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.Щиссертация на тему: <<Квантово-химическое моделирование электроннф-
механических свойств нанотрубою> по научным специЕlльностям L.2.P.
Математическое моделцрование, численные методы и комплексы программ |и
|.4.4 ФизическаrI химиrI на соискание уIIеной степени кандидата технических HajK
Выполнена на кафедре информационньD( компъютерных технологий федератlь"оr[о
государственного бюджетного образовательного учреждения высше{о
образования <<Российский химико-технологический университет имеriи
Д. И. Менделеева). 

ТВ процессе подготовки диссертации Краснов Щlиитрий Олегович, ,rzq>
октября 1994 года рождениrI, был аспир€lнтом кафедры информационньiх
компьютерных технологий федерального государственного бюджетноliо
образовательного уIреждения высшего образования <<Российский химикф-,
технологIдIеский университет имени Д. И. Менделеевa>) с 01.09.2018 г. гiо
31.08.2022 г. Работает в РХТУ имени Д.И. Менделеева с 2018 года, в настоящфе
время: на должности главного специ€lJIиста отдела разработки и внедрения АИФ.
С 01.10.2023 г. по 30.09.2024 г. прикреплен на соискание уrеной степеriи
кандидата наук без освоения прогр€lмм подготовки на)лных и научнф-
педагогшIеских кадров в аспирантуре в РХТУ имени Д.И. Менделеева. 

I

Справка о сдаче кандидатских экзаменов вьцана в РХТУ
им. Д.И. Менделеева в2024 году. 

I

Научный руководитель Кольцова Элеонора Моисеевна, д.т.|.
по специапьности 05.17.08 Процессы и аппараты хими!Iеских технологиfi,
профессор, заведующий кафешlой информационЕых компьютерных технологr{й
федерального государственного бюджетного образовательного учрежденф
Высшего образования <<Российский химико-технологIдIеский университет имеriи
Д.И. Менделеева>. 

l

Науlный консультант - ,Щьячков Павел FfuколаевиII, д.х.н. по специатlънос{и
02.00.04 Физическая химия, профессор, главный научный сотрудник Инстиry{а
общей и неорганической химии им. Н.С. Курнакова РАН. l '

По результатам рассмотрения диссертации на тему: <<Квантово-химическdе
Моделирование электронно-механическID( свойств нанотрубою> приняdо
следующеезакJIючение. 
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lАкryалъностъ темы диссертационной работы обусловлена тем, .rlо
посвящена квантово-химическому моделированию электронно_механическчх
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методы машинного об)чения, методов молекулярной механики и молекулярнчй

динамикио а также подходов типа структура,свойство. 
l

Поlryчение методаNли квантовой химии и компьютерного моделцрОванЧ1

данных Ьб ,п.r.нтарной структуре, поверхностях потенциапьной и свободнdй

энергии, реакционной споЬобности и дин€lп{ике превращений ""*"r..ф
соединений, н1>(одящLжся в разлшшом окружении, в том числе в кпасrеРТ,
кJIатратах, твердых и жидкокрист€tплических МаТРИЦЕlХ, В ПОЛОЧХ

конденсированнъIхсред и белковом окружении. 
l

двтореферат отражает основное содержание диссертации. l ,

.щлссертация Краснова,щмитрия олеговича явJIяется завершенной науlнt-
квапификационной работой, содержащей резулътаты, поJIyIенные на основанчи

исследованиiт, цроведеннъж на высоком наушом и техническом уровне |с
применениеМ совремеНных метОдов иссЛедоваIIиII. Науrные положения, выволы 

|и

рекоменд ации, сформулированные автором, теоретшIески обоснованы и {е
вызывЕlют сомнениЙ. Представленные в работе результаты приналлежQт

Краснову ,Щдлитрию Олеговичу; они оригиЕапьны, достоверны и отли

науrной новизной и практической значимостью.
С )пIетом науrной зрелости автора, акту€tльности, науrной новизны

,rрч*rr"Ъской значимости работы, а также ее соответствиrI требовани

ПоложениЯ О порядке присужДечиЯ )ценьD( степеней в федеральн
государственном бюджетном учреждении высшего образования <<российс

химико-технологический университет имени Д. И. Менделеева>, предъявJIяе

к подобным работ€lм, диссертация на тему: <<квантово-химическое моделирован

электронно-механических свойств нанотрубою> рекомендуется к защите

соискание уlеной степени кандидата техниtIескlD( наук по науч

специальностям L,2.2. Математическое моделирование, численные методы

комплексы прогр€lплм и t.4.4 Физическ€ш химия

,Щиссертация рассмотрена на расшIФенном заседании кафедр

информационных компьютерньгх технологий федерапьного государственно

бюджетного образователъного учреждения высшего образования <<российскl

химико-технологIдIеский университет имени Д. И. Менделеева), состоявшем
(о8> мая2024 года, протокол J\b 16. В обсуждении приняJIи )ластие: д.т.н., про

Кольцова Э. М., Д.Х.Н., проф.Межуев я.о., Д.Т.Н., проф.Глебов м.Б., д.ф.-м.
проф. Щирельсон В. Г., к.т.н., доц. Василенко в. д., к.т.н., доц. Женса д. В., к.т.

доц. МиТричеВ и.и., к.т.н., доц. СеМенов г.н., ст. преп. Васецкий Д. М., к.т.

доц. Зубов Д.В.
Гiр"""rаrrо участие в голосовании 16 человек. Результаты голосования: <<З

_ 16 
".no".*, 

<ПротивD - 0 человек, воздержапись - 0 человек, протокол Ng 16

<€8) мая2024 r.
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шротокол

кафедры""ф"JJffi1l'J"ТТ"ffiflТfr ьD(технологий
РХТУ им. Д. И. Менделеева

от <<28>> мая2024 г. Ng 1б

Присутствов€rпи:
От кафедры информационньIх компъютерньгх технологий:

1 Р.*uф. ЩТц.:.н., проф. Кольцова Элеонора Моисеевна,2. Щоцент каф. ИКТ, n.r.H., доц. Василенко Виолетта Анатолъевна,3, ,Щоцент каф. ИКТ, к.т.н., доц. Женса Андрей Вячеславовиl[,4, .Щоцент каф. ИКТ, к.т.н., доц. МитриIIев й"ч" Ilhоревич,5, Щоцент каф. ИКТ, к.т.н., доц. ЗубоЪ,Щмитрий Владимlарович,6. ,Щоцент каф. ИКТ, к.т.н., доц. СЪменов Геннадий й*опu."r",7, ,Щоцент каф. ИКТ, к.т.н., доц. Филиппова Елена Борисовна,! СтаршиЙ преподаВателъ каф. ИКТ, к.т.н. Шанева Анна Сергеевна,9. Старший преподаватель каФ. РКТ Васецкий длексей Мrrхаrlлович,10. Старший преподаватель каф. lлсТ ГЬсин Максим .Щмитриевич,
1 1. Ассистент каф. икТ Лебедев ,Щанила Александрович,12. Ассистент каф. икТ Лобанов Алексей Владимlарович,13. АссистеНт каф. икТ Кратттgццдников Роман Сфеевич,14. Ассистент каф. икТ Миронова Екатерина Алекс*дро""ч.
От диссертационного совета РхТУ. L .4.02 (физическая хийия) :1| Зав,каф. биоматериалов, Д.Х.Н., проф.-М.*у." Ярослав Олегович,
16 Зав.каф. квантовой химии, Д.Ф.-м.н., пdф. Щирелъсон ВлГригорьевич.
от кафедры кибернетики химико-технологических процессов :!. Зав.каф. кхтп, Д.Т.Н., проф. Глебов Михаил Борисович.
Также присутствовап научный консулътант диссертационЕой работы
,Щмитрия Олеговича:

]_8. Глав. науч. сотр. лаборатории квантовой химии иоIж рАн
Курнакова, д.х.н.о проф., ,Щьячков Павел FIиколаевич.
Всего присутствоваJIо: 1 8 человек.

Красно

)

ПОВЕСТКАЛ{Я

Х::*:у::"::::_jассмотрение диссертационной работы Краснова Дмитр

электронно-механических свойств нанотрубок)>.

l:Ч:_ "ыполнена 
на кафедре инфорЙационньD( компъютерньж техноло.rLLSLZL дчш\rJlv

9.т:l:"11" 1осУДарРfu9- бюджетного образователъного )чрежде
1ы9чего образования <<российский химико-технологический университет иметт тт а,,-_-
Д. И. Менделеева)).

н.
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IТема диссертационной работы Краснова Ддлитрия олеговича и 
"uу"""{Ируководитель Д.Т.Н., проф., заведующий кафедрой икТ Кольцова эф._

утверждены на заседании Ученого совета рхту им. ,щ.и. Менделеева от 4 октяьOя
2023 Г, ПРОТОКОЛ NЬ 5. Научный консулътант д.х.н., проф., главный 

"чу"""{исотрудниК лаборатории квантовой химии ФгБуН PAEI <<trftrстиryт общей Iи
неорганической химии имени н.с. Курнаковa> ,Щъячков П.Н. утвержде" ,rр"**о[*
и. о. ректора от 27 мм2024т Ns 992 ст. 

lСЛУIIIАIIИ: 
I

СообщеНие КрасНова rЩмитрия олеговиIIа, изложившего основное .одaр**r{.
своей дИссертаIIИонной работЫ на теN,Iу: <<Квантово-химическое моделиро"*r,|a
электроНно_мехаНических свойств нанотрубою>о представJIяемой на соискан1|е
уlеной степени кандLцата техническlD( наук по на)чным специалъностям L.2.b,
Математическое модел4рование, численные методы и комплексы ,rpo.pur, }"
I.4.4 Физическм химия. ' 

l

l
Краснову,Щlиитрию олеговичу были заданы след/ющие вогФосы, 

l

д.т.н., проф. Глебов М. Б.: l
'l 

Чтп qтlтт(тд.г.|с ттhАпlrАфлl. r.лfr^Ё F б fi l1. Что является предметом моделцрования - атомы или нанотрубки? Ес
нанотрубки, то тогда, как rIитывались атомы?
2. Сколъко в расчете братlось элементарных ячеек? Какова реальная дли{а
рассчитаЕньD( нанотрубок?
3. Как меняются магнитные поJIя во времени? Как )литывает
намагниЧеЁностЬ нанотрубки прИ расчете и)авнения Т Т Тrrедингера?
к.т.н., доц. Митричев И.И.:
1. Продемонстрирована зависимостъ частоты колебания электромагнитно
поля от радиуса нанотрубок. Зачем и почему выбраны именно указанные цруб:
для демонстрации зависимости? Только рqдиус нанотрубки влиrIет на ча
колебаний электромагнитного поля? Или другие парап{еф", ..оrетрии тоже?2. Продемонстрированы теоретические расчеты встраивания цепочек атомов
полость нанотрубок. Можно ли практически это осуществитъ? Как
нанотрубки можно создать?
з. точка, которЕи выбивается из общей картины на графике - это ошиб
Почему она так (<выбивается>)

информацию?
K.T.H.I доц. Женса А.В.:

из графика? Может именно она несет важIIу

1. Что делает гIрограммный комплекс? Сколъко строк кода и его объем? Ч
конкретно сделано вами?
2, Какие выводы были сделаны по работе? ,щаете ли вы какио-то рекоменд
экспериментаторам?
ст. преп. Васецкий А.М.:
1. Медная нанотрубка (10, 8) демонстрируеТ значение магнитного п9JUI в 7 рМеНЬШе, ЧеМ МеДНаЯ ТРУбlа (10, 7), ХОТя количество кана"пов проводимости у нбольше. С чем это связано?
д.т.н.l проф. Кольцова Э.М.:

в
е

?



2. Как н€lзывается рассчитанный потенциа.гl? Кто автор теории мето
линеаризованных присоединенньtх плоских волн?
з, Чем метод линеаризованных присоединенных цилиндриtIеских волн луч
метода линеаризованньIх присоединенных плоских волн?
4. Сколько базисньж функций при решении уравнения Шредингера метод
линеаризов€tнных црисоединенных плоских волн? А в методе линеаризованн
присоединенньIх ципиндрических волн?
5. Как выIIисJIяется колIдIество кансшIов ба.плистического
расчетах силы магнитного поJuI в хиралъньtх наноцрубкж?
6. КаК можно использовать поJryченные результаты? Какие с)шIеств
примерЫ использования нанотрубок из цветньD( и благородньж метагrлов?
7. Что было сделано в области моделирования свойств нанотрубок? Что
этого новое? Какова практическая значимость?
к.т.н.9 доц. Зубов Д. В.:
1. Что такое матричный гамильтониан? Расскажите о физическом смыс
элементов матричного гамильтониана.
к.т.н.l доц. Василенко В. А.:

2. Программный комплекс )rмeeT предсказывать свойства
проводилось ли сравнение с экспериментальными данными?
к.т.н., доц. Семенов Г. Н.:
1. Из какrлr йодулей состоит процраммный комплекс и что он вкJIючает
себя?
2. На сколько удобно стal"по пользоватъся новым программным комплексом?
3. Расскаките о численньIх характеристиках расчетов pa:}HbD( нанотрубок. К
изменились эти показатели по сравнению с предыдущей версией программно
комплекса?
4. Есть ли возможность распараллелить програJ\,IмУ для ускорения расчетов?
д.ф.-м.н., проф. Щирельсон В. Г.:
1. Что такое линеаризация в названии метода? Что такое
взаимодействие?
2. Как называется функция расчета потенциала?
электронная плотность?

Как рассчиты

также им было сделано множество замечаний по представлению докJIада:
. Необходимо переработать списокзадач иукрупнить их.

транспорта

нанотрубо

спин-орбитапьн

о

10.
о

,Щобавить описание Ради€шьной задачи. Укрупнить блок схемы на слайдас

На 1I, |2,19,22 слайдаr необходимо добавить легенды к графикалл.. На 1з-15, 24, 25 слайдах необходимо привести сравнеЕие
экспериментЕtпьными данными., На слайде 14 сделать акцеЕт на том, к чему приводит ускорение расчетов.
' На слайде 18 необходимо сделать акцент нарезультатахрасчетамагнит
полей в хир€lлъньur трубках.

различньтх



о На слайде 28 необходимо объяснить дJIя чего предназначены ,.".о"о"].
нанотрубки интеркilпированные атомtлми переходных метаJIJIов l
' На слайДе 29 неОбходимО выделитЬ в таблице в€Dкные значениrI 

" .о.оД
промежуточные выводы. 

i, На слайда< 30, 31 необходимо переработать и укрупнить выводы .rо рабоrJ.
l

В обсуждении приIIяJIи участи_еl Д.Т.Н., проф. Колъцова э. м., Д.ф.-м.н., проф.
Щирельсон В. L {,".r., цроф. Межуев Я. О., д.т.н., проф. Глебов М. Б.; o;.rl;пРоф., ,Щьячков П. Н., к.т.н., доц. Василенко в. А., *r."., доц. Ж."са А. В., *.".r{.,
доц. МитричеВ и. и., к.т.н., доц. СемеЕов г. н., ст. преп. Васецкий А. М., к.т
Доц.ЗУбовД.В.-.'чJ..rrРtrrr.Д'аUЕцкииfI.1чI.,*.'.'1.'ПоСТАноВИIWI: 

l

ЗаслушаВ и обсудиВ диссертационЕую рабоry Краснова ,,Щмитрия Oo..o"r.lu
полностЪю принЯтъ следУющее закJIючение орг€lнизации по диссертации на тепiу
<<Квантово-химиIIеское моделирование электронно-механических a"on.Jiнанотрубою>. - : l-
Пр.дседатель засед a:нIlш-

к.т.н., доцент кафедры ИКТ

Секретарь заседанIм
к.т.н., доцент кафедры ИКТ

А.В. XteHca

Е.Б. Филиппова


