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вед\,щей организацllL{ на диссертациOнlIуIо рабtl,г,ч Гренева Ивана I]асt,t.ltьеви,та

<<Д-цсорбция },1олек),-Irlрного водоро.ца Htr а,,ltс,lл,tо(lосфltтных и il,цю\{()си"цllitатlIых

lleo,цlITax: опредеjIенlIе по,генцrlLl,па N,leiliN,lO]leIi) jlrll]Hot,o взаI,I\1одеi,tстви.lt дJIя paclteTa

с1рук,турных пара\{етров l1 адсорбцirоtI}lых своГ,tст,в>" llредстalвjтенн)то

на соискаrtрtе Y.IeHoli степен tI канди;Iата физико-rлате\lатических наук
11о спецtIаЛь}Iостtl 02.00,04 - Физи,IескаЯ хIIN"Iия

Дlсорбчия га:]ов LIIlIpOKo ltclloлbl]),IoIcri t] pil,]"tt{{IlIыx oTpilc,lrlx про\lышjIсI{ности.

\IедLlцине, фарп,rачевrI]Iiе. 
,]ащtl,ге olipy)liatclttteit среды Ll cl,IcTe]\lax ittttзнеобеспеtIениrI.

Ддсорбциrо газов, особенно при крrlогснных те]\,1ператYрах, Talt)Ke исполь:]"vIот для

хtlраltтеризации разjlиttных \1атериLцов, При ,l1 oNt адсорбшrrя волорода

N{иl(роllорИстыl',IИ N{a],eprlajla\,Irr lIредс,Гtllз"пяеl' особьтt:l иllIерес, посliо.пьl(Y I,I\ieel, до,rlг\,ю

ПреДыс.ГориIоПОИсl(ltспособоВхl]irНеlIи'lВО;.lОрОДl]каI(ТоПЛl{l]аВа,]сОрб}{рОВ.lННо\,I

состоянlIл1. В последllее Bl]e\{rI цlr1!_IItl поrIl],пятьсrl 1lаботы. поliазывilк)Lt(ие преи\I),щества

l,]сItо.rьзования низко,геj\lператYрltоti адlсорбuлrlт водорода лля опреде,ценI,Iя стр},кт),ры

NIикроrlористых ,ге,ц. fieтa,,tbLtoe Lt:]\,rIeHl]e эrого ,Il]jlениrI TaKiKe и\{еет и TeopeTrlLlecltoe

,]HLlt{eIjI{e, поскоJьti\' по:]воjlяе,l' выяlll.t гЬ t}ll ttдаr,tс,t,t'гtl-пьtiые особенttостrt I]оведеtII]я

.]lегкtlх гilзов в ус,цоl}llях сl.t"]lьного с}IiLlтI.lя t] огl)аtltJtlенно\t 1lрос,гранс гве наltор|lзI\iсрных

I,IO.rocTci] цеоj]итов. \IетаJl.,]]ооРга}{иltескиХ tit,tpKilcoB I] \,I1.1кl]опор ),г,[еродirых

NlaTepllltJloB. ИсходныN,l пунlil,о\{ прл1 аilii,lrllзе этriх систе\,1 ,Iвляется rtнфорltация о

IIотенцrlа.хе взаи\,iодеtiсгtзt.tя ilTONIoB гвердого 1e;Ia с aTO\Ia\{tl tlсследVе\,lого Гtlза. LIе\,I\,и

llосвrlшена рецепзriруеltая работа. llptt l]T()\l в lilttlecTBe NlеrОДi:l l,lсследOваilиrl i.lt],гоl)оl{

11сllоjlьзуеТся coBpeNleHHLtrl ,I,ext11.1Kit N.lо,цек},;IярIlого \{одеjltIрования. Это опредеJlяет

ittt,tyrl.ilbtIOc,l,b ttроведегl ttotYt работы. со.lетltюIrlейt эJlс},{енты фу'tтлаl,rеН'tа,ПЬНОГО

tlсс_педt]вания и воз\.lо)Itltость его праliтL{LIесI(ого пpI.Ijlo)lteil1,Iя.
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Работу предвtiряе,г добрсlтн ыti i]. HacItoJIbкo это возNIо)IIно ]] paN,IKax

огранIItiеIJtrого объсN{а лI4сс]ертttцилl" лосl,Аl-о{llIо по,,tныI:t "цлIтературлтыli обзор. В неп,t

автор пос.целовате-гIыlо tt,Ipaз1,IjI основныс l,еоl]и}.t адсt)]lбцiIl1 Il \lетоJьI ее оIlлlсаi{ия.

вli.-IIочая теорию (l1 HltцrloHllra IIJIо гtlос l l,t 1.1 \,{етод Монте-Карло" виды

N,{е)Ii\lо,Ilек},лярных взаl.rлtодействrti-t и со]]реN,lенные предс,Iаi]j]еrII{rI о строен[Iи цеоJитов"

()гвлекаясlь сl,г rtзбl,tто,tltоt:i дета,lrи:]ilц}]]]. l] t{tlчес,rве OcIlol]ttori зада.лtr в работе

выделено опредехение llарtl\tе,гроl] гIо-гснl{11а-Ilа в,зirrtrtо,цеitсl,вrIrI l]одоl]ода с ilTc)\1a,\,IlI

каркаса цеолитов I.1 tiaxoil{ileIIиe эквипотеl{цl.rа:lьltой поверхности. форrrа которой

опtlсывает форr,rу lIx \{I{lipoKalIaJloB. Кропtе того. исследование ориентировано на

воспроLIзведение эксIlериNIент&rIьньlх :]IIilLIeltиl"1 rtоэфtllишиентов Генри LI BыrtI]jleнlle N{ecT

.цо кiLцI1 з zlци и \,I ол ек \,, t а_цс о ll б t t р о в i-l II l 1 о го во/цо l)o]ltl.

Д,rя экспериN{еIi,t,tlльItых rIсс-tедоваttltй бы,цtl сi{нтезироI]ltны NIиIiро- I,I

N{езопористьiе образцы аJlоN{о(lосфаrов. tl TaI(/iie выбрitttы п1l(_)NIыш..1енныtr образцы

алIо},Iосиликатов. Щ:rяr всех образцtlв проведе1] рентгено(;азныЙ анализ.

')ксtrерtтrlеt]та-цьные изо,Iе1]\lы азота li во]Iорода пl]Il 77Ii (теlrперат\,ра кигlеilLIя itзота)

0с\llцесг]-],-lеньi на ceprtl:tTtot"l \c1].lH()BIie DigiSогЬ-2600 \1iсгоt1-1егitiсs. IIо сгаtнд:tртнь]\1

N{етодI{каNл бы,,tи опрL,де,цеtlь1 сгр}l(г\,рные \api]t(гepI{cTlIlili обрirзцtiв. Bl(,пtolIarl }Iде.цьн},,к)

поверхIIость и объеr,t NtикропOр.

l[:rччная IIoI}tIlJIIa рабоr,ы заIiлIочае гся в cOзj{atнLllt дв),х lIодходов

}.IНТеГРаJtЫ{ОГО и дLlСl(l]етгlого. Hat Ocgol]c l(отоl]ых ос},щестts.:tеFl ,гсоретtt.tескl1йt анализ

ЭliСIlерI]Nlента,-'lьны-\ /lit]ltIt,lx ]Io адсорбцtлrt ROj{орода в об;trс,гrt l-eгtptt (ltачА',tl,ttt,lйt

лltгrеЙныЙ учаrсток). В первсll,t c.iIvLtLle цIJ;ltlIIдрIll1есlii.lс 1(aiна,I]ы а.rюьtо(lосфатов были

l1редставлены г"riадкоI"I поверхносl,ьlо с paBI]o\{epнo расllределен}iыми атоNIами

liис"г{орода. Во втоlэо\1 c_lyalae l.tспо.lьзоl]а_пLlсь детLl,цьнtlя l.tп(lорп,rацrIя о расположении

aTO\,loB IiисJlорода. фосdlора tl a":]Io}IllH1.1rI. Дl,rя }.tlt,гL,гра,rIьlIого Nlе-го,ilii подобраrtы

iiOНСТ[1II'гьi пoTeII1111t'1,1a jIeTlltapл-/{ittorrca. I] ci,lo,rBe,t,cTBltLl со tз,гороЙ Ntоде,]ьrо. -гirк){iе

гlо.lYLtены rtоэффицr,rенты ГенрLI rl опре:{е.,lегiа riс'lнtlllir,\,рацI,Iя цLi.IиltдриLIеских каналов.

ОтобраiкаеN,Iая эквипотеIlllлIальноri поверхllость}о, Прli этоlt было поtсазано, что без

\'ЧеТа KBaHToBori поправIirt на велl]rII1нY поте}lцI{а,ца I]eJI{.ll.TTra ко:эффrtциентов Генри

оl(а,]ыt]ilстся завышенноil rra 2()%,.

Аналоги,lНые. доtsоjlЬtlо TOItt(tlL' l]|tсtlсты бы,rtи прtlде_цаны atBTopo\l l] ]1,trt с,цуLtая

адсорбциlr водорода l]al i.tjiIоN,iосtl.rlиl(а,tных цео.цI]тах, котOрые о,г"ltиLIаIотся значительно
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более с_rохtной с,грl,ктl,роr.i. l1prr,)T,oN{ t}I(jItl.il ltвантовой гtопрilвIiи l] Vх,lеньшение

кtl.эффt.tцrtента Генри достигаст j5%. Ваlttltылl теоретиLlеск14N{ резчльтатоNI \,{o}ltнo

cLtI.ll,a,Ib определение цеLl],l]ов лоIitlлtlзilt{иt1 \{о,rlеli},л волорода в каIIilJах цеоJtlта. Еще

однl{\f резу,цьтато\,,I проl]еденl]ого tlНa,TII.1:]l1 \{OiliI]o cLII,ITaTЬ выявJение В-[ияния

рilспо,llо)liеtIия aToNla it-rl}O\1 1,1ниrI в стр},кт),ре LIео,гIита1 на ll,]o,1 еl]iuы:,t_цсtrрбцrIIl r,}о,цорода с

}-четоN{ избыточt-tого :]aprI_1a aTo}Ia it,II()]\tlIHllrl tl ltct)t1\oJllj\{ocTt.i BI(_пK)Llellиrl ts потеttцLIЕL]l

iJ к, Iilда IJ ндVкцио н r] о г о в ]а l I \ t tl-tr-, Гtст в tr я.

С)сновной рез\,_цьгаt проде,rattlIlой I4.1}. Г'реневыrл работы сос,гоI]т в To},I. Ll,tо он

предлоiltll,:I две BepcI]I.1 новог,о гlо.{,\()да J.ilr1 atiIat-цtl,]а HIlзKoT,eN,IlrepalT),l]llot"t адсорбцлtrt

водородL1 на алкlпtо(lосt}атгtых I,1 at,illO\{Oc]ti.llIKaTHыx цеоJlитаlх. tiTO позволи,r]о

ви,]\lалL{зltровать lL\ cTIr)rKTyp}, LI воспроизl]есl,и эIiспериN,lен"гальные дarнные по

IIзотерNIаN{ Г'енри. Надо oTl,teTllTb. II1,о rlред"lIоженные Nlо.цеJItI NlатеlIатическLI довольtlо

слоiliны. Ll они tlодтвер)lilIilют высокl.tt:l y,ploBeLib ilBTo]]a. il caN{ подход иN,lее,г oLIeHb

хорош},ю ]lерспективу Ilрl.iN4ене}itIя д,пr1 rtноrосlбразнь]х llFIых с,гр)тrц,р. Haпllrl\,lel]. oLIetIb

востребованных I] Teoprrrt ]j llptlK,t,I-ILIc-cKLIx гIриjl())liениrlх \Iега,I"IоорганиLlесклIх KtlpкacoB,

LITo опреде.цяет пpilKTI{tIeclt},Io цеIIность работы.

flocToBeprtoc,rb IIол\,rIенllых peJ\,.ilb,I,rll,0r} tlодтвер7l(дilетсr1 l]x согrlilсовilнFiостью

с,пrlтератyрныNlи данны111.1 llo с,г1]\li,г\ре цео_lrlтов. разNlер),. форr.rе tl объеrtl,по,цосте}"I.

Кропrе того, экспери\Iеtlт,аJlьtlые :]I1itllения rtоэ(lфичлlегrта Г'енрli воспроизвелеIIы

георетriчески]\lи расче,rаNiI]. il его зависи\,Iость от лiii,tN.,Iегl]а канала цео_r]liта. по-пYченная

]кс 1lериNIеI]тально coBпa.rlaeT с теоретиLlесIiи \,I предсказаниеNl,

I-Iекоторые недостLiткt,t 1.1 Bollpocbl llpt{t]e.ilelI ы tlи)Iiе.

Есть заN,lетная несогласова}IlIос,I,ь дв),х llоходов. гll]ед"ло)Itенных автороп.{. В

интец)а-lыIом lIодходе не yLlрIтывается кваIlтоI]tlя погIравIiа it потенциал,ч Леннард-

,Щrконса 12-6. но испо,]ьз)Iется дв\Iцентровilя \{оле.ць Nlолеliy.rlы водоl]ода. Во второй.

дl]сliрегноli моде"ци. IiBaiIToIJiLя поправка ),rllll1,1llitC,Icrl" lIo при этоNl \Io.le.IL NIо"IеIi),лы

водоро,ца упрошаетсrl j{o одноцентровой, Jго ослtсl;ltнrIет сопостав,пение Nlо,щеJIей.

Коплбинированлiе с,Iрогих \,{а,ге\IатиLlеских пrоде,пеil с KpaliHe угlрощенныN{и

IIоJIчэN{пирическиN,III гlодходalN.ll{ всL]гдal сопрrI)кеFIо с pI{cI(oN,{ потери инфорплачии о

систе\{е и загрчбrенIlrI пол),1IаеNIых резyJlьt,at],ов. Ivtoit<Ho лt1 olletllilb погрешность

опреj{е,[е}Iия пot]epxItOc,I,I,1 IIепорttстOгt, t,tl1-1ltзцiI сравнеFIия. объепта \ILIKpOIlop [I их

1,

2.
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преоб,цадающего раз\4сра с использ()ваI]t,,lеNl ),l]ilr]нен].]я Брунауэра-Эл,tr,те,г,гаr-"Геллера

(Б:)Т) в ttоп,,tбрttIацилI с N,IетодоNI сI]а]JгIеIIия L{ \{етодil liарретта-fllttоliгtера-Хаrенды'?

1lочеr,r1,не испо_lьJо1]l1-1сrl rlu.ree тtl.tныli Nlelo,il Брl,кхоффа и де Бура?

З. Hyilllto ли все вреп-I5l I1спользовать сочетаllие (},lо,цеttl,лярныir водород>'/ N4ы Tte не

подrIер1{ивае\{. rITo аз от \Iо-л с lt\,"Iяlрныйt.

Обшtее впеLIатлеItllе от JlIcccpTi1lll]I1 остаеrся опреj{е.lенно поло;lill,l,с--IlьЕIыN,I.

l Iес\lотря на от]ч{еLIенные недс,lс1,1t гкtt. \' tittTol]il рабtlты L,c,[ l, сеllьезныii ltау.tный

гlоlенцlIal,п. и его нужно испохьзоl]аiь в дi1-]lьнеiiшеri деятельности.

Все сформулироваI,tлtые авторо}{ диссертtiции зililalчи ]]ыtlоIIнены, получены

новые оригtlнальпые и \{ii,геNIilтиllесIiLl обосновitнные l]ез\,льтаl,ы tIо адсорбции

водорода цеолитаN,{и. Работа в це-rlоNl ,ll]jlrlе,гсrl зilкоlJLIс,нныNI ri вOстребованныrц э,гtlllо},{ в

развитI,1и подходов к аLlа,r[l{зу стр\/Iiт)lры це()лI]тов и др),гllх нанопористых N{атериалов.

Авгореферат адекватно o1,pa]{(ile,l co.ilcpжlltILIе дI{сссртiII{[rи. которое в полной мере

представ,r]ено в б пу,б,rtlкаttt.trIх 1.I б высrу,гt,гIеlII.1r]х tta тtоtlференциях. в To\I LIис-це.

NIеIiд\.j{ародных.

Считаю полезныlI lIспо,тьз()вilть п(]_ц\,LIеFIIIые в дrlссертilции рез),-хьтatты в курсах

"пеttций дjIя студентов \,HI{BepcLtTeToB lt r,чебных пособиях. а TaIOKe д,ця создания

програNINlного обеспеtIенI.Iя пp11\Iel]l]Iejlb}t0 it опреjlе_|lеlIrrrо тtоэф(lициентов Генри и

виз\, а-цtI з ации cTpyli,r}Ip ы Nl Llltp о п о р ltcTblx те,ц .

!иссертационная рабо,га 14.B. I'peHeBa <rАдсорбцrtя лtолеli),лярн()г() водорOда на

а.ltтtlп,tофосфа,гlIых ll tl]ltоNlоси.Itlка,гных цеолитtlх: определенI]е потенциа-ца

N{е)ttN,{о,цек)rлярного взаипIодеriствI,Iя для l)tlcLleTa сч)\,к1,\,рFIых параN,lетров и

адсорбцlrонных свойст вli по ypoBIlIO в,]tlдеFlL]я \1а,геNlа гиLlесIiи]\{1,1 NlстодаN{rI.

оригинLl-[ьности полуLIеI]ных рез\,"rIь,l,а1 гоL] I,1 их науqцоr;, знаr{и\,Iос,г1.1 сооl]ветств),ет

требованtrяшt п.9 llостанов"гtеttrlя Прttвлlте,пьствil PcD or 24 сеrr,тября 20lЗг. ],l"9 8,12 (О

l]оl]ядке присужденllя yLIе}]ых с,гсttеltей>> ((-i rI,зrtенсrtLIя\l!{. внесеFiныl\tи ПостаноI]jIеI]рIеN,I

llравите,пьства РФ от 21 aпi]ejlrl 2016г. JYч ЗЗ5), llредъявляеN,{ы]\I к кан.цIlдатскиN,t

дrlссертацияп,t. Автор дIlс]сертациlr Гренев I,IBaH ВасltльевI.]ч зitслyжL]вает lIрttс},пtдения

искоl\1оЙ степени кi1llдиjitll,ai t]ltrзIrко-пtltте\lдl,и{{есlil]х Ha\,li по специа_пьtIосг1.I 02.00.04 -
Фi.тзи.tеская химия.
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