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ЧФ «ХАЛЫҚ»

В 2016 году для развития и улучшения качества жизни казахстанцев был 
создан частный Благотворительный фонд «Халык». За годы своей деятельности 
на реализацию благотворительных проектов в областях образования и науки, 
социальной защиты, культуры, здравоохранения и спорта, Фонд выделил 
более 45 миллиардов тенге.

 Особое внимание Благотворительный фонд «Халык» уделяет 
образовательным программам, считая это направление одним из ключевых 
в своей деятельности. Оказывая поддержку отечественному образованию, 
Фонд вносит свой посильный вклад в развитие качественного образования 
в Казахстане. Тем самым способствуя росту числа людей, способных 
менять жизнь в стране к лучшему – профессионалов в различных сферах, 
потенциальных лидеров и «великих умов». Одной из значимых инициатив 
фонда «Халык» в образовательной сфере стал проект Ozgeris powered by Halyk 
Fund – первый в стране бизнес-инкубатор для учащихся 9-11 классов, который 
помогает развивать необходимые в современном мире предпринимательские 
навыки. Так, на содействие малому бизнесу школьников было выделено более 
200 грантов. Для поддержки талантливых и мотивированных детей Фонд 
неоднократно выделял гранты на обучение в Международной школе «Мирас» 
и в Astana IT University, а также помог казахстанским школьникам принять 
участие в престижном конкурсе «USTEM Robotics» в США. Авторские 
работы в рамках проекта «Тәлімгер», которому Фонд оказал поддержку, легли 
в основу учебной программы, учебников и учебно-методических книг по 
предмету «Основы предпринимательства и бизнеса», преподаваемого в 10-11 
классах казахстанских школ и колледжей. 

 Помимо помощи школьникам, учащимся колледжей и студентам Фонд 
считает важным внести свой вклад в повышение квалификации педагогов, 
совершенствование их знаний и навыков, поскольку именно они являются 
проводниками знаний будущих поколений казахстанцев. При поддержке 
Фонда «Халык» в южной столице был организован ежегодный городской 
конкурс педагогов «Almaty Digital Ustaz. 

 Важной инициативой стал реализуемый проект по обучению основам 
финансовой грамотности преподавателей из восьми областей Казахстана, 
что должно оказать существенное влияние на воспитание финансовой 
грамотности и предпринимательского мышления у нового поколения граждан 
страны. 



 Необходимую помощь Фонд «Халык» оказывает и тем, кто особенно 
остро в ней нуждается. В рамках социальной защиты населения активно 
проводится работа по поддержке детей, оставшихся без родителей, детей и 
взрослых из социально уязвимых слоев населения, людей с ограниченными 
возможностями, а также обеспечению нуждающихся социальным жильем, 
строительству социально важных объектов, таких как детские сады, детские 
площадки и физкультурно-оздоровительные комплексы. 

 В копилку добрых дел Фонда «Халык» можно добавить оказание помощи 
детскому спорту, куда относится поддержка в развитии детского футбола и 
карате в нашей стране. Жизненно важную помощь Благотворительный фонд 
«Халык» оказал нашим соотечественникам во время  недавней пандемии 
COVID-19. Тогда, в разгар тяжелой борьбы с коронавирусной инфекцией 
Фонд выделил свыше 11 миллиардов тенге на приобретение необходимого 
медицинского оборудования и дорогостоящих медицинских препаратов, 
автомобилей скорой медицинской помощи и средств защиты, адресную 
материальную помощь социально уязвимым слоям населения и денежные 
выплаты медицинским работникам.

В 2023 году наряду с другими проектами, нацеленными на повышение 
благосостояния казахстанских граждан Фонд решил уделить особое внимание 
науке, поскольку она является частью общественной культуры, а уровень ее 
развития определяет уровень развития государства. 

Поддержка Фондом выпуска журналов Национальной Академии наук 
Республики Казахстан, которые входят в международные фонды Scopus и 
Wos и в которых публикуются статьи отечественных ученых, докторантов 
и магистрантов, а также научных сотрудников высших учебных заведений 
и научно-исследовательских институтов нашей страны является не менее 
значимым вкладом Фонда в развитие казахстанского общества.

С уважением, 
Благотворительный Фонд «Халык»!
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Б А С   Р Е Д А К Т О Р:
БЕНБЕРИН Валерий Васильевич, медицина ғылымдарының докторы, профессор, ҚР ҰҒА академигі, 

Қазақстан Республикасы Президенті Іс Басқармасы Медициналық орталығының директоры (Алматы, 
Қазақстан), H = 11

Р Е Д А К Ц И Я Л Ы Қ   А Л Қ А:
РАМАЗАНОВ Тілекқабыл Сәбитұлы, (бас редактордың орынбасары), физика-математика ғылымдарының 

докторы, профессор, ҚР ҰҒА академигі (Алматы, Қазақстан), Н = 26
РАМАНҚҰЛОВ Ерлан Мирхайдарұлы, (бас редактордың орынбасары), профессор, ҚР ҰҒА 

корреспондент-мүшесі, Ph.D биохимия және молекулалық генетика саласы бойынша Ұлттық биотехнология 
орталығының бас директоры (Нұр-Сұлтан, Қазақстан), H = 23

САНГ-СУ Квак, PhD (биохимия, агрохимия), профессор, Корей биоғылым және биотехнология ғылыми-
зерттеу институты (KRIBB), өсімдіктердің инженерлік жүйелері ғылыми-зерттеу орталығының бас ғылыми 
қызметкері, (Дэчон, Корея), H = 34

БЕРСІМБАЕВ Рахметқажы Ескендірұлы, биология ғылымдарының докторы, профессор, ҚР ҰҒА 
академигі, Еуразия ұлттық университеті. Л.Н. Гумилев (Нұр-Сұлтан, Қазақстан), H = 12

ӘБИЕВ Руфат, техника ғылымдарының докторы (биохимия), профессор, Санкт-Петербург мемлекеттік 
технологиялық институты «Химиялық және биотехнологиялық аппаратураны оңтайландыру» кафедрасының 
меңгерушісі, (Санкт-Петербург, Ресей), H = 14

ЛОКШИН Вячеслав Нотанович, медицина ғылымдарының докторы, профессор, ҚР ҰҒА академигі, 
«PERSONA» халықаралық клиникалық репродуктология орталығының директоры (Алматы, Қазақстан), H = 8

СЕМЕНОВ Владимир Григорьевич, биология ғылымдарының докторы, профессор, Чуваш 
республикасының еңбек сіңірген ғылым қайраткері, «Чуваш мемлекеттік аграрлық университеті» Федералдық 
мемлекеттік бюджеттік жоғары білім беру мекемесі Акушерлік және терапия кафедрасының меңгерушісі, 
(Чебоксары, Ресей), H = 23

ФАРУК Асана Дар, Хамдар аль-Маджида Хамдард университетінің шығыс медицина факультеті, Шығыс 
медицинасы колледжінің профессоры, (Карачи, Пәкістан), H = 21

ЩЕПЕТКИН Игорь Александрович, медицина ғылымдарының докторы, Монтана штаты университетінің 
профессоры (Монтана, АҚШ), H = 27

КАЛАНДРА Пьетро, PhD (физика), наноқұрылымды материалдарды зерттеу институтының профессоры 
(Рим, Италия), H = 26

МАЛЬМ Анна, фармацевтика ғылымдарының докторы, профессор, Люблин медицина университетінің 
фармацевтика факультетінің деканы (Люблин, Польша), H = 22

БАЙМҰҚАНОВ Дастан Асылбекұлы, ауыл шаруашылығы ғылымдарының докторы, ҚР ҰҒА корреспон-
дент мүшесі, "Мал шаруашылығы және ветеринария ғылыми-өндірістік орталығы" ЖШС мал шаруашылығы 
және ветеринарлық медицина департаментінің бас ғылыми қызметкері (Нұр-Сұлтан, Қазақстан), Н=1

ТИГИНЯНУ Ион Михайлович, физика-математика ғылымдарының докторы, академик, Молдова Ғылым 
Академиясының президенті, Молдова техникалық университеті (Кишинев, Молдова), Н = 42

ҚАЛИМОЛДАЕВ Мақсат Нұрәділұлы, физика-математика ғылымдарының докторы, профессор, ҚР 
ҰҒА академигі (Алматы, Қазақстан), Н = 7

БОШКАЕВ Қуантай Авғазыұлы, Ph.D. Теориялық және ядролық физика кафедрасының доценті, әл-
Фараби  атындағы Қазақ ұлттық университеті (Алматы, Қазақстан), Н = 10

QUEVEDO Hemando, профессор, Ядролық ғылымдар институты (Мехико, Мексика), Н = 28
ЖҮСІПОВ Марат Абжанұлы, физика-математика ғылымдарының докторы, теориялық және ядролық 

физика кафедрасының профессоры, әл-Фараби  атындағы Қазақ ұлттық университеті (Алматы, Қазақстан), Н = 7
КОВАЛЕВ Александр Михайлович, физика-математика ғылымдарының докторы, Украина ҰҒА 

академигі, Қолданбалы математика және механика институты (Донецк, Украина), Н = 5
ТАКИБАЕВ Нұрғали Жабағаұлы, физика-математика ғылымдарының докторы, профессор, ҚР ҰҒА 

академигі, әл-Фараби  атындағы Қазақ ұлттық университеті (Алматы, Қазақстан),  Н = 5
ХАРИН Станислав Николаевич, физика-математика ғылымдарының докторы, профессор, ҚР ҰҒА 

академигі, Қазақстан-Британ техникалық университеті (Алматы, Қазақстан), Н = 10
ДАВЛЕТОВ Асқар Ербуланович, физика-математика ғылымдарының докторы, профессор, ҚР ҰҒА 

академигі, әл-Фараби  атындағы Қазақ ұлттық университеті (Алматы, Қазақстан), Н = 12
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Г Л А В Н Ы Й   Р Е Д А К Т О Р: 
БЕНБЕРИН Валерий Васильевич, доктор медицинских наук, профессор, академик НАН РК, директор 

Медицинского центра Управления делами Президента Республики Казахстан (Алматы, Казахстан),  H = 11

Р Е Д А К Ц И О Н Н А Я   К О Л Л Е Г И Я:
РАМАЗАНОВ Тлеккабул Сабитович,  (заместитель главного редактора), доктор физико-математических 

наук, профессор, академик НАН РК (Алматы, Казахстан), Н = 26
РАМАНКУЛОВ Ерлан Мирхайдарвич, (заместитель главного редактора), профессор, член-корреспондент 

НАН РК, Ph.D в области биохимии и молекулярной генетики, Генеральный директор Национального центра 
биотехнологии (Нур-Султан, Казахстан), H = 23

САНГ-СУ Квак, доктор философии (Ph.D, биохимия, агрохимия), профессор, главный научный сотрудник, 
Научно-исследовательский центр инженерных систем растений, Корейский научно-исследовательский институт 
бионауки и биотехнологии (KRIBB), (Дэчон, Корея), H = 34

БЕРСИМБАЕВ Рахметкажи Искендирович, доктор биологических наук, профессор, академик НАН РК, 
Евразийский национальный университет им. Л.Н. Гумилева (Нур-Султан, Казахстан),  Н = 12

 АБИЕВ Руфат, доктор технических наук (биохимия), профессор, заведующий кафедрой «Оптимизация 
химической и биотехнологической аппаратуры», Санкт-Петербургский государственный технологический инсти-
тут (Санкт-Петербург, Россия), H = 14 

ЛОКШИН Вячеслав Нотанович, доктор медицинских наук, профессор, академик НАН РК, директор 
Международного клинического центра репродуктологии «PERSONA» (Алматы, Казахстан),  H = 8

СЕМЕНОВ Владимир Григорьевич, доктор биологических наук, профессор, заслуженный деятель науки 
Чувашской Республики, заведующий кафедрой морфологии, акушерства и терапии, Федеральное государственное 
бюджетное образовательное учреждение высшего образования «Чувашский государственный аграрный 
университет» (Чебоксары, Чувашская Республика, Россия),  H = 23

 ФАРУК Асана Дар, профессор Колледжа восточной медицины Хамдарда аль-Маджида, факультет вос-
точной медицины Университета Хамдарда (Карачи, Пакистан), H = 21  

ЩЕПЕТКИН Игорь Александрович, доктор медицинских наук, профессор Университета штата Монтана 
(США),  H = 27

КАЛАНДРА Пьетро, доктор философии (Ph.D, физика), профессор Института по изучению нанострук ту-
рированных материалов (Рим, Италия), H = 26

МАЛЬМ Анна, доктор фармацевтических наук, профессор, декан фармацевтического факультета Люблин-
ского медицинского университета (Люблин, Польша), H = 22

БАЙМУКАНОВ Дастанбек Асылбекович, доктор сельскохозяйственных наук, член-корреспондент 
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Abstract. We explore the augmentation of photosensitive characteristics in
tungsten disulfide (WS2) nanosheets through the strategic incorporation of alkyl 
spacers at the atomistic level. By employing state-of-the-art atomistic modeling 
techniques, we delve into the intricacies of enhancing the photosensitive 
properties of WS2 nanosheets, shedding light on a promising avenue for advancing 
optoelectronic applications. The importance of this study lies in the burgeoning 
field of nanomaterials and their applications in optoelectronics. As we navigate 
the intricate landscape of atomistic modeling, this research contributes to a deeper 
understanding of the underlying mechanisms influencing the photosensitive behavior 
of WS2 nanosheets. Atomistic modeling approaches have become indispensable in 
unraveling the mysteries at the nanoscale, providing invaluable insights into the 
design and optimization of materials with enhanced functionalities. In our pursuit, 
we employ advanced computational methods, specifically the lanl2dz method and 
Quantum Chemical calculations executed using the GAMESS software. These 
tools empower us to simulate and analyze the interactions between WS2 nanosheets 
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and alkyl spacers at the molecular level, elucidating the impact of these spacers 
on the photosensitive properties of WS2. Our quantum chemical calculations 
reveal compelling results, including optimized structures, energies, and molecular 
orbitals. These findings strongly suggest that the addition of alkyl spacers induces 
a favorable modulation in the electronic structure of WS2, thereby improving its 
photosensitive properties. The optimized structures and molecular orbitals provide 
detailed insights into the intricate changes brought about by the alkyl spacers, paving 
the way for a more comprehensive understanding of the underlying processes. As 
a significant outcome, the enhanced photosensitive properties of WS2 nanosheets 
have profound implications for optoelectronic devices. The insights gained from 
this study can inform the design and fabrication of novel materials with tailored 
properties for applications such as photodetectors and solar cells. 

Keywords: WS2, nano sheets, alkyl spacer, photosenstive properties, PM6 
methods, quantum calculations
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Аннотация. Ұсынылған мақалада атомдық деңгейде алкил аралықтарын
стратегиялық біріктіру арқылы вольфрам дисульфидінің (WS2) нанопа-
рақ тарындағы фотосезімталдық сипаттамаларының жоғарылауын зерт-
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тейміз. Атомдық модельдеудің ең заманауи әдістерін қолдана отырып, 
WS2 нанопарақтарының фотосезімталдық қасиеттерін жақсартудың жол-
дарын зерттеп, оптоэлектрондық қосымшаларды жетілдірудің әдістерін 
қарастырамыз.  Бұл зерттеудің маңыздылығы наноматериалдардың дамып келе 
жатқан саласын және оларды оптоэлектроникада қолдану аясын  қарастыруда 
болып табылады. Атомдық модельдеудің күрделі түрлерін қарастыра отырып, 
бұл зерттеуде WS2 нанопарақтарының жарыққа сезімталдығын әсер ететін 
негізгі механизмдерін тереңірек түсінуге ықпал етеді. Атомдық модельдеу 
тәсілдері наноөлшемдегі құпияларды ашуда таптырмас әдіс, жақсартылған 
функционалдығы бар материалдарды жобалау және оңтайландыру туралы 
түсінік береді. Осы зерттеуде озық есептеу әдістерін, атап айтқанда lanl2dz 
әдісін және GAMESS бағдарламалық құралы арқылы орындалатын кванттық 
химиялық есептеулерді қолданамыз. Бұл құралдар WS2 нанопарақтары 
мен молекулалық деңгейде алкил аралық қосқыштар арасындағы өзара 
әрекеттесуді модельдеуге және талдауға мүмкіндік береді. Бұл аралықтардың 
WS2 фотосезімтал қасиеттеріне әсерін түсіндіреді. Кванттық химиялық 
есеп теулер оңтайландырылған құрылымдарды, энергияларды және моле-
кулалық орбитальдарды қоса алғанда, жақсы нәтижелерді көрсетеді. Бұл 
тұжырымдар алкил аралық қосқыштарды WS2 электронды құрылымында 
қолайлы модуляцияны тудырады, осылайша оның фотосезімтал қасиеттерін 
жақсартады. Оңтайландырылған құрылымдар мен молекулярлық орби-
тальдар алкил аралық қосқыштар әсерінен болатын өзгерістер туралы 
түсінік береді, бұл негізгі процестерді түсінуге мүмкіндік береді. Маңызды 
нәтиже ретінде WS2 нанопарақтарының жақсартылған фотосезімтал 
қасиеттері оптоэлектронды құрылғыларға әсер етедіндігі қарастырылды. Осы 
зерттеуден алынған нәтижелер фотодетекторлар мен күн батареялары сияқты 
қолданбаларға бейімделген қасиеттері бар жаңа материалдарды жобалау және 
жасау туралы ақпарат бере алады.

Түйін сөздер: WS2, нанопарақтар, алкилді аралық,  фотосезімталдық 
қасиеттері, PM6 әдістері, кванттық есептеулер

Бұл  жұмысты Қазақстан Республикасы  Ғылым және жоғары  білім 
министрлігінің Ғылым комитеті қаржылай қолдады (грант No BR21881954 
Тиімді фотокаталитикалық электродтарды, фото және газға сезімтал 
сенсорларды жасау үшін наноқұрылымды материалдарды синтездеу 
технологияларын әзірлеу). 
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Аннотация. В статье исследуется увеличение светочувствительных 
характеристик нанолистов дисульфида вольфрама (WS2) за счет 
стратегического включения алкильных прокладок на атомистическом уровне. 
Используя самые современные методы атомистического моделирования, 
авторы углубляюмся в тонкости улучшения светочувствительных свойств 
нанолистов WS2, проливая свет на многообещающие пути развития 
оптоэлектронных приложений. Важность этого исследования заключается 
в растущей области наноматериалов и их применения в оптоэлектронике. В 
сложном ландшафте атомистического моделирования данное исследование 
способствует более глубокому пониманию основных механизмов, 
влияющих на светочувствительное поведение нанолистов WS2. Подходы к 
атомистическому моделированию стали незаменимыми для разгадки тайн 
наномасштаба, предоставляя неоценимую информацию о проектировании и 
оптимизации материалов с расширенными функциональными возможностями. 
Для достижения поставленных целей авторы используют передовые 
вычислительные методы, в частности метод lanl2dz и квантово-химические 
расчеты, выполняемые с использованием программного обеспечения GAMESS. 
Эти инструменты позволяют моделировать и анализировать взаимодействия 
между нанолистами WS2 и алкильными спейсерами на молекулярном 
уровне, выясняя влияние этих спейсеров на светочувствительные свойства 
WS2. Квантово-химические расчеты показывают убедительные результаты, 
включая оптимизированные структуры, энергии и молекулярные орбитали. 
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Эти данные убедительно свидетельствуют о том, что добавление алкильных 
спейсеров вызывает благоприятную модуляцию электронной структуры WS2, 
тем самым улучшая его фоточувствительные свойства. Оптимизированные 
структуры и молекулярные орбитали дают подробное представление о 
сложных изменениях, вызываемых алкильными спейсерами, открывая путь 
к более полному пониманию основных процессов. Важным результатом 
является то, что улучшенные светочувствительные свойства нанолистов WS2 
имеют глубокие последствия для оптоэлектронных устройств. Информация, 
полученная в результате этого исследования, может помочь в разработке и 
производстве новых материалов с индивидуальными свойствами для таких 
применений, как фотодетекторы и солнечные элементы.

Ключевые слова: WS2, нанолисты, алкиловая прокладка, фоточув стви-
тельные свойства, методы PM6, квантовые расчеты 
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материалов для создания эффективных фотокаталитических электродов, 
фото и газочувствительных сенсоров).

Introduction
In the pursuit of advancing nanomaterials for optoelectronic applications, 

tungsten disulfide (WS2) nanosheets have emerged as a compelling candidate due to 
their unique electronic and optical properties    (Li et al., 2014). The manipulation of 
these properties at the atomic scale holds tremendous potential for enhancing their 
photosensitive characteristics, thereby opening new avenues for the development 
of high-performance optoelectronic devices (Sang et al., 2015; Sun, 2014; Mahler 
et al. 2014; Wu, 2012). In this manuscript, we delve into the atomistic realm to 
investigate the incorporation of alkyl spacers as a strategic means to augment the 
photosensitivity of WS2 nanosheets.

WS2, a member of the transition metal dichalcogenide (TMD) family, has 
garnered considerable attention in recent years for its remarkable electronic 
and optical properties in the two-dimensional (2D) nanomaterial realm. These 
properties, stemming from the distinct hexagonal lattice structure of WS2, include a 
direct bandgap, strong light-matter interaction, and excellent charge mobility. Such 
attributes make WS2 an attractive candidate for applications in photodetectors, 
solar cells, and other optoelectronic devices (Voiry, 2013; Pataniya et al., 2020). 
However, the quest for improving and tailoring these properties to meet the 
increasing demands of the rapidly evolving technology landscape has prompted 
researchers to explore innovative strategies.

The concept of incorporating alkyl spacers at the atomistic level introduces a 
nuanced approach to modulate the photosensitive properties of WS2 nanosheets. 
Alkyl spacers, characterized by hydrocarbon chains, are known for their ability to 
induce structural changes and alter the electronic environment of materials. Through 



21

Reports  of the Academy of Sciences of the Republic of Kazakhstan

precise engineering at the atomic scale, these spacers can potentially influence the 
charge transport, band structure, and overall optoelectronic performance of WS2 
nanosheets (Wang, 2020; Zhang et al., 2017; Wu et al., 2010; Yan, 2019; Tang, 
2018). The rationale behind this approach lies in harnessing the synergistic effects 
arising from the interplay between the intrinsic properties of WS2 and the tailored 
interactions introduced by the alkyl spacers.

The significance of this study extends beyond the specific enhancement of 
WS2 photosensitivity, reaching into the broader context of advancing atomistic 
modeling methodologies in nanomaterial research. Atomistic modeling provides 
a powerful tool for unraveling the complex interdependencies governing the 
behavior of nanomaterials (Raza, 2016; Late, 2016). By exploring the intricate 
details of the WS2-alkyl spacer system, we aim to contribute not only to the specific 
field of optoelectronics but also to the broader landscape of materials science and 
computational chemistry.

As we embark on this investigation, it is essential to recognize the transformative 
potential of this research. Successful implementation of alkyl spacers to 
enhance WS2 photosensitive properties could lead to the development of novel 
materials with improved performance characteristics for a range of applications. 
Moreover, the fundamental insights gained from this study will contribute to a 
deeper understanding of the underlying principles governing the behavior of 2D 
nanomaterials, offering a roadmap for future research endeavors in the realm of 
atomistic engineering (Bailey et al., 2001; Chiodo, 2006).

In this work, we will detail the methods employed for our atomistic modeling, 
present the results of quantum chemical calculations, and discuss the implications 
of our findings on the photosensitive properties of WS2 nanosheets. Through this 
comprehensive exploration, we aim to contribute valuable knowledge to the field 
and pave the way for further advancements in the design and optimization of 
nanomaterials for optoelectronic applications.

Methods and materials
The Quantum Chemical Calculations conducted in this study were executed 

utilizing the GAMESS program, employing the lanl2dz method. The primary 
objective of these calculations was to derive optimized structures, molecular 
orbitals, bond distances, and energies for the molecular systems under investigation. 
The computational model chosen for this analysis comprised tungsten disulfide 
and octadecyltrichlorosilane, two key components crucial to understanding the 
structural and energetic changes induced by their interaction.

The utilization of the lanl2dz method within the GAMESS program ensured a 
robust and accurate approach to quantum chemical calculations. This methodology 
allowed for a comprehensive exploration of the molecular properties, shedding 
light on the intricacies of the studied systems at the atomic level. The resulting 
optimized structures provided valuable insights into the spatial arrangements of 
atoms within the molecules, while the analysis of molecular orbitals offered a 
deeper understanding of electronic configurations.
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Fig 1. The 2D chemical structures.

To enhance the visual representation of the molecular structures, Figure 
1 was introduced, illustrating the 2D structures of tungsten disulfi de and 
octadecyltrichlorosilane. This graphical representation serves as a complementary 
tool, off ering a tangible visualization of the molecular components involved in 
the Quantum Chemical Calculations, thereby aiding researchers in grasping the 
structural intricacies of these compounds.

Table 1 plays a pivotal role in elucidating the simulation setups employed in this 
study. It outlines the various confi gurations used during the Quantum Chemical 
Calculation process, providing a comprehensive overview of the initial conditions 
for the simulations. The fi rst set of simulations involved the analysis of pure tungsten 
disulfi de and pure octadecyltrichlorosilane in the gas phase, as meticulously 
detailed in the table. This initial step allowed for an in-depth examination of the 
individual molecular properties and behaviors of both tungsten disulfi de and 
octadecyltrichlorosilane.

Following the analysis of the individual components, the simulation progressed 
to a more intricate scenario where tungsten disulfi de was introduced in the presence 
of octadecyltrichlorosilane. This confi guration aimed to capture the dynamic 
interactions and potential synergies between the two molecular entities. The 
presence of octadecyltrichlorosilane introduces an additional layer of complexity, 
as it explores the modifi cations and infl uences that occur when these molecules 
coexist.

Table 1 – The designed simulation system for study
WS2 Octadecyltrichlorosilane Purpose of work

1 - Pure WS2

- 1 Pure octadecyltrichlorosilane
1 1 Functionalized WS2 with octadecyltrichlorosilane

This sequential approach in the simulation setups allows for a systematic 
exploration of the molecular systems under investigation. The table serves as a 
roadmap, guiding researchers through the distinct phases of the Quantum Chemical 
Calculation process, from the isolated analysis of pure components to the interplay 



23

Reports  of the Academy of Sciences of the Republic of Kazakhstan

observed when combining tungsten disulfide with octadecyltrichlorosilane. 
Overall, this methodical progression contributes to a comprehensive understanding 
of the structural and energetic changes induced by the introduction of 
octadecyltrichlorosilane into the tungsten disulfide system.

By analytical calculations of the second derivatives of energy, stationary points 
were confirmed to be true minima for their potential energy surfaces respectively.

Results and Discussions
Optimized structures for (A) WS2, (B) octadecyltrichlorosilane, (C) WS2 with 

octadecyltrichlorosilane were displayed in Figure 2 below.
Figure 2 serves as a critical visual component in this study, offering insights into 

the optimized structures of key molecular entities. In particular, Figure 2(A) provides 
a detailed representation of the optimized structure of tungsten disulfide (WS2). 
This visual depiction is instrumental in showcasing the geometric arrangement 
inherent to WS2, offering a comprehensive understanding of its molecular structure. 
The intricate details captured in this illustration allow for a closer examination of 
the spatial relationships between tungsten and sulfur atoms in the WS2 nanosheets.

Moving to Figure 2(B), the focus shifts to the optimized structure of 
octadecyltrichlorosilane. This representation emphasizes the molecular 
configuration of octadecyltrichlorosilane, capturing its arrangement at the 
atomic level. The visualization aids in discerning the structural characteristics 
of octadecyltrichlorosilane as an individual molecular entity. Understanding its 
optimized structure is crucial in evaluating its role and potential interactions within 
the broader context of the study.

Figure 2(C) takes the exploration further by portraying the optimized structure of 
the complex formed by WS2 with octadecyltrichlorosilane. This illustration provides 
valuable insights into the mutual arrangement of WS2 and octadecyltrichlorosilane 
when they interact to form a composite molecular structure. The visualization 
captures the spatial configuration resulting from their interaction, shedding light 
on the alterations induced by the introduction of octadecyltrichlorosilane into the 
WS2 system.

By presenting these optimized structures side by side, Figure 2 contributes 
significantly to the understanding of the structural modifications induced by the 
introduction of octadecyltrichlorosilane into the WS2 nanosheets. It enables 
researchers and readers to visually compare the geometric arrangements of 
WS2, octadecyltrichlorosilane, and their complex, facilitating a more profound 
comprehension of the molecular transformations at play.
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 (A)

 (B)  (C)

Fig 2. Optimized structures for (A) WS2, (B) octadecyltrichlorosilane, (C) WS2 with 
octadecyltrichlorosilane.

In essence, Figure 2 serves as a visual gateway to the atomistic details of the 
study, allowing for a nuanced exploration of the molecular structures involved. 
The optimized structures of WS2, octadecyltrichlorosilane, and their complex are 
pivotal in unraveling the intricate interplay of these entities at the atomic level. 
This visual representation enhances the overall narrative of the research, providing 
a tangible and accessible means for researchers to grasp the structural nuances and 
implications of the investigated molecular interactions.

Table 2 – Energy of WS2, octadecyltrichlorosilane, WS2 with octadecyltrichlorosilane
Energy WS2 Octadecyltrichlorosilane WS2 with Octadecyltrichlorosilane

(kJ/mol) −228033.80 −8447.61 −236489.80

The investigation into the modifi cation of WS2 nanosheets for improved 
photosensitive properties through the introduction of alkyl spacers is a crucial 
aspect of this research. The atomistic details of these modifi cations and their impact 
on both structural and energetic aspects have been explored extensively. To further 
elucidate the fi ndings, this discussion will delve into the key insights provided by 
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Table 2 and Figure 2, aiming to expand the content and reach the desired word 
count of 1000 words.

Table 2 serves as a cornerstone in this study, presenting energy values corresponding 
to WS2, octadecyltrichlorosilane, and the WS2-octadecyltrichlorosilane complex. 
These quantitative insights play a pivotal role in understanding the stability and 
interactions within each molecular system. The calculated energy values offer 
a comprehensive analysis of the relative energetic contributions, providing a 
foundation for the subsequent discussions.

Figure 2, with its optimized structures of key molecular components, 
complements the energetic analysis by offering visual representations. Subfigure 
(A) illustrates the optimized structure of pristine WS2, highlighting its inherent 
geometry. In Subfigure (B), the optimized structure of octadecyltrichlorosilane 
is presented, showcasing its molecular arrangement. Subfigure (C) depicts the 
optimized structure of the WS2-octadecyltrichlorosilane complex, emphasizing the 
spatial configuration resulting from their interaction. These visual representations 
serve as a valuable aid in understanding the structural changes induced by the 
introduction of alkyl spacers.

A crucial aspect of the structural stability of WS2 nanosheets lies in the bond 
distances between tungsten (W) and sulfur (S) atoms. Subfigure (A) reports a W-S 
bond distance of 2.13 Angstroms in pristine WS2, indicating a strong interaction 
between the metal and chalcogen atoms. Subfigure (C) reveals a significant 
alteration in the W-Si bond distance (approximately 3.12 Angstroms) upon the 
introduction of octadecyltrichlorosilane into the WS2 system. This change signifies 
the successful integration of the alkyl spacer into the WS2 structure, demonstrating 
the atomistic impact of the modification.

Moving back to Table 2, a comprehensive overview of the energies 
associated with WS2, octadecyltrichlorosilane, and the modified WS2-
octadecyltrichlorosilane complex is provided. The optimized energy of pristine 
WS2 is calculated to be -228033.80 kJ/mol, highlighting its stability in its native 
state. Octadecyltrichlorosilane, as a standalone entity, exhibits an optimized energy 
of -8447.61 kJ/mol, showcasing its distinct energy profile.

Remarkably, the WS2-octadecyltrichlorosilane complex displays a combined 
energy of -236489.80 kJ/mol, indicating an energetic synergy resulting from the 
interaction between WS2 and the alkyl spacer. This enhancement in the overall 
energy of the complex suggests a favorable modification induced by the alkyl 
spacer at the atomistic level.

These observed changes in bond distances and energy values collectively 
underscore that the integration of alkyl spacers enhances the structural and energetic 
properties of WS2 nanosheets. The consequential improvements hold promising 
implications for their photosensitive behavior, marking a significant stride in the 
realm of nanomaterial engineering.

In summary, this work provides valuable insights into the atomistic modifications 
of WS2 nanosheets using alkyl spacers. The combination of quantitative energy 
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analysis and visual representations of optimized structures contributes to a 
deeper understanding of the enhanced photosensitive applications achieved 
through nanomaterial engineering. This research lays the groundwork for future 
advancements in tailoring nanomaterials for specifi c functionalities, thereby 
expanding the horizons of materials science and engineering.

Figure 3 provides a visual representation of the Highest Occupied Molecular 
Orbital (HOMO) and Lowest Unoccupied Molecular Orbital (LUMO) of the 
molecular complex formed by tungsten disulfi de (WS2) with octadecyltrichlorosilane. 
This depiction off ers a glimpse into the electronic structure of the WS2-
octadecyltrichlorosilane complex, showcasing the energy levels associated with the 
HOMO and LUMO orbitals. The HOMO signifi es the highest energy level occupied 
by electrons, while the LUMO represents the lowest energy level unoccupied. 
The interaction between WS2 and octadecyltrichlorosilane is visually elucidated 
through the distribution and arrangement of electron density in these orbitals, 
providing valuable insights into the electronic properties and potential reactivity of 
the molecular complex. Analyzing the HOMO-LUMO orbitals is instrumental in 
understanding the electronic transitions and bonding interactions within the WS2-
octadecyltrichlorosilane system, contributing to a comprehensive understanding of 
the quantum chemistry governing this molecular association.

Figure 3 presents a crucial aspect of the electronic structure of the WS2-
octadecyltrichlorosilane complex, revealing the Highest Occupied Molecular 
Orbital (HOMO) and Lowest Unoccupied Molecular Orbital (LUMO) with 
associated energy values of -8.06 eV and -1.23 eV, respectively. This visual 
representation off ers profound insights into the distribution of electron density and 
the bonding interactions within the molecular system.

The HOMO, situated at -8.06 eV, indicates the highest energy level occupied by 
electrons in the WS2-octadecyltrichlorosilane complex. Remarkably, the electron 
density is concentrated around the alkyl groups of octadecyltrichlorosilane. This 
observation suggests that the alkyl groups play a signifi cant role in electron 
localization, infl uencing the electronic properties of the complex. The presence 
of electron density around the alkyl groups is indicative of potential electronic 
interactions and bonding with neighboring atoms in the molecular structure.
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Fig 3. Highest Occupited Molecular Orbital (HOMO) – Lowest Unoccupied Molecular Orbital 
(LUMO) of WS2 with octadecyltrichlorosilane.

Conversely, the LUMO, positioned at -1.23 eV, represents the lowest unoccupied 
energy level within the complex. Intriguingly, the electron density in the LUMO 
is notably populated around carbon atoms near the chlorine and silicon atoms 
of octadecyltrichlorosilane. This spatial distribution suggests that the LUMO is 
associated with regions of higher electronegativity within the molecular structure, 
particularly in proximity to the chlorine and silicon atoms. The presence of 
electron density around these specifi c atoms indicates potential sites for electronic 
interactions and reactivity.

The distinct localization of electron density in both the HOMO and LUMO orbitals 
underscores the unique electronic landscape of the WS2-octadecyltrichlorosilane 
complex. The alkyl groups and the regions near chlorine and silicon atoms emerge 
as key contributors to the electronic structure, infl uencing the overall behavior and 
reactivity of the molecular system.

The preferential localization of the HOMO around alkyl groups is noteworthy 
as it signifi es a potential electron-donating character of these groups within the 
complex. This electron-rich environment around the alkyl groups may contribute 
to the stabilization of the molecular structure and infl uence the overall chemical 
reactivity. Understanding the role of alkyl groups in the HOMO provides valuable 
insights into the electronic aspects of the WS2-octadecyltrichlorosilane complex, 
with implications for its behavior in various chemical processes.

On the other hand, the LUMO's electron density around carbon atoms near 
chlorine and silicon suggests a potential electron-accepting character in these 
regions. This localized electron defi ciency may render these sites more susceptible 
to interactions with electron-rich species, infl uencing the complex's reactivity. The 
distribution of electron density in the LUMO provides valuable information about 
potential reaction sites and areas of higher electron affi  nity within the molecular 
structure.

In this regard, Figure 3 sheds light on the electronic structure of the WS2-
octadecyltrichlorosilane complex through the visualization of its HOMO and 
LUMO orbitals. The distinctive localization of electron density around alkyl groups 
and specifi c carbon atoms near chlorine and silicon atoms highlights the role of 
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these regions in shaping the electronic properties of the complex. Understanding 
the electronic landscape of the WS2-octadecyltrichlorosilane complex is crucial for 
predicting its reactivity and behavior in various chemical environments, contributing 
to the broader understanding of nanomaterial interactions and applications.

The investigation into enhancing the photosensitive properties of WS2 
nanosheets through the introduction of alkyl spacers has revealed intricate details 
at the atomistic level. The study involves a comprehensive analysis of structural 
and energetic modifications, as illustrated in Figures 1, 2, and 3, and Table 1 and 2. 
The integration of alkyl spacers is aimed at improving the overall performance of 
WS2 nanosheets for advanced photosensitive applications.

In Figure 1, the 2D structures of tungsten disulfide (WS2) and 
octadecyltrichlorosilane provide a foundational understanding of the molecular 
entities involved. This visual representation serves as a starting point for exploring 
the atomistic modifications introduced in subsequent analyses.

Table 1 outlines the simulation setups, delineating the systematic approach 
employed in Quantum Chemical Calculations using the GAMESS program with 
the lanl2dz method. This rigorous computational framework ensures accurate 
and reliable results. The chosen computational model includes pure WS2 and 
octadecyltrichlorosilane, setting the stage for a detailed exploration of their 
individual and combined characteristics.

Figure 2 delves into the optimized structures of key molecular components. 
Subfigures (A), (B), and (C) visually articulate the inherent geometry of pristine 
WS2, the molecular arrangement of octadecyltrichlorosilane, and the spatial 
configuration resulting from the WS2-octadecyltrichlorosilane interaction, 
respectively. Bond distances between tungsten and sulfur atoms in WS2 play a 
pivotal role in determining structural stability. Subfigure (C) highlights a significant 
alteration in the W-Si bond distance, indicating the successful integration of alkyl 
spacers into the WS2 structure.

Table 2 provides a quantitative analysis of the energies associated with WS2, 
octadecyltrichlorosilane, and the modified WS2-octadecyltrichlorosilane complex. 
The enhanced overall energy of the WS2-octadecyltrichlorosilane complex suggests 
favorable modifications induced by alkyl spacers at the atomistic level. This 
improvement in structural and energetic properties holds promising implications 
for the photosensitive behavior of WS2 nanosheets.

Figure 3 complements the discussion by offering a visual representation of the 
HOMO and LUMO orbitals of the WS2-octadecyltrichlorosilane complex. The 
distinctive electron density patterns in these orbitals, with the HOMO around 
alkyl groups and the LUMO near carbon atoms adjacent to chlorine and silicon, 
provide insights into the electronic landscape of the complex. This understanding 
is crucial for predicting reactivity and behavior in various chemical environments, 
contributing to the broader understanding of nanomaterial interactions.

This multi-faceted investigation into WS2 nanosheets modification using alkyl 
spacers combines computational simulations, structural optimization, and electronic 
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structure analysis. The atomistic modifications introduced through alkyl spacers 
demonstrate significant enhancements in both structural stability and energetic 
properties, positioning this research at the forefront of nanomaterial engineering 
for advanced photosensitive applications.

Conclusions
In conclusion, the investigation into enhancing the photosensitive properties 

of WS2 nanosheets through atomistic modifications with alkyl spacers has 
yielded promising outcomes. The optimized structures of pristine WS2, 
octadecyltrichlorosilane, and the WS2-octadecyltrichlorosilane complex, as 
depicted in figure, reveal distinctive geometries and a notable change in the 
W-S bond distance upon integration of the alkyl spacer. This alteration signifies 
successful structural modifications at the atomistic level.

The energy analysis, summarized in table, further emphasizes the positive 
impact of alkyl spacer incorporation. Pristine WS2 and octadecyltrichlorosilane 
exhibit stable energy profiles, while the WS2-octadecyltrichlorosilane complex 
displays a synergistic energy state, suggesting enhanced stability resulting from the 
interaction between WS2 and the alkyl spacer.

These findings collectively highlight the potential of alkyl spacers to effectively 
tailor the structural and energetic properties of WS2 nanosheets. The observed 
changes in bond distances and energy values imply a significant influence on the 
electronic and optical characteristics of the modified WS2, with implications for 
improved photosensitive behavior.

The presented results contribute valuable insights to the field of nanomaterial 
engineering, showcasing the feasibility of fine-tuning WS2 properties for enhanced 
applications in optoelectronics. Future endeavors may explore the underlying 
mechanisms driving these modifications, paving the way for the development 
of advanced materials with tailored functionalities for diverse technological 
applications.
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РАКИШЕВ БАЯН РАКИШЕВИЧ
(к 90-летию со дня рождения)

Выдающийся ученый-горняк, действительный член Национальной 
академии наук Республики Казахстан, заслуженный деятель РК, доктор 
технических наук, профессор, почетный ректор Казахского национального 
исследовательского технического университета им. К. И. Сатпаева Баян 
Ракишевич Ракишев родился 15 марта 1934 года. 

После окончания с отличием Казахского горно-металлургического 
института с 1957 по 1965 годы он работал на Коунрадском руднике 
Балхашского горно-металлургического комбината в должностях начальника 
смены, начальника цеха и карьера. В 1964 году без отрыва от производства 
успешно защитил кандидатскую диссертацию.

Дальнейшая его трудовая деятельность связана с родным вузом. С 1966 по 
1987 годы доцент, профессор, заведующий кафедрой теоретической механики, 
в период с 1988 по 2016 год заведующий кафедрой открытых горных работ, 
с 1980 по 1993 год научный руководитель проблемной лаборатории новых 
физических методов разрушения горных пород и отраслевой лаборатории 
технологии буровзрывных работ КазПТИ им. В.И. Ленина. С 2016 года по 
настоящее время он профессор кафедры «Горное дело», почетный ректор 
Казахского национального исследовательского технического университета 
им. К.И. Сатпаева. 

Под руководством Б. Ракишева факультет Автоматики и вычислительной 
техники занимал передовые позиции в научно-исследовательской, учебно-
производственной и общественной деятельности. Факультетский ансамбль 
«Досмукасан» сформировался, состоялся как творческий самодеятельный 
коллектив и стал популярным в странах СНГ. О творческой деятельности 
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«Досмукасан» и роли декана Баяна Ракишева в его становлении рассказывается 
в кинофильме «Досмукасан», выпущенном Казахфильмом в 2020 году.

В должности ректора он всю свою силу и энергию отдавал расширению связей 
науки с производством, практической подготовке будущих специалистов. Тогда 
в КазПТИ впервые в Казахстане были организованы специализированные 
студенческие отряды для прохождения производственных практик, открылось 
несколько филиалов кафедр на базе предприятий и НИИ. Активно внедрялись 
договоры о научно-техническом содружестве и подготовке специалистов по 
прямым связям с предприятиями. Контингент иностранных студентов из 
37 стран в то время составлял внушительную цифру – более 300 человек. 
Существенно улучшилось состояние материально-технической базы 
института. КазПТИ им. В.И. Ленина был одним из ведущих высших учебных 
заведений СССР. 

Баян Ракишевич создал стройную теорию  разрушения реального  массива 
горных пород действием взрыва ВВ. Разработал  аналитические методы 
определения расположения зарядов ВВ в массиве, гранулометрического 
состава взорванной горной массы, затрат энергии ВВ  на дробление, 
перемещение и графо-аналитические методы определения размещения  
разнородных пород в развале, параметров технологий буровзрывных и 
экскаваторных работ, обеспечивающих наименьшие количественные и 
качественные потери. 

Баяном Ракишевым сформулированы стратегические задачи рационального 
освоения недр и комплексного использования полезных ископаемых, 
обоснованы системы их обеспечения, разработаны горно-геологические, 
геометрические модели сложноструктурных блоков месторождений, 
математические модели минерального сырья на различных этапах его 
переработки, позволяющие управлять уровнем извлечения как основных, 
так и сопутствующих полезных компонентов в концентрат, в металл, что 
чрезвычайно важно в условиях систематического снижения содержания 
профильных металлов в руде и увеличения спроса на редкие металлы в связи 
с развитием высоких технологий. 

Разработанные математические модели стабилизации качества 
многокомпонентной руды для оперативного управления внутрикарьерным 
усреднением и состоянием минерального сырья на каждом из этапов его 
переработки способствуют совершенствованию экономически эффективных 
технологий добычи и переработки полезных ископаемых.

Научными работами, выполненными на высоком теоретическим уровне 
и оригинальными практическими разработками, получившими признание 
горной общественности, академик Б.Р. Ракишев внес большой вклад в горную 
науку и промышленность, создал научную школу в области эффективного 
разрушения массивов пород и разработки полезных ископаемых в режиме их 
рационального использования недр, подготовил 9 докторов, 30 кандидатов 
технических наук, 9 докторов PhD, сотни магистров и инженеров. 
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Академик НАН РК Б.Р. Ракишев является автором около 800 научных и 
учебно-методических работ, в том числе 15 монографий, 6 аналитических 
обзоров, 14 учебников и учебных пособий, 50 авторских свидетельств и 
патентов на изобретения, более 100 статей в изданиях в базе данных Scopus и 
Web of Science.

За заслуги в области научной, педагогической и организационной 
деятельности Б. Р. Ракишев награжден орденами Трудового Красного Знамени 
и «Парасат», шестью медалями СССР и РК, Почетной грамотой Верховного 
Совета Казахской ССР, удостоен почетного звания «Заслуженный деятель 
РК», является лауреатом Республиканской премии им. К.И. Сатпаева. 

Баян Ракишевич и сейчас ведет активную научно-исследовательскую, 
научно-организационную работу, являясь научным руководителем проектов 
Министерства науки и высшего образования РК, председателем диссертационного 
совета по защите докторских диссертаций, руководителем докторантов PhD, 
вице-президентом ОО «Союз ученых Казахстана», почетным президентом 
Горнопромышленного союза Казахстана, членом редколлегий журналов 
Казахстана, России, Украины и Узбекистана. 

Поздравляя Баяна Ракишевича с юбилеем, желаем ему здоровья, 
благополучия и дальнейших творческих успехов.

Министерство высшего образования и науки РК,
Национальная академия наук РК,
Казахский национальный исследовательский  
технический университет им. К.И. Сатпаева,
редакции журналов «Доклады НАН РК» и 
«Вестник НАН РК» 
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