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îôèöèàëüíîãî îïïîíåíòà î äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå                                                        

Ïàòèëü Åêàòåðèíû Äìèòðèåâíû                                                                           

«Êîëè÷åñòâåííûé àíàëèç è ìåõàíèñòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ïðîöåññîâ R-NHC-ñî÷åòàíèÿ â 

ïàëëàäèåâûõ êàòàëèòè÷åñêèõ ñèñòåìàõ»,                                                                            

ïðåäñòàâëåííîé íà ñîèñêàíèå ó÷åíîé ñòåïåíè êàíäèäàòà õèìè÷åñêèõ íàóê                                                         

ïî ñïåöèàëüíîñòè 1.4.4- ôèçè÷åñêàÿ õèìèÿ. 

 

Äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà Ïàòèëü Åêàòåðèíû Äìèòðèåâíû ïîñâÿùåíà èçó÷åíèþ è 

ðàçðàáîòêå ìåòîäîëîãèè êîëè÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ îñíîâíûõ ïóòåé òðàíñôîðìàöèè è 

äèíàìè÷åñêîé ïðèðîäû N-ãåòåðîöèêëè÷åñêèõ êàðáåíîâûõ êîìïëåêñîâ ïàëëàäèÿ â óñëîâèÿõ 

ïðàêòè÷åñêè çíà÷èìûõ êàòàëèòè÷åñêèõ ðåàêöèé òîíêîãî îðãàíè÷åñêîãî ñèíòåçà.  

%&'()*+,-.'+/0)1-'23/Ìåòàëëîêîìïëåêñíûé êàòàëèç èãðàåò âàæíóþ ðîëü â öåëîì 

ðÿäå ïðàêòè÷åñêè çíà÷èìûõ ïðîöåññîâ îðãàíè÷åñêîãî ñèíòåçà. Â õîäå ðàçâèòèÿ îáëàñòè 

ìåòàëëîêîìïëåêñíîãî êàòàëèçà â êà÷åñòâå àëüòåðíàòèâû ôîñôèíîâûì ëèãàíäàì áûëè 

ïðåäëîæåíû N-ãåòåðîöèêëè÷åñêèå êàðáåíîâûå ëèãàíäû (NHC). Èññëåäîâàíèÿ ïîñëåäíåãî 

äåñÿòèëåòèÿ ðàñøèðèëè ïðåäñòàâëåíèÿ î ìåõàíèçìàõ ðåàêöèé, êàòàëèçèðóåìûõ 

êàðáåíîâûìè êîìïëåêñàìè è ïîçâîëèëè ñôîðìóëèðîâàòü òåîðèþ äèíàìè÷åñêîãî êàòàëèçà. 

Ýòà òåîðèÿ ïîäðàçóìåâàåò òðàíñôîðìàöèþ èñõîäíîãî êîìïëåêñà ïîä âîçäåéñòâèåì 

ó÷àñòíèêîâ êàòàëèòè÷åñêîé ðåàêöèè, êîòîðàÿ ïðèâîäèò ê âûñâîáîæäåíèþ ìåòàëëà ñ 

îáðàçîâàíèåì êëàñòåðîâ è íàíî÷àñòèö, íàõîäÿùèõñÿ ìåæäó ñîáîé â äèíàìè÷åñêîì 

ðàâíîâåñèè. Ïðîöåññ òðàíñôîðìàöèè Pd/NHC-êîìïëåêñà ñîïðîâîæäàåòñÿ íå òîëüêî 

îáðàçîâàíèåì ìåòàëëè÷åñêèõ ÷àñòèö, íî è îáðàçîâàíèåì ïðîäóêòîâ R-NHC-ñî÷åòàíèÿ. 

Âàæíîñòü èçó÷åíèÿ ïðîöåññîâ R-NHC-ñî÷åòàíèÿ ïðîäèêòîâàíà òåì, ÷òî îðãàíè÷åñêèå 

ðåàêöèè, êàòàëèçèðóåìûå Pd/NHC-êîìïëåêñàìè, ìîãóò ïî-ðàçíîìó ïðîòåêàòü íà ðàçëè÷íûõ 

êàòàëèòè÷åñêèõ öåíòðàõ, îáðàçóþùèõñÿ èç îäíîãî ïðåäøåñòâåííèêà. Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî 



2 

 

ïðîöåññ R-NHC-ñî÷åòàíèÿ îïèñàí â ëèòåðàòóðå, åãî êîëè÷åñòâåííîå èññëåäîâàíèå 

îñòàâàëîñü íåðåøåííîé çàäà÷åé, à ìåõàíèçì ïðîöåññà îñòàåòñÿ ìàëîèçó÷åííûì. Âûÿâëåíèå 

êëþ÷åâûõ ôàêòîðîâ, âëèÿþùèõ íà ñêîðîñòü è ïóòè òðàíñôîðìàöèè Pd/NHC-êîìïëåêñîâ â 

êàòàëèòè÷åñêèõ ñèñòåìàõ, ïîçâîëèò äîáèòüñÿ æåëàåìîé àêòèâíîñòè è ñåëåêòèâíîñòè 

êàòàëèçàòîðîâ â ðàçëè÷íûõ êàòàëèòè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ. Ïîýòîìó ðàçðàáîòêà ìåòîäîëîãèè 

êîëè÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ R-NHC-ñî÷åòàíèÿ, íåñîìíåííî, ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíîé çàäà÷åé. 

4)(5,)6/,-789,)/çàêëþ÷àåòñÿ â/âûÿâëåíèè çàêîíîìåðíîñòåé ïðîòåêàíèÿ ïðîöåññà 

Ph-NHC-ñî÷åòàíèÿ â ðåàêöèè ìåæäó Pd/NHC-êîìïëåêñîì è èîäáåíçîëîì íà ïðèìåðå 

øèðîêîãî êðóãà NHC-ëèãàíäîâ ñ ðàçëè÷íûì ðàçìåðîì öèêëà è çàìåñòèòåëÿìè ïðè àòîìàõ 

àçîòà. Âïåðâûå ïðîâåäåí êîëè÷åñòâåííûé àíàëèç íàáîðà ïðîäóêòîâ  

H-NHC-, Ph-NHC- è O-NHC-ñî÷åòàíèÿ, îáðàçóþùèõñÿ ïðè ïðîâåäåíèè ðåàêöèé Ìèçîðîêè-

Õåêà, Ñîíîãàøèðû è òðàíñôåðíîãî ãèäðèðîâàíèÿ àëêèíîâ. Êâàíòîâîõèìè÷åñêîå 

ìîäåëèðîâàíèå ïîêàçàëî, ÷òî ðàññ÷èòàííûå ïîòåíöèàëüíûå áàðüåðû äëÿ Ph-NHC-

ñî÷åòàíèÿ îòíîñèòåëüíî íåâûñîêè, ÷òî ïîäòâåðæäàåò âîçìîæíîñòü ïðîòåêàíèÿ äàííîãî 

ïðîöåññà â êàòàëèòè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ.  

:0)&'85;.&)6/ 9,)58<-.'+3/ Ïðåäëîæåíà ìåòîäèêà îáíàðóæåíèÿ è 

êîëè÷åñòâåííîãî îïðåäåëåíèÿ ïðîäóêòîâ ïðåâðàùåíèÿ Pd/NHC-êîìïëåêñîâ íà ôîíå äðóãèõ 

êîìïîíåíòîâ ñëîæíîé ðåàêöèîííîé ñìåñè ìåòîäîì ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè ñ èñïîëüçîâàíèåì 

äåéòåðèðîâàííûõ àíàëîãîâ îïðåäåëÿåìûõ âåùåñòâ â êà÷åñòâå ñòàíäàðòîâ.  

Ä-.'-7;0,-.'+ ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïîäòâåðæäàåòñÿ ïóáëèêàöèÿìè 

Äèññåðòàíòà, ïðåäñòàâëåíèåì ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ íà íàó÷íûõ êîíôåðåíöèÿõ è 

îòñóòñòâèåì ïðîòèâîðå÷èé ìåæäó ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè ðàçíûìè ìåòîäàìè 

èññëåäîâàíèÿ è ðàíåå îïóáëèêîâàííûìè â ëèòåðàòóðå.  

='0(&'(0)/8/-1>;</0)1-'23 Ïðåäñòàâëåííàÿ äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà èçëîæåíà íà 

126 ñòðàíèöàõ ìàøèíîïèñíîãî òåêñòà, âêëþ÷àåò 45 ðèñóíêîâ, 16 ñõåì, 10 òàáëèö è 3 

óðàâíåíèÿ è ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, îáçîðà ëèòåðàòóðû, îáñóæäåíèÿ ðåçóëüòàòîâ, 

ýêñïåðèìåíòàëüíîé ÷àñòè, çàêëþ÷åíèÿ, âûâîäîâ, ñïèñêà ñîêðàùåíèé, áëàãîäàðíîñòåé è 

ñïèñêà öèòèðóåìîé ëèòåðàòóðû, âêëþ÷àþùåãî 134 èñòî÷íèêà. 

Âî 77;?;,88 îáúÿñíåíà àêòóàëüíîñòü ðàáîòû, ñôîðìóëèðîâàíû öåëü è çàäà÷è 

èññëåäîâàíèÿ, îáñóæäåíû íàó÷íàÿ íîâèçíà è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ïîëó÷åííûõ 

ðåçóëüòàòîâ. 

Â @;07-A/ B*)7; èçëîæåí ëèòåðàòóðíûé îáçîð, îõâàòûâàþùèé ðàáîòû, 

ïîñâÿùåííûå îáðàçîâàíèþ ïðîäóêòîâ R-NHC-ñî÷åòàíèÿ â õîäå òðàíñôîðìàöèè NHC 

êîìïëåêñîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ ïîä äåéñòâèåì êîìïîíåíòîâ ðåàêöèîííîé ñìåñè.  
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Âî 7'-0-A/B*)7; ïðîâåäåíî îáñóæäåíèå îñíîâíûõ ðåçóëüòàòîâ èññëåäîâàíèÿ. 

Â '0;'+;A/ B*)7; ïðåäñòàâëåíû ìåòîäèêè ñèíòåçà, îïèñàíû óñëîâèÿ ïðîâåäåíèÿ 

êàòàëèòè÷åñêèõ ðåàêöèé, ïðèâåäåíî îïèñàíèå ñïåêòðîâ ßÌÐ 1Í è 13Ñ, îïèñàíà ïðîöåäóðà 

ïðîâåäåíèÿ êîëè÷åñòâåííîãî àíàëèçà ìåòîäîì ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè. 

Îäíîé èç ïðèîðèòåòíûõ çàäà÷ äèññåðòàöèîííîãî èññëåäîâàíèÿ áûëî îïðåäåëåíèå 

çàêîíîìåðíîñòåé ïðîòåêàíèÿ R-NHC-ñî÷åòàíèÿ äëÿ êîìïëåêñîâ ïàëëàäèÿ, ñîäåðæàùèõ 

NHC-ëèãàíäû ðàçëè÷íîé ïðèðîäû. Äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è èñïîëüçîâàëñÿ êîìïëåêñíûé 

ïîäõîä, ñî÷åòàþùèé ìîëåêóëÿðíîå ìîäåëèðîâàíèå, ìîíèòîðèíãè ðåàêöèé â ðåàëüíîì 

âðåìåíè ìåòîäîì ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè è èñïîëüçîâàíèå ýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèè äëÿ 

àíàëèçà íàíîðàçìåðíûõ ñîåäèíåíèé ïàëëàäèÿ. 

Áûëè ïðîâåäåíû êâàíòîâîõèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû äëÿ ðåàêöèé ñ ó÷àñòèåì êîìïëåêñîâ, 

ñîäåðæàùèõ ñåìü NHC-ëèãàíäîâ, ðàçëè÷àþùèõñÿ ðàçìåðîì è íàñûùåííîñòüþ öèêëà, à 

òàêæå çàìåñòèòåëÿìè ïðè àòîìàõ àçîòà.  

Èíòåðåñíîé è î÷åíü âàæíîé îñîáåííîñòüþ êîìïëåêñîâ ïàëëàäèÿ ñ êàðáåíîâûì 

ëèãàíîì, èìåþùèì èçîïðîïèëüíûå çàìåñòèòåëè ÿâëÿåòñÿ íåâîçìîæíîñòü ðàçìåùåíèÿ 

÷åòûðåõ ëèãàíäîâ â êîîðäèíàöèîííîé ñôåðå ìåòàëëà, ÷òî ïðèâîäèò ê 

òðåõêîîðäèíàöèîííûõ êîìïëåêñîâ, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé èõ áîëåå âûñîêèõ ýíåðãèé ïî 

ñðàâíåíèþ ñ êîìïëåêñàìè ñ ëèãàíäàìè èìåþùèìè ìåòèëüíûå èëè ìåçèòèëüíûå 

çàìåñòèòåëè. Îòìå÷åííûå îñîáåííîñòè îòðàæåíû íà ýíåðãåòè÷åñêèõ ïðîôèëÿõ ðåàêöèé.  

Ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ ïðîäóêòà Ph-NHC-

ñî÷åòàíèÿ áûëî ïðîâåäåíî ìåòîäîì ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè ñ èîíèçàöèåé 

ýëåêòðîðàñïûëåíèåì (ÈÝÐ-ÌÑ).  

Ïîñêîëüêó ìåòîä ÈÝÐ-ÌÑ äàåò âîçìîæíîñòü çàðåãèñòðèðîâàòü ìîëåêóëÿðíûå 

êîìïëåêñû ïàëëàäèÿ, ðàñòâîðåííûå â ðåàêöèîííîé ñìåñè, íî íå ïîçâîëÿåò çàôèêñèðîâàòü 

îáðàçîâàíèå ïàëëàäèåâûõ íàíî÷àñòèö, òî èõ íàëè÷èå â ðàñòâîðå îïðåäåëÿëè ìåòîäîì 

ïðîñâå÷èâàþùåé ýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèè (ÏÝÌ).  

Êà÷åñòâåííîå è êîëè÷åñòâåííîå îïðåäåëåíèå ïðîäóêòîâ R-NHC-ñî÷åòàíèÿ, 

îáðàçóþùèõñÿ â ïðîöåññå òðàíñôîðìàöèè ïðåäøåñòâåííèêà êàòàëèçàòîðà Pd/NHC áûëî 

ïðîâåäåíî íà ïðèìåðå ðåàêöèé Ìèçîðîêè-Õåêà, Ñîíîãàøèðû è òðàíñôåðíîãî ãèäðèðîâàíèÿ 

äèôåíèëàöåòèëåíà. Â õîäå êàòàëèòè÷åñêîé ðåàêöèè èñõîäíûé êîìïëåêñ òðàíñôîðìèðóåòñÿ 

íå òîëüêî â èñêîìûå ïðîäóêòû ñî÷åòàíèÿ.  Ïðåäâàðèòåëüíûé àíàëèç ðåàêöèîííûõ ñìåñåé 

ìåòîäàìè ñïåêòðîñêîïèè 1Í ßÌÐ è ÈÝÐ-ÌÑ ïîêàçàë íàëè÷èå òàêèõ ïðîäóêòîâ, íî íèçêàÿ 

èíòåíñèâíîñòü ñîîòâåòñòâóþùèõ ñèãíàëîâ â ñïåêòðàõ íå âñåãäà ïîçâîëÿëà ïðîâåñòè èõ 
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êîëè÷åñòâåííóþ îöåíêó, ïîýòîìó äàííîå äèññåðòàöèîííîå èññëåäîâàíèå áûëî 

ñîñðåäîòî÷åíî íà êîëè÷åñòâåííîì îïðåäåëåíèè ïðåèìóùåñòâåííî èñêîìûõ ïðîäóêòîâ. 

Äèññåðòàíò óáåäèòåëüíî ïîäòâåðäèë êîððåêòíîñòü èñïîëüçóåìîãî èì ïîäõîäà. 

Íàèáîëåå äåòàëüíî áûëà èçó÷åíà ðåàêöèÿ Ìèçîðîêè-Õåêà Óâåëè÷åíèå çíà÷åíèé 

âûõîäà ïðîäóêòà Ph-NHC-ñî÷åòàíèÿ ìîæíî ïðåäñòàâèòü ðÿäîì IPr > IMes > BIMe, â 

êîòîðîì ïðîñëåæèâàåòñÿ çàâèñèìîñòü âûõîäà ïðîäóêòà îò ðàçìåðà çàìåñòèòåëÿ â ëèãàíäå. 

Ïðè èçó÷åíèè ðåàêöèè Ñîíîãàøèðû áûëî ðàññìîòðåíî îáðàçîâàíèå ïðîäóêòîâ 

ñî÷åòàíèÿ: H-NHC, Ph-NHC è O-NHC.  

Èçó÷åíèå ðåàêöèè òðàíñôåðíîãî ãèäðèðîâàíèÿ àëêèíîâ áûëà èññëåäîâàíà íà 

ïðèìåðå ïîëó÷åíèÿ  !"-ñòèëüáåíà èç äèôåíèëàöåòèëåíà. 

Ñ òî÷êè çðåíèÿ èññëåäîâàíèÿ ìåõàíèçìîâ êàòàëèòè÷åñêèõ ïðîöåññîâ âàæíîå 

çíà÷åíèå èìååò îöåíêà ìèíèìàëüíîãî êîëè÷åñòâà êîìïëåêñà ïàëëàäèÿ, ïðè êîòîðîì 

âîçìîæíî êîëè÷åñòâåííîå îïðåäåëåíèå öåëåâûõ ïðîäóêòîâ òðàíñôîðìàöèè. Èçó÷åíèå 

ïðåäåëà îáíàðóæåíèÿ ïðîäóêòîâ H-NHC, Ph-NHC è O-NHC áûëî ïðîâåäåíî íà ïðèìåðå 

êîìïëåêñà Pd/BIMe (ñ çàãðóçêàìè 5; 0,5; 0,05 è 0,005 ìîë.% â óñëîâèÿõ ðåàêöèè Ìèçîðîêè-

Õåêà.  

Â öåëîì, ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîêàçàëè ïðèìåíèìîñòü ïðåäëàãàåìîãî ïîäõîäà 

äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷, íàïðàâëåííûõ íà êîëè÷åñòâåííîå îïðåäåëåíèå ïðîäóêòîâ 

òðàíñôîðìàöèè èñõîäíîãî êîìïëåêñà â ðåàëüíûõ êàòàëèòè÷åñêèõ óñëîâèÿõ. Îäíàêî ïðè 

çàãðóçêå êàòàëèçàòîðà ìåíüøå, ÷åì 0,05 ìîë.% ïðîâåäåíèå òî÷íîãî êîëè÷åñòâåííîãî 

îïðåäåëåíèÿ íå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæíûì.  

Èçó÷åíèå êèíåòèêè îáðàçîâàíèÿ ïðîäóêòîâ ñî÷åòàíèÿ H-BIMe, Ph-BIMe è O-BIMe 

â óñëîâèÿõ ðåàêöèè Ìèçîðîêè-Õåêà ïîçâîëèëî ñäåëàòü âûâîä îá óñïåøíîé ïðèìåíèìîñòè 

ïðåäëîæåííîé ìåòîäèêè êîëè÷åñòâåííîãî îïðåäåëåíèÿ ìåòîäîì ÈÝÐ-ÌÑ äëÿ èçó÷åíèÿ 

êèíåòèêè ïðåâðàùåíèÿ Pd/NHC-êîìïëåêñîâ â ðàçëè÷íûå ïðîäóêòû R-NHC-ñî÷åòàíèÿ. 

Â ðàìêàõ èññëåäîâàíèÿ òðàíñôîðìàöèè Pd/NHC-êîìïëåêñà, áûë ïðîâåäåí ðàñ÷åò 

ïîëíîãî êàòàëèòè÷åñêîãî öèêëà ðåàêöèè Ìèçîðîêè-Õåêà. Â êà÷åñòâå ìîäåëüíîé ñèñòåìû 

áûëî ðàññìîòðåíî âçàèìîäåéñòâèå ìåòèëàêðèëàòà ñ èîäáåíçîëîì â êîíòèíóàëüíîé ñðåäå 

ÄÌÔÀ. Òàêæå áûëè ðàññ÷èòàíû êîíêóðèðóþùèå ïðîöåññû Ph-BIMe- è H-BIMe-ñî÷åòàíèÿ, 

âîçìîæíûå íà íåêîòîðûõ ñòàäèÿõ ðåàêöèè.   

Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî êàòàëèòè÷åñêèå ñèñòåìû íà îñíîâå êàðáåíîâûõ êîìïëåêñîâ 

ïàëëàäèÿ â óñëîâèÿõ ðåàêöèè Ìèçîðîêè-Õåêà ìîãóò òðàíñôîðìèðîâàòüñÿ â êàòàëèòè÷åñêè 

àêòèâíûå ôîðìû, íå ñîäåðæàùèå NHC ëèãàíäà. Äàííûå ïðåâðàùåíèÿ êîíêóðèðóþò ñ 

öåëåâîé ðåàêöèåé íà ñòàäèÿõ âíåäðåíèÿ àëêåíà ïî ñâÿçè Pd-Ñ è ëèãàíäíîãî îáìåíà. 
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Ïî ðåçóëüòàòàì ðàáîòû ñäåëàíû âûâîäû, êîòîðûå ïîëíîñòüþ îòðàæàþò äîñòèæåíèÿ 

Äèññåðòàíòà. 

 

Ïðè ÷òåíèè ðàáîòû âîçíèêëè çàìå÷àíèÿ:  

1. Ïðè âûïîëíåíèè êâàíòîâîõèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ áûëè óñòàíîâëåíû ñòðóêòóðû 

èññëåäóåìûõ èñõîäíûõ êîìïëåêñîâ ïàëëàäèÿ è èíòåðìåäèàòîâ îáðàçóþùèõñÿ â 

ïðîöåññå êàòàëèòè÷åñêîãî ïðîöåññà. Òàêàÿ èíôîðìàöèÿ ïðåäñòàâëÿåò áîëüøîé 

èíòåðåñ è áûëî áû öåëåñîîáðàçíî ïðèâåñòè ïîëíûé ðÿä èçîáðàæåíèé ñòðóêòóð è èõ 

ãåîìåòðè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, ïîëó÷åííûõ íà îñíîâàíèè êâàíòîâîõèìè÷åñêèõ 

ðàñ÷åòîâ.  

2. Â äèññåðòàöèè íà ñòð. 95, ðèñ. 44 ïîêàçàíî ðàâíîâåñèå ìåæäó èçîìåðàìè êîìïëåêñà 

ïàëëàäèÿ. Äëÿ ïîâåäåíèÿ êîìïëåêñîâ ïëàòèíû è ïàëëàäèÿ â ðàñòâîðàõ ýòî íå 

õàðàêòåðíî. Ïóòåì ïîñëåäîâàòåëüíîñòè îïðåäåëåííûõ ðåàêöèé âî ìíîãèõ ñëó÷àÿõ 

ýòî âîçìîæíî îñóùåñòâèòü, íî ïåðåõîä îäíîãî èçîìåðà â äðóãîé îáû÷íî ïðîòåêàåò 

ïðè ñóùåñòâåííîé ðàçíèöå èõ â óñòîé÷èâîñòè ñ êîëè÷åñòâåííûì ïåðåõîäîì â áîëåå 

óñòîé÷èâóþ ôîðìó. Íàñêîëüêî îïðàâäàíî íà ñõåìå óêàçàíèå ðàâíîâåñèÿ ìåæäó 

èçîìåðíûìè ôîðìàìè êîìïëåêñà 4? 

3. Â õèìè÷åñêèõ ïðîöåññàõ äîñòàòî÷íî ÷àñòî ìîæíî óâèäåòü ïðèìåðû ñèíåðãèçìà, 

êîãäà îäíîâðåìåííîå äåéñòâèå äâóõ ôàêòîðîâ îêàçûâàåòñÿ áîëüøå ñóììû èõ 

äåéñòâèÿ â îòäåëüíîñòè. Âåðîÿòíî, ýòî ìîæåò èìåòü ìåñòî â ñëó÷àå îäíîâðåìåííîãî 

ñóùåñòâîâàíèÿ â ðàñòâîðå èçîìåðíûõ ôîðì êîìïëåêñà. Ýêñïåðèìåíòàëüíî ýòî 

ìîæíî áûëî áû îöåíèòü, èñïîëüçóÿ ñìåñü äâóõ êàòàëèòè÷åñêè àêòèâíûõ êîìïëåêñîâ 

ïàëëàäèÿ. 

4. Äèññåðòàíòîì ôàêòè÷åñêè ïðåäëîæåíà âåðîÿòíî äîñòàòî÷íî óíèâåðñàëüíàÿ 

ìåòîäîëîãèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ êàòàëèòè÷åñêîãî 

ïðîöåññà. Ëîãè÷íî áûëî áû ñôîðìóëèðîâàòü âûâîä îá óíèâåðñàëüíîñòè 

ïðåäëàãàåìîãî ïîäõîäà è î åãî ïðèìåíèìîñòè ê äðóãèì êàòàëèòè÷åñêèì ðåàêöèÿì. 

5. Â äàííîé ðàáîòå ñëîâà «êàðáåí», «êàðáåíîâûé ëèãàíä» è «ëèãàíä» ÷àñòî 

èñïîëüçóþòñÿ êàê ñèíîíèìû, è â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ ýòî íå çàòðóäíÿåò ïîíèìàíèÿ 

òåêñòà. Îäíàêî äðóãèå íåéòðàëüíûå ìîëåêóëû è èîíû, ñâÿçàííûå ñ àòîìîì ïàëëàäèÿ, 

òàêæå ÿâëÿþòñÿ ëèãàíäàìè, õîòÿ è íåêàðáåíîâûìè. Ïîýòîìó èñïîëüçîâàíèå òåðìèíà 

«áåçëèãàíäûé êîìïëåêñ» íå î÷åíü óäà÷íî. Âåðîÿòíî, áîëåå óìåñòíî áûëî áû íàçâàòü 

åãî «íåêàðáåíîâûì êîìïëåêñîì». 

6. Äèññåðòàíò óäåëÿåò íåêîòîðîå âíèìàíèå èññëåäîâàíèþ îáðàçîâàíèÿ íàíî÷àñòèö 

ïàëëàäèÿ, ýòîò æå âîïðîñ àíàëèçèðóåòñÿ è â Ëèòåðàòóðíîì îáçîðå Äèññåðòàöèè. 
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Âåðîÿòíî, ñëåäîâàëî áû ñäåëàòü â ñîîòâåòñòâóþùåì ìåñòå Äèññåðòàöèè êàêîé-òî 

âûâîä î ðîëè îáðàçîâàíèÿ íàíî÷àñòèö â èññëåäóåìûõ ïðîöåññàõ. Èëè î òîì, ÷òî ýòîé 

ðîëüþ ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. 

Ñäåëàííûå çàìå÷àíèÿ íå ñíèæàþò âûñîêîé îöåíêè ðàáîòû, íèêàê íå êàñàþòñÿ íîâèçíû 

è äîñòîâåðíîñòè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.   

Àâòîðåôåðàò äèññåðòàöèè è îïóáëèêîâàííûå ðàáîòû îòðàæàþò îñíîâíîå 

ñîäåðæàíèå ðàáîòû. Ïóáëèêàöèè àâòîðà ïîäòâåðæäàþò åãî âûñîêèé ïðîôåññèîíàëüíûé 

óðîâåíü. 

Ðåçóëüòàòû ðàáîòû ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû â Èíñòèòóòå êàòàëèçà èì. Ã.Ê. 

Áîðåñêîâà ÑÎ ÐÀÍ, Èíñòèòóòå îðãàíè÷åñêîãî ñèíòåçà ÓðÎ ÐÀÍ èì. È.ß. Ïîñòîâñêîãî, 

Èíñòèòóòå ôèçè÷åñêîé õèìèè è ýëåêòðîõèìèè èì. À.Í. Ôðóìêèíà ÐÀÍ, Èíñòèòóòå îáùåé 

è íåîðãàíè÷åñêîé õèìèè èì. Í.Ñ. Êóðíàêîâà ÐÀÍ, Èíñòèòóòå ýëåìåíòîîðãàíè÷åñêèõ 

ñîåäèíåíèé èì. À.Í. Íåñìåÿíîâà ÐÀÍ, Èíñòèòóòå ìåòàëëîîðãàíè÷åñêîé õèìèè èì. Ã.À. 

Ðàçóâàåâà è â  Èíñòèòóòå îðãàíè÷åñêîé õèìèè èì. Í.Ä. Çåëèíñêîãî ÐÀÍ, à òàêæå â ó÷åáíûõ 

êóðñàõ Ìîñêîâñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà èì. Ì.Â. Ëîìîíîñîâà è äðóãèõ ÂÓÇîâ. 

 

Äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà ñîîòâåòñòâóåò ïàñïîðòó ñïåöèàëüíîñòè 1.4.4. ! 

«Ôèçè÷åñêàÿ õèìèÿ» â ïóíêòàõ: 1. Ýêñïåðèìåíòàëüíî-òåîðåòè÷åñêîå îïðåäåëåíèå 

ýíåðãåòè÷åñêèõ è ñòðóêòóðíî-äèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ñòðîåíèÿ ìîëåêóë è ìîëåêóëÿðíûõ 

ñîåäèíåíèé, à òàêæå èõ ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê. 2. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå îïðåäåëåíèå 

òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâ, ðàñ÷åò òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé ïðîñòûõ è 

ñëîæíûõ ñèñòåì, â òîì ÷èñëå íà îñíîâå ìåòîäîâ ñòàòèñòè÷åñêîé òåðìîäèíàìèêè, èçó÷åíèå 

òåðìîäèíàìè÷åñêèõ àñïåêòîâ ôàçîâûõ ïðåâðàùåíèé è ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ. 7. 

Ìàêðîêèíåòèêà, ìåõàíèçìû ñëîæíûõ õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, ôèçèêî-õèìè÷åñêàÿ 

ãèäðîäèíàìèêà, ðàñòâîðåíèå è êðèñòàëëèçàöèÿ. 8. Äèíàìèêà ýëåìåíòàðíîãî àêòà 

õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé. Ìåõàíèçìû ðåàêöèè ñ ó÷àñòèåì àêòèâíûõ ÷àñòèö. 9. Ñâÿçü 

ðåàêöèîííîé ñïîñîáíîñòè ðåàãåíòîâ ñ èõ ñòðîåíèåì è óñëîâèÿìè ïðîòåêàíèÿ õèìè÷åñêîé 

ðåàêöèè. 11. Ïîëó÷åíèå ìåòîäàìè êâàíòîâîé õèìèè è êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ 

äàííûõ îá ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå, ïîâåðõíîñòÿõ ïîòåíöèàëüíîé è ñâîáîäíîé ýíåðãèè, 

ðåàêöèîííîé ñïîñîáíîñòè è äèíàìèêå ïðåâðàùåíèé õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, íàõîäÿùèõñÿ 

â ðàçëè÷íîì îêðóæåíèè, â òîì ÷èñëå â êëàñòåðàõ, êëàòðàòàõ, òâåðäûõ è 

æèäêîêðèñòàëëè÷åñêèõ ìàòðèöàõ, â ïîëîñòÿõ êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåäè è áåëêîâîì 

îêðóæåíèè.  
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