Отчет о научной деятельности кафедры химической физики

за 2013 год

I. Сведения о наиболее значимых научных результатах НИР

В отчет включается описание наиболее значимых результатов научных исследований и разработок, полученных сотрудниками факультета (подразделения) в отчетном году, с указанием девиза (шифра) открытой по приказу КГУ (КФУ) темы.

Сведения о каждом наиболее значимом результате научных исследований и разработок представляются по прилагаемой форме (Приложение 1), которая копируется и заполняется для каждого наиболее значимого результата отдельно в соответствии с инструкцией.

II. Дополнительная  информация:

1. Перечень конференций (название, сроки), проведенных Вашим подразделением  на базе университета в отчетном году.

2. Участие сотрудников факультета (института) в конференциях международных, всероссийских, прочих, по форме:

	№
	Название конференции
	Вид мероприятия
	Место проведения
	Дата проведения (начало-окончание)
	Список участвующих (Фамилия И.О.)

	1
	2
	3
	4
	5
	6

	1
	The international conference Modern Development of Magnetic Resonance
	научный
	Казань, Россия
	24-28 September, 2013
	К.И. Герасимов

	 
	 
	 
	 
	 
	К.М. Салихов

	 
	 
	 
	 
	 
	Л.И. Савостина

	2
	XV International Feofilov Symposium on spectroscopy of crystals doped with rare earth and transition metal ions
	научный
	Казань, Россия
	September 16 – 20, 2013
	К.И. Герасимов

	3
	XVI International Youth Scientific School Actual problems of magnetic resonance and its application
	молодых ученых
	Казань, Россия
	21-25 October, 2013
	К.И. Герасимов

	4
	XIV European Symposium on Organic Reactivity (ESOR 2013). 
	научный
	Prague
	 
	Р.М. Аминова

	5
	Международная конференция по квантовым технологиям
	научный
	Москва, Российский квантовый центр
	20-24 июля 2013.
	S.A. Moiseev

	6
	2nd INTERNATIONAL CONFERENCE ON QUANTUM TECHNOLOGIES 
	научный
	Москва
	20-24 July 2013.
	S.A. Moiseev

	7
	X Международный симпозиум по фотонному эхо и когерентной спектроскопии «ФЭКС’2013»
	научный
	Пансионат Яльчик, Россия
	30- июня – 6 июля 2013
	Моисеев С.А.

	 
	 
	 
	 
	 
	 

	1
	XXV всероссийская конференция "Современая химическая физика"
	научный
	Россия, г. Туапсе
	20 сентября - 1 октября 2013 
	Р.М. Аминова

	2
	Структура и динамика молекулярных систем
	научный
	Россия, озеро Яльчик
	24-29 июня 2013
	 Р.М.Аминова 

	3
	Юбилейная 10-я Зимняя молодежная школа-конференция "Магнитный резонанс и его приложения"
	молодых ученых
	Россия, Санкт-Петербург,
	 24-30 ноября 2013
	 Р.М.Аминова 

	4
	Всероссийская молодежная научная школа-семинар “Наука и инновации”
	молодых ученых
	Россия, .Йошкар-Ола
	6-8 мая 2013 г.
	К.М. Салихов


3.1. Монографии* (индивидуальные и коллективные), изданные:

    3.1.1. – зарубежными издательствами (все зарубежье, искл. Россию);

    3.1.2. – российскими издательствами,

               из них: - издательством “Высшая школа”;

                             - издательскими структурами КФУ;

                             - прочими издательствами РФ.

3.2. Сборники научных трудов – перечень с названиями сборников, изданных университетом (научных конференций, симпозиумов, чтений, а также тематические сборники трудов ученых, аспирантов и студентов, каталоги и сборники научных достижений, выпуски периодических изданий в области науки и техники):

     3.2.1. – международных и всероссийских конференций, симпозиумов;

     3.2.2. – другие сборники.

3.3. Учебники и учебные пособия* (а также, переиздания учебников):

    3.3.1. с грифом учебно-методического объединения (УМО) вузов или научно-методического совета (НМС) Минобрнауки России о допустимости или рекомендовании использования в качестве учебника (учебного пособия);

    3.3.2. с грифом Минобрнауки России: "Допущено в качестве …" или "Рекомендовано в качестве …"; 

    3.3.3. с грифами других федеральных органов исполнительной власти;

    3.3.4. с другими грифами.

3.4. Статьи, опубликованные сотрудниками структурного подразделения (в т.ч. в сборниках научных  трудов, указанных в п.2):

     3.4.1. – в изданиях, включенных в базу цитирования:

Web of Science,

Scopus,

РИНЦ,

Social Sciences Citation Index (база по социальным наукам), 

Arts and Humanities Citation Index (база по искусству и гуманитарным наукам).
1. EPR and optical spectroscopy of structural phase transition in a Rb2NaYF6 crystal / M.L. Falin, K.I. Gerasimov, V.A. Latypov, A.M. Leushin, N.M. Khaidukov// Physical review B 87. - 2013. - P. 115145.

2. Investigation of complex formation between hydroxyapatite and fragments of collagen by NMR spectroscopy and quantum-chemical modeling / R.M. Aminova,  L.F. Galiullina, N.I. Silkin, A.R. Ulmetov, V.V. Klochkov, A.V.  Aganov  // J. Mol. Struc., 2013. – V. 1049. – P. 13-21.  

3. Salin, A.V. Quantum chemical investigation on the reaction mechanism of tertiary phosphines with unsaturated carboxylic acids: An insight into kinetic data. / A.V. Salin, R.M. Aminova, V.I. Galkin // Int. J. Quant. Chem. – 2013. -  V. 113, № 8. – P. 1086 – 1094.

4. A study of van der Waals complexes of 1,2-dichloroethane in paraffin oil by FTIR spectroscopy and ab initio calculations / A.I.Fishman, A.I.Noskov, R.M.Aminova, R.A.Skochilov/  Spectrochimica Acta, Part A. - SAA-D-13-00576.
5. Quantum computer with atomic logical qubits encoded on macroscopic three-level systems in common quantum electrodynamic cavity /F. M. Ablayev, S. N. Andrianov, S. A. Moiseev, A. V. Vasiliev // Lobachevskii Journal of Mathematics. -  2013. -  Vol. 34, №4. - P.291–303.

- в прочих зарубежных изданиях;

     3.4.2. – в российских изданиях, рекомендованных ВАК, которые не удовлетворяют пункту 3.4.1 (см. сайт КФУ: Наука /Справочники/ Перечень) российских рецензируемых научных журналов и изданий, в которых должны быть опубликованы основные научные результаты диссертации на соискание ученой степени доктора и кандидата наук, в редакции 2013 года.
1. Моисеев, С.А. Квантовый компьютер в схеме атомного квантового транзистора с логическим кодированием кубитов / С.А. Моисеев, С.Н. Андрианов, Е.С. Моисеев // Оптика и спектроскопия. -  2013. – Т. 115, №3. – С. 406–414.

     - в прочих российских изданиях.

3.5. Тезисы докладов, опубликованные сотрудниками структурного подразделения (в т.ч. в сборниках научных  трудов, указанных в п.2):

     3.5.1. – в зарубежных изданиях;
1. Experimental and Theoretical Study of the Mechanism of Tertiary Phosphines Quaternization with Electron-Deficient Alkenes. / A.V. Salin, A.R. Fatkhutdinov, A.V. Il'in, R.M. Aminova, V.I. Galkin // XIV European Symposium on Organic Reactivity (ESOR 2013): book of abstracts. – Prague, 2013. – P. 159.   

2. Quantum computer on multi-atomic ensembles in the common QED cavity / F. Ablayev, S. Andrianov, S. Moiseev, A. Vasiliev // Proceedings of 2nd International conference on quantum technologies, 2013.  - P. 54.  

3. Andrianov, S. Qubits and quantum gates on magnon BEC, Quantum computer on multi-atomic ensembles in the common QED cavity / S. Andrianov, S. Moiseev//Proceedings of 2nd International conference on quantum technologies 2013.  - P. 58.  

4. Moiseev,  S.A. Multi-atomic quantum computer in a scheme of atomic transistor / S. A. Moiseev, S. N. Andrianov, E. S. Moiseev// Proceedings of 2nd International conference on quantum technologies, 2013.  - P. 81.  

     3.5.2. – в российских изданиях.
1. Falin, M.L. Magnetic Resonance and Optical Spectroscopy of Yb3+ in the CsCaF3 and CaF2 Single Crystals / M.L. Falin, K.I. Gerasimov, V.A. Latypov // The international conference Modern Development of Magnetic Resonance.- Kazan, 24-28 September, 2013, p.  147. Poster.

2. Magnetic resonance and optical spectroscopy of the tetragonal Yb3+ center in KZnF3 / M.L. Falin, K.I. Gerasimov, V.A. Latypov, A.M. Leushin, S. Schweizer, J.-M. Spaeth // XV International Feofilov Symposium on spectroscopy of crystals doped with rare earth and transition metal ions.- Kazan, September 16 – 20, 2013,  - P. 182.

3. Gerasimov, K.I. Introduction to magneto-optical spectroscopy and its modern applications / K.I. Gerasimov //Actual problems of magnetic resonance and its application: program lecture notes proceedings of the XVI International Youth Scientific School.- Kazan, 21-25 October, 2013. – P. 15. 
4. Аминова, Р.М. Квантово-химическое моделирование структуры молекулярных комплексов фрагментов коллагена с ионами кальция Са2+ / Р.М. Аминова, Л.Ф. Галиуллина, А.В. Аганов // XXV Симпозиум “Современная химическая физика»: сборник аннотаций. - 20 сентября - 1 октября 2013 года, пансионат «Маяк» г. Туапсе. -  2013. – С.52.

5. Аминова, Р.М. Особенности применения неэмпирических методов молекулярной динамики для изучения структуры и свойств молекулярных систем в конденсированных средах / Р.М. Аминова // ХX Всероссийская конференция “Структура и Динамика Молекулярных Систем”. – 21-26 июня 2013 г., озеро Яльчик. -  С.72.

6. Миннегалиев, М.М. Изучение пространственного строения и параметров спектров ЯМР полибутадиенов / М.М.Миннегалиев, Р.М.Аминова // ХX Всероссийская конференция “Структура и Динамика Молекулярных Систем”. – 21-26 июня 2013 г., озеро Яльчик. -  С. 36 

7. Галиуллина, Г.М. Применение методов неэмпирической молекулярной динамики для расчета магнитно-резонансных параметров производных диазинов / Г.М. Галиуллина, Р.М. Аминова, Э.Р. Мартынчук  // ХX Всероссийская конференция “Структура и Динамика Молекулярных Систем”. – 21-26 июня 2013 г., озеро Яльчик. -  С.  71

8. Миннегалиев, М.М.Строение и константы ядерного магнитного экранирования фрагментов полибутадиенов на основе методов DFT / М.М. Миннегалиев, Р.М. Аминова // Юбилейная 10-я Зимняя молодежная школа-конференция "Магнитный резонанс и его приложения". - 24-30 ноября, Санкт-Петербург. - С. 137-139. 

9. Savostina, L.I. Quantum chemistry calculations of EPR parameters of a reduced [4Fe4S]+ cluster: hyperfine constants of hydrogen atoms / L.I. Savostina, W.Lubitz, M. van Gastel // Abstracts of the International conference “Modern development of magnetic resonance”. – September 24-28, 2013, Kazan. – Kazan, 2013. – P.98.

10. The dependence of 4-styrylpyridine photoisomerization on wavelength radiation and on the solvent. UV, NMN, and DFT studies / L.G. Gafiyatullin, L.I. Savostina, O.I. Gnezdilov, O.A. Turanova, I.V. Ovchinnikov, A.N. Turanov// Abstracts of the International conference “Modern development of magnetic resonance”. – September 24-28, 2013, Kazan. – Kazan, 2013. – P.126.

11. Савостина, Л.И. Изучение структуры и свойств [4Fe 4S] кластера металлопротеина методом DFT / Л.И. Савостина, M. van Gastel, W.Lubitz // XXV Симпозиум “Современная химическая физика»: сборник аннотаций. - 20 сентября - 1 октября 2013 года, пансионат «Маяк» г. Туапсе. -  2013. – С. 86.   

12. Структура и магнитно-резонансные параметры различных форм катион-радикалов азиридина и 2-метилазиридина /Л.И. Савостина, В.И. Пергушов, Ж.Я. Смородинская, И.Д. Сорокин, М.Я. Мельников // VIII всероссийская конференция-школа «Высокореакционные интермедиаты химических и биохимических реакций»: программа и тезисы докладов. – 14-16 октября 2013 г., Московская область. – Москва, 2013. – С. 39.

13. Investigation of C60 derivatives with two and four nitroxide groups by time-resolved and pulse EPR spectroscopy / R.B. Zaripov, F.E. Mambetov, V.K. Voronkova, K.M. Salikhov, V.P. Gubslaya, I.A. Nuretdinov // Abstracts of the International conference “Modern development of magnetic resonance”. – September 24-28, 2013, Kazan. – Kazan, 2013. – P.43.

14. PELDOR theory revisited / K.M. Salikhov// Abstracts of the International conference “Modern development of magnetic resonance”. – September 24-28, 2013, Kazan. – Kazan, 2013. – P.47.
15. Separation of the contributions of dipole-dipole and exchange interactions to the shape of EPR spectra of free radicals in diluted solutions / V.V. Bakirov, K.M. Salikhov, R.T. Galeev // Abstracts of the International conference “Modern development of magnetic resonance”. – September 24-28, 2013, Kazan. – Kazan, 2013. – P.148.
16. Modeling of PELDOR signal for three spin systems / I.T. Khairuzhdinov, K.M. Salikhov // Abstracts of the International conference “Modern development of magnetic resonance”. – September 24-28, 2013, Kazan. – Kazan, 2013. – P.149.

17. Photoinduced charged lattice of ruby / D.A. Bizyaev, A.A. Bukharaev, Yu.V. Vladimirtsev, K.I. Gerasimov, N.K.Solovarov // XV International Feofilov Symposium on spectroscopy of crystals doped with rare earth and transition metal ions: book of abstracts. - September 16-20, 2013, Kazan, Russia. -P. 193.
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