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Данный проект направлен на изучение квантово-

транспортных характеристик наносистем с уникальными 

эксплуатационными электрическими и магнитными 

свойствами, представляющие собой нанообъекты в виде 

молекулы, помещенные между металлическими (либо 

полупроводниковыми) электродами (в нанозазор). Такие 

объекты выступают в роли базовых активных элементов 

наноэлектроники: нанодиоды, нанотранзисторы и другие. 

Однако энергетические характеристики наноустройств 

сильно зависят от малейшего изменения геометрических 

размеров и электронных структур молекул. В проекте (из 

первых принципов) будут подобраны наноструктуры с 

уникальными эксплуатационными электрическими и 

магнитными свойствами для создания наноустройств, а также 

исследованы их квантово-транспортные характеристики. В 

результате будут получены новые данные о квантовом 

транспорте наносистем. Будет осуществлен поиск новых 

наноструктур с уникальными электрическими и магнитными 

свойствами для создания наноустройств, оптимизированы их 

геометрии с помощью обобщенного градиентного 

приближения с разными обменно-корреляционными 

функционалами, построены адекватные математические и 

компьютерные модели для расчета поведения наноструктур 

под влиянием электрического поля. Будут разработаны 

модели электронных наноустройств – нанодиоды, 

нанопереключатели, наносенсоры – на основе как 

одиночных, так и комплексных молекул, будут выбраны 

оптимальные параметры и рассчитаны их основные 

электротранспортные характеристики. Будут комплексно 

исследованы механизмы электронного транспорта в 

одноэлектронных транзисторах и определены их основные 

электрофизические характеристики. Будут исследованы 

особенности эффекта спин-зависимого транспорта в 

квазидвумерных углеродных наноструктурах с различными 

геометрическими формами и разработаны на их основе 

модели спинового фильтра. Будут исследованы особенности 

эффекта многократного андреевского отражения в 

сверхпроводящих наноструктурах. Полученные 

фундаментальные закономерности могут быть полезными 

для создания новых перспективных электронных приборов 

наноэлектроники. Научные результаты по изучению 

квантово-транспортных свойств низкоразмерных систем 

могут быть полезными для миниатюризации электронных 

компонентов электроники. 

Актуальность  В последние годы наблюдается интенсивный прогресс в 

электронике, центральным направлением которой является 



миниатюризация электронных компонентов [1-3]. 

Современная полупроводниковая электроника на основе 

кремния и арсенида галлия уже подошла к своему 

физическому пределу, обусловленному фундаментальными 

характеристиками данных материалов. Поэтому в настоящее 

время для создания новых типов электронных приборов 

микро- и наноэлектроники все более актуальным становится 

освоение новых материалов с контролируемыми 

электрофизическими свойствами [4]. В этой связи, 

развиваются новые направления наноэлектроники на базе 

экзотических материалов, отличающихся принципиально 

новыми электрофизическими свойствами от традиционных 

полупроводниковых. К таким направлениям 

наноэлектроники можно отнести сверхпроводниковую, 

органическую, молекулярную и одноэлектронику, где 

рабочими объектами являются наноразмерные структуры. В 

настоящее время развитие элементов наноэлектроники 

замедлилось в связи с появлением некоторых проблем, таких 

как отвод тепла от «неорганических» конструкций при 

сверхплотном расположении элементов атомных размеров, 

уменьшение энергопотребления и увеличения 

быстродействия, совместимость элементов нейронных сетей 

и наноэлектроники, соединение новых элементов схемы с 

кремниевой платформой, а также высокая вероятность 

короткого замыкания макроконтактов и пробоя. Для решения 

перечисленных проблем требуется всестороннее 

комплексные фундаментальные и прикладные исследования 

особенностей механизмов электронного транспорта в 

наноструктурах. Поэтому поиск наноструктур с уникальными 

функциональными свойствами и разработка на их основе 

высокоэффективных наноустройств является актуальной 

задачей физики конденсированного состояния и физической 

электроники. Данный проект посвящен исследованию и 

решению задач, возникающих при конструировании 

перспективных элементов наноэлектроники, а также 

теоретическому анализу квантово-транспортных 

характеристик подобных наноустройств. 

Цели Целью настоящего проекта является в рамках теории 

функционала электронной плотности (из первых принципов), 

метода неравновесных гриновских функций (DFT+NEGF) и 

других методов численного моделирования: подбор 

наноструктур с уникальными функциональными свойствами 

для создания эффективных наноустройств; на их основе 

создание различных моделей наноустройств – нанодиоды, 

нанотранзисторы, нанопереключатели и другие; 

исследование квантово-транспортных характеристик 

наноустройств, изучение их электрических и магнитных 

свойств. 

Ожидаемые 

результаты 
 Будет осуществлен поиск новых наноструктур с 

уникальными электрическими и магнитными свойствами для 

создания наноустройств, оптимизированы их геометрии с 

помощью обобщенного градиентного приближения (GGA) с 



обменно-корреляционными функционалами PBE, B3LYP и 

другие, построены адекватные математические и 

компьютерные модели для расчета поведения наноструктур 

под влиянием электрического поля. 

 Будут разработаны модели электронных наноустройств 

- нанодиоды, нанопереключатели, наносенсоры – на основе 

как одиночных, так и комплексных молекул, будут выбраны 

оптимальные параметры и рассчитаны их основные 

электротранспортные характеристики. 

 Будут комплексно исследованы механизмы 

электронного транспорта в одноэлектронных транзисторах на 

основе эндофуллеренов, призманов и других наноматериалов 

с применением различных методов компьютерного 

моделирования и определены их основные 

электрофизические характеристики. 

 Будут исследованы особенности эффекта спин-

зависимого транспорта в квазидвумерных углеродных 

наноструктурах с различными геометрическими формами и 

разработаны на их основе модели спинового фильтра. 

 Будут исследованы особенности эффекта 

многократного андреевского отражения в сверхпроводящих 

наноструктурах, состоящих из комбинации сверхпроводника 

с наноматериалами различных типов проводимостей, и 

выработаны рекомендации по применению подобных 

наноструктур для создания перспективных электронных 

приборов криоэлектроники. 
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