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Аннотация: Методом квантово-химического моделирования с 

уровнем теории Хартри–Фока HF-3c/MINIS/MINIS11(d)(Cl)/def2-

SV(P)ECP(Pt), учитывающим межмолекулярное взаимодействие, с 

использованием программного пакета ORCA 5.03 изучено 

электронное строение и энергия связывания аддуктов цисплатина, 

хинина и фуллеренола и их трехкомпонентных систем. Путем 

анализа полных энергий систем и расчетных диаграмм энергий 

высших занятых и нижних вакантных молекулярных орбиталей как 

исходных компонентов, так и образуемых ими молекулярных 

ансамблей определены наиболее вероятные по устойчивости их 

сочетания. Выявлены особенности синергетических эффектов и 

намечены перспективы использования трехкомпонентной системы 

цисплатин–хинин–фуллеренол С60(OH)24 при проведении 

химиотерапии в онкологической практике. 
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