
Отзыв на автореферат  

диссертации А. В. Верховых «Компьютерное моделирование взаимодействия водорода с 

вакансиями и межзеренными границами в железе, а также с межфазной границей феррит-

цементит», представленной на соискание ученой степени кандидата физико-

математических наук по специальности 01.04.07 – физика конденсированного состояния. 

 

Диссертационная работа Верховых Анастасии Владимировны посвящена разработке и 

применению первопринципных методов для моделирования электронного строения ОЦК 

железа, содержащего водород в вакансиях кристаллической решетки, а также в межзеренных и 

межфазных границах. Исследована зависимость энергии растворения и энергии захвата 

водорода дефектами от их структурных особенностей и магнитного упорядочения в кристалле. 

Особенностью данной работы является теоретическое моделирование электронного строения и 

физико-химических свойств большого набора объектов с использованием наиболее трудоемкого, 

но и наиболее точного неэмпирического полнопотенциального метода присоединенных плоских 

волн, реализованного в пакете WIEN2k.  

Следует отметить удачный выбор объектов исследования – комплексов из нескольких 

атомов водорода внутри вакансий в ОЦК-железе, в специальных границах зерен и межфазной 

границе феррит-цементит. Разнообразие исследованных объектов позволило установить 

особенности и общие закономерности в формировании химического связывания атомов 

водорода с атомами железа и углерода в зависимости от кристаллического окружения. 

Проведенное в работе моделирование электронного строения сплавов железо-водород с 

использованием наиболее хорошо зарекомендовавшего себя первопринципного метода ЛППВ 

позволило существенно уточнить данные ряда пионерских работ, посвященных изучению 

водородных комплексов в моновакансиях и специальных границах зерен в кристаллах ОЦК-

железа. Кроме того, автором впервые выполнены расчеты электронного строения межфазной 

границы феррит-цементит и показано, что она является эффективной ловушкой для атомов 

водорода. Полученные в работе результаты подтверждены экспериментальными данными и 

расчетами других авторов, что позволяет говорить о высокой достоверности, сделанных в 

диссертации выводов. 

Особенно следует отметить, что результаты исследований Верховых А.В. могут быть 

полезны для выработки рекомендаций по условиям воздействия на материалы при их 

изготовлении.  

При чтении автореферата возник вопрос о предложенном в диссертации “расширенном 





 


