
отзыв
на автореферат диссертации Ахметшиной Екатерины Степановны <<развrтгие
концепции полного набора гомодесмотических реакций для анализа
молекулЯрноЙ энергетиКи органиIIоских веществ с невапентными эффектами
стеричесКой и электронноЙ природы>, представленной на соискание ученой
степени кандидата химических наук по специаJIьности I.4,4. - Физическая
химиJI

. Расчётные методы определениlI стандартных энтtlJIьпий образования 
^Д0органичеСких молекул Еаходят всё более широкое применение в органической

химии при изучении кинетики реакций, оценке реакционной способности
органических соединений, а также прогнозировании возможности реiшизации тех
или иных маршрутов химических превращений. Значи:гельный прогресс в развитии
термохиМическиХ расчетоВ величин Ад0 достигнуг с применением методов
квантовой химии. Поскольку точные расчёты органических молекул невозможны, а
повышенИе точносТи приблИжённыХ вычислений приводит к существенЕому
возрастанию требований к ресурсоемкости вычислlтгельных устройств, То
важнейшимИ элементами расчётов становится разработка концепций
ресурсосберегающих подходоВ. Одним из наиболее рационtLльных способов
сокращениlI вычислений В последние годЫ стаJIО использование концепции
гомодесмических реакций, явившейся дальнейшим развитием изодесмических
ПОДХОДОВ. ПОЭтому диссертационнаJI работа Ахметшиной Е.С. несомненно
акгуttльна.

ЩИСсертантом на высоком научно-методическом уровне выполнен
знач}rтельный объём исследований по конструированию наборов
гомодесМотическиХ реакций и на их осноВе расчёта величин AfIO и энергии
напряженрlя цикJIа для большого числа алицикJIических и гетероцикJIических
СОеДИНениЙ, а также значений АЁI0 для углеводородных радикitлов. Использование
ВЫСОКОУРОВнеВых расчётов обусловлено давними традициями Уфимской квангово-
ХИМИЧеСКОЙ наУчноЙ школы профессора С.Л. Хурсана. Полученные диссертантом
результаты имеют существенную научную новизну и несомненную практическую
значимость. Выводы работы обоснованы и арryментированы.

По автореферату имеются заNIечаниrI:

1, АвтОреферат написан в сложном для пониманшI химиками-
ОРГаНИКаМИ СТиЛе. Ключевые термины часто не расшифрованы. Так термины
(НеВаJIентные взаимодействия)) и (невЕtпентt{ые эффекгы>) встречаются на
ПРОТяжении всего текста автореферата, Из названиrI диссертации следует, что они
МОГУТ быть стерическоЙ и электронной природы, & на стр.13 написано, что они
ВклЮчают напряжение цикJIа. Известно9 что есть четыре типа напряжений в
ЦИКJIИЧеСКих соеДинениях: БаЙера, Пи:гцера, Ван-дер-ВааJIьса и Прелога (ТернеЙ А.
СОвременнiш органическiul химия. - 1981). Из автореферата недостаточно ясно,
Какие типы напряжений учитывапись? Что представляет собой gаuсhе-эффект
(стр.9)?



2. ,Щиссертаrrг пишет, что <Величины стандартных энтатtьпий
образования цикJIических соединений в пределitх экспериментальной и
вычислительной погрешности совпадают с немногочисленными и надежными
литературными значениями эrrгальпий образования) (стр.21). Однако,
сопоставительных данных в автореферате IItlми не обнаружено. Как определялась
надёжность литературных значений?

3. В автореферате отсутствуют сведениJI, покilзывtlющие преимущества
выбранного подхода и методов по сравнению с альтернативными подходами и
методами.

Замечания не явJlяются принципиаJIьными. В целом, на основании
автореферата можно закJIючить, что диссертационнtlя работа Ахметшиной Е.С.
соответствует требованиям, предъявляемым к кандидатским диссертациJlм,
согласно п.п. 9-14 <ПолсjжениJt о присуждении )ченых степеней>), угвержденного
Постановлением Правительства РФ Jt842 от 24.09.20IЗ г. (с последующими
дополнениями), а Ахметшина Екатерина Степановна заслуживает присуждениJI

ученой степени кандидата химических наук по специальности L4.4. - Физическая
химия.
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