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длrI многолтомноЙ молвкулы нА основЕ
опЕрАторноЙ тЕории в озмут r IF, ъil4Й вАн ФлЕкА>,

представленной на соискание 1^lеной степени

доктора физико-математических наук
ПО сПеци€Lпъности 02.00.17 - математическая и квантовая химиrI

ЩИССеРтация С. В. Краснощёкова представляет собой описание
молекулярного колебательного движения в ангармоническом приближении
посредством операторной колебательной теории возмущениrI Ван Флека.
[dелъ работы заключаJIась В tIолучение математических выражений для
ПОПраtsок высоких порядков к энергии колебательных уровней и вероятности
ПеРехОДоВ между ними, найденных в рамках колебательного гамильтониана
Ватсона. Одним из основных результатов работы является более точный
прогноз колебателъных спектров веществ, что особенно важно для
короткоживущих интермедиатов, в том числе радикzLлов.

ТеОРетическое изу{ение колебателъных спектров лежит в основе
больrrrого числа спектроскопических и физико-химических моделей.
НаПРимер, суммирование по энергиям колебательных уровней, взвешенных с
фаКТОРОм Больцмана, даёт колебательный вклад в термодинамические
СВОЙства вещества. Представленн€ш работа актуальна тем, что направлена
На ПОВыШение прогностической способности математической модели и
РаСШИРеНИе ГРаниц её rlрименимости (корректная обработка резонансов и
ПРаВиЛьное воспроизведение высоковозбуждённых состояний). Найденное
представJIение гамильтониана, полr{енного при канонических
ПРеОбразоваЕиlIх и коммутирующего с гамильтонианом гармонического
ОСЦИЛЛЯТОРа, поЗволяет эффективно использовать в качестве базиса
СОбСтвенные функции модели гармонического осцилJI;Iтора. Пр" этом
основные соотношениrI получены в ан€Iпитическом виде. Это составляет
ТеОРеТическук) значимость работы. Следует отметить, что все выражения

кодах, отражает практическуюреЁlJIизованы в комI1ьIотерных
значимость работы.

НеКОторые Замечания к тексту автореферата и изложенным в нём
соображениям.

1. Не НУЖЕО сравнивать между собой численные значения величин,,
ПОлУЧенные в разных моделях, например, как в двух Таблицах З. Разные
МоДели должньi, по определению, давать рчвные результаты. Сравнения
НУ}кно проводить толъко с эксперимеЕтом. Либо сравнивать
эффективности моделей по соотношению <цена/качество).



2. В тексте автореферата встречаются непонятные фразы - <<критерий

колебательных резонансов)>, например, н? страницах 6, 7 и др. Что
имеется в виду? Некоторое пороговое значение для (величины

резонанса>, формула (2З) и текст рядом, на основании которого должны
быть проведены оrrределенные действия? Или критерий появления
(существования) резонанса в системе?

З. Следует рЕlзличать внутренние координаты, коими являются длины
связей, веJIичины ваJIеЕтных и двугранных углов, исполъзуемые при
ошисании движений большой амплитуды, и естественные координаты, т.е
приращения дпин связей, ваJIентных и дву|ранных углов
(дифференци€Lльl внутренних координат), являющиеся м€шыми
смещениями из IIоложени'I равновесиlI.

4. Не 0ченъ пOнятны обозначения амппитуд вероятности (волновых

функций) в уравнениях (З3), (39), (а1) с разным распопожением верхних
индексов и без. Как они соотносятся с соотношением (26)? Это двойные
произведения собственных функций гармонического осциллятора?

В прOцессе научного поиска автором полу{ены новые и

заслу}кивающие внимания сведения, покЕвана высок€ш квалификация.

Автореферат дрIссертации Краснощекова С. В. свидетелъствует, что

расс},Iатриваемая работа удовлетворяет всем требованиям ВАК, в том

числе 11остановлению правительства РФ (О порядке присуждения ученых
степеней>), предъявляемым к докторским диссертациям по специЕL]Iьности

02"00.17 - математическая и квантовая химия, а ее автор заслуживает

присужд€ния ученой степени доктора физико-математических наук.
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