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Реферат:
1. Робота присвячена систематичному теоретичному дослідженню структурних, електронних та сенсорних
властивостей наноструктур на основі оксиду цинку (тонких плівок, нанокластерів, нанотрубок, нанодротиків,
нанострічок).Проведено квантово-хімічне моделювання електронної структури та адсорбційних
властивостей тонких плівок ZnO на основі найбільш активних неполярної та полярної поверхонь та
встановлено структурні параметри та зміни енергетичного спектру при адсорбції молекул низки газів,
актуальних із фундаментальної та практичної точок зору. Встановлено вплив домішок на електронну
структуру тонких плівок в залежності від концентрації домішок.

2. The work is devoted to the systematic theoretical investigation of structural, electronic and gas-sensing
properties of ZnO based nanostructures (thin films, nanoclusters, nanotubes, nanowires, nanoribbons).The
approbation of first principles calculation methods of band structure was carried out on bulk crystals of A3B7 and
A2B6 groups and on carbon nanostructures. Such approach provided the accuracy and adequacy of the band



simulation of ZnO based nanostructures and satisfactory agreement of the calculations results with experimental
data.
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