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эëектpи÷ескоãо поëя и света, ÷то пpеäставëяет
пpакти÷еский интеpес.
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Пpибоpные стpуктуpы наноэлектpоники

Пpежäе ÷еì анаëизиpоватü основные пpобëеìы
и пpинöипы физики и ìоäеëиpования пpибоpных
стpуктуp твеpäотеëüной наноэëектpоники, необхо-
äиìо выäеëитü те из их оãpоìноãо на настоящий
ìоìент вpеìени ìноãообpазия, котоpые буäут в
äаëüнейøеì pассìатpиватüся. Пpи этоì акöент
сäеëаеì на выбоpе типов пpибоpных стpуктуp,
пpеäставëяþщих наибоëüøий интеpес äëя по-
стpоения наноэëектpонных интеãpаëüных схеì
(ИС). Такая постановка вопpоса связана с теì, ÷то
ãëавныì объектоì pазpаботки и иссëеäования в
обëасти наноэëектpоники, как и ìикpоэëектpоники,
äоëжна статü ИС иëи в боëее øиpокоì сìысëе — ин-
теãpиpованная инфоpìаöионная систеìа [1].

Сна÷аëа pассìотpиì, как ìожет вообще интеp-
пpетиpоватüся ИС, ÷то ÷pезвы÷айно важно äëя ее

pазpаботки, анаëиза и ìоäеëиpования, а также по-
ниìания иссëеäуеìоãо вопpоса. Зäесü ìожно вы-
äеëитü сëеäуþщие возìожные основные поäхоäы:
� ИС пpеäставëяется как со÷етание баpüеpов и

яì, а также некотоpоãо набоpа эëеìентаpных
заpяäов, фиксиpованных и поäвижных;

� ИС пpеäставëяется как со÷етание pазнообpаз-
ных объектов pазëи÷ной pазìеpности (3D, 2D,
1D и 0D), т. е. вкëþ÷аþщих и наностpуктуpы, а
иìенно: квантовые пëенки иëи сëои (pазìеp-
ностü 2D), квантовые пpовоëоки (1D) и кванто-
вые то÷ки (0D);

� ИС пpеäставëяется как со÷етание пpибоpных
стpуктуp, выпоëняþщих некотоpые эëеìентаp-
ные функöии, напpиìеp ëоãи÷еские, и соеäи-
ненные ìежäу собой.
Пеpвый поäхоä явëяется наибоëее äетаëüныì и,

в сущности, уже äавно испоëüзуется пpи описании
твеpäых теë. Поäхоä äëя них ìоã пpиìенятüся
всëеäствие пеpиоäи÷ности стpуктуp иссëеäуеìых
кpистаëëи÷еских теë. В pезуëüтате заäа÷а их опи-
сания зна÷итеëüно упpощается. В ИС ситуаöия,
коне÷но же, ãоpазäо сëожнее, по кpайней ìеpе на
äанноì этапе их pазpаботки и пpоизвоäства. По-
этоìу äанный поäхоä äëя ИС в öеëоì испоëüзоватü
факти÷ески невозìожно на совpеìенных уpовнях
pазвития теоpии и вы÷исëитеëüной техники. Не-
сìотpя на это äëя наноэëектpонных ИС он быë бы
иäеаëüныì поäхоäоì.

Втоpой поäхоä тоже явëяется äостато÷но äе-
таëüныì и в пpинöипе возìожен, так как он ìенее
сëожен по сpавнениþ с пеpвыì. Автоpу, оäнако, не
известны сëу÷аи еãо pеаëüноãо пpиìенения, за ис-
кëþ÷ениеì пpостейøих пpибоpных стpуктуp.

Тpетий поäхоä тpаäиöионно испоëüзуется пpи
описании совpеìенных ИС. В настоящее вpеìя
нет оснований äëя соìнений в еãо возìожной pе-
зуëüтативности пpи описании наноэëектpонных
ИС, хотя о÷евиäно, ÷то ситуаöия зна÷итеëüно ус-
ëожнится. Это буäет связано с о÷енü сиëüно воз-
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В данной части pаботы выделены наиболее пеpспек-
тивные пpибоpные стpуктуpы твеpдотельной нано-
электpоники, а также основные квантовомеханические
фоpмализмы, котоpые можно использовать для их мо-
делиpования.
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pосøей степенüþ взаиìоäействия ìежäу пpибоp-
ныìи стpуктуpаìи в схеìах с уpовнеì интеãpаöии
оpиентиpово÷но выøе 1010 эëеìентов на кpистаëëе.

Уäа÷ная анаëоãия зäесü ìожет бытü пpовеäена
с ìозãоì ÷еëовека [1]. В äанноì сëу÷ае ìозã (сте-
пенü интеãpаöии окоëо 1010 нейpонов) — анаëоã
ИС, а нейpон — эëеìентаpная пpибоpная стpукту-
pа. Известно, ÷то ìежäу нейpонаìи существуþт
ìноãо÷исëенные связи, по кpайней ìеpе типы и
функöии некотоpых из них в настоящий ìоìент
вpеìени не ясны. Оäнако по÷ти не вызывает со-
ìнения, ÷то обpаботка инфоpìаöии ìозãоì веäет-
ся ансаìбëяìи, т. е. öеëыìи ãpуппаìи нейpонов,
на основе статисти÷еских пpинöипов (ãипотеза
"веpоятностно-статисти÷еской оpãанизаöии ìоз-
ãа") [2, 3]. Зна÷ит, естü опpеäеëенные основания
с÷итатü, ÷то и в наноэлектpонных ИС свеpхвысокой
степени интегpации (более 1010 элементов на кpи-
сталле) pассматpиваемый тpетий подход по-пpеж-
нему может быть пpименен. Такиì обpазоì, ìы по-
ка нау÷иëисü боëее иëи ìенее уäовëетвоpитеëüно
"собиpатü" ИС из относитеëüно боëüøих бëоков
(пpибоpных стpуктуp). Поэтоìу ãëавной ближай-
шей стpатегической целью является поиск более
"гибких" блоков и создание более "гибких" пpогpамм их
объединения по сpавнению с существующими ИС.

По изëоженныì пpи÷инаì äаëее буäут pас-
сìатpиватüся иìенно наноэëектpонные пpибоp-
ные стpуктуpы, пpеäставëяþщие в бëижайøее
вpеìя пеpспективу äëя постpоения ИС наноэëек-
тpоники, а не наностуктуpы. Поясниì, по÷еìу ìы
pазäеëяеì эти äва теpìина, хотя в спеöиаëüной ëи-
теpатуpе äостато÷но ÷асто встpе÷ается путаниöа в
их испоëüзовании.

Во-пеpвых, наностpуктуpа — это, вообще ãово-
pя, не пpибоp. И зäесü необхоäиìо констатиpо-
ватü, ÷то в настоящее вpеìя ÷аще иссëеäуþтся
иìенно наностуктуpы, а не собственно наноэëек-
тpонные пpибоpы.

Во-втоpых, в пpибоpной стpуктуpе наноэëек-
тpоники пpинöипиаëüно важно взаиìоäействие,
как пpавиëо, кëасси÷еских обëастей и активной
обëасти (в äанноì сëу÷ае наностуктуpы), ÷то ìо-
жет о÷енü сиëüно повëиятü на физику pаботы пpи-
боpа. В боëее общеì сëу÷ае äëя пpибоpной стpук-
туpы важны взаиìоäействия из сëеäуþщеãо набо-
pа, а иìенно: pазнообpазных объектов pазëи÷ной
pазìеpности (3D, 2D, 1D, 0D), из котоpых состоит
эëеìент; взаиìоäействия с окpужаþщей сpеäой,
вкëþ÷ая äpуãие пpибоpные стpуктуpы ИС. Сëеäо-
ватеëüно, в эëеìенте, как пpавиëо, встpе÷аþтся
интеpфейсные обëасти, напpиìеp, обëасти пеpехо-
äа ìежäу 3D объектаìи и 2D объектаìи, как это
иìеет ìесто в pезонансно-туннеëüноì äиоäе. Поä-
÷еpкнеì, ÷то 3D обëасти в ИС наноэëектpоники
буäут, по-виäиìоìу, встpе÷атüся обязатеëüно, хотя
бы всëеäствие необхоäиìости "пеpехоäа" к наøеìу
ìакpоскопи÷ескоìу ìиpу. Такиì обpазоì, иìеет
ìесто пpоöесс изìеpения в тpаäиöионноì в кван-

товой ìеханике сìысëе. Ясно, ÷то отìе÷енные
взаиìоäействия (изìеpения) ìоãут о÷енü сиëüно
изìенятü и усëожнятü физику pаботы пpибоpных
стpуктуp по сpавнениþ с вхоäящиìи в них актив-
ныìи обëастяìи (наностуктуpаìи).

В-тpетüих, буäут ëи äоëжныì обpазоì функ-
öиониpоватü ìноãие наностуктуpы, есëи их вкëþ-
÷итü в ИС? Ответ на этот вопpос, о÷евиäно,
непpост. Так, показано, ÷то äаëеко не все на на-
стоящий ìоìент вpеìени обнаpуженные эффекты в
низкоpазìеpных систеìах, в ÷астности в наностpук-
туpах, ìоãут найти пpиìенение в пpибоpах [4, 5].
Сëеäует, по-виäиìоìу, ожиäатü, ÷то ìноãие нано-
стpуктуpы и эффекты в них в составе ИС буäут
оказыватü "вpеäное" иëи паpазитное вëияние на
функöиониpование ИС. Понятно, ÷то их пpиäется
у÷итыватü пpи pазpаботке ИС наноэëектpоники.

Анаëиз ëитеpатуpы, пpежäе всеãо пpоãнозов
боëüøоãо ÷исëа ãpупп pазëи÷ных спеöиаëистов в
обëасти эëектpоники США, Японии, Pоссии, стpан
ЕС и äpуãих стpан, пpивоäит к вывоäу, ÷то созäа-
ние ИС новых покоëений в бëижайøие äесятиëе-
тия буäет пpоисхоäитü на основе кpеìниевых тех-
ноëоãий, вкëþ÷ая испоëüзование новых ìатеpиа-
ëов, в тоì ÷исëе наноìатеpиаëов, путеì äаëüней-
øеãо уìенüøения активных обëастей эëеìентов
пpи оäновpеìенноì оãpани÷ении токов уте÷ки,
повыøения пëотности упаковки пpибоpных стpук-
туp, увеëи÷ения pазìеpов пëастины, ìоäеpниза-
öии схеìотехни÷еских и аpхитектуpных поäхоäов
(напpиìеp, пеpехоä на созäание систеì-на-пëа-
стине, тpехìеpная интеãpаöия и äp.). Пpинципиаль-
но важным пpи этоì буäет улучшение (pасøиpение
возìожностей, повыøение аäекватности, эффек-
тивности, наäежности и äp.) методов и сpедств ав-
томатизиpованного пpоектиpования и моделиpова-
ния. Таким обpазом, pазвитие будет пpоисходить,
судя по всему, эволюционным (плавным) путем сна-
чала к гибpидной наноэлектpонике, а затем непо-
сpедственно к наноэлектpонике.

На этоì непpостоì пути основныìи, по-виäи-
ìоìу, буäут явëятüся эëеìенты из ÷етыpех типов
пpибоpных стpуктуp. Пpивеäеì сëеäуþщее выска-
зывание äвух веäущих pоссийских у÷еных в обëас-
ти ìикpоэëектpоники [6]: "Пpибоpы наноэëектpо-
ники — это, пpежäе всеãо, нанотpанзистоpы, т. е.
тpанзистоpы с кëасси÷еской МДП-стpуктуpой, но
с äëиной канаëа ìенее 100 нì, оäноэëектpонные
пpибоpы, туннеëüно-pезонансные äиоäы и тpанзи-
стоpы". Автоp pазäеëяет эту то÷ку зpения по повоäу
тpех отìе÷енных важнейøих типов пpибоpных
стpуктуp, оäнако с÷итает необхоäиìыì сþäа же
äобавитü пpибоpы на квантовых пpовоëоках (÷ет-
веpтый тип). Несìотpя на то, ÷то пpибоpы посëеä-
неãо типа наиìенее pазpаботаны и иссëеäованы, а
их пpиìенение в ИС пpивеäет к повыøениþ тpе-
бований к нанотехноëоãи÷ескиì ìетоäаì, в ÷аст-
ности, к ÷истоте ìатеpиаëов, они пеpспективны
äëя пpиìенения в ИС по сëеäуþщиì пpи÷инаì.
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Во-пеpвых, они как бы явëяþтся законоìеpныì
пpоäоëжениеì ìиниатþpизаöии ìежсоеäинений,
контактных систеì ИС на наноìетpовые pазìеpы,
а сëеäоватеëüно, отëи÷но "вписываþтся" в пëанаp-
нуþ техноëоãиþ изãотовëения ИС. Во-втоpых,
зäесü хоpоøо пpосìатpивается анаëоãия с воëно-
воäаìи СВЧ-эëектpоники. Это как бы естествен-
ное pаспpостpанение СВЧ-эëектpоники на нано-
эëектpонику. В-тpетüих, äостижения посëеäних
ëет по созäаниþ пpибоpных стpуктуp на квантовых
пpовоëоках, в ÷астности уãëеpоäных нанотpубках,
пpосто неëüзя не отìетитü.

Итак, основными типами наноэлектpонных пpи-
боpных стpуктуp для данной pаботы будут являться:
1) нанотpанзистоpы с МДП-стpуктуpой; 2) pезо-
нансно-туннельные стpуктуpы (диоды и тpанзисто-
pы); 3) одноэлектpонные стpуктуpы (тpанзистоpы и
многоостpовковые стpуктуpы); 4) стpуктуpы на ос-
нове квантовых пpоволок.

Пеpвое (веäущее) ìесто нанотpанзистоpов с
МДП-стpуктуpой в настоящее вpеìя факти÷ески
не вызывает соìнений [6—9]. Заìетиì, ÷то физика
их функöиониpования буäет существенно отëи-
÷атüся от физики кëасси÷ескоãо МДП-тpанзисто-
pа. Зäесü зна÷итеëüное вëияние буäут оказыватü
квантовые эффекты. Отсþäа и изìененное назва-
ние пpибоpных стpуктуp. На втоpое ìесто постав-
ëены pезонансно-туннеëüные стpуктуpы, так как
на их основе уже созäаны пеpвые наноэëектpон-
ные ИС, пpоизвоäиìые сеpийно, пpавäа, пока на
соеäинениях типа AIIIBV и невысокой степени ин-
теãpаöии [10]. Оäноэëектpонные стpуктуpы ìоãут
"возникнутü" в pезуëüтате äаëüнейøей естествен-
ной ìиниатþpизаöии тpаäиöионной фëэø-паìяти
ìикpоэëектpоники. Кpоìе тоãо, уже сей÷ас о÷е-
виäно, ÷то оäноэëектpонные пpибоpные стpукту-
pы ìоãут бытü в пpинöипе уìенüøены äо атоìных
pазìеpов! В связи с изëоженныì, несìотpя на воз-
ìожные сеpüезные пpобëеìы, втоpой—÷етвеpтый ти-
пы, т. е. "÷исто наноэëектpонные пpибоpные стpук-
туpы", по-виäиìоìу, найäут пpиìенение в свеpхин-
теãpиpованных ИС, сна÷аëа, возìожно, в ИС
ãибpиäной наноэëектpоники в функöионаëüно-
интеãpиpованных с МОП-тpанзистоpаìи стpукту-
pах. По-виäиìоìу, это наибоëее pеаëüное äpуãое
(по сpавнениþ с нанотpанзистоpаìи с МДП-
стpуктуpой) напpавëение созäания ИС новых по-
коëений (степенü интеãpаöии 1010 эëеìентов на
кpистаëëе и выøе). Допустиìо также созäание
(коìбиниpованных) пpибоpных стpуктуp, в кото-
pых буäет набëþäатüся коìбинаöия квантовоìеха-
ни÷еских эффектов, а не оäин äоìиниpуþщий (бо-
ëее ãëубокая функöионаëüная интеãpаöия!).

Зäесü öеëесообpазно вспоìнитü истоpиþ pазви-
тия ìикpоэëектpоники. В pезуëüтате конкуpент-
ной жесто÷айøей "боpüбы", пpоäоëжаþщейся äе-
сятиëетия, из ìножества пpибоpных стpуктуp основ-
ныìи факти÷ески остаëисü äве: МОП-тpанзистоp и
бипоëяpный тpанзистоp. Поэтоìу еще о÷енü pано

ãовоpитü об основной пpибоpной стpуктуpе нано-
эëектpоники. В настоящее вpеìя ìожно ëиøü ут-
веpжäатü, ÷то в ИС новых покоëений найäут по-
ëезное пpиìенение сëеäуþщие квантовые эффекты,
а иìенно: туннеëиpование (pезонансное, посëеäо-
ватеëüное, оäноэëектpонное и äp.), pазìеpное
квантование, квантовая интеpфеpенöия. Они по-
пpосту буäут явëятüся естественныì pезуëüтатоì
äаëüнейøей ìиниатþpизаöии активных эëеìен-
тов. Скажеì так, ÷то вëияние этих физи÷еских эф-
фектов на÷нет бытü существенныì и иìи уже
неëüзя буäет пpенебpе÷ü, как в пpибоpных стpук-
туpах ìикpоэëектpоники [11, 12]. По изëоженныì
пpи÷инаì в этой статüе и буäут pассìотpены ос-
новные квантовоìехани÷еские фоpìаëизìы, кото-
pые öеëесообpазно испоëüзоватü пpи ìоäеëиpова-
нии выäеëенных ÷етыpех типов пpибоpных стpук-
туp твеpäотеëüной наноэëектpоники.

Это не озна÷ает, ÷то äpуãие пpибоpные стpук-
туpы не пpеäставëяþт интеpеса. Отìетиì сëеäуþ-
щие напpавëения в наноэëектpонике, котоpые ìоãут
пpивести к созäаниþ высокоинтеãpиpованных ин-
фоpìаöионных систеì: 1) схеìы на свеpхпpовоä-
никах, вкëþ÷ая высокотеìпеpатуpные; 2) спин-
тpоника, 3) ìоëекуëяpная наноэëектpоника.

В настоящее вpеìя боëüøие наäежäы возëаãа-
þтся на ìоëекуëяpнуþ наноэëектpонику [5, 8, 9].
Оäнако она, к сожаëениþ, нахоäится ëиøü в "за-
÷ато÷ноì" состоянии, и тут пpеäстоит pазpеøитü
о÷енü ìноãо пpобëеì. О тоì, ÷то зäесü, в пpинöи-
пе, ìожет бытü äостиãнут зна÷итеëüный успех,
свиäетеëüствуþт такие инфоpìаöионные систеìы,
как ìозã ÷еëовека [1]. Свеpхсëожной пpобëеìой,
по-виäиìоìу, буäет pазpаботка соответствуþщих
техноëоãий. Пpомежуточным, возможно вынужден-
ным, pешением может стать, напpимеp, модеpниза-
ция или модификация естественных биологических
(в данном случае технологических) пpоцессов, т. е.
необходимо, по-видимому, использовать подход "от
имеющегося", а не наобоpот. Данный поäхоä, вооб-
ще ãовоpя, не относится ни к ìетоäу "свеpху—
вниз", ни к ìетоäу "снизу—ввеpх", испоëüзуеìыì и
интенсивно pазвиваеìыì в настоящее вpеìя в на-
нотехноëоãии [5]. Зäесü, о÷евиäно, также непpо-
стой путü, вкëþ÷ая пpеоäоëение о÷енü сеpüезных
ìоpаëüно-эти÷еских пpобëеì. Такиì пpиìеpоì
ìожет сëужитü кëониpование ÷еëовека. Цеëесооб-
pазно заäуìатüся и о возìожности "сëияния" тех-
ноëоãий, т. е. какоãо-то объеäинения пpоöессов
типа "свеpху—вниз" и "снизу—ввеpх" [13] иëи их
коìбинаöии.

Посìотpиì на пpобëеìу с äpуãой стоpоны. Уже
сей÷ас ясно, ÷то пpеäеëüные ìиниìаëüные pазìе-
pы активных пpибоpных стpуктуp в ИС буäут оп-
pеäеëятüся pазìеpаìи атоìов и ìоëекуë, а возìож-
но — яäеp и эëектpона. Поэтоìу поиск и созäание
новых пpибоpных стpуктуp в наноэëектpонике, от-
ëи÷аþщихся от отìе÷енных и pассìатpиваеìых
äаëее, необхоäиì. Существенные коppективы
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в äанный пpоöесс ìожет внести ÷pезвы÷айно буp-
ное pазвитие новых ìетоäов нанотехноëоãии, соз-
äание новых наноìатеpиаëов [5, 14]. Несìотpя на
это автоp наäеется, ÷то, по кpайней ìеpе, некото-
pые из отìе÷енных в öикëе статей поäхоäов, пpо-
бëеì и пpинöипов буäут также важны иëи встpе-
тятся и äëя возìожных новых пpибоpных стpуктуp
наноэëектpоники.

Основные фоpмализмы

Веpнеìся к сфоpìуëиpованноìу в [1] паpаäок-
су. В еãо спpавеäëивости ìы факти÷ески убеäиëисü
пpи pассìотpении ìоäеëей эëеìентов ìикpоэëек-
тpоники [11, 12]. Ситуаöия не изìеняется и äëя
пpибоpных стpуктуp наноэëектpоники, ÷то также
не уäивитеëüно. В öеëоì, это связано с теì, ÷то
÷еì ìенüøе pазìеpы стpуктуpы, теì ìенüøе носи-
теëей опpеäеëяþт хаpактеp функöиониpования пpи-
боpа. В то же вpеìя систеìы с ìенüøиì ÷исëоì ÷ас-
тиö, как пpавиëо, ìенее устой÷ивы и боëее поä-
веpжены pазëи÷ныì вëиянияì. Pезуëüтатоì явëя-
ется боëüøая ÷увствитеëüностü пpоöессов, пpоте-
каþщих в эëеìенте, к pазëи÷ныì возäействияì.
Поэтоìу в физико-ìатеìати÷еской ìоäеëи необ-
хоäиìо у÷итыватü ìноãие фактоpы и äетаëи. Как
итоã, пpоисхоäит усëожнение ìоäеëи, иноãäа су-
щественное. Пpи этоì становится фактически не-
возможным пpименение хоpошо отpаботанных ме-
тодов статистической физики, спpаведливых для
большого числа частиц и эффективно использовав-
шихся pанее в pамках полуклассического подхода
[11, 12]. Это и является одной из основных пpоблем,
возникающих пpи моделиpовании многих наноэлек-
тpонных пpибоpных стpуктуp. В pезультате, как
пpавило, необходимо пpименять в качестве базового
один из следующих фоpмализмов квантовомеханиче-
ского подхода, а именно [15]: 1) волновых функций;
2) матpиц плотности; 3) функций pаспpеделения
Вигнеpа; 4) функций Гpина; 5) фейнмановских инте-
гpалов по тpаектоpиям.

Коãäа и какой фоpìаëизì необхоäиìо пpиìе-
нятü? Ответитü на эти äва вопpоса о÷енü непpосто.
Попытаеìся это сäеëатü в оставøейся ÷асти öикëа
статей.

Вопpос о необхоäиìости испоëüзования кван-
товоìехани÷ескоãо поäхоäа вообще наìи уже
анаëизиpоваëся pанее и связываëся с соизìеpи-
ìостüþ хаpактеpисти÷еской äëины пpибоpа иëи
pазìеpов техноëоãи÷еских неоäноpоäностей Lхаp
с äëиной воëны äе Бpойëя λБ [1, 11]. Это пpавиëü-
ная в öеëоì оöенка, оäнако сäеëаеì нескоëüко за-
ìе÷аний.

Во-пеpвых, пpи описании тpанспоpта в о÷енü
ìаëых поëупpовоäниковых пpибоpных стpуктуpах
÷исëо паpаìетpов (физи÷еских оöено÷ных паpаìет-
pов äëины, вpеìени, ÷астоты, скоpости и äp.), кото-
pые явëяþтся важныìи хаpактеpистикаìи пpоöес-
сов, оказываþщих вëияние на их повеäение, ìожет

бытü, по кpайней ìеpе, боëее 35 [16]. Пpи÷еì в [16]
пpивеäен в общеì-то äаëеко непоëный пеpе÷енü!
Ясно, ÷то испоëüзоватü их все пpи оöенке пpакти-
÷ески невозìожно.

Во-втоpых, в ìезоскопи÷еских обpазöах, пpеä-
ставëяþщих äëя нас бесспоpный интеpес, тpанс-
поpт тpаäиöионно хаpактеpизуþт сëеäуþщиìи ос-
новныìи паpаìетpаìи: äëиной воëны äе Бpойëя
эëектpонов (на повеpхности Феpìи), äëиной сво-
боäноãо пpобеãа пpи упpуãоì pассеянии (иëи вpе-
ìя pеëаксаöии иìпуëüса), äëиной фазовой коãе-
pентности.

В-тpетüих, хоpоøо известно, ÷то основныìи ха-
pактеpисти÷ескиìи паpаìетpаìи пpи описании
квантовоãо тpанспоpта явëяþтся: äëина воëны äе
Бpойëя λБ и äëина фазовой коãеpентности λϕ. Та-
киì обpазоì, pассìатpиваеìый вопpос äостато÷но
сëожен и, вообще ãовоpя, äоëжен анаëизиpоватüся
в кажäоì конкpетноì сëу÷ае пpибоpной стpуктуpы
и возäействий на нее. Поэтоìу сpавнение Lхаp с λБ,
как оäной из основных квантовых хаpактеpистик
ìикpо÷астиöы, äоëжно pассìатpиватüся ëиøü как
опpеäеëенный оöено÷ный оpиентиp.

В настоящее вpеìя существует ìноãо pазнооб-
pазных фоpìаëизìов и ìетоäов квантовоìехани-
÷ескоãо описания тpанспоpта в твеpäых теëах.
Зäесü pассìотpиì ëиøü основные.

Фоpмализм волновых функций. Наибоëее поë-
ное описание состояния ÷астиöы (иëи систеìы) в
квантовой ìеханике, как известно, базиpуется на
воëновых функöиях. Основное уpавнение äанноãо
фоpìаëизìа — уpавнение Шpеäинãеpа, а иìенно
[17, 18]:

ii  – Ψ(q, t), (1)

ãäе i — постоянная Пëанка, äеëенная на 2π; Ψ —

воëновая функöия;  — опеpатоp Гаìиëüтона (ãа-
ìиëüтониан); q — кооpäинаты то÷ки пpостpанства
конфиãуpаöий; i — ìниìая еäиниöа. Данное уpав-
нение явëяется оäниì из кëþ÷евых в квантовой
ìеханике и факти÷ески постуëиpуется. В сëу÷ае
необхоäиìости у÷ета спина оно соответствуþщиì
обpазоì ìоäифиöиpуется [17, 18].

Как сëеäует из (1), особая и, по существу, ãëав-
ная pоëü в квантовой ìеханике (сpеäи опеpатоpов)
отвоäится ãаìиëüтониану, так как, заäавая еãо,
фоpìуëиpуþтся в ìатеìати÷ескоì виäе все осо-
бенности иссëеäуеìой систеìы. Поэтоìу состав-
ëение äанноãо опеpатоpа изу÷аеìоãо объекта (сис-
теìы) явëяется, пожаëуй, кëþ÷евой пpобëеìой
физико-ìатеìати÷еской постановки заäа÷и. И это
бесспоpно пpи ìоäеëиpовании сëожных объектов,
в ÷астности, пpибоpных стpуктуp наноэëектpони-
ки. В öеëоì "успех pеøения заäа÷и в сìысëе со-
ãëасования вывоäов теоpии с опытоì уже пpеäо-
пpеäеëяется теì, наскоëüко основатеëüно выбpан
ãаìиëüтониан (все ëи важнейøие взаиìоäействия

∂Ψ q t,( )
∂t

--------------- H^

H^
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у÷тены!)" [18]. К сожаëениþ, это кpайне тяжеëо
сäеëатü äëя пpибоpов наноэëектpоники, так как
все äетаëи взаиìоäействий, о÷евиäно, у÷естü не
уäается. Посëеäнее связано со сëеäуþщиìи основ-
ныìи пpи÷инаìи: непоëнотой экспеpиìентаëüных
äанных об иссëеäуеìых пpибоpных стpуктуpах
и äостато÷но невысокиì уpовнеì наøих познаний
в pассìатpиваеìой обëасти. Гаìиëüтониан опpеäе-
ëяется äвуìя фактоpаìи: пpиpоäой анаëизиpуеìой
систеìы и пpиpоäой äействуþщих на эту систеìу
поëей. Поэтоìу пpи ìоäеëиpовании наноэëек-
тpонных пpибоpных стpуктуp уpавнение (1) äоëж-
но бытü äопоëнено уpавненияìи äëя ìикpопоëей,
напpиìеp уpавненияìи Лоpенöа, ÷то еще боëüøе
усëожняет ìоäеëü. Дpуãой коìпëекс важнейøих
пpобëеì в пpоöессе постановки заäа÷и возникает
пpи фоpìуëиpовке ãpани÷ных усëовий.

Кpоìе øpеäинãеpовскоãо пpеäставëения, в ко-
тоpоì вся инфоpìаöия о вpеìенноì pазвитии сис-
теìы пеpенесена на воëновуþ функöиþ Ψ(q, t ),
уäовëетвоpяþщуþ (1), иноãäа испоëüзуþтся ãей-
зенбеpãовское пpеäставëение и пpеäставëение
взаиìоäействия [17, 18]. С÷итается, ÷то в боëü-
øинстве сëу÷аев pеøитü непосpеäственно уpавне-
ние Шpеäинãеpа (1) ëеã÷е, ÷еì соответствуþщие
ìатpи÷ные уpавнения, напpиìеp в ãейзенбеpãов-
скоì пpеäставëении. Это особенно важно пpи pеа-
ëизаöии ìоäеëей на вы÷исëитеëüной технике со
сpеäниìи возìожностяìи, в ÷астности, äëя таких
сëожных объектов, как наноэëектpонные пpибо-
pы. Дpуãие пpеäставëения ÷асто бываþт уäобны
пpи поиске пpибëиженноãо pеøения заäа÷и. В öе-
ëоì же необхоäиìо заìетитü, ÷то äанных тpи пpеä-
ставëения (ìетоäа) эквиваëентны, хотя соответст-
вуþщие воëновые функöии pазëи÷аþтся.

Дëя нас также важно отìетитü, ÷то анаëоãоì
øpеäинãеpовскоãо пpеäставëения опеpатоpов и
воëновых функöий в кëасси÷еской ìеханике явëя-
ется ìетоä Гаìиëüтона—Якоби. Поäобные анало-
гии из классической механики имеются для всех дpу-
гих основных квантовомеханических фоpмализмов
[17, 18]. Именно это и является пеpвопpичиной по-
добия иеpаpхии моделей квантовомеханического и по-
луклассического подходов [11].

К сожаëениþ, äëя фоpìаëизìа воëновых функ-
öий свойственен оäин неäостаток. Дëя сìеøанных
ансаìбëей, ÷то хаpактеpно äëя пpибоpных стpук-
туp наноэëектpоники, нахоäится набоp воëновых
функöий. Иноãäа это неуäобно и ìожет своäитü на
нет отìе÷енное пpеиìущество äанноãо фоpìаëиз-
ìа, напpиìеp, в øpеäинãеpовскоì пpеäставëении,
пpи постpоении эконоìи÷ных квантовоìехани÷е-
ских ìоäеëей. Поэтоìу боëее öеëесообpазны в та-
ких сëу÷аях äëя сìеøанных ансаìбëей ìоãут бытü
äpуãие фоpìаëизìы.

Фоpмализм матpиц плотности. Статисти÷еский
опеpатоp (ìатpиöа пëотности)  позвоëяет еäино-
обpазно описыватü как ÷истые, так и сìеøанные
ансаìбëи, поэтоìу pассìотpение с еãо поìощüþ

тpаäиöионно с÷итается наибоëее общей фоpìой
квантовоìехани÷ескоãо описания систеìы [17].
Важно заìетитü, ÷то äëя сìеøанных ансаìбëей от-
нþäü нет необхоäиìости нахоäитü состояния со-
ставëяþщих их ÷истых ансаìбëей.

Основныì уpавнениеì фоpìаëизìа явëяется
уpавнение Лиувиëëя—фон-Нейìана [17, 18]:

 = –[ , ], (2)

ãäе [ , ] — квантовая скобка Пуассона, а ìатpи-
öа пëотности заäается с поìощüþ соотноøения

 = |Ψn > wn < Ψn |, (3)

пpи÷еì

wn = 1.

Зäесü |Ψn 〉 — вектоp n-состояния, wn — веpоят-
ностü этоãо состояния. Отìетиì, ÷то уpавнение
Лиувиëëя—фон-Нейìана явëяется исхоäныì и в
äpуãой конöепöии пpеäставëения откpытых систеì
на ìикpоуpовне [1], пpавäа, в оснащенных ãиëü-
беpтовых пpостpанствах. Так же, как и pанее, пpи
ìоäеëиpовании эëеìентов наноэëектpоники уpав-
нение (2) необхоäиìо äопоëнитü уpавненияìи äëя
ìикpопоëей.

С поìощüþ статисти÷ескоãо опеpатоpа ìожно
описатü äвижение ìикpо÷астиöы, а также ìикpо-
и ìакpоскопи÷еские систеìы и взаиìоäействие
ìежäу ниìи. Посëеäнее ÷pезвы÷айно важно äëя
наноэëектpонных пpибоpных стpуктуp, вкëþ÷аþ-
щих, как уже отìе÷аëосü, кëасси÷еские обëасти и
наностpуктуpу (наностpуктуpы). Нетpуäно также
заìетитü поäобие уpавнения (2) с уpавнениеì Лиу-
виëëя кëасси÷еской статисти÷еской физики. Боëее
тоãо, квантовое уpавнение фоpìаëüно пеpехоäит в
кëасси÷еское в пpеäеëе i → 0, пpи äостато÷ной
ãëаäкости потенöиаëа и на÷аëüной ìатpиöы пëот-
ности. В связи с этиì небезосноватеëüна то÷ка зpе-
ния [19] о тоì, ÷то квантовая ìеханика — пpяìое
обобщение кëасси÷еской статисти÷еской ìеханики.

Оäной из кëþ÷евых пpобëеì пpи анаëизе от-
кpытых квантовых систеì в pаìках выбpанноãо тpа-
äиöионноãо поäхоäа [1] явëяется pеäукöия поëной
заäа÷и äëя закpытой квантовой систеìы к описа-
ниþ изу÷аеìой и вхоäящей в нее откpытой систе-
ìы. Соãëасно [19] "поä откpытой квантовой систе-
ìой пониìается систеìа A с оãpани÷енныì ÷исëоì
степеней свобоäы fA, взаиìоäействуþщая с äpуãой
систеìой B, иìеþщей неоãpани÷енное (иëи о÷енü
боëüøое) ÷исëо степеней свобоäы fB ". Заìетиì,
÷то äанное опpеäеëение не пpотивоpе÷ит опpеäе-
ëениþ И. Пpиãожина, пpивеäенноìу в [1], и с то÷-
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ки зpения автоpа ëу÷øе поäхоäит äëя анаëиза пpи-
боpных стpуктуp наноэëектpоники.

В соответствии с пpивеäенныì опpеäеëениеì
ãаìиëüтониан всей (заìкнутой) систеìы (A + B)
ìожет бытü пpеäставëен в виäе [19]

 = (x) + (Q) + (x, Q), (4)

ãäе (x) — ãаìиëüтониан изоëиpованной систе-

ìы A; (Q) — ãаìиëüтониан изоëиpованной сис-

теìы B; (x, Q) — опеpатоp энеpãии взаиìо-

äействия систеì A и B ; x — кооpäинаты систеìы A;
Q — кооpäинаты систеìы B.

Есëи (t) — статисти÷еский опеpатоp всей

систеìы, то необхоäиìо pеøитü уpавнение (2) в виäе

∂ /∂t = –[ , ], (5)

ãäе  заäается (4). Дëя нас же боëüøий интеpес
пpеäставëяет повеäение иссëеäуеìой ìаëой от-
кpытой систеìы A (пpибоpной стpуктуpы). Стати-

сти÷еский опеpатоp äанной систеìы (t ) выpа-

жается с поìощüþ соотноøения [19]

(t) = TrB (t), (6)

ãäе TrB — сëеä, котоpый беpется тоëüко по пеpеìен-
ныì систеìы B. К сожаëениþ, поëу÷итü то÷ное уpав-

нение äëя (t) пpакти÷ески невозìожно [19].

Такиì обpазоì, ìы пpихоäиì к äвуì важныì и
неутеøитеëüныì вывоäаì о тоì, ÷то сфоpмулиpо-
вать стpогий гамильтониан, а также постpоить со-
ответствующее уpавнение для матpицы плотности
наноэлектpонной пpибоpной стpуктуpы, как откpы-
той системы, фактически не пpедставляется воз-
можным! Это и является двумя "стаpтовыми" пpо-
блемами моделиpования элементов наноэлектpонных
ИС. Поэтому единственный выход из создавшейся
ситуации — вывод пpиближенных уpавнений. Это и
является "стpатегической линией" пpи pазpаботке
моделей пpибоpов и элементов наноэлектpоники.
Следовательно, как и для полуклассического подхода
[11], после "пеpвого шага" введение дополнительных
допущений фактически обязательно и для квантово-
механического подхода.

Пpи постpоении уpавнения äëя статисти÷ескоãо
опеpатоpа ìожно выäеëитü pяä важных сëу÷аев
(пpибëижений) [19, 20]:
� систеìа A пpакти÷ески не вëияет на боëüøуþ

систеìу B;
� систеìу B ìожно описатü с испоëüзованиеì ìе-

тоäов кëасси÷еской статисти÷еской физики;

� ìаëая ìикpоскопи÷еская систеìа A упpавëяет
боëüøой ìакpоскопи÷еской систеìой B.
Все тpи сëу÷ая пpеäставëяþт существенный ин-

теpес пpи pассìотpении пpибоpов и эëеìентов ИС
наноэëектpоники. В настоящее вpеìя äëя пpибоp-
ных стpуктуp обы÷но иссëеäуется пеpвый сëу÷ай,
хотя и явëяþщийся сеpüезныì упpощениеì пpо-
бëеìы, оäнако äëя неãо уäается поëу÷итü пpакти-
÷ески важные pезуëüтаты, в ÷астности, pасс÷итатü
воëüт-аìпеpные хаpактеpистики и äpуãие эëектpи-
÷еские паpаìетpы пpибоpов. В pезуëüтате исхоäное
уpавнение (5) ìожет бытü свеäено к ãоpазäо боëее
пpостоìу "упpавëяþщеìу уpавнениþ" (систеìа B
упpавëяет A), ÷то ÷pезвы÷айно важно пpи постpое-
нии ìоäеëи.

Pассìотpенное уpавнение äëя ìатpиöы пëотно-
сти (5) пpивеäено в øpеäинãеpовскоì пpеäставëе-
нии. Иноãäа уäобныì бывает испоëüзование соот-
ветствуþщих уpавнений в ãейзенбеpãовскоì пpеä-
ставëении и пpеäставëении взаиìоäействия. В ãей-
зенбеpãовскоì пpеäставëении ìатpиöа пëотности не
зависит от вpеìени, и поэтоìу необхоäиìо иссëеäо-
ватü эвоëþöиþ äpуãих опеpатоpов. В сëу÷ае, коãäа
ãаìиëüтониан ìожет бытü pазбит на äве ÷асти

 =  + (7)

(ãäе  — ãаìиëüтониан боëее пpостой систеìы

иëи систеìы в отсутствии возìущения;  — опе-
pатоp энеpãии возìущения), уäобныì бывает
пpеäставëение взаиìоäействия. Уpавнение Лиу-
виëëя—фон-Нейìана в этоì пpеäставëении упpо-
щается, так как в скобки Пуассона войäет тоëüко

, ÷то ÷асто боëее уäобно пpи поëу÷ении упpо-
щенных уpавнений.

Даëüнейøее упpощение уpавнений ìожет бытü
осуществëено путеì пеpехоäа к оäно÷асти÷ныì ìат-
pиöаì пëотности. Дëя этоãо ÷асто эффективныì
бывает ìетоä втоpи÷ноãо квантования [17, 18], ко-
тоpый пpиìеняется пpи pеøении заäа÷ äëя ансаìб-
ëей оäинаковых ÷астиö, а также с пеpеìенныì их
÷исëоì. К сожаëениþ, анаëоãи÷но поëукëасси÷е-
скоìу сëу÷аþ [11], пpи пеpехоäе к оäно÷асти÷ныì
ìатpиöаì пëотности вывоäится иеpаpхия уpавне-
ний, в котоpой в уpавнении äëя оäно÷асти÷ной
ìатpиöы пëотности вхоäит äвух÷асти÷ная ìатpиöа
пëотности и т. ä. Пpи поëу÷ении упpощенных
уpавнений пpихоäится также ввоäитü усëовия ос-
ëабëения коppеëяöий и äpуãие [20, 21] äëя тоãо,
÷тобы обоpватü öепо÷ку уpавнений. В öеëоì схеìа
ìетоäа Боãоëþбова вывоäа квантовых кинети÷е-
ских уpавнений остается без изìенений [20].

Такиì обpазоì, пpи использовании фоpмализма
матpиц плотности пpи выводе квантовых кинети-
ческих уpавнений возникают подобные полуклассиче-
скому случаю пpоблемы [11], поэтому пpинципы и ме-
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тоды их pазpешения схожи. Это значительно упpо-
щает непpостую задачу pассмотpения пpоблем и
пpинципов моделиpования пpибоpов наноэлектpоники
несмотpя на относительно невысокий уpовень pазви-
тия данной сложнейшей области.

Фоpмализм квантовых функций pаспpеделения.
В квантовых теоpиях систеì, вкëþ÷ая откpытые,
÷асто еще боëее уäобныì явëяется äpуãое описа-
ние на основе квантовых функöий pаспpеäеëения
иëи функöий Виãнеpа [20, 22]. Во ìноãоì это свя-
зано с опpеäеëенныì соответствиеì, в äанноì сëу-
÷ае с кëасси÷ескиì описаниеì на основе функöий
pаспpеäеëения [11].

Пустü äëя систеìы, состоящей из N ÷астиö, ìат-
pиöа пëотности в кооpäинатноì пpеäставëении обо-
зна÷ается ρN (q', q'', t), ãäе q = (r1, ..., rN); r1, ..., rN —
кооpäинаты соответствуþщих ÷астиö. Функöия
Виãнеpа в äанноì сëу÷ае — ìатpиöа пëотности в
сìеøанноì пpеäставëении кооpäинат и иìпуëü-
сов, а иìенно [20, 22]:

fN(q, p, t ) = ρN q + iγ, q – iγ, t  Ѕ

Ѕ exp(–iγp)dγ, (8)

ãäе q, p — 3N-ìеpные вектоpы; p = (p1, ..., pN);
p1, ..., pN — иìпуëüсы соответствуþщих ÷астиö.
Сëеäоватеëüно, функöия Виãнеpа связана с ìатpи-
öей пëотности в кооpäинатноì пpеäставëении. Так
как функöия Виãнеpа ìожет пpиниìатü отpиöа-
теëüные зна÷ения, то не явëяется функöией pас-
пpеäеëения в тpаäиöионноì сìысëе, испоëüзуе-
ìоì в кëасси÷еской статисти÷еской физике. Теì
не ìенее, посëе интеãpиpования по кооpäинатаì
иëи по иìпуëüсаì поëу÷аþтся поëожитеëüно оп-
pеäеëенные функöии pаспpеäеëения по иìпуëüсаì
иëи по кооpäинатаì, иìеþщие ясный физи÷еский
сìысë.

Испоëüзуя непосpеäственно уpавнение äëя ìат-
pиöы пëотности в кооpäинатноì пpеäставëении в
ка÷естве исхоäноãо, с поìощüþ (8) ìожно ëеãко
поëу÷итü уpавнение äëя функöии Виãнеpа [22]:

 = H q' – iγ, p' + i τ  – 

– H q' + iγ, p' – i τ fN(q', p', t) Ѕ

Ѕ exp[i(p' – p)τ + i(q' – q)γ] dτdγdq'dp', (9)

ãäе H(p, q) — функöия Гаìиëüтона. Поä÷еpкнеì,
÷то уpавнение (9) уже не соäеpжит опеpатоpов,
в отëи÷ие от исхоäноãо уpавнения äëя ìатpиöы
пëотности (2), оäнако, к сожаëениþ, явëяется ин-
теãpоäиффеpенöиаëüныì. Пpеäеëüный пеpехоä от
äанноãо уpавнения к кëасси÷ескоìу осуществëяет-
ся путеì pазëожения поäынтеãpаëüноãо выpаже-
ния по степеняì i. В pезуëüтате в пеpвоì пpибëи-
жении поëу÷ается кëасси÷еское уpавнение äëя

ìноãо÷асти÷ной функöии pаспpеäеëения, совпа-
äаþщее с уpавнениеì Лиувиëëя [22].

Поäобно, как и pанее äëя ìатpиöы пëотности,
каpäинаëüное упpощение квантовоãо уpавнения
(9) ìожет бытü осуществëено путеì пеpехоäа к оä-
но÷асти÷ныì функöияì Виãнеpа и ввеäения пpеä-
поëожений äëя обpыва öепо÷ки уpавнений [20, 22].
В итоãе вывоäится квантовое кинети÷еское уpав-
нение, котоpое в пpеäеëе пpи i → 0 пеpехоäит в ки-
нети÷еское уpавнение Боëüöìана.

В связи с изëоженныì выøе функöия Виãнеpа
небезосноватеëüно называется фоpìаëüныì ана-
ëоãоì кëасси÷еской функöии pаспpеäеëения и
pассìатpивается как обобщение посëеäней
на квантовый сëу÷ай [20]. Теì саìыì устанавëи-
вается еще боëее тесная связü ìежäу квантовой
ìеханикой и кëасси÷еской статисти÷еской физи-
кой, ëежащей в основе поëукëасси÷ескоãо поäхоäа.
В öеëоì описанный фоpìаëизì с÷итается оäниì из
наибоëее уäобных äëя постpоения квантовых
теоpий откpытых систеì [22], к котоpыì ìы от-
несëи пpибоpные стpуктуpы ìикpо- и наноэëек-
тpоники [1].

Такиì обpазоì, квантовомеханический подход,
основанный на фоpмализме функций Вигнеpа, может
pассматpиваться как пpямое pасшиpение полуклас-
сического подхода на случаи необходимости учета
квантовых эффектов в пpибоpных стpуктуpах. По-
этому пpи описании пpибоpов и элементов микpо- и
наноэлектpоники используется, стpого говоpя, кван-
товомеханический подход в сочетании с pазличными
пpедположениями (огpублениями по пpостpанству,
вpемени и дp.). Наиболее каpдинальные, общепpиня-
тые пpиближения и пpиводят к полуклассическому
подходу. Следовательно, может быть постpоена
единая иеpаpхия моделей квантовомеханического
подхода, включающая и pассмотpенные модели полу-
классического подхода [11].

Фоpмализм функций Гpина. В упpощенных тео-
pиях квантовоãо тpанспоpта пpи сокpащенноì
описании систеì уäобныì явëяется и еще оäин
фоpìаëизì — фоpìаëизì функöий Гpина [21, 23].
И в этоì сëу÷ае ìатpиöа пëотности (функöия Виã-
неpа) в кооpäинатноì пpеäставëении иìеет непо-
сpеäственнуþ связü с функöияìи Гpина. Важно
отìетитü, ÷то знание äанных функöий äостато÷но
äëя pеøения заäа÷ квантовоãо тpанспоpта.

Вывоä кинети÷еских уpавнений äëя функöий
Гpина, к сожаëениþ, сëожен. Это связано со сëе-
äуþщиìи пpи÷инаìи:
� функöии Гpина, испоëüзуеìые на пpактике, —

это обы÷но оäно÷асти÷ные функöии, а сëеäова-
теëüно, у÷естü стpоãо вëияние äpуãих объектов
систеìы пpакти÷ески невозìожно;

� ÷исëо необхоäиìых пpи pассìотpении заäа÷и
pазëи÷ных, хотя и зависиìых, функöий äëя не-
pавновесных явëений ìожет бытü pавныì øес-
ти, в тоì ÷исëе äве тpаäиöионные — запазäы-
ваþщая и опеpежаþщая функöии Гpина;
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� в поëу÷аеìоì упpощенноì уpавнении (уpавне-
ниях) типа Дайсона [23] и äpуãих äëя функöии
(функöий) Гpина появëяþтся собственно энеp-
ãети÷еские ÷асти, котоpые у÷итываþт взаиìо-
äействие еäинственной ÷астиöы с ее окpужени-
еì ìноãо÷асти÷ной систеìы, пpеäыстоpиþ ÷ас-
тиöы и äоëжны бытü поëу÷ены с поìощüþ äо-
поëнитеëüных соотноøений.
Посëеäняя ситуаöия поäобна ситуаöии, возни-

каþщей и pассìотpенной в pаìках поëукëасси÷е-
скоãо поäхоäа [11] (в ÷астности, в кинети÷еское
уpавнение Боëüöìана в интеãpаë стоëкновений
вхоäят скоpости pассеяния, äëя котоpых необхоäи-
ìо поëу÷итü соответствуþщие соотноøения). Дан-
ный фоpìаëизì äостато÷но ÷асто и успеøно пpи-
ìеняется пpи описании квантовоãо тpанспоpта в
твеpäоì теëе пpи анаëизе pазëи÷ных ÷астных сëу-
÷аев. К сожаëениþ, с усëожнениеì заäа÷и пpи еãо
испоëüзовании затpаты вы÷исëитеëüных pесуpсов
становятся о÷енü зна÷итеëüныìи äаже äëя высоко-
пpоизвоäитеëüных систеì.

Фейнмановские интегpалы по тpаектоpиям (пу-
тям). Кpоìе тpаäиöионной фоpìаëüной схеìы
квантовой ìеханики, основанной на уpавнении
Шpеäинãеpа, äëя описания откpытых систеì ино-
ãäа испоëüзуется фейнìановская фоpìуëиpовка
квантовой ìеханики [18, 24]. В äанноì сëу÷ае вìе-
сто ãаìиëüтонова фоpìаëизìа в ка÷естве исхоäно-
ãо пpиìеняется ëаãpанжев ìетоä. Зäесü основной
объект — пpопаãатоp, котоpый позвоëяет связатü
воëновуþ функöиþ Ψ(q, t) с ее на÷аëüныì зна÷е-
ниеì Ψ(q0, t0). Еãо знания также äостато÷но äëя
описания квантовой систеìы. Достоинстваìи äан-
ноãо фоpìаëизìа с÷итаþтся еãо физи÷еская на-
ãëяäностü и боëее тесная связü с кëасси÷еской фи-
зикой.

К сожаëениþ, äанный фоpìаëизì в общеì сëу-
÷ае явëяется неуäобныì и äостато÷но ãpоìозäкиì
в ìатеìати÷ескоì пëане. По кpайней ìеpе в еãо
pаìках сëожно у÷итыватü вëияние зонной стpук-
туpы [25], поэтоìу небезосноватеëüно с÷итается,
÷то для пpактических целей более удобно использовать
непосpедственно уpавнение Шpедингеpа с эффектив-
ным комплексным гамильтонианом, так как ìатеìа-
ти÷еский аппаpат pассìатpиваеìоãо фоpìаëизìа
ìожет бытü свеäен иìенно к этоìу сëу÷аþ [26].
С поìощüþ äанноãо поäхоäа ìоãут бытü также по-
ëу÷ены уpавнения äëя pеäуöиpованных ìатpиö
пëотности откpытых систеì [26].

В öеëоì этот фоpìаëизì явëяется оäниì из ин-
теpесных, пеpспективных поäхоäов поëу÷ения уп-
pощенных уpавнений äëя описания квантовоãо
тpанспоpта в откpытых систеìах несìотpя на от-
носитеëüно сëабуþ степенü еãо pазpаботанности на
настоящий ìоìент вpеìени.

Такиì обpазоì, pассìотpенные фоpìаëизìы эк-
виваëентны. В ÷еì же тоãäа сìысë пpиìенения тоãо
иëи иноãо фоpìаëизìа? Можно назватü, по кpайней

ìеpе, ÷етыpе ÷асто встpе÷аþщиеся пpи÷ины ис-
поëüзования конкpетноãо фоpìаëизìа, а иìенно:
� уäобнее постановка заäа÷и;
� пpоще pеäуöиpование к описаниþ непосpеäст-

венно иссëеäуеìой систеìы;
� ëеã÷е поëу÷итü pеøение заäа÷и;
� уäобнее интеpпpетаöия поëу÷енных pезуëüтатов.

Напpиìеp, как уже отìе÷аëосü, важное пpеиìу-
щество фоpìаëизìа функöий Виãнеpа — возìож-
ностü естественноãо вывоäа упpощенных кванто-
вых кинети÷еских уpавнений, ÷асто испоëüзуеìых
на пpактике пpи ìоäеëиpовании наноэëектpонных
пpибоpных стpуктуp.

Общие замечания

Пpовеäенный анаëиз показывает, ÷то ìноãие
утвеpжäения, касаþщиеся пpобëеì и пpинöипов
ìоäеëиpования пpибоpных стpуктуp ìикpоэëек-
тpоники и pассìотpенные pанее [11, 12], буäут по-
ëезны и зäесü. Так, ìожно также выäеëитü ÷етыpе
коìпëекса пpобëеì: физи÷еские, ìатеìати÷еские,
pазpаботки пpоãpаììноãо обеспе÷ения; опpеäе-
ëяеìые вы÷исëитеëüной техникой, обоpуäовани-
еì, иäентификаöией паpаìетpов ìоäеëей и заäа-
ниеì исхоäных äанных. Пpинöипиаëüно важной
явëяется АP-пpобëеìа [12], связанная с ãëавной
пpобëеìой ìоäеëиpования — непоëнотой описа-
ния ìоäеëи [1]. Бесспоpно, важны и ìноãие pас-
сìотpенные в [11, 12] пpобëеìы: ãpани÷ных усëо-
вий, оöенки аäекватности ìоäеëи, эëектpофизи÷е-
ских паpаìетpов и äp. Сëеäует сpазу же отìетитü,
÷то äанные пpобëеìы пpи ìоäеëиpовании пpибоp-
ных стpуктуp наноэëектpоники, как пpавиëо, еще
сëожнее.

Сна÷аëа pассìотpиì ëиøü наибоëее "остpые"
пpобëеìы в öеëоì. Пpи постановке заäа÷и возни-
кает сpазу нескоëüко сеpüезных пpобëеì, отìе÷ен-
ных pанее, а иìенно: записü ãаìиëüтониана; поëу-
÷ение систеìы уpавнений; фоpìуëиpовка ãpани÷-
ных усëовий. Уже поä÷еpкиваëосü, ÷то записü то÷-
ноãо ãаìиëüтониана äëя пpибоpной стpуктуpы как
откpытой систеìы факти÷ески невозìожна, а сëе-
äоватеëüно, стpоãая систеìа уpавнений также не
ìожет бытü поëу÷ена. Боëее тоãо, äаже есëи бы это
быëо äостижиìо, то у÷естü всþ ãаììу важных фак-
тоpов пpи ìоäеëиpовании конкpетноãо эëеìента
пpакти÷ески не пpеäставëяется возìожныì. Это
связано с теì, ÷то зäесü на поведение пpибоpа могут
оказывать существенное влияние pазного pода флук-
туации, а иìенно: в pаспpеäеëении отäеëüных ио-
нов пpиìеси внутpи стpуктуpы; отäеëüных заpяäов
на повеpхности pазäеëа и äp. К сожаëениþ, вëия-
ние фëуктуаöий на повеäение пpибоpных стpуктуp
наноэëектpоники пpакти÷ески не иссëеäовано.
Поэтоìу зачастую мы в опpеделенном смысле моде-
лиpуем усpедненную (в статистическом смысле!)
пpибоpную стpуктуpу. Такиì обpазоì, хотя ìы вpо-
äе бы отказаëисü от кëасси÷еской статисти÷еской
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физики, она к наì "навяз÷иво пpихоäит" с äpуãой
стоpоны. К этой пpобëеìе в заäании исхоäных
äанных ìожно äобавитü о÷енü существеннуþ в
pассìатpиваеìоì сëу÷ае пpобëеìу заäания эëек-
тpофизи÷еских паpаìетpов, котоpая, к сожаëениþ,
также ÷асто иãноpиpуется. Известно, ÷то пpи ìо-
äеëиpовании эëеìентов наноэëектpоники эëек-
тpофизи÷еские паpаìетpы, как пpавиëо, заäаþтся
соответствуþщиìи объеìныìи ìатеpиаëаìи. Это,
ìяãко ãовоpя, пpобëеìати÷но, так как хоpоøо из-
вестно, ÷то эëектpи÷еские, ìаãнитные и äpуãие
свойства наностpуктуpных ìатеpиаëов, к котоpыì
ìожно отнести изу÷аеìые наìи объекты, ÷асто су-
щественно изìеняþтся [5, 14]. Дëя сìяã÷ения этой
пpобëеìы необхоäиìо äетаëüное ìоäеëиpование
эëектpофизи÷еских свойств стpуктуpы эëеìентов
наноэëектpоники. Иäеаëüныì, вообще ãовоpя, бы-
ëо бы совìестное ìоäеëиpование эëектpофизи÷е-
ских и эëектpи÷еских паpаìетpов и хаpактеpистик
пpибоpных стpуктуp. Пpовоäиìые иссëеäования в
этоì напpавëении, оäнако, явно неäостато÷ны.
В итоге можно пpийти к не очень утешительному

выводу: пpи моделиpовании пpибоpных стpуктуp на-

ноэлектpоники в настоящее вpемя многие pезульта-

ты должны pассматpиваться лишь как весьма пpи-

ближенные или качественные, особенно по внутpен-

ним пеpеменным, хотя бы всëеäствие отìе÷енных
неопpеäеëенностей.

Некотоpые основные напpавëения pазpеøения
кëþ÷евых пpобëеì уже отìе÷аëисü. Заìетиì, ÷то
ìноãие пpинöипы и пути pазpеøения указанных
пpобëеì буäут, по кpайней ìеpе, схожи со сëу÷аеì
ìоäеëиpования пpибоpных стpуктуp ìикpоэëек-
тpоники, а в pяäе ситуаöий пpосто остаþтся в сиëе.
К сожаëениþ, ìоäеëи пpибоpных стpуктуp нано-
эëектpоники ìенее pазpаботаны, поэтоìу не все-
ãäа на настоящий ìоìент вpеìени ìожно поäтвеp-
äитü сказанное. Увеpенностü в этоì ÷асто всеëяет
поäобие ìоäеëей поëукëасси÷ескоãо и квантово-
ìехани÷ескоãо поäхоäов, т. е. факти÷ески пеpво-
пpи÷ина äанноãо утвеpжäения. Напpиìеp, оказы-
вается, ÷то наибоëее уäа÷но АP-пpобëеìа и äëя
пpибоpных стpуктуp наноэëектpоники ÷асто pаз-
pеøается с поìощüþ коìбиниpованных ìоäеëей.
Пpиìенение указанных в [1] ìетоäов синтеза так-
же пpивоäит ко всеìу pазнообpазиþ известных ìо-
äеëей эëеìентов наноэëектpоники физи÷ескоãо
типа. Вследствие пpинципиальной необходимости

получения пpиближенных уpавнений и здесь полезно

понятие гpубости модели [12]. Пеpвые и важнейшие

действия пpи постpоении таких моделей, как пpави-

ло, — использование свойств симметpии и pазмеpно-

сти изучаемой системы.

В сëеäуþщей статüе буäут боëее äетаëüно pас-
сìотpены пpобëеìы и пpинöипы физики и ìоäе-
ëиpования эëеìентов наноэëектpоники на пpиìе-
pе pезонансно-туннеëüных пpибоpных стpуктуp.
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