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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Вплив типу функціоналізації на спектральні і електричні властивості 2D-наноструктур дихалькогенідів
перехідних металів та новітніх гібридних наноматеріалів на їхній основі

Назва роботи англійською:
The influence of the type of functionalization on the spectral and electrical properties of 2D nanostructures of
transition metal dichalcogenides and novel hybrid nanomaterials based on them

Реферат українською:
Проєкт присвячено вивченню впливу типу функціоналізації на спектральні і електричні властивості 2D-
наноструктур дихалькогенідів перехідних металів (ДХПМ) та новітніх 1D/2D/3D гібридних матеріалів на
їхній основі. ДХПМ є одними з найперспективніших матеріалів у сфері нанотехнологій завдяки своїм
унікальним властивостям, однак, для широкомасштабного застосування у складних системах з
регульованими властивостями необхідно поліпшити їхні спектральні та електричні характеристики, є одним
із ключових методів керування якими є функціоналізація поверхні ДХПМ. Метою Проєкту є вивчення впливу
різних типів та матеріалу функціоналізації на спектральні і електричні властивості 2D-наноструктур ДХПМ,
що є основою для розробки фундаментальних засад створення багатокомпонентних гібридних
наноматеріалів з керованими та покращеними оптичними, електричними, магнітними тощо властивостями в
залежності від сфери застосування. Для досягнення поставленої мети необхідно виконати наступні завдання:
(1) Дослідити методами оптичної спектроскопії енергетичні спектри коливальних та електронних
елементарних збуджень кристалів та періодичних наноструктур гексагональних ДХПМ, лінійних π-
електронних спряжених систем, функціоналізованих модифікацій ДХПМ. Оцінити можливості керування
оптичними властивостями для конкретних застосувань. (2) Дослідити вплив функціоналізації на електронні
властивості ДХПМ. (3) Із залученням методів квантової хімії розрахувати електронні конфігурації, положення
енергетичних рівнів основного та вищих збуджених станів, енергії оптичних переходів для лінійних π-
електронних спряжених систем, моношарів ДХПМ та гібридних наносистем на їхній основі. (4)
Інтерпретувати отримані експериментальні дані, розробити теоретичні моделі для пояснення
зареєстрованих ефектів. (5) Порівняти властивості функціоналізованих ДХПМ з аналогами на основі
вуглеграфітових матеріалів. Визначити переваги і недоліки різних підходів до функціоналізації та їх впливу
на кінцеві властивості матеріалів.

Реферат англійською:
The project is dedicated to studying the influence of the type of functionalization on the spectral and electrical
properties of 2D nanostructures of transition metal dichalcogenides (TMD) and the latest 1D/2D/3D hybrid
materials based on them. TMD are one of the most promising materials in the field of nanotechnology due to their
unique properties, however, for large-scale application in complex systems with controllable properties, it is
necessary to improve their spectral and electrical characteristics, one of the key control methods of which is the
functionalization of the TMD surface. The aim of the Project is to study the influence of different types and
materials of functionalization on the spectral and electrical properties of 2D nanostructures of TMD, which is the
basis for developing fundamental principles for the creation of multicomponent hybrid nanomaterials with
controllable and improved optical, electrical, magnetic, etc. properties depending on the field of application. To
achieve the goal, it is necessary to perform the following tasks: (1) To study the energy spectra of vibrational and
electronic elementary excitations of crystals and periodic nanostructures of hexagonal TMD, linear π-electron
conjugated systems, and functionalized TMD modifications using optical spectroscopy methods. To assess the
possibilities of controlling optical properties for specific applications. (2) To investigate the effect of
functionalization on the electronic properties of TMD. (3) Using quantum chemistry methods, to calculate the



electronic configurations, positions of energy levels of the ground and higher excited states, and optical transition
energies for linear π-electron conjugated systems, TMD monolayers, and hybrid nanosystems based on them. (4)
To interpret the obtained experimental data, to develop theoretical models to explain the registered effects. (5) To
compare the properties of functionalized TMD with analogues based on carbon-graphite materials.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Характеризація експериментальних зразків методами оптичної спектроскопії

Назва НТП англійською: Characterization of experimental samples by optical spectroscopy methods

НТП, яку передбачалося створити: Створено
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Галузь застосування: 72. Наукові дослідження та розробки

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Комплексні дослідження похідних гібридних наноматеріалів на основі ДХПМ методами:
рентгенівської, електронної, оптичної та коливальної спектроскопії (спектрофотометрія,
фотолюмінесценція, ІЧ та Раманівська спектроскопія), вимірювання електричних характеристик.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Поліпшення якості життя та здоров'я населення,
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