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Аталмыш жоба ерекше электрлік және магниттік 

қасиеттері бар металл (не болмаса жартылайӛткізгіш) 

электродтар арасына (наносаңылауға) орналастырылған 

молекулалар түріндегі нанонысандардан тұратын 

наножүйелердің кванттық-тасымалдаушылық сипаттамаларын 

зерттеуге арналған. Мұндай нысандар наноэлектрониканың 

негізгі белсенді элементтері ретінде жұмыс жасайды: 

нанодиодтар, нанотранзисторлар және басқалар. Дегенмен, 

наноқұрылғыладың энергетикалық сипаттамалары 

геометриялық ӛлшемдер мен молекулалардың электронды 

құрылымдарының кішігірім ӛзгерісіне де тәуелді. Сондықтан 

осы жобада (бірінші қағидаттардан) наноқұрылымдар бірегей 

электрлік және магниттік қасиеттері бар наноқұрылымдарды 

құру үшін таңдалады, сондай-ақ олардың кванттық-

тасымалдаушы сипаттамалары зерттеледі. Нәтижесінде 

наножүйелердің кванттық тасымалдауы туралы жаңа деректер 

алынатын болады. Наноқұрылымдарды құру үшін ерекше 

электрлік және магниттік қасиеттері бар наноқұрылымдарды 

іздеу және таңдау жүргізіледі және олардың геометриясын 

оңтайландыру, электр ӛрісінің әсерінен наноқұрылымдардың 

іс-әрекетін есептеуге арналған жеткілікті математикалық және 

компьютерлік модель құрылады. Электрондық 

наноқұралдардың (нанодиодтар, наноайырып-қосқыштар, 

наносенсорлар) модельдері жасалады және олардың оңтайлы 

параметрлері таңдалады, негізгі электртасымалдаушылық 

сипаттамаларын анықталады. Компьютерлік модельдеудің 

әртүрлі әдістерін қолдана отырып, бірэлектронды 

транзисторлардағы электронды тасымалдау механизмдерін, 

олардың негізгі электрофизикалық сипаттамаларын анықтау 

мақсатында кешенді зерттеу жүргізіледі. Кӛміртекті 

наноқұрылымдарда спин-тәуелді тасымалдау құбылыстары 

зерттеледі, олардың негізінде спиндік сүзгі модельдері 

жасалады. Асқынӛткізгіштік наноқұрылымдарда бірнеше 

реттік Андреев шағылуы эффектісінің ерекшеліктері 

зерттеледі. Алынған іргелі заңдылықтар наноэлектрониканың 

жаңа перспективті электрондық құрылғыларын құруға 

пайдаланылуы мүмкін. Тӛменӛлшемді жүйелердің кванттық-

тасымалдаушылық қасиеттерін зерттеу барысында алынған 

нәтижелер электрониканың электрондық компоненттерін 

кішірейту мақсатында пайдаланылуы мүмкін. 

Өзектілігі Соңғы жылдары электроникада қарқынды алға жылжу 

байқалуда, оның негізгі бағыты болып электронды 

бӛліктердің миниатюризациясы табылады. Кремний мен галий 

арсениді негізіндегі заманауи жартылайӛткізгіш электроника 

осы материалдардың іргелі сипаттамаларына байланысты 

ӛзінің физикалық шегіне жетті. Сондықтан қазіргі уақытта 

микро- және наноэлектрониканың жаңа типті электронды 



құрылғыларын жасау үшін, бақылауға келетін 

электрофизикалық қасиеттері бар жаңа материалдарды игеру 

ӛзекті. Осыған байланысты дәстүрлі жартылай ӛткізгіштерден 

түбегейлі жаңа электрофизикалық қасиеттерімен 

ерекшеленетін экзотикалық материалдар негізінде 

наноэлектрониканың жаңа бағыттары дамуда. 

Наноэлектрониканың мұндай бағыттарына асқынӛткізгіштік, 

органикалық, молекулалық және бір электрониканы 

жатқызуға болады, мұнда жұмыс объектілері наноӛлшемді 

құрылымдар болып табылады. Қазіргі уақытта 

наноэлектроника элементтерінің дамуы кейбір 

проблемалардың пайда болуымен баяулады, мысалы, атом 

ӛлшеміндегі элементтердің шамадан тыс орналасуы кезінде 

"бейорганикалық" құрылымдардан жылуды кетіру, энергияны 

тұтынуды азайту және ӛнімділікті арттыру, нейрондық 

желілер мен наноэлектроника элементтерінің үйлесімділігі, 

жаңа тізбек элементтерінің кремний платформасына қосылуы, 

сондай-ақ макро контактілердің қысқа тұйықталуы мен 

бұзылу ықтималдығы. Аталған проблемаларды шешу үшін 

наноқұрылымдардағы электрондық кӛлік механизмдерінің 

ерекшеліктерін жан-жақты кешенді іргелі және қолданбалы 

зерттеу қажет. Сондықтан бірегей функционалды қасиеттері 

бар наноқұрылымдарды іздеу және олардың негізінде жоғары 

тиімді наноқұрылымдарды дамыту конденсацияланған күй 

физикасы мен физикалық электрониканың ӛзекті міндеті 

болып табылады. Бұл жоба наноэлектрониканың 

перспективалық элементтерін құру кезінде туындайтын 

мәселелерді зерттеуге және шешуге, сондай-ақ осындай 

наноқұрылыстардың кванттық-кӛліктік сипаттамаларын 

теориялық талдауға арналған. 

Мақсаты 

 

Бұл жобаның мақсаты электрондық тығыздық 

функционалы теориясының (бірінші қағидаттардан), 

айнымалы Грин функциясының әдісінің (DFT + NEGF) және 

басқа сандық модельдеу әдістерінің шеңберінде жүзеге 

асырылады: тиімді наноэлемент жасау үшін бірегей 

функционалдық қасиеттері бар наноқұрылымдарды таңдау; 

олардың негізінде наноқұрылғылардың әр түрлі үлгілерін 

жасау - нанодиодтар, нанотранзисторлар, нано ажыратып-

қосқыштар және басқалар; наноқұрылғылардың кванттық-

тасымалдаушы сипаттамаларын зерттеу, олардың электр және 

магниттік қасиеттерін зерттеу. 

 

Күтілетін нәтижелер 

 

– Наноқұрылымдарды құру үшін бірегей электрлік және 

магниттік қасиеттері бар жаңа наноқұрылымдарды іздестіру 

жүргізіледі, олардың геометриялары PBE, B3LYP және т.б. 

алмасу-корреляциялық функционалдарымен жалпыланған 

градиенттік жуықтауды (GGA) қолдана отырып 

оңтайландырылады, электр ӛрісі әсерінен 

наноқұрылымдардың іс-әрекетін есептеу үшін жеткілікті 

математикалық және компьютерлік модельдер жасалады. 

– Электронды наноқұрылғылардың - нанодиодтардың, 

наноайырып-қосқыштардың, наносенсорлардың - жеке және 

күрделі молекулалардың негізінде жасалады, оңтайлы 



параметрлер таңдалады және олардың негізгі электрлік 

сипаттамалары есептеледі. 

– Әр түрлі компьютерлік модельдеу әдістерін 

қолданатын эндофуллерендерге, призмандарға және басқа да 

наноматериалдарға негізделген бір электронды 

транзисторларда электронды тасымалдау механизмдері жан-

жақты зерттеліп, олардың негізгі электрофизикалық 

сипаттамалары анықталады. 

– Әртүрлі геометриялық фигуралары бар 

квазиметриялық кӛміртекті наноқұрылымдарда спинге 

тәуелді кӛліктің әсер ету ерекшеліктері зерттеліп, олардың 

негізінде спиндік сүзгінің модельдері жасалады. 

– Ӛткізгіштің әртүрлі типіндегі наноматериалдардан 

тұратын асқынӛткізгіштің наноқұрылымдарындағы бірнеше 

реттік Андреев шағылу эффектісінің ерекшеліктері 

зерттелетін болады және перспективалы электрондық 

криоэлектрондық құрылғыларды құру үшін осындай 

наноқұрылымдарды пайдалану бойынша ұсыныстар 

жасалады. 
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