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на автореферат диссертации Ирины Владимировны Береговой кДduабапltческuе

поверхносmu поmенцuальной энер?uu основа кванmовохuмuческой uнmерпреmацuu

cmpynmypHbtx особенносmей u реакцuонной способносmu ор?анuческuх uон-раduкалов u uх

ассоцuаmов с нейmральным1,1 ]улолекулами)), представленной на соискание ученой степени

доктора химических наук по специчlльности 1,.З.17 - химическая физика, горение и взрыв,

физика экстремirльных состояний вещества

Квантовохимическое изучение поверхностей потенциальной энергии реакционных

систем, приносящее уникальную научную информацию, недоступную иными методами,

необычайно важно для дальнейшего рtввития как фундаментiIльной химии, так и ее

практических приложений. В связи с этим акmуальносmь дисеертационной работы И. В.

Береговой очевидна.

Научная новазна и орuzuнольносmь диссертационной работы И. В. Береговой состоят в

предложенном и реiшизованном теоретическом подходе к изучению структуры и

реакционной способности органических ион-радикаJIов и их ассоциатов с нейтральными

молекулами, основанном на современных квантовохимических расчетах адиабатических

поверхностей потенциальной энергии методами теории функционала плотности. Таким

образом, в работе решена суulесmвенная научная проблема в области химической

физики. Работу отличает высокий научный уровень, выраженный, в частности, в

соблюдении всех современных стандартов научного качества, связанных с применением

методов вычислительной квантовой химии и экспериментальной верификацией их

данных, в рассматриваемом случае методом спектроскопии электронного

парамагнитного резонанса. В связи с этим, dосmоверносmь рвульmаmов и

обоснованносmь BbtBodoB диссертационной работы И. В. Береговой не вызывают

сомнений.

Безусловная научная значлLмосmь диссертационной работы И. В. Береговой состоит в

выявлении имманентной связи структурной нежесткости органических ион-радикЕlлов с

их реакционной способностью, и выработке оригинальных подходов к изучению данной

связи. Предложенный и реrrлизованный в работе теоретический подход имеет общиЙ

характер и заведомо распространим на ион-радикалы множества других ароматических

органических соединений, включЕuI гетероциклические. Результирующее глубокое

понимание механизмов химических реакций позволяет их целенаправленно регулировать,



в частности, при синтезе практически полезных веществ, что придает диссертационной

работе несомненную пракmuческую знач uлrосmь.

Высокая научнiul культура диссертационной работы И. В. Береговой отображена и в ее

я3ьlке u cmuJle - практически безупречных. Недостатков, достойных упоминания и

публичного обсужления, автореферат не содержит.

Несомненно, диссертационнaш работа И. В. Береговой полносmью сооmвеmсmвуеm всем

mребованuям п. 9 кПолоэюенuя о прuсуэrcdенuu ученых сmепенейц утвержденного

постановлением Правительства РФ от 24.09.201З (в действующей релакции). Ирина

Владимировна Береговая, безусловно, заслуживает присуждения ей искомой 1^rеной

степени доктора химических наук по специzlльности 1.3.17 - химическая физика, горение

и взрыв, физика экстремr}льных состояний вещества.
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