Оценка параметров наноэлектронных элементов на основе расчётов методом линейных комбинаций атомных орбиталей
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[bookmark: _Hlk158191827]В классических приборах для хранения информации используются бинарные системы, способные находиться только в двух состояниях. В настоящее время ведутся работы по переходу к небинарным системам, и система на основе новых принципов [1] с целью увеличения объёмов памяти при сохранении физических размеров носителя, что является крайне актуальным вопросом наноэлектроники.
Одним из гипотетических решений данной задачи является использование C60F18. Данная молекула характеризуется высоким значением собственного электрического дипольного момента [2], который находясь на поверхности полупроводников теоретически способен вносить значимые изменения в распределение их электронной плотности. Для оценки описанного явления было проведено моделирование адсорбции молекул C60F18 на подложки монокристалла Ge (111) и монокристалла Ge (111) с оксидными слоями различной толщины.
В рамках данной работы численное решение уравнения Шредингера получалось путём представления атомных орбиталей в виде линейных функций. Основные уравнения, описывающие данный подход:
	(1)
	(2)
где  – волновая функция молекулярной орбитали ,
 – вектор волновой функции атомной орбитали p,
 и  – энергии молекулярной орбитали,
f – эффективный одноэлектронный оператор Гамильтона.
Решение системы уравнений (1-2) осуществлялось при помощи кода, написанного на языке Python с применением библиотек ASE и GPAW, с использованием оборудования центра коллективного пользования «Комплекс моделирования и обработки данных исследовательских установок мега-класса» НИЦ «Курчатовский институт» [3].
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Автоматически созданное описание]Результатом проведения данной работы стало получение макроскопических параметров, характеризующих кластеры фторида фуллерена и германия в различных конфигурациях, а также решение о возможности применения их для задач наноэлектроники.
Рис. 1. Примеры рассчитываемых структур (монокристалл германия и адсорбированный фторид фуллерена; оксид германия и адсорбированный фторид фуллерена)
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