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на автореферат диссертации Морховой Елизаветы Александровны
<<Комбинированные кристаллохимические и квантово-химические

методы прогнозирования новых суперионных проводников>),
IIредставленную на соискание ученой степени кандидата химических наук

по специzLпьности 1 .4.4. - Физическая химия

Необходимость развития автономных источников энергии с высокими
энергетическими (удельной энергией и мощностью) и эксплуатационными
(длительностью эксплуатации, пожаро- и взрывобезопасностью) характери-
стиками и низкой стоимостью требует разработки новых электродных матери-
алов и электролитов. Применение теоретического анализа для rrоиска новых
материаJIов позволяет существенно сократить материыIьные и временные за_

траты и ускорить процесс создания энергоемких и дешевых источников энер-
гии на основе метапл-ионных аккумуляторов и твёрдооксидных топливных
элементов (ТОТЭ). В связи с этим диссертационнаяработа Морховой Е.А., по-
священная разработке комбинированных крист€lJIлохимических и квантово-
химических методов поиска новых кристаJIлических ионных проводников с
катионноЙ иlили анионноЙ проводимостью, с последующим синтезом наибо-
лее перспективных структур, в качестве компонентов метаJIл-ионных аккуму-
ляторов и твёрдотельных топливных элементов, являеmся акmуалъноЙ u
пр акmuческu знач uлtо й.

В диссертационной работе Морховой Е.А. впервые был параметризован
метод крист€lJIлохимического ан€IJIиза для моделирования диффузии одно- (К*,
Ag*) и мультивалентных (Mg'*, Са'* , Sl*, Zn'* , А13*) катионов и анионов О2-.

Автором разработан и экспериментально верифицирован комбинированный
кристЕ}JIлохимический и квантово-химический подход к ан€}JIизу ионной про-
Водимости) заключающийся в последовательном применении геометрико-то-
Пологических критериев подвижности ионов, анализа распределения ваJIент-
НЫх уСилиЙ связи в ионноЙ решетке и квантово-химического моделирования
барьеров миграции ионов в рамках теории функционала плотности.

В ходе выполнения диссертационной работы Морховой Е.А. теоретиче-
СКИ наЙдено 7Зб потенциальных новых ионных проводников, проведены рас-
четы карт миграции и определена размерность их проводимости; для катион_
Ных проводников обнаружены коррел яции поляризуемость - электроотрица-
тельность каркасных ионов - величина их энергии миграции; доказано наJIи_

чие анионноЙ проводимости в некоторых структурах типа перовскита
(LаАlОз, LаIпОз LazlnZnOs,s), колумбита (Мg,--Й"NЬОо_в х:0; 0,1; О,2, M:Li,
Cu) и молибдатах редкоземельных элементов (Ln2MoO6, Ln:La, Рr, It{d).
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К пршкmuческой значuмосmu диссертационной работы Морховой Е.А.
может быть отнесено активное использование разработанных методов расчета
научными группами в зарубежных и Российских научных организациях, вне-

сение в Интернет-сервис https://batterymaterials.info информации о 7Зб спро-

гнозированных новых потенциальных кристаллических ионных проводников,

рекомендации по использованию изученных веществ с Zп-ионной проводимо-

стью (ZnMzOo, М:Сf, V, Fe; ZnPzOB, ZпзSzОq) для создания полностью твердо-

тельных цинк-ионных аккумуляторов и MgNbzOo и PrzMoO6, в которых доми-
нирует ионный тип проводимости, - в качестве твёрдых электролитов для
тотэ.

К сожалению, хотя в автореферате указано, что <<Заверurаюtцu]ч| эmапоJvI

uсслеdованuй являлся сuнmез наuболее перспекmuвных крuсmаллttческttх

сmрукmур u uзJwеренuя uонной провоduмосmu u коэффuцuенmов duффузииll,

полученные результаты экспериментаJIьных исследований в тексте авторефе-

рата практически не отражены.
Представленные в автореферате диссертации Морховой Е.А. выводы со-

ответствуют поставленным цели и задачам. Полученные Морховой Е.А. ре-
зультаты прошли апробацию на конференциях различного уровня. Основное
содержание диссертационной работы изложено в 26 научных публикациrIх, в

том числе 8 стать ях и главы в монографии в рецензируемых изданиях, входя-

щих в перечень ВАК РФ и системы цитирования Scopus и Web of Science? а

также тезисах 15 докладов на российских и международных конференциях.

Щиссертационная работа Морховой Е.А. выполнена на высоком научном

уровне и по своей наrIной новизне, практической значимости и объему полу-
ченных результатов удовлетворяет требованиям пп. 9, 10, 1 1, 1З , |4 <<Положе-

ния о присуждении учёных степеней)), утверждённого постановлением Прави-
тельства Российской Федерации от 24 сентября2013 г. J\b 842 (в редакции от
2|.04.16) и является научно-квалификационной работой, в которой на основа-
нии выполненных автором исследований решена проблема р€вработки комби-
нированных кристаплохимических и квантово-химических методов для по-
иска новых кристЕtплических ионных проводников с разными типами рабочих
ионов, что имеет значение для рzIзвития соответствуюrцей отрасли знаний. По
акту€tпьности и объему исследования, новизне и достоверности полученных

РеЗУлЬтатов, обоснованности, глубине и значимости выводов диссертацион-
Ная работа МорховоЙ Елизаветы Александровны удовлетворяет всем требова-
ниям, предъявляемым к диссертациям на соискание ученой степени кандидата
химических наук по специальности |.4.4. - Физическая химия. Считаем, что
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автор диссертации, Морхова Елизавета Александровна, заслуживает присуж-

дения ученой степени кандидата химических наук по специапьности |.4.4. Фи-
зическая химия.
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