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C NOMOIIBI0O KBAaHTOBO-MEXaHUYECKUX ITOAXOIOB MCCAEAOBAHBI 3JIEKTPOHHBIE U 3JEKTpOGU3NYECKUE
cBoiicTBa T-KOHTaKTHBIX COEAUHEHUI HAa OCHOBE TOHKHUX XUPAJTbHBIX OMHOCTEHHBIX YIJIEPOAHBIX HAHO-
Tpy6ok (OYHT) u rpacdeHOBOI 3Ur3ar-HaHOJICHTHI C MO3UIIMK UX IPUMEHEHUsI B KAUeCTBE aBTOOMUCCH -
OHHBIX HAHOSMUTTEPOB JIE3BUIHOTO TUIIA C AaTOMAPHOU TOJIIIIUHON 3MUTUPYIOIIETO JIE3BUS. YCTaHOBJIEH
(hakT pe3Koro yMeHbIIIEH!UsI KOHTAKTHOTO 3JICKTPUYECKOTO CONMPOTUBIICHUS Ha 87% IUIsl UCCIenyeMOoro
TpexrmoiatocHuKa (T-KOHTaKTa) CO CTOPOHBI ABYX KOHTAKTOB, B KAYECTBE KOTOPBIX BHICTYNAIOT MOJTyOEeCKO-
HeyHble OYHT. ConpotupieHue rpadeHOBOI 3Ur3ar-HaHOJEHTbI, MOAKIIOYAeMON TMepreHINKYISIPHO
koHTakTaMm u3 OYHT B cocTaBe TpexmnoitocHUKa, CPABHUMO C COITPOTUBIIEHUEM CaMOii HAHOJIEHTBI U CO-
crasiseT ~3.3 KOM. [TokazaHo, 4YTO KOBaJICHTHBIE CBSI3U rpaceHOBBIX JIEHT C HAHOTPYOKAaMU TIpeaoIpeie-
JISIIOT OOJIBIIYIO TIPOYHOCTh Ha Pa3pbIB B CWJILHBIX 9JIEKTPUYECKUX TTOJISIX, YTO 00eCcTieYnBaeT LIEJIOCTHOCTh
ATOMHOI CTPYKTYPBI JaXe B SJEKTPHYECKUX MOJISIX HaMpskeHHOCTIo ~1.5 X 108 B/HM. BrIsiBICHO, 4TO
MeXaHMYeCcKas CHJIa 3JICKTPUUECKOTO TT0JIs1, cocTaBiistiomas 23...36 HH, BuI3bpIBaeT eproamdeckue nedop-

MallMi aTOMHOTO KapKaca ¢ yactoroit ~1.25 TTir.
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BBEAEHWE

B HacTosiiiee BpeMsi MHTEHCUBHO PAcTET YMCIIO
o0bnacTeii ¢ IpUMEHEHNEM HUTEOOPa3HBIX CTPYKTYP U3
aTOMOB yIJIepoja — yriiepogHbIX HAaHOTpYOoK (YHT). B
3JIEKTPOHUKE YIJIEPOJHbIE HAHOTPYOKM CUMTAIOTCS
MEePCNEeKTUBHBIMU KaHAUAATAMU JJIs CO3MaHUSI TThe-
30pPE3UCTUBHBIX 3JIEMEHTOB [1, 2], mpeobpa3zoBareseil
COJTHEUHOM 3Hepruu [3—5], HakonmuTene >HEepTUum
[6—9]. OmHuM n3 coBpeMeHHBIX TpuMeHeHt YHT
SIBJISIETCS CO3[aHue MPOBOISIIUX KaHAJOB C BbICO-
Koit mpoBoammMocThio [10, 11] 6narogapst nx mpeBoc-
XOIHBIM BJIEKTPUYECKUM, TEPMUUYECKUM U OMNTHYEC-
CKUM cBoiicTBaM [12—18].

DTH HOBBIE HaIlpaBJIeHMsI IPUMEHEHMIA COITPOBOXK-
JIAfOT IIPOJOJDKAIOIIEEeCsI pa3BUTHE XOPOIIETO M3BECT-
HOT'O HaIlpaBJIEHUs — CO3IaHMS Ha OCHOBE IUIEHOK U3
YHT BbICOKO3((PEKTUBHBIX aBTOSMUCCUOHHBIX KaTO-
JI0B. XOJIOMHASI SMUCCHUS DJIEKTPOHOB YIJICPOIHBIMU
HaHOTpyOKaMM Oblia OTKphbITa B XX B. YcCHeniHeie
paGoThl B 3TOM HamnpaBJIEHUU IPOBOAMIN HaydHbIE
rpynnsl }0.B. I'visteba 1 H.M. Cununnsiga [19—21].
BriepBrie ObUIM MOKa3aHBI BRICOKME aBTOIMUCCHUOH-

HbIe XapaKTePUCTUKU MJICHOK C BEPTUKAIBLHO OPUEH-
TUpoBaHHBIMU YHT.

B HacTosi111e€ BpeMst U3BECTHO, UTO HEe MEeHee Tep-
CIIEKTUBHBIM HaHOMAaTEepUaJIOM IS SMUCCUOHHOM
IEKTPOHUKU SIBIISIETCS rpadeH. YHUKaJIbHEBIE CBOM -
cTBa rpadeHa U ero MpoU3BOMHBIX MO3BOJISIIOT pac-
cMaTpuBaTh UX KaK Hauboee IepCcreKTUBHBIE MaTe-
puabl IJIST CO3TaHUsI KOHIEeHCAaTOPOB [22—24], aspo-
rejieii u ceHcopoB [25—27]. OobenuHeHue YHT u
rpadpeHa B TMOPUAHBIE CTPYKTYPhl OTKPBIBACT ITyTU
IS TIOJIyYeHMsI HOBBIX MaTepraioB ¢ MHOTOOOEIA -
IOIIMMHU CBOMCTBaMU, 00YCJIIOBJCHHBIMU CUHEPIeTH -
yecKUM 3(P@HEeKTOM OT COYeTaHUsI CTPYKTYp pa3HOM
pasMmepHocTH [28—34]. YcmieHue TeX WJIM WHBIX
CBOMCTB KOMITO3UTHOTO rpad)eH-HaHOTPyOHOro Ma-
Tepuaja IO CpaBHEHUIO C OTIEIbLHBEIMU TPYOKOil M
rpac)€HOM BO MHOT'OM 3aBUCHUT OT TEXHOJIOTHUU U3TO-
TOBJICHUSI TUOPUAHBIX coenuHeHuit rpacdeH/YHT u
THIIA UX coeMHeHMs. B yacTHOCTH, OOJIBIIION MHTEPEC
MPEACTABIISIIOT MCCIIENOBAaHUSI, HaIIlpaBJICHHBIE Ha
MOJIyYeHHE COSIMHEHU 13 KOBaJeHTHO-CBSI3aHHBIX
HaHOTPYOOK M rpadeHa [35—40]. Takue coequHeHUS
00JIamaloT YAy4IIIEeHHBIMU JIEKTPUYECKMMU M MeXa-
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HUYECKMMM CBOMCTBAMU I10 CPAaBHEHUIO CO CBOMCTBA-
MU aTOMapHO TOHKOTo rpadeHa. s ux nmoay4eHust
WCIIOJIB3YIOTCS Pa3/IMIHbBIE TEXHOJOTHU: OTXKUT (hyHK-
muoHanm3upoBaHHbIX YHT Ha menHoii dosbre 6e3
BBEJIEHUS ITOCTOPOHHUX MCTOYHUKOB yriiepoaa [41],
TEPMUUYECKOE XMMMNYECKOE OCaXIECHHE U3 Ta30BOM
¢da3pl rpadeHOBBIX TUICHOK Ha METHOM (poirbre, Io-
kpbiToii YHT [42]. I3roToBI€HHbBIE TIJIEHKU 00J1agatoT
MMOBEPXHOCTHBIM corpoTusiieHneM 300 Om/kBagpar
W TIPO3PavHOCThIO 96.4%, a co3maHHbIe Ha MX OCHOBE
MOJIEBbIE TPAH3UCTOPHI ITOKA3aJIM YAYy4IIEHHOE OT-
HOLLIEHUE TOKOB BKJTIOYEHUSI U BBIKTIOUEHUS 1y, /L n
110 CPAaBHEHUIO C YUCTHIM I'pa)€HOM.

Jag M3roToBIEHMS THOPUIHBIX TpadeH-HAHO-
TPYOHBIX YIJEPOAHBIX MJIEHOK C HAacTpanMBaeMbIMU
aBTOPMHUCCUOHHBIMUA CBOMCTBaMU pa3paboTaH Me-
TOI, OCHOBaHHbI1 Ha HU3KOBAKYYMHOM OTXUTE alie-
TaTa LEJUTIONO3bl Ha HUKEJIEBOM IMOBepXHOCTU [43].
M3rotoBieHHbIE C TTOMOIIBIO 3TOTO METOIA TMOPUIHbIE
IUIEHKU O0JIaialoT HU3KMM 3HAUYEHWEM HAaIlpSLKEHHO-
CTH 3JICKTPUIECKOTO I10J1s1 BKoueHus 2.12 B/MkM 1ipu
IJIOTHOCTU TOKa amuccuu 10 MKA/cM?, 4TO IIpeBoC-
XOIUT aHAJOTMYHBbIE XapaKTepUCTUKU TIJIEHOK W3
YHT [43]. U3roToBieHre THOPUIHBIX KOMIIO3UTHBIX
MatepuanoB rpadpeH/YHT ¢ yaydiieHHBIMUA aBTO-
SMUCCUOHHBIMU CBOMCTBAMU — OJIHA 13 aKTyaJIbHbIX
CcoBpeMeHHBIX 3aia4 [44—49]. B pabote [47] 1moka3aHo,
YyTO OJaromapsi ONTUMaAIILHOMY MacCOBOMY COOTHO-
meHuto YHT k rpacdpeny (5 : 1) ymasoch 3HAYUTETBHO
YIYYIIUTh aBTOOMUCCUOHHBIE XapaKTePUCTUKU TU-
opunHbix cTpykTyp YHT/rpacdeH, B ToM uucie 10-
OUTbCH CIeAyIOIIMX IoKa3aTesieil: 3JeKTpUUecKoe
nosie BKiatoueHust 0.79 B/MKM, moporoBoe ajieKTpu-
yeckoe noje 1.05 B/MkM, MakcumajibHasl IJIOTHOCTh
toka 0.1 MA/cM? U KO3(DPUUMEHT YCUIIEHUS TI0JA
~1.3 x 10*.

B T0 ke BpeMs1 1Jisl yCIIeIIHOro MpUMEHEHUsI rpa-
¢en/YHT cTpyKTyp B 3MUCCHUOHHOI 3JIEKTPOHUKE
HEOOXOAUMO UCCIIEIOBATh MX TMOBEICHUE MPU KpU-
TUYECKUX JIEKTPUUECKHUX TOJISIX, TPUBOMASIIIUX K Me-
XaHUYEeCKOMY paspyllueHuio. ITogoOHBIX 3KcIepu-
MEHTaJIbHbIX MCCJIEIOBAaHUN Ha TaHHBI MOMEHT He
MIPOBOAWIOCH, TIO3TOMY IPOTHOCTUYECKU TEOPETH-
yecKMii aHam3 mosedeHus rpadeH/Y HT-cTpykTyp B
CUJIBHBIX TIOJISIX OUYe€Hb BakeH. DPEKTUBHBIM UHCTPY-
MEHTOM TaKOTO aHaIu3a SIBJISIETCS KOMITbIOTEPHOE MO-
JIEKYJISIPHOE MOJIEJIMPOBAaHE, KOTOPOE paHee YCIICIITHO
MPUMEHSJIOCH IS TIPOTHO3MPOBaHUST JIEKTPOHHBIX,
BJIEKTPUYECKUX Y SMUCCUOHHBIX CBOMCTB rpacheH/YHT
pasnmaHoi Tontoornu [50, 51].

Llenb naHHOI paboThI — MCCIENOBAaTh KOMITO3UTHbBIE
IUIEHKW Ha OCHOBE Ipad)eHa U OMHOCIOMHBIX YIJIEPOI-
HbIX HaHOTPYOOK (OYHT) ¢ KoBajleHTHBIMM CBSI3SIMU
HaHOTpyOKa—rpadeH, dopmupytoiumu T-o0pa3Hbie
COEIVMHEHUS] B COCTABE TJIEHKMU.

PAJVUOTEXHUKA 1 SJIEKTPOHUKA

ITTYXOBA, CJIIEITHEHKOB

1. ATOMHAA CTPYKTYPA, DJIEKTPOHHOE
CTPOEHMUME U SJIEKTPOITPOBOAHOCTD
CYMNEPBAYENKU T'PA®EH/YHT
C T-ObPASHBIM KOHTAKTOM

s ucciaeqoBaHUsl aTOMHOTO U 3JI€KTPOHHOTO
crpoenus rpader/OYHT-HanoctpykTyp ¢ T-obpa3-
HBIM KOHTAaKTOM OBIJT TpUMEHEH MeTo (pyHKIIMOHAaIa
TUIOTHOCTU Ha 0a3e CHJIbHOM CBSI3W C CaMOCOIJIaco-
BanueM no 3apsany (SCC DFTB). Oror meTon peanu-
30BaH B opuruHajabHOU mnporpamme Kvazar/Mizar
[52, 53]. st HaXoxXAeHWST paBHOBECHOI KOH(UTrypa-
LUK CyNepbsIIeiKy KBa3u-1D-CcTpyKTyphl ¢ perymsip-
HbeiMu T-o00pa3HbiMu KoHTakTamu rpadeH/OYHT
HeoOXoauMo ObUIO pEelIuTh MUHUMAKCHYIO 3a1ady.
OTBICKMBaEMBIii ITI00aIbHBIN MUHUMYM IOJTHOM SHEP-
TUU CYTIEPBSIUYEKN C COOTBETCTBYIOIIMMMU IIEPUOIM -
YeCKMMU TPaHWYHBIMU YCJIOBUSIMU OTBEUYAET paB-
HOBECHOII 3HEpreTMYeCKM CTaOWIBHOI aTOMHOM
KoHuUTrypaunu. BappupyeMbpIMHu TTapaMeTpamMu sIB-
JISTIOTCST BCE KOOPAMHATHI BCEX aTOMOB U JJIMHA BEK-
TOpa TPAHCIISILIUU.

ATOMHAasI CTPYKTypa MOJYy4eHHOII paBHOBECHOM
CYIIepBbIYEKN IIpencTaBiieHa Ha puc. la. Cymepsb-
sg4eifika comepXuT 722 aToma, U3 KOTOphIX 364 aToma
006pa3yloT KapKac XupaxbHoM Tpyoku (6,5). Eciu 1re-
pyoI MHOANBUAYAJIBHOM HAHOTPYOKM (6,5) cocTaBsi-
eT 4.064 HM, TO mepuol CYIepbIYeiiKN COCTABIISIET
4.9 uMm. OT™MeTHM, 4TO TpyOKa (6,5) BEIGpaHa He CITy-
YaifHO, MOCKOJIBKY II0 CTaTUCTUKE UMEHHO 3TOT THUII
OYHT cocraisieT 6OJIBIIYIO OO CPEIr BCETO Mac-
cuBa OYHT, nmonydyaeMoro B xone cuHTe3a. [padeH B
9TOM CTPYKTYype MpeacTaBiaeH 4YeIlyHKOi HIIMHOM
3.92 uM u mmpuHoi 2.4 HM. Pasmepsl rpacdeHoBoit
YelIyiK1 HEe MOTYT TOYHO COOTBETCTBOBATh IJIMHE
OVYHT (6,5) u3-3a ee XUpaJbHOCTU, TTOSTOMY JIJIMHA
YelIyiKky OblUIa B3sITa HECKOJIBKO MEHbIIIE, YeM JIJTMHA
OYHT. KoHTakTHasi 006JlacTb HaHOTpyOKa—rpadeH
oOpa3oBaHa KOBaJIEHTHBIMHU CBS3SIMH, 0OecIIeunBa-
IOLIMHU O0COOYIO MTPOYHOCTh TAKOTO KOHTaKTa. Jmm-
Ha C—C-cBs3eii B 3T0i1 00actu coctapiseT ~0.157 HM.
B oGmactu coenmHeHUsT TpyOKM ¢ rpaceHOM B Cy-
nepbsyeiike oopasyroTcs MITU- U CEMUYTOJbHUKMU.

J1s1 mccaenoBaHusl SJIEKTPOHHBIX CBOMCTB I10OJIY-
yeHHoTo T-00pa3HOro KOHTaKTa MpeaioXkeHa KBU -
BaJICHTHasI cXeMa TpexmoatocHuka (puc. 10). OnHa
npencTaBieHa TpeMs conpoTtusiaeHusIMu R1, R2 n R3,
JIJIS1 pacyeTa KOTOPBIX MPEeABAPUTETHHO BBIUUCIISIIOTCS
BEJIMYMHBI 3JIEKTPOIIPOBOIHOCTA B TpeX Hampasiie-
augx 1-2, 1-3 m 2—-3. K T-o6pa3HOMYy KOHTaKTy
MPUCOCIUHSIOTCS JBE MOJIyOeCKOHEUHbIC B HAIlpaB-
JIEHUSIX — Y 1 + Y HaHOTpyOKM (6,5) 1 OIyOeCKOHEUHAsI
B HampasiieHnU +X rpadeHoBas 3ur3ar-HaHOJICHTA.
ITonybeckoHeuyHble HAHOTPYOKU U rpadeHoBass Ha-
HOJICHTa BBICTYNAIOT B KauyeCTBE 3JIEKTpomoB. Jlis
T-o00pa3HOro KOHTaKTa pacCYMTaHBl IJISKTPOHHBIN
CHeKTp, aHepruss PepMu U dHepreTUIeckas 1eab ¢
YYETOM YKa3aHHBIX ITOJIyO€CKOHEYHBIX 3JIeKTPOIOB.
Te ke xapaKTepUCTUKU PacCUYUTAHbI W i1 KBa3u-
Ne 10
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Puc. 1. Ctpykrypa T-o6pasHoro coennHenus rpacderH/OYHT: a — cynepbsiueiika T-o6pa3HOTo KOHTaKTa; 6 — SKBUBaJEHTHAsI
cXeMa TPEXIOJIIOCHOTrO KOHTaKTa 7, K KOTOPOMY ITOICOEIMHEHBI IBE MOJIyOeCKOHEYHbIE HAHOTPYOKU (6,5) 1 1o1y0ecKoHeY -

Hasi rpacheHOBasI HAHOJICHTA.

1D-cTpyKkTyp ¢ peryasspHbiIMu T-00pa3HBIMU KOH-
taktamu rpadper/OYHT. B Tab6n. 1 mpencraBiieHbI
METPUYECKUE, DHEPTETUUECKIE U IJIEKTPOHHBIE Napa-
MeTphl i nHouBuayanbHoit OYHT (6,5), uHouBuM-
IyaJibHOW rpacdeHOBOI 3uUr3ar-jeHTbl, T-o0pa3sHoro
KOHTaKTa B TPEX HaIpaBJIEHUSX, a TaKXKe sl KBa3u-
1D-cTpyKkTyp ¢ peryasspHbiIMu T-00pa3HBIMU KOH-
TaKTaMMU.

W3 maHHBIX TaOJIUIBI BUIHO, YTO €Can IJ1d T-00-
pa3Horo KoHTakTa Kak 0 D-o0bekTa xapaKTepHO 3Ha-
yeHue ypoBHsT Pepmu —5.46 3B, To y 6ecKOHEUHOI
1D-crpykTyphl 3Ha4eHUE ypoBHSI DepMu MOTHSIIOCH
no —4.52 3B, 4TO CcpaBHMMO CO 3HAYCHHEM IS
OVYHT (6,5). Onnako ecau OYHT xapakTtepu3soBa-
Jach Oonpmoii 1enplo ~1 3B, 1O 1D-Tpa-
¢en/OYHT-cTpykTypa He MUMEeT I111eJIM BOOOIIIE, T.€.
€€ MPOBOJIMMOCTb MEET METaJIJIMYSCKUIT XapakTep.

st pacdyeTa COIPOTUBIIEHUSI IPUMEHSIETCS W3-
BECTHBIN ITOAXO/ K YMCIIEHHOM OLIEHKE 3JIEKTPOIIPO-
BOIHOCTH, UCTTIOJIB3YyIOMINi (hopmam3m Jlangayspa-
ByTTrkepa 1 BeIpaxkeHUe CICAYIONIETo BUAA:

Gziz

2—ezmTEFE—EaIE 1
=5 [ TEF(E-EyaE. )

e 7(E) — ¢yHKUMS IIpONyCcKaHUs JIEKTPOHOB, Xa-
pakTepu3yoIIasi KBaHTOBO-MEXaHMIECKYIO TIpOo3pad-

HOCTb IPOBOISILIETO KaHAaJIa B 3aBUCYMOCTH OT SHEPI U
JIBIDKYIIErocs II0 HeMy 3JIeKTpoHa (IIPOBOASIINIA
KaHaJl — CTPYKTypa, 3aK/IOYeHHass MEXAy IByMs
KoHTaKkTaMM), Er — sHeprust @epMu MaTeprajia KOH-
TaKTOB, e — 3apsif AJEKTPOHA, 4 — TTocTosIHHAs [1naH-
Ka, e2/h — KBaHT IPOBOAUMOCTH ISl EAMHCTBEHHOTO
KaHaJla IPOBOAMMOCTH. DTO 3HAUYEHUE YABANBAETCS
B CBSI3U C YYETOM CIIMHA 31I€KTPOHOB. DYHKIIMS TEILIO-
Boro yumpeHust F( E) paccuuTbiBaeTcs 1o popmyJie

1 2 F
F(E)= sech , 2
r(£) 4k, T kT )

rne kg — nocrosiHHas bosibliMaHa, 7'— TemIiieparypa.
HMHuterpan, npeacraBieHHbIil B ¢popmyne (1), pac-
CMaTpHUBaeTCsd Ha HeOOJBIIOM WHTEpBaje dHEPruu
n3-3a QyHKUMM TeruioBoro ymupeHus. Ilpu sTtom
HauOOIbIINI BKJIaA B BEIMYMHY (DYHKIIUH TIPOITYC-
KaHUsI BHOCSIT 3HAUEHMSI DSHEPTUM BOJIU3U DHEPTUU
®epmu B uHTepBatte [Er — o, Ep + o (= 0.2, 0.3 3B).
DyHKIMS TPOIMYCKaHUS 3JEKTPOHOB OMNpeaessieTcs
BBIpaXXeHUEM

N

T(E)=%ZTr(FS(E)GA(E)l"d(E)GR(E)), 3)

k=1

4 R
rme G* (E), G" (E)— COOTBETCTBEHHO OIlepexKalo-
Was U 3anasasiBaromas GyHkumuy [puHa, onuceiBa-

Taommuna 1. MeTpuyeckue, SHepreTUYecKre 1 3JIeKTPOHHBIC ITapaMeTPhbl UCCIIEAYyEeMbIX YIJIEPOIHBIX HAHOCTPYKTYP

CTpyKTYpHhI L, um Eg, 5B E,, 5B R, xOM
1D — YHT (6,5) Y. 4.064 —4.50 0.95 368.31
1D — 3ur3ar-HaHoseHTa X:0.246 —4.70 0.00 3.16
T1 (YHT B HanpaBiaeHu# — Y) —Y: 4.090 —5.46 0.00 18.50
T2 (YHT B Hanpasinenuu + Y) +Y:4.090 —5.46 0.00 18.50
T3 (HaHOJIeHTa B HanpaBiieHUu + X) +X:0.246 —5.46 0.00 15.40
1D — YHT/rpaden Y: 4.090 —4.52 0.00 4.19

IMpumeuanue: L — 1inHa BeKTopa TpaHcasiuuu, Ex — yposenb @epmu, E, — 1unprHa 9HepreTUYeCKOi 1enu; R — 3HaueHUsl SJIeKTPHU-

YECKOro CONnpoOTUBIICHUSA.
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Puc. 2. ®yukuus nponyckanust uHauBunyaibHoit OYHT (6,5) (myHkTupHast KpuBasi) 1 rpacdeHOBOM HAaHOJIEHTHI (CILIOIIHAS
KpuBasi) (a), a TakKKe TPEXITOJIIOCHUKA, TIpecTaBlieHHOro T-o6pa3HbiM KoHTakToM rpacdeH/OYHT (6): mist morydbeckoHeYHOit
OVYHT, xoHTakTupyioieii ¢ T-obpa3HbIM coearHeHUEM B HampaBjieHuu —Y (1) u +Y (2), 1 171 KOHTaKTa MoJIy0eCKOHEeUHOM
rpaeHOBOI 3UT3ar-HaHOJIEHTHI ¢ rpadgeHOBOI Yennyiikoil T-o0pa3Horo coenuHeHus: B HampaBieHU +X (3). CrutonrHbie
BepTUKaJIbHbIE JUHUU — YpoBHU PepMmu rpacdeHoBoli HaHOJIEHTHI (a) U T-o06pa3Horo coenuHeHwust (0), MyHKTUPHbIE BEPTHU-

KaJibHbIC TMHUU — ypoBHU DepMu HaHOTPYOKH (a, 0).

I0I1[1i€ KOHTAKT C 3JIEKTpoaaMu, Tr — cjien MaTpulibl
nepenauu, I'((E), I' ,(E) — MaTpulbl yHIUPEHUS YPOB-
Hel s ucToka s U croka d. Muanyeckuii cMbICI
dyHk1MKM nponyckanus 7T(FE) 3akiiroyaeTcsl B BEpO-
STHOCTU Mepexo/ia Yepe3 NMPoBOASIIUN KaHa JIeK-
TpoHa ¢ sHeprueit E, (B cilyuae HECKOJIbKUX KaHAJIOB
MPOBOJIUTCS CYMMUPOBaHMEM IIO0 BCEM KaHajlaM
npoBoauMocTi). @yHK1us T(F) OTBICKUBAETCS CyM-
MHPOBaHUEM II0 BCEM TOuKaM MepBoii 30HbI bpuii-
mo3Ha (N — 941CJI0 TOYeK 0OpaTHOTO IIPOCTPAHCTBA).
TouHocTths pacyera 7(FE) onpenessieTcsl pa3drMeHUEM
obpaTtHoro rpoctpaHcTBa. DPOEKTUBHBIM pa30MeHU -
€M SIBJISIETCSI TO, KOTOPOE 00ECTIeunMBaeT CXOAMMOCTb
¢byHKUMY TpoITycKaHus (C yBeJIMYEHEeM Yrc/ia TOYeK
npocrtpaHcTBa k dyHkuust T(E) He meHsieTcs). B maH-
HOI1 pabote mpuMeHseTcs armapar GyHkumit I'prHa—
Kennpima, KoTopblii TO3BOJISIET pellIaTh HECTallMOHap-
Hoe ypaBHeHue IlIpenuHrepa misl CIOXHBIX CHUCTEM.
Martpuiibl I'priHa pacCUMTHIBAIOTCSI B BUIE

-1

G"(E)=|E'S. - H. - Zz,. (E)| , (4)

N
rne £ — eauHuU4YHas MaTpuua (paHT oIlpenessieTcs

paHIroOM MaTpUILbl TEPEKPBIBAHUN S, aTOMHBIX Op-
OuTaneil MpoBOASIIIEro KaHaja), KoTopass yMHOXe-
Ha Ha BeJIMYMHY SHEPIUM 3JIeKTpoHa £ U K KOTOpOii
Job6aBjieHa OCCKOHEUYHO Majlasi KOMILJIEKCHasi IO-
0aBka; H, — raMWIbTOHUAH MIPOBOJSIIEIO KaHaa, a

2.;-MaTpuiia COOCTBEHHBIX YHEPTUil i-TO KOHTAKTa.
MaTpuibl COOCTBEHHBIX DHEPTU — ITOIIPABKU K ra-

PAJUOTEXHUKA U BJIEKTPOHUKA

MIIBTOHUAHY, KOTOpbIe OOYCJIOBJICHBI B3aMMOJICH-
CTBHEM IIPOBOJISIIETO KaHala C KOHTaKTaMU:
X (E)=(E'S -7 )G (E)(E'S,-), (9

rae T; —4acTb raMWIbTOHMAaHA CUCTEMBI, XapaKTEepU-
3yromiasa B3aMMONEHCTBUE IIPpOBOIAIIECTIO KaHalla U

i-TO0 KOHTaKTa, G, — Marpuia [puHa 1S U30JUpO-
BaHHOIO [-TO KOHTakTa. Martpuibl COOCTBEHHBIX
SHEPIUil IBJISIOTCS KOMILIEKCHBIMY, B KOTOPBIX JIeii-
CTBUTEJIbHASI YaCTh CBsI3aHa CO CIIBUTOM 3HEpreTuye-
CKUX YPOBHEI MPOBOISIIEro KaHajla, a MHUMasl — C
YIIMPEHUEM YPOBHET; MAaTPUILIbI YIIMPEHMS YPOBHEM
JUIST KaXXIO0ro M3 KOHTAKTOB ITPEACTaBIISIIOT COOOM
YABOCHHBIE MHMMBIE YacTHM MaTpul] COOCTBEHHBIX
DHEPIUii TeX K€ KOHTAKTOB:

%k

L (E)=i(Z(E)-%; (E)) (6)

PacuyeT 351eKTpONPOBOIHOCTA PEATU30BAaH B OPUTH-
HaJbHOM nmporpamme Kvazar/Mizar [52, 53].

B mepBy1o ouepenp ObLIM paccuuTaHbl (QYHKIIIN
nponyckanust 3sekTpoHoB T(EF) OYHT(6,5) u rpa-
¢eHOBOI1 3ur3ar-HaHojeHTbI. [Ipodum 3tux ¢GyHK-
LWii, HOPMUPOBAHHBIE HA KBAHT IPOBOAMMOCTH e*/h,
npencTaBieHBl Ha puc. 2a. O6e 1D-cTpykTyphl Xa-
PaKTEepU3YyIOTCS CTYyIIEHYaThIM HpoduiieM QYHKIIUN
nponyckanus. 3HauyeHus1 ypoBHsI Pepmu npeacraB-
JIEHBI B Ta0JI. 1, KaKk 1 BEeKTOpa TpaHCAILUU L, TaM ke
yKa3aHo HalTpaBJIeHne TpaHcassuun. M3 puc. 2a BuI-
HO, 4TO rpageHOoBasi HAHOJEHTa XapaKTepu3yeTcs
MUKOM UHTEHCUBHOCTH Ha ypoBHe Depmur, a HAaHO-
TpyOKa MMEET HYJEBYIO IPOBOAMMOCTL B MHTEPBAJIE
Ne 10
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Puc. 3. Ilnenka Ha ocHOBe kBa3u-1D-cTpyktyp ¢ perynsipabiMmu T-oO0pa3HBIMM KOHTAKTaMU: a — aTOMHOE CTpoeHue; 6 —

(yHK1LIMS TTpOITyCKaHUSI DJIEKTPOHOB.

(—5.0; —4.05) 3B. Ha ocHoBe (pynkmuit 7(F) paccunra-
HBI 3JIEKTpUYECKHE CONPpOTUBIeHUs R (cM. Ta6. 1). Ha
ypoBHe DepMu rpaceHoBas 3Ur3ar-HaHOJIEeHTa UMe-
€T MUK IMTPOBOJUMOCTH, UTO XapaKTEPHO JIJIs1 TAHHOTO
THUIIA HAHOJIEHT M3-3a KpaeBoro 3ddekra, m 3TO
npefonpeaeisieT Majoe conpoTusiieHne 3.16 kOM.
ComnpotusieHrue HaHOTpyOKH Oosiee yeM B 100 pas
MpeBbIIIaeT CONPOTUBIEHUE rpaddeHOBOM HAHOJIEH-
ThI, TOCKOJABKY OYHT (6,5) siBisieTcss moJayIpoBO/I-
HUKOBOIA.

Taxoke ObLIM pacCUYUTAHBI COIPOTUBIICHUSI KOH-
TaKTOB TpexmnoiaocHuka R1, R2, R3 (cM. puc. 16). Ha
puc. 20 TipuBeAeHBI MPOMPUIN COOTBETCTBYIOLINX
dyHKLMIA TTponycKaHus. 1 aHaaM3a pacCUUTaHHBIX
npodwrein GyHKIIUM IIPOIYyCKAHUS TPEXIOIIOCHUKA
Ha puc. 26 nokazaH npoduias OYHT (6,5), ypoBeHb
®epmu T-obpazHoro coeaHeHUS U ypoBeHb PepMu
HaHOTPYOKU. BumHo, 4TO B pe3ynbraTe 00pa3oBaHUs
rpacdeH/OYHT-koHTakTa ypoBeHb DepMu CIBUTA-
ercst BieBo. [1pu aToMm 1mienb hyHKIMU TPOITyCKaHUS
111 OYHT 4detko mmpocMaTpuBaeTcsi, HO OHa HAXOOUT-
cs1 npasee Ha 0.5 3B ot ypoBHS DepMU TPEXIIOTIOCHU -
ka. B Tabs. 1 mpuBeneHbl pacCUMTaHHbIE COMTPOTUBIIE-
Husg. Kak 1 MOXHO OBLIO OXMIIATh, COIIPOTUBJICHUS
nonkimodeHus noiyoeckoHeuyHbIX OYHT x Tpexmo-
JIIOCHUKY ONMHAKOBBI M WX 3HAYEHUSI MEHBIIE I10
CPaBHCHUIO C COIIPOTHUBIICHMEM MOMKIIOYCHUS IO-
JIybecKoHeYHOM rpadeHOBOM HaHOJeHTHL. Bce Tpu
3HAYEHUSI COTPOTUBIJICHMS B ~5 pa3 00JIbIIIe CONTPOTUB-
JIEHUsI HAHOJIEHTHI, HO B ~20 pa3 MeHbIlIe COIPOTHUBIIC-
nusg OYHT (6,5). Takum 06pa3oM, yCTaHOBJIEHA BBICO-
Kasi 2JIEKTPOIIPOBOIHOCTL T-00pa3HOro CoenMHEHUS
rpacdeH/OYHT, yTo 00yca0BIMBaAETCSI KOBAJICHTHBI-
MU CBSI3SIMU MeXOy rpadeHOBOI CTPYKTYpOil U Ha-
HOTPYOKOIiA.
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Hanee ObLla paccuuMTaHa 3JIEKTPOIIPOBOTHOCTH
KBa3u-1D-CcTpyKTypsl ¢ peryasipHbIMA T-00pasHBEIMUI
KoHTakTaMU. ITogoOGHbIe CTPYKTYPHI B COCTaBe TJICHKU
00pa3yroT MaTPUYHBII KaTOH C PETYJISIPHO pacmojio-
KEHHBIMU I'pa)€HOBBIMI HAHOOMUTTEPAMU aTOMap-
Hoii ToimuHbl (puc. 3a). [Ipodunab GyHKIUU MPO-
MyCKaHUs KBa3u- 1 D-cTpyKTypbl 3HAUNTEIBHO OTJIN -
yaeTcs ot npoduns misa T-obpa3zHoro Konrakra. Ha
ypoBHe Depmu —4.52 3B HaXoaUTCsI MUK UHTEHCUB-
Hoctu ~0.8 kBaHTa mMpoBoauMMOCTU. Hammune nuka
MHTEHCHUBHOCTU OOYCJIOBJIMBAET HU3KOE COIPOTUB-
JIEHUE TTI0I00HOM CTpYKTYpHI (cM. Tab:. 1). Ee comnpo-
tuBJieHue 4.19 KOM Tos1bKO B 1.3 paza 6osibliie conpo-
TUBJICHUSI MTHIWBUAYaJIbHON TpaeHOBOM JICHTHI.

2. TIOBEAEHUE KBA3M-1D-CTPYKTYPbLI
C PETYJIAPHBIMU T-KOHTAKTAMHA
B CUJIBHbBIX SJIEKTPUYECKHX ITOJIAX

st MomenupoBaHUsSI TIOBEIECHUSI UCCIEeNyeMbIX
rpacper/OYHT cTpyKTyp B CUJIBHBIX 3JI€KTPUIECKUX
nossix ¢ HanpsbkeHHocTbio 107...108 B/cMm 6buta nc-
M0JIb30BaHAa KBAHTOBAsl MOJIEKYJISIpHasl OUHAMMKa
bopHa—OmnneHreiimepa Ha ocHoBe MeToma SCC
DFTB ¢ npuMeHeHreM pacllipeHHOro JIarpaHXKaHa
[54]. DToT Nomxon codyeTaeT B ceOe IyJIIIe TOCTHKESHUST
nonaxona Kap—ITappuneio u bopHa—OnmneHreiimepa.
Pacuetsl npoBoauavchk ¢ BpeMeHHbIM 111arom 0.5 ¢c.
Hanpasnenne craoBBIX JUHUN TT0JIs1 OBLIO BEIOPAHO
BIOJIb OCU X, T.6. MAKCUMYM HaMpsSKEHHOCTU TTOJIST
MPUXOOWJICS Ha KpaeBble aTOMbl rpa)eHOBOI KOMITO-
HeHTBhI. OOHapyXeHO, YTO YaCTUYHOE pa3pylIiecHe Ha-
YyyMHaeTca NpU HarpsokeHHocty nong 1.5 x 108 B/cm
yKe B TeUCHUE MePBOii MMKOCEKYHIbI C MOMEHTA T10-
sIBJIeHUs BHelHero moJjs. [Tpu aTom rpadeH npak-
TUYECKU TOJHOCTbIO OTPBIBAETCS IMOJIEM OT HaHO-
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Puc. 4. IloBenenue kBasu-1D-cTpykTypsl ¢ peryasipHbiMu T-o6pa3sHbiMy KoHTakTamu rpader/OYHT B nojie HanpskeHHO-

crsio 108 B/cM: a — nepuonnyeckure U3MeHEeHUsI aTOMHOTO KapKaca Cyrnepbsueiikiu BO BpeMeHU; 0 — OCLIMJUISALIUM paauyca
OVYHT (cruiomiHast KpuBasi) U IIOTEHIIMAJIbHOM 9HEPIUM (KOHTYpP Cepoit 001acTh).

TPyOKM, U caMa HaHOTPYyOKa B MECTE OTPbIBA TEPITUT
JIOKaJIbHBIE pa3pbIBbl KOBAJEHTHBIX CBSI3EHA.

BaxxHbiM MoMeHTOM noBeneHus rpadperH/OYHT-
CTPYKTYP B CHJIBHBIX ITIOJISIX SIBJISICTCSI HE TOIBKO UX
pa3pylieHre, HO M 3aKOHOMEPHOCTHU IedopMainii
aTOMHOTO OCTOBa. JIJIs1 paCKpPBITUSI TUX 3aKOHOMEPHO-
CcTeil ObUIa MpoBelcHa cepysi MOJICKYJIIPHO-IUHAMM-
YeCKMX CUMYJISILIVIA TTOBEICHUSI CTPYKTYP BO BHEIIHUX
nossix 107...10% B/cm (c marom 1 B/HM) B TeueHue
TMepBBIX 3...5 TIC ¢ MOMeHTa mosTBIeHUs moJist. OOHa-
PYXEHO, 4TO MPU HampsKeHHocTax noud 107...4 X
x 107 B/cM aTroMHBI Kapkac KBas3u-1D-cTpykryp
WCIIBITBIBAET He3HaYUTeIbHbIe Aedopmanu. OmgHaKo
IIpY YBEJIMYEHNN HANPsDKEHHOCTH 10 5 X 107 B/cm n
0ojiee B MOBEACHUM aTOMHOTO KapKaca HayWlHaloT
HAOMIOmaThCsl YeTKUE IIEPUOAUYECKHE WN3MEHEHUS
pagnyca OYHT u, cooTBETCTBEHHO, pa3MepoB Ipa-
deHoBoIt yemyiiku. Ha puc. 4a moka3zaH aTOMHBIM
KapKac Cynepbsuyeiiki B pa3Hble MOMEHTHI BDEMEHMU.
Bunna nepuonnueckast medopmarmsi, COnpoBoOXKIa-
Io1asicsl OCUMJUISIIMEN KapKaca TpyOKU 1 pa3Bopo-
TOoM IrpadeHOBOI 4demryiiku. Ha puc. 46 mokasaHbl
rpad¥K M3MEHEHUS paanyca HaHOTpyOKM R u ee
MOTEHIIMAIBLHONW 3HEPrUu F OTHOCUTEIBHOTO PaBHO-
BECHOTO MOJIOXKEHUS CUCTEMBI (3HaUYeHUs Ry u £ coot-
BETCTBEHHO) MpPU HAMNPSLKEHHOCTH DJIEKTPUYECKOTO
nosa 108 B/cM. Panuyc TpyOKy ocLMIMPYET € IIEPUO-
oM ~800 dc. [MoTeH1MabHASI SHEPTUST OCLIIIUPYET C
MEepPHOJOM B IBa pa3a MeHbIIIe, €6 MAaKCUMYMBbI COOT-
BETCTBYIOT MOMEHTAM MaKCHMAaJbHOTO CXaTHs/pac-
TSDKEHUSI KapKaca HaHOTPYOKM.

AHaNU3 OCHWUISILIMI TOTeHLIMAJIbHOM SHEprun £
¥ pagmyca R HAaHOTPYOKM MoKasall, 9YTO TIpH Hampsi-
>KEHHOCTH 110J1s1 B uHTepBaie (5...10) X 107 B/cm ua-
CTOTa KojieOaHU paguyca TpyOKM HaXOMUTCS B MH-
tepBaye 1.25...1.26 TTi1. [lanee ipu yBeTWIeHUN Ha-
npsokeHHocTH 10 2 X 108 B/cM wacrora KosnebaHumii
YMEHBIIIaeTCs, MOCKOIBKY KapKac KakK ObI BCe TPYIHEe
COTIPOTUBJISIETCS TIOJTIO M HAYMHAET pa3pymarbes. Ha

PAJUOTEXHUKA U BJIEKTPOHUKA

OCHOBC€ IMOJIYYE€HHBIX 3HaHUU O paCTH)KCHI/II/I/C)KaTI/II/I
paccunTaHa MoHaepoMoTopHas cvia. Ee BeanunHa
HaxoauTcs B nipeaeiiax 23...36 uH.

SAKJIIOYEHHME

YcranoBneHo, uto rpadeH/OYHT-cTpykTyphl Ha
ocHoBe nonyIpoBonHKoBoit OYHT (6,5) o6namaror
HU3KUM COTIPOTUBJICHUEM U METATTMYECKUM TUIIOM
IPOBOIMMOCTH, KOTOPBIIA 0OecIeuYnBaeTCs YacTUI-
HBIM MIepeTeKaHUEM 3apsiaa ¢ HAHOTPYOKM Ha rpade-
HOBYIO HAHOJIEHTY, BBI3BAHHBIM Sp>-THOPUIN3aALAEH
BJIEKTPOHHBIX 00JIAKOB aTOMOB B 00JIACTH KOHTaKTa
rpapeH—HaHOTpyOKa. O0MacTh KOHTaKTa PacCMOT-
peHa KaK TPEXITOJIIOCHUK, K KOTOPOMY C IBYX CTOPOH
TOJACOEAUHSIOTCS T10JyOeCKOHEYHbIE OIUHAKOBBIE
OVYHT (6,5), x TpeTheit — rpadeHOBast MOIyOECKO-
HeuHast HaHojieHTa. ConportuBiaeHus T-oOpa3HOro
KOHTaKTa COCTaBJISIIOT [IJIsl HAITpaBJIEHUsI C TPyOKaMHU
18.5 xOM, m1g1 HaHOAEHTHI — 15.4 KOM. /1151 6ecKoHeu-
Hoit ctpyktypsl B Bune OYHT c perynsapasiMu T-006-
pa3HBIMU KOHTaKTaMU COMPOTUBJICHWE 3HAYUTEBHO
MeHbliie U cocTaBisieT 4.19 kOm. IIpu Takoii BbICOKOI
BJIEKTPOHHON MPOBOAMMOCTY 1 paboTe BBIXOAA 3JIEK-
TpoHOB 4.52 3B 1momnoOHbIe CTPYKTYpPhl OYEHb Iep-
CIIEKTUBHBI B Ka4eCTBE HAaHOJIE3BUITHBIX aBTOIMMC-
CHUOHHBIX KaTOIOB.

HccmenoBaHo moBeneHNE CTPYKTYP B ITOCTOSTHHOM
9JIEKTPUYECKOM I10JIe HarpskeHHOCThIo 1...20 B/HM ¢
CUJIOBBIMHU JIMHUSIMM, HallpaBJIeHHBIMU BHOOIb I'pa-
¢deHa, HO IepHeHANKYJISIPHO OCH HAHOTPYOKM. YCTa-
HOBJIEHbl KPUTUYECKUE 3HAYEHUS HAMNpPsSKEeHHOCTU
BJIEKTPUYECKOTIO IOJISI, IIPUBOASIINE K pa3pyLICHUIO
paccMOTpeHHBIX KBa3u-1D-cTpykryp. BrISIBICHO,
YTO YaCTUYHOE pa3pyllieHUe CTPYKTYPhl B BUIAE OT-
pbiBa TpadeHOBBIX (PParMEeHTOB OT HAHOTPYOKU U
JIOKAJILHOTO pa3phiBa CBSI3€il MEXITYy aTOMaMU HAaHO-
TPYOKM HaYMHAETCS TIPU HATIPSIKEHHOCTH T101s 1.5 X
x 108 B/cm. O6GHapyXeHbl MEXAHMYECKUE OCLIVJUISLIAI
Ne 10
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aTOMHOIO KapkKaca, 3aKJIIo4Yalollvecs B Iepuoauye-
CKOM CXXaTUM/paCTSDKEHUM paaudyca HAaHOTPYOKM U,
COOTBETCTBEHHO, BBITATHMBAHMS/CKaTUS KapKaca
CTPYKTYPBI BHOJb CWJIOBBIX JIMHUM. YCTaHOBJIEHO,
YTO MpU HarpsikeHHocTu moist 5...10 B/M koneba-
HUSI SIBJISIFOTCSI CTPOTO MEPUOANISCKUMMU C YaCTOTOM
1.25...1.26 TTIu. OmpeneneHa MexaHMYecKas CuUJIa
2JIEKTPUYECKOIO MOJigd, MHAYLIUPYIOLIAas MeXaHude-
CKH€ OCUMJUISLIMM aTOMHOTIO Kapkaca. Ee BenmumHa
cocrasiser 23...36 HH. B moasgx ¢ MeHbIIMM 3Hade-
HUEM Hanps>KeHHOCTH MeXaHW4yecKasl Cujia YMEHb-
IIaeTCs, YaCTOTa OCHJUISILIVI YBEIMYMBACTCS, a aM-
IIATYyda yMeHbHIaeTcsa. TaknM o6pa3oM, TTOIOOHBIE
CTPYKTYPBI MOTYT OBITb IIPMMEHEHBI B ITIEPCIIEKTUBE
npu KoHcTpyupoBaHuu TI-u3imyyarencii.

ABTOpBI 3asBJISIIOT 00 OTCYTCTBUMM KOHGMJIUKTA
WHTEPECOB.

OUNHAHCHUPOBAHUME PALOTbI

Pa6ota BeImotHeHA 1Tpy MHAHCOBOI moaaepxke Mu-
HHUCTepCTBa oOpa3oBaHus U Hayku Poccuiickoit denepa-
IIMM B paMKax BBIMTOJIHEHUSI FOCYIapCTBEHHOIO 3adaHusl
(mpoext Ne FSRR-2020-0004, nccienoBaHne IMOBEICHMS
KOMMO3UTHBIX CTPYKTYp rpacdeH/OYHT B aieKTpruecKux
noJisix) 1 CoBera 110 rpaHTaM I[Ipe3nnenTa PD mist MoIombIx
YUEeHBIX — KaHAUIAaToB Hayk (mpoekT MK-2289.2021.1.2,
HCCIIeNOBaHNE DJIEKTPOHHBIX M  3JEKTPOMPOBOASIIMNX
cBoiicTB T-o6pa3Horo koHTakTa rpacdeH/OYHT).
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