
отзыв 

офmщальноrо шmонекrа на диссертацию 
Ларионова Кирилла Павловича: «Исследование взаимосвязей между физико­

химическими характеристиками Zr-содержащих металл-орrанических 
координационных полимеров и их каталитическими свойствами в реакциях 

селективпоrо жидкофазного окисления» 
представленную на соискание учёной степени кандидага химических наук по специальности: 

1.4.14. Кинетика и катализ 

Создание новых эффективных и экологически безопасных подходов (и в

частности - катализаторов) к селективному окислению органических соединений

входит в число приоритетных направлений развития каталитической науки. В

контексте разработки новых гетерогенных катализаторов для процессов селективного

жидкофазного окисления значительное внимание исследователей привлекают 

современные пористые материалы трёхмерные металл-органические 

координационные полимеры, имеющие регулярную пористую структуру и высокую

удельную поверхность, обладающие достаточной гидролитической стабильностью и

предоставляющие широкие возможности по управлению их свойствами путём 

варьирования условий их приготовления и постсинтетической модификации. 

В этой связи диссертационная работа К. П. Ларионова, посвящённая 

исследованию каталитической активности Zr-содержащих координационных 

полимеров в реакциях селективного жидкофазного окисления, является весьма 

актуальной. По мнению оппонента, основным элементом новизны данной работы

является применение методов машинного обучения для создания системы 

практических рекомендаций к синтезу цирконийсодержащих МОКП типа Ui0-66. 

Созданная и обученная модель, вобравшая в себя имеющийся в литературе 

экспериментальный материал ( о 267 образцах) показала хорошую предсказательную 

способность и бьmа использована в работе для приготовления образцов с выборочно 

заданными свойствами при сохранении прочих характеристик. Так, оказалось 

возможно синтезировать образцы с частицами одинакового размера, но различным 

содержанием основных групп Zr-OH, либо с одинаковым содержанием основных 

групп, но разным размером частиц, либо с одинаковыми первым и вторым 

параметрами, но с разной общей дефектностью и т.д. (см. например Табл. 11). Эти 

возможности были в полной мере использованы на следующем этапе работы для 

установления закономерностей каталитического действия Ui0-66 в реакциях 

селективного окисления различных субстратов пероксидом водорода. Направленный 

синтез Ui0-66 с варьируемыми характеристиками позволил также установить вклад 
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научных мероприятий. Выводы в достаточной мере отражают основное содержание

работы. Достоверность выводов диссертации сомнений не вызывает.

Вместе с тем, имеется ряд замечаний к тексту диссертации. 

1. Название работы сформулировано слишком широко в части описания основных

объектов исследования. Возможно, более корректно было бы вместо «Zr­

содержащих металл-органических координационных полимеров» указать

конкретно «координационных полимеров Ui0-66».

2. Замечание к литературному обзору.

- При описании подходов к созданию машинных алгоритмов для решения задач

регрессии автору, на взгляд оппонента, не удалось в полной мере донести до

читателя базовые положения. Изложение вьшолнено преимуmественно в

описательном ключе; для ряда понятий (например, «среднеквадратичная

ошибка», «средняя абсолютная ошибка», «средняя абсолютная относительная

ошибка») даже не приводятся формулы. Это упуmение: полагаю, читателю

полезно бьmо бы узнать, что под этими понятиями подразумевают в машинном

обучении (не совсем то, что в математической статистике).

- с. 27. «При этом наблюдается небольшой энантиомерный избыrок одного из

изомеров итогового эстрадиола». Во-первых, речь здесь в действительности 

идёт о диастереомерном (а не энантиомерном) избыrке. Во вторых, слово 

«итоговое» не вполне подходит, точнее бьmо бы сказать «образующегося». 

3. Замечания к экспериментальной части.

- В разделе, описьmающем синтез различных серий Ui0-66, не приведены

результаты характеризации этих образцов. За этими данными нужно идти в 

Приложения, т.е. в конец текста, что несколько хаотизирует процесс 

ознакомления с работой. 

- Не вполне понятно, что имелось в виду под «активацией в динамическом

вакууме»: каковы были параметры динамического вакуума и как обеспечивалась 

их воспроизводимость? 

4. Замечание к Главе 3. В разделах 3.4.1 и 3.4.2 приводится описание некоторых

свойств разработанных моделей, в частности - влияние некоторых основных

условий синтеза ( соотношение реагентов, наличие/отсутствие модулятора) на

предсказанные свойства (удельная поверхность, размер частиц) свойств Ui0-66.

Это исследование модели представлено как бы в некотором «вакууме»,

поскольку сопоставление с имеющимися в литературе экспериментальными

данными пе приводится.
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