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Установить молекулярную структуру жидкости обычными рентгеноструктурными

исследованиями фактически невозможно из-за отсутствия трехмерного дальнего

порядка и интенсивного теплового движения (как поступательного, так и

колебательно-вращательного). Если охладить жидкость до перехода в твердое

состояние, то получится поликристаллический образец, достоверно установить

строение которого очень затруднительно. Если выращивать монокристалл из

жидкости, то исследователь рискует столкнуться с рядом очень серьезных проблем,

связанных с переносом монокристалла на дифрактометр, особенно если температура

плавления исследуемого соединения ниже -100 °С. Но решение существует –

выращивать кристалл in situ, то есть в самом дифрактометре, непосредственно в

области, облучаемой рентгеновским пучком.

Цель данной работы заключается в установлении строения кристаллических фаз

ряда элементорганических соединений, которые при комнатной температуре

являются жидкостями, а также в изучении физико-химических свойств этих фаз.

Для достижения заявленной цели были поставлены и решены задачи изготовления

устройства, позволяющего проводить кристаллизацию целевых соединений in situ и

разработки для него программного обеспечения. На данный момент успешно

устанавливается строение элементорганических соединений, ранее неподходящих для

метода РСА, а также изучаются их физико-химические свойства.
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Автор элективной дисциплины:

Современные вычислительные методы для решения химических задач (РХТУ

им.Менделеева, фак.ВХК РАН).

Чтение курсов:

Информатика, 2 курс (РХТУ им.Менделеева, фак.ВХК РАН).

Современные вычислительные методы для решения химических задач,

3-4 курс (РХТУ им.Менделеева, фак.ВХК РАН).
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Кандидатские экзамены:

1. Кандидатский экзамен по английскому языку

2. Кандидатский экзамен по истории и философии науки

3. Кандидатский экзамен по специальности (физическая химия)

Зачеты:

1. Современные методы установления строения вещества

1. Колебательная спектроскопия

2. Микроанализ

3. Ядерный магнитный резонанс

4. Масс-спектроскопия

5. Рентгеноструктурный анализ

6. Хроматография

2. Дидактика химии

Отлично

Хорошо

Удовлетворительно

Отлично

Отлично

Отлично

Отлично

Отлично

Отлично

Хорошо

Отлично


