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1. Спектральні та транспортні властивості низьковимірних молекулярних систем

2. Spectral and transport properties of low-dimensional molecular systems

Реферат:
1. Вивчено проблеми електронного транспорту в металo-органічних гетероструктурах молекулярного
розміру. Визначено характеристики когерентної міграції енергії збудження у різних молекулярних
двовимірних геометріях. Описана пі-електронна структура спряжених олігомерів, що можуть грати роль
молекулярних дротів. У наближенні сильного зв'язку знайдений повний спектр гамільтоніану у присутності
постійного електричного поля. Впроваджена і розвинута концепція графену як макромолекули. Методами
DFT ідентифіковані смуги симетричних та асиметричних валентних коливань в ІЧ спектрах оліго(етилен-
гліколів); визначена молекулярна орієнтація у СОМ молекул типу алканотіол - амідний місток - ОЕГ на
золотій підложці.

2. 3. The thesis deals with the problem of electron transport through metallo-organic structures of molecular size,
namely, through a single molecule or molecular monolayer connecting two metal/semiconductor leads. Analytical
expressions for the transmission probability through a rectangular constriction in 2DEG are derived. The electron
spectra and Green’s functions of graphene and its building blocks, acenes are derived for the standard tight-



binding Hamiltonian. The effects of the constant electric field on molecular spectrum and on electron transmission
through a molecule having the field-modified spectrum are studied. First-principle methods are used to model the
IR reflection absorption spectra of oligo(ethylene glycol) containing self-assembled monolayers.
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