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Диссертационная работа А.Н. Залога тематически вытекает из общего направления работ 

его руководителя -  д.ф.-мн., проф. И.С. Якимова, направленных на рентгенографическое 

изучение поликристаллических фаз неорганических соединений.

Актуальность темы исследования связана с нерешенностью проблемы нахождения 

приемлемой модели структуры на первом этапе проведения рентгеноструктурного анализа 

(РСтА) поликристаллической фазы. Вторая часть такого анализа -  полнопрофильное 

уточнение -  достаточно хорошо проработана. Поиск стартовой модели для неизвестной фазы -  

достаточно сложная процедура, которая сейчас решается с помощью ряда вычислительных 

методов на быстрых компьютерах. Каждый из методов имеет свои ограничения, поэтому 

разработка новых подходов несомненно представляется актуальной.

Достоверность и обоснованность результатов исследования не вызывают сомнений. 

Об этом говорят кристаллохимические данные исследования тестовых образцов.

Оценка содержания диссертации.

Диссертационная работа А.Н. Залога состоит из введения, обзора литературы (гл. 1), 

описания предлагаемого алгоритма моделирования структуры (гл. 2), результатов 

исследования (гл. 3), выводов и основных результатов работы, списка цитируемой 

литературы (151 источник) и приложения. Общий объем работы -  149 страниц текста с 50 

рисунками и 29 таблицами.
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Выбранная тема и задачи исследования сформулированы автором во введении и 

подкреплены литературным обзором, где описаны основные этапы проведения 

рентгеноструктурного анализа (РСтА) поликристаллических фаз и сформулированы 

перспективы развития. Особое внимание уделено методам определения кристаллических 

структур в прямом пространстве: поиск по сетке, Монте-Карло, имитации отжига, 

эволюционных и генетических алгоритмов и гибридные подходы. В итоге сделан вывод, что 

именно гибридные подходы, сочетающие прямые методы и методы в прямом пространстве, 

наиболее перспективны, даже при использовании лабораторных дифрактометров.

Вторая глава диссертации посвящена описанию авторского метода определения модели 

структуры -  метода мультипопуляционного параллельного генетического алгоритма в прямом 

пространстве. Программа написана на языке C++ в версиях для многоядерных ПК (от 4-х ядер) 

и для суперкомпьютерного кластера на базе библиотеки распараллеливания вычислений 

MPICH. Обсуждены результаты исследования сходимости МПГА. Автор провел 

определенную работу по изучению перспектив использования параллельных вычислений на 

суперкомпьютерах. Тестирование проведено на ряде известных кристаллических структур 

неорганических соединений в сравнении с современными программами FOX и DASH.

В третьей главе описан процесс и результаты определения кристаллических структур 

комплексных соединений с помощью программы, разработанной автором.

Выводы и основные результаты работы соответствуют цели и поставленным задачам.

Научная новизна диссертационной работы связана с тем, что предложен оригинальный 

метод поиска модели и полнопрофильного уточнения кристаллических структур по данным 

дифрактометрии поликристаллов.

Практическая значимость. Создана доступная для общего пользования программа для 

определения кристаллических структур неорганических соединений по данным порошковой 

дифракции (в том числе и на суперкомпьютерных кластерах)

Замечания. При всех достоинствах работы нельзя не отметить и ряд недостатков. В 

основном они относятся к оформлению. Отсутствует список используемых сокращений, а 

они начинаются уже в оглавлении. Излишнее использование генетических терминов (размер 

популяции, элитизм, турнирный отбор, мутация атомных координат и пр.), в большинстве 

случаев можно было использовать более привычные термины. Отсутствуют ссылки на 

оригинальные статьи и современные базы структурных данных (например, табл. 5). В списке 

цитируемой литературы наблюдается разнобой стилей и отсутствуют названия статей.

Из более существенных замечаний, выделим следующие:
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1) четко не сформулированы ограничения предлагаемой программы (симметрия, 

соотношение числа рефлексов и уточняемых параметров, наличие текстуры, анизотропия 

ширины рефлексов и др.);

2) в автореферате дано достаточно подробное описание синтеза [Р^НзДСЦВгз, но 

отсутствуют данные элементного анализа. Вместе с тем, в ходе уточнения структуры был 

предложен другой состав этой фазы [Р^НзДСЦВггдСЛо.б.

Указанные недостатки, относящиеся главным образом к подаче и интерпретации 

материала, не снижают значимость основных результатов работы. Выводы работы 

соответствуют защищаемым положениям, автореферат и опубликованные работы правильно 

и полностью отражают главное содержание диссертации. Диссертант показал уверенное 

владение материалом и грамотно интерпретировал результаты проведенных исследований, 

что характеризует его как квалифицированного специалиста.

Результаты представленной работы могут быть использованы в образовательной и 

научно-исследовательской работе в ИОНХ РАН (г. Москва), ИГМ СО РАН, ИНХ СО РАН и 

ИХТТМ СО РАН (г. Новосибирск), ИХТТ УрО РАН (г. Екатеринбург), на химфаках и 

геофаках госуниверситетов Москвы, Санкт-Петербурга, Новосибирска, Екатеринбурга, 

Иркутска, в других научных, отраслевых и учебных учреждениях, деятельность которых 

связана с развитием метода рентгеноструктурного анализа поликристаллов.

Общий вывод. Анализ диссертационной работы А.Н. Залога позволяет сделать 

заключение, что она носит целостный, законченный характер. Диссертация представляет 

собой научно-квалификационную работу, а полученные результаты имеют существенное 

значение для развития метода рентгеноструктурного анализа поликристаллических фаз. Они 

опубликованы в 22 публикациях, в том числе 11 -  в Российских журналах, рекомендованных 

ВАК. Работа Александра Николаевича Залога отвечает требованиям пп. 9-14 (раздел II) 

«Положения о порядке присуждения ученых степеней» (утверждено постановлением 

Правительства РФ № 842 от 24.09.2013), а ее автор заслуживает присвоения звания кандидата 

физико-математических наук по специальности 01.04.01 -  приборы и методы

экспериментальной физики
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