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на автореферат диссертации Зозули Александра Сергеевича кСпектроскопия гигантскоГО

комбинационного рассеяния света и квчlнтовохимическое моделирование систеМ

наночастица - метотрексат), представленной на соискание ученой степени канДИДаТа

химических наук по специaлъности 1 .4.4 _ физическЕuI химия

.ЩиссертационнЕuI работа А.С. Зозули посвяIцена экспериментчLIIьно-теоретическОмУ

определению термодиЕамических и электронньIх характеристик и параNIетров

взаимодействия лекарственного препарата "метотрексат" (МТ) в коМплеКСе С

наночастицей серебра (нч) с помощъю подходов квантово-химического моделирования и

экспериментЕIJIьньD( данньD( гигантского комбинационного рассеяния света (ГКРС). МТ -

цитостtIтик, мониторинг концентрации которого в плазме крови КРИТИЧеСКИ ВаЖеН ИЗ-За

его высокой токсичности. ГКРС позвоJuIет обнаруживать микро- и наномолярнЫе

концентрации лекарства в биологических жидкостях без сложной пробоподгоТоВКИ.

Щиссертантом исследованы возможные пути, механизмы и модели адсорбции молекулы на

поверхности НЧ, их проявление в спектрах ГКРС, выполнено соотнесение теоретических

результатов с эксперимент€tльными данными. На основе проведенньtх исследований

выработаны подходы к созданию оптических сенсоров на базе плазмонного эффекта ДЛЯ

определения МТ в сыворотке крови пациентов, проходящих лечение от ревматоидного
артрита, что оIIредеJUIет практическую зЕачимость исследования.

Выполненные в работе расчеты методом теории фу"пц"онала плотности (DFT)

позволили провести отнесение полос Гкрс к конкретным колебаниям мт, определить

геометрию связыв€lния МТ с НЧ, вьuIвить вклад переноса заряДа (Т.Н. ХИМИЧеСКОГО

усиления) в общее гигантское усиление спектра, помимо чисто электромагнитного

плzLзмонного эффекта. Эти резулът€Iты представляют несомненный теоретический интерес

и опредеJrяют значимость работы.
СледуеТ отметить, чтО диссерТантом выполнен анЕLпиз зависимости результzIтов

расчетов DFT модельньD( систем мт-нЧ от размеров кJIастера атомов серебра,

моделирующих нч. При этом обнаружилисъ некоторые качественные изменения

результчптов расчетов для больших кJIастеров относителъно кластера Ago. Не вполне

понятно, почему автор строит свои основные выводы на основании моделирования

именно маJIых кластеров Ag+.

несмотря Еа вышеупомянугое зап{ечание, в целом, чтение автореферата оставJIяет

впечатлеЕие о диссертационной работе Зозули А.С. как об оригинurльном и целостном

исследовании методами спектроскопии гкрС и квантовой химии систем, представJUIющих

теоретический и практический интерес. она доставляет новые фундамент€lльные знания о

процессах взаимодействия органических молекул с лЕtзерным излуIением и с

нано структурированным метчшлом.

работа хорошо апробирована. Результаты исследований опубликованы в

высокорейтинговьIх международньж рецензируемых журналах, они доложены на

множестве международньIх и всеро ссийских конференций.

высказанное замечание носит уточняющий характер и не снижает высокой оцеЕки

выполненногО исследОвания. ПО актуЕIлЬности, науrной новизне, объему

эксперИменталЪногО материчrпа И практиЧескоЙ значимостИ диссертационная работа

<спектроскопия гигантского . комбинационного рассеяния света и квантово-



химическое моделирование систем наночастица MeToTpeItcaTD соответствует

требованиям пунктов 9- 1 1 , 1}, |4 <<Положения о присуждении гIеньж степенеЙ>>

утвержденного Постановлением Правительства РФ от 24 сентября 201-З г Ng 842 (В

действующей редакции), а ее автор, Зозуля Александр Сергеевич, заслуживает

присуждения уrеной степени кандидЕIта химических наук по специ€lльности 1.4.4

физическш химия (Химические науки).
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