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BBegenue

V3yueHre HAHOCTPYKTyp Oslarojlapss CBOMM YHHKA/JbHBIM CBONCTBAM SIBJISIETCS
OAHUM U3 Haubosiee TepPCEeKTUBHBIX HAyUHbIX HarpaB/ieHui Ha pybexe 20 — 21
CTONIETUM.

Yrnepoauble HaHoTpyOKu (YHT) mnpuMeHsSIOTCSI B ONTHKe, MeIHULIMHE,
3JIEKTPOHUKE U JIPYTUX OTPac/siX COBpeMeHHOM TeXHUKU. VX cBolicTBa ObIJIM BO MHOTOM
M3yueHbl Oy1aroziapsi COBpeMeHHBIM MeTOZAM KOMITbIOTEPHOTO MO/[e TMPOBAHMSI.

Ha Tekyiuii MOMeHT 0CoObIii MHTEepeC IIpe/iCTaB/IsgeT u3yuyeHre BropuuHor YHT
CTPYKTYpHbI, @ UMeHHO >XryToB u3 YHT. AKTyasbHOCTb J@HHOUW pabOoThI 3aK/IFOYAeTCs B
ycnosb3oBaHuu npeumyiects YHT xkryTos Haj oguHOuHbIMU YHT U TpagULMOHHBIMU
TIPOBOAHUKOBBIMU 3/IEMEHTaMH.

Llenbto maHHOM PabOTHI SIBASETCS pacyeT 37eKTPOIPOBOJHOCTH >KI'yToB U3 YHT
pa3IMYHONM XUPANbHOCTU. [Is1 AOCTWXKeHUsI 3TOW 1iesid ObLM pellieHbl Creqyolye
3a/1auu:

1. O630p TeopeTHUeCKHUX METO/JOB U3yUeHHs 37IeKTPOHHBIX cBoWCcTB YHT

2. Tloctpoenue u onucaHue aroMucTUueckux Mmogenedd YHT tuma Armchair u
Zigzag

3. TlocTpoeHue M onucaHrWe aTOMUCTHUYECKUX Mogenen XryTtoB u3 YHT pasnuuHou
XUPaJIbHOCTHU

4. CpaBHeHHe 3/IeKTPOIpOBO/HbIX CBOUCTB YHT xrytoB ¢ oguHouHbiMu YHT u

K/1dCCH4YeCKHMMM ITPOBOJHHUKOBBIMU 3/IEMEHTAMU

Onucanmne padoTbl
JlanHast paboTa COCTOUT U3 2 YacTeil, TEOPETUUECKOM U MpakTuYeckoil. B nmepBoit
YaCTH PacCMaTPHUBAIOTCA METOAbI pacdeTa W IOCTPOEHUS CTPYKTyp, BO BTOPOM —

pe3yabTaThl uccienoBaHus. B koH1e paboThl JeNatoTCsl BEIBOJIBI U 3aKITIOYCHHE.



Kparkuii 0030p MeT010B HCCIE10BAHMS

JI1s1 HaXOXKAEHUSI SHEPTUU CUCTEMBI C OOIBIITUM KOJIMYECTBOM SIJIEP UCIIONb3YETCS
METOJ] CHUJIBbHOW CBSI3M, OCHOBAHHBI HA PENICHUM CTAMOHAPHOTO YpPABHEHUS
[lIpenunrepa. BomHoBasi GpyHKIMs B JaHHOM METOJE MPEACTaBICHA B BUJIE JIMHEHHOMN
KOMOWHAITMH aTOMHBIX OpOUTAIICH.

Metoa ¢yHKIIMOHANA 3JEKTPOHHON IIOTHOCTU B MPHUOIMKEHUM CHIIBHOW CBSI3H,
unn meroq DFTB, Moxer ObITh BBIBEJCH W3 paszjIoKeHHs B psa Teitsopa momHOMN
sHepruM (yHKIIMOHAJIA TUIOTHOCTH Ha 0a3e ypaBHeHni Kona — IlIama. [lanHbIN MeTOn
MOAXOMUT [IJIs ONHUCAHUS CHUCTEM, B KOTOPHIX MOXKHO MpeHeOpeyb CMElIeHUueM
ANEKTPOHHOU TJIOTHOCTU MEXKIY aTOMAMMU.

ComracHO TeOpuM KBAHTOBOTO TPAHCIOPTA, YEM CHJIBHEE KOHTAKT MEXKIY
ANEKTPOAAMH M TPOBOASIIECH CTPYKTYpOM, TEM BbIIIE MpOTEKaromnuil ToK. [Tockonbky
MPOBOANMOCTH SIBJISIETCSI (DYHIAMEHTAJbHO OrPAHMYEHHON BEJIMYMHON, HEOOXOIUMO
BBECTM  [apaMeTp, OTBEYAIOIIUMM 3a  YIIMPEHHUE  DJHEPreTHUYECKOIO  YpPOBHS,
paccMOTpEeHHBIN npu n3ydeHuu dopmanusma Jlanmgayspa — byTrTukepa.

Jliist peanu3aiuu 1eiau, MOCTaBICHHON B BBIMYCKHOM KBalu(DUKAITMOHHON padoTe,
OyZeT HMCHoiib30BaH MeETOA (yHKIIMOHAIAa JJIEKTPOHHOW IUIOTHOCTH B MPUOIHKEHUU
CWJIBHOW CBSI3M, TIOMHMO JTOTO HEOOXOJMMO BOCIIOJNB30BATHCS  (popmManmm3Mom
Jlannayspa — byTTukepa, MOCKOJIBKY B HEeM HanOoJiee MOIPOOHO OMHCAHBI ATallbl
pacuera 3JIeKTPONPOBOIHOCTH.

Beibop wucnonb3yeMoro Metoma HUCCIeAOBaHUS  OOYCJIOBIEH —crenudUuKon
peniaemMbix B paboTe HAay4YHBIX 3314 U OCOOCHHOCTSAMM aTOMHOTO CTPOEHHUSI OOBEKTOB

HCCJICOOBaHMA.



OO0beKThI HCCIET0BAHUSA

Jlnst mocTpoeHHsi HAHOTPYOOK pa3IMYHON XHUPATbHOCTH ObUTa HMCTOJIh30BaHA
nporpamma KVAZAR, a s pacuera ux napameTpoB — nporpamma MIZAR.

B xone uccnepgoBaHus ObUIM MOCTPOEHBI aToMHCcTHYeckue monenu YHT Tuma
Armchair ¢ xupansHocTbIO (9; 9) u nuamerpom 10.9 A u monens YHT tuna Zigzag ¢

XupanbHOCThIO (6;0) 1 quamerpom 4.7 A.

a) 0)

Pucynok 1. Atomuctuueckue mogenu YHT:

a) YHT tuna Armchair; 6) YHT tuna Zigzag



Pe3ysbTarnl ncceoBaHui

Jlnis nanbHEeWIINX MCCIENOBaHUN OBUTH PacCUYUTaHbl COMPOTUBICHUS OAMHOYHBIX
VYHT: 6.4 xOm gyt YHT tuna Armchair u 22.4 xOwm qiist YHT Tuna Zigzag.

Jlnst  cocraBiieHHs KIyTa HEOOXOAMMO BbIOpaTh HamOoJee ONTUMAIbHOE
paccTosiHue MeXAy TpyOkamu. [l 3TOoro ObUIO PAcCUMTAHO CONPOTUBICHHE Ui 2

TPYOOK pa3HOil XUPaTbHOCTH MPU U3MEHSIOLIEMCS PACCTOSHUU.

Pucynok 2. 2 Tpy6ku tina Armchair u Zigzag, D=3 A
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Pucynoxk 3. I'paduk 3aBucuMocTy conpoTuBieHus 2 TpyOok Tuna Armchair ot

PaCCTOAHUA MCKAY HUMHA
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Pucynok 4. I'paduk 3aBUCHMOCTH COMPOTHUBIIEHUS 2 TPYOOK TuMa Zigzag OT pacCTOSHUSA

MCXKAY HUMH



Kak BMAHO M3 rpadUKOB, IPH PACCTOSHUM MEXAy TpyOkamu 3.4 A m3menenume
COINPOTHBIICHUS] MEPEXOAUT OT AKCHOHEHIMAIBHOIO K JIMHEMHOMY. DTO PACCTOSHHE H
ObUIO BBIOPAHO B KQUECTBE ONPEAEIAIOLIETO ITPU COCTABIEHUH KI'YTOB.

CrnenyrolyM IIAaroM MCCIENOBaHUs ObUIM COOpaHbl KTYyThl M3 HAHOTPYOOK, a

HMEHHO 6 HﬁHOTpY6OK PaCIIOJIOKCHBI BOKPYT HeHTpaHBHOfI.

Pucynok 5. Oranbl noctpoenus xryta u3 YHT tuna Armchair



Pucynoxk 6. Dtanbl noctpoenus xkryta u3 YHT tuna Zigzag



Jlanee ObUIM pacCUMTaHbl 3HAYEHUS CONPOTUBIECHUNA B 3aBUCHUMOCTH OT
xonnuectBa YHT B cucteme, rmocie yero ObUTO MPOU3BEACHO CPABHEHHUE CO 3HAUCHUSIMU

COHpOTI/IBJ'IeHI/Iﬁ napaJui€JibHO COCANHCHHBIX PE3UCTOPOB
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Pucynox 7. CpaBHeHue rpavkoB cONpoTuBAeHUs Ajist Kryta u3 YHT turna Armchair u

IMapa/uieJibHO COeAMHEHHBIX PE3UCTOPOB.



RQN), Ohm

23000 22613489
22000
21000
20000
19000
18000
17000
16000
15000
14000

13000 \\
12000 \\

11000
10000

2000 N\
2000 \ \7q< 5
7000 N ‘?\\
6000 W'S_S\‘jﬁu;__*

5000 4532

4000 3397 4 -
3000 A — _?S%.Sj _—_;ﬁ.:l

2000 J —

mm E (CHT) mEm E_(classic)

D e 3765 5

-
3
»
b
o
[
2
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Pucynok 8. CpaBHeHue rpavKoB CONpPOTHB/eHUs AJis1 )KryTa u3 YHT tuna Zigzag u

IMapa/uieJibHO COeAVMHEHHBIX PE3UCTOPOB.

Pe3yibTarhl

. B 3aBucumoctu ot thmna YHT conpoTuBieHus A/ OAWHOYHBIX HAHOTPYOOK U

rytoB YHT 3HauuTe/bHO OT/MuaeTtcs; npoBoguMocTh YHT Tuma Armchair B

pasbl jyultie ipooguMmocTy YHT Turna Zigzag.

. Tlpu yBenmueHny 4Mcia HAHOTPYOOK B JKI'yTe COTIPOTHBIIEHHWE CHUCTEMBI B 11€JI0M

9KCIOHeHLIMaMbHO yMeHbIlaeTcst: A1 YHT tuna Armchair conpotuBneHue
cHU3wiIoCh ¢ 6405 Om pgo 918 Om, mna YHT tuna Zigzag cornpoTusiieHue

CHM3WJIOCH C 22613 Om g0 2317 Om

. Ilo CpPaBHEHHKO C K/IdCCUYECKHUMHU 3JIEMEHTAMU Lelr, 3HAUE€HUA COHpOTI/IB]IEHI/Iﬁ

anst YHT >kryta Tuma Armchair ¥ pe3uCTOpPOB MpakTUUeCKU WAeHTUYHBI, a
OTHOCUTeJIbHas TIOrPellHOCTh He TipeBbillaeT (0.428%, B TO BpemMs Kak
connporuienre YHT >xryra Ttuna Zigzag HWKe 3HaY€HUM COMNPOTUBJIEHUS

Tiapasiie/ibHO COeIMHeHHbIX Pe3rCTOpPOB B cpefHeM Ha 25%.
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3aK/roueHue

YHT saBnsitoTCS YHUKaJbHBIMU [0 CBOEW MPUPOZE U CBOMCTBAM CTPYKTypamu. B
HacTosil[ee BpeMsl MPOUCXOAUT akKTUBHOe BHeJpeHue U Ucrionb3oBanve YHT Bo MHOrMx
chepax COBpeMeHHbBIX TeXHOJIOTMH. BTOpHUUHas yke HAaHOCTPYKTypa, @ UMEHHO KTy Thl U3
HAaHOTPYOOK pa3MUHOM XUPAJbHOCTH, TIPEBOCXOASAI[Me [0 MHOTHM [apameTpaMm
oguHouHble YHT, 00/aza0T MoTeHIMaAOM [/ Aa’bHEHIero HCIOoIb30BaHUSI B
KauyeCTBe MPOBOAHUKOBBIX 3/IEMEHTOB COBPEMEHHON TeXHUKU.

C rmoMmoIpi0 MeTofia TUIOTHOCTH COCTOSIHUW B MPUOMMKEHWH CUBHOW CBSI3U
(DFTB) u ¢opmanusma Jlanmayspa — bByTTukepa M MX NpHMEHEHWM B KauyecCTBe
WHCTPyMeHTa TIporpaMMHBIX KomruiekcoB KVAZAR u MIZAR O6bITM TTOCTPOEHBI
aTOMUCTUUeCcKUe Mofend oauHouHblx YHT, a 3atem »xrytoB u3 YHT pa3snuuHou
XUPaIbHOCTH, MOCJIe Uero ObIIM pacCUMTaHbl UX COMPOTUB/IEHHE U TIPOBOJUMOCTb. Tak,
ObUIO SKCIIepUMeHTaNbHO J0Ka3aHo, uTo [/ TPyOOK Tuma Armchair mpoBoguUMOCTb
ryta u3 7 YHT Boiitie mpoBoguMocTty oguHouHo YHT B 7 pa3, a Ajs ciayuast TpyOoK
TUra Zigzag npoBOAMMOCTb JXr'yTa Bbllle ofrHouHOM YHT noutu B 10 pas.

[TonyyeHHbIe pe3y/bTaThl MO3BOJISAIOT MPEAIIOI0KUTD, UTO IIPUMEHeHNe CBSA30K U3
YHT B KauecTBe NMPOBOJHUKOBOIO Marepuasa B COBPEMEHHOW TeXHUKe W/ TeXHHUKe

6y,qymero ABJIAETCA MEePCIIEKTUBHBIM /14 U3yUE€HKA HallpAB/IEHUEM.
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