Рецензия
на магистерскую выпускную квалификационную работу Федоровой Василисы Александровны "Исследование электронной структуры кластеров кристалла CaNb2O6 методом потенциала внедрения"

В выпускной квалификационной работе (ВКР) В.А.Федоровой  исследована электронная структура кристалла ниобата кальция CaNb2O6 методом потенциала внедрения. Ниобат кальция это диэлектрик, который обладает фотолюминесцентными свойствами. Он используется при создании твердотельных лазеров. Кроме того, этот кристалл также является перспективным материалом для хранения радиоактивных отходов. Поэтому задача изучения электронной структуры кристалла CaNb2O6 является актуальной.

Работа В.А. Федоровой состоит из введения, трех глав, заключения и списка литературы. Первая глава ВКР представляет собой очень краткий обзор различных приближений, которые используются в расчетах электронной структуры кристаллов. Во второй главе диссертации подробно описан метод потенциала внедрения, который успешно развивается в твердотельной группе под руководством профессора И.В. Абаренкова, а также применение этого метода в конкретном случае кристалла CaNb2O6.

В последней третьей главе ВКР представлены результаты расчетов электронной структуры и параметров химической связи ниобата кальция. Получен целый ряд интересных данных о характере химической связи в том числе о направленности орбиталей связи и кратностях ковалентных связей.

В.А.Федорова проделала большой объем работы, создала алгоритмы и программы, позволяющий рассчитывать параметры химической связи в терминах локализованных неканонических орбиталей Харатри-Фока и получила целый ряд новых результатов. Полученные результаты представляют большой научный интерес.

Существенных замечаний по содержанию работы у меня не имеется. Однако я бы хотел отметить недостатки по ее оформлению.

1) Большинство ссылок в списке литературы оформлены с ошибками. В некоторых ссылках не указан журнал и страница, а только том и год, в других, наоборот, указан журнал и год, но нет тома и страницы. Из 17 ссылок только 7 оформлены правильно. У меня создалось впечатление, что автор использовала систему bibtex, которая не справилась с порядком оформления ссылок в российских научных журналах. Если это так, то я бы посоветовал автору использовать старый проверенный способ оформления списка литературы.

2) График плотности состояний на стр. 16 (Рис.3.1) не обсуждается в данной работе. В частности не указаны единицы на шкале энергий. По-всей видимости, это атомные единицы. Кроме того, не приводится сравнение полученной плотности состояний с данными работы: L.S.Cho et al., International Journal of Hydrogen Energy, v.35, p.1275 (2010). На мой взгляд, имеется заметное расхождение плотностей состояний в данной работе и в цитированной выше статье, причины которого надо было обсудить в тексте квалификационной работы.

3) При обсуждении геометрии и других свойств кристалла CaNb2O6 следовало сослаться не только на старую статью 1970, но также и на более современные работы, например, на экспериментальную работу K. C. Mathai et al., Advances in Condensed Matter Physics, Article ID 735878 (2014), где приведены значения параметров решетки с более высокой точностью.

Останавливаясь на работе в целом отмечу, что В.А.Федорова отлично освоила современные методы изучения электронной структуры твердых тел, проделала большой объем работы, получила целый ряд новых интересных научных результатов. Сделанные выше замечания носят методический характер и не снижают ценности выпускной квалификационной работы В.А.Федоровой. Я считаю, что рецензируемая работа заслуживает оценки отлично.
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