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Реферат:
1. В рамках самоузгодженого методу Кона-Шема функціонала густини i моделі стабільного желе досліджено
поверхневі характеристики недеформованих i пружно деформованих полiкристалiв i монокристалів Na, Cu,
Au, Zn, Al, вкритих шаром діелектрика. Показано, що ефект діелектричного покриття призводить до
"витягання" хвоста просторового розподілу електронів i ефективного потенціалу за поверхню металу та
зменшення роботи виходу зі збільшенням константи діелектричного покриття. У рамках двотемпературної
моделі досліджено нагрів електронної підсистеми металевого кластера. З використанням розмірної
залежності температури Дебая оцінено залежність ефективної електронної температури від зовнішньої
напруги. Запропоновано схему електронного нагріву, яка дозволяє розрахувати розмірну залежність
температури електронної підсистеми гранул. Розроблено метод обчислення уширення енергетичних рiвнiв у
гранулах-дисках триелектродної тунельної структури в рамках формалізму S-матриці розсіяння.
Розраховано залежність уширення рiвнiв від геометричних параметрів структури. Модифіковано теорію
одноелектронного тунелювання. Модель одноелектронного транзистора враховує уширення енергетичних



рiвнiв гранул i нагрів електронів. Показано, що основною причиною згладжування квантових і кулонівських
сходинок на ВАХ молекулярних транзисторів при гелієвих температурах є уширення енергетичних рівнів.

2. Surface characteristics not deformed and elastic deformed polycrystals and monocrystals Na, Cu, Au, Zn, Al,
covered by an insulator layer is investigated within the limits of the self-consistent Kohn-Sham calculations a
density functional theory and models of stable jellium. It is shown that the effect of a dielectric covering results to
"drawing out" a tail of spatial electron distribution and effective potential for metal surface and to reduction of
work function with increase of a dielectric covering constant. Heating of an electronic subsystem metal cluster is
investigated within the limits of two-temperature model. The dependence of effective electronic temperature
from an external bias voltage is estimated with use dimensional dependence of Debye temperature. The simple
scheme of electronic heating which allows calculating successfully dimensional dependence of temperature of an
electronic subsystem of a granule is offered. A method of calculation the broadening levels in granules-disks of
three-electrode tunnel structure within the limits of formalism scatterings S-matrix is developed. The dependence
of the broadening levels from geometrical parameters of a structure is calculated. The theory of single electronic
tunneling is modified. Model the single-electronic transistor considers the broadening levels and electron heating
of granules. The answer to a principle question of single-electronic: smoothness current-voltage curve of
molecular transistors at low temperature is given.
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