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oфициaльнoгo oПпoнrнTa.цoктopa физикo-мaTeМaTиЧeских нayк Пoпoвa Bлaдимиpa Кapпoвиua
нaДиссepтaциoннylo paбory Hoвикoвa Bacилия Cеpгеeвиua..Спeктpоскoпия кoмбинaциoннoгo

pacceЯHИЯ сBетa кapoTинoидoB и гликолей: экспrpиМrнтaлЬнoe иссЛе.цoBat{иe и ЧисЛeннoe
МoделиpoBaНИe',, Пpr.цстaBлerrнyю нa coискaниe yueнoй сTеПrни кaнДиДaTa физикo-

MaTeМaTиЧеских нayк пo специaЛЬнocти 01.04.07 - физикa кoн,ценсиpoBaFllroГo сoсToяIlия.

[иссеpтaцИoН:нaЯ paбoтa Hовикoвa B.C. пoсвящeнa экоПеpиМrнftшЬI{ЬIМ иcсЛе.цoBaниям и

кBaнтoBo-хиМиЧескoМy N,roДелиpoBaIIиЮ сTpyкТypьI и сПектpoB кoмбинaциotl}loГo paссеяния (КP)

сBeTa paзЛичнЬIх гликoлeй и кapoTинoи.цoB, a Taкже их ЗaBисиМoсти oT .цЛиньI цeпи, стporния

yГЛepoДнoгo скелeтa' хиМиЧeскoгo сoсTaBa кoнцeBЬIx и бoкoвыx гpyПП' конфopмaции МoЛекyЛ и

типoB изoМrpoB этих opгaниЧeскиx сoе,цинeний, игрaющих Bax(нylo poлЬ B живoй пpиpoдr и

paзлиЧнЬIx ПpoмышлrннЬIx ПpиМенeнияx.

Aкryaльнocть избpaннoй диссepтaнToм TеМЬI не BЬIзЬIBaeт сoмнений. oнa oпpeдeЛЯeTcЯ

Bax(нoстЬю peзyлЬтaтoв фyндaменTt}ЛЬныx исслeдoвaний физикo-хиМиЧескиx свoйств И

стpyктypнЬIx хapaктepисTик этиленгликoля' изoМеpoB ПpoпиЛенгликoЛЯ И Иx Bo.цнЬIx paсTBopоB'

пoлиэтилeнгликoлей с p:BлиЧнoй мoлeкyляpнoй мaссoй и, нaкoнeц' кapoTиFtoидoв (альфа-

кapoTиI{a' бemа-кapoтинa' 2сt|уIIуIс|-КapoTинa' ликoпинa и Bсеx изoМepoB бemа-кapoTИНa c oднoй

цuc-cBЯзЬ|o), a тaкжe ПpaкTичeскoй знaчимoсTЬro сaМиx эTиx сoe.цинeниЙ, aктиBнo пpиMrняеMЬIх

сeгo.цня в хиМиvrскoй, пищeвoЙ, кoсмgгическoй И фapмaцeвтичeскoй ПpoМЬIшленнoсTи B

кaЧестBe oснoBl{ыx кoмпoнеI{ToB' pacтвopитeлeй И сopaствopителей B paзличHЬIx

TеxнoлoГичeскиx Пpoцrссax кaк дЛя oпЬIT}Iогo' Taк и для кpyПнoTol{нaжHoгo пpoизBo.цсTBa

p:BлиЧнЬIх криoПpoтекTopoB' aнтифpизоB и ДP., a тaЮкe paзpaбoтки и изгoToBЛeния нoBЬIх

кoсMeTиЧеских сpеДстB и ЛекapсTBeнHЬIх фоp*.

Bьlбop aBTopoМ дЛя дoсTиrкeния пoстaBлеI{нЬIx B дисcepTaциoннoй paбoте целeй B

кaЧесTBе oснoвнoй МетoДoлoгии иссЛeДoвaниЙ пеpечисЛeннЬIx BЬIшe oбъектoв спeкTpoскoпии КP

,цoсTaтoЧнo oЧeBиден и ЛoгиЧrн. Xopolпo изBеgTнo, ЧTo эToT эффeктивный нepaзpуrшaющий

MеTo,ц aнaЛизa xимИЧeскoгo, фaзoвoгo, кoнфиrypaциoнt{oГo И кoнфopмaциoннoГo сoсTaBa

I\{oЛекyляpнЬIx BeщeсTB' a TaкI(r иx смесей ЯBляется вьlсокoинфopМaTиBt{ыM, y.цoбнЬIМ B

испoлЬзoBaНИvl И BПoЛнe .цoстyпнЬIМ. B coвoкyпнocTи с xopoшo paзBитЬIM B нacToящer вpеMя

aппapaToМ кBaнToBo-химичeских paсuётoв о BoзМo)кFIoсTяМи' eщr бoлeе pacшиpeнHЬIN4и

coBpeМeннЬIM пpoГpaММнЬIM oбеспечениеМ' oн ЯBЛЯgTcЯ MoщнЬIМ и}IсTpyМeнтoM иccЛr,цoвaния'

paсruифpoвки и oписaЬИЯ cTpУкTypы колебaтельt{ЬIx cПeктpoB МoЛrкyл пpaкTиЧески любoй

сЛoжHoсTи (oт мнoгoaтoМнЬIx N,roЛeкyЛ .цo бoльtциx N,roЛrкyЛяpньIx кJlaстеpoв) с вьtсoкoй

тoЧнoсTЬIо и с oTI{oсиTелЬнo нeбoльшrими зaтpaTaМи BpеМeни и Мaтеpиurльнo-TехниЧескиx

pесypсoB.



flиссepтaциoннaя paбoтa Hoвикoвa B.С. сoстoиТ из BBедeния' цIесTи ГлaB, BкJIIочaIoщиx

литeparypньIй обзop пo TеМе иссЛеДoBaния, экспepиМeнтaлЬнyЮ чaстЬ vI oбсyт<дeниe

pезyЛЬтaтoB' зaклIoчение' ПrpеЧня нayЧнЬIx MepoПpиятий (нa кoTopЬIx ПpoвoДилaсь aпpoбaции
paбoтьt), опискa стaтeй, oпyбликoвaнньIх aBTopoМ пo TеMe .циссepтaции, a Taкжe сПискa

циTиpyеМoй литepaтypЬI' BкЛIоЧ€шoщeгo 161 иcтoчник.

Bo BBeдении aвтop oбoснoвьIвaет aктyilЛЬнoсTЬ тeМы пpoBеДeннoГo исслeдoBaниЯ,

фopмyлиpyrт егo цеЛи и ЗaДaЧИ, хapaкTepизyет t{oBизI{y и нayчнo-ПpaкTиЧескyЮ знaЧиMoсTЬ

ПoлyЧеннЬIx иМ peзyлЬтaToB.

Пеpвaя глaBa пoсBящeнa лиTеpaTypнoМy oбзopy изBeсTI{ЬIx нa Мoмeнт HaIII4caIШIЯ

диссepTaциoннoй paбoты peзyЛЬтaToB TеopeтиЧeских у| экcпepиМeнтaЛЬнЬIх исслeдoвaний
стpyктypЬI и сПектpoB КP изyvaемЬIХ B ПpеДстaвлeннoй paбoте BeщeстB: пeнтaнa' эTиЛeнгЛикoлЯ'

изoMepoB пpoПилrнгликoЛя, пoлиэTилeнгликoлeй И кapoTиt{oиДoB. ПpoaнaлизиpoBaнЬI

pезyлЬTaтЬI экспrpиMенTaЛЬныx иссЛе.цoBaний xимичeокoй и кoнфиrypaциoннoй сTpyктypы этиx
BrщeстB' ПoЛyЧeннЬIe с пoMoщЬIо pelrTгеI{oстpyкTypl{oГo aнaлИЗa, I4ccЛeдoBaния дифpaкции
элrкTpotloB и кoлебaтельнoй сПeктpoскoпии. Taкже в oбзope ПpиBедeнЬI peзyлЬTaты paоuётoв

сTpyктypЬI и энеpгий пrpечиcЛенHЬIх BьIше МoЛекyЛ B paзныx кoнфopмaцИЯx paзЛIпЧI{ЬIMи

МетoдaМи' BкЛIoчaя МетoД фyнкциoнaлa пЛoтt{oсти.

Bo втopoй гЛaBe дaнa инфopМaция oб исxoднЬIx сoe.цин eнИЯx и ПpиГoтoBЛеIlныx нa иx
oоI{oBr иссЛeДyеMЬIx oбpaзцaх. Пpиведенo oпиоaние иоПoЛЬзoBaBIIIиeся aBTopoМ

экспrpиМrнTaлЬныx yсTaнoBoк .цля prгисTpaЦИИ спeкTpoB КP, a TaЮкe ПapaMеTpoв и yслoвий
прoBеДeния эTих экспеpимeнтoB. oписaн aJIГopиTМ кopprкTнoГo сpaBl{eния тeopeтичecки
paссЧиTaнI{Ьж спекТpoв КP сo спеКгpaМи ПoЛyЧеннЬIМи экспepиNleнтajlЬнo' a Taкя(e yчетa
нaПpaBЛrниЙ пoляpизaции вoзбyждalощегo и paсcrяннoгo изЛyчeний. Здecь )кe пpиBеДeнo

oПиcal{иe ПpoгpaММЬI ..Пpиpoдa'', с пoМoщЬю кoтopoй пpoизвo Д|4ЛИcЬ кBaнToBо-хиМиЧeскиe

paсuётьl, a Taкже сaM :rлгopиTм и ПapaМeтpЬI эTиx pacЧётoв. oписaнa МеToдикa yшиpe1I4Я

paссЧиTat{нЬIх спeкTpoB кP иссЛe.цoBaнныx оoeДинeний ДЛЯ BизyirлЬнoгo сpaBнeния с иx

экcПrpиMеtlтtlЛьнЬIМи aнaлoгaМи.

Tpетья ГЛaBa пoсBященa oПиоaниIo пpoцедypЬI и peзyЛЬTaTов пoдбоpa пapaМетpoB .цЛЯ

кBaнтoBo-xиМичeскиx paсuётoв сTpyкTypы и.спrкTpoB КP с пoмoщЬЮ пpoГpaмМЬI ..Пpиpодa', нa

пpиМepе MoЛeкyЛЬI Пeнтaнa Bo Bсeх eе стaбильньIx кoнфopмaцияx. Tropсгиvеский cпектp КP
x(и.цкoгo пeнTaнa ПoлyЧен пyTeМ слoжeниЯ спeкTpoB КP МoлекyЛ Bo Bсrx стaбильньlх

кoнфоpмaцИЯX c BесоBЬIМи кoэффициенTaMи пpи TeМпepaтypе 298 К. oптимaльнЬIr пapaМeTpЬI

paсuётoв с пoмoщЬК) пpoгpaмМЬI <Пpиpодa> oпprДеЛeны нa ocнoBe сpaBнerrИЯ paccчLlTaннЬIх

знaчeний BaJI€нTнЬIХ yГлoB И .цЛин связей B Мoлекyле пeнTaнa с эксПеpиMeнтaJIЬныМи



ЛиTepaTyplrыМи .цaнныMи' a Taкжe пpи сpaBlreнии paссЧиTaннЬIХ и экспepиМrrrTaЛЬныx опeКгpoB
КP. ,{ля pacчётoB стpyкTypы и спекTpoB КP пeнтaнa бьtлa выбpaнa oПpeделeннaя кoмбинaция

фyнкциoнaлa и нaбopa бaзисньIx фyнкций ОLYP/4z.Ьas. ИспoльзoBaние этoй кoмб ИHaЦ|4И ДЛЯ
Bсеx oсTi}лЬнЬIх исcЛеДyrMЬIx B .циосеpтaциoннoй paбoтe BeщeсTB ПoкtBaJIo xopoшeе сooтBеTсTBие
Me)кДy paссчитaннЬIМи И экспrpиMенTaЛЬнЬIМи сПelсгpaMи КP. Пoэтoмy paснёты с
испoльзoBaниrМ дpyгиx фyнкциoнulЛoB и нaбopoв бaзисньlх фyнкций не пpoBoДилиcЬ. Кpoмe
Toгo, пpи aнaЛизе пoлyЧеннЬIx знaчений BaлeнтнЬIх yГлoB, ДЛи}I сBязей и пoлoжений линий КP
ПеI{TaI{a oпprДелeнЫ oПTиМtLлЬнЬIr BeЛиЧинЬI пяти TеxниЧескиx пapaMrтрoв paсuётoв, пpи
кoтopыx нaблюдaется нaилyЧ[Ire сooTBетсTBие [lеxс,цy paсuётньtми и экcПеpиМeнTaлЬными

дaннЬIМи' с одной сTopoнЬI' a с дpyгoй - искЛIoЧaeTся исПoЛЬзoBaниe ПapaМeтpoB пpoгpaММЬI,

фopмaльнo oбеспечивalощиx бoлее BЬIсoкyю ToчнoсTЬ paоuётoв, нo нe ПриBoДящих к зaМeTl{oМy

измeнениЮ иx peзyлЬTaтoB.

B ueтвеpтoй ГЛaBe oПисaнЬI peзyЛЬтaтЬI TropеTиЧeскиx v| экспepиMенTaлЬныx

иссЛe.цoBaний кoнфopМaциoннoгo сocтaBa и сПrкTpoв КP эTилеtlГЛикoЛЯ И .цByх изoМrpoB
пpoпиЛeнГликoЛя' a Taкже экспеpиMенTaлЬнЬIx иссЛrдoBaниfl их Bo.цнЬIx pacTBopoB. B тeксте
ПpиBoДяTся и обоyжДaIоTся oтлиЧиTеЛьныe ocoбеннoсTи пoляpизoBaнных и нeпoляpизoBaнI{ЬIх

спeКгpoB КP этиx BeщrсTB, пoЛyЧенные aBTopoм эксПеpиМeнTaJIЬнo. Пoкaзaнo, ЧTo B спrктpax КP
Bсeх Tpex исслr.цyeN,IьIx гликoлeй, ЗapеГиотpиpoBaнныx пpи комнaтнoй TeN4ПеpaTypе'

пpисyTстByIoT иHTrнсиBнЬIe ЛИНИИ в oблaоти 800 см-1, aнaлиз кoTopыx ПoзBoляеT 1{a.цежнo

oTЛиЧитЬ Меж.цy coбoй кaк ptr}нЬIe гЛикoЛи' тaк и стpyкTyprrыr изoМepЬI, ПpoПилeнгликoля.

Пpиведeньl peзyЛЬTaTЬI paс.rётов стpyктypЬI и спeкTpoB КP мoлекyл yкBaннЬIx гликoлeй Bo Bсeх
стaбильньtх конфopмaциям, vl пpoBеДeнo сpaBнениe пoлyЧеннЬIx peзyЛЬтaToB с
oпyбликoвaннЬIMи paнer TeopeтическиМи и экспepиMeнтaJIЬI{ЬIMи дaHнЬIМи. Пpи этoм сpa3нениe
pacсЧиTaнI{ЬIx и эксПrpиМенTaЛЬных сПеКгpoB КP пoкaзaлo' ЧTo PяД oсoбеннocтeй сПeкTpoB

гликoлeй, пpежДе Bсrгo в oблaсти 2600-4000 сM-1, нe Мoх(ет бьIть oбъяснrн Tеopетичeски без
y.lётa мe)Iс\,roЛекyЛяpнЬIx взaимoдействий. [ля aнaлизaBЛИЯHИЯ эTиx BзaиMo.цействий нa cпeкTpЬI

КP пpоведeн paсuёт МoЛекyЛяpнЬIx кЛaстepoB, сoсToящиx из 2,4 и 10 мoлeкyЛ этиЛeнГЛикoлЯ.

Пoкaзaнo, Чтo yBеЛиЧeние ЧисЛa МoЛекyЛ B кJIacTеpe пpиBoДит к зaмeTнoМy yЛyЧшrниIo сoгЛaсия

paссЧиTaнI{ых и эксПеpиМенT€lлЬнЬIx сПeктpoB. Taкже в этoй глaBе пpиBe.цrны pезyЛЬтaTЬI

эксПepиМeнтaЛЬнЬIx исследoвaний сПeктpoB кP Bo.цнЬIx paсTBopoB гликoлeй с МoлЬныМ

сoДep)кarrиeN{ пoслe.цниx oT 10 дo 90olo. BьrcoкaЯ интeнсиBt{oстЬ' незнaЧиTrЛьнoe пepeкpЬITиe

пoлoc и линeilнaя зaBиcиМoсTЬ oтнoшений интенсивнoстей Пoлoс BaлrнTнЬIx кoлeбaний oН
связей и BaлeнтнЬIx кoлeбaний СHz гpyПп oт oтнoшeния кoнцентpaций кoМПoнентoB paсTBopa



ПoзBoЛили aBтopy пpeДлo}китЬ пpoсToй и y.цoбный сПеrrгpoскoпиЧecкий Mетoд oпpe,цeлeния
кoнцeнтpaций гликoлей в вoднoМ paсTвopе.

B пятoй глaBe приBo.цятcя peзyлЬTaTЬI исследoвaний ПoЛиэтилeнгликoлей (ПЭГ) с
Мoлeкyляpнoй мaссoй от 400 дo 40000 [a. oбнapy)кeнo, чтo нaибoлeе сиЛЬнЬIe oтЛиЧия B

спrКгpitx КP этиx сoединeний нaблю.цaloTся Мr)кДy жи.цкиMи и тBepдыМи oбpaзцaми. Тaкже
paссчиTaI{ЬI сTpyкTypы и сПeкTpЬI КP ПЭГ с 9 мoнoмepныМи зBeнЬяМи B ДByx кoнфopмaцияx:
сПиpaли 'Iz и mpанс-кoнфоpмaЦИИ' кoTopЬIе 6ьlли oбнapyженЬI paнее экспeриМeнTaЛЬнo B

TBep.цых oбpaзцax ПЭГ MеTo.цoМ pеFITгеI{oсTpyкTyрнoгo aНaЛИзa. Cpaвнениe paссЧI4тaI{нЬIx

сПrКгрoB кР ПЭГ c 9 Мol{oмepныМи зBeнЬяMи И экспеpиМенTaJIЬнЬIх спeкTpoB кP
низкoМoлeкyЛЯpнoгo (a00 {a) ПЭГ пoзвoлиЛo cделaTЬ BьIBо.ц o ToM' ЧTo пpи кoмнaтнoй
TeМпepaтype B жиДкoМ oбpaзце низкoмoЛекyляpнoгo ПЭГ мoЛекyлы нaxo.цяTся

пprиМyщecTвeнI{o в кoнфopмaции сПиpaли 7z. [ля изy.relИЯ зaBИcИМoоти спeкTpoв КP ПЭГ oт
МoЛекyЛяpнoй мaссьI aBTopoМ paссЧиTaнЬI сTpyкTypЬI и спeктpЬI КP мoлeкyл ПЭГ в кoнфopмaции
cПИpaЛИ 7z c чиcлoM MoнoМeрнЬIx зBeнЬеB oT 2 дo l0. oбнapyженo' ЧTo B их спeКгpaх КP
пpисyTстByIoт линии в oблacти 830, 1100 и 1470 cм-1, Пoлo)кeния MaксиМyМoB кoTopЬIx
MotloToннo зaBисит oт чисЛa зBeнЬeB B цепи ПЭГ.

B rшестoй глaBe пpиBеДeны peзyЛЬтaтЬI paсuётoв cпeктpoB КP mpанc-изoМepa И цuс-
изoмepoB беmа-кapo.ГИHa c o.цнoй цuc-cBЯЗЬIo. oбнщyжeнo' ЧTo спeкTp КP mpанc-изoМrpa бemа-
кapoTинa хopoшo oписЬIBaeT эксПеpиМrнтaльньrй сПекTp кpисTaллическoГo бemа-кapoTv11a.

Пoкaзaнo, ЧTo Пoлo)кeНИЯ vI интeнсиBt{oоTи пoЛoо BaЛrнTI{ыx кoлебaний C-C и C:C связeй в
опeкTpaх КP мoлeкyЛ цuc-Изoиlepoв бemа-кapoтинa неMoнoToннo зaBиояT oT пoлoл(eНИЯ ЦИc-
сBяЗи B МoЛекyЛе. Aвтopoм пpoBeдeнЬI paсuётьl спекTpoB КP mpанc-изoMepoB МoЛeкyл альфа-,
бemа-, 2сI||4Jv'а-КapoTиI{oB и Ликoпинa' a тaк}ке мoдифициpoBalrнЬIx МoЛекyл 1emа-кapoTvIНa vI

ликoпинa' B кoтopЬIx бoкoвьIе pt/или кoнцrBЬIr гpyпПЬI зaп{eщaЛисЬ aToМaMи H и гpyппaми СH3,
сooтBеTсTBеннo. Пoкaзaнo, ЧTo пoЛoжeние ПoлoсЬI BaлeнTньIх кoлeбaний C:C овязeй зaBисит B

ocI{oBIIoM oT .цЛины сoПpfiкеI{ия. Пpиueм Чaстoтa этoй пoлoсы yмeнЬшaеTcЯ c yBeлиЧeниеМ

.цлинЬI сoпpяжения. Этo TaЮке пoдTBеp.циЛoсЬ и пpи aнaЛиЗe мoдифициpoBaнHЬIx МoЛeкyл беmа-

кapoTиI{a и ЛикoПинa ПpИ зaмrщeнии кoнцеBЬIx гpyПп CHз гpyппaми. oбнapy)кeнo' ЧTo ПoЛoсa

Bu}ЛeнTI{ыx кoлeбaний C-C связeй сдвигaeтся B l{изкoЧaстoTlryю oблaсть с poсToМ .цлинЬI

сoпpяx(eни Я LlЛИ мaccЬI кoнцеBЬIx гpyпП и B BЬlсoкoчaсToTr{yю oблaсть в сЛyЧae HaJwlЧИЯбoкoвьlx

СHз гpyпп. ИнтeнсивнoсTи ПoЛoc BaJIrнTнЬIx кoлебaний С-С и C=C связe Й увeлиuиBaIoTся с
poотoМ .цлиньI оoпpяжени Я ИЛИ МacсЬI кoнцeBЬIx гpyпп.



Пpoдeлaнньrй HoвикoBЬIM B.C. в xoДе пo.цгoToBки eгo диссepTaЦИИ бoльrпoй oбъем
теopeTиЧeскoй и эксПrpиМeнтa;lьнoй paбoтьt ПoзBoлиЛ eмy пoЛyЧить цeльIй pяд BDI(HЬIх нayЧнЬIx
pезyлЬTaтoB:

1. CпектpaлЬнЬIe линии КP этиленгликoля в oблaсти 800 см-l ЯBЛЯIотcя МapкepaМи пpиоyTcтвия
eгo МoЛeкyЛ B.цByХ oсFIoBIlЬIх кoнфopмaциях: хGy или хG'y. Пpи этoм B )ки,цкoМ этиЛeнгликoЛr
coДepx(aниe МoЛекyл в кoнфopмaЦИЯx типa xGy или хG'y знaЧитeлЬнo пprBЬIшarт оoдrpжaниr
МoЛекyЛ в кoнфopмaциЯx типa хTy.

2. Анaлиз ду6летa линиЙ КP пpoпилeнгликoЛЯ в oблaсти 800 ом-l ПoзBoЛяeТ yBeprннo pz}злиЧaTЬ
Мr)rЦy сoбoй ДBa eгo изoмepa: l,2-пpoпиленгликoлЬ (CHз-CH(OH)-CHz-OH) и 1.3-
пpoпиЛeнГЛикoЛЬ (Ho-CHz.CHz-CHz-oH).

3. КoнфopМaциoннЬIй coстaв N'oлeкyл эTилеHгликoЛЯ уI l,3.пpoпилeнгликoЛя сyщeсTBeннo нe
МeняeTся пpи иx paсTBopeНИИ B Bo.це Пpи кoМнaтнoй TeМпepaType BПЛoTЬ дo мoлЬнoГo
сo.цrpжaния гликoлeй, paвнoгo 1 0olo.

4. Haибoлeе BrpoяTнoй кoнфopмaциeй Мoлекyл )lff.цкиx и твёpдьIx ПoлиэTиЛeнгликoлей пpи
кo мнaтнoй теМпepaTypе ЯBЛяется кoнфopмaц ия cпиpaли 7 2.

5. Пoлoжeния пикoB и oтнoсиTeЛЬ]AraЯ интeнсиBI{oсTЬ ПoЛoс BaлеIlTIlЬIx кoлебaний C-C и C:C
связeй бemа.кapoтинa B cпeкTpaх pезoнaнснoгo и неpезoнaFlснoгo КP пpaктиЧески сogпaДaют ДJIя

Диaп:lзoнa .цлиtl BoлI{ вoзбyждaloщегo излyЧeНИЯ oт 473 дo 785 нМ и зaBисЯт ToлЬкo oT TиIIa
иЗoМеpa.

6. Пoлoжeниe пoлoсЬI BaлeнтнЬIx кoлeбaний C:С овязeй mpсШc-ИЗoМеpoB кapoтинoидoB зaBисиT'
глaBнЬIМ oбpaзoм, oT длинЬI сoпpлкeниЯ' cДBИГaЯсЬ B низкoЧaсToTнylo oблaсть с yBеЛичeниеNI

.цлины послeднeй. Слaбaя зaBисиМoсTЬ er Пoлo)кeния oт стpyкTypьt бoкoвьIх и кoнцeBЬIх гpyпп
ПoзBoЛЯeT испoлЬзoBaтЬ эTo .цЛя oцeнкИ ДЛИHЬI сoпpflкeниЯ p:rзлиЧнЬIх MoЛeкyл' сoДepжaщиx
ПoЛиeI{oBЬIе цrпи.

7, ИнтeнcиBнoсти пoЛoс BtlЛентнЬIx кoлебaний С-С иC:С связeй кapoтиFloиtoB yBrЛичиBaIoTся с
poсToМ Длины сoпpяжeниЯ ИЛИ МaссЬI кoнцеBЬIx гpyпП. Ha.пичие зaМесTиTeлeй (бoкoвьrх CHз
ГpyПп) B пoЛиrнoBoй цeпи пpиBoДиT к искpиBлеI{ию yгЛеpo.цнoГo скeлетa Moлrкyл кapoTиHoи,цo3'
paсщепЛrниЮ и yМенЬшrнию иI{TeнсиBнoстей Пoлoс BaЛeнтнЬIx кoлeбaний С-С и C:C связей.

,{иссepтaция Hoвикoвa B.с. пo cуTИ ЯBЛЯeTcЯ рt}зBитиrМ aктyaльной кoнцeпции
испoлЬзoBaния сПектрoскoпии кoмбинaциoннoГo pacceЯHИЯ B сoBoкyпнocTи с сoBpeMrннЬIМи
МeTo.цaМи кBaнтoBo.хиMическиx paсuётов ДЛЯ идeнтификaЦИИ, aНaJlИЗa vI Moнитopингa
opгal{ичrских BrщeсTв, с oднoй сTopoнЬI, иМeЮщих сЛoжнyЮ стpyкTypy (нaпpимep' Bслe.цсTBиe
ПpисyтсTBия B Ilих МoЛекyл B ptlзлиЧt{ьrx кoнфоpМaциях и/или изoМepнЬIх сoсToяI{ияx), a с
дpyгoй _ бoльпroe нayЧнo-ПpaкTиЧeскoe знaчrниe. Пoлyueнньte в paбoтe pезyлЬтaтЬI мoryт бьlть



испoЛЬзoBaны пpи иcслeДoBaI{ИI4 И ДИaftIoсTикe кaк иоxo.цнЬIХ сoeдинений, тaк и кoнеЧнoй
пpoДyкции хиМичeскoй, пищевoй' кoсМетичeскoй и фapмaцeвTиЧeскoй ПpoмЬIшлeннoсти. Кpoме
тoгo, oHи МoгyT cЛy)китЬ oснoвoй NIЯ paзpaбoTки нoBЬIx Метo.цoB oпpeДеЛrния кot{центpaций,
xиМичeскoгo и изoМеpнoгo сoсTaвa кapoTинoи.цoB B pазЛиЧныx pacTeНИЯX' селЬскoхoзяйственньrх
Пpo.цyкTax' a Taк)ке Tкaняx чеЛoBeкa и )киBoTнЬIx.

Hayннaя нoBизI{a Пpo.цeЛaннoй Hoвикoвьlм B.C. paбoтьl, B пepBylo oЧepeДЬ' зaклЮЧaeтоя B
пpoBe.цeнии кoМПЛекснoгo aHaJIИЗa зaBисиMoоTи спrкTpoB КP воeх иссЛе,цoBaннЬIх ГЛикoлeй oт
кoнфоpмaциoннoгo сoсTaBa их МoлeкyЛ пpи yuёте всеx cтaбиЛЬныx конфopмaциЙ. Изунeнa
зaBисиМoсTЬ спeктpoв КP мoлекyлы пoлиэтиЛенгликoЛЯ B нaибoлеe веpоятнoй кoнфopмaции
cПИpaЛИ 7z oт ee,цЛинЬI. Meтoдoм сПекTpoскoпии КP пoкaзaнo, Чтo B xси,цкиx и TBеp.цьlx oбpaзцax
ПЭГ нaибoлеe вepоятнoй ЯBЛЯeTсЯ MoлекyЛяpнtи конфopмaция crIИpaЛИ 7z. И нaкoнeц'
yоTal{oBЛеt{o Bлияниr стpyктypы бокoвьlx и кo}IцeBЬIx гpyпп кapoтинoи.цoB нa и}ITеI{сиBнoсTЬ и
сTpyкTypy линиЙ B иxспeкTpaxКP.

B целoм ДисcrpTaциoннtut paбoтa Hoвикoвa B.C. пpoизBoДиT пpияTнoе Bпeчaтлениe.
Bиднo, ЧTo aBтopoМ пpo,цеЛaн бoльцroй oбъем эксПrpимeнтaльнoй и теopeтиЧескoй paбoтьl, a
TaЮке пpoвeДeн aДeквaтньlй aНaЛИЗ пoЛyЧе}lнЬIx prзyлЬTaToB. Ее текст нaПисaн xopoшиМ
нayЧнЬIМ ЯзЬIкoМ и сoДep)киT ЛиlпЬ нeзнaЧитeЛЬнoe кoлиЧrсTBo oпeЧaToк.

B тo же BpеМя ДиссepTaциoннaя paбoтa не свoбo.цнa oT I{едoсTaTкoB и нrлЬзя Hе сдеЛaTЬ
pяд зaмeнaний.

l. B тeкстe. aвтopефеpaTa И сaмoй диссеpTaции испoЛЬзyются BeсЬМa свoeoбpaзньtе спoсoбьl
oПИcaЕИЯ кaк еe стpyкTypЬI, тaк и oTсЬIЛoк к ee oпpе.цeлeннЬIм фpaгментaм. Taкo в aвтopeфepaтe
(стp.9) нaписaнo: ,,Pабomа 

'.' cocmoum uз ввedeнuя, Лumepаmуpнozo o6зopа, zЛсtвьl, nocвящённoй
onucаншo uccлеdуемьtх oбpазцoв u лlеmodoв uccлedoванuй, 4 zлав, codepэюащuх pеЗуЛьmаmы u uх
oбcуэюdeнue,...', BMeсToтoгo,нтобЬIскaзaTЬ,кaкoбьIчнo',,...ИЗ6гЛaB...',иyжeпoToМ.цaTЬиx

pacшифpoвкy. B TeксTе,циссepтaциуI' HaчИHaЯ с ГлaвьI 1 (стp.ll) пoявляlTся' ниг,цe pal{ee нe
oгoBoprннol' пoI{яTиe..PaздeЛ', -,....вcех uccЛеdуeмых в pабome вeщеcmв npu ucnoЛьцoвслluu

npozpаJ|4\v|ы <Irpupodа> p2J Qазdел к2.3, Кванmoвo-хu]''uчecкoe лlodeлupoванue|' Ilodpoбнoе
onucанue nаpамеmpoв pаcuёmoв npuвedeнo в pазdeлe.,'Bсe этo зaTpy.цняeT aДeкBaтнoe Boспpиятие

сo.цеpжat{ия ПpeДстaBленнoй paбoтьl.

2. Учитьlв:UI BcпoмoгaTeлЬнoe испoЛЬзoBal{иe B paбoте пel{Taнa B кaЧrсTBе I\,Io,цеЛЬHoГo oбъектa
.цля oПpeдeления oптиМaJIЬнЬIх ПapaМeTpoв paсvётa стpyКгypЬI и сПeктpoв КP иcслeдyeМыx
сoе.цинений, нe следoвaлo бьl нaЧинaтЬ с eгo oписal{ия литepaтypньlй oбзop. Бoлеe лoгичнo бьrлo

бьl пoместиTЬ эTy инфopмaцию в Глaвy 2,,Обpaзцьlи МeTo.цы исследoBaния''.



3. Из oписaНИЯ, ИcПo.ПЬзoBaBIIIeГoся B paбoтe ,,ПЭГ c л4oЛeкуЛяpнoй маccoй om ]500 do 107 ,\а,,
(Глaвa 2, слp.29) нe яснo из кaкoгo истoЧникa oн бьlл ПoЛyЧrн. Кpoмe тoГo, Bo Bсех oписaннЬIх B

сooTBeTстBylощей Глaвe 5 экспеpиMeнтax гoBopиTся o ПЭГ о МaкоиМulЛьнoй мoлекyляpнoй
мaссoй 40 000.{a,.rтo Зaь,leTнo МeнЬшIe' чeм 107,Цa.

4. B Глaве 2 (cтp.29) ГoBopиTся: ,,Bcлedcmвue meхнuчeскuх ocoбeннocmeй ucnoЛьЗуел1ьlх

cnекmpo]||еmpoв КP П35,]3бJ, dля наuбoлеe uнфopлааmuвнoй dля аналuза oблаcmu cneкmpа КP
400-2200 cм-I ucnoль^oвсUlocь ЛаЗеpнoе uтЛучeнuе c dлuнаlt,tu вoлн 473, 532, 633 u 785 нл,r, dля
oблаcmu 2200- 4000 cм-] _ uъЛучeнuе c dлuналlu вoЛн 473, 532,633 u 67] нл,t',. Хoтелoсь бьI

пoнятЬ, кaкиe иМеHнo ..теxничeскиe oсoбeннoсти,'aвTop иМeeт в видy? oсoбeннo, yЧиTЬIBaя

интepпprтaциЮ aBTopoМ пoЛyченныx знaчений oтнorrleния инTeнсиBIloсTи пoЛoс в спектpaх КP
.,.,.в чаcmнocmu' вЛuянuеJ|4 onmuчеcкuх Э,1lе^4енmoв (кaких???) нсt uнmенcllвнocmь

pеZucmpuweЛrozo pсlcc еянItoao свemа c pа?Лuчttoй noляpuз ацueй,, (стp.78).

5. Bесьмa оTpaHнЬIM кtDI(eтся пepвoe yпoМинaниe испoльзoBaBIIIиxcЯ B эксПrpиMеHTax..фpyктoв и
oвoщей'' (без кaкoй-либo кot{кpeTизaции) лиrпь нa cтp.29 Пpи oписaнии эксПepимeнтaльнoй
yсTaнoBки .цЛя pеГисTpaции спекTpoв КP (сxeмy кoтopoй, кстaTи' бьIлo бьI ПoЛезнo пpиBrсти B

TeксTе диссеpтaции).

б. Bьrбop пeнтaнa ДЛя oПpeДeЛeния oПтиМaЛЬных пapaМетpoв paснёTa Moлекyляpнoй cTpyктypы и
сПeКtpoB КP с пoМoщЬ}o пpoГpaмМЬI кПpиpoдa> в пpиближeнии гu}зoвoй фaзьl без yнётa
Ме)кМoЛeкyЛяpнoгo взaимoдейсTBия И испoЛЬзoBaние пoлyЧrннЬIх prзyЛЬтaToB ,цЛя

пoсЛеДyющeГo Мo.цeЛиpoBaния спекTpoB КP иссле.цoBaннЬIХ сoединeниЙ являeтcя IIe BпoЛне
кoppекTнЬIм. Этo, собcтвeннo, и нa[Iлo сBoе oтpa.rкениl' B ЧaстI{oсTи, B тoМ, чтo.? duаnазoнe
2800-3100 cм-] наблюdаlomcя ЗначumеЛьныe o|nЛuч,lя Экcnepuл,tенmсUbньtх |l pаccчumанных
cnекmpoв КP (Pucункu ]4, 15 u 16). Bcе наблюdаемыe omлuчuя J'4o2уm бьtmь cвяЗсtньl c в]l|уян|*eJvl

J}4e}ю]v'o]lе|<у]Ulpньlх в7сl|LJvIodейcmвuй, в чаcmнocmu меъtсJvloЛекуЛяpных вodopodньlх cвя3ей, на
кoнфoplиацuoнньtй coсmав zлuкoлей u псlpа]Иеmpы uх cneкmpoв КP''.
7, Pacтитe.пЬнaя кJleтЧaткa TьIкBЬI, Пеpцa' МaтДapИНa и мopкoBи пo oпpеДrлениIо нe яBЛяeTся

биoткaнью (отp.99).

Cлeдyет oтмeTиTЬ, чTo ПриBeДeннЬIe BЬIlПе зaмеЧaниЯ t{е яBЛяIoтсЯ пpинциПиilЛЬнЬIМи и

не сни}кaIоT нay.rнoй знaЧиМoсTИ ДИcceщaциoннoй paбoтьr Hoвикoвa B.C. Paбoтa инTepеснa и

aкTyzrлЬнa. Hayuньtе пoлoжeния' BЬIBo,цЬI и peкoп,IeнДaЦИИ, сфopмyлиpoBaннЬIе B ДиссrpTaЦИИ'B
цеЛoN4' ДoсToBrpнЬl И ДoсTaToЧнo oбоснoBaHЬI.

AпpобaЦия paбoтьl Пpoвo ДИЛacЬ Нa 18 poссийскиx 14

CoдеP)кaние paбoTЬI ПpеДcTaвЛrнo в 7 ПеЧaTHЬIх paбoт &X, B T6NI

ПrprЧlнЬ pецrHзиpyеМЬIx HayЧHЬIх изДaHий BAК.

Mr)кДyнapoДHЬrx кoнфеprнци Яrt.

ЧИсЛе , B 6 сTaTЬ ЯX, BкЛIоЧеHI{ЬIх B
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Aвгopeфеpaт диссеpтaции aДекBaтнo oтpФкaeт rе сo.цepжal{ие.

Taким oбpaзoм, нa oсноBaн vIИ aтulИзa пpеДсTaBлеIlньIх ,цaHнЬIx' Moжнo зaкJIIoчитЬ, Чтo

.tФcpгаIlиoннilr paбoтa Hoвиковa Baсилия Cеpгеeвиua oTBeчaет фopмaльньIм щeбoвaшИЯN|'

ryGшшJ'яемыl{ пyHктoМ 9 ..Пoлoжeния o пopя.цкe пpисyжДeния yчrнЬIx сTeпeнeй'',

yrшptденным ПoстaIIoBлениeм Пpaвитeльствa PФ J$ 842 oт 24.09.2013 в Чaсти сoиcкaниЯ

утспoй стrпени кaн.ци.цaTa l{ayк кaк зaкoнченнaя HayЧнo.квa.пификaциoннaя paбoтa, a ee aвTop

л}rжrвает пpисy)к.цeнI4Я eNIУ yuенoй cтeпени кaндиДaTa физикo-мaтеMaтиЧrокиx нayк Пo

сrrециaJIьI{oсти 0 l . 04. 07 . физикa кoндeнсиpoBal{нoгo сoстoяния.
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