[image: ]В издании представлено введение в теорию и практику моделирования атомной и электронной структур наночастиц и наносистем методами квантовой механики. На конкретных примерах рассмотрены особенности исследования отдельных наночастиц и их комплексов, а также наномасштабных процессов в твердых телах и на их поверхности.  Рекомендовано в качестве учебного пособия по специальностям: «Нанотехнологии» и «Математическое моделирование и физика».
[image: ]   СОДЕРЖАНИЕ
                    
[bookmark: _GoBack][image: ]





image1.jpeg
ﬂ

B. I. 3ABOJIMHCKUI





image2.jpeg
OI'JTABJIEHHE

L R R R e e S B ey s i 5
BN 10 DS BRI TR0 L e e Do Tomn st 10
L.1. Meton KNacCHUECKHX MOTEHIMAMOB . 4.« i «iwis s sre b« afisis sie 5 nie 4 nie 10
8 2. KBAHTOBO-MEXAHHUCCKUH MOBXOR, x - (- 4 -1 51~ Mt ri® suimess oo mins bie 13
UL R VB LT SR ¢ R R S e i M . 14
R ] Ty S M THD MU CRULOTIOITKON, g vt s A et o b enpint s s g s 15
1.5. Teopust GyHKLHOHAMA SJIEKTPOHHON MAOTHOCTH . . . . .. . oo oo ... . 18
186 sMoron;nceBnonoTe AN, it .t L R, 8 B 21
Fnasa 2. Kpucraminyeckue CTPYKTYpbl U 30HbI Bpuimosna. . . . . . . 23
RN S S S R S 23
B DRI R BIToxa s o st Bl St s o b e 25
R R BB, o1 v ooy e T 0Ty RS A PN T O > ST 27
BidnCrelHaNbHBle N TOUKH. ur: 1 2es s 1 T ANMUNL ORESECRUn OO, UL &) 28
Fnapa 3. PexoMeHayeMble IMPOTPAMMBI . . . . . ... ............. 30
1 i AR v e R R SO I IS SR S R o, g 5 30
ST L R P e e e e R L 38
[nasa 4. MoaeaupoBanne o6beMa U MOBEPXHOCTH. . . . . . . . ... ... 53
4.1. TecTHpOBaHHe MCEBIOMNOTEHIHANOB M0 OGbEMHbBIM CBOHCTBAM. . . . . . . 53
2 MOHE THDOBAHME HOBEPXHOCTH . . . o v « + « vv v en xs e s s nsn s s 56
B S AMEDL Ha NOPEDXHOCTH KDMHMA ... « . ooiv e o sisin s lpassnsin oo 57
R LR SHOOI I 6t st s i i W A 58
[naBa 5. HaHOOGBEKTbI HAa MOBEPXHOCTH . . . . . . . .. ........... 61
5.1. HaHOC/IOH MeTa/IIoB Ha MOBEPXHOCTH AMIEKTPHKA . . . . . . . . . . . .. 61
5.2. MoniesipoBaHie HaHOKJACTEPOB HA MOBEPXHOCTH KPEMHHS . . . . . . . . 70
5.3. Cerperaiusi aToMOB npumeceil Ha nosepxHoctd Si(111) . ... ... ... 73

[nasa 6. MoxenrnpoBaHue aTOMHONM CTPYKTYpbI M (DOPMBbI HaHOYACTHL, 78

6.1. HaHOYaCTHLIbI yI/IEPOAa M KPEMHHS . . . . . . o vt v v v oo e e a s 78
B Rl FDEMEIN . ., . . . pcoovs s ins nhn it KA A 82
L T it T D SR o T S 84
IR NI DINE o i o i s O ST A i b i aas 87

DR M D SORIN il ati Fonvgs BONTTE SRR Cne . 513 o b i 89




image3.jpeg
4 Ocrasrenue

TnaBa 7. MexaHWYeCKHe CBOMCTBA HAHOYACTHMLL. . . . . . . .. .. ..... 96
DY GO B HAHONACTHIR s aioar 0 dis i v oo s s 96
7.2. TIpouHoCTb Ha paspbiB: Ha npumepe yactun WC. . .. .. ... ... ... 103
7.3. Monyab caBura: npoc/aoiku kobanbra Mexay kpucrammutamd WC. . . 104

I'nasa 8. DueKTpoHHas CTPYKTypa HAaHOPa3MEPHBIX CHCTEM. . . . . . . . 110
85l OGHIHEOHATIAE Fetorss+ i 10 ortoTiis & ORI e B it s e 110
8 2 HanouaCTHIBERPENHIA S 2 TRt MOpais, o8 SERESCTE. B s 114
8.3. BausiHye OAHHOUYHBIX aTOMOB MPHMECeH . . . . .. .. ... ........ 118
B AHOMETDOBBIH D -IEDEXOMnte & ' 5 tr dre e e et 5 120
8.5, KOHTaKT METaMNI-=NOAYIPOBORHUK -, *OLA IR0 S s MIms il SRoes, 121
8.6. Hanocucremnl Si—-SiOp u Si-SiOg-MeTanmn . . .. ... ........... 127
8.7. DIeKTpOHHAs 'CTDYKTYpa: CHCTeMEl Si—Si0s , * - ST S8R A JEFHAR 131
8.8. dnekTpoHHas CTPYKTypa cucreMbl MeTaan-SiOp=Si. . .. .. .. ... .. 135

[naBa 9. Mwurpauus aTOMOB M XMMHUYeCKHe PeaKUUu. . . . . . . .. . .. 138
9.1. Murpauust aToMOB 6J1arOpOAHBIX MeTa/JIoB B rpagure . . . . . . ... .. 139
9.2 ATOMH GODA R THOBE DX HOGEH. SICLLL )T S, e e e et e 142
9.3. OKHC/IeHHE HAHOKJACTEPOB YIIEPOAA . « « « o o v v v v v v v n e e e n s 143
9.4. Monekyaa TpuMeTHochHHHA HA TIOBEPXHOCTH KPEMHHS . . . . . . . . . 146

Fnasa 10. MopgenupoBaHHe GMOCHCTEM. . . . . . .. ... ........... 152

[nasa 11. B0o3MOMXKHO 1 MOAEJNMPOBATH CUCTEMbI, COCTOSIIAE U3 MHJI-
NMACHOB-aTOMORY. /o v Embaie s m il Lok nitel &t 157

CITMoOK THTeRARYDEE S abais F S 2 f L e e 162




