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Отсутствие универсального подхода к моделированию реакций в среде полиэлектролитных 

коацерватов ограничивает возможность оценки их каталитического потенциала. Наша работа посвящена 

поиску оптимальных методов моделирования таких реакций, в частности реакции Кнёвенагеля с 

ароматическими альдегидами. Моделирование и оценка каталитического эффекта проводились с 

использованием квантово-химических методов (метод GFN2-xTB, сольватационная модель gbsa и DFT-

расчеты с функционалом B3LYP).  

Улучшение точности и воспроизводимости экспериментов достигается благодаря внедрению 

роботизированных систем. Автоматизация процесса подготовки образцов с помощью специально 

напечатанных на 3D-принтере манипуляторов позволяет стандартизировать условия и время 

пробоподготовки, минимизируя погрешности. Роботизированные манипуляторы отбирают аликвоты 

реагентов и переносят пробирки в кюветы спектрофотометра, что важно для точного мониторинга 

кинетики реакций. 

 

 

 

Рисунок 1 – Иллюстрация роботизированной системы для автоматизации химических реакций, включая 

манипуляторы, диспенсеры и системное программное обеспечение. 

 Внедрение алгоритмов взаимодействия между роботизированными системами и 

спектрофотометрическим оборудованием позволило автоматизировать процесс смешивания реагентов 

и фотометрического мониторинга, что значительно повысило скорость набора экспериментальных 

данных и точность измерений.  
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