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MopuduimpoBanre YHT MeTanmnuuecKUMU HaCTUIIAMM KM WX OKCHIAM{ MOXKET IIPUBOOMUTH K
CO3IAHUI0 KOMIIO3UTHBIX CTPYKTYP, KOTOPhIE MOT'YT HEMOHCTPUPOBATh N3MEHEHEe HaMarHN4eHHOCTH,
IJIaBHEIE S-00pa3Hble MeTIM TUCTepesrca U IOoIyMeTayUtmdeckoe moBemeHue [1]. Braromapst sTuM
CBOMCTBaM, CTQHOBUTCS BO3MOXKHBIM KOHTPOJIb TPAHCIIOPTa JIEKAPCTB C ITOMOIIBI0 HEKOPUPOBAHHBIX
YHT myTeM NIpuUnoXeHHs MarHUTHOTO IIOJS, YTO IIPUBENET K BO3MOXKHOCTH ITIPUMEHEHHS HX B
KayeCcTBe MeNWLIMHCKUX JUarHOCTUYEeCKUX MaTepuasioB. Kpome Toro, MomuduiImpoBaHHbIE aTOMaMHU
METa/UIOB HAHOTPYOKHM MOTYT BHICTYIIAaTh B Ka4yeCTBE MAaTEpPHAJIOB CEHCOPHEIX YCTPOMCTB,
MTO3BOJISIOMKX 3((GEKTUBHO OMPENENATh IPUCYTCTBUE Ta30¢ha3blXx aTOMOB M Monekyn [2]. [Tostomy
HCCTIEMOBAaHUS BO3MOXKHOCTA MOOUGHUIMPOBAHUS I0BepxXHOCTH YHT MeTannmuyecKUMH aTOMaMH
SIBJISIETCS] aKTyaJIbHBIM.

B mamHOM paGoTe BHITONHEHB TEOPETHYECKHE HCCIIeHOBAHUS MeXaHW3Ma B3aMMOLEHCTBUS
OIOHOCIIOMHBIX YTIIEPOOHBIX HAHOTPYOOK (6, 6) u (6, 0) ¢ aToMaMu Menu. PacCMOTPEHE! TPH BO3MOXKHEIX
IIOJIOJKEHUS aTroMa OTHOCUTEIbHO MoBepxHocTH YHT: Hapm aToMoM yriepopma, Haj LEHTPOM
JTJIEpOOHOTO TeKcaroHa ¥ Haf IeHTpoM cBa3u C-C. [IpucoeouHeHne MOJEeTMPOBAIOCh
TocyefoBaTeNbHEIM npubmkenreM c¢ marom 0,1 A aToma Menu x BrIOpaHHOI mo3uIMH. PacueTt!
ObITH BHIITOJTHEHBI B PaMKax KBaHTOBO-xuMudeckoro meroma DFT, morenmmana B3LYP ¢ 6asucHEIM
HabopoMm 6-31G. B pesynbTaTe BBIIOTHEHHHIX PACYeTOB OBLTH ITOCTPOEHBI SHEPreTHYECKHE KPHUBHIE
mpollecca B3auMopmelcTBus Menou ¢ YHT, ompemeneHbl OCHOBHBIE ITapaMeTPHl B3aWMOMEWCTBHUS
(paccTosiHMS ¥ SHEPIUM), ITPOaHAIM3UPOBAHO 3apsAOOBOe IiepepaclpefefieHre B CHUCTEMax M
BBISIBIIEHEl OCOOEHHOCTH 3JIEKTPOHHO-3HEPTETUYECKOT0 CTPOEHUS. AHAIN3 MONTyYEeHHBIX Pe3yIbTaToB
MIO3BOJIMIT  ONIPENENUTh LIMPUHY 3alpelléHHOM 30HH MopuduimpoBaHHeX YHT u  oTHecTH
MOJTyYeHHBIE CHUCTEMEl K Y3KO30HHHIM IIOIYIIPOBOTHHKaM. Kpome TOro, oOHApyKeH IIepeHoC
3JIEKTPOHHOM IIJTIOTHOCTH OT aroMa Cu Ha GnMKaMIIie aTOMBI yriiepoda HaHOTPYOKH. YCTaHOBJIEHO,
YTO B3aWMOJEWCTBAE MOXKET OCYLIECTBIATLCA [ BCEX BapHaHTOB OPHEHTAIMM aToMa MeOu
OTHOCHTENIBHO moBepxHOCTH YHT, HO sHepreTnuyecku 0ojiee BHITOTHBIM SIBISETCS MOoxkeHne Cu Hap
IIEHTPOM YTTIEPOTHOT0 IT'eKCaroHa.

PaGoTa BHIITOJTHEHA B paMKaX T'OCYHApCTBEHHOTO 3afaHusi MUHHCTEPCTBA HAYKHM M BHICIIETO
obpazoBanus PO (tema "FZUU-2023-0001").
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