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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Дослідження двовимірних наноструктур на основі металів та органіки.

Назва роботи англійською:
Investigation of two-dimensional nanostructures based on metals and organic materials.

Реферат українською:
Об᾿єктами досліджень в роботі були надтонкі плівки (моно- і субмоношарові) газів, металів і органічних
речовин, адсорбованих на атомно гладких поверхнях, а також наночастинки благородних металів і
органометалічні нанокомпозити. Мета роботи полягала в з ясуванні впливу структури і компонентного
складу досліджуваних об᾿єктів на їх фізичні властивості, а також у використанні отриманих результатів на
практиці. В роботі використовувались сучасні методи досліджень, а саме: сканувальна тунельна і атомно-
силова мікроскопія, електронна і оптична мікроскопія, мас-спектроскопія. Для теоретичного моделювання
використовувались методи молекулярної динаміки та метод функціоналу густини (DFT). На основі
отриманих результатів досліджень були розроблені важливі для практичних застосувань методи: 1) методика
отримання наночастинок благородних металів з визначеною геометрією (плазмоніка); 2) методика
отримання каталізаторів з підвищеною ефективністю на основі карбідів вольфраму WC і W2C (каталіз); 3)
методика отримання каталізаторів з підвищеною ефективністю на основі композитів MgO-Al2O3,
функціоналізованих домішками металів лантану (La) і церію (Ce) (каталіз); 4) методика підвищення
дзеркальності поверхневого розсіювання електронів провідності в адсорбційній системі W(001)-2D
(спінтроніка). Також, в роботі була отримана низка важливих теоретичних результатів, а саме: 1) розрахована
атомна і електронна структури поверхонь W і Mo; 2) з'ясовано механізм перебудови поверхні W(001); 3)
розраховані поверхні Фермі адсорбційної системи H/Mo(110) та пов'язані з нею особливості магнетоопору; 4)
з'ясовано вплив структури субмоношарових плівок кисню на на роботу виходу поверхні Мо(112); 7) виявлено
металічність інтерфейсних станів шаруватої системи CdTe – HgTe – CdTe, що є прототипом топологічних
ізоляторів.

Реферат англійською:
The objects of study in the work are superthin films (mono- and submonolayer) of gases, metals and organic
compounds adsorbed on atomically flat surfaces as well as nanoparticles of noble metals and organometallic
composites. The aim of the work is establishment of influence of structure and component composition of
investigated objects on their physical properties, and use of obtained results in practice. Modern methods of
investigations were used in this work, such as: scanning tunneling and atomic force microscopy, electron and
optical microscopy, mass-spectroscopy. The method of molecular dynamics (MD) and DFT calculation were used
for theoretical modeling. Based on obtained results the set of practically important methods was designed: 1)
method of synthesis of noble metal nanoparticles with determined geometry (plasmonics); 2) Catalyst production
method based on wolfram carbide WC і W2C (catalysts); 3) Catalyst production method based on MgO-Al2O3
functionalized by La and Ce (catalysts); 4) method for hanging mirrors of surface scatterin of conduction electrons
in adsorption W(001)-2D system (spintronics); In the frames of the wort the set of theoretical results were
obtained: 1) atomic and electronic structures of W and Mo surfaces were calculated; 2) the mechanism of
reconstruction of W(001) surface is elucidated; 3) Fermi surfaces and magneto resistance of H/Mo(110) system are
calculated; 4) the structure influence of submonolayer oxygen films on workfunction of Мо(112) surface is
elucidated; 5) the metallic states is revealed in layered CdTe – HgTe – CdTe structure is revealed.
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