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Тема дисертації:
1. Вплив неоднорідностей кристалічної структури на електронні властивості гексагональної модифікації
дихалькогеніду ніобію та графену

2. Effect of the crystal structure inhomogeneities on electronic properties of a hexagonal modification of niobium
dichalcogenide and graphene

Реферат:
1. Дисертацію присвячено аналізу особливостей поведінки матеріалів на основі графену та гексагональної
модифікації шаруватого з’єднання діселеніду ніобію з дефектами при зміні температури, виявленні їх
загальних закономірностей і можливостей управління їх електронними властивостями. В рамках
дослідження встановлено, що зв’язок мінімумів на температурних залежностях КЛТР та максимумів на
розрахункових залежностях відношень похідних СКЗ дозволяє перевіряти (або ж добувати) інформацію про
міжатомну взаємодію в сильноанізотропних кристалічних структурах. Крім того, на основі аналізу
температурних залежностей СКЗ були встановлені інтервали стабільності плоскої форми досліджуваних
наноутворень. Вперше виявлено і проаналізовано аномалії температурної залежності коефіцієнтів лінійного



теплового розширення вздовж різніх напрямків: в шаруватих кристалах, сформованих як моноатомними
шарами (графенові наноплівки), так і багатошаровими «сендвічами» (дихалькогеніди перехідних металів). А
також визначено, що в електронних спектрах атомів підґратки, що не містить вакансію (тобто тієї підґратки
до якої належать її найближчі сусіди), виникають локалізовані рівні з єнергією поблизу фермієвської, в той
час як LDOS атомів підґратки, що містить вакансію, рівна нулю (як і у бездефектного графену). І показано, що
зубці на ланцюжках атомів з порушеними зв’язками сприяють збільшенню густини електронних станів
поблизу рівня Фермі.

2. The presented thesis is focused on the study of peculiarities in low-temperature behavior of the graphene
derivatives and hexagonal modification of niobium diselenide with the low-dimensional structure imperfections,
identification of their common features and potentialities for a controlled tuning of their electronic properties in
smart applications. Structural analysis and numerical experiments have shown a close relationship between
singularities on the measured temperature dependences of linear themal expansivities (LTE) and of calculated
ratios of rms displacements (RMSD). In this way, novel information about atomic interactions in highly anisotropic
materials can be obtained and verified. In addition, a comprehensive analysis of RMSD evolution with temperature
allowed us to find the temperature ranges of planar stability in the materials under study and, thus, the
condictions for nanoformations occurrence. For the first time, anisotropic expansion along different crystal lattice
directions was analysed in layered crystals, constituted by both monoatomic planes, and multilayer “sandwiches”.
Numerical experiment, using original computational technique, within a tight-binding approximation, has
elucidated effect of next-to-nearest neighbour atomic coupling on electronic properies of graphene with vacancy
imperfections, which is manifested in evolution of the local densities of states (LDOS) of carriers due to formation
of dangling bonds at vacancies. It was also shown, that step-edges in the thin graphene nanofilms result in growth
of LDOS near Fermi level.
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