
отзыв

официального оппонента на диссертационную работу Бегунович Людмилы
Витальевны <<Структура и свойства соединений VТеz/графен,
VТеz/графен/VТеzо FеSе/Sе/SrТiОз и допированных атомами металлов
тетраоксо [8]циркуленов)>, представленную
кандидата физико-математических наук по
конденсированного состояния

Моделирование методами теории функционала плотности занимает важное
место в разработке и изучении новых материалов для всех отраслеЙ
промышленности и науки. Современные методы позволяют рассчитывать не
только макроскопические свойства матери€tлов, но и контактные взаимодействия в

р€lзличного рода гетероструктурах. В диссертации Л. В. Бегунович представлены
новые результаты моделирования методами теории функционала плотности
структуры и свойств ряда слоистых соединений УТеzlграфен, VТеz/графен/VТеz,
FеSе/Sе/SrТiОз и допированных атомами метilплов тетраоксо[8]циркуленов.

,Щанные материапы перспективны для использования в электронике, в том числе
сверхпроводящей, спинц)онике, электротехнике и для создания квантовых
компьютеров, чем и определяется актуальность работы.

,Щиссертация состоит из введения, четырёх глав, выводов и списка
литературы. Первая глава посвящена литературному обзору по теме диссертациии

методов расчёта. Во второй главе
интерфейсных гетероструктур,

дителлурида ванадия и графена. Подробно изучена атомная и электронная
структура двухслойных и трёхслойных гетероструктур, найдены энергетически
предпочтительные конфигурации, рассчитаны магнитные моменты, энергия
магнитной анизотропии, изучено влияние контактного взаимодействия на атомную
и электронную структуру слоёв VTez и графена. .Щля энергетически выгодной
трёхслойной гетеростуктуры VТеz/графен/VТе2 рассчитана величина туннельного
магнетосопротивления в рамках модели Жюльера. В работе впервые показано, что
при взаимодействии с графеном слой VТеz с октаэдрической конфигурацией
атомов ванадия (Z-VTez) становится спиновым полуметttллом и приобретает
выделенную ось лёгкого намагничивания вдоль ((зигзаг>) направления графена, что
делает данный монослой перспективным материалом для спинтроники. Энергия
взаимодействия слоёв графена и VTez не зависит от способа взаимной ук.iIадки.
Маленькая энергетическая разница между конфигурациями с параллельным и
антипарirллельным спиновым упорядочением магнитных слоёв в трёхслойной
гетероструктуре vтеz/графен/vте2 ук€вывает на возможность лёгкого
перемагничивания верхнего слоя без изменения магнитного упорядочения
нижнего. Выявлено обменное расщепление конусов .Щирака и дырочное
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приведены результаты
состоящих из слоёв

допирование для слоя графена. Рассчитанное значение туннельного магнитного
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СОПРОТиВЛения (220%) говорит о возможности использования гетероструктуры Z-
VТе/ГРафен/Г-VТеz в качестве магнитной туннельной структуры для новых
устройств спинтроники.

В ТРетьей главе изучено влияние наблюдаемого в эксперименте
ДОПОлНительного слоя селена, расположенного между монослоем FeSe и
поДложкоЙ, на электронную структуру и перенос заряда в FеSе/SrТiОз. Определены
энергетически предпочтительные положения атомов Se, как в бездефектной
СТРУкТУре, так и в структуре с вакансиями по кислороду в верхнем Ti_O слое.
ПОКаЗано, Что дополнительный слой селена не приводит к исчезновению листов
ПОВеРхНости Ферми вблизи центра зоны Бриллюэна. В присутствии вакансий
КИСЛОРОДа аТОМ Se локализует на себе заряд, препятствуя его переносу с подложки
На МОНОСЛОЙ FeSe. ПолученныЙ результат является важным и стимулирует
ДаЛЬНеЙшее рiВвитие теории сверхпроводников на основе железа с привлечением
дополнительных механизмов, таких как сильные электронные корреляции или
нематичность.

В четвёртой главе изучена структура и свойства новых металлоорганических
полимеров на основе тетраоксо[8]циркулена (ТОС) и атомов щелочных и
ЩелОЧноЗемельных мет€Lплов, таких как Li, Na и Са. ГIоказано, что локuLпизация
аТомов мет€Iлла зависит от р€вмера пор: полимеры с более крупными порами
Способствуют локализации атомов в плоскости поры. Атомы Li и Na ок€lзывают
Значительное влияние на полимеры, что приводит к изменению их электронной
сТруктуры с полупроводниковой на проводящую. ТОС, допированные к€uIьцием,
ДеМоНстрируют высокую плотность состояний вблизи уровня Ферми. Расчёты
фУнкции Элиашберга и константы электрон-фононного взаимодействия показчшIи,
что в полимерах с к€tльцием возможна индуцированная сверхпроводимость с
Тr: |4,5 К. Атомы к€lльция находятся в дублетном спиновом состоянии. Сочетание
сверхпроводимости и дублетного спинового состояния атомов к€lJIьция делает
ТОС-Са перспективными для создания магнитных квантовых битов.

В заключительной части диссертации приведены основные результаты и
выводы, отражающие многоплановость и большой объём проделанной работы.

Результаты, представленные в диссертации, являются новыми и
оригиЕ€rльными, выводы и защищаемые положения обоснованы. .Щостоверность
полученных результатов определятся корректностью выбранных приближений и
€rлгоритмов для описания каждой из рассмотренных структур с учётом
особенностеЙ типа взаимодеЙствия в композите и электронного строения его
составных частей, а также согласованием полученных результатов с имеющимися
в литературе экспериментальными и теоретическими данными.

Научная новизна заключается в том, что впервые смоделирована структура и
своЙства ряда новых двумерных и квztзидвумерных материаIIов VТеzlграфен и
VТеz/графен/VТеz, ТОС-Ме (Ме : Li, Na и Са), а также влияние дополнительного
слоя селена на электронную структуру и перенос заряда в железосодержащом
свер)(проводнике FеSе/SrТiОз. Проведён подробный теоретический ан€uIиз
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атомноЙ и электронноЙ структуры этих матери{lлов, результаты которого
позволяют оценить перспективы их практического применения. Выше в отзыво по
Главам уже были приведены возможные практические реализации результатов
диссертации.

Основные результаты диссертации обсуждались на б конференциях.
Положения и выводы диссертационной работы в полной мере изложены в трёх
научных статьях в изданиях из перечня ВАК, которые проиндексированы в
наукометрических системах Web of Science и Scopus.

.Щиссертационная работа Л. В. Бегунович является самостоятельным
законченным исследованием. Материал изложен чётко и логично. Содержание
автореферата соответствует основным идеям и выводам диссертации.

К работе имеются следующие вопросы и замечания:

1. Во введении пространно прописана актуальность исследования слоистых
соединений, без ук€вания видов 2D слоистых материалов.
На стр. 11 главы 1 не подкреплены ссылками выск€lзывания <Щенным
источником рtвнообразных 2D структур являются сдоистые материалы>) и
<<Использование слоистых матери€rлов в качестве источника 2D структур
позволяет создавать новые материапы для разных практических
приложений>>, что затрудняет восприятие.

4.

aJ. Ссылки на схемы указаны в описании рисунков, но не в тексте работы, что
также затрудняет восприятие.
В главе 2 рассчитана трёхслойная гетеростуктура VТеz/графенЛ/Теz в

которой, согласно рисунку 2.14 отсутствует искажение графенового слоя,
который остается идеально двумерным, что, вероятно, не соответствует
действительности.

Сделанные замечания несут рекомендательно-дискуссионный характер и не
снижают общую положительную оценку диссертации, являющеЙся законченноЙ
научно-квалификационной работой. Содержание автореферата в полной мере
соответствует содержанию диссертации. Считаю, что представленнtul
диссертационная работа удовлетворяет всем требованиям ВАК, предъявляемым
к кандидатским диссертациям, а её автор Л. В. Бегунович заслуживает
присуждения ей учёной степени кандидата физико-математических наук по
специ€lльности 1.3.8 Физика конденсированного состояния.
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