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Применение методов квантовой химии зачастую позволяет 

предсказать, либо объяснить свойства сложных материальных систем, в 

частности, описать контактные взаимодействия в различного рода 

гетероструктурах. Квантово-химическое моделирование позволяет наглядно 

визуализировать происходящие при образовании таких структур изменения 

электронной структуры, а также установить вклад в электронные свойства 

полученного гибридного материала от каждой из его составных частей. В 

работе Е.А. Ковалевой рассмотрены нанокомпозиты на основе ноль-мерных 

(молекулы комплексного соединения иридия и фуллерена С60) и одномерных 

(углеродные и BN нанотрубки) нанообъектов и ферромагнитных подложек. 

Данные материалы перспективны для использования в качестве элементов 

спинтроники, одной из наиболее интенсивно развивающихся областей 

наноэлектроники, а также для формирования на их основе нанопленок 

металлического иридия.  

Достоверность полученных в работе результатов обусловлена 

индивидуальным подбором набора методов и подходов для описания 

каждого из рассмотренных интерфейсов с учетом особенностей типа 

взаимодействия в композите и электронного строения его составных частей; 
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использованием надежных квантово-химических пакетов VASP, Orca и 

OpenMX, а также сопоставлением полученных результатов с 

экспериментальными и теоретическими данными других авторов. 

Научная новизна. Впервые изучены интерфейсы углеродных и BN 

нанотрубок с поверхностями кобальта и никеля, исследованы 

закономерности распределения электронной и спиновой плотности в данных 

системах. Показано влияние расположения фуллерена С60 относительно 

подложки на свойства нанокомпозита, в частности, величину магнитного 

момента и спиновой поляризации на фуллерене. Предложен механизм 

разложения ацетилацетонатного комплексного соединения иридия на 

поверхности железа и в газовой фазе. 

Практическая значимость диссертационной работы заключается в 

теоретическом предсказании свойств нанокомпозитов, которые могут 

послужить основой для экспериментальных исследований, посвященных 

оптимизации MOCVD процесса получения нанопленок иридия и разработке 

спиновых клапанов для применения в различных областях науки и техники. 

Диссертация состоит из введения, пяти глав, выводов и списка 

литературы из 143 наименований. Объем диссертации составляет 123 

страницы, включая 37 рисунков и 10 таблиц.  

Во введении дается краткий анализ актуальности темы диссертации, 

сформулированы цели, научная новизна и практическая значимость 

исследований, приведены основные положения, выносимые на защиту. 

В первой главе проведен анализ литературы, посвященной изучению 

интерфейсов различных нанообъектов, таких как графен, h-BN, углеродные 

нанотрубки, фуллерены и наноразмерные металлические пленки, с 

подложками ферромагнитных металлов, а также полуметаллического 

материала LSMO. Обзор достаточно полно отражает современное состояние 

исследований, направленных на теоретическое моделирование свойств 

нанокомпозитов, потенциально пригодных для использования в спинтронике, 



а также исследование MOCVD процесса получения наноразмерных пленок 

благородных металлов.  

Во второй главе приведено обоснование теоретических методов, 

выбранных для корректного описания исследуемых структур. Приведены 

основные принципы, преимущества и недостатки теории функционала 

плотности с применением приближения локальной спиновой плотности и 

обобщенного градиентного приближения, методы описания систем с 

наличием сильных электронных корреляций и слабых ван-дер-ваальсовых 

взаимодействий. Изложены подходы к описанию волновой функции 

системы, дана характеристика метода проектирования присоединенных волн 

(PAW) и псевдопотенциалов Вандербильта. Обозначены используемые в 

процессе оптимизации электронной структуры и геометрии систем методы 

численного моделирования, а также подходы к поиску переходного 

состояния и энергетических барьеров перехода. 

В третьей главе изложены результаты моделирования интерфейсов 

переходных металлов с углеродными и BN нанотрубками и фуллереном С60. 

Установлено наличие сильного взаимодействия между составными частями 

композита, приводящее к значительному изменению электронной структуры 

нанотрубок и фуллерена С60. Во всех исследованных структурах 

наблюдается возникновение спиновой поляризации нанообъекта при 

контакте с подложкой ферромагнитного металла. При этом в случае BN 

нанотрубок наибольшее влияние подложки испытывает часть нанотрубки, 

непосредственно контактирующая с металлом, в то время в случае 

углеродных структур аналогичные изменения наблюдаются по всему 

диаметру нанообъекта. 

В четвертой главе рассматриваются аналогичные нанокомпозиты на 

основе полуметаллического материала LSMO, обладающего спиновой 

поляризацией ~100% на уровне Ферми. Установлена ключевая роль 

взаимодействия углеродных наноструктур с атомами марганца в 



формировании на них магнитного момента и спиновой поляризации на 

уровне Ферми.  

Глава 5 посвящена изучению начального этапа формирования тонких 

пленок иридия в ходе MOCVD процесса путем разложения 

ацетилацетонатного комплекса Ir(acac)(CO)2. Показана важность 

взаимодействия с подложкой железа для структурной перестройки 

комплекса, ведущей к ослаблению и разрыву связей Ir-C и Ir-O и 

облегчающей десорбцию газообразных продуктов реакции разложения.  

В заключительной части диссертации перечисляются основные 

результаты и выводы, отражающие многоплановость и большой объем 

проделанной работы. 

В целом, можно отметить, что научное значение диссертационной 

работы заключается в проведении теоретического анализа атомной и 

электронной структуры ряда нанокомпозитов, результаты которого 

позволяют оценить перспективы их практического применения. 

Однако диссертационная работа Е.А. Ковалевой не лишена 

недостатков. В частности, недостаточно обоснован выбор значений 

параметров U и J для расчета LSMO, а также неясно, для каких именно 

элементов использована коррекция Хаббарда, отсутствует сопоставление 

результатов моделирования LSMO с экспериментальными данными. Кроме 

того, отсутствует информация о том, все ли атомы композита были 

задействованы в процедуре оптимизации атомной структуры и поиска 

переходного состояния, что может оказывать влияние на результаты 

моделирования и, в частности, величину потенциальных барьеров. К 

незначительным замечаниям относится несоответствие числа страниц 

диссертации указанному в автореферате.  

Отмеченные недостатки не умаляют общего положительного впечатления 

от диссертации, являющейся законченной научно-квалифицированной 

работой.  
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