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2. Particularities of the electronic density distribution in nanosize functional materials
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1. Визначені електронні структури механічно напружених епітаксіальних напівпровідникових
гетероструктур; ансамблів квантових точок; функціоналізованих вуглецевих нанотрубок, графенових
нанострічок і плівок Si; каталітичних систем, що включають нанокластери металів, методами із перших
принципів. Доведено появу одиночних sp3-зв'язків у сітці поверхонь нанотрубок і графенових нанострічок у
результаті їх фторування чи гідрогенізації. Розвинуто прийоми впливів на провідність графенових стрічок,
плівок Si, змінюючи їх розмір та покриття. З'ясовано механізми підвищеної каталітичної активності кластерів
перехідних металів, пов'язані зі збудженням d-орбіталей.

2. The Thesis is devoted to determination of electronic structures of strained epitaxial semiconductor
heterostructures, arrays quantum dots, functionalized carbon nanotubes, graphene nanoribbons and Si nanofilms,
catalyst systems containing metal nanoclusters, by applying ab initio principles. The work demonstrates



appearance of single sp3 bonds in the net of carbon nanotube surfaces or graphene nanoribbons caused by
fluoration or hydrogenation. Methods have been developed for influencing conductivity of graphene ribbons, Si
films by means of selecting their size and coating. Mechanisms of increased catalytic activity of the transition
metal clusters related with d-orbitals excitement were investigated.
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