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кандидата химических наук по специi}льности 02.00.21 - химия твердого
тела

Установление закономерностей (состав структура свойство>> для
твердофазньIх соединениЙ и материалов предстЕ}вJIяет большой интерес как с точки
зрения исследовilний влияния условий полгIения, компонентного cocTi}Ba, рrвного рода
обработок на процессы, происходящие в структуре, так и с тоIIки зрения разработки
приЕципов созданиlI HoBbD( материzrлов с высоким компJIексом физико-химических
своЙств, ОсобьЙ интерес представJuIют молекуJIярные кристаллы оргаIIических
соеДинениЙ, на базе KoTopbIx возможЕо создаЕие HoBbIx полиморфньтх структур за счет
нtшраВленноЙ модификации сходящих в cocTtlв молекул и соединониЙ. Применение
разного рода внешних воздействий (термических, мехЕlнических и др.) позвоJIяет
значительно изменrIть структуру материilлов и, кttк следствие, их свойства. В связи с
этим, исследование роли межмолекуJIярЕьIх водородньж связей N-H...O и диполь_
дипоJьньD( взаимодействий в ряду N-метилированньD( производньж гJIицина в
образовании крист.uшической структуры и ее иска)кении при повышении давления и
понижении температуры представJUIется вФкным и актуitльным.

В работе rrоставлены вaDкные задачи исследоваЕIш влиJ{ниrI давлениrI и
температуры на стабильность и изменение кристаJшической структуры и притмЕ,
вызыв{lющих эти изменения. В процессе исследовilниJ{ поJrучеЕ ряд BtDKHbIx

результатов:
- определены структурные модификации N-метилглицина, N,N-диметилглицина,
N,Ný-триметипглицина в температурном интерва_пе 100 - 295 К;
- поJцдIgц6, данные, свидетельствующие о фазовьrх шереходах в ромбическом
rrолиморфе N,N-диметилглицина вблизи 200 К (1), в N-метилглицине и N,N,N-
триметилгJIицине при быстром повышении и понижении давления (2), что указывает на
ва)кность рассмотрения в исследуемьпr объектах эволюции структуры при изменении и
давления, и температуры;
- определоны области стабильности двух полиморфньпr модификаций N,N-
диметилглицина, поJryченЕые экспериментtlльные даIIные хорошо согласуIотся с
квантово_химическими расчетаN,Iи;

Еще один шобопытrrьй результат при повышении давлениJI структура
саркозина сжимается с резким изменением сжимаемости. Немонотонные изменениrI
сжимаемости структуры вдоль оси а автор объясняет изначыIьным схлопываЕием
внутреЕпих пустот при низких д{lвлониJD(, за которым следует структурное сжатие
преимущественно вдоль бесконе.цrьD( цепочек после 2.1 ГПа. Полгуrенные автором
результаты позволиJIи также сделать закJIючеIiие о возникновении с€lп{олокilлизов€lнного
состояния колебаний N-H-..O в N-метилглицине при охлаждении.

К числу наиболее интересньж результатов диссертанта следует отнести
заключеЕие о характере сжатия кристаJIлических структур N-метилгrпrцина,
ромбическоЙ и моноклинной полиморфньпr модификаций Ný-диметиJглицина, N,N,N-
триметилгjIицина при понижении температуры до 100 К, а также закJIючеIIие о



характере сжатиrI кристILлJIических структур N-метилглицина и Ný,N-триметилглицина
при медленЕом IIовышении давлениlI до 4 ГПа.

Практическuш значимость полгIенньж автором результатов касается, в IIервую
ОЧереДЬ, анализа структур кристаJIлов при норм€rльньж и нестандартньD( условиях по
мере последовательного ((откJIючения) N-H",O водородньгх связей, образуемьтх
ТерМинальноЙ аминогруппоЙ ап4инокислоты. Эти результаты важны дJuI моделированиrI
сТрУкТУрньIх изменениЙ и предскч}зtlния относительноЙ устоЙчивости и cTpyKTypIIbD(
ИЗМеНеНиЙ объектов, что, остественно, проявJIяется в изменении их своЙств.

В целом, диссертациrI сделаЕа на хорошем эксперимеIIтttJIьном и теорgгическом
уровне и представляет собой законченЕую наlrщlо-".следовательскую работу.
Комплексное применение разньD( исследовательских методик к одним и тем же
объектаtrл позвоJIило полrIить достоверные и исчерпывающие данные. Новизна и
HarIHaJI знаtммость исследования Евгения Алексеевича Кагryстина не вызывают
сомнений. Результаты надежно аrrробированы. Они доклалыRались на ряде
меЖДУнароДньD( и РоссиЙских конференциЙ pI опубликованы в 5 статьях в
реферируемьж журналах с высоким рейтингом.

Работа отвечает требованиям ВАК, предъявJIяемым к кандидатским
ДИССеРТаЦИям, а ее аВТор, Е.А.Калустин, заслуживает присуждениlI искомоЙ степени
кандидата химических наук шо специttпьности 02.00.21 - химия твердого тела.
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