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ОТЗЫВ ВЕДУIЦЕЙ ОРГДНИЗАЦИИ

Федерального государственного бюд;ке-r,ного },Ltреждения науки Институт физики

Высоких давлениЙ ипл. Л.Ф.Верещаги}lа Российской акадепtии наук (ИФВ! илт.

Л.Ф.ВеРешагина РАН) на диссертационнyю работу ХzLцаимсlва !аниила Вячеслziвови.Iа

КЛОКаЛЬНая плотность и блитtний rtорядок в KлacctJLlecKиx )ttилк()с,t,ях). IIредставленной на

СОИСКание учёной степени кандидата физиксl- матеN{атиlIеских FIаук по специальности

1.3.8. <Физика конденсированного состояния)

Актyальность выtIолненноir р:rбоr"ы

МеТОд интеграJlьных уравнений в сочета}lии с численным экспериN,{енто]чI

ЯВЛЯеТСЯ ОДним из основных для исследования структурных особенностей классиLIескI4х

лtидкостей на молекулярном уровне.

БЛИЯ<НИй порядок и локсL]lьная плотность в объёмных rltидкостях и их I,раничных

СЛОЯХ вычисляются с помощью парr{ых корреляциоI{ных функций, являющихся

РеШеНИеМ формсr,тьно точноЙ сLIстеllы двчх нелиt,теЙных интегральных уравIrениЙ для

ОДно- и двухчастичной функций распределения. Ялра этих уравнений представлены

беСКОНеЧНыми рядами неприводимьш лиаграмл,(l обусловленных необходипrостью

УЧИТЫВаТЬ Нелокацьные межмолекулярные взаимодействия в конденсированных средах.

ВЫЧИСЛеНИе даже первой неприводиптой диаграммы, учитывающей нелокальные

взаимодействия, вызываеТ I]ычислительные сложllости. Пр, рассмотрении объёмных

>ttИДКОСТеЙ ЭтУ проблему обходят аппроксиплацией бесконечного ряlIа неприводиN,Iых

ДИаГРаММ ПРостыN{и аналитическими функциями, что приводит к различныN,I

ПРИбЛИЯ<ённым уравнениям для двухчастичной фуrrкции распределения. В результате.

ВСе ТеРМОДИНамические велиLIины (кропIе хиNIиIIеского потенциала), вычисленные с

помощью уравнения состояния или сжимаемости, лают разные значения.

соответственно, приходится прибегать к их согласованию. Тепt не менее, в литературе



такой подход является обцепринятым. Однако, проблема аппроксимации бесконечнОгО

ряда неприводимых диаграN,лм в уравнении для одFIоLIастичной функции распределения

и. соответственно, химического потенциаrIа. в литературе до сих пор не рассматривалась.

Такой подход позволит рассrIитать термодинаN{иLIеские характеристики ;кидкостеЙ и иХ

граничных слоёв без процедуры термодинамиLIеского согласования.

Особую с,цожность представляет описание структурных характеристик стёКОЛ.

полученFIых охлаждением расплава. для которых эргодическая гипотеза не выполнЯеТСЯ.

Одним из наиболее перспективных теоретиtIеских подходов к описанию процеССОВ

стеклования является \.{етод репJик. пред;rохtенный в работах !жорджио ПаРиЗи И

других авторов, в которых l,elljlool,Boд от распJава за\,{еняется неким кформаЛьНЫМ>

внешним полем, фиксир\,юrцlrrt частицы в опреде.пённых точках пространства.

Математическим аппарато\,I являются I]нтеграL.tьные }Iравнения физики тtидКОСТей.

специаllьным образом сконструированные так. чтобы они описывали локrlльнУЮ

структуру стеклообразного состояния.

Подчеркнём, LITo внешнее rrоле ес"гественныN,I образопт входит в систеNl}, yравнений

для частичных функший распределения. 11оэтол,rу представляется естественныl1 опиСаНИе

перехода из переохлаждённой жидкости I] стекJо I]a их осIlовел

Таким образс,lм, разработ:ка N,Iетодов решения систе\,Iы нелипейных интегральнЫХ

уравнений для одно- и двухчастичной фуrrкчий распредеJIения применитеЛЬно К

конденсированным средам, является актуальной проблепlоli.

Cтp_vKTl,prr и содерrкirllие рirботы

!иссертация состоит из вI]слеIIия. Lle,I ырех глав. закJIюLIения, списка литеРаТУРЫ,

Обrций объем диссертации состаtsляет 92 сграницы, вклк)чая l0 рисупков.2 таблицЫ.

Список цитируеN{ой литературы состоит из 45 наимеttований.

В Главе l рассмотрены основные представлеI{ия и N{етоды современноЙ

статистической физики жидкостей и стекол. Описаны суп{ествуIоIцие подходы - NIетОд

интегральных уравнений и llисJIенные эксперимеrrты. Сформулированы достоинства И

недостатки суш{ествующих подходов в N,Iетоде ин,гегральных уравнений. Проведена

оценка первой неприводимой диаграNIмы, },читывающей нелока-цьные взаимодеЙствия.

В Главе 2 представлена обобп{енная аппроксимаIIия Перкуса-Йевика ДЛя

структуры граничных слоев I{a основе моделt,ной жидкости твердых сфер. Традицисlнltый

подход к решению интегральных уравнений для одночастичной и двухчастичной функций

распределения основан на приблихtённой синглетной аппроксимации. Это вносит



неизвестную погрешность при расчетах структурных характеристик граничных слоев, где

лОКальная пло,гность и корреляции существеIjI-Iо отJlиLtаются от объемных. В связи с эти\.{

ПРеДЛОЖена модификация синглетного гIриближения. вводящая поправку к пря},IоЙ

КОРРеЛЯЦИОНноЙ функции одночастиLIного уравнения. tITo позволяет оцеЕIить изменение

бЛИХtнего порядка в граниLIных слоях rкидкостей по сравнению с объеп,tным значениеN,I.

В Главе 3 получено аналитиtIеское решение линейного интегрального уравнеI{ия

Фредгольма второго рода для одноLIастичной корреляционной (lуrrкuии. Вычислены

адсорбция и локчLтьная плотность. Пока:зано. LITO поrlуLIенные знаLIения этих

тер]чIодинамических величин близки к знаLIениям численного экспсриIvIсн,га1 и

превосходят по тоLtности рез).льтаты. поJученные при использовании только

приближения Перкуса-Йевика.

В Г;Iаве 4 прелложена аппроксимация бескоtlечного ряла неприводиN.lых

диаграмм. входящих в уравнеI{ие для одночас,гичной функrtии распределеIIия.

Вычислена поправка к прямой корреляционной функцrrи. Задача сведена к решению

линейного интегра-цьного уравнения Вольтерра первого рода. Полу.tgцо LIисленное

решение с использованием преобразования Фурье. Произведен расчёт хи\,Iического

потенциала. С поN,tощью известного термодинамического соотношения выLIислено

давление как фчнкция плотности. Расчёт проведён, не прибегая к процедуре

согласования по уравнению состояния и сжимаемости, LlTo присуще больrшинс,гву

приближенных интегральных уравнений. Проведен ан€LrIиз полуLIенных результатов.

В Заключении сформулированы основные результаты работы.

!иссертация в целом изло}кена логиtIно, матери€l,ты работы хорошо структурированы и

офорпллены. Автореферат полно и правильно описывает структуру и смысл результатов

диссертации. Публикации в рецензируемых научных изданиях отражают одержание

диссертационного исследования. Выводьт по диссертации являются полными,

обоснованныN,Iи и не противореLIат общеdlизи.Iески]\,I tIредставлеIIияN,I.

Новизна исследованIIя Il по"пученных результатов

ИЗ представленного выше краткого описания содержания диссертационной работы видно.

чтО в неЙ рассмотрен широкиЙ круг BoпpocolJ, связанных с применением N,{етода

и}Iтегральных уравнений к выLIислению структурных и термодиFIаN,Iических параN{етров

конденсированных сред. К чисJIу наиболее :]начи]\,Iых новых научных результатов lvloltiнo

отнести следующие:

1. Разработан алгоритм вычисления первой негtриводимой диаграN,lмы для прямой

корреляционной функции объёмных жидкостей.



2. ВПеРВЫе предложенzr аппроксимация бесконе.тного ряда неприводимых лиаl,рамм J(JIя

ПРямОЙ корреляционноЙ функции в уравнениI4 IIJIя одноLIастичной фуrrкции распределения

(обобщённая аппроксимация Перкуса - Йевика).

3. На ОСноВе обобщённой аппроксимации Перкуса - Йевика выLIислены прямая

КОРРе"цяЦионная функuия и структурные характеристики граничньж слоёв лtидкостеЙ.

4. Вычислен химиLIеский потенциал в зависимости от плотности молекулярной системы.

чтО позволило рассчитать термодинаN,{ические характеристики lкидкостей, не прибегая к их

СОГЛаСОВаНИЮ На ОСНОВе УРаВНеНИЯ СОСТОЯНИЯ И,ПI] СЖИN,IаеN,IОСТИ.

5. Сформулировано предположение о способе описания процесса стеклования расплава с

учётом теплоотвода от него.

Научная II прilктIIческilя зн atIII Ntость рез},"ць,I,атов

РеЗУЛЬТаты данной диссер,гацI]и \Iог\,l, быть положены в оснOв), вычисле}Iия

СТРуКтурных и терr,{одиllа},Iических характерис гllк llраlктиLlески ва}Itных лtидttостей и их

ГРаНИЧНЫХ слоёв. На основе разработанных методов возN,{ожLIо создание подхода к

описанию стеклования расплава с учётомl теплоотвода от него.

РеЗультаты работы мог}lт быть использованы в научно-иссJlедовательских

ОРГаНИЗациях и университе,Iах. специализирук)щихся в исследованиях структ),рных и

ТерМодинамических параметров }кидкостей и их граничных слоёв: ИГХ СО РАН,

Новосибирский государственный университет. НИЯУ МИФИ. СПбГУ, ОИВТ РАН,

иФвд рАн.

ОбОСнОван}Iост,ь и достоверность научных по"цоженIlя, выводов и зilключения

fiocTсlBepHilcTb рез},льтатоI]. предстziвленных в диссертации, обеспе.tивtlется

аДеКватныN,I использовilнI{еNI }Iате\Iilтiiческого аппарата. совпалениеN,I Ilол},чеI]ных

аналитиLIеских рез.\rльтатов в предельIльтх tIас,гIlьiх с",tуLIаlях с и:]вестными из Jитературы. а

также использованиеN,I д.ця Nlоде,-trIроваlнL{я хорошо tiпробированных численных схе}{

решения интегральных уравнений.

РеЗУЛьтаты, представленные в диссертации, отражены в 10 печатных работ,ах,

ВКЛЮLIая 4 статьи в рецензируемых журналах: Известия РАН (серия Физика), Ядерная

физика и инхtиниринг.

Результаты исследований опу,бликовrrны в З журналах L{з списка ВАК гIс)

специальности 1 .3.8.-Физика конленсированного состояния.

ПО РеЗультатам исследований подготовлены и слеланы доклады на 5

Всероссийских научных конференциях.

В СООТВетСтвии с лунктоN4 10 диссертация написана авторо]\{ самостоятельно.

обладает внутренним единстВом. содер)Itит новые научные результаты и положения,



ВЫНОСИМЫе на публичную защиту, отра}кает личныЙ вклад автора диссертации

исследование структурных и термодинамических характеристик жидкостей.

Замечаrrия по содержанIIIо диссертirцrrонной р:rботы.

l. В Работе приведены результаты расчё,га парной корре;tяtlисlнной функции. Следl,ет

ОТМеТиТЬ, что Фурье преобразование э,гоЙ фуrlкIIии позволяет вычисли,гь струкr,урныЙ

фаКТОР и провести непосредствеtIное сравнение с эксперимент.LтьныN.{и данными по

ДИфРаКЦИи рентгеновского излучения. К соrкале}Iию, в работе данные вычисления не

выполнены.

2. В ДИССеРтаI.1ии довольно подробно paccN,IoTperibl совреN,Iенные подходы к описанию

перехода переохлах(дённая жидкость - стекло (теория RFОТ). Однако в работе не

рассматривается теория связанных мол (МСТ). в рамках которой можно определить

ТеМПеРаТуРу динамического перехода, при которой возllикает большое LIисло локальных

п,{инимумов на энергетиLIеском ландшафте. В гrриблиItении N4CT этому соответствует

ПеРехОд в состояние стекла с а,тгебраической расходимостью времени релаксации. Щля

]\IИКРОскопического описания перехода, в принципе, необходимы структурные

ХаРаКТеРистики жидкостей, которые можно былrо бы расс.lитать в ра]\,{ках методов.

ИСПОЛьЗуемых в диссертации. Однако приN,IенителыIо к стекольному состоянию высказано

ТОЛЬКО эвристиLIеское соображение без его реализации. Щанное замеLIание следует

РаССматривать как предложение по дапьнейtuеN,Iу развитию пOлуLIенных в диссертаI{ии

результатов.

3. В РаЗДеле <Нау.lцп" и практиLIеская зtIаLiи\lость) на стр.9 утверждается. tITo

разрабатываемыЙ метод (может бы,гь припtенён для изуLIения структурных характеристик

поверхностных слоёв диэлектриков). Это утверждение N,{ожет быть реализовано только

ПОСле получения фактических результатов в гrроцессе дtlльнейших исследований по

расчёту структурных характеристик объёплных стёкол.

НеточностII II опечатки :

4. НеТ еДинообразия в подписях к рисункаN,L Зна.тенияt волновых LIисел и графики

КОРРеляЦионных функций (рис.2-7) построены ts единицах приведённой плотности

1?:Епl6, в то время как химический потенцLIаJI и давление (рис.8-10) приведены в

зависимости от численной плотности и.

5. Пропуrценные знаки препинания, наприN,lер на стр.10 пропушена запятая перед фразой
(, чем металлы)

заключение



ОТМеЧенные недостатки не имеIот характер принципиальных возражений против

ОСНОВНЫХ ПОЛОrКениЙ работы, FIe снижаIот теорети.лескоЙ и практиlлескоЙ знаLIиN,Iости

РаССМОТРеННОЙ ДиСсертации. Поrrученные результzlты соотве"гствуIот поставленной цели.

ОСНОВНЫе РеЗультаты получены лиLIно самим автором. либо при его негlосредственно\,I

УЧаСТИИ. АВТОР принимал уLIастие в выводе аналитических выраrкений для одночастичной

фУнкции распределения и пряплой корреляционной функции Ipаничных слоёв rкидкостей.

АВТОРУ ПРИнадлежит самостоятельная разрабсlтка програN,Iмного кода для Liисленного

РеШения УравнениЙ Фредгольп,tа второго родаr и Вольтерра первого рода, Анализ и

ИНТеРПРетация результатов осуществлялись cOBN,{ecTHo с научныN,I руководитепех,I.

АвтОРеферат отражает содержанис диссертаlIt-lи. !,иссертация coo,I,Be,гcl,tsyeT научной

специапьности 1.З.8.- Физика конденсированного сOс,гояния.

flИССеРТаЦионная работа Ха-лаиrtова f{altllrt-rar ВячеславовиLtа на тему <Локальная

ПЛОТНОСть и бли>ttний порядок ts к,-]ассI{ческ1.1х /i1,1дкостях) яtsrlяется зzlконLIенной научнt,l-

КВаЛИфИКаЦИОнноЙ работоЙ. об.падающеI"I пl]IIз}lilка\lи акгуа,llьнос,ги. научной новизны и

значимости для теории и практl{ки.

Представленная диссертационная работа удовлетворяет требованиям пп.9-14

<ПОЛОЖения о порядке прис)rждения },.Iёных степеней>, утвер;кдённого постановлением

Правительства Российской Федерации N9842 от 24 сентября 201Зг., а её автор Халаип,tов

{аНИил Вячеславови.l заслуживает присуждения учёrrой степени кандидата физико-

МаТеМаТических наук по специalrlьности 1.3,8.- Физика коI{дснсированного состояния.

Щоклад Халаимова Д.В. засJIушан и обсуясдён на семинаре Лаборатории фазовых

ПерехоДов в сильно коррелировi}нных и неуIIорядоченных систеN{ах ИФВД им. Л.Ф.

Отзыв подготовIlл:

РЫЖОВ Валентин Николаевич. 1,3.8.-Физика конленсироtsаннOгo состояFtия, д.ф.-

М.Н,, ЧЛеН,-КОРр.РАН, тел. +7 (495) 851 001З, Россия, Москва, Троицк, 108840, Калу>ttское
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ва заверяю:

кудинов Владимир Евгеньевич


