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Методом компьютерного эксперимента исследованы особенности самоорганизации амфифильных
гомополимеров, плотно привитых к сферической наночастице и помещенных в селективный рас-
творитель. Определены условия, при которых макромолекулы образуют тонкие мембраноподобные
слои, окружающие наночастицу. Впервые показано, что возникающие полимерные структуры мо-
гут быть аппроксимированы полными вложенными минимальными поверхностями, удовлетворя-
ющими представлениям Вейерштрасса, а именно: геликоидом, катеноидом, поверхностями Энне-
пера и Косты. Математические конструкции, определяющие такие минимальные поверхности, вы-
деляют новый тип упорядочения полимерных структур и определяют классификацию его
симметрии, подобную классификации кристаллов по федоровским группам. Расчеты для двух рас-
смотренных наборов параметров показывают энергетическую выгодность структур, аппроксимиру-
емых геликоидом, по сравнению со структурами, аппроксимируемыми другими минимальными
поверхностями.
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ВВЕДЕНИЕ
Расплавы диблок-сополимеров с несовмести-

мыми блоками являются базисом для изучения
микроструктурирования в мягких средах. Благо-
даря связанности несовместимых блоков, стре-
мящихся минимизировать поверхность контакта
друг с другом, происходит сложное упорядочение
на масштабе от десятков до сотен нанометров,
симметрия которого определяется относитель-
ным составом полимера [1–5]. Одинаковая длина
блоков обеспечивает образование ламелярных
упорядоченных структур, а различная – форми-
рование сферических или цилиндрических мик-
рофаз, кристаллическое упорядочение которых
происходит в рамках федоровской симметрии по
объемно- и гранецентрированной или гексаго-
нальной решеткам соответственно [6–8]. Поведе-
ние блок-сополимеров на межфазных границах и
определение условий возникновения биконтину-
альных, двухмасштабных и т.п. морфологий в со-

полимерах сложной архитектуры было подробно
рассмотрено в работах И.Я. Ерухимовича [8–17].
В последние годы в сферу его интересов входили
и сополимеры, описание архитектуры которых
требовало применения концепции квазикристал-
лов [18].

При определенных условиях диблок-сополи-
меры могут формировать структуры, полная сим-
метрия которых не ограничивается федоровской.
Это, например, трижды периодические биконти-
нуальные фазы гироида [19] и двойного алмаза
[20, 21], демонстрирующие специфический тип
упорядочения [22]. В таких системах границы
раздела несовместимых фаз создают трижды пе-
риодические минимальные поверхности с прису-
щей им “дополнительной” нефедоровской сим-
метрией [18, 22]. Для отображения такой симмет-
рии используются конструкции обобщенной
кристаллографии: n-мерной, n > 3 или неэвкли-
довой [23–25]. Симметрия (включая нефедоров-
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скую) – геометрический эквивалент физического
требования минимума свободной энергии систе-
мы [26 стр. 31], поэтому реализация полимерных
систем (определяемых теоретически и/или ком-
пьютерным моделированием) в форме высоко-
симметричной минимальной поверхности может
служить дополнительным подтверждением до-
стижения системой искомого минимума.

Термин “минимальная поверхность” изна-
чально применялся для поверхности, которая ло-
кально минимизирует свою площадь, что эквива-
лентно ее нулевой средней кривизне [27, 28]. Раз-
личные типы минимальных поверхностей
определены строго математически [27, 29], что
позволяет использовать их в рамках единой тео-
рии для классификации и выявления структурно-
обусловленных свойств соответствующих поли-
мерных систем.

В серии статей [30–34] было исследовано по-
ведение амфифильных гомополимеров, плотно
привитых к сферической поверхности наноча-
стицы в селективном для различных групп макро-
молекул растворителе. Было показано, что при
определенных условиях макромолекулы объеди-
няются в тонкие мембраноподобные слои, кото-
рые сложным образом располагаются на сфери-
ческой поверхности [31].

Предложенное нами теоретическое описание
базировалось на представлении таких структур в
виде совокупности отдельных, симметрично рас-
положенных слоев (“лепестков”) с постоянной
сферической кривизной. Представление в виде
многолепестковой структуры позволило описать
в первом приближении морфологические изме-
нения в формировании и относительном распо-
ложении слоев (“лепестков”) в зависимости от
плотности пришивки цепей, их степени полиме-
ризации и радиуса наночастицы.

В многолепестковой структуре каждый лепе-
сток представляет собой объединение цепочек и
может быть аппроксимирован плоскостью. Та-
ким образом, лепесток можно рассматривать как
поверхность, определяемую плоской линейчатой
поверхностью, которая также является мини-
мальной поверхностью. Согласно теореме Ката-
лана [28], линейчатая поверхность минимальна
только в том случае, если она является плоско-
стью или геликоидом. В свою очередь геликоид
принадлежит к семейству полных вложенных ми-
нимальных поверхностей, к которому также при-
надлежат катеноид и поверхности Косты, Кала-
хана, Эннепера, Шерка [29, 35]. Аналитически
все эти поверхности определяются как частные
случаи фундаментальных для минимальных по-
верхностей представлений Вейерштрасса [27–29].

Цель настоящей работы – исследование само-
организации амфифильных гомополимеров,
плотно привитых к сферической наночастице, и

классификация возникающих структур согласно
геометрическим характеристикам полных вло-
женных минимальных поверхностей, удовлетво-
ряющих представлениям Вейерштрасса.

МОДЕЛЬ
Рассматривается сферическая наночастица

радиуса R, к поверхности которой привиты М по-
лимерных макромолекул, состоящих из N амфи-
фильных мономерных звеньев. Амфифильные
мономерные звенья включают как сольвофоб-
ные, так и сольвофильные группы и моделируют-
ся “гантелями” A–graft–B, состоящими из двух
бусин диаметром σ. Бусины А соединены друг с
другом и образуют основу цепочки, а бусины В
представляют собой свободно вращающиеся бо-
ковые подвески (рис. 1).

В отличие от предыдущих работ здесь предпо-
лагается, что точки пришивки цепей расположе-
ны в тонком приповерхностном слое наночасти-
цы и способны свободно перемещаться вдоль ее
поверхности. Экспериментально такая ситуация
реализуется, если поверхность наночастицы
предварительно модифицируется гиперразветв-
ленным полимером; если в роли наночастицы
выступает сверхразветвленная или дендритная
макромолекула; если сферическая наночастица с
привитыми амфифильными гомополимерами
формируется в результате агрегации блочных со-
полимеров. Такого рода частицы с плотным по-
лимерным сферическим ядром и амфифильным
гребнеобразным привитым слоем, образованным
интерполиэлектролитным комплексом полиани-
она с диблок-сополимером поликатиона и ПЭГ,
были исследованы в работе [36], в которой на-
блюдалось объединение макромолекул привито-
го слоя в тонкие ламели, собранные в сложные
спиральные структуры. Авторы работы [36] отме-
чают, что спиральное расположение ламелей,
стабилизированных ПЭГ, является предпочти-
тельной структурой, но появление такой структу-
ры представляется им удивительным.

Декорированная наночастица погружена в се-
лективный растворитель, атермический для
групп основной цепи A и плохой для групп подве-
сок B.

Моделирование выполнено в рамках метода
молекулярной динамики с помощью программ-
ного кода LAMMPS [37] и силового поля, вклю-
чающего члены, которые обеспечивают исклю-
ченный объем бусинок и непроницаемость нано-
частицы, мягкую связь между полимерной цепью
и частицей, а также сохраняют длину связи и учи-
тывают качество и селективность растворителя.

Член, обеспечивающий исключенный объем
шариков, взят в виде потенциала Уикса–Чандле-
ра–Андерсена (WCA) [38]:
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(1)

где  – расстояние между i-й и j-й бусинками
( ),  – радиус обрезки. Для
расчета использована система измерений, обычно
применяемая в огрубленном моделировании [39],

в которой расстояния и энергии измеряются в
единицах длины σ и энергетического параметра ε
потенциала исключенного объема (1), масса из-
меряется в единицах массы частиц. Единицей
времени является . Все дальнейшие ре-
зультаты представлены в этих естественных еди-
ницах.

Смещенный WCA-подобный потенциал UNano
[40]

(2)

использован для моделирования непроницаемо-
сти наночастицы и учета ее стерического взаимо-
действия с бусинами мономера. Здесь  – рассто-
яние между центрами i-й бусины ( )
и наночастицы. Такой потенциал вычислительно
эффективен, и его профиль не меняется в зависи-
мости от размера наночастицы.

Связи между бусинами А, соединенными
вдоль цепи, и между бусинами А и В, составляю-
щими мономерное звено, реализованы с помо-
щью конечно растяжимого нелинейно упругого
потенциала (FENE) [41]:

(3)

где  – расстояние между связанными бусинами
i и j;  и  – традиционно применяе-

мые значения параметров энергии и расстояния
соответственно, введенные Кремером и Грестом
[42]. При таких параметрах средняя длина связи
примерно равна единице ( ).

Для мягкой связи между цепями и наночасти-
цей использован гармонический потенциал

(4)

Здесь  – расстояние между бусиной A первого звена
цепи и центром наночастицы,  – рав-
новесное значение этого расстояния,  –
параметр энергии связи.

Растворитель учитывали неявно путем введе-
ния эффективных взаимодействий между буси-
нами. Взаимодействия моделировали с помощью
потенциала типа Юкавы с энергетическими пара-
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Рис. 1. Модель амфифильного гомополимера с мономерными звеньями A–graft–B (a) и наночастицы, с привитыми
макромолекулами амфифильного гомополимера (б). Цветные рисунки можно посмотреть в электронной версии.
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метрами, зависящими от типов взаимодействую-
щих бусин:

(5)

где  – расстояние между i-й и j-й бусинами,
 – обратное расстояние экранирования,  –

радиус обрезки,  – параметр взаимодействия
между бусинами различных типов μ и :  = A, B.

Моделирование проводили в каноническом
ансамбле NVT с использованием термостата Лан-
жевена. Наряду с консервативными силами,
определяемыми потенциалами (1)–(4), к уравне-
ниям Ньютона были добавлены две дополнитель-
ные силы  и . Сила трения  имеет вид

(6)

(  – скорость i-й бусины; γ – коэффициент тре-
ния, γ = 0.01).

Случайная сила  учитывает случайные
столкновения бусин с молекулами растворителя
и записывается как

(7)

где  – дельта-коррелированный стационар-
ный гауссов процесс с нулевым средним.

Селективно плохой растворитель индуцирует
притяжение между боковыми группами цепи,

, и является атермическим для основ-
ных групп, . Основные группы A и боко-
вые группы B имеют тенденцию к сегрегации, что

( )
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ir
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( )= γr B2 ,if k TR t

( )iR t
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учитывается положительным значением пара-
метра их взаимодействия .

В начальном состоянии точки пришивки равно-
мерно распределены по поверхности наночастицы,
а макромолекулы вытянуты перпендикулярно по-
верхности. После уравновешивания системы в
атермическом растворителе,  = 0,
для достижения выбранных параметров взаимо-
действия применяли метод отжига. Сначала с ша-
гом  увеличивали отталкивание между
группами A и B, затем с шагом  увели-
чивали притяжение между группами B.

На каждом шаге моделирование проводили в
течение периода времени t, первую половину ко-
торого система уравновешивалась, а во второй
половине производилось усреднение наблюдае-
мых величин. Для выбора оптимального времени
t строили зависимость потенциальной энергии
системы, суммы потенциалов (1)–(5), от времени
одного шага отжига. Потенциальная энергия
уменьшается с увеличением времени шага отжига
и достигает насыщения при t = 104τ (рис. 2).

Были рассмотрены две системы, отличающие-
ся плотностью прививки цепей и степенью поли-
меризации. Размер наночастицы в обоих случаях
равен R = 5. В первой системе полное число при-
витых цепей M = 50, а их степень полимеризации
N = 24; во второй системе число привитых цепей
M = 75, степень полимеризации N = 36. Было
проведено 20 и 80 независимых компьютерных
экспериментов для первой и второй системы со-
ответственно.

РЕЗУЛЬТАТЫ
Мгновенные снимки типичных конформа-

ций, получаемых в результате моделирования
представлены на рис. 3. Во всех случаях полимер-
ные цепи конденсируются в ламели, внутри ко-
торых расположены гидрофобные бусинки B, за-
крытые с двух сторон гидрофильными бусин-
ками A. Ламели отходят от поверхности
наночастицы и собираются в различные по мор-
фологии структуры.

Система с мéньшим числом привитых цепей
(M = 50) и мéньшей степенью полимеризации
(N = 24) может формировать ламель, спирально
огибающую наночастицу (рис. 3а), две полюсные
(по отношению к сферической наночастице) ла-
мели, плоскости которых перпендикулярны пря-
мой, соединяющей их центры (рис. 3б), и ламели
в форме седла, в котором находится наночастица
(рис. 3в). В системе с бóльшим числом привитых
цепей (M = 75) и бóльшей степенью полимериза-
ции (N = 36) наблюдались похожие структуры: ла-
мель, три витка которой спирально огибают на-
ночастицу (рис. 3г), две полюсные ламели, до-

ε =AB 5

ε == ε εAA AB BB

Δε =AB 0.25
Δε =BB 0.25

Рис. 2. Зависимость средней потенциальной энергии
системы от времени моделирования на каждом шаге
отжига.
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полненные экваториальной ламелью (рис. 3д), и
структура типа “седло” из одной изогнутой ламе-
ли и плоской ламели в виде половины диска
(рис. 3е). Структуры, показанные на рис, 3, воз-
никают ситуативно, с разной, неконтролируемой
частотой.

Спиральные ламели (рис. 3а, 3г) аппроксими-
руются геликоидом (рис. 4а) – линейчатой по-
верхностью, которая возникает при винтовом
вращении прямой (образующей) вокруг оси. Об-
разующая перпендикулярна к оси винтового дви-
жения и не пересекает ее (так как в центре гели-
коида находится наночастица), поэтому геликоид
(рис. 4а) является прямым и открытым. Структу-
ра, состоящая из полюсных лепестков и эквато-
риального шарового слоя сферической наноча-
стицы (рис. 3б), аппроксимируется катеноидом
(рис. 4б). Действительно, аппроксимация участка
одной ламели (рис. 3б) линией и отражение дан-

ной линии в экваториальной плоскости, показан-
ной на рис. 4в, определяет цепную линию, враще-
ние которой вокруг прямой, соединяющей цен-
тры двух полюсных ламелей на рис. 3б, приводит
к катеноиду (рис. 4б). Катеноид – единственная
минимальная поверхность среди поверхностей
вращения. Рассечение катеноида экваториальной
плоскостью (рис. 4в) с последующей заменой
окружности пересечения “туннелями” приводит
к минимальной поверхности Косты (рис. 4в), ко-
торая аппроксимирует объединение двух полюс-
ных ламелей, дополненное экваториальной ламе-
лью (рис. 3д). Седловидные ламели на рис. 3в, 3е
аппроксимируются минимальной поверхностью
Эннепера (рис. 4г).

Геликоид, катеноид, а также поверхности Ко-
сты и Эннепера (рис. 4), аппроксимирующие
структуры, представленные на рис. 3, принадле-
жат к семейству полных вложенных минималь-

Рис. 3. Мгновенные снимки конфигураций привитого слоя для систем M = 50, N = 24 (а–в) и M = 75, N = 36 (г–е).

(a) (б) (в)

(г) (д) (е)

Рис. 4. Минимальные поверхности, аппроксимирующие конфигурации привитого слоя: геликоид (а), катеноид (б),
рассечение катеноида экваториальной плоскостью и поверхность Косты (в), поверхность Эннепера (г).

(a) (б) (в) (г)
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ных поверхностей, удовлетворяющих представ-
лениям Вейерштрасса [29, 35]. Поверхности дан-
ного семейства и их возможные трансформации
друг в друга определены строго математически
[27, 29], поэтому в дальнейшем рассматриваемые
структуры амфифильных гомополимеров, плотно
привитых к сферической наночастице (рис. 3),
мы будем классифицировать в терминах аппрок-
симирующих их минимальных поверхностей
(рис. 4).

В компьютерном эксперименте все описанные
структуры были реализованы и наблюдались с
разной частотой. С целью выделения структуры с
минимальной свободной энергией были рассчи-
таны потенциальная энергия, приходящаяся на
одну бусинку, полная потенциальная энергия
геометрически различных структур и расстояние
между концами цепей в структурах.

На риc. 5 представлены распределения буси-
нок по энергиям для всех двадцати проведенных
экспериментов при M = 50 и N = 24. Во всех слу-
чаях распределение имеет три максимума. Один
из них соответствует притягивающимся бусин-
кам боковых групп В, Epot ~ –2, и два – бусинкам
основной цепи, Epot ~ 35 для бусинок, имеющих
две связи вдоль по цепи, и Epot ~ 21 для бусинок,
имеющих только одну связь (первая и последняя
бусинки цепей). Видно, что для всех структур эти
зависимости визуально слабо отличаются.

Распределения полной потенциальной энер-
гии (в расчете на звено) и расстояний между кон-
цами цепей для структур различной геометрии
показаны на рис. 6. В таком представлении рас-
пределения и их максимумы слегка отличаются.

Максимум энергии геликоида смещен в сторону
меньших значений потенциальной энергии, мак-
симумы катеноида и поверхности Эннепера отве-
чают приблизительно одинаковым значениям.

Наибольшим расстоянием между концами це-
пи (~9σ) обладает геликоид и наименьшим (~7σ) –
катеноид. Распределения Re–e во всех случаях до-
вольно широкие; это означает, что макромолеку-
лы сложным образом располагаются внутри ла-
мелей.

Следует отметить, что в большинстве экспери-
ментов (61% в первом случае, M = 50, N = 24, и
67% во втором, M = 75, N = 36) ламели складыва-
лись в геликоиды. Тем не менее на основании
этих данных сложно сделать вывод о том, какая из
структур реализует глобальный минимум свобод-
ной энергии: потенциальные энергии взаимодей-
ствия звеньев, полные энергии и конформацион-
ные энтропии цепей оказались весьма близки.
Вполне вероятно, что при определении миниму-
ма свободной энергии необходимо учесть энтро-
пию точек прививки, проанализировать геомет-
рию структур и связанные с каждой из таких
структур конформационные ограничения.

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

Восходящая к Платону идея геометpизации
физики, позволяет трактовать рассматриваемые
модели амфифильных гомополимеров, плотно
привитых к сферической наночастице, как струк-
турные реализации полных вложенных мини-
мальных поверхностей, удовлетворяющих пред-
ставлениям Вейерштрасса. Преимуществом тако-

Рис. 5. Гистограмма распределения потенциальной энергии бусинок Epot для геометрически различных структур.
M = 50, N = 24.
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го симметрийного подхода является строгая
математическая определенность поверхностей
данного семейства, позволяющая выделить но-
вый тип упорядочения полимерных структур и
классифицировать эти структуры по симметрии,
подобно классификации кристаллов по федоров-
ским группам. Подчеркнем, что определение реа-
лизуемости таких структур безусловно требует со-
ответствующих физических расчетов, которые
были начаты в настоящей работе.

Как уже было упомянуто во Введении, при
определенных условиях реализация полимерной
системы в форме минимальной поверхности (т.е.
достижение нулевой средней кривизны поверх-
ности) энергетически выгодна. Следовательно,
при плотной прививке к сферической наноча-
стице достижение нулевой средней кривизны
самоорганизующейся поверхности амфифиль-
ных гомополимеров должно требовать меньших
энергетических затрат по сравнению с самоорга-
низацией в поверхность с ненулевой средней
кривизной. В рассматриваемых многолепестко-
вых структурах исходный лепесток (или его часть)
допускал аппроксимацию плоскостью, которая

является линейчатой поверхностью. Согласно
теореме Каталана [28], линейчатая поверхность
минимальна только в том случае, если она являет-
ся плоскостью или геликоидом. Таким образом,
линейчатость и минимальность поверхности ге-
ликоида определяют необходимые условия его
энергетической выгодности по сравнению с други-
ми полными вложенными минимальными поверх-
ностями, аппроксимирующими многолепестковые
структуры. Помимо результатов данной работы это
объясняет и наблюдаемое в работе [36] спиральное
объединение полиионных комплексов, стабили-
зированных короной ПЭГ, каждый из которых
также можно аппроксимировать прямоугольни-
ком. Линейчатая поверхность прямого открытого
геликоида возникает при винтовом вращении
прямой (образующей) длины L, которая перпен-
дикулярна оси винтового движения и не доходит
до нее на расстояние R. В рамках этой конструк-
ции образование поверхности геликоида (рис. 3а, 3г)
определяется плотной прививкой к сферической
наночастице радиуса R = 5 цепочек амфифиль-
ных гомополимеров (рис. 1а), собирающихся в

Рис. 6. Гистограммы потенциальной энергии Epot в расчете на звено и расстояния между концами цепей Re–e: а, а' –
геликоид, б, б' – катеноид, в, в' – поверхность Эннепера. M = 50, N = 24.
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селективном растворителе в слои с характерным
расстоянием L ~ 9σ.

Известно [27, 28], что не слишком большой
участок геликоида можно изометрически (без
сжатий и растяжений) преобразовать в участок
катеноида (рис. 4а, 4б), также являющийся пол-
ной вложенной минимальной поверхностью. Ка-
теноид образуется вращением цепной линии,
часть которой в нашем случае соответствует рас-
стоянию L ~ 7σ. Это означает, что трансформа-
ция геликоида в “катеноид”, образованный по-
люсными лепестками и экваториальным шаро-
вым слоем сферической наночастицы радиуса
R = 5 (рис. 3б), реализуется поджиманием цепо-
чек амфифильных гомополимеров. Такое поджи-
мание требует энергетических затрат, что делает
самоорганизацию цепочек амфифильных гомо-
полимеров в катеноид энергетически менее вы-
годной, чем самоорганизацию в геликоид. Но по-
скольку взаимное преобразование геликоида и
катеноида изометрическое, энергетическая не-
выгодность катеноида по сравнению с геликои-
дом должна быть незначительной.

Катеноид и седловидная поверхность Эннепе-
ра (рис. 4б, 4г) относятся к минимальным поверх-
ностям с плоскими линиями кривизны, взаимная
трансформация которых подробно рассмотрена в
работе [43]. Аналогично предыдущему симмет-
рийному рассмотрению можно показать, что са-
моорганизация цепочек амфифильных гомопо-
лимеров в поверхность Эннепера должна быть
немного менее выгодной, чем самоорганизация в
катеноид.

Рассечение катеноида экваториальной плос-
костью с заменой окружности пересечения “тун-
нелями” приводит к минимальной поверхности
Косты (рис. 4в), а при последующей замене “тун-
нелей” сферой – к структуре из трех ламелей
(рис. 3д). Помимо геликоида, катеноида, поверх-
ностей Эннепера и Косты в семейство полных
вложенных минимальных поверхностей входят
поверхности Калахана и Шерка, которые, воз-
можно, реализуются при иных условиях плотной
прививки амфифильных гомополимеров к сфе-
рической наночастице.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Компьютерное моделирование структур ам-
фифильных гомополимеров, плотно привитых к
сферической наночастице радиуса R = 5 и состо-
ящих из M = 75 (М = 50) привитых цепей со сте-
пенью полимеризации N = 36 (N = 24), показало
возможность аппроксимации этих структур пол-
ными вложенными минимальными поверхностя-
ми, удовлетворяющими представлениям Вейер-
штрасса, а именно: геликоидом, катеноидом, по-
верхностями Эннепера и Косты. Насколько нам

известно, данный тип упорядочения полимерных
структур выявлен впервые. Математические кон-
струкции, определяющие такие минимальные
поверхности, определяют тем самым и симмет-
рийную классификацию полимерных структур
рассматриваемого типа, подобно классификации
кристаллов по федоровским группам. Прямой от-
крытый геликоид является единственной линей-
чатой поверхностью (не считая плоскости), поз-
воляющей собрать вокруг сферы поверхность с
нулевой средней кривизной из амфифильных го-
мополимерных цепочек. Расчеты для двух рас-
смотренных наборов параметров подтверждают
энергетическую выгодность структур, аппрокси-
мируемых геликоидом, по сравнению со структу-
рами, аппроксимируемыми другими минималь-
ными поверхностями данного семейства. Преоб-
разование геликоида в катеноид происходит без
сжатий и растяжений, поэтому проведенные рас-
четы также подтвердили незначительность энер-
гетической выгодности структур, аппроксимиру-
емых геликоидом, по сравнению со структурами,
аппроксимируемыми катеноидом.

Работа выполнена при финансовой поддержке
Российского научного фонда (проект 19-73-20104-П)
с использованием оборудования Центра коллек-
тивного пользования сверхвысокопроизводи-
тельными вычислительными ресурсами МГУ
имени М.В. Ломоносова. Обработка данных про-
водилась в Межлабораторном вычислительном
центре Института элементоорганических соеди-
нений им А.Н. Несмеянова РАН.
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