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 «Структурные дескрипторы и взаимосвязи между строением и некоторыми 

физическими свойствами молекулярных кристаллов с водородными связями» 

Представленной на соискание степени кандидата химических наук по специальности 

02.00.04 – физическая химия 

Обобщение качественных и количественных данных, полученных при анализе 

кристаллической структуры, является важнейшей задачей органической кристаллохимии, 

которая никогда не утратит свою актуальность. В последние десятилетия повышенное 

внимание уделяется межмолекулярным взаимодействиям. От исследования природы 

отдельных межатомных взаимодействий, носивших первоначально качественный 

характер, перешли к количественным оценкам и затем анализу больших массивов данных 

для установления взаимозависимости между силами когезии и различным физико-

химическими свойствами. Диссертация П. Н. Золотарева посвящена именно обобщению 

кристаллохимических данных об органических соединениях, чья кристаллическая 

упаковка в значительной степени стабилизирована прочным водородными связями O-

H…O. Нельзя сказать, что такие работы раньше не проводились, наоборот, 

кристаллические структуры с водородными связями O-H…O – достаточно популярный 

объект для изучения. Актуальность работы П.Н. Золотарева состоит в применении 

структурно-топологического описания кристаллов, позволяющего однозначным образом 

выделить основные кристаллохимические мотивы упаковки и оценить их вклад в энергию 

кристаллической решетки, к гомомолекулярным органическим соединениям, что 

открывает возможности для прогнозирования различных физических свойств кристалла. В 

соответствии с актуальностью работы сформулирована и цель научного исследования, 

заключающегося в поиске и установлении взаимосвязи состава и строения с 

характеристиками, описывающими межмолекулярные связи, топологию и спайность 

молекулярных кристаллов. Научная новизна работы состоит в установлении 

количественных параметров (дескрипторов), упрощающих описание кристаллической 

упаковки и позволивших охарактеризовать анизотропию прочности межмолекулярных 

связей, и на их основе построить корреляцию с таким физическим свойством как 

спайность. 

Диссертация состоит из введения, трех глав, результатов и выводов, списка литературы и 

приложения и изложена на 120 страницах. Во введении сформулирована цель и задачи 
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