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1. Ââåäåíèå 

Ýêñòðàïîëÿöèÿ çàêîíà Ìóðà îá óâåëè÷åíèè 
ïðîèçâîäèòåëüíîñòè çàïîìèíàþùèõ ñèñòåì 
íà ñðàâíèòåëüíî íåäàëåêîå áóäóùåå ïðèâîäèò 
ê ïðîòèâîðå÷èþ ñ ðåàëüíûìè âîçìîæíîñòÿìè 
ïîëóïðîâîäíèêîâîé ïëàíàðíîé òåõíîëîãèè, 
êîòîðûå çàâèñÿò îò ïðèíöèïèàëüíûõ ôèçè-
÷åñêèõ îãðàíè÷åíèé. Ïîýòîìó â íàñòîÿùåå 
âðåìÿ âåäóòñÿ èíòåíñèâíûå ïîèñêè äðóãèõ âîç-
ìîæíîñòåé äëÿ ñîçäàíèÿ ýëåêòðîííûõ ñõåì, 
â ÷àñòíîñòè ìîëåêóëÿðíûõ ïåðåêëþ÷àþùèõ 
ýëåìåíòîâ [1–8]. Ñîçäàíèå òàêèõ ýëåìåíòîâ 
âàæíî è äëÿ ñîçäàíèÿ ýëåìåíòíîé áàçû ñåíñîð-
íûõ óñòðîéñòâ. Íàëè÷èå îãðîìíîãî êîëè÷åñ-
òâà îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, êîòîðûå ìîãóò 
áûòü ðàññìîòðåíû äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â ìîëå-
êóëÿðíîé ýëåêòðîíèêå, ñòàâèò çàäà÷ó ñîçäàíèÿ 
ýôôåêòèâíûõ è ýêîíîìè÷íûõ èíñòðóìåíòîâ 
îòáîðà. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäëîæåíû è èñ-
ñëåäîâàíû ìîëåêóëÿðíûå ñòðóêòóðû íà îñíîâå 
çàìåùåííûõ ìîëåêóë äèôåíèëà è ñïèðîïèðàíà 
â ïåðñïåêòèâå êàê âîçìîæíûå ìîëåêóëÿðíûå 
ýëåìåíòû â ñåíñîðíîé è íàíîýëåêòðîíèêå. 

2. Äèôåíèëû 

Èçâåñòíî (ñì., íàïð., [3,5–10]), ÷òî, èñïîëü-
çóÿ âíåøíèå âîçäåéñòâèÿ, ìîæíî óïðàâëÿòü 
ïåðåíîñîì çàðÿäà ÷åðåç ìîëåêóëó. Ïðè ýòîì 
ñëåäóåò ó÷èòûâàòü, ÷òî ïðîöåññû ïåðåíîñà íà 
ìîëåêóëÿðíîì óðîâíå ÿâëÿþòñÿ âåðîÿòíîñò-
íûìè. Ïîýòîìó ñòàáèëüíî ðàáîòàþùèé ìîëå-
êóëÿðíûé ýëåìåíò äîëæåí ñîäåðæàòü ãðóïïó, 
ïî ìåíüøåé ìåðå, èç 10-òè îäèíàêîâî îðèåí-
òèðîâàííûõ ìîëåêóë. 

Òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ñ èñïîëüçî-
âàíèåì ñîâðåìåííûõ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ 
ìåòîäîâ (ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü â ïðî-
ãðàììíîé ñðåäå HyperChem; îïòèìèçàöèÿ 
ãåîìåòðè÷åñêîé ñòðóêòóðû ìîëåêóëû îñóùåñò-
âëÿëàñü ñ ïîìîùüþ ïîëóýìïèðè÷åñêîãî ìå-
òîäà MNDO/d [1]) ïîçâîëèëè â îïðåäåëåííîé 
ìåðå èçó÷èòü êëþ÷åâûå ìåõàíèçìû ïðîöåñ-
ñîâ ïåðåêëþ÷åíèÿ â ìîëåêóëÿðíûõ ýëåìåíòàõ. 
Â ÷àñòíîñòè, óäàëîñü ñîçäàòü ìîëåêóëÿðíóþ 
ñòðóêòóðó íà îñíîâå äèôåíèëà ñ âçàèìíî ïåð-
ïåíäèêóëÿðíîé îðèåíòàöèåé ôåíèëüíûõ êîëåö 
â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè. Ïðè ýòîì ñîïðÿæåíèå 
ìåæäó -ýëåêòðîííûìè ñèñòåìàìè ïðàêòè÷åñ-
êè îòñóòñòâóåò, ÷òî èñêëþ÷àåò âîçìîæíîñòü ïå-
ðåíîñà ýëåêòðîíà âäîëü ìîëåêóëÿðíîé öåïè. 

Èñïîëüçóÿ ðàçëè÷íûå âíåøíèå âîçäåéñòâèÿ, 
ìîæíî ìåíÿòü óãîë ìåæäó ôåíèëüíûìè ïëîñ-
êîñòÿìè, óâåëè÷èâàÿ òåì ñàìûì âåðîÿòíîñòü 
ïåðåíîñà ýëåêòðîíà âäîëü ìîëåêóëÿðíîé öåïè. 
Òàêèì îáðàçîì, ïîÿâëÿåòñÿ ïðîâîäèìîñòü ìî-
ëåêóëÿðíîãî ýëåìåíòà. Â ÷àñòíîñòè, èçâåñòíî, 
÷òî âî âíåøíåì ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå èçìåíÿåò-
ñÿ çàðÿäîâîå ñîñòîÿíèå àòîìîâ â ìîëåêóëå, èç-
ìåíÿåòñÿ âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó çàìåñòèòåëÿìè 
è ôåíèëüíûìè êîëüöàìè, âñëåäñòâèå ÷åãî óãîë 
ìåæäó êîëüöàìè ìåíÿåòñÿ. Ðàçâîðîò êîëåö îò-
íîñèòåëüíî äðóã äðóãà ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ 
ñîïðÿæåíèÿ ìåæäó -ñèñòåìàìè êîëåö, è, òàêèì 
îáðàçîì, ê èçìåíåíèþ ïðîâîäèìîñòè ìîëåêóëû. 
Åùå áîëåå çàìàí÷èâûå ïåðñïåêòèâû îòêðûâà-
þòñÿ â ñâÿçè ñ âîçìîæíûìè ïðèìåíåíèÿìè ñå-
ëåêòèâíûõ ëàçåðíûõ âîçäåéñòâèé è èíèöèèðó-
åìûìè èìè íîâûìè ýôôåêòàìè òèïà ýôôåêòà 
Ñöèëàðäà-×àëìåðñà è äð. (ñì., íàïð., [8,9]). 

Ìàíèïóëèðîâàíèå çàðÿäîâûìè ñîñòîÿíèÿ-
ìè àòîìîâ â ìîëåêóëå â çàâèñèìîñòè îò ïðèêëà-
äûâàåìîãî ê êîíòàêòàì íàïðÿæåíèÿ ïîçâîëÿåò 
óïðàâëÿòü ïåðåíîñîì çàðÿäà ÷åðåç ìîëåêóëó. 
Íàìè ïðåäëàãàåòñÿ ìîëåêóëÿðíàÿ ñòðóêòóðà, — 
ìîëåêóëà äèôåíèëà ñ çàìåñòèòåëÿìè — â êîòî-
ðîé â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ôåíèëüíûå êîëüöà 
ïåðïåíäèêóëÿðíû äðóã äðóãó, ò.å. îòñóòñòâóåò 
ñîïðÿæåíèå, à, ñëåäîâàòåëüíî, è ïðîâîäèìîñòü: 

 
Â ìîäåëüíûõ ýêñïåðèìåíòàõ âíåøíåå ýëåê-

òðè÷åñêîå ïîëå îðãàíèçîâàíî êàòèîíîì è àíè-
îíîì ñîëè äèàçîíèÿ, ìåæäó êîòîðûìè è ïîìå-
ùàåòñÿ èññëåäóåìàÿ ìîëåêóëà: 
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Â îòñóòñòâèè âíåøíåãî ýëåêòðè÷åñêîãî 
ïîëÿ óãîë ìåæäó ôåíèëüíûìè ïëîñêîñòÿìè 
ñîñòàâëÿåò 90î. Îïòèìàëüíàÿ ãåîìåòðèÿ ìåæäó 
ôåíèëüíûìè êîëüöàìè ïðè ðàçëè÷íîé ïîëÿð-
íîñòè ïîëÿ: À) óãîë 94,4î (ðèñ. 1,à) è Á) óãîë 
86,6î (ðèñ. 1.á). Äàííûå ïî çàâèñèìîñòè ýíåð-
ãèè ñâÿçè â ìîëåêóëå äèôåíèëà îò óãëà ìåæäó 
ôåíèëüíûìè êîëüöàìè ïðèâåäåíû â òàáëèöå 1. 

Òàáë. 1 

Çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñâÿçè â ìîëåêóëå äèôåíèëà îò 
óãëà ìåæäó ôåíèëüíûìè êîëüöàìè (ýêñòðåìàëüíûå 
çíà÷åíèÿ ýíåðãèé îòìå÷åíû ïîëóæèðíûì øðèôòîì)

À Á (cos2) 
86 -5756,9719 86 -5830,2605 0,004866
87 -5857,0023 87 -5830,2620 0,002739
88 -5857,02887 88 -5830,2580 0,001218
89 -5857,05156 89 -5830,2487 0,000305
90 -5857,0700 0
91 -5857,0853 0,000305
92 -5857,0964 0,001218
93 -5857,1036 0,002739
94 -5857,1068 0,004866
95 -5857,1061 0,007596
96 -5857,1015 0,010926

Ïðîâîäèìîñòü áóäåò ïðîïîðöèîíàëüíîé 
(cos2) — êâàäðàòó èíòåãðàëà ïåðåêðûòèÿ âîë-
íîâûõ ôóíêöèé -ÌÎ ôåíèëüíûõ ÿäåð. Èññëå-
äîâàíèå âñåâîçìîæíûõ ñòðóêòóð äèôåíèëà è 
äðóãèõ ìîëåêóë ñ öåëüþ ïîëó÷åíèÿ ìàêñèìàëüíî 
âîçìîæíîãî óãëà ïîâîðîòà — ñëåäóþùàÿ çàäà÷à. 

Ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé ãåîìåòðè÷åñêîé 
ñòðóêòóðû ìîëåêóë äèôåíèëà ïîêàçûâàþò, ÷òî 
îíè ñïîñîáíû ïëàâíî èçìåíÿòü ñòðóêòóðó âî 
âíåøíåì ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå. Ñëåäîâàòåëüíî, 
îíè ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû â àíàëîãîâûõ óñ-
òðîéñòâàõ. 

 

à) 

 

á) 

Ðèñ. 1. Ìîëåêóëà äèôåíèëà ñ ðàñïðåäåëåíèåì çàðÿ-
äîâ ïî àòîìàì ïîä âëèÿíèåì âíåøíåãî ýëåêòðè÷åñ-
êîãî ïîëÿ ðàçëè÷íîé ïîëÿðíîñòè 
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3. Ñïèðîïèðàíû 

Ïðè âûáîðå ñïèðîïèðàíîâ â êà÷åñòâå îáú-
åêòà èññëåäîâàíèÿ ìû îáðàòèëè âíèìàíèå 
íà ôîòîõðîìíûå ïðîöåññû â ýòèõ ìîëåêóëàõ. 
Cïèðîïèðàíû î÷åíü àêòóàëüíû íà ñåãîäíÿø-
íèé äåíü, î ÷åì ñâèäåòåëüñòâóþò äàííûå î 
ñèíòåçå íîâûõ è èñïîëüçîâàíèå èçâåñòíûõ 
ñîåäèíåíèé ýòîãî ðÿäà [2–4]. Èçâåñòíî, ÷òî â 
îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ìîëåêóëû ñïèðîïèðàíà 
èìåþò ñòðóêòóðó: 

, 

â êîòîðîé ìîëåêóëÿðíûå îðáèòàëè öåíòðàëü-
íîãî àòîìà óãëåðîäà èìåþò sp3-ãèáðèäèçàöèþ, 
âñëåäñòâèå ÷åãî ïëîñêîñòè ëåâîé è ïðàâîé ÷àñ-
òè ìîëåêóëû âçàèìíî ïåðïåíäèêóëÿðíû. Ïîä 
âîçäåéñòâèåì ÓÔ èçëó÷åíèÿ ìîëåêóëà äèññî-
öèèðóåò ïî ñâÿçè Ñ–Î, âñëåäñòâèå ÷åãî ñòàíî-
âèòñÿ ïëîñêîé ñ ñèëüíûì ñîïðÿæåíèåì ìåæäó 
-ýëåêòðîííûìè ñèñòåìàìè ëåâîé è ïðàâîé 
÷àñòè ìîëåêóëû: 

 

Íàëè÷èå ñèëüíîãî ñîïðÿæåíèÿ ìåæäó 
-ýëåêòðîííûìè ñèñòåìàìè ïðèâîäèò ê ñìå-
ùåíèþ ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ â âèäèìóþ îá-
ëàñòü (ðèñ. 2) [5]. 

Èçëó÷åíèåì æ¸ëòîãî ó÷àñòêà ñïåêòðà (íå-
àêòèíè÷íîãî äëÿ èñõîäíîé ôîðìû) ôîòîèí-
äóöèðîâàííóþ ôîðìó ñïèðîïèðàíà ïåðåâîäÿò 
â èñõîäíîå ñîñòîÿíèå. Ïðè ôèçè÷åñêîì ôîòî-
õðîìèçìå âðåìÿ èçîìåðèçàöèè ñîñòàâëÿåò ïî-
ðÿäêà 10–6–10–10 ñ. 

Èçîìåðèçàöèÿ, ðàçðûâû è îáðàçîâàíèå 
íîâûõ ñâÿçåé îáåñïå÷èâàþò õèìè÷åñêèé ôî-
òîõðîìèçì. Â ðåçóëüòàòå èçìåíÿþòñÿ ôèçè-
÷åñêèå, â òîì ÷èñëå, ýëåêòðè÷åñêèå ñâîéñ-

òâà ìîëåêóë. Ó âñåõ ñïèðîïèðàíîâ ïëîñêîñòè 
öèêëîâ âçàèìíî ïåðïåíäèêóëÿðíû, ÷òî ïðå-
ïÿòñòâóåò ïðîõîæäåíèþ òîêà ÷åðåç ìîëåêóëó. 
Ðàñêðûòèå ãåòåðîöèêëà, ïðèâîäÿùåå ê îáðàçî-
âàíèþ ïðîâîäÿùåé ôîðìû ìîëåêóëû, ÿâëÿåòñÿ 
îáðàòèìûì [5,6], ÷òî î÷åíü âàæíî äëÿ ñîçäàíèÿ 
ïåðåêëþ÷àòåëåé. Õàðàêòåðèñòè÷åñêîå âðåìÿ 
ïðîòåêàíèÿ ýëåìåíòàðíîé ñòàäèè õèìè÷åñêîé 
ðåàêöèè – ôåìòîñåêóíäû. 
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Ðèñ. 2. Ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ ñïèðîïèðàíà (1) è åãî 
ôîòîèíäóöèðîâàííîé ôîðìû (2) 

Ðàññìîòðåííàÿ â ðàáîòå ìîëåêóëà ñïèðî-
ïèðàíà ïðîÿâèëà ñåáÿ áîëåå ýôôåêòèâíî, ÷åì 
äèôåíèë â àíàëîãè÷íîé ñèòóàöèè. Â ýòîì ñëó-
÷àå âíåøíåå âîçäåéñòâèå ïðèâîäèò ê èçìåíå-
íèþ ãèáðèäèçàöèè (sp3  sp2) àòîìíûõ îðáè-
òàëåé öåíòðàëüíîãî àòîìà óãëåðîäà, âñëåäñòâèå 
÷åãî ìîëåêóëà ïðèîáðåòàåò ïëîñêóþ åäèíóþ 
ñîïðÿæ¸ííóþ ïðîâîäÿùóþ êîíôèãóðàöèþ 
ýëåêòðîííîé ñèñòåìû, ÷òî ñïîñîáñòâóåò ïðî-
õîæäåíèþ ýëåêòðè÷åñêîãî çàðÿäà. Ñíÿòèå âíå-
øíåãî ïîëÿ ïðèâîäèò ê ðåëàêñàöèè ñòðóêòóðû 
ìîëåêóëû ê îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ, òî åñòü èñ-
ïîëüçóåòñÿ âîçìîæíîñòü ïåðåõîäà ìåæäó äâóìÿ 
òåðìîäèíàìè÷åñêè óñòîé÷èâûìè ñîñòîÿíèÿìè 
ïîä âîçäåéñòâèåì ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ èëè 
ñâåòà. 

Ýíåðãèÿ ñâÿçè àòîìîâ â îáú¸ìíîé ìîëåêóëå 
ñ sp3-ñâÿçüþ –3982,4454 êêàë/ìîëü, à âî âòîðîé 
(ïëîñêîé, ñ sp2-ñâÿçüþ) — –3965,5490 êêàë/
ìîëü (ðàçíîñòü 16,8964 êêàë/ìîëü = 0,73 ýÂ). 
Ñîîòâåòñòâåííî, äëÿ àíèîíîâ: –4028,3160 è 
–4030,7928 êêàë/ìîëü (ðàçíîñòü –2,4768 êêàë/
ìîëü = –0,11 ýÂ). 

Òàêèì îáðàçîì, ïðè çàõâàòå ìîëåêóëîé ñïè-
ðîïèðàíà ýëåêòðîíà âåðîÿòíîñòü òîãî, ÷òî îíà 
îñòàíåòñÿ îáú¸ìíîé ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòó-
ðå ïðîïîðöèîíàëüíà exp(–0,11/0,025) = 0,012. 

À. Â. Äìèòðèåâ, Ï. À. Êîíäðàòåíêî, À. Â. Ãëóøêîâ, Þ. Ì. Ëîïàòêèí
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Ïîÿâëåíèå â ìîëåêóëå ñïèðîïèðàíà çà-
ìåñòèòåëÿ –NO

2
 ïðèâîäèò ê çíà÷åíèÿì ýíåð-

ãèè ñâÿçè àòîìîâ â ìîëåêóëå äëÿ îáúåìíîé è 
ïëîñêîé ìîëåêóë, ñîîòâåòñòâåííî, –4134,5778 
è –4114,3778 êêàë/ìîëü (ðàçíîñòü 20,2 êêàë/
ìîëü = 0,88 ýÂ), à äëÿ àíèîíîâ –4193,9310 è 
–4193,0430 êêàë/ìîëü(ðàçíîñòü 0,901 êêàë/
ìîëü = 0,039 ýÂ), ñîîòâåòñòâåííî. 

 

 

Äëÿ íàøèõ öåëåé, ôàêòè÷åñêè, ðåçóëüòàò 
îòðèöàòåëüíûé, ïîñêîëüêó ñ ïðèîáðåòåíèåì 
ýëåêòðîíà âåðîÿòíîñòü ïåðåñòðîèòüñÿ èç îáú-
¸ìíîé ôîðìû â ïëîñêóþ ïðè êîìíàòíîé òåì-
ïåðàòóðå ñîñòàâëÿåò 0,2. Ñóùåñòâåííî ëó÷øèé 
ðåçóëüòàò ïîëó÷åí ïðè èñïîëüçîâàíèè â êà÷åñ-
òâå çàìåñòèòåëÿ –NH

2
: 

 

Â ýòîì ñëó÷àå ýíåðãèè ñâÿçè ìîëåêóëû ñ 
sp3-ñâÿçüþ â íåéòðàëüíîì è àíèîííîì ñîñòî-
ÿíèÿõ –4146,4539 è –4193,6632 êêàë/ìîëü; à ó 
ìîëåêóëû ñ sp2-ñâÿçüþ –4135,2882 è –4198,5993 
êêàë/ìîëü, ñîîòâåòñòâåííî. 

Ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð ìåæäó îáúåìíîé è 
ïëîñêîé ìîëåêóëàìè ñîñòàâëÿåò 11,1657 êêàë/
ìîëü (0,48 ýÂ), ÷òî îáóñëàâëèâàåò ñóùåñòâîâà-

íèå ìîëåêóëû ñïèðîïèðàíà èñêëþ÷èòåëüíî â 
îáúåìíîé ôîðìå. 

Ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð ìåæäó îáúåìíûì è 
ïëîñêèì àíèîíàìè –4,9361 êêàë/ìîëü (–0,214 
ýÂ), âñëåäñòâèå ÷åãî áóäåò íàáëþäàòüñÿ ðåçêîå 
âîçðàñòàíèå ñîîòíîøåíèÿ êîëè÷åñòâà àíèîíîâ 
ìîëåêóë ñ sp2-ñâÿçüþ è sp3-ñâÿçüþ: 

 2

3

0,214
exp

0,025

n

n

   
 

5218. 

Òàêèì îáðàçîì, ìîëåêóëà ñïèðîïèðàíà ñ 
çàìåñòèòåëåì NH

2
 ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ïåðñïåê-

òèâíûì ìîëåêóëÿðíûì ïåðåêëþ÷àòåëåì, óï-
ðàâëÿåìûì ýëåêòðè÷åñêèìè èìïóëüñàìè. 

4. Çàêëþ÷åíèå 

Â ðàáîòå ïðåäëîæåíû è èññëåäîâàíû ìîëå-
êóëÿðíûå ñòðóêòóðû íà îñíîâå çàìåùåííûõ 
ìîëåêóë äèôåíèëà è ñïèðîïèðàíà êàê âîç-
ìîæíûå ìîëåêóëÿðíûå ýëåìåíòû â ñåíñîðíîé 
è íàíîýëåêòðîíèêå. Ïðèâåä¸ííûå ðåçóëüòàòû 
ïðåäñòàâëÿþò, íà íàø âçãëÿä, áîëüøîé èíòåðåñ 
ñ òî÷êè çðåíèÿ ïîòåíöèàëüíûõ ïðèìåíåíèé â 
ìîëåêóëÿðíîé ýëåêòðîíèêå. Ôàêòè÷åñêè, ìû 
èìååì ìîëåêóëû-ïåðåêëþ÷àòåëè, êîòîðûå â 
îñíîâíîì ñîñòîÿíèè èìåþò îáú¸ìíóþ êîíôè-
ãóðàöèþ, â êîòîðîé ïëîñêîñòè öèêëîâ âçàèìíî 
ïåðïåíäèêóëÿðíû, à, ñëåäîâàòåëüíî, ñîïðîòèâ-
ëåíèå ïðîõîæäåíèþ òîêà ìàêñèìàëüíî. Ïðè 
ïîäà÷å ýëåêòðè÷åñêîãî èìïóëüñà è ïîãëîùå-
íèè ýëåêòðîíà ìîëåêóëà ïðèîáðåòàåò ïëîñêóþ 
ïðîâîäÿùóþ êîíôèãóðàöèþ. Ïðè èñ÷åçíî-
âåíèè çàðÿäà ìîëåêóëà ïåðåõîäèò â ïåðâîíà-
÷àëüíîå ñîñòîÿíèå. Âðåìÿ ðåàêöèè íà âíåøíåå 
âîçäåéñòâèå áóäåò îïðåäåëÿòüñÿ âðåìåíåì ðàç-
âîðîòà ìîëåêóëû, òî åñòü ýôôåêò ìîæíî èñ-
ïîëüçîâàòü äëÿ ñîçäàíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî ïåðå-
êëþ÷àòåëÿ èëè ìîëåêóëÿðíîé ëèíèè çàäåðæêè 
[6]. Èñïîëüçîâàíèå íà ýòîì ýòàïå ñåëåêòèâíûõ 
ëàçåðíûõ âîçäåéñòâèé òàêæå ìîæåò áûòü èñ-
ïîëüçîâàíî äëÿ óïðàâëåíèÿ èñêîìûìè ìîëå-
êóëÿðíûìè ýëåìåíòàìè. Î÷åâèäíî, ïðåäñòàâ-
ëÿåò òàêæå èíòåðåñ èçìåíåíèå ýëåêòðîííîé 
êîíôèãóðàöèè ìîëåêóëû ïðè ïåðåõîäå ìåæäó 
ñòàöèîíàðíûìè ñîñòîÿíèÿìè. Â ëþáîì ñëó-
÷àå, î÷åâèäíî, ìîëåêóëÿðíàÿ íàíîýëåêòðîíèêà 
ñòàíåò ïðîäóêòèâíîé, êîãäà ôóíäàìåíòàëüíûå 
ìåõàíèçìû çàðÿäîâîãî òðàíñïîðòà áóäóò ïî-
íÿòû áîëåå ãëóáîêî, ÷åì â íàñòîÿùåå âðåìÿ. Ê 
òàêèì ôóíäàìåíòàëüíûì âîïðîñàì îòíîñèòñÿ 
è ðàññìîòðåííûé íàìè àñïåêò ìîäèôèêàöèè 
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òðàíñïîðòà íîñèòåëåé ïðè èçìåíåíèè ãåîìåò-
ðèè ìîëåêóë. 
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