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V. Відомості про замовника ДіР
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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Методи сучасного теоретичного моделювання в дослідженнях властивостей наносистем, які задіяні в
сонячних елементах третього покоління

Назва роботи англійською:
Methods of modern theoretical modeling in studies of the properties of nanosystems involved in third-generation
solar cells

Реферат українською:
Отримані результати по теоретичному розгляду властивостей матеріалів, що використовуються в органічних
сонячних елементах та їхня інтерпретація показують, що їх квантовохімічне моделювання дає змогу
замінити розгляд великих полімерних молекул на їхні нижчі олігомери та оптимально підібрати їхні складові
елементи для отримання найвищих значень напруги розімкненого ланцюга. Підсумовуючи отримані дані
відносно комплексів атома Fe з моновакансією графенової площини, зазначимо, що (1) зв'язування атома ТМ
на графені можна раціоналізувати, виходячи з локальної симетрії координаційного центру та МО ліганду і
утвореного комплексу; (2) d-орбіталі атома ТМ можуть змішуватися з МО графену тієї ж симетрії, що
призводить до перерозподілу МО за енергією і, як наслідок, до зміни розщеплення в полі ліганду; (3)
утворення графеноподібних комплексів з одним атомом Fe можливе лише за рахунок σ-зв'язку. Зв'язування з
утворенням π-зв'язків виключене через умови симетрії. Встановлено, що найбільшою буде адсорбція
епірубіцину (протонованої форми) як на графеновій площині (-209.1 кДж/моль) (див. рис. 3), так і при
взаємодії з молекулою фулерену (-121.3 кДж/моль). Найменше значення ентальпії міжмолекулярної
взаємодії при взаємодії з фулереном характерне для нейтральної молекули епірубіцину (-38.5 кДж/моль), а
при взаємодії з ГП – для моноаніона епірубіцину (-18.7 кДж/моль). Опираючись на одержані результати
розрахунків можна прогнозувати, що адсорбція епірубіцину на поверхні нановуглецевих частинок найкраще
буде відбуватися у водному середовищі з рН < 7. Величини ширини енергетичної щілини для моделей
наночастинок ізоструктурних ZrSiO4 та BiVO4 істотно залежать від координаційного оточення атомів
бісмуту, а забарвлення виникає при наявності бісмут-кисневих додекаедрів, що узгоджується з
експериментальними даними для кристалів. Результати розрахунків свідчать, що розведення ортованадату
бісмуту в ізоструктурній матриці циркону підвищує інтенсивність забарвлення пігмента.

Реферат англійською:
The results obtained on the theoretical consideration of the properties of organic solar materials and their
interpretation show that their quantum chemical treatment allows replacing the consideration of large polymeric
molecules with their lower oligomers and optimally selecting their constituent elements to obtain the highest open
circuit voltage values. Summarizing the data obtained for the complexes of Fe atom with graphene plane
monovalence, we note that (1) the binding of the TM atom on graphene can be rationalized based on the local
symmetry of the coordination center and the MO of the ligand and the formed complex; (2) the d-orbitals of the
TM atom can mix with graphene MOs of the same symmetry, which leads to a redistribution of MOs in energy and,
as a result, to a change in the splitting in the ligand field; (3) the formation of graphene-like complexes with one Fe
atom is possible only through σ-bonding. Binding with the formation of π-bonds is excluded due to symmetry
conditions. It was found that the highest adsorption of epirubicin (protonated form) was observed both on the
graphene plane (-209.1 kJ/mol) and in the interaction with the fullerene molecule (-121.3 kJ/mol). Based on the
results of the calculations, it can be predicted that the adsorption of epirubicin on the surface of nanocarbon
particles will occur best in an aqueous medium with a pH < 7. The values of the energy band gap width for the
models of isostructural ZrSiO4 and BiVO4 nanoparticles significantly depend on the coordination environment of
bismuth atoms, and the coloration occurs in the presence of bismuth-oxygen dodecahedrons, which is consistent



with experimental data for crystals. The calculation results indicate that dilution of bismuth orthovanadate in the
isostructural matrix of zircon increases the intensity of the pigment color.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Моделі наночастинок ізоструктурних ZrSiO4 та BiVO4

Назва НТП англійською: Models of isostructural ZrSiO4 and BiVO4 nanoparticles
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Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Величини ширини енергетичної щілини для моделей наночастинок ізоструктурних ZrSiO4 та
BiVO4 істотно залежать від координаційного оточення атомів бісмуту, а забарвлення виникає при наявності
бісмут-кисневих додекаедрів, що узгоджується з експериментальними даними для кристалів.
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