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В настоящее время литий-ионные аккумуляторы занимают

лидирующую позицию среди источников тока для портативных устройств. 

Такого типа аккумуляторы характеризуются значительной удельной 

емкостью, высокой эффективностью и продолжительным сроком службы. 

Однако расширение области применения литий-ионных аккумуляторов 

влечет за собой рост требований, предъявляемых к характеристикам 

электродных материалов. Графит, используемый в качестве анода уже на 

протяжении долгого времени, обладает ограниченной удельной емкостью 

372 мАч/г и требует замены. Это приводит к необходимости исследования 

новых активных материалов анода, а также возможности

усовершенствования известных материалов путем их модификации. Таким 

образом, исследование ионных проводников на основе ВС3, а-плоскоти бора 

и Si с целью оценки перспективности применения их в литиевых источниках 

тока, представленное в диссертационной работе, является актуальным.

Достоверность полученных в работе результатов обусловлена

использованием надежного квантово-химического пакета VASP, 

многократно апробированного и широко применяемого для расчета твердых 

тел и дающего адекватные результаты для аналогичных систем; выбором 

физически обоснованных моделей; сопоставлением полученных результатов 

с экспериментальными и теоретическими данными других авторов.

Научная новизна. Впервые изучены сорбция и диффузия лития в 

материалах на основе ВС3 и a-плоскости бора, а также в ряде их 

интеркалатов. Исследовано влияние степени заполнения поверхности



кремния(ЮО) литием и наличие примесных атомов на величину 

энергетического барьера лимитирующей стадии (диффузия лития с 

поверхности в объем).

Практическая значимость диссертационной работы заключается в 

теоретическом предсказании структуры и свойств соединений, которые 

могут послужить основой для экспериментальных исследований, 

посвященных разработке новых высокоэффективных анодных материалов.

Диссертация состоит из введения, трех глав, выводов и списка 

литературы из 216 наименований. Объем диссертации составляет 105 

страниц, в том числе 21 рисунок и 12 таблиц.

Во введении дается краткая справка об актуальности темы 

диссертации, сформулированы цели, научная новизна и практическая 

значимость исследований, приведены основные положения, выносимые на 

защиту.

В первой главе проведен анализ литературы, посвященной изучению 

различных материалов анода литий-ионных аккумуляторов. В ходе 

обсуждения описываются преимущества и недостатки различных 

материалов. В целом обзор достаточно полно отражает современное 

состояние проблемы, касающейся материалов анода литий-ионных 

аккумуляторов, и обосновывает актуальность проведенных в диссертации 

исследований.

Во второй главе приведено обоснование теоретических методов 

численного моделирования, выбранных для исследуемых структур. 

Изложены основные принципы, преимущества и недостатки теории 

функционала плотности с применением обобщенного градиентного 

приближения, псевдопотенциала Вандербильта и PAW потенциала. 

Последний раздел этой главы посвящен описанию метода, используемого для 

нахождения переходного состояния и энергетических барьеров перехода.

В третьей главе, основной главе диссертации, приведены основные 

результаты моделирования сорбции и диффузии в В С з ,  a -плоскости бора и



кремния. Изучено влияние концентрации адсорбированного лития на 

поверхности кремния (100) на величину энергетического барьера перехода 

лития с поверхности в приповерхностные слои. Обнаружено, что в 

результате накопления лития на Si (100) за счет уменьшения энергетической 

стабильности поверхностного состояния по сравнению с приповерхностным 

происходит уменьшение энергетического барьера прямого перехода с 

поверхности в объем по отношению к обратному. Показано влияние 

допантов с концентрацией 0,3 атомных % на энергию связи лития с 

поверхностью допированнного кремния (100) и величину энергетических 

барьеров перехода. Исследована зависимость энергетической стабильности 

интеркалированных соединений на основе a-плоскости бора и В С з  от 

концентрации накопленного лития, а также изучена подвижность атомов 

лития в них. Все исследуемые интеркалированные соединения энергетически 

стабильны и являются перспективными для применения в литиевых 

источниках тока.

В заключительной части диссертации перечисляются основные 

результаты и выводы, отражающие многоплановость и большой объем 

проделанной работы.

В целом, можно отметить, что научное значение диссертационной 

работы, а в связи с этим и заслуга Н.С. Михалёвой заключается в проведении 

моделирования процессов сорбции и диффузии лития в материалах 

потенциально пригодных для использования в литиевых источниках тока, 

что позволяет оценить перспективы их практического применения.

Однако диссертационная работа Н.С. Михалёвой не лишена 

недостатков. Влияния степени заполнения поверхности кремния литием на 

величины энергетических барьеров перехода с поверхности в 

приповерхностный слой не имеет четкого объяснения. Хотелось бы знать, за 

счет чего происходят те или иные изменения энергетических барьеров 

перехода лития. Также отсутствует характеристика проявляемой роли 

допантов на параметры сорбции и диффузии лития на поверхности и в



приповерхностных слоях кремния. В работе показано, что существуют два 

конкурирующих пути перехода лития с поверхности в приповерхностный 

слой кремния, при этом в случае допирования одиночным атомом В, Ga или 

Ge происходит уменьшение одного из энергетических барьеров (T3-UH). 

Поэтому было бы интересно узнать, что произойдет в случае с большей 

концентрацией допанта на поверхности кремния, как сильно измениться 

величина этого энергетического барьера перехода лития.

Сделанные замечания не изменяют общей положительной оценки 

диссертации, являющейся законченной научно-квалифицированной работой. 

Результаты исследований Н.С. Михалёвой своевременно опубликованы в 

ведущих научных журналах и докладывались на различного уровня 

конференциях. Содержание автореферата в полной мере соответствует 

содержанию диссертации.

Диссертационная работа Н.С. Михалёвой выполнена на высоком 

научно-теоретическом уровне, отвечает всем требованиям ВАК РФ, 

предъявляемым к кандидатским диссертациям, а ее автор заслуживает 

присуждения ему ученой степени кандидата физико-математических наук по 

специальности 01.04.07 -  физика конденсированного состояния.
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