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Реферат:
1. Метою дослідження є встановлення кореляції між атомною будовою різних матеріалів та їх
п’єзоелектричними властивостями, що дозволить ефективний відбір п’єзоелектричних матеріалів та типів
механічних впливів на них. Об’єкт дослідження: п’єзоелектричні матеріали. Предмет дослідження:
п’єзоелектричні властивості двовимірних напівпровідників на основі монохалькогенідів IV групи (GeS, GeSe),
наноструктур на основі HfO2, полімерів L-молочної кислоти та нейлону-11 α-фази. Методи дослідження.
Авторський комплекс комп’ютерних програм, що реалізує молекулярну динаміку за схемою Кар-Паррінелло
з квантово-механічним розрахунком сил з використанням методу функціоналу електронної густини і
псевдопотенціалу із перших принципів, що дозволяє отримувати достовірні дані за прийнятний час та з
прийнятними обчислювальними затратами, має розвинені функціональні можливості відтворення й
редагування нанооб’єктів, обчислення електронно-структурних характеристик, їх аналізу та візуалізації,
отже, реалізує багатомасштабне моделювання. Наукова новизна одержаних результатів. У роботі: - отримані
нові дані перерозподілу валентних електронів у плівках монохалькогенідів IV групи з парною кількістю



моношарів (центросиметричних) і з непарною кількістю (нецентросиметричних) при механічній дії. - вперше
виконана оцінка інтенсивності п’єзоефекту у наноструктурах у залежності від їх форми. Так, у наноплівках на
основі HfO2 спостерігався перерозподіл валентних електронів, що призводив до п’єзоелектричних ефектів,
тоді як у нанокластерах HfO2 розподіл електронних зарядів залишався рівномірним як у механічно
напруженому так і ненапруженому стані, тобто п’єзоефект не спостерігався; - набуло розвитку розуміння, що
лише один фрагмент полімерного ланцюга (L-молочної кислоти) типу α виявляє зарядову поляризацію
підсистем валентних електронів та іонних остовів при механічних деформаціях, а саме, заряд відступає від
звисаючих кінців полімерного фрагмента і втягується в його середину; - вперше визначено, що вплив
згинання та стиснення уздовж вуглецевого скелету полімерного волокна (L-молочної кислоти) типу α індукує
у волокні більший поляризаційний потенціал ніж скручування; - набуло подальшого розвитку оцінювання
поляризаційного перерозподілу заряду валентних електронів кристалічного полімеру нейлону-11 α фази,
котрий призводить до п’єзоелектричних ефектів. Підтверджено, що заряд зосереджено в області
міжланцюгової взаємодії, яка не руйнується слабкими деформаціями полімера.

2. The aim of the research is to establish a correlation between the atomic structure of various materials and their
piezoelectric properties, which will allow for the effective selection of piezoelectric materials and types of
mechanical effects on them. Object of research: piezoelectric materials. Subject of research: piezoelectric
properties of two-dimensional semiconductors based on group IV monochalcogenides (GeS, GeSe),
nanostructures based on HfO2, polymers of L-lactic acid and nylon-11 α-phase. Research methods. The author's
complex of computer programs, which implements molecular dynamics according to the Car-Parrinello scheme
with quantum-mechanical calculation of forces using the method of the electron density functional and
pseudopotential from first principles, which allows obtaining reliable data in an acceptable time and with
acceptable computational costs, has developed functional capabilities for reproducing and editing nanoobjects,
calculating electronic-structural characteristics, their analysis and visualization, therefore, implements multi-scale
modeling. Scientific novelty of the obtained results. In the work: - new data on the redistribution of valence
electrons in films of monochalcogenides of group IV with an even number of monolayers (centrosymmetric) and
with an odd number (non-centrosymmetric) under mechanical action were obtained. - for the first time, an
assessment of the intensity of the piezoelectric effect in nanostructures depending on their shape was performed.
Thus, in nanofilms based on HfO2, a redistribution of valence electrons was observed, which led to piezoelectric
effects, while in nanoclusters of HfO2, the distribution of electronic charges remained uniform both in the
mechanically stressed and unstressed state, i.e., the piezoelectric effect was not observed; - it was understood that
only one fragment of the polymer chain (L-lactic acid) of type α exhibits charge polarization of the subsystems of
valence electrons and ionic skeletons during mechanical deformations, namely, the charge retreats from the
dangling ends of the polymer fragment and is drawn into its middle; - it was determined for the first time that the
effect of bending and compression along the carbon skeleton of a polymer fiber (L-lactic acid) of type α induces a
greater polarization potential in the fiber than twisting; - further development of the evaluation of the polarization
redistribution of the charge of valence electrons of the crystalline polymer nylon-11 α phase, which leads to
piezoelectric effects, was made. It was confirmed that the charge is concentrated in the region of interchain
interaction, which is not destroyed by weak deformations of the polymer.
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