
a

ОТЗЫВ официального оппонеIlта

на диссертацию на соискание ученои степени

кандидата физико-математических наук Федорова Владимира

Андреевича на тему: <<Молекулярное моделирование образования

комплексов электрон-транспортных белков пластоцианина и

цитохрома f>>

по специальности 03.01.09 - (математическая биологияо

биоинформатика>>

Работа посвящена изучению образования белковых комплексов

пластоцианина и цитохрома f. Задача определения структуры белковых

комплексов широко представлена в литературе и является актуальной,

поскольку в живых системах многие сигнаIIы передаются именно в

резулътате воздействия одного белка на другой или при образовании

белковых комплексов. Один из наиболее распространенных подходов

белок-белковый докинг. Эта процедура оченъ проста и может быть

ре€Lлизована даже на персоналъном компьютере. Однако получаемые таким

образом

наблюдаемым комплексам. В данной работе сделан важный шаг в

направлении разработки методологии поиска структур белковых комплексов

с последовательным применением броуновской и молекулярной динамики.

Этот подход успешно применен автором для изу{ения формирования

комплексов пластоцианина и цитохрома fиз различных организмов.

ffиссертация состоит из введения, трех глав, обсуждения результатов,

заключения и выводов и составляет 10З страницы, включая 28 рисунков и 5

таблиц. Список литературы содержит 95 наименований.

В первой главе диссертации описываются рассматриваемые белковые

системы, и формулируется постановка задачи для дальнейшего решения

методами молекулярного моделирования. Во второй главе представлено

детЕLльное описание используемых методов вычислительной химии, включая

результаты зачастую не 
"ооi"araтвуют 

экспериме[{тi}JIьно



методы броуновской и молекулярной динамики и статистическую обработку

данных. В третьей главе приводятся резулътаты исследования, включающие

ан€Llrиз поверхностей изучаемых белков из р€вличных организмов,

механизмы образования диффузионно-столкновительных комплексов и

связываниrI в высших растениях, водорослях и цианобактериях.

обоснованности на)п{ных положений, выводов и рекомендаций,

сформулированных в диссертации, их достоверность и новизна не вызывают

сомнений, о чем свидетельствуют публикации автора

выступления на многочисленных конференциях,

теоретический уровень проделанной работы. Также

аккуратность подготовленной работы; в тексте практически не содержится

огIечаток. Тем не менее, к работе есть несколъко несущественных замечаний,

главным образом относящихся к неудачным формулировкам:

1. На стр. 5: <<Эти взаимодействия дают начало множеству событий,

происходящих в живой кJIетке на р€}зличных пространственных и

временных масштабах: от перераспределения электронной плотности на

атомах в молекуле (времена порядка фемтосекунд и расстояния доли

ангстрема)...> Не понятно, что имее, 
" "Ъду 

автор под расстояниями в

доли ангстрема в контексте перераспределения электронной плотности.

Также стоит уточнить, что подразумевается под временем

перераспределения электронной плотности.

На стр. 17 текст не совсем соответствует рисунку 1.1.5: (на первом этапе

(А)...>> На рисунке маркировка (А) соответствует состоянию, а не этапу.

На стр. 18: что означает (парамагнитный ЯМЬ?
На стр. 25: неудачное выражение ((достаточно значительное

количество...)

На стр. З9: <<Для каждого типа взаимодействия вводится свой

феноменологический закон). Что подр€tзумевается под словом

по

а

теме диссертации,

также высокий

хочется отметить

2.

a
1

4.

5.

<феноменологический>> и применим ли этот термин ко всем



6.

7.

взаимодействиям, вносящим вклады в энергию, рассчитываемую в

рамках классических силовых полей?

На стр. 43: (В основе теории броуновской динамики лежат труды

Эйнштейна, Смолуховского, Фоккера, Планка и Ланжевена>. Стоит ли

упоминать имена всех этих ученых, если в этом нет прямой

необходимости для дttльнейшего изложения?

В тексте встречаются р€вмерности на английском, например, стр. 68 (М-
l -1S ).

Вместе с тем, ук€ванные замечания не ум€tляют

отвечает

значимости

требованиям,диссертационного исследования. .Щиссертация

установленным Московским государственным университетом имени

М.В.Ломоносова к работам подобного рода. Содержание диссертации

соответствует паспорту специ€Lльности 0З.01.09 - (математическая биология,

биоинформатика) (по физико-математическим наукам), а также критериям,

определенным пп. 2.|-2.5 Положения о присуждении у{еных степеней в

Московском государственном университете имени М.В.Ломоносова, а также

оформлена, согласно приложениям JЪ 5, б Положения о диссертационном

совете Московского государственного у*r""aрЙтета имени М.В.Ломоносова.

Таким образом, соискателъ Федоров Владимир Андреевич заслуживает

присуждения ученой степени кандидата физико-математических наук по

специzLльности 0З .0 1 . 09 - (математическая биология, биоинформатика)).
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