
АННОТИРОВАННЫЙ ОТЧЁТ

о результатах НИР по гранту за 2025 год

Конкурс 2025 года на соискание грантов
для поддержки научно-исследовательской работы

аспирантов и молодых сотрудников ИГУ.

Направление «Химия и химические технологии»; Шифр гранта: 091-25-316
1. Наименование НИР по гранту: «Ионизация 6,6-диметилфульвена: исследование вибронной и сателлитной структуры спектра»
2. Структурное подразделение (кафедра, лаборатория): ЛКХММС
3. Исполнитель НИР: Якимова Эмма Константиновна
4. Координаты исполнителя НИР: 
5. Ожидаемые результаты в соответствии с заявленным планом работы: установление исследование внешневалентной ионизации 6,6-диметилфульвена с использованием метода алгебраического диаграммного построения третьего порядка, а также анализ вибронной структуры низколежащей области спектра с привлечением модели линейного вибронного связывания для решения уравнений неадиабатической ядерной динамики.
6. Основные полученные научные результаты: согласно полученным результатам с применением неэмперических квантовохимических расчётов, электронная структура 6,6‑диметилфульвена является довольно сложной ввиду эффектов электронной корреляции, что приводи к усилению роли сателлитов в спектре ионизации. Кроме того, выявлены новые данные о строении 6,6-диметилфульвена и его низколежащих катионных состояний.
7. Предполагаемое использование результатов, в том числе в учебном процессе: полученные результаты становятся основой для дальнейшего исследования электронной структуры, а также ядерной динамики низших катионных состояний катион-радикала.
8. Перечень публикаций по результатам работы (статьи, доклады) с приложением оттисков или рукописей, направленных в печать: Якимова Э.К., Трофимов А.Б. / Ионизация 6,6-диметилфульвена: исследование вибронной и сателлитной структуры спектра // Квантово-химические расчёты: структура и реакционная способность органических и неорганических молекул, XII всероссийская молодёжная школа-конференция, сборник научных статей, ‑ c.194

Исполнитель НИР по гранту:
Якимова Э.К.
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