
Отзыв

на автореферат диссертации Днаньева Ивана Вячеславовича <<устойчивость

МоЛекул'сУпраМоЛекУЛярныхассоциаТоВикристалЛоВипрочностЬ

межатомных взаимодействий в теории <<дтомы в Молекулах>>,

IIредставленной на соискание уrеной степени доктора физико-

математических наук по специ€Lльности |.4.4 - Физическая химия,

Работа соискателя посвящена фундамента,rrьной о бласти исследов аний,

основанной на теории <<дтомы в Молекулах)) (тдм), по развитию методов

координатного гtространства (мкп), позволяющих локализовать электроны в

реаJIьном (3D) пространстве дJU{ исследования особенностей поверхности

потенциЕ1льной энергии (ппэ), как с точки зрения ИЗ)л{ения природы

химических связей, так и с точки зрения р,Lзвития теории функцион€шIа

ппотности. Очевидно, что это опредеJUIет актуальность и научную

ценность, настоящей диссертационной работы. Фактически, автор в

настоящей работе предлагает новые одноэлектроЕные методы описани,I

электронной структуры химических соединений в зD пространстве, что

собственно И являются целью настоящей диссертации. По сути,

разрабатыв€lя новые методы, автор пытается решитъ ряд гlроблем в paмltzlx

тдм. одна из KoTopblx, описание динамических процессов, а другая

о,,исание нев€UIентнъIх и многоцентровых взаимодействий. ПоложениЯ

(задачи), вынесенные на заu{иту, логично арryмеЕтированы болъшим

количесТВоМIIриМероВ'которыепоДтВержДаЮтВоЗМожносТъисполъзоВания

одночастичной матрицы плотности (1-мп) дп" решения широкого круга

физико-химических задач в ЗD-пространстве с приемлемой точностью,

Главной идеей работы является отказ от орбитальной парадигмы и от

методов 2-МП. В отличие 2-МП, 1-МП можно полrIитъ

экспериментztльно, При помощи дифракции рентгеновских щпrей, Согласно

автореферату, автором шо теме исследования опубликовано 62 статъи в

ведущих российских и зарубежных журнuLлах, что свидетелъствует о



признании научной общественностью его методов в рамках ТАМ. Несмотря

на логиlIно построенный и хорошо написанный автореферат к автору имеется

ряд вопросов, не умаJIяющих научную ценность работы.

1) Стр.17, <<Проведенные нами квантово- химические расчеты

(CCSD/aug-cc-pVTZ) атомов и M&lrblx молекул пок€lзывают

фис.1), что поведение функции f6(rn) наглядно отражает

локztлизацию электронов, отвечающую как внутренним

оболочкам атомов, так и образованию топологиtIеской связи и

позициrIм неподеленных электронных пар.>)

Известно, что лапласиан электронной rrлотности также отражает

лок€tлизацию внутренних оболочек атомов, но только до атома

сурьмы. Вопрос, отражает ли функция fа(rg) локализацию

внутренних оболочек лантаноидов и актиноидов?

2) Стр.19 <<Нелинейнм, оптимизация......>). Не совсем ясно, что

такое нелинейная

оптимизация?

оптимизация? Может быть просто

3) Стр. 32, Этот вопрос связан с бифуркатными взаимодействиями,

которые не всегда удается вьuIвить в рамках ТАМ. Возможно, что

кривизна электронной плотности у соответствующих

взаимодействий слишком мапая, в результате чего не находится

соответствующая КТ(З,-1) и связевый путь. Вопрос, не пробовал

ли диссертант использовать другие дескрипторы (индекс

нековztлентных взаимодействий, функцию источника, индекс

делок€Lлизации) дJuI нахождениlI этого взаимодействия?

Можно закJIючить, что проведенные исследования по своей

акту€tльности, науrной новизне, объему и практической значимости

полученных резулътатов полностью соответствуют критериrIм,

определенным пп. 2.|-2.5 <<Положения о присуждении ученых степеней в

Московском государственном университете имени М.В.Ломоносова>, а автор



достоин присуждениrI у{еной степени доктора физико-математических наук

по специ€tJIьности |.4.4 - Физическая химия.
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