Оптимальный параметрический режим неадиабатического переключения,
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Одной из наиболее важных задач в исследовании молекулярных квантовых клеточных автоматов (ККА), является задача минимизации тепловыделения, приходящегося на одну ячейку ККА в ходе одного цикла переключения, точнее, установление оптимальных параметрических режимов при которых низкое удельное тепловыделение сосуществует с сильным нелинейным откликом  [1]. Актуальность этой проблемы продиктована тем обстоятельством, что высокое тепловыделение является одним из основных препятствий на пути миниатюризации электронных устройств. Особенно критично это для традиционной кремниевой электроники, в которой рост тепловыделения обусловлен постоянным уменьшением размеров транзисторов и, соответственно, увеличением плотности их размещения. С этой точки зрения использование ККА на основе молекул смешанной валентности является привлекательной альтернативой традиционным технологиям, поскольку в них отсутствует электрический ток. Тем не менее, даже в таких системах тепловыделение может оказаться существенным из-за очень малых размеров молекулярных ячеек и, соответственно, очень больших плотностей их размещения, а это, в свою очередь, может сделать невозможным выполнение операций с высокими скоростями переключения.

В данной работе в рамках вибронной модели Пьефо-Крауза-Шатца [2] проанализировано влияние электронных и вибронных взаимодействий на удельное тепловыделение при неадиабатическом переключении электрического поля, поляризующего одноэлектронный димер смешанной валентности, играющий роль молекулярной ячейки квантовых клеточных автоматов.

Поиск оптимального параметрического режима с точки зрения минимизации тепловыделения осуществляется с учетом требования сохранения сильного нелинейного отклика димера на приложенное электрическое поле. Расчеты удельного тепловыделения и отклика, выполненные в рамках квантово-механического вибронного подхода, показывают, что хотя тепловыделение минимально при слабом электрическом поле, действующем на димер, в сочетании со слабой вибронной связью и/или сильным переносом электрона, такая комбинация несовместима с требованием сильного нелинейного отклика. Напротив, для молекул с сильным вибронным взаимодействием и/или слабым переносом достаточно сильный нелинейный отклик можно получить даже при очень слабом электрическом поле, что, в свою очередь, обеспечивает низкое тепловыделение.

Таким образом, можно сделать вывод, что наилучшей стратегией улучшения характеристик устройств молекулярных ККА или других молекулярных переключаемых устройств на основе димеров смешанной валентности является использование молекул с сильной вибронной связью и/или слабым переносом, на которые действует слабое поляризующее поле.
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