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О присуждении Родину Евгению Анатольевичу, цражданиЕу РФ, ученой

степени кандидата химиtIеских наук.

,,Щиссертация <<Влияние состава и структуры поверхности углеродных и

бор-нитридных нанотрубок на их электронные и эмиссионные свойства>>, в

виде рукописи, по специ€rльности 1,.4.4 - Физическ€tя химия (химические

науки) принrIта к защите 07.|0.2025 (протокол заседания Ns 10)

диссертационным советом 24.2.З40.04, созданным на базе федерального

государственного автономного образовательного учреждениrI высшего

образования <Национальный исследовательский Нижегородский

государственный университет им. Н.И. Лобачевского)), Российская

Федерацпя, 60З022, Нижегородская область, г. Нижний Новгород, проспект

Гагарина, д. 2З (приказ Министерства науки и высшего образования

Российской Федер ации ]ф 42 8/нк от 26. 0 5 . 2025).

Соискатель Родин Евгений Анатольевич, 13 января |994 года

рожДения. В Z0|6 году соискатель окончил бакалавриат химического

отделения Института физики и химии федераrrьного государственr{ого

образовательного учреждения высшего образования кНациональный

исследовательский Мордовский государственный университет им. Н.п.



Огарева> по направлению подготовки 04.03.02 <Химия, физика и механика

государственный университет им.

подготовки 04.06.01 <<Химические

аспиранrгуру, диплом об окончании

005797 1.

Н.И. Лобачевского>) по направлению

науки)>. В 2024 году окончил очную

аспирантуры от 02.10.2024 Ns 105204

матери€tлов)), диплом о высшем образовании J\b 101318 037060З.

В 2018 году с отличием окончил магистратуру химического отделения

Инстиryта физики и химии федерального государственного образовательного

уIреждениrt высшего образования <<Национальный исследовательский

Мордовский государственный университет им. Н.П. Огарева> по направлению

подготовки 04.04.01 <<Химия>>, диплом о высшем образовании Ns 101З18

|0|2409.

В 2020 году соискатель поступил в очную аспирантуру федерального

государственного автономного образовательного r{реждениrl высшего

образования <<Национальный исследовательский Нижегородский

В период подготовки диссертации работал на кафедре физической

федералъного государственного образовательного учреждениrI

<<Национальный исследовательский Мордовскийобразования

государственный университет им. Н.П. Огарева>, в должности преподавателя.

Щиссертация выполнена на кафедре анаIIитической и медицинской

химии химического факультета федера-гrьного государственного автономного

ОбРаЗОвательного )л{реждениJ{ высшего образования <Национальный

исследовательский Нижегородский государственный университет им. Н.И.

Лобачевского).

Научный руководитель - доктор химических наук, профессор Князев

Александр Владимирович, заведующий кафедрой аналитической и

медицинской химии химического факультета федерального государственного

образовательного учреждениr{ высшего образования

исследовательский Нижегородский государственцый

н.И. Лобачевского>)

химии

высшего

автономного

<<Национальный

университет им.



Официальные оппоненты :

1. Кетков Сергей Юлиевич, доктор химических наук, профессор,

ведущий на1..rный сотрудник, заведующий лабораторией строениrI

метzllrлоорганических и координационных соединений ФГБУН <<Институт

метЕLгIлоорганической химии им. Г.А. Разуваевa>) РАН;

2. Маслов Михаил Михайлович, доктор физико-математических Еаук,

доцент, заведующий кафедрой физики твердого тела и наносистем (J\Ъ70)

института л€верных и пл€lзменных технологий ФГАОУ ВО <Национальный

исследовательский ядерный университет (МИФИ)

дали цоложительные отзывы на диссертацию.

образовательное r{реждение высшего образования <<Нижегородский

государственный технический университет им. Р.Е. Алексеева> в своем

цоложителЬном отзыве, подписанном доктором химических наук,

профессором кафедры технологии электрохимических производств и химии

органических веществ образовательно-наr{ного института физико-

химических технологий и матери€rловедения федер€Lльного государственного

бюджетного образовательного r{реждениrl высшего образования

<<Нижегородский государственный технический университет им. Р.Е.

Алексеева> Гринв€tльдом Иосифом Исаевичем, кандидатом технических наук,

заведующим кафедрой технологии электрохимических производств и химии

органических веществ образовательно-наr{ного института физико-

химических технологий и матери€lловедения федер€шьного государственного

бюджетного образовательного учреждениrI высшего образования

<<Нижегородский государственный технический университет им. Р.Е.

Алексеева> Ивашкичым , Евгением Геннадьевичем, утвержденном

проректором по науrной работе, профессором РАН, доктором физико-

математических наук Куркиным Андреем Александровичем, ук€}зала, что

диссертация Родина Евгения Анатольевича на тему <<Влияние состаца и

структуры поверхности углеродных и бор-нитридных нанотрубок на их



ЭЛеКТРОнные и эмиссионные своЙства> соответствует паспорту специ€tльности

1.4.4 - Физическая химия (химические науки) по следующим пунктам: 1.

Эксперимент€Llrьно-теоретическое определение энергетических и структурно-

Динамических параметров строения молекул и молекулярных соединений, а

также их спектр€Lirъных характеристик. 10. Создание и разработка методов

компьютерного моделирования строения и механизмов превращений

химических соединений на основе представлений квантовой механики,

рuвличных топологических и статистических методов, включая методы

Машинного обучения, методов молекулярноЙ механики и молекулярноЙ

динамики, а также подходов типа структура-свойства. 11. Пол1.,rение

методами квантовой химии и компьютерного моделированиrI данных об

электронноЙ структуре, поверхностях потенци€tльноЙ и свободноЙ энергии,

реакционноЙ способности и динамике превращениЙ химических соединениЙ,

находящихся в р€rзличном окружении, в том числе в юIacTepax, клатратах,

твердых и жидкокристztллических матрицах, в полостях конденсированных

среди и белковом окружении. По акту€шьности, уровню проведенных

исследований, на)л{но-практической значимости, обоснованности выводов,

достоверности и надежности результатов диссертационная работа Родина

Евгения Анатольевича <<Влияние состава и структуры поверхности

углеродных и бор-нитридных нанотрубок на их электронные и эмиссионные

свойства> полностью соответствует всем требованиям, предъявляемым к

диссертациям на соискание уrеной степени кандидата химических наук по

положению (О порядке присуждения ученых степеней>>, утвержденного

Постановлением Правительства Российской Федерации от 24 сентября 20i.З

Года J\b 842 в действующей редакции, а ее автор заслуживает присуждениrI

у"rеноЙ степени кандидата химических наук по специЕtльности 1.4.4

Физическая химия.

Соискатель имеет 52 опубликованные работы, в том числе 40 работ по

теме диссертации)из них в рецензируемых научных изданиrIх опубликовауо 8

4

работ.



Недостоверные сведения о списке трудов, об опубликованных

соискателем ученой степени работах, в которых излож(ены основные

научные результаты диссертацииl в диссертации Родина Е.А.

отсутствуют.

Наиболее значимые работы по теме диссертации:

Статьи:

1. Квантово-химический расчет порога полевой эмиссии электронов из

коротких бор-нитридных нанотрубок / О. Б. Томилин, Е. В. Родионова,

Е. А. Родин, Н. А. Поклонский, А. В. Князев ll Журншr гrрикладной

спектроскопии. - 2024. - Т. 91, }ф 5. - С. 697-706. - EDN CRYSLT (Quantum

chemical calculation of the field electron emission threshold frоm short Ьоrоп-

nitride nanotubes / О. В. Tomilin, Е. V. Rodionova, Е. А. Rodin, N. А. Poklonski,

А. V. Knyazev // Journal of Applied Spectroscopy. - 2024. - Vоl. 91, No. 5. - Р.

1032-1041. - DOI 10.1007/s10812-024-018 17 -6).

2. Emission properties of Ьоrоп and nitrogen doped ultrashort carbon

nanotubes / О. В. Tomilin, Е. V. Rodionova, Е. А. Rodin, А. V. Knyazev // Applied

Surface Science. 2024. Vоl. 669. Р. 160433. DOI

1 0. 1 0 1 6/j.apsusc.2024.|604З3. - EDN QDYBST
3. Зависимость энергии эмиссионных молекулярных орбиталей в

коротких открытых углеродных нанотрубках от электрического поля l
О. Б. Томилин, Е. В. Родионова, Е. А. Родин, Н. А. Поклонский,

И.И. Аникеев, С. В. Раткевич ll Физикатвердого тела. -2022.-T.64,j\b 3. -
С. З59-364. - DOI 10.21883ЛТТ .2022.0З.52097 .20l. - EDN ZJILEF (Dependence

of the energy of emission mоlесulаr orbitals in short open саrЬоп nanotubes on the

electric field / о. В. Tomilin, Е. V. Rodionovo, Е. А. Rodin, N. А. Poklonski, I. I.

Anikeyev, S. V. Ratkevich // Physics of the Solid State. - 2022. - Vоl. 64, No. З. -
Р. 359. - DOI |0.2|883/рss.2022.аЗ.5З 191.20t. - EDN JMMCMO).

4. Томилин, О. Б. Исследование устойчивости модели полевой эмиссии

электронов из углеродных нанотрубок к изменению их геометрических

параметров / О. Б. Томилин, Е. В. Родионова, Е. А. Родин // Журнал



физической химии. 2021. - Т. 95, Ns 9. С. 1396-1398. DOI

10.31857/S004445З721090296. - EDN HMOOTI (Тоmiliп, О. В. Studying the

Resistance of the Model of Field Emission of Electrons frоm СаrЬоп Nanotubes to

а Change in Their Geometric Parameters / О. В. Tomilin, Е. V. Rodionova,

Е. Д. Rodin // Russian Jоurпаl of Physical Chemistry А. - 202|. - Vоl. 95, No. 9.

_ р. 1883_1885. _ DoI 10.1134/S00з602442|090296. - EDN RIIVPX).

5. Томилин, О. Б. Механизм полевоЙ эмиссии электронов в одностенных

углеродных нанотрубках / О. Б. Томилин, Е. В. Родионова, Е. Д. Родин //

Журнал физической химии. - 2020. _ Т. 94, М 8. - С. |242-|247. - DOI

10.3 1857/S004 445З720080269. - EDN NALEJF (Tomilin, О. В. Mechanism of the

Field Emission of Electrons in Single-Walled СаrЬоп Nanotubes / О. В. Tomilin,

Е. V. Rodionova, Е. А. Rodin // Russian Journal of Physical Chemistry А. -2020.
_ Vоl. 94, No. 8. - Р. 1657-1662. * DOI 10.1134/S00360244200802б9. - EDN

SxJPxJ).

б. Simulations of emission properties of саrЬоп nanobelts / О. В. Tomilin,

Е. v. Rodionova, Е. А. Rodin, V. I. Soldatova, Т. S. Koscheeva // Fullеrепеs

Nanotubes and СаrЬоп Nanostructures. - 2020. - Vоl. 28, No. 2. - Р. |29-|34. -
DoI 10. 1080/153б383х.2019. 1680979. - EDN PKKSPD

7. The effect of carbon nanotube modifications оп their emission properties /

О. В. Tomilin, Е. V. Rodionovo, Е. А. Rodin, М. D. Poroshina, А. S. Frоlоч //

Fullerenes Nanotubes and СаrЬоп Nanostructures. - 2020. - Vol. 28, No. 2. - Р.

|2з-128. _ DoI 10.1080/153бзsзх.20|9.1680978. - EDN AURILK.

8. Influence of admixture atom chemosorption on properties of p-electron

conjugated system of open саrЬоп nanotubes / О. В. Tomilin, Е. V. Rodionova,

Е. Д. Rodin, Е. Е. Muryumin // Nanosystems: Physics, Chemistry, Mathematics. -
2018. _ Vоl. 9, No. 1, -. Р. 70-72. - DOI 10.17586/2220-8054-20|8-9-1-70-72. -
EDN YQ\rNгии.

На диссертацпю и автореферат поступили отзывы от:

Федера_гrьного государственного бюджетного образовательноГО

учреждения высшего образования <<Нижегородский государственныЙ



технический университет им. Р.Е. Алексеева>>, кафедра <<Технология

электрохимических производств и химия органических веществ)>, ведущей

организации. В качестве замечаний и вопросов отмечено следующее:

1. Анализ представленных в литературе сведений о влиянии дефектов в

поверхностной структуре нанотрубок на их эмиссионные свойства не в полной

мере отражает современный уровень рассмотрения проблемы.

2. Представляется

нанотрубок, гIротяженностью - 1,5 нм, на свойства реальньж нанотрубок с

протяженностью порядка микрона.

3. В диссертации проводилась оптимизация геометрии и расчеты

электронных характеристик модельных макромолекул в рамках метода DFT с

использованием рЕlзличных базисных наборов: 6-31G, 5-31G+ и 6-ЗlGl+.

Однако сравнение результатов этих расчетов, хотя бы, на примере нескольких

систем не приводится, что несколько снижает доказательность положения о

возможности использования в расчетах более ограниченного базиса 6-31G.

4. Посколъку основной целью диссертационной работы является

(исследование электронных свойств нанотрубок хир€Lльности (зигзаD) и

((кресло>) с модифицированной поверхностью и их эмиссионных свойств на

основе теории полевой эмиссии электронов из углеродных нанотрубою>, было

бы целесообразно вкJIючить в рассмотрение сравнение эмиссионных свойств

нанотрубок, имеющих центрами эмиссии боковую и торцевую поверхность.

5. В диссертации встречаются неудачные выражениrI, например,

((сопряженные системы р-электронов имеют свои собственные системы

молекулярных орбиталей> (стр. 28). Также имеются некоторые неточности в

формулировках и опечатки.

Кеткова Сергея Юлиевича, доктора химических наук, профессора,

ведущего научного сотрудника, заведующего лабораторией строения

метЕtллоорганических и координационных соединений ФГБУН <Инстчтут

возможность переноса

необходимым более дет€Lльно обосновать

результатов, полученных для ультракоротких

7



металлоорганической химии им. Г.А. Разуваева>> РАН, официаrrьного

оппонента. В качестве вопросов и замечаний отмечено следующее:

1) При формулировке задач диссертационного исследования не отражен

ан€Llrиз энергий атомизации и относительной устойчивости изученных

нанотрубок, которому посвящена перв€uI треть главы 3.

2) Литературный обзор следов€tпо дополнить ссылками на работы,

имеющими прямое отношение к тематике диссертации. Вот лишь несколько

примеров по отдельным разделам.

- Квантово-химические расчеты CNT и BNNT:

B.-Q. Dai, G.-L. Zhang, J.-X. Zhao, А DFT/B3LYP Computational Study of

Boron-Nitride Nanotubes, Journal of the Chinese Chemical Society, 20О3,50,525-

528;

Х. Hu et а1., Density functional theory study on nitrogen-doped carbon

nanotubes with and without oxygen adsorption: the influence of length and diameter,

New J. Chem., 201'|,З5,260|-2606;

R. Takassa et а1., Electronic and optical properties of ultra-small diameter

аrmсhаir саrЬоп and Ьоrоп nitride nanotubes Ьу РВЕ, TB-mBJ and YS-PBEO

functionals, Diamond and Related Materials, 2022, 1 23 ( 1 ) : 1 08 863.

- Влияние допирования CNT атомами бора и азота:

R. Miao et al., Single walled саrЬоп nanotubes band gap width measurement

and the influence of nitrogen doping research, Phys. Сhеm. Chem. Phys., 2024,26,

161-6-|624;

G. G. Fuentes et al., Formation and electronic properties of ВСз single-wall

nanotubes upon Ьоrоп substitution of саrЬоп nanotubes, Physical Review В,2ОО4,

69,24540з.

- Влияние внешн_его. электрического поля на ширину энергетической

щели CNT и BNNT:

Khoo, К.Н.; Mazzoni, M.S.C.; Louie, S.G. Tuning the electronic properties

of Ьоrоп nitride nanotubes with transverse electric field: А giant de Stark effect.

Phys. Rеч. В 2004, 69 , 20|401 -20 1 аOа (R);



Chen, C.-W.; Lee, М.-Н.; Clark, S.J. Band gap modification of single-walled

carbon nanotube and Ьоrоп nitride nanotube uпdеr а transverse electric field.

Nanotechnology 2004, 1 5, 1 8З7-1 843;

Chegel, R.; Behzad, S. Electro-optical properties of zigzag and аrmсhаir

ьоrоп nitride nanotubes under а transverse electric field: Tight binding calculations.

J. Phys. Сhеm. Solids 20t2, 73 , |54- 1б 1 .

в приведенных работах зачастую оцениваются параметры, ан€Lпогичные

тем, что были рассчитаны в диссертации. Сравнение результатов позволило

бы более объективно судитъ о

приведенных в диссертационной

надежности количественных характеристик,

работе.

3) Двтор не анuLлизирует возможностъ существования основного

электронного состояния с открытой оболочкой для изуrенньIх систем, хотя

известно, что углеродные нанотрубки моryт находиться В ВЫСОКОСПИНОВЫХ

состояниrIх. <<Свободные ваJIентности) атомов углерода в CNT, содержащих

дефекты поверхности (например, вакансия V1 на рис. 13 дисс., с.З7), также

ук.вывают на такую возможность. В работУ было бы полезно вкJIючить

небольшую часть, посвященную анализу распределения заряда в изученных

системах.

4) Не совсем корректно сравнивать энергию атомизации нанотрубок в

расчете на один атом и энергию диссоциации Янус-трубок, приходящуюся на

однУ связЬ (с. 48 дисс., с. 1t автореф.). Для сравнения следует братъ энергию

атомизации нанотрубок в расчете на одну связь, а эта величина булет

ПриМернонаТреТЬМенЬШе'чеМрассчиТаннаянаоДинаТоМ.

5) При оценке влияниrI концентрации атомов N и В на изменение

критической напряженности поля (р"с. 29 дисс., с. 67-68) автору следовutло

привести интерв€tлы значений в соответствии с табл. 1 1.

6) В тексте диссертации встречаются спорные утверждения, которые

нуждаются в дополнительном обосновании или пояснении смысла, например:

- О ридберговских орбиталях (с. 30 дисс.): <<В п-сопряженных системах

их энергия, как правило, составляет порядка 15 эВ>



нанотрубкп> (с.47 дисс.).

- НВМО и ВЗМО определяют (распределение электронноЙ плотности

по каркасу нанотрубки> (с. 56 дисс.)

- (существование Л4О обеспечивает появление эмиссионного тока в

УНТ с дефектами-вакансиями в поверхности нанотрубки практически При

любой величине напряженности приложенного электрического поля)> (с. 80

дисс.).

- ((...установление предполагаемых результатов является обоснованной

теоретической основой для формирования практических рекомендаций по

совершенствованию получения катодных материirлов) (с.82 дисс.).

Маслова Михаила Михайловича, доктора физико-математических

наук, доцента, заведующего кафедрой физики твердого тела и наносистеМ

(М70) института л€верных и плЕ}зменных технологий ФГАОУ ВО

<<Национаltьный исследовательский ядерный университет (МИФИ>,

официального оппонента. В качестве замечаний и рекомендаций отмечено

след}.ющее:

1. В работе недостаточно полно раскрыты возможности и ограничения

применяемых методов квантово-химического моделирования электронной

структуры нанотрубок. Требуется более дет€uIьное обоснование выбранного

уровня теории DFT/B3LYP/6-3 1 G.

2. В работе недостаточно подробно рассмотрено влияние хир€Llrьности

углеродных наноц)убок на их эмиссионные свойства. ,Щанный аспект требует

более глубокого ан€UIиза, поскольку непосредственно связан с практическим

формулировка основных защищаемых положений. Вместо отсылок к другим

р€lзделам работы необходимо четко сформулировать конкретные на)лIНые

положения, выносимые на защиту.
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Вырко Сергея Александровича, кандидата физико-математических

наук, старшего научного сотрудника кафедры физики полупроводников и

наноэлектроники физического факультета Белорусского государственного

университета. В качестве замечаний отмечено следующее:

1. В параграфе 2.3 обоснован выбор метода, однако не указано, чем был

обусловлен выбор программного пакета FirеFlу QC, )лIитывая напичие

€rльтернативных пакетов, например ORCA.

2. Не указано общее количество проаЕ€Lпизированных моделей. Также

отсутствует информация о программном обеспечении, использованном дЛя

визу€lпизации полу{енных данных.

Наумова Владимира Ивановича, доктора химических наук,

профессора, заведующего кафедрой производственной безопасности,

экологии и химии образовательно-научного института физико-химических

технологий и матери€Lловедения федерального государственного бюджетного

образовательного r{реждениrl высшего образования <<Нижегородский

государственный технический университет им. Р.Е,. Алексеево>. Отзыв

положительный, без замечаний.

Прозорова Щмитрия Алексеевича, доктора химических наук, главногО

научного сотрудника научно-исследовательской лаборатории синтеза,

исследований и испытания катаJIитических и адсорбционных систем дJuI

процессов переработки углеводородного сырья федера_ilьного

государственного бюджетного образовательного учреждениrI высшего

образования <<Ивановский государственный химико-технологический

университет>). В качестве вопроса отмечено следующее:

Чем обусловлен выбор функцион€uIа ВЗLYР и базисного набора б-31G?

Функционал B3LYP описан в работе А. D. Becke, J. Chem. Phys. 98, 5648

William J., Hehre, Wаrrеп J., Binkley, J.Stephen, Gordon, Маrk S., DеFrееs,

Douglas J., Pople, John A./J. Chem. Phys. 77.3654-З665 (1982).
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успенской Ирины длександровны, доктора химических наук,

профессора, профессора кафедры физической химии федерального

государственного бюджетного образовательного учреждени,I высшего

образования <<московский государственный университет им, м,в,

ломоносова). В качестве замечания отмечено следующее:

в качестве небольшого замечания можно отметить отсутствие

подробного обсуждения возможностей практической реализации полученных

результатов, однако этО не снижает ценности диссертационноЙ работы в

целом.

Выбор официальных оппонентов и ведущей организации

обосновывается н€lJIичием профильных публикаций и экспертизы в научных

сферах, коррелирующих с темоЙ диссертации,

ЩиссертациоЕный совет отмечаеТ, что на основании выполненных

соискателем исследовiний:

- разработан метод качественной оценки порогового значени,I

появления полевой эмиссии в цилиндрических сопряженных молекулах,

обеспечИвающий высокуЮ точностЬ анаJIиза и подтвержденный расчетами для

нанотрубок р€tзличного состава и структуры;

- предложено, что полев€uI эмиссия электронов из нанотрубок, схожих

по составу с углеродными, происходит вследствие перемещениl{ эмиссионной

молекулярной орбитали в в€UIентную зонУ, €е заполнениJ{ электронами и

последующего туннелирования электронов в вакуум;

- доказано, что описанный подход может быть использован для анzшиза

и прогнозирования эмиссионных свойств нанотрубок р€вличного состава и

структуры;

- новых поIIятий и термиIrов не вводилосъ,

теоретическая значимость исследования обоснована тем, что:

- доказано, что представленн€tя интерпретация механизма полевой

эмиссии электронов из цилиндрических сопряженных нанострукryр может

t2



быть использована для прогнозирования и оценки влияния состава

структуры поверхности на эмиссионные свойства нанотрубок;

- применительно к проблематике диссертации результативно

использован квантово-химический подход в рамках теории функционапа

плотности (DFT, гибридный функцион€lJI B3LYP, базисный набор 6-З 1G) для

моделирования геометрии и электронной структуры нанотрубок;

_ изложены докilзательства изменения электронных и эмиссионных

свойств нанотрубок с р€tзличным составом и структурой поверхности под

действием постоянного электрического поля;

- раскрыто влиJ{ние кJIючевых факторов (состав, диаметр, напичие

гетероатомов и дефекатов в структуре, ориентация внешнего электрического

поля) на эмиссионные свойства нанотрубок;

_ изучено поведение эмиссионных молекуjulрных орбиталей в

модельных нанотрубках под действием постоянного электрического поля;

- проведена модернизация представлений о влиrIнии характера

сопряжения в криволинейных наноструктурах на свойства сопряженной

системы р-электронов.

Значение полученных соискателем результатов исследования

практики подтверждаются тем, что:

- разработан и внедрен квантово-химический подход, позволяющий

качественно оценивать эмиссионные свойства нанотрубок; покaвано, что он

эксперимент€LIIъные и теоретические результаты и может

для предсказаниrI эмиссионных свойств широкого круга

влияние замещения атомов углерода на гетероатомы (азот,

бор) на эмиссионные свойства нанотрубок, при котором азот снижает

пороговое значение напряжения поля для появления полевой эмиссии, а бор

его повышает; наилrIшие эмиссионные характеристики пок€в€lJIи янус-

нанотрубки; вакансии моryт служить активными центрами эмиссии, при этом

для

хорошо описывает

быть испоJIьзован

объектов;

- определено
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их небольшие концентрации не ок€lзывают существенного влияниJI на

эмиссионные свойства нанотрубок;

- созданы теоретические рекомендации по селективному учеry

параметров (состава, диаметраJ наличия гетероатомов и дефекатов в

структуре, ориентации внешнего электрического поля) при разработке

катодных материЕtлов.

- представлен метод качественной оценки порогового значения

напряженности электрического поля для появления полевой эмиссии в

цилиндрических сопряженных молекулах, результаты созд€lют теоретическую

основу для целенаправленного дизайна катодных материЕtпов на основе

нанотрубок, применимых в электровакуумных приборах и устройствах

наноэлектроники.

Оценка достоверности результатов исследования выявила;

- для экспериментальных работ совпадение результатов квантово-

химического моделирования эмиссионных свойств нанотрубок с данными,

опубликованными другими учеными, работающими в данной области;

теория согласуется с современными представлениями о полевой

эмиссии электронов из углеродных нанотрубок, базирующимися на теории

Фаулера-Нордгейма; результаты согласуются с опубликованными

экспериментulirьными данными отечественных и зарубежных авторов по теме

диссертации;

- идея базируется на анализе литературных данных, посвященных

теоретическим и эксперимент€Lпьным исследованиям эмиссионных свойств

нанотрубок;

- использоваIIы современные научные представлениrI об in-plane- и п-

сопряжении р-электронов IIаноструктурах;

- установлено качественное совпадение

выводами о влиянии р€tзличных факторов на

нано структур и э ксперимент€tIIьными результатами ;

между теоретическими

эмиссионные свойства
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- использован апробированный и широко признанный в научном

Сообществе квантово-химическиЙ метод теориrI функцион€ша плотности

(DFT), реztлизованный в пакете прикладных программ FirеFlу для

МоДеЛирования геометрической структуры и электронных свойств нанотрубок

р€lзличного состава и структуры поверхности.

Личный вклад соискателя заключается в следующем: проведение

квантово-химических расчетов с использованием программного комплекса

FirеFlУ, у{астие в обсуждении, обработке и интерпретации полr{енных

данных, представление и обсуждение результатов на конференциях

р€lзличного ypoBHrI, подготовка текстов и матери€tIIов для наr{ных

публикаций.

Щиссертация охватывает основные вопросы поставленной научной

ЗаДаЧИ И СООТВеТСТВУеТ КРИТеРИЮ ВНУТРеННеГО еДИНСТВа, ЧТО

ПОДтВержДается наличием обоснованным и целенаправленным планом

ИССЛеДоВаниЙ, формулировкоЙ цели работы и выводов на основании

полученных результатов.

,,Щиссертационная работа представляет собой завершенное наlпrное

исследование, содержащее новые научные результаты и обладающее как

теореТическоЙ, так и практическоЙ значимостью. ,Щиссертация по форме и

содержанию соответствует требованиям пунктов 9-14 Положения <<О порядке

ПРисУжДеНИя }ченых степенеЙ>>, утвержденного Постановлением

Правительства Российской Федерации от 24 сентября 201З года J\b 842 (в

текущеЙ редакции), предъявляемым к диссертационным работам на соискание

ученои степени кандидата наук1

На заседании 23 декабря 2025 г. диссертационный совет принял

реШение: за разработку подхода прогнозирования эмиссонных своЙств
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При проведении тайного голосовЕIния диссертационный совет в

количестве |7 человек, из которых 5 докторов наук по специаJIьности I.4.4-

ФизическаJI химия, участвующих в заседании, из 21 человека, входящего в

состав совета, дополнительно введены на разовую защиту 0 человек,

проголосов€Llrи: за 17, против 0, нейтральных бюллетеней 0.

Заместитель председа
диссертационного со
д.х.н., проф. Нипрук Оксана Валентиновна

Ученый секретарь ди
совета 24.2.з40.04
д.х.н., доц. Буланов Евгений Николаевич

2З декабря2025 r.
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