MwuHucTepcTBO 06pa3oBaHus 1 Hayku PO
AnTanckui rocyjapCTBeHHbI YHUBEPCUTET

C. A. Besnoctox, M. C. XKyxoBckui,
C.B. BaxxeHun, O.A. Macnosa

KOMIIBIOTEPHOE MOJEJINPOBAHUE
KBAHTOBOM PEJIAKCALIMIU
HAHOCHCTEM

YuebHoe nocobue

¥ WspgatenbctBo

¥ Antaiickoro rocyfapCTBEHHOro
YH/BepcuTeTa

2013



VIIK 541.1 (075.8)
BBK 24.5173
B 399

Penensenr:
IOKTOp u3.-Mart. HayK, mpodeccop B. B. Ionsakos (Antl'Y),
TOKTOp (u3.-Mat. HayK, mpodeccop B. A. IInomnuxos (Antl'Y)

besnocrok, C. A.

5399 KomnbproTepHOe MOfieTMpOBaHMe KBAHTOBOI pelaKcalyiy HAHOCH-
creM [Texcr] : yue6HOe mocobue / C. A. besnocrok, M. C. XKykosckuit,
C.B. Baxxenun, O. A. MacnoBa. — bapnayn : VI3a-Bo AnT. yH-Ta, 2013. —
116 c.

ISBN 978-5-7904-1497-8

JlaHbI TeOpeTHYECKIe OCHOBBI, CIIPABOYHbIE MaTePUaIbl, y4eOHO-METOMYECKIE YCTa-
HOBKM 11 )OPMbI TECTOBOIO KOHTPOJLSI 3HAHMIA, HEOOXOAMMBIE IS 0CBOEHN Tabopatop-
HOTO TIPaKTUKyMa 10 y4eGHOMY Kypcy «KoMIbloTepHOE MOeMpOBaHie KBAHTOBOII pe-
JIAKCALMY HAHOCUCTeM». J[laHHBII CIIeLa/IbHBLI Ky PC AB/ISAETCS OCHOBHBIM B IIOATOTOBKE
MaryucTpoB 110 NTHHOBALOHHOI 06pasoBaTenbHOI mporpaMmme «HaHOMH>KMHUPYHT GyHK-
LMOHA/IBHBIX ¥ GUOMUMETUYECKIX MATEPUATIOB.

B oco6um paccMOTpEHBI feTanu COBPEMEHHBIX METOJ{OB KOMITBIOTEPHOTO MOZE/N-
poBaHMs caMOCOOPKIU ¥ CAMOOPraHU3aL[UY HAHO3/IEKTpoMexaHndeckux crucrem (HOMC)
6OTOB — AKTUBHDBIX 3/7ICMEHTOB q)yHKI_U/IOHa]U)HI)IX n GI/IOMI/IMCTI/I“IeCKI/IX HaHOMaTepua-
7n0B. B 13 mabopaTtopHsix paboTax pasobpaHbl KOHKpPeTHBIE IPUMepPBI HAHOOO0TOB rpade-
Ha, yI‘JIePO]IHI)IX aKKyMyTIHTOpOB BOIOPOLa, NNEPEXOTHDBIX U 6HaI‘OpOHHI)IX METaJI/IOB U T.II.

Kanra IIpeTHa3HavY€eHa /I MAariCTPaHTOB, aCIIMIPAHTOB U CIIELIVIAJIVICTOB B 06H3CTI/I
HaHOd[')I/I(SI/IKI/I, HAaHOXMMUUN "N HaHO6I/IOJII/ISaIZHa HOBBIX q)yHKLU/IOHa]IbHI)IX, 6I/IOMI/IMCTI/I-
9ecKUX MaTepyuaoB. Pasiensl 0co6Us MOTYT GbITh MCIIONIB30BAHbI B y4eGHBIX IPOrpaM-
Max «KoMIrbloTepHast HAHOTEXHOOI U, « HaHOMH>KMHUPUHT (YHKIMOHAIBHBIX 1 6110-
MUMETUYECKNUX MAaTEPHAJIOB.

YIK 541.1 (075.8)
bbK 24.5a73
Hacmosuee uzdanue onybauko8ano 8 pamkax pearudayuu
ITpozpammel cmpamezuuecko20 passumus
Anmaiickozo 20cydapcmaenHozo yHusepcumema

ISBN 978-5-7904-1497-8 © besnocrwok C. A., JKykoscknit M. C.,
Baxxennn C.B., Macnosa O. A, 2013
© Odopmnenne. VsparenbcTBo
AJTariCKOro rocyapCTBEHHOTO
YHUBEpPCUTETA, 2013



OI'JIABJIEHUE

TIP@IMICTIOBIIE ...ttt ettt 6

JTaboparopHas padora 1
JIu3aiiH ¥ NpoeKTUpPOBaHUe CaMOCOOPKM Y CAMOOPTaHM3ALNN
HepaBHOBECHBIX HAHOCHCTeM ¢ moMouibio Mopy/a «HanoTpancdopmepsi» ... 7

1.1. O60CHOBAHME Y IPOOTIEMATIIKA......cucuevrrreeercesrenesessesesessesesessenesssseassessenes 7
1.2. TIOPAMOK BBIITOMHEHMS PAGOTBL «.c.ovueeviaceiincietrinesetseseeeesesesessesesesseaesssnenes 8
BOTIPOCHI I KOHTPOTIA ..veiniirereneniniiniesesereectssssesenesetttsseseseseesssssesesesensaessnene 21
BUOMUOTPADUUECKIIL CITHCOK .eovevvnverecrmierecnseeenecasteenseseaensesnesessessesessesnesessesnesensens 22

JTaboparopHas pa6ora 2
HMccnegoBanue peMTOCEKYHIHON KOPIOPATUBHOI AMHAMMKY HEpaB-

HOBECHBIX HAHOCHCTeM ¢ oMourbio Mopyna «HanoTpancopmepsi» ........ 23
2.1. O6OCHOBAHYE VM TIPOOTIEMATIIK . ..cuvevreueerrenceseaceessenesessesesessesesescsssasneans 23
2.2. TIOPSITOK BBITIOTHEHUST PAOOTBI «..cueevreaeererceeireaeeeeseeiessesesessesesessesssesneaes 24
BOIIPOCHI I KOHTPOTIA c.ccveruiirereneniniiniesesereecetssesesesetstsesseseseseesesssesesesensasssnene 34
BUOMNOTPADUUECKIUIL CITHCOK ..vvvevenverermeereceneeenacasteensesseaensessesessessesessesnesessesnesensens 34

JTaboparopuas pa6ora 3
HMccnegoBanue peMTOCEKYHIHON KOPIIOPATUBHON AMHAMMKY HEpaB-
HOBECHBIX HAHOCHCTeM ¢ moMourpio Mopyna «HanoTpancopmepsi» ........ 36
3.1. O6OCHOBAHYE VM TIPOOTIEMATIIK . ..cuvevreueerrenceetencseeeaesessesesesseaesesesssaseans 36
3.2. ITopsAROK BBIIOMHEHNS PaboThI
Bompoce! s KOHTPONA.........
Bbubnuorpadudecknii Clmcox .

JTaboparopHas padora 4
HccnegoBanue GpopMuUpOBaHUS U CAMOOPTaHN3ANK PPAKTATBHbBIX

HaHOYACTHILL cepebpa ¢ noMombio Monyna «HaHOPPpaKTaIbI»...........coue..... 46
4.1. O60CHOBAHUE U TIPOOTIEMATIKA .....vnvreereneeerenceetseaeseeseneaessesesessesesesseassees 46
4.2, TIOPATOK BBIIOTHEHMST PAOOTBL .cecvuereerineeerereeerseseseeseseaessesesessesesessesesees 46
BOTIPOCHI I KOHTPOTIA c..veinirrereneniniinieserereetttssesesesettstsseseseseaesssssesesesensassnene 52
BUOMNOTPADUUECKIUI CIIUCOK ..eovevenverecrneerecnneeenaessteerseseaensesesessessesessessesessennesessees 53

JTaboparopuas pa6ora 5
Camoc60pKa M caMOOPTraHM3AIsI HePaBHOBECHBIX Tefell
HAaHOYACTUI] C TOMOIIBIO MO YA « HAHOPPAKTABIN ..o 54



5.1. ITogroToBKa KOMITBIOTEPHOTO 9KCIIEPUMEHTA 110 CAMOCOOpKe
U CAMOOPTaHM3AIY HEPABHOBECHBIX Tejleil HAHOYaCTHI]
¢ ucnonb3oBanueM Moxyna «Hanogpakraner» (HO)

KoMIIIeKca « KOMIIBIOTEPHDBIE HAHOTEXHOIOTHIIDY .....uveuvevvrrenencneenenene 54

5.2. BeimonHeHne KOMIIBIOTEPHOTO 9KCIIEPUMEHTA IO CaMOCOOpKe
U CAMOOPTAaHM3aLMJ HEPABHOBECHDIX IefIeil HAHOYACTHULL....v.vvvnenen. 57
BOTIPOCHI AT KOHTPOTIA c..veenirinneneniineeseseresetssssesesesesttstssesesesesesssssesesessasasssssene 58

JTaboparopHas pa6ora 6
JIv3aiiH ¥ NpoeKTUpOBaHUe CaMOCOOPKM Y CAMOOPTaHM3ALUN
HAaHOK/IACTEPOB C IOMOIIbIO MORYNA «HaHOPPAKTATIBI» ........ceovevnerecrnennees 59
6.1. ITogroToBKa KOMIIBIOTEPHOTO 9KCIIEPUMEHTA 10 U3aHY
U IIPOEKTUPOBAHMIO CAMOCOOPKY ¥ CAMOOPTaHM3ALN
K/IaCT€POB M MX HAHOCUCTEM C MICIIONIb30BAHMEM MO YA
«HaHOMPaKTANBDY (HTD) ..o 59
6.2. BrinonHeHNe KOMITbIOTEPHOTO 3KCIIEPUMEHTa 0 AU3aliHy
U IIPOEKTUPOBAHMIO CAMOCOOPKY ¥ CAMOOPTaHM3ALN
HaHOK/IACTEPOB IIePEXOJHBIX METAJIIOB TPYIIIbI JKefe3a 1 yIepopa. . 64
BOTIPOCDHI ITI KOHTPOTIA ..ecuiuiniireneieeeinrenereneneteseesesesesesessssesesesesestessssesesenessanns 66

JTaboparopHas pa6ora 7

IIpoBeneHNe KOMIBIOTEPHOTO SKCIIEPMIMEHTA IO IM3aIHY M ITPOEK-
THUPOBAHUIO CAMOCOOPKY ¥ CAMOOPraHM3ALMY HAHOKIACTEPOB C VIC-
NO/Tb30BaHNeM IporpaMMHoro Moaynsa «Nano Monte-Carlo» kommekca.....67

7.1. OGOCHOBAHME U TIPOOTIEMATIIKA . ..rvuveevreaeerreacseesenesesesesssseaesssesessencaesnens 67
7.2. TTIOPSI/TOK BBITTOTTHEHVIST PAOOTDI «...vueeveeereaereacieeeaeseaesesseseaessnsesesseeaesnens 68
BOTIPOCHI AT KOHTPOTIA ..veenirrereneninientesesenenettssesesesesttsesseseseseaesssssesesenessaessesens 78
BUOMNOTPADUUECKIUI CIIHCOK .evvevenerrecrneenecnneeenacasteenseseaensessesessessesessesnesessesnesensens 79

JTaboparopHas pa6ora 8
Pacuer TeMnepaTypr IDIABJICHUISAA HAHOYACTUIL C IOMOIIIBIO

MPOTPAMHOTO MOTYA «FUSION» .....cocviiiiiiiiiiiic, 80
8.1. OGOCHOBAHYE M TIPOOTIEMATIIKA . ..uceevreueerrenceesreaeseeseaesessesesessesesescsesaseaes 80
8.2. TIOPSI/TOK BBITIOTHEHUST PAOOTBI «..cuveevreueerercieireneseesenesessesesessesesssesessseaes 81
BOTIPOCHI AT KOHTPOTIA ..veiuirrreneneniinieseseneeetsessesesesesttsesseseseseaesssssesesenessasssesens 83

BUOMUOTPADUUECKIUI CIIUCOK .vvvevvnverecrmeeneeneennaeasteenseseaenaessesessessesensessesessessesensens 84



JTaboparopHas pa6ora 9
VccrnegoBaHue caMOOpraHN3auy HAHOTYOYIAPHBIX

AKKYMYIATOPOB BOJOPOMIA. .......ovvmininiiiierisisenstetssssessssssssssssssssss s sssesssssssssnsns 85
9.1. O6OCHOBAHYE M TIPOOTIEMATIIK . ...ueevrereerremceireaceeesenesessesesesseaesescsssaseaes 85
9.2. TIOPSITOK BBITIOTHEHUST PAOOTBI «..cueevrenerrirceeieaeeeesenesessesesessesesesessseseaes 85
BOIIPOCHI 1T KOHTPOTIA ..cvuenirrreneniniinieseseneecttssesesesettstssesesesesssssssesesesensassssene 96
BUOMUOTPADUUECKIUI CIIHCOK ..vovevvnverecrmerecnseeenacasteensesesensessesessessesessesnesessesnesensees 96

JTaboparopHas pa6ora 10
KoMmnbloTepHOe MofienpoBaHye YCTOMYNBOCTI UHTepdelicoB

HAa OCHOBE€ HAHOIVICHOK HUTPMAA TATUIM .....cvevrremiririnseneienenisesissesessesessesesssnes 97
10.1. O60CHOBAHUE U IPOOTIEMATIIKA ..eveevrceeercarreseeesseesesseseseeseaesesseseseseans 97
10.2. TIOPATOK BBIITOMHEHMS PAOOTBL ...cucvevreevereetriseeesseeaetseseseeseaesessesesesenes 98

BOTIPOCHI I KOHTPOTIA ..veenirienreniniinieseseneectstsseseseseststsesse s sesesssssesesesensasssnene 99

BUOMNOTPADUUECKIUIL CITHCOK ..eovevvreereeneeraenseeensciesensesesessessesessesesssessesesnessesenns 100

JTaboparopHas padora 11

MopenupoBaHNe CHUHTPOHHBIX MaTepuanoB — GaAs:Mn................c.... 101
11.1. TIOPATOK BBIIOMHEHMST PAOOTBL ...cucuvvrerceeereairiseeesseeaesseaesesseaesessenesees 101
BOIIPOCHI JITIA KOHTPOTA cc.evivvnriinerenenentrtnieseseseeeaetssssesesesestesessesesesesssssssesesesens 103

JTaboparopHas pa6ora 12
Pacuer sHepruu agre3nn B HAHOCTOEBOM KaTaIN3aTOPe MEXAY

HAHOCTIOAMI. «....oovrininiaitetesesesesesessssssss s bbb bbb bbb bbb ettt b et s s aes 104
12.1. O6OCHOBAHYE U IIPOOTIEMATHIKA ..ecvucrreerrrreeensereansesseaeesessesensessesennes 104
12.2. TIOPAKOK BBIIIOMHEHIA PAOOTBL ...ueevnrreeerrcrreenseneeeeserseaensessesessesseaennes 104

BUOMNOTPADUUECKIIL CIIHCOK .eovevvrvereeneeeracereeenseresensesesessessesessessesssessesesnesesenns 106

JTabopatopHas pa6ora 13

Pacuer sHepruu afre3uy B HAHOCI0€BOM KaTaIN3aTope MeXIY

HAHOCTIOAMIL. .....oovurmiuiuitetetesesesesessssssss sttt bbbt bbb bbb bbb ettt s s s s 107
13.1. TIOPSI/{OK BBITTOTTHEHVS PAOOTDL. .. cucucveerceiereatreseeetseeaessesesesseaesessenesees 107

BOHPOCI)I J/11 KOHTPOJIA

SAKITIOUEHIIE ..vveveervereenrerseenseeseesesseessesseesesseessesseessesseessessesssessesssessesssessesssessesssensens 114



Yuebnoe uzoanue

Cepreit Anexkcanaposnuy besnocrok,
Mapk Cepreesud JKykoBckuii,
Cranncnas BanepbeBny Baxxenns,
Onbra AnppeesHa Macnosa

KOMITBIOTEPHOE MOJITETMPOBAHVUE KBAHTOBOI
PETAKCAIIIM HAHOCUCTEM

Yuebroe nocobue

Penakrop E. M. ®edsiesa
IToproToBKa OpUIMHAI-MAKeTa,
odopmrenne 06moxkn — O. B. Maiiep

Msnmarenbckas nmuitensns JIP 020261 ot 14.01.1997 .
[Togmmcano B mevars 10.12.2013.
Dopmat 60x841/16. bymara odcernas. Ilegars TpadaperHas.
Yen.-niew. 1. 6,74. Tupax 300. 3akas 405.

Tunorpadus AnTaickoro rocyfapCTBeHHOTO YHUBEPCUTETA:
656049, bapnayn, yn. JuMutposa, 66



