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HƯỚNG NGHIÊN CỨU CHÍNH 

THÀNH TÍCH NỔI BẬT 

Hóa học tính toán và mô phỏng về các tương tác yếu, liên 

kết hydro, tương tác giữa các hợp chất với CO2 và H2O, 

cấu trúc và tính chất điện tử các phân tử hữu cơ, bề mặt 

các vật liệu hấp phụ, xúc tác, cảm biến. 

- Chủ nhiệm và kỹ thuật viên của 04 đề tài khoa học; 

- Tác giả của 40 công bố quốc tế, trong nước, báo cáo 

kỷ yếu, v.v. 

CHUYÊN NGÀNH: 

Hóa lý thuyết & Hóa lý 

 

TÊN ĐỀ TÀI NGHIÊN CỨU: 

Nghiên cứu cấu trúc, tính chất điện tử 

và cơ chế hấp phụ một số phân tử hữu 

cơ trên các bề mặt vật liệu đơn lớp 

MX2 (M = Mo, W; X = S, Se), graphene 

pha tạp kim loại bằng phương pháp 

hóa học tính toán 
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