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,Щиссертационная работа Прищенко .Щанила Александровича ПОСВЯЩеНа

расчетУ электронноЙ структуры, оптиtIеск их и колебательных характеристик

черного фосфора и сурьмы - представителей семейства одноэлементных

двумерных материалов на основе пниктидов. Исследование двумерных
матери€rлов относится к одному из наиболее нэвых и быстрорiввивающихся

направлений физики конденсированного состояния и современного

материutловедения. Эти материалы зачастуIо демонстрируют неординарные

электронные И динамические свойства по сравнению с трехмерными

анадогами, что обусловливает интерес исследователей. Однако, несмотря на

ун,ккальные физические свойства, демонстрирующие перспективность э,гих

систем для электроники и оптоэлектроники,только ограниченное число

дву]чlерных еlатериЕtIlов исследовано детаJIьно. Недавние исследования

показilIи, что новые двумерные материutлы на основе черного фосфора

являются полупроводниками и имеют высокую электропроводность и

теплопроводность, что делаетих перспективными дJIя применения в

оптоэлектронных устройствах. Стабильность двумерных матери€rлов

существенно зависит от числа слоев, нчUIичи.II дополнительных примесей на

поверхности, температуры и приложенного поля. Однако, микроскопический

механизм влияния этих факторов не был установлен для двумерных черного

фосфора и сурьмы с примесями фтора и водорода. Эта задача, а именно,

установление структурной устойчивости, электронной структуры,

оптических свойств этих систем решалась в диссертационной работе.
Дкryальность исследования обусловлена тем, что поиСК НОВЫХ

материалов с уникЕtльными свойствами является одной из важнЫХ ЗаДаЧ

физики конденсированного состояния и материzrловедения.

,Щостоверность результатов работы гарантируется физичеСКОЙ

ясностью обоснования задач и адекватностью используемых подходоВ И

методов, внутреннеЙ непротиворечивостью и .Iоказательностью обсуждения

результатов, воспроизводимостью полrIенных данных и их согласиеМ С

известными из литературных источников экспериментztльными данными и

представлениями.
Научная значимость кандидатской диссертационной работы д.А.

Прищенко в области физики кондеIIсированного состояния, прежде всего,



связана с развитием и углублением фундаментztльньIх знаний о свойствах

двумерных материалов.

Практическая значпмость исследований, выполненных в

диссертационной работе, обусловлена тем, что полrIенные резУльТаТЫ

объясняют микроскопический механизм поведения рассматриВаеМЫХ
материалов при р€вличных внутренних и внешних условиях, что необхОДИМО,

для проектирования новых устройств электроники.

Новизна научных результатов и выводов диссертации
Основными важными и новыми науIными результатами и ВыВОДаМИ

данной работы, которые вносят существенный вкJIад в ра:}витие

фундаментальных и прикладных представлений об электронных и

динамических свойствах двумерных матери€Lпов, являются следующие :

1. Установлено, что двумерный черный фосфор при полном покрытии

атомами фтора становится структурно устойчивым, а покрытие водородом

приводит к неустойчивой структуре. Также показано, что при одностороннем

покрытии примесными атомами черный фо,:фор становится металлом с

конечной плотностью состояний на уровне Ферми. Впервые

продемонстрировано, что в присутствии примесей материал рЕвлагается на

связанные цепочки, состоящие из атомов фосфора и атомов примеси.

2. Впервые рассчитан спектр плaзмонных возбуждениЙ ДВУМеРНОГО

черного фосфора и произведена классификация различных типов

возбуждений. Были пол}п{ены значения экранированных кулоноВСКИХ

взаимодействий для разного количества слоев и проверена их зависиМоСТЬ ОТ

уровня электронного допирования. Также проанализирована аниЗОТРоПиЯ

рассчитанной диэлектрической функции черного фосфора и полrIенных

экранированных кулоновских взаимодействий.

3. Для двумерной сурьмы впервые продемонстрирована зависимость

рассчитанного пл€lзмонного спектра от приложенного внешнего

электрического поля. Показано, что энергия оптических Плff}МоннЫХ

возбуждений меняется в пределах среднего инфракрасного диапазона.

4. Впервые установлена зависимость фононных характеристиК И

параметра решетки от температуры для двумерного черного фосфора и

двумерной сурьмы. Показано, что с увеличением температуры параМеТРЫ

решетки двумерного черного фосфора увеличиваются, а двумерной сурьмы

уменьшается.
сrруктура, оформление диссертацииl публикац пи

,щиссертация хорошо структурированa' состоит из введения,

четырехглав, закJIючения, списка литературы. Общий объеМ РабОТЫ 113

страниц, вкJIючая 43 рисунка, 8 таблиц, llt наименований цитированной



литературы. Основное содержание работ представлено в 4 наl"rных статьях в

ведущих рецензируемых журнаllах по перечню ВАК и ряде международных
конференций. Автореферат и опубликованные статьи отражают основное
содержание диссертации.

Во введении приводится обзор науrной литературы по изуrаемой
проблеме, обосновывается актуапьность исслецований, формулируется цель
и задачи работы, излагается научнzilя новизна, теоретическм и практическzlя

значимость диссертации.
В первой главе автор приводит обзор методов, используемых в

диссертационном исследовании. Внимание уделено как первопринципным,
так и модельным методам расчета электронной структуры. В конце главы
приводится описание процедуры молекулярно-дин€tмического
моделирования.

Во второй главе описано исследование электронной структуры и

динамики решетки черного фосфора в присутствии примесей фтора и
водорода. На основе рассчитанных колебательных спектров сделан вывод о

структурной устойчивости черного фосфора в рассматриваемых условиях.
В третьей главе приведены результагы расчета оптоэлектронных

характеристик черного фосфора и сурьмы при различных условиях. Дя
черного фосфора рассчитаны диэлектрическ€ш функция, экранированные
кулоновские взаимодействия и плазмонный спектр для р€вного количества
слоев. ,Щля сурьмы проведен анЕLлиз зависимости расчетного плазмонного
спектра от силы приложенного внешнего электрического поля.

В четвертой главе приводится описание процедуры молекуJIярно-

динамического моделирования изучаемьж соединений при различных
температурных режимах, н8 основе которого затем были рассчитаны
соответствующие фононные спектры.

В закпючении сформулированы основные результаты работы и
перспективы дальнейшей разработки темы иссJ tедов ания.

Текст диссертации написан последовательно, ёмко и ясно, с црамотным
использованием терминологии.

По содержанию диссертации имеются некоторые замечания:

1. Во второй главе для рассмотрения влияния примесей на свойства
черного фосфора были выбраны одновалентные примесные атомы фтора и
водорода. Возможно, для полноты исследования, автору стоило бы

дополнительно рассмотреть влияние других наиболее часто встречающихся в

атмосфере примесных типов атомов, нацример атомов кислорода и азота.



Особенно важным является из)цение механизма влияния фтора и водорода

на процесс окисления, который существенно ухудшает свойства фосфорена.
2. Были ли проведены расчеты характеристик сурьмы для р€вличного

количества слоев, аналогично сл)л{аю для черного фосфора?
3. Чем обусловлен выбор типа кJIассического потенциЕша дJIя

молекулярно-динамического моделирования черного фосфора и сурьмы?

4. Стр.45. Как нЕlличие большой щели связано с его стабильностью?

5. Стр.55. Как задав€rлся параметр отсечк]I в уравненияхЗ.4,З.6?
6. Стр. 90. Утверждается, что результаты хорошо согласуются с

первопринципными расчетами, но эти данные не приведены.

7. М черно-белого варианта диссертационной работы было бы луrше
использовать различные типы точек и линий на графикж (рис.З.2, 3.8, З.9,

4.3,4.4).

Отмеченные вопросы и замечания не носят принципи€Lпьного характера

и не снижЕlют значения ценности и высокой положительной оценКИ

диссертационной работь.l, квалификации, роли и вкJIада ее автора.

заключение

,Щиссертация Прищенко Д.А. выполнена на высоком современноМ

HayIHoM уровне, является законченным и самостоятельным исследованием, в

котором с использованием теоретических методов решена важная И

актуальная научная задача установления основных закономерностей И

механизмов влияния примесей фтора и водорода при рzвличных условиях на

стабильность, электронную структуру, оптические, фононные и плазмонные

спектры.

.Щиссертация Прищенко Д.А. представляет собой завершенную наУ{нО-

исследовательскуIо рабоry на актуiIльную тему, содержит новые

оригин€rльные результаты, имеющие высокую теоретическую и

практическуо значимость. Исследования, выполненные автором

диссертации, вносят существенный вкJIад в реление важной на1..rной задачи

физики конденсированного состояния по разработке наиболее

перспективньIх для практического применения соединений.

Результаты диссертации с достаточной полнотой опубликованы в 4
печатных работах в высокорейтинговых рецензируемых наrIных журн€rлах,

определенных ВАК и Аттестационным советом УрФУ.
Тема и содержание работы соответствуют паспорту специЕtльности

01.04.07 физика конденсированного состояния. Автореферат и

опубликованные работы правильно и полно отражают содержание



диссертации.,Щостоверность и новизна полrrенньtх результатов хорошо
обоснованы, личный вклад автора ясно определен.

Считаю, что диссертационнzrя работа соответствует требованиям п.п. 9-

11 Положения о присуждении rIеных степеней в УрФУ, предъявJIяемым к

диссертационным работам на соискание уlеной степени кандидата наук, а ее

автор, Прищенко .Щанил Александрович, заслуживает присуждения уrеной
степени кандидата физико-математических наук по специ€lпьности 01.04.07 -
физика конденсированного состояния.
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