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диссертаtционной рабо,гы Рукина IIaB;ra Сергеевича
на тему: <Теоретическое моделирование влияния внутри- и межмолекулярных

взаимодействий на спектральные свойства красителей, используемых в оптических
хемосенсорах>),

представленной на соискание ученой степени кандидата физико-математических
наук по специальности 02.00.04 - <физическая химия>)

lиссертачионная работа П.С. Рукина посвящена моделированию оптических

свойств красителей, используемых в оптических хемосенсорах. Важность проведенного

исследования обусловлена тем, что распространенные методики, основанные на теории

функltионала э_ltектронной п;tотности, не всегда корректно I]оспроизволят спектральные

характеристики \{о_пекул-и}i,цикаторов. L3 рабоl,е П.С. Рl,ццlIа пока,]ано. что д-ця объяснения

эксl]еримеttтаJtьно наблкlдаемых спекl-ров необходимо использовать целый набор

вычисJlительных llриемов. вкJIIочая молекулярttо-механическое моделирование окружения

и статистический учет его геометрии. Всеми этими приемами диссертант овладел на

достаточно высоком уровне.
Выводы и положения диссертаIIионной рабо,гы хорошо обоснованы и прямо

слеllvю1, из представленных результатов pacLIeToB. Используемый уровень теории

достаточен дjIя решения рассматриваемых залач. fiocToBepHocTb вычислений

I1одтверждается сравнением полученных ланных с экспериментом и другими расчетами, а

также надежностью используемых подходов. Результаты диссертации опубликованы в

одном из ведущих журнацов в области физической химии Phys. Chem, Chem. Phys.

Новизна представленных результатов не вызывает сомнений. Недостаточно обоснована

в()змо)кIiос,],ь расlIространения выво.)lов. основанных на иссJIедоваr{ии DPAA, ZnTPP.

Dt]N4t]}i: и Rlt()-'I'ДМRД. на др},r.ие краситсJlи.

Указаltнсlе замечаl{ия не умаJIяют значимости диссертационного исследования.

l]иссертационная работа Рукина П.С. отвечает критериям, определенным пп. 2.|-2.5

Полоlttения о присуждении ученых степеней в Московском государственноМ

университете имени М.В. Ломоносова. а также соответствует паспорту специаJIьнОСтИ

02.00.04 - <<физическая химия>> (по физико-математическим наукам). Таким образом,

соискатель Рукин I1авел Сергеевич заслуживает присужления ученой степени кандидата

физико-математических наук.
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