Отзыв
на бакалаврскую работу студента  4-ого курса группы 407 физического факультета Бакалова Анатолия Эдуардовича
"Исследование электронной структуры тонких плёнок KNa2Bi"

В настоящее время существует большой интерес к исследованию свойств материалов, в которых проявляются топологические особенности электронной структуры. Данный интерес вызван как возможным приложением недавно открытых свойств в производстве электронных приборов следующего поколения, так и вследствие теоретической важности получаемых в исследовании результатов. К таким материалам относятся открытый недавно класс топологических изоляторов. Вследствие наличие защищенных симметрией по обращению времени спин-поляризованных поверхностных состояний, на их основе возможно создание спинового фильтра — прибора, в котором направление тока связано со спином носителей заряда.


Дипломная работа Бакалова А.Э. посвящена исследованию электронной стуктуры соединения KNa2Bi, который, как было показано, является  топологическим изолятором. Исследование топологических изоляторов тесно связано с применением продвинутых методов исследования электронной структуры кристаллических твёрдых тел. Таким образом, в первой главе автор проводит тщательный анализ теоретических основ возникновения и описания топологических изоляторов,  методов численного расчета и обработки данных. В частности, приведено детальное описание метода теории функционала плотности, способов учета спин-орбитального взаимодействия и обменно-корреляционного взаимодействия.

Вторая глава посвящена исследованию объёмной электронной структуры  KNa2Bi. В данной главе расмотрено влияние спин-орбитального взаимодействия, приближения для обменно-корреляционного функционала и оптимизации параметров кристаллической структуры на дисперсию электронного спектра в области уровня Ферми. Рассмотрено, как данные факторы влияют на особенности, связанные с топологическими свойства исследуемого соединения. 

В третьей главе Бакалов А.Э. исследовал электронную структуру поверхности соединения KNa2Bi. Показано, как выбор окончания поверхности влияет на особенности дисперсии  тривиальных поверхностных состояний и топологических состояний. Рассмотрены и объяснены отличия с имеющимися  результатами, полученными  в рамках модельных приближений.

Содержание работы полностью соответствует цели работы и поставленным задачам. Вопросы дипломной работы детально проработаны. Приведенные результаты основываются на первопринципных методах  расчета электронной структуры  и не противоречат существующим исследованиям. Студент в процессе написания дипломной работы проявил такие качества как самостоятельность и внимательность. Несмотря на незначительное несоблюдения графика завершил работу в указанный срок. При написании работы использовалась актуальная современная литература и источники.

К положительным сторонам работы можно отнести ее структурированность и подробность. Практическое применение материалов, обладающих уникальными проводящими свойствами требует подробного теоретического анализа электронной структуры, который был выполнен с применением одного из самых актуальных методов численного исследования свойств твердого тела.

Бакалаврская работа Бакалова А.Э. может быть квалифицирована как завершенное научное исследование, рекомендуется к защите и заслуживает оценки «отлично».
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