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ЗАКЛЮЧЕНИЕ ДИССЕРТАЦИОННОГО СОВЕТА 24.2.411.02, 

СОЗДАННОГО НА БАЗЕ ФЕДЕРАЛЬНОГО ГОСУДАРСТВЕННОГО 

БЮДЖЕТНОГО ОБРАЗОВАТЕЛЬНОГО УЧРЕЖДЕНИЯ ВЫСШЕГО 

ОБРАЗОВАНИЯ «ТВЕРСКОЙ ГОСУДАРСТВЕННЫЙ УНИВЕРСИТЕТ» 

МИНИСТЕРСТВА НАУКИ И ВЫСШЕГО ОБРАЗОВАНИЯ РОССИЙСКОЙ 

ФЕДЕРАЦИИ, ПО ДИССЕРТАЦИИ НА СОИСКАНИЕ УЧЕНОЙ СТЕПЕНИ 

КАНДИДАТА НАУК 

 

аттестационное дело № __________________________ 

решение диссертационного совета от 01.12.2022 г. № 6 

 

О присуждении Малышеву Максиму Дмитриевичу, гражданину 

Российской Федерации, ученой степени кандидата физико-математических 

наук.  

Диссертация «Моделирование сетчатых молекулярных систем 

различной химической природы» по специальности 1.4.4. Физическая химия 

принята к защите 13 сентября 2022 г. протокол №4 диссертационным 

советом 24.2.411.02, созданным на базе федерального государственного 

бюджетного образовательного учреждения высшего образования «Тверской 

государственный университет» Министерства науки и высшего образования 

РФ; адрес: 170100, г. Тверь, ул. Желябова, 33; приказ № 105/нк от 11 апреля 

2012 г.  

Соискатель – Малышев Максим Дмитриевич, 26 октября 1996 года 

рождения, в 2018 году окончил федеральное государственное бюджетное 

образовательное учреждение высшего образования «Тверской 

государственный университет» с присвоением квалификации специалист по 

специальности 04.05.01 Фундаментальная и прикладная химия; в 2022 году 

окончил аспирантуру федерального государственного бюджетного 

образовательного учреждения высшего образования «Тверской 

государственный университет» по направлению 04.06.01 Химические науки.  

Работает ассистентом кафедры физической химии федерального 

государственного бюджетного образовательного учреждения высшего 

образования «Тверской государственный университет» Министерства науки 

и высшего образования РФ. 

Диссертация выполнена на кафедре физической химии федерального 

государственного бюджетного образовательного учреждения высшего 

образования «Тверской государственный университет» Министерства науки 

и высшего образования РФ. 

Научный руководитель – доктор физико-математических наук, 

доцент Комаров Павел Вячеславович, федеральное государственное 

бюджетное образовательное учреждение высшего образования «Тверской 

государственный университет», профессор кафедры общей физики; 

федеральное государственное бюджетное учреждение науки «Институт 
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элементоорганических соединений им. А.Н. Несмеянова РАН», старший 

научный сотрудник. 

Официальные оппоненты: 

Люлин Сергей Владимирович, доктор физико-математических наук, член-

корреспондент РАН, федеральное государственное бюджетное учреждение 

науки Институт высокомолекулярных соединений РАН, заведующий 

лабораторией теории и моделирования полимерных систем; 

Рудов Андрей Андреевич, кандидат физико-математических наук, 

федеральное государственное бюджетное образовательное учреждение 

высшего образования «Московский государственный университет им. 

М.В. Ломоносова», научный сотрудник лаборатории теории полимерных 

систем и «мягких» сред кафедры физики полимеров и кристаллов, дали 

положительные отзывы на диссертацию. 

Ведущая организация - федеральное государственное бюджетное 

учреждение науки Федеральный исследовательский центр химической 

физики им. Н.Н. Семенова Российской академии наук (ФИЦ ХФ РАН), г. 

Москва, в своем положительном отзыве, подписанном доктором физико-

математических наук Ковалевой Маргаритой Алексеевной, заведующей 

лабораторией физики и механики полимеров и доктором физико-

математических наук Савиным Александром Васильевичем, ведущим 

научным сотрудником, и утвержденном доктором химических наук, 

профессором Надточенко Виктором Андреевичем, директором ФИЦ ХФ 

РАН, указала, что диссертационная работа Малышева М.Д. является 

законченной научно-квалификационной работой, которая по актуальности, 

научной новизне, практической и теоретической значимости полученных 

результатов удовлетворяет требованиям, предъявляемым ВАК к 

кандидатским диссертациям. Работа соответствует пп. 9-14 «Положения о 

порядке присуждения ученых степеней» (Постановление Правительства 

Российской Федерации № 842 от 24 сентября 2013 года), а ее автор 

заслуживает присуждения ученой степени кандидата физико-математических 

наук по специальности 1.4.4. Физическая химия. 

Выбор ведущей организации обусловлен тем, что работающие в ней 

специалисты широко известны своими исследованиями в области 

физической химии, соответствующими тематике диссертации. Официальный 

оппонент С.В. Люлин является ведущим специалистом в области 

компьютерного моделирования и теории полимерных систем, процессов 

комплексообразования сверхразветвлённых полиэлектролитов и получения 

полимерных нанокомпозитов с контролируемыми свойствами. Официальный 

оппонент А.А. Рудов имеет большой опыт исследований в области физики 

полимеров и «мягких» сред, а также по изучению сложных жидкостей, 

микрогелей, эмульсий, коллоидных растворов, растворов полиэлектролитов и 

тонких полимерных пленок. 

Соискатель имеет 40 научных работ, в том числе по теме диссертации 

опубликовано 36 работ, из них в рецензируемых научных изданиях 
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опубликовано 14 статей, включая 5 статей в журналах, индексируемых в 

международных базах данных.  

Наиболее значимые научные работы по теме диссертации:  

1. Бабуркин, П.O. Компьютерное моделирование структурообразования 

в водных растворах L-цистеина и нитрата серебра под влиянием соли-

инициатора / П.О. Бабуркин, П.В. Комаров, М.Д. Малышев, C.Д. Хижняк, 

П.М. Пахомов // Коллоидный журнал. – 2017. - Т. 79. – №. 5. – С. 577–587. 

2. Малышев, М.Д. Молекулярно–динамическое моделирование 

процесса созревания цистеин-серебряного раствора / М.Д. Малышев, П.О. 

Бабуркин, А.Н. Адамян, C.Д. Хижняк, П.М. Пахомов, П.В. Комаров // 

Журнал структурной химии. – 2019. - Т 60. - №8. - С. 1396–1403. 

3. Komarov, P.V. Additive-induced ordered structures formed by PC71BM 

fullerene derivative / P.V. Komarov, M.D. Malyshev, T. Yang, C. Chiang, H. 

Liao, D.V. Guseva, V.Y. Rudyak, V. Ivanov, S. Tung // Soft Matter. - 2021. - V. 

17. - I. 4. – P. 810-814.  

4. Малышев, М.Д. Влияние поверхностной модификации наночастиц 

на механические свойства высокосшитых эпоксидных нанокомпозитов: 

мезоскопическое моделирование / М.Д. Малышев, Д.В. Гусева, П.В. 

Комаров // Доклады Российской академии наук. Химия, науки о материалах.  

2021.  Т. 500. - № 1. - С. 69-74.  

5. Malyshev, M.D. Effect of nanoparticles surface bonding and aspect ratio 

on mechanical properties of highly cross-linked epoxy nanocomposites: 

mesoscopic simulations / M.D. Malyshev, D.V. Guseva, V.V. Vasilevskaya, P.V. 

Komarov // Materials. - 2021. – V. 14. – P. 6637. 

Публикации соискателя в достаточной степени отражают содержание, 

новизну, практическую и теоретическую значимость диссертационного 

исследования.  

На диссертацию и автореферат поступило 5 отзывов, все отзывы 

положительные: 

1. Цобкалло Екатерины Сергеевны, д.т.н., профессора, зав. кафедрой 

инженерного материаловедения и метрологии ФГБОУ ВО «Санкт-

Петербургский государственный университет промышленных технологий и 

дизайна». В качестве замечания отмечено, что приведение в работе 

«собственных» экспериментальных исследований свойств изучаемых 

структур добавило бы убедительности к выводам. 

2. Вацадзе Сергея Зурабовича, д.х.н., профессора, зав. лабораторией 

супрамолекулярной химии (№2) ФГБУН «Институт органической химии 

им. Н.Д. Зелинского РАН». Замечаний не содержит. 

3. Балабаева Николая Кирилловича, к.ф.-м.н., доцента, ведущего 

научного сотрудника Института математических проблем биологии РАН – 

филиала Института прикладной математики им. М.В. Келдыша РАН. 

Замечаний не содержит. 

4. Волкова Владимира Анатольевича, к.х.н., научного сотрудника 

лаборатории химии антиоксидантов ФГБУН «Институт биохимической 
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физики им. Н.М. Эмануэля РАН». В отзыве содержатся следующие вопросы 

и замечания: имеются ли экспериментальные данные, позволяющие 

подтвердить полученные в настоящей работе расчетными методами 

результаты? для производных фуллеренов – метиловых эфиров фенил-С61-

масляной кислоты и фенил-С71-масляной кислоты было бы целесообразно 

привести наименования в соответствии с номенклатурой IUPAC. 

5. Синицы Александра Сергеевича, к.ф.-м.н., старшего преподавателя 

отдела «Образовательный центр» Центра НТИ «Цифровое материаловедение: 

новые материалы и вещества» ФГБОУ ВО «Московский государственный 

технический университет имени Н.Э. Баумана (национальный 

исследовательский университет)». В качестве замечания отмечено, что в 

тексте автореферата никак не описаны основные параметры проведенного 

моделирования и основные аргументы, на основе которых были выбраны 

данные параметры. 

Диссертационный совет отмечает, что на основании выполненных 

соискателем исследований:  

- показано, что главной структурной субъединицей цистеин-серебряного 

раствора являются положительно заряженные супрамономеры цистеината 

серебра со структурой «ядро-оболочка», внутренняя структура которых 

стабилизируется за счет межмолекулярных связей сера-серебро, а на 

поверхности локализуются комплементарные NH3
+ и C(O)O- группы;  

- разработана мезомасштабная модель, которая описывает все этапы 

самоорганизации супрамолекулярного гидрогеля на основе цистеин-

серебряного раствора в зависимости от концентрации электролита - 

инициатора гелеобразования; 

- предложен метод предсказания гелеобразующих свойств водных растворов 

нитрата серебра и серосодержащих соединений; 

- показано, что в растворах метилового эфира фенил-С71-масляной кислоты с 

высококипящим растворителем 1,8-октандитиолом возможно формирование 

трехмерных биконтинуальных сетчатых структур из фуллеренов; 

- разработана мезомасштабная модель нанокомпозита на основе сильно 

сшитых эпоксидных смол и наночастиц глины, позволяющая предсказывать 

изменения механических свойств материала в зависимости от формы 

наполнителя и его степени сшитости с полимером; 

- показано, что основные тенденции в изменении модуля упругости 

нанокомпозитов можно предсказывать через определение плотности числа 

несущих нагрузку цепей без расчета зависимостей «напряжение-

деформация».  

Теоретическая значимость исследования обоснована тем, что 

полученные результаты раскрывают механизм гелеобразования в водных 

растворах на основе нитрата серебра и серосодержащих низкомолекулярных 

веществ. Обнаруженное явление формирования сетчатой структуры 

модифицированными фуллеренами C70, происходящее в растворителях на 

основе октана, позволяет расширить представления об условиях самосборки 
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фуллеренов. Разработанная мезомасштабная модель нанокомпозита на 

основе эпоксидных смол с модифицированными наночастицами может 

служить для объяснения деталей механизма механического отклика 

наполненных сетчатых полимеров. 

Значение полученных соискателем результатов исследования для 

практики обусловлено тем, что на их основе был разработан метод 

предсказания гелеобразующих свойств растворов нитрата серебра с 

серосодержащими соединениями. Данный метод может использоваться для 

поиска новых низкомолекулярных загустителей. Выявлена сетчатая природа 

структур, формируемых фуллеренами под влиянием высококипящих добавок 

на основе октана, позволяющая объяснить причину увеличения КПД 

солнечных фотоэлементов на основе смесей сопряженных полимеров и 

фуллеренов, что является важным для разработки технологических 

процессов получения высокоэффективных солнечных батарей нового 

поколения. Разработана компьютерная модель для предсказания 

механических свойств нанокомпозитов на основе сильно сшитых полимеров.  

Оценка достоверности результатов работы выявила: использованы 

современные и хорошо проверенные программные пакеты; проведено 

тщательное тестирование построенных моделей, а также сопоставление с 

теоретическими и экспериментальными исследованиями других авторов. 

Личный вклад соискателя заключается в самостоятельном 

определении способов реализации проводимых исследований, выполнении 

всех расчетов с использованием методов компьютерного моделирования, 

обработке данных и сравнении полученных результатов с 

экспериментальными данными. Все основные результаты диссертационной 

работы получены лично автором. Постановка задач исследования, 

обсуждение результатов работы и подготовка публикаций проведены 

совместно с научным руководителем. 

В ходе защиты диссертации были высказаны критические замечания о 

способе учета зарядов ионов, дипольного момента молекул воды и их 

способности к формированию сетки водородных связей при атомистическом 

моделировании. 

Соискатель Малышев М.Д. ответил на задаваемые ему в ходе заседания 

вопросы и привел собственную аргументацию об особенностях 

использованного валентно-силового поля, которое позволяет правильно 

учитывать физические свойства всех компонентов в составе цистеин-

серебряного раствора. 

Диссертация соответствует критериям «Положения о порядке 

присуждения ученых степеней» №842 от 24.09.2013 г. в текущей редакции. 

На заседании 1 декабря 2022 года диссертационный совет 24.2.411.02 принял 

решение присудить Малышеву М.Д. ученую степень кандидата физико-

математических наук по специальности 1.4.4. – физическая химия за решение 

задач по развитию методологии моделирования сетчатых молекулярных 

систем, что позволило разработать метод предсказания гелеобразующих 
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