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За допомогою квантово- механічного методу АМ1, що входить у пакетпрограм HyperChem 
8.0.7., досліджено процеси утворення позитивних іонів які утворюються при взаємодіях молекул 
тиміну з повільними електронами. Запропонована модель фрагментації молекул тиміну під дією 
електронів. Виявлено шість найбільш ймовірних розривів зв’язків в циклічній структурі
молекулярного іона тиміну. Отримані результати добре узгоджуються з даними
експериментальних досліджень.

Ключові слова: тимін, позитивний іон, електрон, схема фрагментації.

The work is aimed to solve the key problems of modern biophysics related to the study of fundamental 
mechanisms of interaction of ionizing radiation on living cells and stability of biological systems to its 
influence. The obtained data and their generalizations create a basis for understanding the interaction 
mechanisms and stability of biological systems to its influence. Investigation is aimed on the obtaining the 
new priority data about the characteristics of the life important biological molecules, establishing the 
mechanisms and features of dissociative capture, excitation and ionization under the slow electrons; the 
study of the influence of intermolecular interactions on these processes and solution of some applications 
concerning the definition of physical stability of biomolecules in different states of aggregation. The AM1 
method that was used in research is a semi-empirical method for the quantum calculation of molecular 
electronic structure in computational chemistry. It is based on the neglect of differential diatomic overlap 
integral approximation and investigates the processes of formation of positive ions, which are formed during 
the interaction of thymine molecules with slow electrons. Fragmentation model of thymine molecules under 
electron ipmpact is proposed. Six most likely bond breaks in the cyclic structure of thymine molecular ion 
are identified. The obtained results are in good agreement with experimental data.

Key Words: thymin, positive ion, electron, fragmentation.
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