
 1

 

КРАТКО ОПИСАНИЕ НА НАУЧНИТЕ ПРИНОСИ 

на проф. дфзн Валентин Николов Попов 

за участие в конкурса за член-кореспондент на БАН 2018 
 

Научноизследователската дейност на проф. дфзн Валентин Николов Попов е в бурно-
развиващата се област на наноматериалите и нанотехнологиите, които имат огромен 
научен, технологичен и социален потенциал. Интересът към кристалните метални 
оксиди е свързан с специфичните им оптични свойства на слоести структури, 
високотемпературната свръхпроводимост, спин-Пайерлс преход, фероелектрични и 
магнитни свойства, колосално магнитосъпротивление и др. Изследванията по 
едномерни и двумерни въглеродни структури са мотивирани от уникалните им 
физични свойства, които ги правят подходящи за приложения в нанокомпизитни 
материали и в електрониката. В последния случай предизвикателство е прецизното 
характеризиране на образците от такива структури, като рамановата спектроскопия е 
подходящ метод за тази цел. Преглед на отделни аспекти от изследванията на 
кандидата в тази област може да се намери в глава от книга [1], раздел в 
енциклопедия [2] и обзор [3].  

За настоящия конкурс са представени приноси в следните четири групи: 

1. Компютърни симулации на фононната дисперсия и рамановия интензитет на 
кристални метални оксиди в рамките на модела на валентните обвивки.  

За пръв път е предложен подход за пресмятане на фононната дисперсия на кристални 
метални оксиди в рамките на модела на валентните обвивки чрез систематично 
извеждане на моделните параметри. Компютърната програма за пресмятане чрез този 
модел е написана от кандидата. Параметрите на потенциалите на близкодействащото 
взаимодействие на йоните на алкалоземни и редкоземни елементи с тези на 
кислорода при различни координационни числа са изведени чрез напасване на 
модела към налични експериментални данни и чрез мащабни закони [4]. 
Преносимостта на получените параметри е обоснована с наличието на подобни 
блокове тези съединения и високата им симетрия.  

Моделът на валентните обвивки е приложен с използване на така-изведените 
параметри за пресмятане на фононите на редица метални оксиди. Получените 
резултати са използвани в приписването на линиите в рамановите спектри на метални 
оксиди на определени раманово-активни фонони:  

Nd(2-x)CexCuO4 [5], Ca(2-x)SrxCuO3 (x = 0, 0.2, 0.4) [6], YBaCuFeO5 [7], Pr(2-x)SrxCuO(4-d) 
[8], CuGeO3 [9,10], La4BaCu5O13 [11], SrLaAlO4 [12], SrCuO2 and Sr0.5Ca0.5CuO2 [13,14], 
hex-YMnO3 [15], R2Ba2Ti2Cu2O11 (R = Nd, Gd) и Gd2CaBa2Ti2Cu2O12 [16], ortho-YMnO3 
и LaMnO3 [17,18], La8-xSrxCu8O20-δ (x=1.6, 2.0) [19],ortho-LaAlO3 и LaMnO3 [20], SrRuO3 
[21], NaV2O5 [22,23], RuSr2GdCu2O8 [24 – 27], Gd3RuO7 [28], CaMnO3 [29], CaCu3Ti4O12 
[30,31], AV2O5 (A = Na, Ca, Mg, Cs) [32], CaRuO3 [33], La(1−x)CaxMnO3 (0 < x < 1) [34], 
CaFe2O4 [35], hex-HoMnO3 [36], LaTiO3 [37], Sr2RuO4, Sr3Ru2O7 и Sr4Ru3O10 [38], 
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NaTiSi2O6 [39], Ca3Ru2O7 [40], RMnO3 (R = La, Pr, Eu, Dy, Ho, Y) [41], ortho-YBa2Cu3O6.5 
[42] (и други оксиди в публикации, невключени в конкурса). 

Резултатите от тези пресмятания съставят база-данни, която подпомага по-
нататъшните теоретични и експериментални изследвания на метални оксиди. 
Използваният подход намира широк отклик сред работещите в областта поради много 
доброто предсказване на оптично-активните фонони на металните оксиди. 

2. Компютърни симулации на фононната дисперсия и рамановия интензитет на 
въглеродни нанотръбички в рамките на модела на валентните силови полета и 
модела на поляризуемостта на връзките.  

За пръв път е предложен симетриен феноменологичен модел за фононната дисперсия 
на въглеродни нанотръбички, в който експлицитно се отчита хеликалната симетрия на 
нанотръбичките и който позволява пресмятания за всички (около 300) реално 
наблюдаеми нанотръбички с използване на двуатомна елементарна клетка [43,44]. 
Така задачата за фононната дисперсия е сведена до задача за динамиката на 
решетката с динамична матрица от ранг шест. Симетрийният подход, използван в този 
модел, е възприет впоследствие от редица автори като единствен ефективен метод за 
получаване на фононната дисперсия на нанотръбичките.  

Симетриен феноменологичен модел, използващ валентни силови полета [43], е 
приложен за пръв път за пресмятане на еластични свойства на изолирани 
нанотръбички [45] и снопове от нанотръбички [46], фононната дисперсия на 
изолирани нанотръбички [45], крайни и безкрайни снопове от нанотръбички [47,48], 
многостенни нанотръбички [49], топлинния капацитет на снопове от нанотръбички и 
многостенни нанотръбички [50,51], както и за пресмятане на фононната дисперсия на 
борово-нитридни нанотръбички [52]. Резултатите за еластичните и термичните 
свойства на системи от нанотръбички се използват широко при пресмятане на такива 
свойства на нанокомпозитни материали на основата на въглеродни нанотръбички. 

Нерезонансният раманов интензитет на изолирани нанотръбички [43,45], образци от 
разориентирани нанотръбички [53], снопове от нанотръбички [47,48] и многостенни 
нанотръбички [49] е пресметнат с помощта на модела на поляризуемостта на 
валентните връзки. Като цяло получените резултати от симетрийния феноменологичен 
модел дават много добро описание на вибрационните свойства на нанотръбичките и 
са в много добро съответствие с експерименталните данни. 

За пръв път е развит континуален модел за пресмятане на дишащите модове на 
двустенни нанотръбички с несъизмерими слоеве [52 – 60]. Предсказанията на модела 
са в много добро съответствие с експерименталните данни. Понастоящем резултати от 
пресмятанията с този модел се използват рутинно при приписване на раманови 
спектри на определени двустенни нанотръбички. 

3. Компютърни симулации на оптичните свойства на въглеродни нанотръбички в 
рамките на модела на силната връзка.  

За пръв път е предложен симетриен модел на силната връзка за електронната 
структура на изолирани еднослойни нанотръбички [61,62]. Този модел също отчита 
хеликалната симетрия на нанотръбичките и позволява използване на двуатомна 
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елементарна клетка, което, при отчитане на четири валентни електрона на въглероден 
атом, води до редуциране на електронната задача до матрична задача с ранг на 
матриците, равен на осем. Моделът на силната връзка използва матрични елементи на 
хамилтониана и на припокриването, изведени чрез пресмятания от първи принципи. 
Този модел няма свободни параметри и в някои отношения се доближава по точност 
до предсказанията от първи принципи. Първенството на кандидата за въвеждане на 
симетрийния модел е признато от водещи учени в областта (вж. например 
публикацията Applied Physics Letters 85, 5703, 2004, от водещи учени от САЩ, Бразилия, 
Япония и Русия; копие на публикацията е записано на електронния носител). Моделът 
вече се използва рутинно от редица автори за пресмятане на електронната структура 
на въглеродни нанотръбички. Компютърните програми за всички пресмятания в този 
раздел са дело на кандидата. 

Симетрийният модел на силната връзка е приложен за пресмятане на електронната 
структура, оптичното поглъщане и енергиите на оптичните преходи на еднослойни 
нанотръбички[61 – 64]. Направени са пресмятания за всичките близо 300 
нанотръбички с диаметри между 0.6 и 2.4 nm, които обичайно се наблюдават. 
Получените резултати за енергиите на оптичните преходи до 3 eV в тези нанотръбички 
отговарят много добре на наблюдаваните и понастоящем широко се използват при 
анализа на рамановите спектри на образци от нанотръбички[65 – 71].  

За пръв път е предложен симетриен модел на динамиката на решетката на изолирани 
нанотръбички, получен чрез пертурбативен подход в рамките на модела на силната 
връзка. В него влиянието на електроните върху вибрационните модове на 
нанотръбичките е описано чрез експлицитно отчитане на електрон-фононното 
взаимодействие. Този модел е приложен при пресмятането на фононната 
дисперсия[72,73], резонансния раманов интензитет на дишащия мод и G мода [74 –
78], на необходимите за тях матрични елементи на електрон-фотонното и електрон-
фононното взаимодействия[79], и времето на живот на електронните нива[80] на 
нанотръбичките. Изучено е влиянието на точкови дефекти върху рамановия спектър на 
нанотръбички [81,82]. Изследвани са аномалиите на Кон на фононната дисперсия на 
метални нанотръбички [72] и е пресметната корекцията на надлъжните фононни 
клонки, дължаща се на силното електрон-фононно взаимодействие, и е изследван 
ефектът на легиране върху тях[83 – 85]. Такъв модел предсказва с голяма точност както 
честотите, така и собствените вектори на фононите в зоната на Брилуен, по което се 
доближава до предсказанията от първи принципи.  

За пръв път в рамките на модела на силната връзка и с използване на теория на 
пертурбациите е моделиран G модът на двуслойни нанотръбички [88]. Предсказанията 
на модела отговарят на експерименталните данни в границите на експерименталната 
грешка [70,71] и понастоящем се използват за подпомагане на приписването на 
раманови спектри на определени двуслойни нанотръбички.  

Текуща работа:  

-пресмятане на двуфононните раманови спектри на еднослойни нанотръбички (два 
изпратени ръкописа); 

-пресмятане на отместването на оптичните преходи в двуслойни нанотръбички, 
дължащо се на междуслойното взаимодействие. 
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4. Компютърни симулации на оптичните свойства на графен в рамките на модела 
на силната връзка.  

Моделът на силната връзка е приложен за пресмятане на електронната структура и 
фононната дисперсия на идеален еднослоен графен[72], раманови спектри от първи 
ред на дефектни графени с различни точкови дефекти [87] и на легирани графени[88]. 
От практически интерес са предсказанията на рамановите спектри на α-, β- и γ-
графайни [89] и силицен [90].  

За пръв път, изцяло в рамките на едиствен модел – модела на силната връзка, е 
решена важната задача за моделиране на двуфононните раманови спектри на 
еднослоен недеформиран графен за лазерно възбуждане във видимата област[91,92] 
и близката ултравиолетова област с отлично съответствие с експеримента[90,93], 
еднослоен деформиран графен [94,95], и двуслоен (Бернал) [92,96] графен – задача, 
стояла нерешена пред изчислителната физика близо две десетилетия. В случая на 
няколкослоен графен, допълнително са изведени матричните елементи на 
хамилтониана и на припокриването за междуслойното взаимодействие чрез 
пресмятания от първи принципи [97]. Пресметнатите двуфононни спектри успешно 
подпомагат идентифицирането на синтезирани графенови образци [98,99]. 
Компютърната програма за пресмятане на матричните елементи на модела на силната 
връзка може да се приложи и за други химични елементи. 

За пръв път в рамките на модела на силната връзка успешно е моделиран рамановият 
G мод на разориентирани двуслойни графени. Предсказаните зависимости на 
положението и интензитета му [100] отговарят отлично на експерименталните данни и 
могат да се използват при приписването на експериментални раманови спектри на 
определен разориентиран двуслоен графен.  

Текуща работа:  

-пресмятане на двуфононните раманови спектри на разориентиран няколкослоен 
графен.  

Наукометрични показатели:  

Резултатите от изследванията на В. Н. Попов са публикувани в повече от 100 
реферирани и индексирани издания - Mater. Science Eng. R – 1 публ. (IF = 29.3), Nano 
Letters – 2 (12.7), Nano Research – 1 (8.9), Phys. Rev. Lett. – 2 (8.5), 2D Materials – 1 (6.9), 
Carbon – 4 (6.3), Phys. Rev. B – 43 (3.8), New J. Phys. – 1 (3.8) и др. Той има над 4550 
цитати, а H-индексът му е 32 (Web of Science, 28/05/2018).   
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