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д.х.н., проф. Хурсану С.Л.

Заключение экспертной комиссип диссертационного совета д.002.198.02

шо защите диссертаций на соисканше ученой степени кандидата наук, на coиcrсaHlle

ученой степени доктор& наук на базе Федерального государственного бюджетного

научного учреждения Уфшмского федераJIьного псспедовательекого центра

Российской академши наук

от 19 марта 2021 года по озЕакомлению с диссертаIIионной работой

Тухбатуллиной Алины Асхатовны, представленноЙ на соискzlние

1^rеной степени кандидата химических наук по специалъности

02.00.04 - Физическая химия

Председатель комиссии - Д.Х.Н., проф. Халилов Леонарл Мухибович

члены комиссии:

д.х.н., проф. Муринов Юрий Ильич

Д.Х.Н., проф. Колосницын Владимир Сергеевич

Комиссия диссертшIионного совета Д 002.198.02, ознчкомившись с

диссертшIионной работой младшего научного сотрудника лаборатории математической

химии Института нефтехимии и катzшиза - обособленного стуктурного подразделения

Федерапьного государственного бюджетного нагIного }пФеждения Уфимского

федерапъного исследователъского центра Российской академии наук Тухбатуллиной

длины дсхатовны на тему кСтроение п поJIяризуемостъ экзоэдрtlльньf,Х произвОд{ьD(

фуллерена cbtl)) на соискание уlеной степени кандидата химических наук по

специшIьносlи 02.00.04 - Физическая химия, пришла к следующему закJIючению:

1. АкгуаJIьность темы

ЭкзоэдраJIъные производные фуллерена Соо широкиЙ кJIасС соединений,

структурной особенностью KoTopbD( явJIяется наличие в молекуле одного или нескольких

фуллереновьlх каркасов. Наличие богатьrх полисопряженньD( систем п-электронов в

молекулах этих соединений обуславливает их сильное взtммодействие с внешними

электрическими lтоJIями, которое опредеJIяетсЯ среднеЙ поJIяриЗуемостьЮ молекуЛ

величиной, характеризующей способность молекулы приобретатъ индуцировшrный

дипольный момент во внешнем электрическом поле.



работы, посвященные измерению средней поляризуемости проводньrх фуллеренов,

немногочисленны в силу ряда причин (как правило, экзоэдр€tльные производIrые

рiвлагаются в условиях экспериментов по измерению поJIяризуемости; существующие

методы синтеза часто не позвоJUIют полrIатъ их в грапdмовьIх количествах, достаточных

дJIя эксперимеIIтаJIьного определения поJIяризуемости). Эти факторы вносят

существенный вкла,д в отсутствие экспериментапъньD( дtlнньrх о связи между строением

производнъD( фуллеренов (природой. числом и взtммным расположением

присоединенньIх групп) и их поjUIризуемостью. Поэтому в целл( решения проблемы

исследования поJIяризуемости соединений фуллерена представJIяется перспективным

применение квантовохимических методов.

в связи с этим тема диссертационной работы, которая посвящена поиску

корреJIяций между строением и средней поJIяризуемостью экзоэдралънъD( производньD(

Соо, явJIяется актуапьной и лежит в русле современньIх исследовшrий в области

физической химии фуллеренов.

2. ЛпчНое учасТие соиСкателЯ в поJIуЧеншИ результатов, изложенных в диссертацпи

Личный вклаД ТухбатУллиной А.А. состоиТ в сборе и анализе наушой литературы

по теме диссертшIии, планировании и непосредственном выпоJIнении

квaнтоВохимиЧескиХ исследОвшtий, последУющей интерпретшIии полrIенных расчетIIьD(

данньrr(, апробиров€lнии полrIеннъгх дuшнъD( Еа наушьш конференциях и подготовке

научных публикаций. Вывод анаJIитической зависимости а(СооЬ) : Лп) осуществлен

совместно с руководителем диссертациоЕной работы д.х.н. д.ш. Сабировып,r.

3. rщоетоверность результатов проведенных нсспедовании

,щостоверность представленньrх резулътатов обусловлена применением

современньrХ квЕlнтоВохимиЧескиХ методоВ исследОвания. Исполъзуемый в работе метод

теории функционаJIа плотности ранее успешно применялся для описания структуры и

свойств Ряда экзоэдраJIьньtх и эндоэдрЕtльньгх производньD( фуллеренов.

4. Научная новизна п практическая значиDlость

i{a основании квантовохимических расчетов

аддитлвной скеме устtlновлено наличие депрессии

откJIонения значений поJIяризуемости рассчитчlнньD(

полу{енньD( по аДДитивной схеме) дJIя экзоэд)альньгх

и вьгIислеЕия поляризуемости по

поJIяризуемости (отрицателъного

квантовохимически от значений,

соединений фуллерена вида CooXn,



Х : CHz, NH; п : t - 30. Устшrовлено, что взЕlимное расположение аддендов не вJIияет на

среднюю поJIяризуемость изомерньrх CcoXn.

С испоЛьзованИем расСчит€lннЬD( метоДом теории фу"кц"онала плотности РВЕ/З(

значений средней поJlяризуемости [2+l]-4ддуктов фуллерена Сьо и аry{итивrrой схемы

получено аншIитическое вьIрФкение зависимости средней поJIяризуемости фуллереIIовьD(

аддуктов С69Х., от числа аддендов t?.

Теоретически исследована поJlяризуемость димеров и олигомеров фуллерена Соо.

дна.тlиз поляризуемости экзоэдралъньD( производньж Сьо с фуллереновыми аддендами с

использованием аддитивньD( схеМ показ€rЛ наJIичие экзапътtшIии поJIяризуемости

положи1ельноГо откJIонения значений поляризуемости рассчитzlнньD( квантовохимически

от значений, полrIенньIх по аддитивным схемам,

Исоледовано влияние изомерии на средЕюю IIоJIяризуемость многокаркасньD(

соелинений. На примере гипотетических изомерньш структур (соо)о продемонстрировано

изменеН ие а В зiшисиМостИ от строения изОмеров. Обнаружена корреJIяция между средней

ГrОJlЯРизуемостъю и максимаJIьным расстояЕием между каркасаNrи Сьо в мопекулах (Соо)о.

5. Шолнота изложения материалов диссертацпи в работах, опубликованных

соискателем

Резrrльтаты диссертационного исследования полностъю отaэкены в 10 публикациях, в

том чиСле б статьяХ в журнапФ(, рекомеНдованнЬгх ВАК РФ и вкJIюченньIх в базы данньD(

Web of Soience и Scopus. Требовшlия к публикшдии ocHoBHbD( научньгх резульТатоВ

диссертаЦИИ, предусмотренные пунктапdи 11 и 1З Положения О присуЖдениИ }ченыХ

стеriеIIей, выпОлнены. НаибоЛее значимымИ явJIяются следующие работы:

Tukhbatullina, д.д. Distributed polarizability of fullerene [2+1]-adducts СооЬ (п : 1 and

2) with s_vmmetric addends X:CHz and о: А fresh view on the effect of positional

is,эl-Terism / д.д. Tukhbatullina, Е.м. Khamitov, D.Sh. Sabirov // Computational and

Theoretical Chemistry. - 2019. - V. 1149. - Р. 31-36.

Tukhbatullina, д.д. Exaltation of polarizability as а сопlmоп рrореrtу of fullerene dimers

witti cliverse intercage bridges / А.А. Tukhbatullina, I.S. Shepelevich, D.Sh. SаЬirоv //

Fullererres, }.Ianotubes arrd Carbon Nanostructures - 2018. - v.26._ р. 661,666.

Paitkrat,vev, E.Yu. Dipole polarizability, struoture, and stability of |2+2]-linked fullerene

rtariostr,uctures (Соо), @S7) / E.Yu. Pankratyev, А.А. Tukhbatullina, D.Sh. Sabirov ll

Plrysica Е,: Low_Dimensional Systems and Nmrostructures _ 201'7 . _ v. 86. - р.237-242.

ТukhЬаtulliпа, д.д. Positional isomerism, stability" and polarizability of Czo(CHz)n (и : l-

1u;, the сусlорrорапе adducts of the smallest fullerene. Gепеrаl fоrmulа for calculation of

1.

2.

a
1

4.



mean polarizability of fullerene derivatives czoxny * and Сбgхпy, with fixed (п + m)

пumЬеr of different addends / А.А. Tukhbatullina, I.S. Shepelevich, D.Sh. Sabirov //

Fullerenes, Nanotubes and СаrЬоп Nanostructures. - 2017. _ v. 25. - р. 71-78.

5. Sabirov, D.Sh. Dependence of static polarizabilities of СооХ,, fullеrепе cycloadducts on the

пuпrЬеr of added groups Х : CHz and NH (П : 1-30) / D.Sh Sabirov, А.А. Tukhbatullina,

R.G. Bulgakov // Computational and Theoretical Chemistry. -20|2. _ v. 989. _ р. 18,22.

6. Спешиальность, которой соответствует диссертация

ýиссертация соответствует отрасли науки <химические науки) и паспорту

науrной специаJIьности 02.00.04 - Физическая химия, а именно пунктаJ\,r:

l _ ЭкспериментаJIьное определение и расчет параметров строения молекул и

пространственной структуры веществ;

5 * Изучение фи:lико-химических свойств систем при воздействии внешних полей, а также

в экстремаJIъньrх условиях высоких температур и давлений.

7. Щенность научных работ соискателя

Обнаруженные Тухбатуллиной А.А. корреJIяции расширяют представления о

влияЕ},]и фуrrкционаJIизаIIии фуллеренового каркаса на физико-химические свойства

экзоэдр*UIъньtх производньгХ фуллеренов и могуТ бъrгь использованы дJIя конструироваIIия

соедиltекий с заранее известной поJIяризуемостью и зtlвисимыми от неё физико-

хими чсr]кдми IIараметрами.

8. Научная зрелость соискателя

Тухбатудлина длина Асхатовна В ходе вьшолнения диссертшIионной работы

проявила себя высококвалифицировaнныМ специалистом, способньпл сulмостоятельно

стЕlвить задачи исследования и эффективно их решать. Исполнительность, широкий

кругозор и упорство в достижении целей позвопили ей выполнить большую,

СО.ЩеРХ:;.]тсjlьнуЮ И сложнуЮ В методиЧескоМ плане диссерТшIионную работу.

Тухбату,тIлина д.А. яRляется зрелым, компетентным специалистом, владеющим

неоСiходfiмыми навыкаI\,IИ ПРактической и научной деятелъности, по своей kвалификаrдии

засjl_чiкl{ваюIцим степени кандидата химических наук.

9. Провепка циссертации на наJIичие заимствованпого матерпаJIа без ссылки на

aBTopoJB

В текстg диссертации соискателъ ссылается на авторов и истоtIники з€lимствов€lния

MaTep]rrUIoB и отдельнъrх результатов, также отмечает полrIенные лично и (или) в

соавторстве результаты. что говорит о соблюдении требоваrrий, установленньD( IIунктом



14 Положения о присуiкденпи ученых степеней. Итоговая оценка оригинальности по

системе проверки использования заимствованного материапа без ссъшки на автора

составила 85.62 % (зак.гпочение экспертной комиссии и tlвтоматический отчет

шрилаI"fiотся).

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Экспертная комиссия единогласно решилц что диссертшIия Тухбатуллиной Алины

дсхатовны <Строение п поJUIризуемость экзоэдрiшьIlьD( произвОднъD( фуллерена Соо>>,

представленншI на соискание уlеной степени кандидата химических наук по

специальности 02.00.04 Физическая химия, представJIяет собоЙ наlц119-

ltвzuьафикационную работу, которая полностъю соответствует критериям п. 9,|4

положения о присуждении ученъж степеней, утвержденного Постановлением

Празительства Российской Федерации от 24.09.20l3 г. Jф 842. В диссертшIии отсутствуют

недостОверные сведениЯ об опублиКов€lнньIХ соискаТелеМ уrеной степени работа<,

отсутс.гвуе1 заимствоваrrный материал без ссьшок на авторов или истоtIники

з€lимс.r,IJования" Текст диссертшIии, представленной в диссертшIионньй совет д

002.19Е.02, иден.гичеЕ тексту диссертшдии, рtr}мещенному на сйте организшIии

(шrniw. rliЬrаs.гu). '.Щиссертация 
Тухбатуллиной Алины Асхатовны <Строение и

поJбIризуемос1,,ь экзоэдраJIьньrх производнъD( фуллерена Сьо) может бъrгь прЕнята

диссерТационным советом Д 002.198.02 lс]€lТТIИТе по Нау^rной специальности 02.00.04 -
ФизическаrI химия.

Рекопr,t r,1дова,ть офицпальнымп оппонентами спе.ryющих спецпалпстов :

Кузнецова ЕВалерия ВладимлIровича - Доктора химических наук, профессора кафедры

физики Федерального государственного бюджетного образовательного учреждения

высшег(, образования <Уфимский государственньй авишIионньй технический

университетD (Фl,БоУ вО кУГАТУ>); 450008, Российская Федершlия, Республика

Башкортост€tн, г. Уфа, ул. к. Маркса, 12; тел.: +7 (з4"I) 27з-79-65; e-mail оргшlи3шIии:

office(@ugatu.stt; e-mail: kuzmaggy@mail.ru; сшlт: http://ugafu.su; ректор, ФгБоу во
(УГА]У)): к.э.fl., доц. Новиков Сергей Владимирович.

Хаматгалимова Дйрата Раисовrrча доктора химических Ha)rK, запdестИтеJIЯ

рукOводитеJш по научной работе Институtа орг€lнической и физической химии им. А. Е.

Дрб,чзсва. -- обособленнOго стрУктурного пош)азделения Федерапъного государственного

бю.ит.tетного }пФеждения науки кФедераrrъный исследовательский центр <казшlский

научiIый центр рдн> иоФх им. А.Е. Арбузова ФИЩ КазНЩ r*), 450088, Российская



Федерация, Республика TaTapcT€lH, г. Казань, ул. Арбузова 8; тел. : +7 (843) 273-22-5З:
сшiт: http://ww. M.iopc.ru; e-nrail орг€lнизации: arbuzov@iopc.ru; e-mail ayrat_kh@iopc.ru;

руководителъ институга: д.х.н., проф. Карасик Андрей днатольевич.

РекомеIцовать ведущую организацпю:

Федералrьное государственное бюджетное образовательное rIреждение высшего
образования <<Бапткирский государственный педагогический университет им.

М.АкмУллы> (ФГБоУ Во кБГПУ им. М.АкмУлльш); 450008, Республика Баттткортостан,

г.Уфа, ул. Октябрьской ревоJIюции, З-а; тел +7 (з47) 287-99-9l; e-mail организшIии:

offioe@bspu.ru; сайт: httр://Ъsрu.ru; ректор ФгБоУ Во кБГПУ им. М.Дкмуллы)): к. социол.

н., доц. Сагитов Сапават Та.пгатович.

Председатель экспертIIой комиссии:

д.х.н., проф. Халилов Л.М.

члены комиссии:

д.х.н., проф. Муринов Ю.И.

д.х.н., проф. Колосницын В.С.

l9 марта 202l r.



заключение

о дошустимости выявленного объема текстовых совпадений мехцу текстом

диссертации п источниками, авторство которых установлено, для р8ссмотренпя

рукоппси диссертации как оригпнальной научной (квалификацпонной) работы

по диссертtщии ТухбатУплиной Алины Асхатовны, вьшолненной на тему: кСтроение и

поJIяризуемостъ экзоэдрzшьньtх производнъгх фуллерена Соо)> представленной на

соискttние ученой степени кЕlндидата наук по специальности 02.00.04 - Физическая химия.

Экспертная комиссия в составе д.х.Е., проф. Халилова Л. М., д.х.н., проф. Колосницына В.

С., д.х.н., проф. Муринова Ю. И. рассмотрела предст{lвленньй дJIя проведения экспертизы

комплект докуIиентов в составе:

l. Полный текст диссертации в элеImронном виде,

2. Распечатка текста диссертации.

з. лвтоматический отчет системы кАнтипJIагиат) о выявленнъD( текстовь,гх

совпадениях с ука:lанием ссылок на источники совпадающих фрагментов.

отчет о выявленньtх текстовъtх совпадениях и о коJIичественно оцененной степени

близости каждого выявленного совпадения, проведенной в системе Антиплагиат

(wrruTv.antiplagiat.ru) выявил 14.18 о/о текстовьгх совпадений. Содержательная экспертиза

текстовьrх совпадений с учетом ссъшок на источники СОВПаДаЮЩИХ фРаГМеНТОВ,

детапьной информации о совпадающих фрагментах показшIа, что выявленные совпадения

представляюТ собой цитаты собственньD( материалов и корректное цитирование

источников, с указанием ссылок на них.

Таким образом, Но основании анаJIиза информаIIии о совпадающих фрагмент€lх) их

источник€lх и количеСтва оцененной степенИ близости кЕDкдого выявленного совпадения

комиссия постЕlновила, что выявленный объем текстоВьIх совпадений 14.18 7о ДОПустим

дJIя расСмотрения рукоПиси диСсертаIIИи KEIK оригинальной наутной работы. ,Щиссертация

Тухбатуллиной длины Асхатовны, вьшолненная на тему: кСтроение и поJIяризуемость

экзоэлра1JIьньD( производньгх фуллерена Сбg)), предстЕlвленная на соискание уlеной

степени кандидата наук по специ€tпьности 02.00.04 - Физическая )шмия, может считатъся

полнOст ью ориt,инальной работой.

прилоrкенше: двтоматический ответ о проверке на плагиат диссертации Тухбатуллиной

Алины дсхатовны <Строение и поJIяризуемостъ экзоэдрапьньD( производньD( фуллерена



соо>) представленной Еа соискание rIеной степеЕи кандидата наук по специалъности

02. 00. 04 - Физическм химия (система €лнтиплагиат wrMw.antiplagiat.ru).

Пояснения к €lвтоматическому отчету:

1. Источники Jф 2, З,4,5,9, |4,16, 17, l8, 20,21 - содержат общеприЕятые аббревиатуры

и расшифровки, частО употребJIяемые фраз"l и словОсочетаНия, Ее явIIяюЩиесЯ ПРеДI\dеТОМ

авторской работы.

2. Источники }{ь 1,,2о 3, 6,7,8, 10, 11, 12,7З, 19,21 - явJIяются ссыпкап{и на Hayшyю

литературу по д€lнной тематике, оформленными по ГОСТ.

Председатель экспертной комиссии:

д.х.н., проф. Хапилов Л.М.

члены комиссии:

д.х.н., проф. Муринов Ю.И.

д.х.н., проф. Колосницьш В.С.

к.х.н. Щъшъппева И.П. //n"5

l9 марта 202| r.

Предселатель диссертациоЕного совет л О ОИ'

д.х.н., проф.Хурсан С.Л. 
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