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1. Ріст, структура та газосенсорні властивості нанопорошкових металооксидів.

2. Growth, structure and gas-sensing properties of metal oxide nanopowders.

Реферат:
1. Робота присвячена комплексному теоретико-експериментальному дослідженню морфологічних,
структурних, люмінесцентних і газосенсорних властивостей нанопорошкових металооксидів.Методом
молекулярної динаміки проведене математичне моделювання процесів конденсації і утворення
нанокластерів ZnO в хімічно-активному середовищі з лазерної плазми та встановлені закономірності
формування розмірів, форми, структури, кількості отриманих наночастинок від швидкості охолодження
системи та початкової конфігурації системи (тиску газу). Проведене фізико-математичне моделювання
процесів окислення нанокластерів Zn в кисневому середовищі і утворення структур типу «ядро-оболонка»
методом молекулярної динаміки. Встановлено залежності структури та форми отриманих нанокластерів від
початкових температур системи, концентрації газу та розмірів нанокластерів Zn. Встановлено характер зміни



товщини та щільності оксидного шару нанокластерів Zn-ZnO в залежності від початкових температур
системи, концентрації газу та розмірів нанокластерів Zn. Виявлені закономірності залежності товщини та
щільністі оксидного шару нанокластерів Zn-ZnO від початкових температур системи, концентрації газу та
розмірів нанокластерів Zn.Встановлені особливості фотолюмінесцентних властивостей нанопорошкових
ZnO, легованих благородними металами, в різних газових середовищах для використання в газовій
сенсориці. Досліджено фізико-хімічні закономірності процесів адсорбції на поверхні нанопорошкового ZnO.
Встановлені особливості фотолюмінесцентних властивостей нанопорошкових металооксидів на основі ZnO,
TiO2, SnO2, в т.ч. лазерно-модифікованих та поверхнево-легованих домішками Au, Ag, Pt, Ni, Cu, Sn в газах
О2, N2, H2, CO, CO2. Виявлено характер газосенсорних властивостей нанопорошкових металооксидів
(адсорбційна здатність, швидкодія, чутливість, селективність) та вибрано конструкцію і оптимальні матеріали
для побудови реєструючої багатокомпонентної матриці (3 х 3).

2. The work is devoted to the complex theoretical and experimental study of the morphological, structural, optical
and sensory properties of metal oxide nanopowders.Molecular dynamics has been used to perform mathematical
modeling of the condensation and formation processes of ZnO nanoclusters in a chemically active envirement, and
to determine the size, shape, structure, number of obtained nanoparticles from the cooling rate of the system, and
the initial configuration of the system (gas pressure). Optimal initial conditions were established for the formation
of stable ZnO nanoclusters. During the analysis it was found, that the main scenario, during the transition to a
lower cooling rates, become coalescence of nanoparticles, and obtained nanoclusters mainly are formed in three
structural phases - amorphous, hexagonal wurtzite and cubic zincblende.Physical and mathematical modeling of
the processes of oxidation of Zn nanoclusters in the oxygen environment and the formation of «core-shell»
structures by molecular dynamics have been carried out. The dependences of the structure and shape of the
obtained nanoclusters on the initial temperatures of the system, the gas concentration and the sizes of the Zn
nanoclusters have been established. And, also, the thickness and density of the oxide layer of Zn-ZnO nanoclusters
were analyzed depending on the initial system temperatures, gas concentration, and the size of Zn nanoclusters.
The regularities of the thickness and density of the oxide layer of Zn-ZnO nanoclusters on the initial temperatures
of the system, the gas concentration and the size of Zn nanoclusters were revealed.The peculiarities of the
photoluminescent properties of ZnO nanopowder doped with noble metals in different gas environments for use in
gas sensors have been studied. Physicochemical regularities of adsorption processes on the surface of ZnO
nanopowder were investigated. The peculiarities of the photoluminescent properties of the nanopowder ZnO,
TiO2, SnO2, WO3 nanopowder, incl. laser-modified and surface-doped Au, Ag, Pt, Ni, Cu, Sn impurities in gases O2,
N2, H2, CO, CO2 and it was found that there is a growth in sensory sensitivity to gases. Also, physicochemical
regularities of formation of adsorption surface electronic states in initial and doped nanopowders during
adsorption of gases have been studied. Established the tendency to reduce the adsorption ability ZnO
nanopowders with decreasing size nanogranules to 40-60 nm.A change of ambient gas composition leads to a
rather significant change in the intensity of the photoluminescence spectrum and its deformation. The most
significant changes in the photoluminescent spectrum were observed for mixed ZnO/TiO2 nanopowders. This
obviously is the result of a redistribution of existing centers of luminescence and the appearance of new
adsorption centers of luminescence on the surface of nanopowders. The nature of the gas-sensing properties of
nanopowder metal oxides (adsorption capacity, speed, sensitivity, selectivity) is revealed, and the design and
optimal materials for the construction of a recording multicomponent matrix (3 x 3) are selected.
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