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официaльнoгo oПIIoнeIITa нa ДиссrpTaциIо B.B. Poмaнoвa

<<МoдeлиpoBaние aтомнoй сTpyкTypЬI N.oксиДoB и Пoиск yстой.rивьIх lloЛи]l{opфoв

нa oснoBe кBaIIToBoMехaническI{х рaсчrToB)' ПpеДсТaBЛrннyю к ЗarциTе

IIa сoискaIIие yЧеIIoй степени кaIIДиДaTa физикo-мaTeп{aTичrских IIayк

Cpaзy хoчеTся ПoДДеp)кaTЬ oЧеIlЬ сBoеBpеМrнньtй вьrбop нaПpaвлеI{ИЯ ИccЛeДoвaниЙ.

CoвpеменнЬIе BoЗМo}кнoсТи кoМПЛrксoв ABINIT и rМy пoДoбньIх ПoЗBoЛяIoT yзнaTЬ To, чTo

скpьITo oT ГЛaз экспеpиМrllTaTopa и Пpи эToМ tIе oTклoI{иTЬся oT исTи1IЬI иЛи oTклoI{иTЬcя

oЧенЬ IIеЗIIaЧиTrЛЬI{o. Кoнeuнo, ПocЛеДIIее ЗaBИcИТ B знaчиTельнoй Меpе oT

зaДeйствовaннЬIх prсypcoB' I{o эTo деЛo не IIpиIIциПa, a МaTеpиirЛЬI{ЬIх вoзмoжнoстей.

Bлaдимиp Bлaдимиpoви.l Poмaнов скpoМнo oТМеЧarT paзpaбoткy У^IИЛИ.IЬI'

pеа.ltизytoщей IIoоTporHие aтoмнoй сисTеМЬI |4 BapЬиpoBaIIие eё конфopмaциoнI{ЬIХ

ПapaМеTpoB Пo ЗaДaI{нЬIМ ПpaBиЛaМ B кaЧеcТBе aBTopскoГo BкЛaДa B paзBиTие MеToДики

исcЛеДoBaний' однaкo эToT pеЗyЛЬТaT зaслy)киBaеT ГoрaзДo бoльrшегo BI{иМaния' Taк кaк

сoзДaеT HoBЬIr BoзМo)кнoсTи ДrIЯ МIlo)ItесTBa ДpyГих исслеДoBaтелей. Paзpaботaннaя

МеToДикa IIpе.цoсTaBЛяеT иcслеДoBaTеЛIo свобoдy вьIбоpa ПpaBиЛ изменений

конфopмaциoIIIlЬIХ ПapaМеTpoB paссМaTpивaемoй МoЛекyЛЬI' чTo ДaеT BoзМoх{нoсTЬ

ПpoBеДеIIиЯ lllиpoкoгo кpyгa ЭксПrриМенToB Пo кoнфopмaциol{нoмy aI{€UIизy.

СoискaтелЬ yспеIIIнo yсTaнoвиЛ' чTo сoсToяI{ия кaTиoIIoB биc(пиpидин-N-

oксид)гидpoъ{ИЯ, биc(2-мeтиЛПиpиДиI{-N-oксид)гL|Дpo:нИЯ, биc(2,6-диМеTиЛПиpи.цин-N-

oксид)гидpollия и бис(4-xлopхинoлин-N-oксид)гrпИДpoъ1ИЯ' B кoTopЬIХ aToM кисЛopoдa N-

oксиднoй гpyIIПЬI нaхo.циЛся бьt в сoстo янии sp, -rибpидизaЦklИ' яBЛяIoTся Э}IrpГеTичеcки

неBЬIГoДI{ЬIми. Пoдoбньtй х<е pезyЛЬTaT бьtл пoлyuен B oTноIIIеIIии a,цДyкTa Йoдa c 4-

xлopхинoЛин-N-oксиДoм: sp2 -гибpиДизaциЯ aToМa кисЛopoдa ЯBЛЯe.ГcЯ ЭF{еpГеTичrски

невьIгoднoй.

Hе вьrзьrвaloT сoМнеIIИЯ ДBa TеopеTических ПреДскaзaния' с.цrЛaннЬIr сoискaTrЛеМ.

Bo.пеpвьlx' э}IrpГеTически BЬIГoДнЬIМи кoнфopмaЦияМи свoбo.цной МoЛекyЛЬI 4-

IIиTpoхиI{oлин-N-oксИДa ЯBЛЯIoTся сoсToяI1ИЯ' B кoTopЬIХ yГoЛ Ме)Iqцy IlЛoскoстьlo oNo и

хинoЛинoBoй плoокосTЬIo иМееT знaЧения в 45 и 90 гpaдyсoB' чTo oTЛичaеTся oт знaчений

ДaI{IIoгo yгЛa B стpyкTypaх, oПpr.цеЛеIIIIЬIХ MrToДoМ PCA И Мo)кеT бьIть oбъясненo



oTсyTсTBиеМ кpисTaЛЛиЧескoГo oкpРI(elrия. Bo-втopЬIx' ПoМиМo известнoЙ

кpисТurлЛическoй И молекyляpнoй сTpyкTypЬI бис(4-хлopxинoлин-N-oкси,ц)ги.цpoниЯ,

oПpе.цеЛеIlнoй метoдoм PСA (в кoтopoй paспoлoxtение хинoЛинoBьIx ПлoскoсТей является

aнTиПapaллельньIм) ЭнеpГеTичrски вьIгo.цнoй Taкх(r ЯBЛЯe.ГcЯ кoнфopмaция .цaннoй

МoЛeкyлЬI с пapaЛЛеЛЬtlЬIМ paсПoЛо)кениеМ хинoЛинoвЬIx плoскoстей.

!емoнстpaЦией вoзмoя<нoстей сoBpеМеIIньIХ кBaIIToBo-xиМическиx МеToдoB сTaлo

yТoЧнение ToГo эMПиpиЧескoГo фaктa, ЧTo сTpyкTypa Диoксa}IoBoГo aЦцyкТa Zn-

тетpaфенилпopфинa' oпpеДеЛеннaя МеТoдoм РCA (в ней oTнoсиTеЛьнo oДной из МoлrкyЛ

Диoксaнa пopфиpинoвьIй цикл нaxoДИ.IcЯ B ЭкBaTopиaJIЬIIoМ пoЛo)кеI{ии' a oTнoсиTеЛЬI{o

дpyгoй - B aксиaJlьнoм) яBЛяеTся эIlеpГеTически бoлее вьrгoднoй, ЧеМ стpyкTypa, B кoтopoй

oTI{oсиTеЛЬI{o oбoиx ЛиГaн.цоB пopфиpинoвьtй цикЛ нaxo.циTся B экBaTopиЕlЛЬIloМ

ПoЛo)кеtIии.

Ha фoне безyслoвно ПoЛoжиTеЛЬнЬIх pеЗyЛЬTaToB .циссеpTaции .циссoнaнсoМ

BЬIГЛЯ,циT piвДеЛ з.I.2.4, B кoTopoМ излoжеtIЬI pеЗyЛЬTaTЬI иссле.цoBaниЙ, IвяЗaIIIIЬIе с

BapЬиpoBal{иeМ ДЛиIIЬI cBязи N-o. Ha стp. 119 yтвеpх<дaeТcЯ, чTo B чеTЬIpex иссЛе.цoBaннЬIХ
) -

сoе.цинениях opбитa;lи aToМa кисЛopoДa IIaХoДиTся B сoсToянии sp.-гибpИДИзaЦИkl' Пpи

эToM МoлекyЛяprrЬIе сTpyктypЬI TpеХ сoеДинeниЙ ПpиBеденЬI нa pис. 44 _ 46. oднaкo,

сoГЛaснo pиc, 20 а-z и TексТy нa стp' 6l (цитиpyro): (aToМ кисЛopoДa нaхo.циTся в

сoсТoянии sp1-rибpидизaции)). Bеpньrм ЯBЛяеTся yTBеp}I(ДеtIие' IrpиBеДrннoе нa сTp. 61 , и

сoBеplIIеI{нo HеПoняTнo, oткyдa Taкaя зa.цaннoсTЬ тилa rибpИДИЗaЦИLt lra стp. l 19. Bедь

eсЛи oT I{ее oTкaЗaTЬся и пpи}IяТЬ oПpеДеЛеIIkIЯ co стp. 61, To BЬIBo.цЬI paзДелa З'1'.2.4. лягyT

B To )ке pyсЛo' ЧTo и Bсе oсTaлЬнЬIе BЬIвoДЬI ДиссеpTaЦk|И, ЧTo кy.цa yбeдительtlее' кеМ

paзнoбoй, ПopoжДaеМьrй ньrнешниМ TексToМ paзДеЛa З.1'2'4, Е,цинственнoе oбъясIIеIlие'

кoTopoе я Moгy себе пpедсTaBиTЬ, сoсToиT B ToМ' ЧTo Пpи paбoте нa.ц paз.цеЛoм З.|.2.4

ПpoиЗoIIIЛa oпискa B TиПе rибpидизaции' oсTaBaIaЯcЯ незaмеченной.

Moхснo с.цеЛaTЬ .цOIIoЛI{иTелЬ}Io нескoЛЬкo МеЛкиx зaмечaний. (i) Haзвaние

кбис(пиpи.цин-N-oксид)вoдopо.ц> ЯBЛЯeTсЯ кaлькoй с aнглийскoГo экBиBaЛе}ITa. B

сooTBеTсTBии с Tеopией Гaн.ra, еГo нaДo бьI нaзьtвaть <бис(пиpидин-N-oксид)гидpoний>. B

ПpoTиBнoМ сЛyчaе ГиДpoксoний [(H2o)2H]' нaлo нaзЬIBaTь (paди е.цинсTBa нoменклaтypьl)

<бис-aквo вo.цopo,цoM)' ЧTо IIе ПpиняTo в миpoвoй ЛиTеpaType' B ToМ ЧисЛе И

oTеЧесTBеtIнoia, (2) B вьlвo.цax бис(пиpидин-N.oксид)гидpоний спpaвеДЛиBo }IaзЬIBaeTся

кaTиoIIoМ, нo rгo HелЬзя нuLзЬIBaTЬ мoлекyлoй' кaк ЭTo с.цеЛal{o нa сTp. 107. (3) Кaтиoньl

пoлyсoлей необxo.цимo oбoзнaчaTЬ с ПpиI{a.цЛежaщиМ иМ Зapя.цoм [(PyNo)zH]*, a не B

нейтpa.пьнoМ Bи.це.



.{иссеpтaцkIЯ НaIIИcaIIa яснЬIМ язЬIкoМ' xopoшo иJIЛIocTpиpoBaIIa. oтчетливo Bи.цнo

желaние сoискaTеля ДoкoпaTЬсЯ дo кopней иссле,цyеМЬIx явлений. Этo желaние инoг.цa

.цoBo.цит coискaTеЛя Дo сПopl{ьtх oбъяснeниfl, кaк нaпpиMrp' нa стp. 56-59, нo эTo никaк не

испoлЬзyeTся B BьIЧислеIIиях' a IIoToМy не скaзЬIBaеTся IIa prзyЛьTaTaх иссЛеДoBaний. B

цeлoМ диссеpTaция B.B Poмaнoвa сooтBrTсTByеT BсrМ тpебoвaниям BAК, и сoискaTеЛЬ

зaсЛy)киBaеT пpисyх(.цения еМy yченoй степeни кaII.циДaTa физикo-мaтеMaTичeских нayк.

AвтopефеpaT пpaBиЛЬнo и ДoсTaToчнo ПoЛtlo oTpalкaеT сo.цеpжaние.циссеpтaции.
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