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РЕФЕРАТ
Дипломный проект: 77 с., 5 ил., 28 табл., 39 источников.
ДИЭЛЕКТРИКИ, VASP, ЭЛЕКТРОННЫЕ СВОЙСТВА, СЕНСОРНЫЕ 

МАТЕРИАЛЫ.
Объектом исследования являются соединения группы BaR.204.
Цель проекта: моделирование электронных свойств атомарных слоев ди

электрика для сенсорных наногетероструктур.
В результате моделирования в программе VASP были рассчитаны элек

тронные плотности и построены зонные диаграммы для исследуемых материалов: 
показано, что ширина запрещенной зоны для указанных материалов обратно про
порциональна, а энергия Ферми прямо пропорциональна порядковому номеру 
редкоземельного элемента в периодической таблице.

Областью практического применения исследуемых материалов является 
микроэлектроника, сенсорная техника.
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