
отзыв
официальЕого оппонеfiта на диссерт Iшо Артема .Щrwrтриевича Гловы

(КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕJIИРОВАНИЕ СТРУКТУРЫ
ПОЛИГИДРОКСИКИСЛОТ В СМЕСЯХ И НАНОКОМПОЗИТАЮ),

представленЕую на соискi}ние }щеной степеци кандидата физико-
математических на5к по специальЕости 1.4.7, ВысокомолекуJIярные

соединенIrI

Биодеградируемые и биосовместимые поJIимеры играют важнуIо и все
возраст:lюшry,ю роль в совремеrпrой биомедицине. На их основе
разрабатываются мед,Iцинские изделия для тканевой инженерии, они
испоJIьзуются цри разработке новых типов фармпрепаратов с
пролонгировдfirьтм действием, дJUI созд:rншI молекулярньIх констр5rкцlй при
адlrесной доставке лекарств и Др. Вахrrштu моментом явJIяется и значительньй
потеЕциirп этих поJIимеров для решеЕиrI проблем экологии, связашБж с
безопасной и безотходrой переработкой мусора, образующегося в огромЕых
коJIичествatх от упаковки товаров, разJмtшьIх издеrмй однорaвового
испоJьзовttЕия и др. ,Щля пол5пrеrшя на осIIове биодеградируемьгх и
биосовместимых поJIимеров поJIимерЕых материалов с требуемьrми
физическими характеристиками активно из)лаются смеси и нанокомпозиты на
их основе. Поrмлактид (ГIЛД) и поrм(3-гидроксибутират) (ПГБ) явллотся
весьма перспективными биополимерами для разработки наЕокомпозитов,
свойства коmрьD( во многом зависят от особенностей надмолекулярной
оргalнизации. В связИ с вышеизлоЖенным, диссертаIцонная работа
А..Щ. Гловы, посвяIценнi}я теоретическому из}л{еЕию стрlктуры смесей и
наЕокомпозитов на основе ПJIА и ГIГБ, является акryальной как с
практической, так и Еа)^{ной точки зреrпля.

.Щиссертация построена по классиrIеской схеме, содержит введение, ц)и
главы, выводы и список литературы. она изложена на l20 страIrицах и
вкJIючает в себя 32 рисутнка, 5 табrдrц и 152 ссылки на литератж)ные
источники.

во ввеdенuu ОтмечеЕы актуаIrьность, цели и задачи исследования, метод
исследоваЕиlI, оцецка На5плrой Еовизны и практr-rческой зЕачимости
результатов работы, представлеfiы выЕосимые Еа зяПIИТу положенIrI,
обоснована достоверность полу{енньж дrlнЕьIх и выводов, цриведеЕы даЕные
об апробацrи работы, описан ли.шьй вклад автора, а также структура и объем
диссертаIц{и.

Первая zлава гrредставляет собой обзор на1"*rой литературы по теме
диссертации. В целом обзор содержит все ваJкIlые сведения, необходимые как
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дJU{ введения в тематику исследоваIIия, так и дJUI анаJIиза получешъtх в работе
оригин:}JьIlьж резуJьтатов.

Во вtпорой 2лаве дл4ссертации описаЕ метод молекулярной дI4IаI\дIки,
испоJIьзовilнЕыIt дJuI цроведеЕия исследоваЕия. Представлены детальные
сведения о компъютерЕьD( модеJUж рассматриваемых полимерньIх систем,
протоколzrх моделцровirЕиrl, а также обоснован выбор параметров. При этом
особенностью исследоваЕиr{ явJuIется то, что в нём впервые смеси и
нанокомпозиты на основе ПЛА и ПГБ бьшп.r опис:шы с использованием
поJIIIоатомньD( моделей, невзирм на ресурсоёмкость соответствующего
модеJIированиJI. Такие модеJIи позвоJIили }лrесть полярность полимеров и,
согласЕо полученным данным, обеспечиIъ достоверность и Еовизну
результатов о структ)фе систем.

Треmья ахава содержит основIIьlе результаты диссертационной работьт,
их iшaшиз и интерпретацию. Положитеrьной чертой проведеЕного
исследовffшя явJuIется описание вЕlllидации разработаIшьтх моделей
поJммеров с испоJIьзованием экспериментalJIьных дантrъrх об их персистентной
длине и температуре стекJIоваrrия. Автор подробЕо останавJIивается на ваrкном
вопросе - из}цении смешиваемости ПЛА и ПГБ и использует длrl этого оценки
энергетIтЕIес KJ,D(, стру{ryрн ых и тегr-лофизических характеристик смесей.
Разработаr*rм методика анчuIиза носит уIrиверсальный харакгер и может быть
адаптироваIlа и испоJIьзоваIIа дJuI модеJIирования смесей дrlтих полимеров.
Существенньй интерес представляют также результаты, пол)денЕые
соискателем цри из)л{ении привитьж слоёв цепей оJIиголактида и оrиго(3-
гишlоксибуп,rрата) на поверхности ЕаIIочастиц целлюлозы в наЕокомпозитах
Еа основе ПJIА и ПГБ, соответствеrпrо. Показано, что цривитые оJIигомеры
принимают две преимущественные конформации, одна из которьж
соответствует вытя)кке привитьD( цепей от поверхЕости прививки, а вторая -
конформшши типа ((шпиJька)). Такие особетшости конформационной
сц)уrtтуры опредеJurются полд)ностью из)даемьD( соедиЕенлй. Автор показал,
что молекулярньй механизм форшлроваrrия шгпллькообразньпr конформацIй
связzlн с притя)кением между цродоJьными составJUIющими дипоJьньIх
моментов и формированием энергетически выгодIой аrттlтлараллельной
ориентации дипоJIьньD( моментов соседIп?D( повторяющихся звецьев.
Полуrенные дашIые зЕачитепьЕо дополu{ют существующие теорети.Iеские
цредставлениJI о структуре привитьIх слоёв, состоящих из полярЕьтх цепей, и
испоJьзоваJIись в работах по развитию соответств)rющих аIlzuIитическIlD(
теорий,

При знакомстве с диссертацией А..Щ, Гловы возникают следуюп$,Iе
вопросы и замечания:
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1. При расчете динами.Iеских траекторий автор использует термостат
Береrцсена с времеЕем релаксацюл 0.1 пс. Хотя система и достаточЕо большая
с периодическими граЕиtIными условиJIми, Ео все же следуgг иметь ввиду, что
этот тЕ)мостат может приводить к нарушению равЕораспределеЕиJr энерми
по степешIм свобо,щI, что может скaваться на качестве поJIучаемой
ияформацтаr. Было бы уместЕо )дочЕить есть лй этот эффект для данной
системы при даЕных fiараметрах цротокола модеJIировtlнIfi .

2. В работе активно используется корреJuIциоъпrая функrц.тя дJuI квад)атов
расстоfi{ия между коIщ:}ми цепи. Не совсем понrIтен выбор именно такого
конч)епIого вида корреллцоЕной фунш[il,I. Было бы полезно объяснить

цреимущество этого выбора дJuI ан.IJмза траекторий fiо сравЕению, Еапример,
с корреJIяIиошIой фlтrкчией просто расстолlий между концами цепи.

3, На рис. 4 четко видно разJIи.Iие в динамике конформационЕых
изменений ПJIА и ПГБ. Релаксаrц,rя цепи ПГБ происходит с)лцествеIIно
бьтстрее. Мьт не ЕzIuIли в тексте объясЕения этому феномену, хотя на Еаш
взгJuIд оно лежит на поверхности и было бы 1TlecпIo акIеЕтцровать вним lие
на физике данного разJIичиII.

4. Интересrrые даЕные цриведеЕы IIа рис. 2З. Видно, что при достаточной
дIине цепи ПЛА формирlтотся спир:UIи. Бьrтrо бы весьма р{естным, }/.rитывм
структурЕые особенIlости ГIJIА, сравнить пар,}метры этrаr сrп,rрапей с
парамец)ами сrпrралей, которые формирует полиаланин.

Высказанные замечаIIиJI не снижают общего положитеJьноIо
впечатленIбI от диссертации. В целом д4ссертаlионнм работа представJuIет
собой законченItое Еа)дно-квалифшtациотшое исследоваЕие. ОбосЕованность
выводов и вынесенньж на зашlrry положешй не вьтзьтвает сомнениrl.
Автореферат д,Iссертации поJIностью отрФкает её содержаЕие. МатериаJБI
диссертаIии представлены в б статьяr в рецензируемьD( ж)Фналах из перечI I

ВАК и 1 главе в кIlиге. Кроме того, работа прошла апробаrшю на 15

российскrоr и междуяародЕьD( конференциях.

Считаю, что д]rссертация Артема Щмитриевича Гловы <КомпьютерЕое
модеJпфовfi{ие сц}ктуры поJIигид]оксикислот в смес-я( и ЕаIlокомпозитах))
полЕостью соответствует критерил\{, установленЕым пп. 9-14 <<Положелтия о

црисуждеI м }ценьБ степенейri, утвержденным Постановлением
Правительства Российской Федерации N9 842 от 24 сентября20|3 г. в редакции
с изменеIIиJ{ми, угверждеЕЕымй Постшrовлением Правитеrьства Российс;кой
Федерацrл.r Ns 335 от 21 апреля 2016 г. и Постановлением Правите.тьства
Российской Федерацшл N9 426 от 20 марта 2021, предъявляемым к
диссертацI4ям, а её автор, Артем.Щмитриевич Глова, заслlакивает црис)Dкде]лия
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)л{еЕой степени кандидата физико-математических наук по специ:шьности
1.4.7. ВысокомолекуJирные соединенIаJI.
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