
отзыв
на автореферат диссертационной работы Морховой Елизаветы Александровны

<Комбинированные кристаллохимические и квантово-химические методы прогнозирования
новых суперионньж проводников)), представленн},ю к защите на соискание уrеной степени

кдIд{дата химиtIеских наук по cпelиElJIьнocTyl |.4.4 Физическая химия

,Щиссертационная работа ЕлизавЬты Александровны Морховой посвящена
акryальной проблеме современной физической химии - поиску новьIх материалов с
высокой ионной или смешанной ионно-элоктронной проводимостью, которые перспективны
дJuI исrrользования в полностью твердофазньгх химических источниках тока кzж
электролитические или электроактивные материалы. Разработанные €IBTopoM
комбинированные кристЕrллохимические и квантовохимические методы прогнозирования
суrrерионной проводимости оказались эффективным инструментом для такого поиска. В
результате выполненньж исследований, охвативших соединения с разными типами рабочих
ионов. Объектами исследования послужили катионные проводники с однозарядными (Li*,
Kn , Agn ) и многозарядными катионами (Mg't, Са2*, Sl*, Zп2*, А|З*) и соединения с
кислород-ионной проводимостью. В ходе выполнения диссертационной работы автором
было теоретически найдено 7Зб соединений, которые потенциi}льно могут обладать
суперионной проводимостью. Научная новизна работы заключается в разработке новых
теоретических методов исследования ионньIх проводников и моделирования диффузии, в
обнаружении корреJuIции между поJuIризуемостью, электроотрицательностью KapKacHbD(
ионов и величиной энергетических барьеров для диффузии подвижных ионов; доказано
наличие кислород-ионной проводимости в ряде сложнооксидьж соединений. Практическая
значимость работы закJIючается в том, что ряд изученных соединений моryт быть
использованы на практике дJш создания полностью твердофазньrх химических источников
тока. Реферат написан хорошим наrшым языком, логика изложения понятна; автор провёл
большlто работу по теоретическому поиску новых электролитов и катодньш материалов с
помоIцью кваIIтово-химических расчетов и анаJIиза кристаллического пространства в

решетке. Результаты работы опубликованы в авторитетньж российских и международных
журналах, неоднократно докладываJIись на профильньIх научньIх конференциях. Косвенным
свидетельством актуаJIьности исследований является их поддержка грантами Российского
научного фонда, Российского фонда фундаментI}JIьньIх исследований и Минобрнауки.

Вместе с тем, при чтении автореферата возникJIи следFоrrц{е вопросы и заI\4ечаниJI:

1. Рисунки в автореферате слишком маленького размера; это сильно затрудняет
rrонимание текста. Восприятие рисупков затрудняют также подписи с укЕванием цвета,
при этом автореферат черно-бельй.
2. Некоторые аббревиатуры в автореферате не расшифроваIIы, либо расшифровка дана
только в конце, что не способствует пониманию текста.
3. Почему в рЕвделе, посвящённом теоретическому поиску новых проводников по
одновалентным катионам К* и Ag*, приведена таблица 5 с данньrми по перспективным
материалам с подвижными дв}хвалентными катионilми? Нарушена логика изложения
материarла.
4. Вызывает вопросы используемая автором терминология, KoTopall не является
общеупотребительной в химии и электрохимии твёрдого тела. Так, широко используется
термин (энергия миграции Еr>>. Из контекста к концу автореферата можно догадаться,
что речь идёт об энергии активации ионной проводимости. То же caп,Ioe касается
(энергии образования вакансий>, которую первоначаJIьно можно принять за
термодинамический потенциал, однако это тоже оказалась энергия активации. Такое
вольное обращение с терминап{и н.е способствует пониманию смысла диссертационной
работы. Если автор считает, что общеупотребительньIх терминов недостаточно и нужно
вести новый, то надо это обосновать в тексте и дать новому термину определение (чего в
автореферате нет).



Высказанные зilмечания не влияют на высокую итоговую оценку работы Е.А.
Морховой, KoTopall предстtlвJUIет собой завершенное научное исслодование, выполненное на
актуt}льную тему. Все поставленные автором задачи успешно решены, выводы научно
обоснованы и соответствуют современным представлениям физической химии.

На основании изложенного сIIитulем, что д{ссертац.IоннаJI работа на тему
кКомбинированные кристЕrллохимические и квантово-химические методы прогнозирования
новых суперионньD( проводников> по научному уровню, актуiLльности, наl^rной и
практическоЙ значимости полr{енньIх результатов соответствует требованиям,
установленным в отношении кандидатских диссертаций в пп. 9 - 11, IЗ, 14 <<Положения о
присуждении rIеньж степеней>, утверждённого постановлением Правительства Российской
Федерации ]ф 842 от 24.09.2013 (рел. от 21.04.2016) с учетом изменений, угвержденных
постановлением Празительства Российской Федерации Jф 426 от 20.03.202|, а ее автор,
Морхова Е.А., заслуживает присуждения искомой степени кчшдидата химических наук по
специальности 1.4.4 Физическая химlul.
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