Для заказа доставки данной работы воспользуйтесь поиском на сайте:
https://www.mydisser.com
Сабиров, Денис Шамилевич (1984-).
ТЕОРЕТИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ ПОЛЯРИЗУЕМОСТИ ФУЛЛЕРЕНОВ И ИХ ПРОИЗВОДНЫХ : ДИССЕРТАЦИЯ ... ДОКТОРА ХИМИЧЕСКИХ НАУК : 02.00.04 / САБИРОВ ДЕНИС ШАМИЛЕВИЧ; [МЕСТО ЗАЩИТЫ: МОСК. ГОС. УН-Т ИМ. М.В. ЛОМОНОСОВА]. - УФА, 2017. - 260 С. : ИЛ.
ОГЛАВЛЕНИЕ ДИССЕРТАЦИИдоктор наук Сабиров Денис Шамилевич
СПИСОК СОКРАЩЕНИЙ
ВВЕДЕНИЕ
Глава 1. ИССЛЕДОВАНИЯ ПОЛЯРИЗУЕМОСТИ ФУЛЛЕРЕНОВ И ИХ ПРОИЗВОДНЫХ В КОНТЕКСТЕ СОВРЕМЕННОЙ ФИЗИЧЕСКОЙ ХИМИИ
1.1. Общие понятия
1.2. Связь поляризуемости с другими физико-химическим параметрами
1.2.1. Поляризуемость и диэлектрические свойства вещества
1.2.2. Поляризуемость и межмолекулярные взаимодействия
1.2.3. Поляризуемость и химические свойства
1.3. Поляризуемость как аддитивное свойство
1.4. Известные данные о поляризуемости фуллеренов и их производных
1.4.1. Экспериментальные исследования поляризуемости фуллеренов и их производных
1.4.2. Теоретические исследования поляризуемости фуллеренов
1.4.3. Теоретические исследования экзоэдральных производных фуллеренов
1.4.4. Теоретические исследования димеров фуллеренов
1.4.5. Теоретические исследования эндофуллеренов
1.4.6. Поляризуемость фуллеренов и родственных структур в анализе физико-химических процессов
1.5. Заключение к главе
Глава 2. РАСЧЁТНАЯ ЧАСТЬ
2.1 Квантовохимические методы и программа
2.2 Краткое описание вычислительных процедур
Глава 3. ПОЛЯРИЗУЕМОСТЬ ФУЛЛЕРЕНОВ И ФУЛЛЕРЕНОВЫХ ИОНОВ
3.1. Оценка реакционной способности фуллеренов в реакциях 1,3-диполярного присоединения с использованием индексов поляризуемости
3.1.1. Основное уравнение для расчёта индексов поляризуемости реакционных центров
3.1.2. Оценка реакционной способности высших фуллеренов по отношению к озону и диазометану
3.2. Поляризуемость ионов фуллерена С60
3.3. Заключение к главе
Глава 4. ПОЛЯРИЗУЕМОСТЬ ЭКЗОЭДРАЛЬНЫХ ПРОИЗВОДНЫХ ФУЛЛЕРЕНОВ С ПРОСТЫМИ АДДЕНДАМИ
4.1. Поляризуемость моноаддуктов С60 и С70. Влияние структурной изомерии на среднюю поляризуемость производных фуллеренов
4.2. Поляризуемость бис- и полиаддуктов С60. Влияние изомерии положения на среднюю поляризуемость и анизотропию поляризуемости фуллереновых [2+1]-циклоаддуктов
4.3. Зависимость средней поляризуемости [2+1]-аддуктов С60Хп
(п = 1-30) от числа присоединённых аддендов
4.4. Зависимость средней поляризуемости галоген[60]фуллеренов от числа и взаимного расположения аддендов
4.5. Депрессия поляризуемости фторфуллеренов Сб0?зб и Сб0?48: сравнение расчётных и экспериментальных данных
4.6. Поляризуемость других экзоэдральных производных С60
4.7. Поляризуемость [1+1]-аддуктов фуллерена С70
4.8. Общие замечания о депрессии поляризуемости экзоэдральных производных фуллеренов
Глава 5. ПОЛЯРИЗУЕМОСТЬ ФУЛЛЕРЕНОВЫХ ДИМЕРОВ И ОЛИГОМЕРОВ
5.1. Поляризуемость [2+2]-димера (С60)2
5.2. Поляризуемость [2+2]-димеров С70 и малых фуллеренов
5.3. Поляризуемость [2+2]-олигомеров фуллерена С60
5.4. Экзальтация поляризуемости и устойчивость олигомеров (С60)п
5.5. Поляризуемость [1+1]-димеров фуллерена С60
5.6. Заключение к главе
Глава 6. ПОЛЯРИЗУЕМОСТЬ ЭНДОФУЛЛЕРЕНОВ
6.1. Поляризуемость эндофуллеренов Х@СИ
(И = 20, 24, 28, 30, 36, 50, 60, X - атом благородного газа)
6.2. Поляризуемость эндофуллеренов Х@С60 (X = Н20, СН4, МН3, 81Щ). Коэффициент экранирования атома/молекулы-гостя
6.3. Депрессия поляризуемости эндоэдральных комплексов
гидридов фуллеренов
6.4. Общие замечания о неаддитивности поляризуемости эндоэдральных комплексов
Глава 7. АНАЛИЗ ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКИХ ПРОЦЕССОВ В ФУЛЛЕРЕНСОДЕРЖАЩИХ СИСТЕМАХ С ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ
ДАННЫХ О ПОЛЯРИЗУЕМОСТИ
7.1. Депрессия поляризуемости как показатель эффективности экранирования инкапсулированных атомов и молекул в эндофуллеренах
7.2. Поиск перспективных молекулярных переключателей на основе производных фуллеренов с использованием
данных об их поляризуемости
7.2.1. Фуллеренсодержащие системы
«5.6-открытый аддукт ^ 6.6-закрытый аддукт»
7.2.2. Фуллереновые димеры с гибким мостиком
7.2.3. Фуллереновые [1+1]-димеры, склонные к обратимой диссоциации
7.3. Анизотропия поляризуемости фуллереновых бисаддуктов и выходные параметры органических солнечных батарей
на их основе
7.3.1. Бис(дигидронафто)[60]фуллерены
7.3.2. Бис(индено) [70] фуллерены
7.3.3. Другие полиаддукты фуллерена С70
7.3.4. Моноаддукты фуллерена С70
7.3.5. Общие замечания о влиянии анизотропии поляризуемости на выходные параметры органических солнечных
батарей
7.3.6. Поиск изомеров бисаддуктов фуллеренов, перспективных в качестве соединений для органических солнечных батарей, с использованием данных об анизотропии поляризуемости
ВЫВОДЫ

