
отзыв 
на автореферат диссертации Русаковой Натальи Петровны 

«Квантовохимическое исследование электронного строения серосодержащих моле­

кул и радикалов», представленной на соискание ученой степени кандидата химиче­

ских наук по специальности 02.00.04 - физическая химия 

Исследования строения и свойств серосодержащих соединений представляет осо­

бый интерес для различных областей науки и технологий, таких как нефтехимия, эколо­

гия, фармакология. При этом соответствующие работы на экспериментальном уровне час­

то встречают серьезные затруднения, связанные с трудностями выделения чистых образ­

цов и их токсичностью. Также, на фоне высочайшей реакционной способности практиче­

ски трудно осуществимы подобные исследования для радикалов серосодержащих соеди­

нений. В тоже время, достигнутый прогресс квантовой химии, широкое распространение 

соответствующих комплексов программ открывает возможность проведения таких иссле­

дований на расчетно-теоретическом уровне с гарантией получения достаточно достовер­

ных результатов. Все вышесказанное свидетельствует об актуальности темы данной дис­

сертации, и практической значимости ее результатов. 

Особо следует отметить то, что в данной диссертации исследования произведены в 

рамках «квантовой теории атомов в молекуле» (РТА1М - по международной аббревиату­

ре) Р. Бейдера. Это современная, физически обоснованная полевая теория наилучшим об­

разом описывает распределение электронной плотности в молекулах. Она наиболее попу­

лярна среди физиков; в нашей стране систематические исследования на ее основе прово­

дятся только четырьмя научными группами, в одной из которых выполнена представлен­

ная диссертация. И уже это определяет научную новизну и теоретическую значимость 

данной диссертационной работы. Также особо следует отметить общее число изученных 

соединений (молекул и радикалов) и их более двухсот (!), при этом рассмотрены гомоло­

гические ряды и изомеры, в которых наряду с серой присутствует и кислород.. 

К важнейшим результатам, полученным в диссертации, по моему мнению, следует 

отнести: 

1. Квантовомеханическое обоснование группового фрагментирования серосодержа­

щих молекул и радикалов в рамках Р Т А Ш ; 

2. Непосредственное введение набора фрагментов (групп) для серосодержащих моле­

кул и радикалов, и их классификацию на фрагменты переносимые, частично пере­

носимые, и уникальные (непереносимые). 



3. Детальное количественное определение индуктивного влияния функциональных 

групп, содержащих кислород и серу на ближайшее окружение в молекулах, в том 

числе по углеводородным цепям. 

4. Определение электроотрицательностей для большого числа групп, содержащих се­

ру и кислород, и обоснование шкалы электротрицательностей для групп входящих 

в рассмотренные соединения. 

Диссертация широко апробирована, ее результаты опубликованы в изданиях, входя­

щих в список ВАК. в том числе и в ведущих профильных российских журналах. 

Замечаний, необходимых упоминания в отзыве не имею. 

На основании анализа материалов автореферата считаю, что диссертация Русако­

вой Н.П. «Квантовохимическое исследование электронного строения серосодержащих 

молекул и радикалов», соответствует современным требованиям ВАК к кандидатским 

диссертациям, а ее автор заслуживает присуждения ученой степени кандидата химиче­

ских наук по специальности 02.00.04 - физическая химия. 
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