
отзыв
на азтореферат диссертации Корабельникова,щмитрия Васильевича <<исследовtши9

структуры, межатомньD( взммодействий и физико-хrплических свойств оксиtlнионньD(

кристаJIлов методом компьютерного модеJмрованIбI)), представленной на соискаЕие

уrеной степени доктора физико-математических наук по специальности
1.4.4, ФизическаlI химия.

Кристшrлы с молекуJuIрными оксианионаIuи, рассматриваомые в настоящей работе,

находят широкое и разнообразное практическое 1rрименение, поэтому важным

представJu{ется изуче"""," физЙко-химических свойств. Изуrение свойств соединений на

основе понимаЕиЯ особенностеЙ иХ структурЫ И межатомных взаимодействий,

корреляuий (структура-свойство) - фундаллентальная проблема физической химии и

материаловедеЕия. в диссертационной работе рЕввит микроскопический подход и

проведено системное исследовчtние атомной структуры, межатомньD( взаимодействий и

фiзико-хlлrлиtlеских свойств оксианионньD( кристЕlллов, нообходIд,Iое дIя выявпени,I

,*оrrоraрrrостей и разработки стратогии упрчlвления свойствалдt на микроскопиtIеском

уровне. Компьютерное кваIIтово-химическое моделирование в настоящее время позвоJUIет

проводить исследовЕtние на атомном уровне и адекватно прогнозировать структуру и

физико-хrаrrлгtеские свойства разJIи.IньD( материЕrлов. При этом теория функlцаона,па

rIлотностИ (DFT) обеспе.птВает компрОмисс межДу точностЬю модеJмРовжIияи ИМеЮПЦШ,IИСЯ

вы.мсJIитеJъными ресурсап,rи, .rго особенно BtDKrIo дIя исследованиJI сло)ilGIьD( кристаJшов,

На основе рu"*Б" Корабелъниковым ,Щ.В. предскЕваны практиtIески вZDкные свойства

оксиtшtионнъD( кристалло;. Установленные закономерности измеЕениlI свойств

оксианионIIьD( кристtIJшов позвоJUIют вьцеJIить круг потенциuшьньж объектов, дJIя KoTopbD(

можно ожидать те иJм иные ш{тересующие свойствц что можот помоть в поиске новьD(

функциона-lьньD( материtlпов. ,Щаны рекомендации rrо стратегии управлениJI свойстваrrли и

поиска крист€rплов с задаЕньшr,rи свойствztми. Щля HeKoTopbD( кристаJшов обнаружена

оц)ицатеJIьная .тинейная c}IсIMaeMocTb и установленьт её микроскопиtlеские мехzшизмы,

предсказшrа перспективная сфера применеЕ}uI оксианионньD( кристаJшогиш)атов в качестве

материалов с отриЦатеlьной шtнейной сжимаемостью, которые могуг испоJIьзоватъся в

дат[мках давлеЕиJI и несжимаемьD( композитах. Разработанньй поJIуэмпиРическиЙ

расчетнъй по.щ(од применим дJUI предсказаниJI урчlвнениJI состояниrI и влиrtнIбI дzlвлеЕиrl на

структурУ кристаJшов IIри задtшньD( температур€lх, что позволяет из)пIить свойства при

заданньD( внеrrlних условиrD( на основе корреляций (структура-свойство>.

таким образом, работа цредстtlвJulется актуаJьной и зна.шirлой. Новизна и значимость

ocHoBHbD( резуJIьтатов подIверждается rryблмкшц,lяr,шt в ведуIщD( рецензиРУемьD( HarIHbD(

курнttпаJь в том числе в международЕьIх яq/рналах первого и второго квартиJUI,

Щостоверность результатоВ расчетоВ подIвержДается I,D( качоственным и количественЕым

согласием с имеющимися экспериментальными данными,

Заrиечания по автореферату :

1. На стр. 39-4| Ее указано при каких внеIIших давлениях справедливы вьшоды по

Ёлиянию барического воздействия на оксиЕlнионЕые кристаллы.

2. В тексте автореферата не всегда указано kakEul рассматривалась теппоемкость

оксиЕIIIиоЕньD( кристч}ллов - молярна5I или удельная,

Указанные зЕlмечЕшия носят дискуссионньй характер и не снижшот общей высокой

оценки диссертационной работы.
Считаю, чтО диссертационIIЕш работа <<Исследоваrrие структуры, межатомньD(

взаrдлодействий и физико-хrаплических свойств оксиаЕионньD( кристаJIлов методом

компьютерного модеJIировtшиrI)) явJIяется завершенной ноlццо-*"алификаrlионной

г



a

работой. Работа поJIIIостью соответствует требованиrIм <Положения о присуждеЕии
rIeHbD( степеней>> утвержденного постановлением Правительства РФ от 24.09.2013 М 842

I л (в действующей редакции), предъявJuIемым к докторским диссертациям, а её авторtf 
Корабельников .Щмитрий Васильевич заслуживает присуждеЕия уrеной степени доктора
физико-математических Еаук по специaIJIьности 1 .4.4. Физическая химиrt.

Согласен на вкJIючеIIие моих персональньD( данньIх в документы, связанные с
работой диссертационного совета и их дальнейшую обработку.
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