
отзь1в
на автореферат диссертации 1уровцева Бладимира Бладимировича <€оздание илри-
менение квантовомеханичеокой модели расчета термодинамичеоких свойотв вещеотв

в 1широком интервапе температур)' г[редставленной на соискание ученой отепени

доктора физико-математических наук по специ'1"льнооти 02.00.04 - физияеская химия.

[ермодинамический а||ализ процесоов и и11'дивидуальнь1х реакций в органическом и
неорганическом синтезе, химической технологии' мет€|тлургии, экологии и других смежнь1х
отраолях давно стал к.1тасоикой. 3ффективность полу{аемь|х при таком анали3е ретпений
напрям}то связана с достоверность}о и достаточность1о используемой термодинаминеской
информации. |1ри отсутствии необходимьгх экспериментальнь|х даннь!х особо остро встает
вопрос о возмо)кнооти и надех{ности предска3анийчиоленнь1х значений термодинамичеоких

функций с г|омощь}о раочетнь1х методов. ?аким образом, диссертационн},}о работу Б.Б. 1у-
ровцева' поовященнуто р€швити}о' примененито и обобщени}о теоретических и феноменоло-
гических методов расчета термодинамических свойств устойнивьлх органических соедине-
ний и радикалов в газообразном состоянии, изгтенито закономерностей, связь1ва}ощих эти
свойства со строением молекул, следует считать актуальной и крайне своевременной.

в диссертационной работе изг{ено раопределение электронной плотности н-
нитроалканов' н-€шткильньгх и н-нитроалкильнь!х радикалов €оЁ:(€Ё:)п€Ё3, €Ёз(€}1:)п]^{Ф:
и €оЁ:(€Ё:)п\Ф:, при п < 8; детализировано деление атомнь1х групп на переносимь1е' ча-
стично переносимь1е и уника.]1ьнь!е с указанием соответотвутощих количественнь!х мер, поз-
воля}ощих классифицировать группь1 и моделировать из них новь1е ооединения; найденьт ко-
лебательньте спектрь! 35 молекул н-сш1канов' н-нитроалканов, н-алкильнь|х и н-
нитроалкильньгх радикалов в рамках колебательной теории возмущения второго порядка;
определеньт 224 потенциштьнь|х и 91 структурная функции внутреннего вращения вьтбран-
нь1х реперньгх соединений, найденьт переносимьте (обобщенньле) параметрь! у(р) и Р(р) и

указана привязка этих параметров к виду фрагмента (критерии переносимости); проведень!

массовь!е расчеть1 термодинамических свойств (энта-гтьпия' энтропия, свободная энергия и
теплоемкость) вьтбранньтх репернь1х соединений (€оЁ:(€Ё{:)п€Ёз, €Ёз(€Ё:)п\Ф: и
€оЁ:(€Ё:)п\Ф:' подавля}оща'л часть свойств получена впервьте). Бпервьте найденьт темпера-
турньте зависимости энтштьпии разрь1ва связи €-Ё в интерва]1е 298-1500 к. 1(оличество объ-
ектов и объем полученной информации веоьма значительнь1.

Фсобуто ценность представля1от результать1 методологического характера' каоа|ощие-
ся сравнительного ана]1иза точности наборов <метод/базис)' используемьтх при квантовохи-
мичеоких раочетах' применительно к определени}о структурнь1х' электроннь!х' энергетиче-
ских' спектроскопических и термодинамических свойств веществ. |1оказано происхождение
ограничений этих моделей.

Бесьма существеннь1м дополнением к име}ощимся квантово-химическим методам,
позволя}ощим г1ринципиапьно г1овь1сить точность прогноза термодинамических функций,
явля}отся разработаннь1е автором представления, уточня}ощие понятия (неспаренньтй элек_

трон))' <свободная валентность)' (радикальньтй центр). Бпервьте неспаренному электрону и
свободной валентности поставлень1 в соответствие доли электронной плотности атомного
бассейна и отнеоень1 физинеские свойотва' связаннь1е с этой долей.

Ёевозможно не отметить значительньлй вклад автора в разработку методологии ква-
товомеханического моделирования термодинамических свойотв многоатомнь|х веществ в
1широком температурном интервале в ангармоническом приблия<ении' теоретического обос-
нования метода расчета геометрических' спектроскопических и электронньгх свойств соеди-
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нений' общего ре1пения торсионного уравнения [шредингера с периодическим потенциалом
общего вида в плоских волнах, вь|разив1пееся в существенном повьт1пении надежности полу-
чаемь{х значений термодинамических функций.

3начительная часть результатов и теоретических вь1водов получень] автором впервь1е)
что определяет их научн}цо новизну и практическу}о ценность.

1,1спользование современнь|х методов расчета, известньтх программньтх продуктов'
статистической обработки данньтх' 1пирокое сопоставление рассчитанньгх и эксперименталь-
нь!х значений свойств позволя}от считать полученньте 1уровцевь1м Б.Б. результать1 надеж_
нь{ми, а сделаннь1е на их основе закл}очения не вь|зьтва}ощими сомнений. ?аким образом,
весь комплекс проведеннь!х исследований и разработанньтх теоретических положений мо>к-
но квалифицировать как новое крупное достижение в развитии научного направления _ хи-
мическая термодинамика устойчивь[х органических веществ и радикалов.

Фпубликованнь1е по теме диссертации работьт [уровцева Б.Б. хоротпо известнь1 специа-
листам в области химической термодинамики и полгтили заслуженное признание.

€толь объемная и глубокая работа не мо)кет обойтись без недостатков.
1{ замечаниям по автореферату мох{но отнести отсутствие численнь{х сопоставлений

предло}кенньтх процедур расчета с методиками, 1пироко использу[ощимися для расчета мо-
лекулярнь1х данньгх и термодинамических свойств соединений в сегоднятпней практике, что
помогло бьт продемонстрировать |1реимущества новой методологии еще более наглядно. Бьл-
сказанное замечание ни коим образом не снижает достоинств данной работьт.

Ёаверное, можно найти и другие замечания' но они вместе с отмеченньтми ни в коей
мере не ум€ш1я}от достоинства, преимущества и ва>кность работьт. |1о наунной значимости
результатов и объему теоретических исследований диссертационная работа Б.Б. 1уровцева
является пионерской в области теори|{ расчетов термодинамических свойств органичеоких
веществ и радикалов. Ёе поботось сказать' что именно такого уровня и должна бьтть квали-

фикационна'{ диссертационна'1 работа на соискание отепени доктора наук.
Ёа основании аны1иза материалов' представленньгх в автореферате' счита}о' что дис-

сертационная работа <€оздание и применение квантовомеханической модели расчета термо-
динамических свойств веществ в 1]1ироком интервале температур) в полной мере соответ-
ствует требованиям БА1(, предъявляемь|м к докторским диссертациям, а Б.Б. 1уровцев за-
олуживает присуждения ему искомой степени - доктора физико-математических наук.
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