
 



3. ІНФОРМАЦІЯ ПРО ГРАНТООТРИМУВАЧА ТА ОРГАНІЗАЦІЮ(Ї) 

СУБВИКОНАВЦЯ(ІВ) ПРОЄКТУ 

Грантоотримувач: Інститут електронної фізики НАН України. Ужгород, 88017, вул. 

Університетська, 17, код ЕДРПОУ 05540008, р/р UA188201720313251001301301015905, 

МФО820172.     

Субвиконаців немає.  

4. ОПИС ПРОЄКТУ 

4.1. Мета Проєкту (до 200 знаків)  

Вивчення руйнування молекул амінокислот іонізуючим випромінюванням, знаходження 

геометричних і енергетичних параметрів їх фрагментації, встановлення механізмів розриву 

міжмолекулярних зв'язків.  

4.2. Основні завдання Проєкту (до 400 знаків) 

Розробити методику досліджень, виміряти мас-спектри треоніну і тирозину при дозах 

опромінення 0, 5 і 20 кГр. Ідентифікувати спектри і їх компоненти. Розрахувати і виміряти енергії 

появи фрагментів молекул. Провести аналіз виходу фрагментів молекул при різних дозах 

опромінення. Встановити механізми фрагментації молекул. Визначити природу змін структури 

молекул під дією випромінювання. 

4.3. Детальний зміст Проєкту: 

- Сучасний стан проблеми  (до 400 знаків)  

На сьогодні наявні розрізнені дані про перебіг та характеристики фізичних явищ, що мають місце 

при іонізації складних молекул електронами. Це зумовлює необхідність постановки і здійснення 

систематичних експериментальних і теоретичних досліджень з метою аналізу перебігу реакцій 

взаємодії електронів зі складними молекулярними сполуками, у тому числі, з амінокислотами.  

- Новизна Проєкту (до 400 знаків) 

Вперше будуть отримані мас-спектри молекул треоніну та тирозину при різних дозах опромінення. 

Їх аналіз з залученням теоретичних методів дозволить створити нову картину динаміки взаємодії 

електронів з молекулами. Результати розрахунків дозволять знайти величини перерізів іонізації 

молекул дадуть змогу здійснити їх широке практичне використання. Важливим є знаходження 

швидкостей іонізації молекул. 

- Методологія дослідження (до 400 знаків) 

Дослідження за проєктом зосередяться на застосуванні експериментального і теоретичного підходу 

до вивчення прямої та дисоціативної іонізації молекул амінокислот електронами з енергіями <100 еВ 

і 11,5 МеВ. Експерименти будуть проведені методом мас-спектрометрії високого розділення. 

Теоретичні дослідження структури молекул та їх взаємодії з електроном будуть здійснені з перших 

принципів та на основі напівкласичної моделі. 

  

5. ОТРИМАНІ НАУКОВІ АБО НАУКОВО-ТЕХНІЧНІ РЕЗУЛЬТАТИ (до 2 сторінок) в 

поточному році/ в рамках реалізації Проєкту, зокрема: 

5.1. Опис наукових або науково-технічних результатів, отриманих в рамках виконання 

Проєкту (із зазначенням їх якісних та кількісних (технічних) характеристик) 

У поточному 2020 році робота над виконанням завдань проєкту велася у повній відповідності до 

календарного плану та технічного завдання. Виконавцями проєкту була розроблена методика 

експериментальних досліджень процесів іонізації та дисоціативної іонізації багатоатомних 

молекул з залученням сучасних засобів автоматизації експерименту, накопичення корисного 

сигналу, обробки результатів експериментів і застосуванням сучасного програмного 

забезпечення та прикладних програм з урахуванням специфіки досліджуваних об’єктів – молекул 

треоніну. Були також адаптовані та модифіковані теоретичні моделі, підходи і наближення з 

урахуванням специфіки будови та характеристик вказаних молекул.  

У першій фазі виконання завдань першого етапу проєкту з метою налагодження методики 

експерименту були проведені контрольні досліди з фрагментації молекули валіну електронним 

ударом. У результаті виконання контрольних досліджень було відпрацьовано методику вимірювання 

виходів іонів різної маси, отримано мас-спектри вказаної молекули при дозах опромінення 0, 5 та 20 

кГр та енергетичні параметри виходу її іонних фрагментів. Одержані результати не тільки 



узгоджуються з отриманими нами раніше, але і дозволили уточнити механізми руйнування молекули 

валіну електронним ударом.  

У процесі виконання завдань першого етапу проєкту були експериментально виміряні мас-

спектри молекули треоніну електронним ударом при різних дозах опромінення (0, 5 та 20 кГр). 

Абсолютна більшість спостережуваних піків були ідентифіковані, крім того, були визначені їх 

відповідні хімічні склади. Так, фрагменти з масами m/z=28, 29 та 30 були визначені, відповідно, 

як іони СН2N
+, CHO+ та СН2О

+, пік при m/z=43 зобов'язаний виходу іонів C2H5N
+ та C2H4N

+, тоді 

як поява у спектрі піку при m/z=44 завдячує сумарному виходу іонів C2H4O
+ та C2H6N

+, а пік при 

m/z=45 був ідентифікований як C2H5O
+. Також було висловлено припущення, що кінцеві 

продукти внутрішньо-молекулярних реакцій переносу атому водню залежать від їх розташування 

відносно інших скелетних атомів молекули. Проаналізовано можливість утворення цвіттеріонної 

форми молекули треоніну при опроміненні. 

Аналіз динаміки виходів іонних фрагментів процесу дисоціації вихідної молекули треоніну 

електронним ударом при вказаних вище дозах опромінення дозволив зробити висновок, що мас-

спектри неопроміненого та опромінених зразків мають, загалом, подібний вигляд, але 

інтенсивності ряду піків фрагментів, зокрема, з масами m/z = 16, 18, 30, 43–45, 56, 58, 75–80, 

суттєво відрізняються.  

Аналіз впливу електричного поля на динаміку утворення іонних фрагментів дозволив виявити 

різницю у поведінці молекули треоніну при різних напруженостях модельного дипольного 

електричного поля, даючи можливість очікувати, що структура молекули не може суттєво 

змінитися, якщо напруженість поля не перевищуватиме 0,4 а.о. Отримані результати також чітко 

демонстрували, що наявність внутрішньо-молекулярних водневих зв'язків впливає як на 

результати опромінення, так і на динаміку фрагментації молекули треоніну. 

На першому етапі виконання завдань за проєктом з перших принципів були виконані оцінки 

енергетичних характеристик молекули треоніну. Було апробовано методику теоретичних 

досліджень кутової та енергетичної поведінки перерізів потенціального розсіювання електрона 

на складних молекулах у моделі незалежних атомів. У підході Additivity Rule (AR), коли 

відповідні перерізи дорівнюють сумі перерізів розсіювання на атомах молекул, розраховано 

диференціальні та інтегральні перерізи пружного розсіювання електрона на молекулі треоніну 

при енергіях до 150 еВ. Амплітуди та перерізи пружного розсіювання електрона на атомах H, C, 

N, O, як складових частинах цієї біомолекули, знайдено у методі оптичного потенціалу за 

програмою ELSEPA.  

Було апробовано методику досліджень енергетичної поведінки перерізів процесу однократної 

іонізації молекул амінокислот електронним ударом. Використано аналітичні вирази для повних 

перерізів цього процесу, що базуються на відомих напівкласичних та класичному, формула 

Гризінського, наближеннях. Розглянуто аналітичну апроксимацію цих перерізів за відповідними 

формулами для отримання абсолютних значень експериментальних даних. З метою 

відпрацювання теоретичної методики у якості контрольної моделі було взято молекулу 

амінокислоти глютаміну, для якої проведено розрахунки потенціалу іонізації. Характеристики 

енергетичної структури молекули були розраховані у наближеннях теорії функціоналу густини і 

Хартрі-Фока. 

За результатами виконання завдань 1-го етапу проєкту було оформлено та надіслано 1 статтю до 

редакції журналу "European Physical Journal", 3 статті до редакцій журналу "Науковий вісник 

Ужгородського університету, серія Фізика", 1 тези наукової доповіді на International Webinar on 

Mass Spectrometry and Separation Techniques, а також 2 тез наукових доповідей на конференції 

Інституту теоретичної фізики НАН України. Також оформлено та подано відповідну звітну 

документацію про виконання завдань 1-го етапу проєкту.  

 

5.2. За наявності науково-технічної продукції обґрунтування її переваг у порівнянні з 

існуючими аналогами 

–  

5.3. Практична цінність отриманих результатів реалізації Проєкту для економіки та 

суспільства (стосується проєктів, що передбачають проведення прикладних наукових 

досліджень і науково-технічних розробок) 



 


