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Pegepar

ATanMplmn  k00a epeKIIe 3JEKTPIIK KOHE MAarHUTTIK
Kacuertepi Oap Mertamn (He OoiMaca KapThLIAHOTKI3TII)
ANIEKTPOATAp  apachlHa (HAHOCAHbUIAYFa) OpHAJIACTBHIPBLIFaH
MoJIeKyanap TYpIiHJEri HaHOHBICaHIap/IaH TYpaThIH
HaHOXKYHeNep/IiH KBaHTTHIK-TAaChIMAJIayIIbLIBIK CHITaTTaMalapbiH
3epTTeyre apHaiaraH. MyHAaill HbpICaHJap HAHOAJIEKTPOHUKAHBIH
Heri3ri OeJCEeHII JJIEMEHTTEpI PETIHAE IKYMBIC JKacaumpl:
HAHOJIMOATAP, HAHOTpPaH3UCTOpJAp >KoHE Oackamap. JlereHmeH,
HaHOKYPBUIFBUIAIIBIH SHEPTEeTUKAIIBIK CHUMaTTamasapsl
TEOMETPUSIIBIK OJIIIEMIEP MEH MOJIEKYJalapAblH 3JIEKTPOH/IbI
KYPBUIBIMIAPBIHBIH KilIiripiM e3repicine ne toyenni. COHIBIKTaH
oChI k00ana (OipiHII KaruaaTTapJaH) HaHOKYPbUIBIMIAp Oipereit
AIIEKTPIIIK JKOHE MAarHUTTIK KacweTTepi 0ap HaHOKYPBUIBIMIAPIbI
Kypy YIIIH TaHJamajabl, COHAAW-aK oOJapJblH KBAaHTTHIK-
TachIMAJIAYIIbl  CHIAaTTamajapel  3eprreneni. Hormxkecinae
HAHOXYHenep/iiH KBaHTTHIK TachIMalAaybl Typallbl )KaHa JEepeKTep
aIbIHATBIH Oonaapl. HaHOKYphUTBIMIApABl Kypy YIIiH epeKiie
ANEKTPJIIK JKOHE MArHUTTIK KacueTTepi 0ap HaHOKYPBUIBIMIAPIbI
13Iey JKOHE TaHAay KYPri3iieldi >KOHE OJIapJbIH TeOMETPHUSICHIH
OHTAWNAH/BIPY, JJEKTP OPICIHIH OCEPIHEH HAHOKYPBUIBIMIAP/IBIH
IC-OpEKEeTIH ecenTeyre apHalFaH KeTKUTIKTI MATEeMaTUKAJIBIK KOHE
KOMITBIOTEPITIK MO/JIeNTb KYpbLIa/Ibl. DNEKTPOHIBIK,
HAaHOKYpalIIapaslH  (HAHOAMOATAP, HAHOAWBIPHII-KOCKBIIITAP,
HaHOCEHCcOopJIap) MOJEINb/epl JKacaja/bl )KOHE OJIap/IbIH OHTAMIIbI
napameTpiiepl TaHAalalbl, HETI3T1 3JIEKTPTAChIMAIayIIBLIBIK
cuUmaTTaManapblH aHbIKTaNafgbl. KOMIBIOTEpPIIK MOJENbICYIIH
OpTYpJi  QMICTEepPiH  KOJJaHa  OTHIPHIN,  OIpAIEKTPOH]IBI
TPaH3UCTOPJIAPAAFEl AJIEKTPOHMABI TachIMalay MEXaHU3MJIEPiH,
OJIAPJBIH HETI3T1 AMEKTPO(PHU3UKANIBIK CUMATTaMaJIAPbIH aHBIKTAY
MakcaThblH/a  KeWeHJl 3epTrey  okyprizimeni. Kemiprekti
HaHOKYPBUTBIMIApAa CIWH-TOYEI/I TackIMaiay KyOBUIBICTApHI
3epTTeNnedl, ONapHAblH Heri3iHAe CHOUHAIK CY3rl MOJAeNbIepi
Jacanajpl. ACKBIHOTKI3TIIITIK HAHOKYpPbUIbIMAApAa OipHelle
perTik  AHzapeeB  Iarbulybl  3(QEKTICIHIH  epeKUIeTiKTepi
3epTTenei. ANBIHFAaH iprefi 3aHIbUIBIKTAp HaHOAIEKTPOHUKAHBIH
J)KaHa TEPCHEeKTUBTI DIEKTPOHIBIK KYPBUIFBUIAPBIH  KYpYFa
naiganaHeuTysl MyMKiH. TeMeHemem i Kyhenep/iiH KBaHTTHIK-
TachIMaJIAYIIBUIBIK KACHETTEPiH 3epTTey OaphICHIHAA abIHFaH
HOTIDKENIEp  DJICKTPOHHWKAHBIH  DJIEKTPOHMABIK KOMIIOHEHTTEPiH
KIIIpeHTy MaKcaThIH 1A MaliJaaHbLUTYbl MYMKIH.

O3sexkriJiri

COHFBI KBIIAPBI JICKTPOHUKATA KAPKBIHIBI aliFa JKBUDKY
Oaiikanyna, OHBIH HETi3Ti  OarbIThl  OOJNBIIT  DJIEKTPOHIBI
OemiKTepIIH MUHUATIOPU3AIUACH TaOblIaapl. KpeMHMit MeH ramuit
apCceHM/ll HeTi31HJer! 3aMaHayH >KapThUIAHeTKI3TiIl 3JIEKTPOHUKA
OChl MaTepuaAapJblH 1preiii CcUMarTaMajapbiHa OaiIaHBICTHI
o3iHIH (u3uKanblK meriHe xkerTi. COHIBIKTaH Ka3ipri yakKbITTa
MUKPO- KOHE HAHODJICKTPOHUKAHBIH JKaHA THIITI 3JIEKTPOHIBI




KYPBUIFbLUIAPBIH xacay YIIIiH, OakplIayFra KEJIeTIH
ANIEKTPO(U3UKAIBIK KacueTTepl 0ap jkaHa MaTepHaiapabl Urepy
o3ekTi. OcbIFaH 0aIaHBICTHI JOCTYPIIl KapThlJIaid OTKI3TIIITEpIeH

tyOereiini XKaHa AIIEKTPO(YU3UKAIIBIK KacHeTTepIMEH
EpEeKIICIICHETIH 3K30TUKAIBIK Marepuaniap Heri3iaae
HAHOJICKTPOHUKAHBIH JKaHa OarbpITTaApBI namyna.

HaHonnekTpoHHKaHbIH MyHJall OaFbITTapblHA ACKBIHOTKI3TIIITIK,
OpPraHUKANbIK, MOJIEKYJAIBIK JoHE Oip  DIEKTPOHUKAHBI
JKaTKpI3yFa 00iaabl, MYHJA JXYMBIC OOBEKTIJIEpl HAHOOJIIEeM/II
KYpBUIBIMAAP 0O0JIBITT TaObLIA/IbI. Kasipri yaKbITTa
HaHODJICKTPOHUKA 3JIEMEHTTEPIHIH JTaMybl Keoip
npolyieManapJplH Tmaiga OonmybIMeH Oasyliaabl, MBICATBI, aTOM
OJIIIEMIHJICT] JJIEMEHTTEP/IIH IamMaJaH ThIC OpHAJACybl KE31HIIEe
"OeliopraHuKabIK" KypbUIBIMIAPIaH KbUIYIbI KETipY, YHEPTUSHBI
TYTBIHYIBI A3alTy JKOHE OHIMIUIIKTI apTThIPy, HEHPOHIIBIK
JKeJNIep MEH HaHO3JIEKTPOHMKA HJIEMEHTTEPIHIH YHIeCIMALIIT,
JKaHa Ti30eK 2JEMEeHTTEPIHIH KpeMHU TuiatdopMachiHa KOCHLTYHI,
COHJAi-aK MAaKpO KOHTAKTUIepPAiH KbICKa TYWBIKTATybl MEH
OY3bUTY BIKTUMAJBIFBL. ATanfaH MpoOieManapabl MIeIy YIIiH
HAHOKYPBUIBIMIIAP/IaFbl  3JIEKTPOHIBIK KOJIK MEXaHU3MJEPiHiH
CPeKIIETIKTEPIH YKaH-)KAKThl KEIICH]I ipreii >KOHE KOoJIaHOasbI
3epTTey KaxkeT. CoHabIkTaH Oipereil ()yHKIIMOHAIABI KacueTTepi
0ap HAHOKYPBUIBIMAAPIBI 13/Iey KOHE OJIApJbIH HETI31HJE JKOFaphI
TUIMJI HaHOKYPBUIBIMAAPABI JaMBITy KOHICHCALMSIIAHFaH KyH
¢u3uKacel MEH (U3HMKAIBIK DSJCKTPOHUKAHBIH ©3€KTi MIHAETI
0OJIBIII TaObLUIAIBL. byn )K00a HaHORJICKTPOHUKAHBIH
MEPCIICKTHBANIBIK  AJIEMEHTTEPIH Kypy Ke3iHAe TYBIHIANUTHIH
Moceneniepai  3epTTeyre >KoHE IIelIyre, COHAai-aKk OChIHIA
HAHOKYPBUIBICTAP/ABIH ~ KBAHTTHIK-KOIKTIK  CHITATTaMaJapbIH
TEOPUSIIBIK TaJIayFa apHaIIFaH.

MakcaTtsbl

byn  ’xko0aHBIH  MakcaThl  DJEKTPOHIBIK  TBHIFBI3JIBIK
GyHKIMOHAIBl  TEOpUACHIHBIH  (OlpiHIN  KarujaaTTapaH),
aitupiManbl ['pun ¢ynkuusiceinsie onicidin (DFT + NEGF) xone
0acka CaHIBIK MOJIEIBACY OMICTEpIHIH WICHOEpIHIE Ky3ere
achIpbUIAbl:  THIMJI HAHOZJIEMEHT kacay YIIiH Oipereit
(GYHKIMOHANBIK KacueTTepi Oap HaHOKYPBUIBIMAAPABI TaHJAy;
OJIapJbIH HETI31HJe HAHOKYPBUIFBUIAPJBIH dp TYpJl YATUIEpiH
’acay - HaHOJIUOATAap, HAHOTPAH3UCTOpPJAp, HAHO aKbIpaTbII-
KOCKBIIITAp JKOHE OacKaiap; HAHOKYPBUIFBUIAPABIH KBAHTTHIK-
TachIMaJlZayIibl CUMaTTaMallapblH 3€pTTEY, OJIAP/bIH 3JEKTP KOHE
MarHuTTIK KACUETTEPIH 3EPTTEY.

Kyriserin HoTHIKeICP

— HanokypbuibIMaapasl Kypy YUIIH Oiperei aJeKTpiiK kKoHe
MarHuTTIK KacuerTepi 0ap jkaHa HaHOKYPBUIBIMAAPIBI 13/1E€CTipy
Kyprisuteni, onapasiH reomerpusuiapsl PBE, B3LYP xone T.6.
AIMacy-KOppeSLMUIBIK - (YHKIMOHAJAAPBIMEH  JKaJIIbUIaHFaH
TPagUuEeHTTIK KYBIKTAYbI (GGA) KOJ1aHa OTBIPBIII
OHTaMIaHABIPHUIA/IbI, AIIEKTP epici ocepiHeH
HAHOKYPBUIBIMJIAP/IbIH 1C-OpPEKETIH ecenTey VIIIH KEeTKLTIKTI
MaTEeMaTHKAIIBIK JKOHE KOMIBIOTEPIIIK MOJAEIBIEP HKacaaabl.

— DNEeKTpOHIBl HAaHOKYPBUIFBUIAPABIH - HaHOIUOITApIBIH,
HaHOANBIPHINT-KOCKBIILITAPAbIH, HAHOCEHCOPJIAP/BIH - JKEKE JKOHE
KYpAeJi MOJEKylIaJapAblH HETI3IHAE jKacalajabl, OHTAWJIBI




nmapameTpiiep TaHAalaabl JKOHE OJIAPABIH HETI3T1  DJEKTPIIiK
CHUMaTTamajapsl ecenTenei.

— Op TYpAl  KOMIIBIOTEPJIIK  MOJCNBICY  OHICTEPiH
KOJIJIaHAThIH SHI0(yIUIepeHepre, mpu3MaHIapra koHe 0acka aa
HaHOMaTepHayiapra HETi3/IeITeH oip 3JIEKTPOHIBI
TpaH3UCTOpJIAp/a IEKTPOHBI TachbiMalgay MeXaHU3Mepl KaH-
JKaKThl ~ 3€pPTTENIN,  OJIApABIH  HETi3rl  3JIEKTPOPHU3HKAIBIK
cUMaTTamaliapbl aHBIKTAJIa bl

— Opryprai T€OMETPHUSIIBIK ¢durypanapsl Oap
KBa3UMETPUSIIBIK ~ KOMIPTEKTI  HAHOKYPBUIBIMJIApAA  CIIMHTE
TOYENII KOJIKTIH 9Cep €Ty epEeKIIeNIKTEpl 3epTTEeNil, OJapbIH
HETI31H/Ie CIMHIK CY3TiHIH MOJIENbepi jKacaiaibl.

— OTKI3rimTiH opTYpJl THUMIIHACTI HaHOMaTepHAIIapaAaH
TYpaThIH ACKBIHOTKI3TIIITIH HAHOKYPBUIBIMIAPBIHAAFEl OipHere
perTik  AHmpeeB  miarbuly  A(PQEKTICiHIH  epeKIIeniKTepi
3epTTeNeTiH  Oomagsl  KOHE MEPCHEKTHBAIBI  AJIEKTPOHIIBIK
KPUOAJICKTPOHABIK ~ KYPBUIFBUIAPABI  KYPy  YUIIH  OCBHIHJAM
HAHOKYPBUIBIMIIAPABI  TaijanaHy  OOWBIHINIA  YCBIHBICTAP
yKacajapl.
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