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II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 2
Назва етапу: Дослідження полярних, електронних та спектральних властивостей НВ ДПМ. Дослідження
полярних та електронних властивостей низьковимір-них Янус сполук із хімічною формулою MXY. Вплив
локальних електричних полів на полярні та електроні властивості графеноподібних НВ-ДПМ.
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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Низьковимірні графеноподібні дихалькогеніди перехідних металів з керованими полярними та
електронними властивостями для новітніх застосувань у наноелектроніці та біомедицині.

Назва роботи англійською:
Low-dimensional graphene-like transition metal dichalcogenides with controllable polar and electronic properties
for advanced nanoelectronics and biomedical applications.

Реферат українською:
Об’єкт дослідження: Низьковимірні графеноподібні дихалькогеніди перехідних металів (НВ-ДПМ) з
керованими полярними та електронними властивостями. Мета проєкту - Створення аналітичної теорії
полярних та електронних властивостей НВ-ДПМ та її застосування для прогнозування та оптимізації
властивостей НВ-ДПМ. Методологія дослідження: Для опису полярних та електронних властивостей НВ-
ДПМ буде використана теорія Ландау-Гінзбурга-Девоншира та молекулярна динаміка, сканувальна зондова
мікроскопія (СЗМ), оптична, ІЧ та Раманівська спектроскопія. Новизна проєкту. Розробка самоузгодженої
аналітичної теорії для опису фізичної природи полярних, електронних та структурних властивостей НВ-
ДПМ. За перший етап виконання НДР: 1.1. Знайдені кореляції полярних та електрофізичних властивостей для
різних M'yM1-yX2, ґрунтуючись на розрахунках, проведених в рамках ЛГД підходу. 1.2. Проведена МД та
флуоресцентна спектроскопія взаємодії двовимірних поверхонь MX2 з біологічними молекулами у водному
середовищі. 1.3. Підготовані зразки НВ MX2 та систем «НВ MX2 – біологічна молекула» та проведені їх
дослідження за допомогою електрофізичних вимірювань, СЗМ та SES. 1.4. В рамках ЛГД підходу проведені
аналітичні та чисельні розрахунки полярних та електрофізичних властивостей моношарів MXY. 1.5.
Проведена МД та флуоресцентна спектроскопія взаємодії двовимірних поверхонь MXY з біологічними
молекулами у вакуумі та водному середовищі. 1.6. Відпрацьована методика підготовки зразків MXY, та систем
«MXY – біологічна молекула», для оптичних та електрофізичних вимірювань, СЗМ та коливальної
спектроскопії. 1.7. За допомогою розвинутої теорії проаналізована експериментальна інформація та
встановлений вплив локальних електричних полів та флексоелектричного зв’язку на полярні та електронні
властивості НВ-ДПМ.

Реферат англійською:
Object: Graphene-like low-dimensional transition metals dichalcogenides (LD-TMDs) with controlled polar and
electronic properties. Aim: To create an analytical theory of polar and electronic properties of LD-TMDs and its
application for forecasting and optimizing the properties of LD-TMDs. Methodologies: Landau-Ginzburg-
Devonshire theory and molecular dynamics will be used to describe the polar and electronic properties of LD-
TMDs, scanning probe microscopy, optical, IR and Raman spectroscopy. Novelty: The successful implementation of
the project will lead to a self-consistent analytical theory to describe the key mechanisms and physical nature of
polar, electronic and structural properties of LD-TMD. During the first stage: 1.1. Correlations of polar and
electrophysical properties for different M'yM1-yX2 were found, based on the calculations performed within the
LGD approach. 1.2. MD and fluorescence spectroscopy of the interaction of two-dimensional MX2 surfaces with
biological molecules in an aqueous medium were performed. 1.3. Samples of LD MX2 and systems "LD MX2 -
biological molecule" were prepared were studied using electrophysical measurements, SPM and SES. 1.4. Analytical
and numerical calculations of polar and electrophysical properties of MXY monolayers were performed within the
LGD approach. 1.5. MD and fluorescence spectroscopy of the interaction of two-dimensional MXY surfaces with
biological molecules in vacuum and aqueous medium were performed. 1.6. The method of preparation of samples
of MXY and systems "MXY - biological molecule" for optical and electrophysical measurements, SPM and
vibrational spectroscopy has been worked out. 1.7. With the help of the developed theory the experimental



information is analyzed and the influence of local electric fields and flexoelectric connection on the polar and
electronic properties of LD-TMD is established.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Теорія полярних та електронних властивостей низьковимірних
графеноподібних дихалькогенідів перехідних металів (НВ-ДПМ).

Назва НТП англійською: Analytical theory of the polar and electronic of low-dimensional graphene-like
transition metal dichalcogenides (LD-TMDs).

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Методи, теорії

Галузь застосування: 72.19

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Встановлено зв’язки між симетрійними, полярними структурними, та електрофізичними
властивостями НВ ДПМ, та кореляція між модуляцією флексоелектричної поляризації та статичної
електропровідності нанопластівців ДПМ. Встановлено характер та величину змін впорядкованості мембран
та біологічних молекул під дією 2D поверхонь ДПМ. Тож, НВ-ДПМ є перспективними в ролі базових
елементів у комірках енергонезалежної пам'яті з високою щільністю інформації, польових транзисторах, та
біомедицині в якості маркерів, транспортерів ліків та низькотоксичних антиоксидантів.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Розробка теорії

Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: Не впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу:
Закінчення етапу:

Споживачі продукції:
Перспективні ринки:
Характер співробітництва з інвестором

Потрібний обсяг інвестицій, тис. грн.:
Права, що надаються інвестору після завершення роботи:
Наявність бізнес-плану:
Техніко-економічне обгрунтування:
Потенціальний обсяг продажу, тис. грн.:
Очікуваний термін окупності (років):
Додаткова інформація:
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