i механiчних напружень на фiзи-
чнi властивостi сегнетоактивних сполук типу лад-безлад. 01.04.07 –
фiзика твердого тiла, IФКС НАН України, 2021.

М.А. Шпот Критична поведiнка просторово-неоднорiдних систем.
01.04.02 – теоретична фiзика, IФКС НАН України, 2021.

С.М. Перепелиця Структура та динамiка впорядкуванняпротийонiв нав-
коло подвiйної спiралi ДНК. 01.04.02 – теоретична фiзика, 03.00.02 –
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бiофiзика (фiз.-мат. науки), IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України,
КНУ iменi Тараса Шевченка, 2023.

В.А. Пашинська Мас-спектрометричнi маркери та молекулярно-фiзичнi
механiзми дiї бiологiчно активних речовин. 03.00.02 – бiофiзика,
ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України, ХНУ iм. В.Н. Каразiна, 2023.

Т.М. Верхоляк Квантовi флуктуацiї та фрустрацiї у низьковимiрних спi-
нових моделях: точнi результати i пертурбативний аналiз. 01.04.02 –
теоретична фiзика, IФКС НАН України, 2025.

Х.А. Гайдукiвська Характеристика розмiру та форми в статистичному
описi полiмерних структур. 01.04.02 – теоретична фiзика, IФКС
НАН України, 2025.

М.Б. Красницька Колективна поведiнка на складних мережах: фунда-
ментальнi аспекти та застосування. 01.04.02 – теоретична фiзика,
IФКС НАН України, 2025.

6.6 Членство в Нацiональнiй академiї наук України

Ю.В. Головач дiйсний член Нацiональної академiї наук України за спе-
цiальнiстю «теоретична фiзика» по Вiддiленню фiзики i астрономiї
(обраний 2021 року).

Б.I. Лев дiйсний член Нацiональної академiї наук України за спецiальнi-
стю «теоретична фiзика» по Вiддiленню фiзики i астрономiї (обра-
ний 2021 року).

В.I. Слiсенко дiйсний член Нацiональної академiї наук України за спецi-
альнiстю «ядерна енергетика» по Вiддiленнюядерноїфiзики та енер-
гетики (обраний 2021 року).

М.В. Бондар дiйсний член Нацiональної академiї наук України за спецi-
альнiстю «експериментальна фiзика» по Вiддiленню фiзики i астро-
номiї (обраний 2024 року).

Т.М. Брик член-кореспондент Нацiональної академiї наук України за спе-
цiальнiстю «комп’ютерне моделювання фiзичних процесiв, машин-
не навчання» по Вiддiленню фiзики i астрономiї (обраний 2024 ро-
ку).
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О.I. Корнелюк член-кореспондент Нацiональної академiї наук України за
спецiальнiстю «бiохiмiя, молекулярна бiологiя» по Вiддiленню бiохi-
мiї, фiзiологiї i молекулярної бiологiї (обраний 2024 року).

С.I. Оковитий член-кореспондент Нацiональної академiї наук України за
спецiальнiстю «комп’ютерне моделювання фiзичних процесiв, ма-
шинне навчання» по Вiддiленню фiзики i астрономiї (обраний 2024
року).

В.Г. Назаренко член-кореспондент Нацiональної академiї наук України
за спецiальнiстю «фiзика м’якої речовини» по Вiддiленню фiзики i
астрономiї (обраний 2025 року).

А.Г. Сотнiков член-кореспондент Нацiональної академiї наук України за
спецiальнiстю «обчислювальна фiзика атомних та ядерних систем»
по Вiддiленню ядерної фiзики та енергетики (обраний 2025 року).

6.7 Участь у роботi вiтчизняних наукових рад i комiтетiв

Науковий комiтет Нацiональної ради України з питань розвитку науки i
технологiй (члени: Л.М. Лисецький (2021), Ю.В. Слюсаренко (2021–2023),
А.Д. Трохимчук (2021–2025, в т.ч. секретар: 2023–2025), С.Й. Вiльчинський
(вiд 2025)).

Нацiональне агентство з забезпечення якостi вищої освiти (член Га-
лузевої експертної ради, галузь знань 10. Природничi науки: А.Д. Трохим-
чук (2021–2024)).

Iдентифiкацiйний комiтет з питань науки при Кабiнетi Мiнiстрiв
України (голова: Ю.В. Головач, член: С.О. Єсилевський) (вiд 2024).

Нацiональний фонд дослiджень України (член Наукової ради:
Ю.В. Калюжний (2021–2022), А.Г. Сотнiков (вiд 2025)).

ПрезидiяНацiональної академiї наук України (президент НАН Укра-
їни: А.Г. Загороднiй, член Президiї: М.В. Бондар (вiд 2025)).

Комiтет з Державних премiй України в галузi науки i технiки (голова:
А.Г. Загороднiй, член: С.I. Оковитий).

Комiсiя з присудження премiй та iменних стипендiй Верховної Ради
України (член: I.М. Мриглод (2021–2024)).

Бюро Вiддiлення фiзики i астрономiї НАН України (академiк-секре-
тар: М.В. Бондар, заступник академiка-секретаря: С.М. Перепелиця, член:
Т.М. Брик).
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Бюро Вiддiлення ядерної фiзики та ядерної енергетики (члени:
Л.А. Булавiн, В.I. Слiсенко, Ю.В. Слюсаренко).

Бюро вiддiлення бiохiмiї, фiзiологiї, i молекулярної бiологiї (засту-
пник академiка-секретаря: М.С. Веселовський).

Рада Захiдного наукового центру НАН та МОН України (керiвник
вiддiленняфiзико-технiчних i математичних наук: I.М.Мриглод, керiвник
секцiї фiзики i астрономiї: Ю.В. Головач).

Наукове товариство iменi Шевченка (заступник голови, член Прези-
дiї: I.М. Мриглод, заст. голови комiсiї фiзики: Ю.В. Головач).

Наукова рада з проблеми «Фiзика металiчного стану» при Вiддiленнi
фiзики i астрономiї (член бюро ради: В.В. Лiзунов; члени ради: Л.А. Була-
вiн, I.М. Мриглод, Б.I. Лев, В.М. Антонов, В.Й. Сугаков, М.I. Лебовка):

• секцiя «Теорiя металiчних систем» (члени: I.М. Мриглод, В.М. Ан-
тонов, Т.М. Брик, В.Й. Сугаков, А.М. Швайка);

• секцiя «Фiзичнi основи дiагностики матерiалiв» (заст. голови: В.В. Лi-
зунов, члени: Л.А. Булавiн, В.Л. Карбiвський);

• секцiя «Наноструктурованi та аморфнi матерiали» (члени: Б.I. Лев,
В.М. Антонов, М.I. Лебовка, В.Л. Карбiвський, В.К. Носенко);

• секцiя «Фiзика фазових i структурних перетворень» (член: В.К. Но-
сенко).

Наукова рада з проблеми «Фiзика низьких температур i крiогенна
технiка» при Вiддiленнi фiзики i астрономiї (член бюро ради: С.С. Со-
колов):

• секцiя «Фiзика квантових рiдин та кристалiв» (члени: С.С. Соколов,
В.К. Чаговець, Ю.В. Слюсаренко, С.Й. Вiльчинський);

• секцiя «Фiзика магнiтних явищ» (член: О.В. Держко);

• секцiя «Електроннi властивостi твердих тiл» (член: В.М. Антонов);

• секцiя «Фiзика молекулярних кристалiв» (члени: Л.А. Булавiн,
Г.I. Довбешко, В.О. Карачевцев, О.I. Кривчiков).

Експертна рада МОН з питань атестацiї наукових кадрiв з фiзико-
математичних наук (члени: Л.М. Лисецький, В.В. Лiзунов, Т.М. Пацаган).
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6.8 Участь у роботi мiжнародних наукових органiв та
структур

Л.С. Брижик – ад’юнкт-професор Технологiчного iнституту Вессекса (Ве-
ликобританiя), в.о. президента Мiжнародного iнститутуфiзики жи-
вого (Вєтоу, Нiмеччина).

Т.М. Брик – член Мiжнародного дорадчого комiтету з проблеми «Рiдкi i
аморфнi метали», спостерiгач Керiвної Ради Європейського центру
атомiстичних та молекулярних обчислень CECAM (Лозанна, Швей-
царiя).

Ю.В. Головач – спiвкерiвник Мiжнародного коледжу докторантiв «Ста-
тистичнафiзика складних систем» (Львiв, Ляйпцiг,Нансi, Ковентрi);
член: Дорадчої ради середньоєвропейської спiвпрацi у галузi стати-
стичної фiзики (MECO); The Dutch Research Council, NWO Domain
Science –M grants (2023); Акцiї TD1210 COST (European Cooperation
in Science and Technology) «Аналiз динамiки ландшафтiв iнформацiї
i знання – KnowEscape», Complexity Science Hub (Vienna, Austria).

М.Ф. Головко – член наглядової ради Європейської та Японської груп з
молекулярних рiдин (EMLG/JMLG).

М.В. Косевич – представник України в Мiжнародному мас-спектромет-
ричному товариствi (International Mass Spectrometry Foundation).

Є.С. Крячко – радник Американського бiографiчного iнституту; член
Американського математичного товариства,Мiжнародного товари-
ства з квантової бiологiї.

Л.М. Лисецький – член Мiжнародного рiдкокристалiчного товариства
(International Liquid Crystal Society), Optica (formerly OSA).

В.О. Мазур – член наукової ради Мiжнародного центру з тепло- i масо-
обмiну (ICHMT – International Center for Heat and Mass Transfer).

В.Г. Назаренко – член програмного комiтету i член ради директорiв То-
вариства з iнформацiйних дисплеїв (Society for Information Display).

Т.М. Пацаган – представник вiд України до програмних комiтетiв Рамко-
вої програми Європейського Союзу з дослiджень та iнновацiй «Го-
ризонт Європа» (комiтет Дiї Марiї Склодовської-Кюрi) (2024–2025).
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Е.Г. Петров – член Мiжнародного товариства з молекулярної електронi-
ки i бiокомп’ютерiв.

В.Ю. Решетняк – член ради Мiжнародного товариства з рiдких кристалiв
(International LiquidCrystal Society), член Наукового дорадчого комi-
тету з оптики рiдких кристалiв (Scientific Advisory Board of theOptics
of LiquidCrystals), член Органiзацiйного комiтету з рiдких кристалiв
для фотонiки (Organizing Committee Liquid Crystals for Photonics).

А.Д. Трохимчук – спостерiгач Керiвної Ради Європейського центру ато-
мiстичних та молекулярних обчислень CECAM (Лозанна, Швейца-
рiя).

6.9 Членство у редколегiях журналiв

Advances in Condensed Matter Physics (члени редколегiї: Ю.В. Головач,
О.В. Держко).

Biophysical Bulletin (головний редактор: М.В. Косевич, члени редколе-
гiї: Г.I. Довбешко, В.О. Карачевцев, О.I. Корнелюк, Л.М. Лисецький,
Г.В. Шестопалова).

Biopolymers & Cell (член редколегiї: О.I. Корнелюк).

Condensed Matter Physics (головний редактор: I.М. Мриглод; заст. голов-
ного редактора: Т.М. Брик,Ю.В. Головач,М.Ф. Головко, О.В. Держко,
Я.М. Iльницький, Я.Й. Щур, А.М. Швайка; вiдп. секретар: О.В. Па-
цаган; члени редколегiї: А.Б. Баумкетнер, М.Л. Дудка, А.Г. Загоро-
днiй, Ю.В. Калюжний, М.П. Козловський, М.I. Лебовка, Т.М. Паца-
ган, Ю.В. Слюсаренко, М.В. Токарчук, А.Д. Трохимчук).

East Europeann Journal of Physics (члени редколегiї: Л.А. Булавiн,
Ю.В. Слюсаренко).

European Journal of Physics (член редколегiї: Ю.В. Головач).

Frontiers in Bioengineering and Biotechnology (член редколегiї: Ю.Т. Са-
лига).

Frontiers in Molecular Biosciences (член редколегiї: Ю.Т. Салига).

227



6. Довiдковi матерiали

Frontiers in Physics (член редколегiї: Т.М. Брик).

Functional Materials (член редколегiї: Л.М. Лисецький).

International Journal of Design & Nature and Ecodynamics (член редколе-
гiї: Л.С. Брижик).

Journal of Social Physics (член редколегiї: Ю.В. Головач).

Mathematical Modeling and Computing (члени редколегiї: Т.М. Брик,
I.М. Мриглод, М.В. Токарчук).

Open Physics (члени редколегiї М.Ф. Головко, I.М. Мриглод, А.М. Швай-
ка).

Physics and Chemistry of Solid State (член редколегiї М.Ф. Головко).

Ukrainica Bioorganica Acta (член редколегiї: О.I. Корнелюк).

Universal Journal of Materials Science (член редколегiї: В.О. Карачевцев).

Бiологiя тварин (головний редактор: Т.Ю. Салига).

Бiомедична iнженерiя та медична фiзика (головний редактор: О.В. Ча-
лий).

Вiсник аграрної науки (член редколегiї: Ю.Т. Салига).

Вiсник НАН України (головний редактор: А.Г. Загороднiй; член редколе-
гiї: М.В. Бондар).

Доповiдi Нацiональної академiї наук України (член редколегiї: Б.I. Лев).

Журнал фiзичних дослiджень (головний редактор: В.М. Ткачук; заст. го-
ловного редактора: Ю.О. Плевачук; члени редколегiї: Ю.В. Головач,
О.В. Держко, О.В. Чалий).

Металофiзика i новiтнi технологiї (заст. гол. редактора: В.В. Лiзунов; член
редколегiї: Т.М. Брик).

Наносистеми, наноматерiали, нанотехнологiї (вiдп. секретар: В.В. Лiзу-
нов).

Полiмерний журнал (член редколегiї: М.I. Лебовка).
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Український фiзичний журнал (головний редактор:А.Г. Загороднiй; чле-
ни редколегiї: Л.А. Булавiн,М.П. Козловський, В.Й. Сугаков; темати-
чнi редактори: Б.I. Лев, Ю.В. Слюсаренко).

Успiхи фiзики металiв (вiдп. секретар: В.В. Лiзунов; член редколегiї:
Т.М. Брик).

Фiзика низьких температур (член редколегiї: В.О.Карачевцев; члени кон-
сультативної ради: А.Г. Загороднiй, Е.Я. Рудавський).

Фiзичний збiрник НТШ (члени редколегiї: Ю.В. Головач, О.Л. Iванкiв,
I.М. Мриглод).

Хiмiя, фiзика та технологiя поверхнi (член редколегiї: М.I. Лебовка).

Ядерна фiзика та енергетика (гол. редактор: В.I. Слiсенко; заст. головно-
го редактора: В.Й. Сугаков; член редколегiї: Л.А. Булавiн).

6.10 Вiдзнаки: премiї та нагороди

6.10.1 Премiї
Премiя НАН України iменi О.С. Давидова (2022 р.) за цикл робiт «Ви-
вчення механiзмiв утворення комплексiв бiологiчно активних молекул
з молекулами ДНК та бiлкiв» (С.Н. Волков, С.М. Перепелиця (IТФ iм.
М.М. Боголюбова НАН України), Г.В. Шестопалова (IРЕ iм. О.Я. Усикова
НАН України).

Премiя НАН України iменi О.I. Ахiєзера (2024 р.) за монографiю «Те-
орiя екзотичних станiв у квантовихфермi- та бозе-системах» (О.С.Пеле-
тминський, Ю.В. Слюсаренко, А.Г. Сотнiков (ННЦ ХФТI НАН
України)).

Премiя Верховної Ради України молодим вченим (2023 р.): за роботу
«Вплив полiдисперсностi та пористого середовища на фазову поведiн-
ку простих та асоцiативних рiдин» (Т.В. Гвоздь, IФКС НАН України); за
роботу «Кооперативна поведiнка та скейлiнґ у рiвноважнiй та нерiвно-
важнiй статистичнiй фiзицi» (Д.Ю. Шаповал, IФКС НАН України).

Cтипендiя iменi академiка НАН України Б.Є. Патона для молодих вче-
них Нацiональної академiї наук України (2023): М.Б. Красницька, IФКС
НАН України.
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Cтипендiя iменi академiка НАН України Б.Є. Патона для молодих вче-
них Нацiональної академiї наук України (2024): В.О. Харченко, IПФ НАН
України.

6.10.2 Державнi нагороди
А.Г. Загороднiй: орден «За заслуги» I ст. (2021 р.).

В.К. Носенко: орден «За заслуги» III ст. (2025 р.).

6.10.3 Вiдомчi та локальнi вiдзнаки
А.Б. Баумкетнер: вiдзнака НАН України «За професiйнi здобутки» (2023),

диплом лауреата обласної премiї для працiвникiв наукових установ
та закладiв вищої освiти Львiвської областi (2023).

Т.М. Брик: вiдзнака НАН України «За пiдготовку наукової змiни» (2023),
диплом лауреата обласної премiї для працiвникiв наукових установ
та закладiв вищої освiти Львiвської областi (2023).

Ю.В. Головач: вiдзнака НАН України «За професiйнi здобутки» (2023),
диплом лауреата обласної премiї для працiвникiв наукових установ
та закладiв вищої освiти Львiвської областi (2023).

М.Ф. Головко: подяка НАН України (2023), диплом лауреата обласної
премiї для працiвникiв наукових установ та закладiв вищої освiти
Львiвської областi (2023).

Т.В. Демчук: вiдзнака НАН України «Талант, натхнення, праця» (2024),
диплом лауреата премiї Львiвської облдержадмiнiстрацiї та облради
для молодих вчених (2021).

О.Л. Iванкiв: вiдзнака НАН України «За професiйнi здобутки» (2021), по-
дяка НАН України (2025).

Я.М. Iльницький: вiдзнака НАН України «За пiдготовку наукової змiни»
(2023), подяка НАН України (2022).

Ю.В. Калюжний: вiдзнака НАН України «За науковi досягнення» (2021),
диплом лауреата обласної премiї для працiвникiв наукових установ
та закладiв вищої освiти Львiвської областi (2023).
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М.П. Козловський: вiдзнака НАН України «За науковi досягнення» (2022).

I.М. Мриглод: подяка НАН України (2021), подяка Львiвського мiського
голови (2021).

О.В. Пацаган: диплом лауреата обласної премiї для працiвникiв науко-
вих установ та закладiв вищої освiти Львiвської областi (2023).

Ю.Т. Салига: подяка Президiї НААН України (2021), подяка Львiвської
мiської ради (2021), почесна грамота Президiї НААН України
(2022).

М.В. Токарчук: подяка НАН України (2021).

Я.Й. Щур: почесна грамота Президiї НАН України (2022).

I.Р. Юхновський: вiдзнака НАН України «За сприяння розвитку науки»
(2021).

6.10.4 Почеснi доктори та члени товариств
А.Г. Загороднiй: почесний академiк АН вищої школи України (2022).

6.11 Проведення мiжнародних та нацiональних
конференцiй

Наукова сесiя «Актуальнi проблеми теорiї асоцiйованих рiдин» (до 70-
рiччя Ю. Калюжного), 3 вересня 2021, Львiв, IФКС НАН України (I. Мри-
глод, М. Головко).

Yuri Gaididei memorial workshop, February 2–3, 2022, Kyiv, Bogolyubov
Institute for Theoretical Physics of NAS of Ukraine (Л.С. Брижик).

Меморiальний семiнар до 60-рiччя Iгора Омеляна, 24 сiчня 2022, Львiв,
IФКС НАН України, (I. Мриглод, М. Токарчук, О. Iванкiв).

International Conference «US – Ukraine Quantum Forum 2023», Харкiв,
28–31 серпня 2023 р. (онлайн), (А.Г. Сотнiков, ННЦ ХФТI НАН України).

Workshop «Dynamics and Thermodynamics of Disordered and High-
PressureMatter (TB60)» dedicated to the 60th anniversary of T. Bryk, August 29,
2023, Lviv, ICMP of NAS of Ukraine (I. Мриглод, А. Трохимчук, О. Iванкiв).
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RoundTable «Frontiers in Science:Hot topics in research,management, and
financing» (JaI60), October 10, 2023, Lviv, Ukraine, ICMP of NAS of Ukraine
(Я. Iльницький, Т. Брик).

Bogolyubov Kyiv Conference «Problems of Theoretical and Mathematicals
Physics» dedicated to the 115th anniversary of M.M. Bogolyubov (1909–1992),
September 24–26, 2024, Kyiv, Bogolyubov Institute for Theoretical Physics of
NAS of Ukraine (А.Г. Загороднiй, Л.С. Брижик, Т.М. Брик, О.В. Чалий,
Б.I. Лев, I.М. Мриглод, С.М. Перепелиця, Е.Г. Петров, Ю.В. Слюсаренко,
I.Р. Юхновський, В.I. Засенко).

1st Annual Workshop on the Use of Computer Simulations in Nanophysics
«NanophysicsMeets Computer Simulations»,November, 8, 2024, Lviv, Ukraine,
ICMP of NAS of Ukraine (А. Баумкетнер).

Satellite Conference of StatPhys-29 «Statistical Physics in Lviv», June, 30 –
July, 3, 2025, Lviv, Ukraine, Yukhnovskii ICMP of NAS of Ukraine (Л.С. Бри-
жик, С.М. Перепелиця, Т.М. Брик).

The 6th Conference «Statistical Physics: Theory and Computer Simulati-
ons» dedicated to the 100th anniversary of professor Ihor Yukhnovskii, August
27–29, 2025, Lviv, Ukraine, Yukhnovskii Institute for Condensed Matter Physi-
cs of NAS of Ukraine (А. Загороднiй, М. Головко, Ю. Слюсаренко, Т. Брик,
I. Мриглод, М. Дудка, Т. Пацаган, А. Баумкетнер, В. Блавацька, Т. Демчук,
О. Держко, Ю. Головач, Я. Iльницький, О. Iванкiв, А. Швайка, В. Ткачук,
А. Трохимчук).

XXVII–XXXI Давидовськi читання з теоретичної фiзики (Київ, Iнсти-
тут теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбова НАН України, 28.12.2021;
26.12.2022; 21.12.2023; 26.12.2024; 29.12.2025) (Л.С. Брижик).

I–III Стасюковi читання з фiзики твердого тiла (I – 28 вересня 2023;
II – 27 вересня 2024; III – 3 жовтня 2025), Львiв, IФКС НАН України
(О.Держко, О. Iванкiв).

II–V International Conference «Condensed Matter & Low Temperature
Physics» (CM&LTP 2021, June 6–12, 2021; CM&LTP 2023, June 5–11, 2023;
CM&LTP 2024, June 3–7, 2024; CM&LTP 2025, June 2–6, 2025) Харкiв,
ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України (В. Карачевцев, С. Соколов).

23rd–27th Annual Workshops on Phase Transitions and Critical Phenome-
na «Ising Lectures» (23rd, May 18–20, 2021; 24th, May 17–19, 2022; 25th, May
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9–11, 2023; 26th, May 14–16, 2024; 27th, May 13–15, 2025) (Ю.В. Головач,
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України).

VII–IX InternationalConference «Nanobiophysics: Fundamental and appli-
ed aspects» (NBP-2021, 4–8 Осtober 2021; NBP-2023, 3–6 Осtober 2023;
NBP-2025, 6–9 Осtober 2025), Kharkiv, Ukraine, B. Verkin Institute for Low
Temperature Physics and Engineering of NAS of Ukraine (В. Карачевцев – го-
лова, члени оргкомiтету: О. Чалий, Г. Довбешко, О. Корнелюк, М. Косе-
вич, Л. Лисецький, С. Перепелиця, Е. Петров, Г. Шестопалова, Р. Стойка,
С. Волков).

ХVI–ХХ Робоча нарада з актуальних проблем фiзики м’якої речовини
(ХVI, 21–22 вересня 2021 (Т. Брик, О. Кривчиков, М. Головко, Я. Iльни-
цький, А. Трохимчук); ХVII, 9 грудня 2022; ХVIII, 3 листопада 2023; ХIX,
29 листопада 2024; ХX, 11–12 грудня 2025) Львiв, IФКС iм. I.Р. Юхновсько-
го НАН України (М. Головко, I. Мриглод, Т. Брик, Т. Пацаган).

XII–XV Conference of Young Scientists «Problems of Theoretical Physi-
cs» (Kyiv, Bogolyubov Institute for Theoretical Physics of NAS of Ukraine,
December 21–23, 2021; December 21, 2022; January 16–17, 2024; June 10–12,
2025 ((А.Г. Загороднiй, С.М. Перепелиця).

XХI–XXV Всеукраїнська школа-семiнар молодих вчених зi статисти-
чної фiзики та теорiї конденсованої речовини (11–12 жовтня 2021; 24–
25 листопада 2022; 26–27 жовтня 2023; 24–25 жовтня 2024; 30–31 жовтня
2025), Львiв, IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України (Т. Демчук).

Щомiсячний семiнар «Обрiї науки» (2021–2025) sites.google.com/
view/seminar-horizons-of-science/home (Ю.В. Головач, IФКС iм.
I.Р. Юхновського НАН України).

Круглий стiл «Iсторiя бiофiзики у Харковi» (в рамках NBP-2025),
8 жовтня 2025, ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України (В. Карачевцев,М. Ко-
севич).
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Адамян Вадим Мовсесович
Одеський нацiональний унiверситет iм. I.I. Мечнiкова,
кафедра теоретичної фiзики та астрономiї,
вул. Дворянська, 2, 65082, м. Одеса
E-mail: vadamyan@onu.edu.ua
Тел.: +380 48 7317556

Альохiн Олександр Давидович
Київський нацiональний унiверситет iменi Тараса Шевченка,
фiзичний факультет,
пр. Глушкова, 4, 03022, м. Київ
E-mail: alekhin@univ.kiev.ua

Антонов Вiктор Миколайович
Iнститут металофiзики iм. Г.В. Курдюмова НАН України,
бульв. Академiка Вернадського, 36, 03142, м. Київ
E-mail: antonov@imp.kiev.ua
Тел.: +380 44 4243120, 067 8510821 (моб.)

Атамась Наталiя Олексiївна
Київський нацiональний унiверситет iменi Тараса Шевченка,
фiзичний факультет, кафедра молекулярної фiзики
пр. академiка Глушкова, 2, корп. 1, 03022 м. Київ
E-mail: atamas@univ.kiev.ua
Тел.: +380 44 5262418

Баумкетнер Андрiй Богданович
Iнститут фiзики конденсованих систем
iм. I.Р. Юхновського НАН України,
вул. Свєнцiцького, 1, 79011 м. Львiв
E-mail: andrij@icmp.lviv.ua
Тел.: +380 32 2701496

Бистренко Олексiй Васильович
Iнститут проблем матерiалознавства
iм. I.М. Францевича НАН України,
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вул. Омеляна Прiцака, 3, 03680, м. Київ
Тел.: +380 44 2057954

Блавацька Вiкторiя Богданiвна
Iнститут фiзики конденсованих систем
iм. I.Р. Юхновського НАН України,
вул. Свєнцiцького, 1, 79011, м. Львiв
E-mail: viktoria@icmp.lviv.ua
Тел./факс: +380 32 2707401

Бондар Михайло Вiталiйович
Iнститут фiзики НАН України,
пр. Науки, 46, 03039, м. Київ
E-mail: mike_bondar@iop.kiev.ua
Тел.: +380 44 5251220, +38 095 6937719

Брижик Лариса Свиридiвна
Iнститут теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбова НАН України,
вул. Метрологiчна, 14-б, 03143, м. Київ
E-mail: brizhik@bitp.kyiv.ua
Тел.: +38 044 5213154 (роб.), +38 066 786 05 30 (моб.)
sites.google.com/view/larissabrizhik

Брик Тарас Михайлович
Iнститут фiзики конденсованих систем
iм. I.Р. Юхновського НАН України,
вул. Свєнцiцького, 1, 79011, м. Львiв
E-mail: bryk@icmp.lviv.ua
Тел.: +380 32 2761978

Булавiн Леонiд Анатолiйович
Київський нацiональний унiверситет iм. Тараса Шевченка,
фiзичний факультет, кафедра молекулярної фiзики,
просп. академiка Глушкова, 2, корп. 1, 03022 м. Київ
E-mail: bulavin@univ.kiev.ua, bulavin221@gmail.com
Тел.: +380 44 5262427

Веселовський Микола Сергiйович
Iнститут фiзiологiї iм. О.О. Богомольця НАН України,
вул. Богомольця, 4, 01024, м. Київ
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E-mail: nsvesel@biph.kiev.ua
Тел.: +380 44 2562423

Висоцький Володимир Iванович
Київський нацiональний унiверситет iменi Тараса Шевченка,
радiофiзичний факультет,
вул. Володимирська 64, 01033, м. Київ
E-mail: viv@vhome.kiev.ua
Тел.: +380 44 4581832

Вiльчинський Станiслав Йосипович
Київський нацiональний унiверситет iм. Тараса Шевченка,
кафедра квантової теорiї поля,
пр. Глушкова, 2, корп. 6, 03022, м. Київ
E-mail: sivil@univ.kiev.ua
Тел.: +380 44 5213386

Волков Сергiй Наумович
Iнститут теоретичної фiзики iменi М.М. Боголюбова НАН України,
вул. Метрологiчна 14-б, 03143, м. Київ
E-mail: snvolkov@bitp.kiev.ua
Тел.: +380 44 5213459

Гаврюшенко Дмитро Анатолiйович
Київський нацiональний унiверситет iм. Тараса Шевченка,
фiзичний факультет, кафедра молекулярної фiзики,
пр. академiка Глушкова, 2, корп. 1, 03022 м. Київ
E-mail: dmg@univ.kiev.ua
Тел.: +380 44 5262418

Гончар Микола Семенович
Iнститут теоретичної фiзики iменi М.М. Боголюбова НАН України,
вул. Метрологiчна 14-б, 03143, м. Київ
E-mail: mgonchar@bitp.kiev.ua
Тел.: +380 44 5213402

Головач Юрiй Васильович
Iнститут фiзики конденсованих систем
iм. I.Р. Юхновського НАН України,
вул. Свєнцiцького 1, 79011, м. Львiв
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E-mail: hol@icmp.lviv.ua
Тел.: +380 32 2760908

Головко Мирослав Федорович
Iнститут фiзики конденсованих систем
iм. I.Р. Юхновського НАН України,
вул. Свєнцiцького, 1, 79011, м. Львiв
E-mail: holovko@icmp.lviv.ua
Тел.: +380 32 2760614

Гоцульський Володимир Якович
Одеський нацiональний унiверситет iм. I.I. Мечнiкова,
кафедра фiзики та астрономiї,
вул. Дворянська, 2, 65082, м. Одеса
E-mail: vgotsulskiy@gmail.com
Тел.: (048) 723-62-12

Демчук Тарас Васильович
Iнститут фiзики конденсованих систем
iм. I.Р. Юхновського НАН України,
вул. Свєнцiцького, 1, 79011, м. Львiв
E-mail: demchuk@icmp.lviv.ua

Держко Олег Володимирович
Iнститут фiзики конденсованих систем
iм. I.Р. Юхновського НАН України,
вул. Свєнцiцького, 1, 79011, м. Львiв
E-mail: derzhko@icmp.lviv.ua
Тел./факс: +380 32 2707439

Довбешко Галина Iванiвна
Iнститут фiзики НАН України,
пр. Науки, 46, 03039, м. Київ
E-mail: gd@iop.kiev.ua

Дорошенко Iрина Юрiївна
Київський нацiональний унiверситет iм. Тараса Шевченка,
фiзичний факультет, кафедра молекулярної фiзики,
пр. академiка Глушкова, 2, корп. 1, 03022 м. Київ
E-mail: dori11@ukr.net
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Дудка Максим Леонiдович
Iнститут фiзики конденсованих систем
iм. I.Р. Юхновського НАН України,
вул. Свєнцiцького, 1, 79011, м. Львiв
E-mail: maxdudka@icmp.lviv.ua
Тел.: +380 32 2707401

Єсилевський Семен Олександрович
Iнститут фiзики НАН України,
пр. Науки, 46, 03039, м. Київ
E-mail: yesint4@gmail.com

Забашта Юрiй Федосiйович
Київський нацiональний унiверситет iменi Тараса Шевченка,
фiзичний факультет, кафедра молекулярної фiзики,
пр. Глушкова, 2, корп. 1, 03022, м. Київ
Тел.: +380 44 5262418

Загороднiй Анатолiй Глiбович
Iнститут теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбова НАН України,
вул. Метрологiчна, 14-б, 03143, м. Київ
E-mail: azagorodny@bitp.kyiv.ua
Тел.: +380 44 5265362

Засенко Володимир Iванович
Iнститут теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбова НАН України,
вул. Метрологiчна, 14-б, 03143, м. Київ
E-mail: zasenko@bitp.kyiv.ua
Тел.: +38 044 521 34 08

Iванкiв Олександр Львович
Iнститут фiзики конденсованих систем
iм. I.Р. Юхновського НАН України,
вул. Свєнцiцького, 1, 79011, м. Львiв
E-mail: oiva@icmp.lviv.ua
Тел.: +380 32 2761978

Iльницький Ярослав Миколайович
Iнститут фiзики конденсованих систем
iм. I.Р. Юхновського НАН України,
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вул. Свєнцiцького, 1, 79011, м. Львiв
E-mail: iln@icmp.lviv.ua
Тел.: +380 32 2761978
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