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КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ИНТЕРФЕЙСОВ НА 
ОСНОВЕ НАНООРАЗМЕРНЫХ ОРГАНИЧЕСКИХ ФРАГМЕНТОВ  

В последние годы продолжался быстрый прогресс в развитии квантовых технологий, 

основанных на манипулировании спинами, в частности, было показано, что спин электронов в 

органических носителях, в отличие от традиционных ферромагнетиков, может 

контролироваться на атомном уровне при помощи молекулярной инженерии, модификации 

интерфейсов, а также при помощи электрических и магнитных полей или света. Для 

дальнейшего развития этой области требуются новые нанокомпозитные материалы и 

гетероструктуры с максимальными значениями спинового расщепления и максимальной длиной 

спиновой диффузии. 

Несмотря на то, что в последние годы в результате интенсивных теоретических 

исследований структуры интерфейсов органической фазы на ферромагнитных металлах 

достигнуто понимание атомного строения интерфейсов ферромагнитных металлов различной 

природы с органической фазой, наиболее интригующие механизмы снятия спинового 

вырождения на интерфейсах Бычкова-Рашбы за счет комбинации эффектов гибридизации 

электронных подсистем, различного типа обменных взаимодействий, спин-орбитального 

расщепления, снятия структурной инверсионной симметрии (SIA) и корреляционных эффектов 

различной природы были изучены только для самых простейших случаев. 

В последние годы появилось несколько перспективных способов усиления индуцированной 

спиновой поляризации в низкоразмерных гетероструктурах на основе органической фазы. 

Прежде всего, это интеркалирование интерфейсов Бычкова-Рашбы атомами тяжелых элементов, 

таких, как золото. Позже было показано, что комбинированное влияние атомного номера (и, 

соответственно, большой константы спин-орбитального взаимодействия в тяжелых металлах) и 

степени пи–d гибридизации определяют аномальные эффекты снятия спинового вырождения в 

гетероструктурах. В качестве кандидатов для создания интерфейсов новых типов могут 

рассматриваться новые планарные структуры, такие, как дихалькогениды, иодиды, нитриды 

переходных металлов, а также полиацены или олигоацены, ароматические молекулы, состоящие 

из нескольких бензольных колец и графеновые чещуйки с краями типа зигзаг.  

В рамках реализации проекта при помощи методов теории функционала плотности 

смоделирован ряд систем на основе соединений переходных металлов, а также органических 

молекул и графеновых нанолент. Расчеты проводились с использованием обменно-

корреляционного функционала PBE с использованием поправки Хаббарда для соединений с 

наличием сильных электронных корреляций.  


