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председателя диссертационного совета на диссертацию 

Рязанцева Михаила Николаевича на тему: 

«Разработка вычислительных моделей и методов для рационального дизайна 

фотоактивируемых молекулярных систем на основе низкомолекулярных соединений и 

белковых молекул»,  

представленную на соискание ученой степени доктора химических наук  

по специальности 02.00.09 - химия высоких энергий 

 

Диссертационная работа М. Н. Рязанцева посвящена разработке новых вычислительных 

моделей и методов для изучения фотоактивируемых молекулярных систем на основе 

низкомолекулярных соединений и белковых молекул и их применению к решению целого 

ряда конкретных как научных, так и практических задач. Фотоактивируемые молекулярные 

системы различной природы на сегодняшний день широко применяются для мониторинга и 

управления молекулярными процессами во многих областях науки. Для реализации данного 

подхода используются наноразмерные или молекулярные инструменты, включающие в 

качестве одной из основных функциональных частей фотоактивируемую подсистему. 

Подобные инструменты широко применяются в различных областях науки для управляемого 

светом направленного воздействия на химические и биохимические процессы, а также для 

мониторинга параметров, определяющих эти процессы. Указанная, с моей точки зрения, 

важнейшая характеристика  работы выглядит особенно актуальной и привлекательной, 

поскольку лежит на стыке наук – химии, физики, биологии, медицины. Это делает 

диссертацию востребованной и актуальной, особенно в настоящее время, когда вопросы 

медицины и биологии выходят на передовые позиции. Без всяких сомнений тема 

диссертации, связанная с развитием методов исследования фотоактивируемых 

молекулярных систем на основе низкомолекулярных соединений и белковых молекул, 

является актуальным и востребованным в настоящее время направлением исследований.  

 

В диссертации представлены новые разработанные автором вычислительные модели для 

изучения спектральных и фотохимических свойств фоточувствительных белков, которые 

могут быть использованы для исследования молекулярных механизмов, обеспечивающих 

процессы их фотоактивации, а также для создания фотоактивируемых белков с заданными 

спектральными свойствами. В качестве примера в диссертационной работе описано 

применение разработанных моделей для описани процесса фотоактивации зрительного 

родопсина, а также для изучения механизмов регулировки спектрального положения 
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максимума полосы поглощения бактериальных и зрительных родопсинов. С моей точки 

зрения, это является весьма важным практическим результатом. Представлены новые 

методы математического анализа, позволяющие проводить автоматический расчет 

стационарных точек и путей реакции на поверхности потенциальной энергии 

фотохимических реакций от Франк-Кондоновской точки до продуктов реакции. 

Разработанные методы были использованы диссертантом для изучения процессов 

фотоактивации молекулярных переключателей, характеризуемых схожими со зрительным 

родопсином фотохимическими характеристиками, а также для изучения процессов 

фотоактивации аффинной метки и ДНК-интеркалятора. Вышеизложенное еще раз 

подтверждает актуальность и новизну диссертационной работы. Особенно хотелось бы 

подчеркнуть тщательность и всесторонность анализа всех возможных факторов, влияющих 

на интерпретацию получаемых автором диссертации результатов.  Общее впечатление от 

знакомства с работой свидетельствует о том, что рецензируемая диссертация является 

логически завершенной, систематичной и подробной с точки зрения описания. 

 

Достоверность полученных результатов не вызывает сомнений. Она подтверждается 

использованием апробированных методов расчета квантовомеханических характеристик 

молекул, а также согласованностью полученных результатов расчетов с 

экспериментальными данными.  

 

По диссертации нет существенных замечаний, которые бы оказали влияние на выводы и 

заключения. Тем не менее, есть некоторые вопросы. 

1.  В работе показано, что важный вклад в процесс фотоизомеризации ретинального 

хромофора в зрительном родопсине вносят моды HOOP. Имеются ли экспериментальные 

данные, подтверждающие этот факт? 

2. Рис. 1.3 и 8.4 совпадают. Возможно, большое «текстовое» расстояние позволяет сделать 

подобное повторение, но вполне возможно было сделать ссылку на предыдущий рисунок. 

3. Стилистическое замечание: как-то ухо русского человека режет слово «дизайн», которое 

используется автором очень часто. Возможно, этот термин уже принят в русскоязычной 

научной литературе по данной тематике, но, может быть, лучше было бы использовать слово 

«создание»?  

 

Сделанные замечания не носят принципиального характера и не отражаются на общей 

положительной оценке диссертационной работы. Диссертационная работа М. Н. Рязанцева  

является законченным научным трудом, в котором разработаны теоретические положения, 



совокупность которых можно квалифицировать как научное достижение. Автореферат 

диссертации достаточно полно отражает содержание диссертации, тема и материалы которой 

соответствуют специальности 02.00.09 – «Химия высоких энергий». Результаты, полученные 

в диссертационной работе, могут быть использованы в научных организациях, где 

исследуются молекулярные системы на основе низкомолекулярных соединений и белковых 

молекул: СПбГУ, МГУ им. М.В.Ломоносова, Новосибирский ГУ, и др.,– а также в 

преподавании дисциплин, лежащих на стыке наук: химии, физики, биологии, медицины. 

 

Диссертация Рязанцева Михаила Николаевича на тему «Разработка вычислительных моделей 

и методов для рационального дизайна фотоактивируемых молекулярных систем на основе 

низкомолекулярных соединений и белковых молекул» соответствует основным требованиям, 

установленным Приказом от 01.09.2016 № 6821/1 «О порядке присуждения ученых степеней 

в Санкт-Петербургском государственном университете», а ее соискатель Рязанцев Михаил 

Николаевич заслуживает присуждения ученой степени доктора химических наук по 

специальности 02.00.09 – «Химия высоких энергий». Пункт 11 указанного Порядка 

диссертантом не нарушен. 

 

Председатель диссертационного совета 

Доктор физико-математических наук,  

Заведующий кафедрой оптики 

Санкт-Петербургского Государственного Университета                             

                                                                                             Н. А. Тимофеев  
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