OT3bIB
Ha aBTopedeparT gucceprauuu banguHoBa AHApes AHApeeBUYa
«AAre3sroHHOe B3aUMOIeHCTBHE TEPMOILJIACTUYHbBIX 10JIMMEPOB C NIOBEPXHOCThIO
aJIIOMMHUA: HHTepIIpeTauua ¢ MNO3UIMI KBaHTOBOW XMMUHU U MOJIEKYIAPHOHN
JAUHAMUKUY,
npesCcTaBJeHHON Ha COUCKAHUE YUeHO!U CTelleHU KaHAMAaTa XMMHYeCKUX HayK
1o crnenuanbHocTu 1.4.4. PusndyecKas XUMHA

B npuccepranun banguHoBa AA. ¢ TO3UUUKA KBAaHTOBOHW XUMHUU U
MOJIEKYJISIPHOW JAMHAMHUKU PacCMOTPEHO aAre3MOHHOE B3aUMOJEUCTBHUE MATH

TEepPMOILIaCTUYHbIX IIOJIMMEPOB (nonuatuneHTepedTanaTa,
NoJIMOpoNnuIeHKapboHaTa, NOJIMMETHU/IMEeTaKpHJiaTa, MOJIMCTHPOJIA u
NOJIUIIPONUJIEHA) C [IOBEPXHOCTbIO aJIFOMUHUSA (okucsieHHOM WU

THAPOKCUIMPOBAaHHOM). B qruccepTaniioHHON paboTe O6bLIM MOCTaBJIeHb]l U pelleHbl
clepywole 3afadyd: 1) onpezesieHHMe AaKTUMBHBIX LIEHTPOB aJATre3MOHHOr0
B3aUMOJENCTBUA TePMOMJIACTUYHBIX OJMMEPOB NPU B3aUMOJEUCTBUUA C aTOMOM
aJIOMHHUS METOJLOM TeOopuHM OQYHKUMOHANa [JIOTHOCTH; 2) ompejeseHHe
MeXaHU3Ma M 3SHEepreTUYeCKUX XapaKTEpUCTHUK aATe3UOHHOr0 B3aUMOJEHCTBUA
TEePMOIJIACTUYHBIX  IMOJUMEPOB € OKHUCJIEHHOW MW THAPOKCUIUPOBAHHOHU
NOBEPXHOCTSAMU QJIOMHUHUS METOJOM TeOopHH OQYHKLMUOHANA IJIOTHOCTH; 3)
MOJe/MpOBaHUe  MeTOJaMM  MOJIEKYJSPHOW  AMHAMUKH  aJre3UOHHOTO
B3aUMOJEUCTBUS  TEPMOIJIACTUYHBIX  IOJHUMEpPOB C  OKHUCJIEHHOH U
TUAPOKCUIMPOBAHHOW  MOBEPXHOCTSIMA  aJIOMHUHUA  JJid  OlpejesieHUusd
aire3sMOHHOM MpPOYHOCTM M MeXaHU3Ma aJFe3MOHHOr0 B3aUMOJEHCTBHUA.
PesysbTaThl pelieHUss 3TUX 33Jad HOBbl M HecyT B cebe INpaKTHYeCKYyIo
3HaYMMOCTb JJil IPOEKTHUPOBAHNUA aHTUKOPPO3UOHHBIX 10JIMMEPHBIX IOKPBLITUH U
[Jisl TeTepOreHHOr 0 KaTajln3a B 00/1aCTH 3aKpellJIeHUsl KaTaJlUTHUYeCKH aKTUBHbIX
MeTaJIJIOB Yepe3 NOoJIMMepPHbIe JTUTaH/bl Ha OKCU/JL aJIFOMUHUA KaK HOCUTEIb.

PesysbTaThl paboTbl OTpakeHbl B TpeEX CTaTbAX B pPeLEH3UpPyeMbIX
U3aHUAX, pekoMeHA0BaHHbIX BAK MuHOOpHayKH [J/id pa3MelleHUusl MaTepuasoB
JUccepTalyy, U B AeBATH NyOJIUKALUIX B COOPHUKAX MaTepUaloB KOHPepeH .

OTMeTHuM 3aMedyaHus.

1. B aBTopedepare He yKasaHa BeJMYMHA BaKyyMHOro CJIOsl IpH
MogesupoBanuu metogoMm PBE-GD3/MOLOPT.

2. He noHATHO, NpOBOAMIACK JIU ONlepalHs OTXKUTA AJ1 CHATUA BHYTPEHHUX
HaNpspKeHUHW B Ha4asbHbIX KOHQUI'YpaALUAX aMOPPHBIX sUeeK I0JIMMepOB.

3. U3 aBTOopedepaTa He fACHO, KaK OCYILECTBJIsJAach NapaMeTpU3aLUsd
MexX(pazHOro B3auMogelcTBUsl B cuioBoM noJsie IFF psng aToMoB moauMepa U



aTOMOB TMPOKCUJINPOBaHHOHN IIOBEPXHOCTHU = HCII0/Ib30Ba/IMCh
KOMOWHMPOBaHHbIe NpaBuJia JlopeHya-bepT/io uiv HHbIE NOAXOAbI?

[To cBoel aKTyaJbHOCTH, HAyYHOH HOBH3HE, TEOPETHUYECKOH H
NPaKTUYEeCKOM 3HAa4YUMMOCTH JAuccepTalMoHHas pa6ora bBanauHoBa AHzpes
AnjpeeBrya oTBe4yaeT TpeOGOBaHUAM, KOTOPbIE YCTAHOBJIEHDI 1. 9 «IloJI0XKeHHSs 0
NPUCYKAEHUU  Y4YEHBIX  CTeleHed»,  yTBepxkaeHHoro  [locTaHOBJIeHHEM
[IpaBuTesnibcTBa Poccuiickonn ®epepauuu Ne 842 ot 24 cenTtsabpsa 2013 r. (B
JEeHCTBYIOIEeH pelakLiM1), a ee aBTOP 3aCAyKUBAET NPUCYKAEHUS YYeHOH CTeNeHU
KaHJuJaTa XMMUYeCKUX HayK 110 criefHajbHOCTH 1.4.4. Pusuyeckas XUMUSL.

CocTaBUTe b OT3bLIBA:

LOKTOP XUMHUYECKUX HAYK, NOLEHT,

3aBeAyOL UK Kadpenpor GU3nIeCKON U KOMJIOUIHON XUMUU

®I'BOY BO  «MBaHOBCKHH  rocCyfapCTBEHHbIH  XHMHUKO-TEXHOJOTHYECKUN
YHUBEPCUTET»
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-
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KoHTaKTHBIE JaHHEIE:

Ten.: +7(905)1095974, e-mail: shlykov@isuct.ru

CrenuaabHOCTD, IO KOTOPOW COCTABUTEJIEM OT3bIBA 3allUIleHa JUCCePTALUA:
02.00.04 - pusuyeckas XumMus

Axpec MecTa pabOThI:

153000, ropox BaHoBo, lllepemeTeBCcKuU npocnekT, A. 10.

®I'bOY BO «MlBaHOBCKMH roCyAapCTBEHHbBIA XUMHUKO-TEXHOJIOTUYECKU I
YHUBepCcUTeT», Kadegpa PU3MIECKON U KOJIJIOUAHOW XUMUU

Ten.: +7 (4932) 329241; e-mail: rector@isuct.ru

) B
NOAnKCH ﬁzﬁ%nuzmaagma |
Bxoa. Ne QSiSQ&o'Lé-
‘ 2006 T
VigHbIR CEXpRTapL HIKTY__ <L ’B% P






