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на автореферат диссертации Горбунова Щмитрия Евгеньевича

< Теоретический анализ электронной структуры и магнитных свойств

органических радикалов, дирадикалов и комплексов меди с ними)),

представленной на соискание ученой степени кандидата химических наук по

специальности 1 .З.17  Химическая физика, горение и взрыв, физика

экстремальных состояний вещества.

Тематика диссертационного исследования Горбунова Д,Е. относится к

актуальному направлению современной химической физики и физической
химии. связанному с теоретическим изучением магнитных взаимодействий в

системах на основе органических радикаJIов и их комплексов с металлами.

Такие системь1 могут входить в состав новых молекулярных материалов,

органических ферромагнетиков, магнитных } кидкостей, спиновых стекол и

др.В качестве объектов были выбраны неисследованные до этого нитронил

иминонитроксильные радикалы и дирадикалы, вердазилнитронил

нитроксильные дирадикалы, а такя(е комплексы гексафторацетилацетоната

меди с нитронил и иминонитроксильными дирадикалами, содержащими

азуленовый мостик. Следует отметить широкий круг исследованньiх автором

радикальных соединений. В работе были использованы современные методы

квантовой химии, включающие как сравнительно низкозатратные расчеты в

рамках DFТ, так и NIногоконфигураuионные вычисления высокого уровня

(CASSCF/NEVPT2).

Автором рассчитаны параметры обменных взаимодействий и

установлены магнитные мотивы в кристаллах новых радикалов и

дирадикалов. В частности, лля радr4калов смешанного типа с вердазильным и

нитронилнитроксильныNI  (lрагментами обнару} I iен одномерный магнитный

мотив с цепоLIками ферромагнитно связанных триплетных дирадикалоВ.

Были получены интересные резулътаты, показавшие, что теория

функшионала плотности с удовлетворительной точностью описывает

магнитные взаимодействия между радикалами и радикальными фрагментами

дирадLlкалов. не связанных сопряженныNlи N,lостикаN,Iи. В то } ке время

оказалось, что метод нарушенной симметрии лает некорректное описанИе

дирадикалов с сопряженными мостиковыми группами. Разработана полеЗная

програмN{ а july для моделирования те1\ ,{ пературной зависимости магнитной

восприимчивости с помошью нелинейной аппроксимации

экспериМентальнЫх магниТньIх данНых. Все это доказывает высокий уровень

новизны, а такrttе научной и практической значимости полученных

результатов, что подтверяtдается публикаltиями в авторитетных



международных х{ урналах, включая Дпgеw. Сhеm. Iпt, Ed. и Сhеm. Eur. J. В

качестве небольшого замечания, не влияющего на обшую высокую оценку

работы, моя{ но отметить лишь слишком общее определение объектов

исследов ания в названии диссертаI \ии.

в целом, анализ материалов автореферата позволяет заключитьr что

Горбуновым Щ.Е. на высоком теоретическом уровне выполнено завершенное

научное исследование в рамках актyального направления современной

химической физики. По поставленным задачам, характеру их решения и

научноИ новизне полученныХ результатоВ диссертационная работа

< теоретический анализ электронной структуры и магнитных свойств

органических радикалов, дирадикалов и коI \4плексов меди с ними)) полностъю

соответствует требованиям вдК рФ, предъявляемым к кандидатским

диссертацияNI  (п.п. 9 14 < Положения о порядке присуждения ученых

степеней), утвержденного постановлением Правительства РФ от 24 сентября

2013 г. N'g 842; в текушей редакции), а ее автор, Горбунов д.Е., заслуживает

присуждения ему ученой степени кандидата физикоматематических наук по

специальности l .3. l 7 Хими.теская физика. горение и взрыв, физика

экстремальных состояни й вещества.
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