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ОТЗЫВ
официального оппонента о диссертации Горбенко Евгения Евгеньевича

«Динамическая теория решеток сжатых кристаллов инертных газов в модели

деформируемых атомов», представленную на соискание ученой степени

доктора физико-математических наук по специальности 1.3.8. Физика

конденсированного состояния

Интенсивные экспериментальные и теоретические исследования

упругих свойств кристаллов инертных газов  при всевозрастающих

давлениях продолжается уже более 20 лет. Уравнение состояния

кристаллического неона измерено до 240 ГПа, упругие свойства аргона – до

70 ГПа, структурный переход в ксеноне наблюдается при 75 ГПа, и переход

диэлектрик-металл – при 132 ГПа. Именно высокое давление, характерное

для значимых явлений в кристаллах инертных газов отличает их от других

твердых тел. Например, в щелочных металлах K, Rb, Cs абсолютная

неустойчивость решетки, указывающая на необходимость фазового

перехода, наблюдается при давлениях порядка 100 кбар = 10 ГПа.

Отличительная черта сохранять свою структуру и свойства при высоких

давлениях делает кристаллы инертных газов наиболее пригодными для

использования их в качестве передаточных сред в экспериментальных

установках высокого давления.

Понятно, что динамические, упругие и термодинамические свойства

кристаллов инертных газов при высоких давлениях требуют для своего

описания специально разработанной теории. Все вышесказанное

свидетельствует об актуальности и научной значимости проблемы

построения теории, позволяющей количественно в хорошем согласии с

экспериментом описывать большую совокупность различных свойств

кристаллов инертных газов в широком интервале давлений.
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В диссертации Горбенко Е.Е. строится неэмпирическая версия

квантово-механической теории деформированных и поляризуемых атомов

для исследования термодинамики и упругих свойств кристаллов инертных

газов с учетом многочастичного взаимодействия, что является существенно

новым в физике конденсированного состояния. Динамическая теория

решеток, первоначально развитая К.Б. Толпыго для ионных и валентных

кристаллов на основе адиабатического приближения, была распространена

на кристаллы инертных газов. Ввиду того, что их атомы имеют замкнутые

оболочки и не заряжены, главную роль в образовании кристаллической

решетки, как и в других молекулярных кристаллах, играют сравнительно

слабые силы Ван-дер-Ваальса, которые происходят из-за взаимного

деформирующего действия атомов друг на друга. Именно рассмотрение

эффектов деформации и их роли в формировании термодинамических и

упругих свойств сжатых кристаллов Ne, Ar, Kr и Xe отличает

представленную диссертацию от других теоретических работ, исследующих

такие свойства на основе эмпирических потенциалов или ab initio расчетов.

Практическая значимость представленной диссертации Евгения

Евгеньевича определяется тем, что в ней дано обоснование возможности

получения новых материалов с новыми физическими и химическими

свойствами с помощью высокого давления. Результаты, полученные в

диссертационном исследовании, могут быть применены для кристаллов,

находящихся в напряженном состоянии, с различным типом химической

связи, так как остовы тех элементов, которые их образуют, имеют

электронную оболочку инертных газов.

Диссертационная работа Горбенко Евгения Евгеньевича выполнена на

кафедре физики и методики преподавания физики федерального

государственного бюджетного образовательного учреждения высшего

образования «Луганский государственный педагогический университет» при

сотрудничестве с коллегами из федерального государственного бюджетного
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научного учреждения «Донецкий физико-технический институт им.

А.А. Галкина» и научно-исследовательского института физики федерального

государственного автономного образовательного учреждения высшего

образования «Южный федеральный университет».

Структура диссертации Горбенко Е.Е. стандартна: работа состоит из

введения, 5 разделов, 9 приложений, выводов, библиографического списка,

включающего 128 наименований и списка публикаций автора. Общий объем

диссертации составляет 210 страниц.

Из литературного обзора видно, что диссертант хорошо знаком с

теоретическими и экспериментальными исследованиями свойств кристаллов

инертных газов. Раздел начинается с обзора модельных потенциалов и

границ их применимости. В основу диссертации положена теория Толпыго.

Эта теория носит первопринципный  характер, поскольку взаимодействие

атомов не «навязывается» системе посредством различных модельных

представлений, а последовательно выводится из квантово-механического

рассмотрения. При этом параметры теории выражаются через матричные

элементы гамильтониана электронной подсистемы на волновых функциях

атомов кристалла в основном и возбужденном состояниях. Основные этапы

получения адиабатического потенциала представлены в Приложении.

Второй, третий, четвертый и пятый разделы являются

оригинальными. Новизна представленных результатов исследований состоит

в том, что впервые в широкой области давления построена динамическая

теория кристаллических решеток инертных газов, основанная на ab initio

потенциале отталкивания с учетом многочастичных взаимодействий и

деформации электронных оболочек в дипольном и квадрупольном

приближениях.

Горбенко Е.Е. был предложен уникальный метод выражения

короткодействующего потенциала отталкивания в виде степенного
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разложения малых параметров – интеграла перекрытия электронных

волновых функций соседних атомов.

На основе ab initio расчетов короткодействующего отталкивания на

базе метода Хартри – Фока автором предложена простая форма

трехчастичного взаимодействия без вариационных и подгоночных

параметров. Им было изучено влияние трехчастичного взаимодействия и

деформации электронных оболочек на фононы и динамическую

неустойчивость кристаллов инертных газов при высоком давлении.

Построение диссертантом динамической матрицы с учетом

деформации электронных оболочек дипольного типа в парном приближении

позволило рассчитать термодинамические величины кристаллов инертных

газов в широком интервале давления и температуры. Было получено хорошее

согласие с имеющимся экспериментом.

В рамках развитой теории с учетом многочастичных сил и

деформации электронных оболочек квадрупольного типа (квадрупольное

взаимодействие) в диссертации рассчитаны упругие модули всего ряда

сжатых кристаллов инертных газов, которые находятся в хорошем согласии с

экспериментом. Автором доказано, что параметры трехчастичного

взаимодействия и квадрупольной деформации одного порядка, что говорит о

необходимости их совместного учета. Показано, что для каждого объекта

исследования зависимость отклонения от соотношения Коши является

результатом двух конкурирующих взаимодействий – многочастичного и

квадрупольного. В целом, Горбенко Е.Е. была доказана важность учета

деформации электронных оболочек при расчете атомных свойств кристаллов

инертных газов под давлением.

Таким образом, соискателем впервые получен ряд научно

обоснованных результатов имеющих важное значение для понимания роли

трехчастичного взаимодействия и эффектов квадрупольной деформации

электронных оболочек атомов в формировании термодинамических и
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упругих свойств кристаллов инертных газов. Этим обеспечивается научное и

практическое значение результатов работы.

Физическая и математическая строгость рассмотрения, всесторонняя

контролируемость сделанных приближений, наконец, хорошее согласие с

экспериментом дают основание заключить, что результаты диссертации

достоверны.

Текст диссертационной работы написан, в основном, четко и

последовательно, изложение сопровождается в необходимой мере

иллюстративным материалом. В целом, впечатление о диссертации

положительное.

Несмотря на очевидные достоинства, к диссертации Горбенко Евгения

Евгеньевича имеется ряд замечаний:

1. В диссертации не рассмотрены эффекты деформации электронных

оболочек в короткодействующем потенциале отталкивания.

2. Сводный рис. 5.8 перенасыщен информацией, что затрудняет его

визуальное восприятие.

3. Желательно было бы учесть трехчастичное дальнодействие, тем

более в модели Толпыго оно получено с единых позиций наряду со

взаимодействием Ван-дер-Ваальса и в Приложении А приведен его вид на

стр. 165.

4. Расчеты барической зависимости отклонения от соотношения Коши

желательно было бы привести в более широком интервале давления, а не

ограничиваться экспериментальными значениями давления.

Указанные замечания не носят принципиального характера, не

сказываются на достоверности полученных результатов и не умаляют их

значения. Их следует понимать как пожелание в дальнейшем более

углублённого изучения свойств кристаллов инертных газов.

Основные научные положения и результаты диссертационной работы

достаточно полно опубликованы в 87 научных трудах, в том числе 20 статей
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являются публикациями в ведущих российских и зарубежных научных

специализированных изданиях, входящих в мировые БД «Web of Science» и

«Scopus», 21 статья входит в БД «РИНЦ», 2 главы в коллективных

зарубежных монографиях из БД «Scopus». В целом, уровень и количество

публикаций, а также апробаций материалов диссертации на конференциях

полностью удовлетворяют предъявляемым требованиям.

Автореферат идентичен по содержанию с основными научными

положениями диссертации и достаточно полно отражает ее основные

научные результаты, полученные диссертантом.

Содержание диссертации соответствует Паспорту специальности

1.3.8. Физика конденсированного состояния, по формуле специальности:

«Основой специальности является теоретическое и экспериментальное

исследование природы кристаллических и аморфных, неорганических и

органических веществ в твердом и жидком состояниях и изменение их

физических свойств при различных внешних воздействиях» и по областям

исследований:

1. Теоретическое и экспериментальное изучение физической природы

свойств металлов и их сплавов, неорганических и органических соединений,

диэлектриков и в том числе материалов световодов как в твердом, так и в

аморфном состоянии в зависимости от их химического, изотопного состава,

температуры и давления.

5. Разработка математических моделей построения фазовых диаграмм

состояния и прогнозирование изменения физических свойств

конденсированных веществ в зависимости от внешних условий их

нахождения.

Заключение о соответствии диссертации установленным критериям
Диссертация Горбенко Е.Е. «Динамическая теория решеток сжатых

кристаллов инертных газов в модели деформируемых атомов» представляет




