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Использование открытого пакета SALOME в качестве сеточного генератора  
при моделировании гиперзвуковых течений 

А.С. Крючкова1,2 

1Институт проблем механики им. А.Ю. Ишлинского РАН 
2Московский институт теплотехники 

Несмотря на обилие на современном рынке коммерческих и открытых CFD-программ, су-
ществует относительно мало надёжных инструментов моделирования гиперзвуковых течений, про-
шедших валидацию на реальных конфигурациях. На предприятиях космической отрасли часто от-
дают предпочтение использованию авторских кодов. Однако одним из ключевых препятствий для 
более эффективного использования таких кодов являются ограниченные возможности авторских 
модулей построения сетки. Чаще всего авторские модули не имеют интерфейса и используют для 
задания геометрии и расчётной сетки аналитические выражения, что затрудняет моделирование об-
текания более сложной геометрии. В то же время широкое распространение получают открытые 
генераторы сеток, имеющие своим преимуществом наличие графического интерфейса и развитый 
функционал построения сеток. В этой связи многообещающей перспективой видится использова-
ние открытых пакетов в качестве модуля построения сетки для проведения последующих расчётов 
в авторских программах. Проблема заключается, однако, в том, что широкий класс авторских кодов 
основан на использовании структурированных сеток, в то время как генерируемые пакетами сетки 
не являются в прямом смысле структурированными, т.е. конечная сетка не содержит информации о 
соответствии своих элементов индексам i,j,k. Таким образом, для интеграции требуется предвари-
тельная обработка сетки, заключающаяся в сортировке элементов и присвоении им соответствую-
щих индексов. 

Данная работа сфокусирована на разработке методики обработки сетки, построенной в от-
крытом пакете SALOME [1], для дальнейшего проведения гиперзвуковых расчётов в программе 
NERAT-3D [2-4]. Реализован скрипт на языке Python, взаимодействующий с интерфейсом про-
граммы SALOME, считывающий и сортирующий построенные в программе поверхностные гекса-
эдральные сетки. На базе полученных поверхностных сеток скрипт достраивает объёмную сетку и 
сохраняет её в формате NERAT-3D. По разработанной методике построены структурированные гек-
саэдральные сетки для моделей HIFiRE-1 [5] и HIFiRE-5 [6]. Проведено моделирование гиперзву-
кового обтекания конфигураций в NERAT-3D, получены распределения давления и тепловых пото-
ков. 

Литература 
1. About SALOME // SALOME-PLATFORM.ORG: сайт. Франция, 2005. URL: https://www.salome-plat-

form.org/user-section/about/ (дата обращения: 05.10.2020). 
2. Bargmann V., Michel L., Telegdi V.L.  Surzhikov S.T. 2D CFD/RGD Model of Space Vehicles. // Proc. of the Int. 

Workshop on Radiation of High Temperature Gases in Atmospheric Entry. October 2003, Lisbon, Portugal. Eu-
ropean Space Agency, SP-533, 2003, pp.95−102. 



 
16 

3. Omaly P., Rouzaud O., Surzhikov S.T. Radiation Heat Transfer Models for Re-Entry Aerothermodynamics. // 25th 
Int. Symp. On Rarefied Gas Dynamics. 2006. pp. 909−914.  

4. Суржиков С.Т. Радиационная газовая динамика спускаемых космических аппаратов. Многотемператур-
ные модели. М.: ИПМех РАН, 2013. 706 с.   

5. Kimmel R. L., Adamczak D. HIFiRE-1 Background and Lessons Learned // 50th AIAA Aerospace Sciences Meet-
ing including the New Horizons Forum and Aerospace Exposition 09 - 12 January 2012, Nashville, Tennessee 

6. Kimmel R. L., Adamczak D., Berger K., Choudhar M. HIFiRE-5 Flight Vehicle Design // 40th Fluid Dynamics 
Conference and Exhibit - June 2010, Chicago, USA 

УДК 533.6.011.55 

О реализации гексагональных ячеек в рамках компьютерного кода UST3D 
Д.С. Яцухно 

Институт проблем механики им. А.Ю. Ишлинского РАН 

В настоящей работе представлены результаты численного моделирования обтекания стан-
дартных баллистических моделей [1], выполненных с помощью компьютерного кода [2], реализу-
ющего метод расщепления по физическим процессам в рамках метода контрольного объема. Суще-
ственной модификацией настоящего кода является реализация шестигранных гексагональных ячеек 
в дополнение к уже существующим тетраэдральным. 

На рис. 1–2 продемонстрированы результаты соответствующих расчетов. Наиболее ярким 
эффектом применения ячеек гексагональной формы является существенное повышение гладкости 
фронта ударной волны. 

 
Рис. 1. Распределение числа Маха (тетраэдральные ячейки, М=8.1) 

 

 
Рис. 2. Распределение безразмерной плотности (гексагональные ячейки, М=8.1) 
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Литература 
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Расчет аэротермодинамики высокоскоростного летательного аппарата X-51  
с использованием компьютерных кодов UST3D и UST3D-AUSMPW 

П.В. Сильвестров 

АО Корпорация «Тактическое ракетное вооружение» 

В рамках данной работы было выполнено компьютерное моделирование аэродинамики мо-
дели высокоскоростного летательного аппарата, движущегося с числом Маха M = 6 и углом атаки α 
= 4°. Данная модель являлась аналогом изделия Boeing X-51A Waverider, который представляет со-
бой прототип перспективной крылатой ракеты, снабженной гиперзвуковым прямоточным воз-
душно-реактивным двигателем (ГПВРД) [1]. 

Расчеты проводилось с использованием оригинального и модифицированного авторских 
компьютерных кодов UST3D [2] и UST3D-AUSMPW [3], которые позволяют моделировать аэро-
термодинамику летательных аппаратов с произвольной геометрией. Данные авторские компьютер-
ные коды реализуют модель вязкого сжимаемого теплопроводного газа, описываемую простран-
ственной нестационарной системой уравнений Навье-Стокса, решаемой на трехмерных неструкту-
рированных тетраэдральных сетках.   

В компьютерном коде UST3D для определения потока массы через границы расчетных 
ячеек используется метод донорных ячеек [4]. В компьютерном коде UST3D-AUSMPW в качестве 
метода расщепления потоков используется одна из схем семейства АUSM (Advection Upstream 
Splitting Method) алгоритмов [5-12], а именно схема AUSM PW [12]. Главная особенность алгоритма 
AUSM PW заключается в введении весовую функцию от давления для обработки неустойчивостей 
в пристеночной области и весовой функции от числа Маха для устранения неустойчивостей в обла-
стях сильных возмущений. 

По результатам исследования было проведено перекрестное тестирование данных компью-
терных кодов на основе сравнения распределений аэродинамических параметров, значений аэроди-
намических характеристик, а также скорости установления решения. Показано, что указанные ком-
пьютерные коды дают достаточно достоверную картину распределения полей искомых величин, а 
также рассчитывают аэродинамические характеристики с высокой точностью относительно друг 
друга. Также был сделан вывод о том, что авторский компьютерный код UST3D-AUSMPW позво-
ляет проводить расчеты в несколько раз быстрее. 

  

а) б) 
Рис.1. Распределение температуры вдоль поверхности летательного аппарата X-51  
при M = 6 и угле атаки α = 4° с использованием авторского компьютерного кода:  

а) UST3D; б) UST3D-AUSMPW 
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533.6.011.55 

Компьютерное моделирование обтекания гиперзвуковым потоком двойного конуса 
Н.А. Харченко 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет)  
Институт проблем механики им. А.Ю. Ишлинского РАН 
АО «Корпорация «Тактическое ракетное вооружение» 

В работе представлена классическая валидационная задача гиперзвукового моделирования 
о взаимодействии ударной волны с пограничным слоем при ламинарном обтекании воздушным по-
током двойного конуса. Основной вычислительной сложностью рассматриваемой задачи является 
подробное разрешение пристеночной области с целью дальнейшего воспроизведения эксперимен-
тальных распределений поверхностных характеристик давления и теплового потока.  
В зависимости от условий невозмущенного потока исследуемого режима обтекания, в задаче имеет 
место наличие рециркуляционной зоны, представляющей собой вихревое движение, оказывающие 
существенное влияние на структуру пристеночного течения. 

Целью серии экспериментальных исследований, проводимых в CUBRC на установке  
LENS XX, было создание валидационного базиса, используемого для подтверждения в задачах ги-
перзвукового моделирования возможностей компьютерных кодов вычислительной аэротермодина-
мики [1]. 
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В данной работе валидационная задача гиперзвукового моделирования о взаимодействии 
ударной волны с пограничным слоем при ламинарном обтекании воздушным потоком двойного ко-
нуса численно решалась в трёхмерной постановке с использованием вычислительного  
кода ГРАТ. В основе вычислительного кода ГРАТ лежите решение трёхмерной нестационарной си-
стемы уравнений движения вязкого, теплопроводного, химически реагирующего газа на неструкту-
рированных сетках, важным преимуществом которых является автоматизация построения для 
сложных геометрических форм [2–4]. Основной целью данного исследования является воспроизве-
дение экспериментальных распределений поверхностных характеристик давления и теплового по-
тока. 

Результатом проведённых аэротермодинамических расчётов ламинарного обтекания гипер-
звуковым потоком двойного конуса вычислительным кодом ГРАТ стало получение полей газоди-
намических функций для экспериментального режима с числом Маха 11.3. Основным результатом 
выполненного исследования стало хорошее согласие полученных распределений поверхностных 
характеристик давления и теплового потока с экспериментальными данными. 

  
Рис. 1. Расчетная сетка и ударно-волновое взаимодействие при гиперзвуковом обтекании  

двойного конуса. Распределение плотности (кг/м3) 
 

  
Рис. 2. Поверхностные распределения давления и теплового потока при гиперзвуковом обтека-

нии двойного конуса 
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УДК 536.212.2 

Решение пространственной задачи теплового баланса  
высокоскоростных летательных аппаратов 

И.А. Корюков 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
Институт проблем механики и.м. А.Ю. Ишлинского РАН 

АО «Корпорация «Тактическое ракетное вооружение» 

В данной работе рассматривается решение пространственной задачи теплового баланса вы-
сокоскоростных летательных аппаратов, на примере модели летательного аппарата HIFiRE-1. Для 
решения поставленной задачи модель HIFiRE-1 была упрощена, была убрана хвостовая часть. [1, 2] 

Пространственная задача теплового баланса высокоскоростных летательных аппаратов ре-
шалась с использованием компьютерного кода Thermal Conductivity 3D (TC3D). В Thermal Conduc-
tivity 3D (TCR3D) решается уравнение теплопроводности [2, 3], которое относится к уравнениям 
параболического типа второго порядка: 

  (1) 
где ρ – плотность материала; λ – коэффициент теплопроводности материала; Ср – коэффи-

циент теплоемкости материала.  
Значения плотности, коэффициента теплопроводности и коэффициента теплоемкости зада-

вались постоянными, следовательно, уравнение (1) становится линейным. 
Для решения уравнения теплопроводности (1) использовался метод контрольного объема, 

реализованный на неструктурированных тетраэдральных сетках. Аппроксимация производных тем-
пературы по пространству записывалась следующим образом: 

  (2) 

где ; ; ;  – объем -го тетраэдра;  – площадь поверхности 

-й грани -го элемента;  – компонента единичной нормали -й грани -го элемента.  
При расчете пространственных производных на гранях контрольного объема берется полу-

сумма значений функции температуры в центрах соседних от грани ячеек. На рисунке 1 показана 
схема возможного взаимного положения соседних элементов расчетной сетки.  

Компьютерный код TC3D использует распределения плотности теплового потока на по-
верхности ВЛА, полученные с помощью компьютерных кодов, способных моделировать внешнюю 
аэротермодинамику на основе системы уравнений Навье-Стокса. 

В качестве исходных параметров использовались результаты тепловых потоков, получен-
ные вычислительным кодом NERAT. [4] 

При решении задачи на модели HIFiRE-1, для внешней поверхности задавались два типа 
граничных условия: граничное условие первого рода, когда температура на внешней стенке геомет-
рии задается постоянной (3), и граничное условие второго рода, когда на поверхности геометрии 
задается плотность теплового потока (4). 
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  (4) 

Тепловой поток задавался постоянным , т.к. плотность теплового потока на 
поверхности может достигать таких значений гиперзвуковых скоростях набегающего потока. 

Для всех тестовых расчётов на внутренней поверхности стенки моделей температура зада-
ется постоянной и равной .  

Для проведения тестовых расчетов с использованием геометрии HIFiRE-1 были использо-
ваны данные о распределении плотности теплового потока на поверхности (5). 

 
Рис. 1. Схема расположения соседних тетраэдральных элементов 
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УДК 004.942 

Численное моделирование течения вязкой жидкости и газа в CFD – пакете  
“Star-CCM+” 

В.А. Усанов1, А.В. Стародумов2 

1 Институт проблем механики им. А.Ю. Ишлинского РАН 
2ОКБ им А. Люльки – филиал ПАО “ОДК-УМПО” 

Рассмотрено численное моделирование движения вязкой жидкости, на примере авиацион-
ного керосина, в каналах топливной форсунки газотурбинного двигателя, а также движения газа в 
камере сгорания. Моделирование проводилось путём численного решения уравнения Навье-Стокса 
совместно с уравнениями неразрывности [1] для несжимаемой вязкой жидкости (1), (2) и вязкого 
газа (3), (4): 
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    (2) 

  (3) 

  (4) 

здесь – осреднённые объёмные силы,  – компоненты тензора рейнольдсовских 

напряжений,  – вязкостные силы. 
После проведённого численного моделирования течения жидкого топлива во внутренних 

каналах форсунки были получены её гидравлические параметры. По итоговым значениям, получен-
ным после 3400 итераций расчёта, определили:  

1) Массовый расход топлива получился Gрасч =0,0548 кг/с; 
2) Угол распыла топлива составил примерно 100°; 
3) Максимальная скорость потока в форсунке составляет 49 м/с. 
Все полученные данные хорошо согласуются с реальными данными, полученными после 

проведения эксперимента на реальном образце. Это свидетельствует о том, что расчёт проведён 
правильно, а погрешность в массовом расходе топлива в 4,4% достаточно мала. 

По результатам моделирования течения газа в камере сгорания определили следующее: ко-
эффициент сохранения полного давления составляет σк.с. 	= 	0,94; скорость воздуха на входе камеры 
сгорания равна 120м/с, на выходе – около 100 м/с. Также были получены траектории потока и поля 
полного давления внутри КС. 

Литература 
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УДК 004.77 

Проблема интероперабельности беспилотных летательных аппаратов,  
объединяемых в группировки 

Е.Е. Якименко 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
ИРЭ им. В.А. Котельникова РАН 

Согласно общепринятому определению, интероперабельность - способность двух или более 
информационных систем или компонентов к обмену информацией и к использованию информации, 
полученной в результате обмена (ISO/IEC/IEEE 24765:2010 [1], ГОСТ Р 55062-2012 [2]). Проблема 
интероперабельности возникает в гетерогенных системах, то есть при взаимодействии разнородных 
элементов информационной системы. 

Беспилотные летательные аппараты (БЛА) представляют собой класс устройств с широким 
разнообразием как в плане физических характеристик аппарата (грузоподъемность, тип крыла и 
т.д.), так и в плане программно-аппаратного обеспечения. Основными тенденциями в области БЛА 
являются использование в БЛА инновационных вычислительных систем различной реализации и 
объединение аппаратов в группировки. Под группировкой БЛА обычно подразумевают набор раз-
нотипных беспилотников, в отличие от роев, где в группу объединяются однотипные. Использова-
ние машин с различными характеристиками позволяет существенно расширить возможности по мо-
ниторингу пространства и сбора информации. При этом группировки БЛА могут быть использо-
ваны не только в военных, но и в гражданских целях.  

Так как в группировках используются разнотипные БЛА, зачастую изготовленные с учетом 
различных стандартов радиосвязи, возникает проблема их взаимодействия с пунктом управления 
(наземным, воздушным или морским), а также между собой – то есть возникает проблема интеро-
перабельности внутри группировки. Крое того, группировки также могут взаимодействовать с 
внешними абонентами, например, пилотируемым самолетами или же другими объектами, находя-
щимися в смежном пространстве. Поэтому можно считать, то проблема интероперабельности БЛА 
делится на две: проблема внутренней интероперабельности и проблема внешней интероперабель-
ности. Проблема внутренней интероперабельности БЛА, потенциально объединяемых в группи-
ровки, является объектом исследования данной работы. 

Согласно ГОСТ Р 55062-2012 [2], проблема интероперабельности должна решаться по-
этапно. Важнейшим этапом является этап построения проблемно-ориентированной модели интеро-
перабельности БЛА. Данная модель может быть получена путем расщепления эталонной модели 
интероперабельности, приведенной в ГОСТ Р 55062-2012 [2], с учетом специфики ИС. В случае 
группировок БЛА необходимо учитывать, что разнообразие архитектур группировок достаточно 
велико, то есть здесь необходимо решать проблему внутренней интероперабельности БЛА посте-
пенно переходя от более простой архитектуры к более сложной. Тем не менее уже сейчас можно 
отметить, что для построения проблемно-ориентированной модели интероперабельности вне зави-
симости от типа архитектуры удобно будет воспользоваться в качестве основы уровнями интеропе-
рабельности, приведенными в документе НАТО STANAG 4586 «Standard Interfaces of UCS for 
NATO UAV Interoperability» [3]. В работе приведено предложение проблемно-ориентированной мо-
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дели интероперабельности БЛА для одного из типов архитектур группировок БЛА. На основе про-
блемно-ориентированной модели уже можно будет простроить профиль интероперабельности, ко-
торый в свою очередь даст возможность построения дорожной карты разработки стандартов. 

Работа была выполнена в рамках Госзадания. 
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УДК 004.42 

Интервальная оценка математического ожидания случайной величины с  
использованием t-статистики Стьюдента 

В.Р. Петуховская 

Пермский национальный исследовательский политехнический университет 

В настоящее время активное развитие сферы машинного обучения приводит к экспоненци-
альному росту количества данных, так и сложности математических моделей, поэтому ощущается 
настоятельная потребность в критическом осмыслении корректности применения статистических 
методов как основы доказательности выводов и трактовки результатов [1,2]. 

В данной работе рассматривается задача создания оконного приложения с помощью объ-
ектно-ориентированного языка Java, используя инструментарий Swing, который предназначен для 
создания приложений, с целью расчета точечных оценок и интервальной оценки математического 
ожидания случайной величины с использованием t-статистики. 

Математическое ожидание и дисперсию 𝜎"# оценивают по выборочному среднему 𝑋- и 
дисперсии 𝑆"#, вычисляемым по формулам: 
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 (2) 

Указанные оценки являются состоятельными и несмещенными. Оценка 𝑋- является 
эффективной, а 𝑆"# стремится к эффективной при 𝑛 → ∞. Несмещенность 	𝑆"#		достигается тем, что 
в знаменателе используется величина, называемая числом степеней свободы выборки 𝜈 = 𝑛 − 1, 
оставшихся после определения 𝑋-.  

Интервальной оценкой параметра 𝛳 называется интервал [𝑙(; 𝑙#], границы которого явля-
ются функциями выборочных значений  𝑋(, 𝑋#, … , 𝑋&	и к которому с заданной вероятностью p при-
надлежит оцениваемый параметр 𝛳: 

𝑃{𝛳 ∊ [𝑙(; 𝑙#]} = 𝑝 (3) 
При определении интервальной оценки математического ожидания  нормальной гене-

ральной совокупности используют t – статистику (𝜎$#- известна), 

𝑡 =
|𝑋- − 𝑚$|
𝜎$/√𝑛

	. (4) 

Если дисперсия  неизвестна, то используют ее оценку  и тогда 
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𝑡 =
|𝑋- − 𝑚$|
𝑆$/√𝑛

	. (5) 

Выборочное распределение t – статистики является t – распределением Стьюдента с числом 
степеней свободы  𝑣 = 𝑛 − 1. Тогда для случая двусторонней оценки можно записать 

𝑚$ ∊ L𝑋- −
𝑆$
√𝑛

𝑡) M
𝑞
2
O , 𝑋- +

𝑆$
√𝑛

𝑡) M
𝑞
2
OQ (6) 

где 𝑡) M1 −
*
#
O- табличное значение, найденное по таблице квантилей распределения Стью-

дента для уровня значимости q и числа степеней свободы  𝑣 = 𝑛 − 1. 
Программа реализована в среде разработки NetBeans IDE 11.3 в виде – jar-файла. Интерфейс 

программы разработан с использованием инструментария «Swing» в среде NetBeans IDE 11.3.  
Разработка приложения производилась путем разбиения пакета на классы, которые, в свою 

очередь, выполняют разные функции. 
Окно программы, представленное ниже, позволяет произвести все необходимые расчеты. В 

окно для ввода данных, необходимо ввести одномерный массив, как показано на рис.1 ниже, состо-
ящий из случайных величин. Вывод расчета точечных оценок и интервальной оценки отображается 
напротив соответствующих меток. 

 
Рис.1. Пример работоспособности оконного приложения 
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Инфокоммуникационная поддержка самозанятых граждан 
Н.Ю. Поляева 

Самарский федеральный исследовательский центр РАН,  
Институт проблем управления сложными системами РАН 

Федеральное государственное бюджетное образовательное учреждение высшего образования  
Поволжский государственный университет телекоммуникаций и информатики 

В Российской Федерации давно прослеживалась проблема контроля над гражданами, кото-
рые работают на себя без регистрации, осуществляя предпринимательскую деятельность и не платя 
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налоги. Так с 2019 года применяется новый специальный налоговый режим для самозанятого насе-
ления – налог на профессиональный доход. Переход на новую систему налогообложения осуществ-
ляется добровольно, он позволяет легально вести бизнес и получать доход от подработок без рисков 
получить штраф за незаконную предпринимательскую деятельность [1]. Е.Н. Пятшева относит к 
категории самозанятых физические лица, самостоятельно осуществляющих на свой риск предпри-
нимательскую деятельность без регистрации какого бы то ни было статуса и привлечения наёмных 
работников. При этом они не платят налогов и страховых взносов и не отслеживаются государством 
в качестве участников трудового сектора [2]. 

В настоящее время создан специальный сервис, в котором граждане без проблем и особого 
труда могут зарегистрироваться, как самозанятые, и оплачивать налог на профессиональный доход. 
Прослеживается необходимость инфокоммуникационной поддержки самозанятого населения, ко-
торая выражается в разработке и внедрении новых сервисов, которые могут облегчить работу само-
занятых, уплату налогов, а также позволят найти дополнительный источник дохода и новых клиен-
тов. В настоящее время создаются и внедряются разнообразные приложения поддержки деятельно-
сти самозанятых граждан: 

• сервисы поиска работы, например, «Мастерплэйс», «Kwork.ru» и др.; 
• сервисы для тайм-менеджмента, например, «OneNote», «Any.DO» и др.; 
• сервисы для реализации товаров и услуг, например, «Ярмарка Мастеров», страничка 

в «Instagram», «ВКонтакте» и др.; 
• сервисы информационной поддержки, например, «Твое Дело», сервис федеральной 

налоговой службы и др. 
Власти намерены расширить перечень мер поддержки самозанятого населения, в том числе 

и инфокоммуникационной. Планируется создание условий для расширения клиентской базы, в том 
числе через цифровые платформы. Поэтому необходимо изучить, проанализировать и провести 
сравнительный анализ основных информационных сервисов поддержки. Данный анализ необходим 
для того, чтобы выявить действительно эффективные и необходимые самозанятому приложения и 
сервисы, которые помогут увеличить клиентскую базу и доход, упростить работу с налоговой и 
пенсионной службой. 

Для развития и поддержки труда в современном информационном обществе необходимо 
улучшить инфокоммуникационную инфраструктуру и создать единое информационное поле, поз-
воляющее самозанятым гражданам получать необходимую информацию для развития автономного 
труда. Для реализации таких задач важно деловое взаимодействие с организациями, фирмами, ра-
ботающими на рынке информационных услуг, наличие административной и ресурсной поддержки, 
использование современных технологий обработки, передачи и использования информации [3]. 
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УДК 004.45 

Информационная система для поиска научных материалов 
 на платформе Python Django 

А.Э. Гончаров, И.И. Набиуллин, Э.С. Константинов 

Казанский национальный исследовательский технический университет 
им. А.Н Туполева - КАИ 

На данный момент существует проблема отсутствия единого реестра для поиска научных 
материалов. Для этого есть решение в виде программного комплекса на платформе Python Django, 
который ускорит процесс обучения, изучения IT-специалистами интересующий материал, содержа-
щий языки программирования.  
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Пользователь, используя программный комплекс, может самолично найти интересующие 
его научные материалы, например, книга: Django. Разработка веб-приложений на Python, функция 
поиска научных материалов основана на методе поиска по «ключевым словам». Пользователь мо-
жет добавлять научный материал, который будет проверен модерацией программного комплекса. 

Python – это высокоуровневый интерпретируемый язык, который имеет простой синтаксис 
и динамическую семантику. Python намного проще, чем другие языки программирования, и помо-
гает создавать красивые приложения с меньшими усилиями и гораздо большей легкостью. 

Django – это веб-Фреймворк или, используемый для очень простого создания эффективных 
и привлекательных веб-сайтов или веб-приложений. Фреймворк – это реальная или концептуальная 
структура, предназначенная служить опорой или руководством для построения чего-то, что расши-
ряет структуру до чего-то полезного. Некоторые Фреймворки компьютерных систем также вклю-
чают в себя реальные программы, определяют программные интерфейсы или предлагают программ-
ные средства для использования Фреймворков.  

Для использования полного функционала программного комплекса необходимо пройти ре-
гистрацию, которая основана на Djangо ORM. Библиотека ORM - это классовая библиотека, напи-
санная на языке программирования, которая инкапсулирует код, необходимый для манипулирова-
ния данными.ORM связывает базу данных и программный комплекс 

База данных – это инструмент для хранения и организации различной информации. Основ-
ной функцией баз данных является – представлять информацию на запросы. Упрощенная схема ра-
боты с базой данных показана на рисунке 1. 

В программном комплексе используются материалы в виде научных книг, авторских курсов, 
содержащих подробную информацию о языках программирования. Пользователь сам будет выби-
рать интересующий его курс и скачивать его. 

 
Рис. 1. Упрощенная схема работы с базой данных 
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УДК 004.94 

Компьютерное моделирование в химии 
Р.И. Хайбуллин 

Казанский (Приволжский) федеральный университет 

Изучены тенденции и проблемы применения компьютерного моделирования в химии. 
Роль теоретического моделирования в развитии химической науки особенно значима, так 

как атомы и молекулы скрыты от наблюдения исследователя.  
Моделирование широко используется в химии для познания и изучения строения веществ, 

особенностей протекания химических реакций, для выявления оптимальных условий химико-тех-
нологических процессов.  Математическое моделирование – метод исследования процессов или яв-
лений на математических моделях. Поскольку математические модели в химии могут быть пред-
ставлены уравнениями и их системами, необходимо знать и уметь применять численные методы 
для их решения [3]. Наука компьютерная химия, основана на теории графов, где молекулы вещества 
моделируются молекулярными графами, а химические реакции — формальными операциями с гра-
фами [1]. Моделирование химических реакторов применяется для предсказания результатов хи-
мико-технологических процессов при заданных условиях в аппаратах. Для исследования процессов, 



 
28 

в которых протекают фазовые и химические превращения, применяются методы термодинамиче-
ского моделирования. Анализ показывает эффективность совместного привлечения современных 
методов физико-химического, математического моделирования и расчета с использованием термо-
динамических представлений. 

Развитие компьютерного моделирования особенно актуально для химии, т.к. потребность 
мира в материалах с заданными физико-химическими свойствами сдерживается трудоемкостью и 
многостадийностью синтеза и последующего экспериментального изучения многих классов хими-
ческих соединений.  

В 2013 году Нобелевский комитет, определяя лауреатов премии за исследования в области 
химии, выбрал ученых, занимающихся компьютерным моделированием сложных химических си-
стем. Главной заслугой Мартина Карплуса, Майкла Левитта и Арье Варшеля стало то, что они 
нашли способ совместить классическую и квантовую физику в компьютерном моделировании мо-
лекул и их химических реакций [5].  В этом исследовании химия пересекается с физикой, биологией, 
медициной и информационными технологиями. 

Компьютерное моделирование позволяет: 
• визуализировать объекты любой природы, в том числе абстрактные; 
• исследовать явления и процессы в динамике, управлять временем (ускорять, 

замедлять); 
• многократно испытывать модели; 
• получать разные характеристики объекта в числовом, графическом виде, 

находить оптимальную конструкцию объекта без пробных экземпляров; 
• проводить эксперименты без негативных последствий для здоровья человека 

и окружающей среды. 
Например, c помощью него возможно узнать, что происходит на промежуточных этапах 

мгновенной химической реакции с применением катализаторов.   
Существует множество программ для расчетов и моделирования в области химии, напри-

мер, таких как ChemOffic, HyperChem, Gaussian, GAMESS, Spartan, ADF [1]. При использовании 
вычислительной техники встает проблема реализации необходимых алгоритмов в виде программ. 
Поэтому, широкую известность приобрели математические пакеты. MATLAB, Mathcad – мощные 
математические системы, предназначенные для решения широкого круга химических и инженер-
ных задач. Мы ознакомились также с COMSOL Multiphysics –универсальной средой для моделиро-
вания сложных процессов. Программа позволяет моделировать химические реакторы. На рис.1 
изображена пространственная модель реактора при изготовлении пива. 

Вместе с тем, по мнению ведущего специалиста ООО «Инжиниринговый химико-техноло-
гический центр» Дмитрия Решетникова, такой профессии, как специалист по компьютерному мо-
делированию химических процессов, нет, cпециалисты приходят из смежных областей. Есть обуче-
ние методикам, но выгоднее заказывать аутсорсинг подобных задач, чем пытаться решить их само-
стоятельно [4]. Очевидно, что для решения задач выбора численного метода могут быть привлечены 
математики, для создания программы с удобным интерфейсом –  программисты, но саму математи-
ческую модель должны создавать специалисты предметной области, т. е. компетентные в области 
химической технологии. 

Таким образом, наше исследование показало, что компьютерное моделирование в химии 
достаточно обеспечено информационными технологиями, его будущее предполагает межнаучный 
подход, цифровизация экономики требует специалистов, обладающих междисциплинарными навы-
ками, в том числе, работы с прикладным программным обеспечением. Однако, в связи с тем, что 
рынок испытывает недостаток таких специалистов, возможности компьютерного моделирования в 
химической науке и отрасли не используются в полной мере. Более активное внедрение в процесс 
обучения в учебных заведениях курсов и задач, использующих технологии компьютерного модели-
рования в химии, позволит решить данную проблему. 
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Рис.1. Пространственная модель реактора при изготовлении пива, созданная с применением 

COMSOL Multiphysics 
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УДК 519.683 

О рекомендательной системе для web-ресурса 
П.В. Карпов 

Гродненский государственный университет им. Янки Купалы 

Что такое рекомендательная система? Рекомендательная система – это блок программного 
кода, который разрабатывается для того, чтобы при покупке или использовании товара/услуги пред-
ложить пользователю товар/услугу похожего типа. Возьмем самый простой пример – покупка ком-
пьютера. После покупки компьютера вам предложат купить мышь или клавиатуру либо любую дру-
гую гарнитуру, полезную и необходимую при пользовании компьютером. [1]  

Опишем основные характеристики рекомендательной системы с использованием вопросов 
и ответов. 

• Что именно система рекомендует?  
(товары / услуги / людей /видео- или фото-контент / музыку) 
• Зачем рекомендуется?  
(для оказания помощи / для продвижения / с целью обучения / для удобства) 
• Кто рекомендует?  
(пользователи / критики) 
• В какой момент рекомендует? 
(при просмотре товаров/услуг, при просмотре видео, при прослушивании музыки) 
В настоящее время рекомендательные системы используются во многих сферах и «рекомен-

дуют» по текущим сессиям в браузере. То есть посмотрел пользователь несколько товаров – внизу 
страницы ему предлагаются похожие. Или купил пользователь два товара, а третий подобран более 
точно и предложен пользователю.  
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Чтобы понять, как создаются рекомендательные системы, необходимо знать несколько ос-
новных алгоритмов. К основным из них относятся:  

• неперсональные алгоритмы, основанные на описании товара; 
• коллаборативная фильтрация – алгоритмы, основанные на матричном разложении.  
Покажем, как просто и легко можно создать рекомендательный «движок», в котором при-

меняется коллаборативная фильтрация.  
Использован язык Python и библиотеки Pandas и Numpy. В роли массива данных будем ис-

пользовать рейтинги статей. 
Этап 1: Как получить схожие статьи? 

 
Рис. 1. Считывание данных 

 
Рис. 2. Выбор статьи и создание индекса схожести между данной статьёй и всеми другими 

 
Рис. 3. Удаление непопулярных статей 

Это необходимо, чтобы система не предлагала нам неподходящих рекомендаций. 

 
Рис. 4. Извлечение популярных статей 

Этап 2: Как предоставить пользователю рекомендации в зависимости от проставленных им 
оценок? 

 
Рис. 5. Создание индекса схожести в каждой паре статей 

 
Рис. 6. Получение рекомендации для каждой статьи, просмотренной и оцененной пользователем 

 
Рис. 7. Суммируем результаты идентичных статей 
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Рис. 8. Оставляем только те статьи, которые пользователь еще не увидел 

После представленных действий данный модуль готов к использованию. Таким образом, 
был продемонстрирован алгоритм создания простой рекомендательной системы. Ее можно доба-
вить к любому web-ресурсу. 
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Подход машинного зрения для подсчета и отслеживания объектов 
Ш.М. Гаджимирзаев, Е.К. Конягин, А.В. Хельвас 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Проблема отслеживания движения объектов довольно известна, а проблема отслеживания 
чемоданов в багажном отделении аэропорта является ее частным случаем, так как в багажном отде-
лении могут возникать, некоторые казусы (застревание колесика чемоданов, выпадение чемоданов 
из ленты и т.п.). Поэтому данные проблемы являются очень актуальными. И нужно реализовать 
метод отслеживания объектов и вычислить количество объектов, которые проходят по ленте для 
улучшения работы багажного отделения аэропорта. [2] 

Промышленная задача состояла из 3-х этапов: 1) Установка камер; 2) Реализация алгоритма 
отслеживания и подсчета количества объектов. 

Установка камер осуществлялась вертикально для наилучшего обзора за чемоданами на 
ленте и использовался штатив для неподвижной съемки, чтобы избавиться от хаотичного движения 
камеры. Также нужно было настроить параметры камеры для избавления от нечеткости и лишнего 
шума. 

Работа алгоритма состоит из решения следующих подзадач:  
1) Получение разницы кадров - для его получения нужно текущий кадр отнять от предыду-

щего. Все для того, чтобы получить очертание движущих объектов. [1] 
2) Преобразование цветного видео в черно-белый -  работа с цветным видео может потребо-

вать большое количество ресурсов компьютера, поэтому лучше преобразовать его в черно-белый.  
3) Гауссово размытие - было использовано для снижения количества шумов.  
4) Бинаризация - используется для того чтобы весь статичный фон преобразовать в черный 

цвет, а белым цветом обозначить движущиеся объекты.  
5) Нахождение контура - из результата бинаризации нужно найти контуры распознавания 

того или иного объекта.  
6) Получение BoundingBoxes - после получения контуров можно реализовать Bboxes, кото-

рые будут выделять прямоугольником интересующие нас объекты. 
7) NMS - используется, чтобы из большего количества BBoxes удалять те BBoxes, которые 

могут перекрывать друг друга. [2] 
Код алгоритма написан с помощью языка программирования Python, библиотеки компью-

терного зрения OpenCV и библиотеки поддержки высокоуровневых математических функций 
Numpy. 

Получение разницы кадров осуществляется во время обработки потока видео с помощью 
метода cv2.absdiff(‘текущий кадр’, ‘предыдущий кадр’), после которого мы получаем очертание 
движущегося объекта. [1] 

Затем мы преобразуем разницу кадров в черно-белый цвет с помощью метода 
cv2.cvtColor(diff, cv2.COLOR_BGR2GRAY).  

Далее мы производим гауссово размытие с помощью метода cv2.GaussianBlur(gray, (5,5), 0) 
над черно-белым кадром. 
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После чего мы реализуем бинаризацию с помощью метода cv2.threshold(blur, 80, 255, 
cv2.THRESH_BINARY). 

С помощью метода cv2.findContours (thresh, cv2.RETR_TREE, cv2.CHAIN_APPROX_SIM-
PLE) мы находим очертание движущихся объектов. 

Для получения BoundingBoxes или ограничивающих рамок мы используем метод 
cv2.rectangle(‘текущий кадр’, ‘координаты очертания рамки ’, ‘размер рамки’, ‘цвет рамки’, ‘размер 
цвета’). 

В итоге мы используем метод NMS non_max_suppression_fast(‘Ограничивающие рамки’, ‘ 
вероятность перекрытия’). [2] 

Результат работы алгоритма можно увидеть на рисунке ниже. 

 
Рис 1. Результат работы алгоритма рамка с чемоданом и в левом верхнем углу 

 количество объектов  

 Литература 
1. Rosebrock A.  OpenCV People Counter // https://www.pyimagesearch.com/2018/08/13/opencv-people-counter/ 

(дата обращения 25.10.2020) 
2. Sambasivarao. K. Non-maximum Suppression // https://clck.ru/RjrBr (дата обращения 23.10.2020) 
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Предметно-ориентированный язык для управления автономными роботами 
А.В. Ермаков 

Алтайский государственный технический университет им. И.И. Ползунова 

В недалёком прошлом и в настоящее время роботы используются для автоматизации моно-
тонных повторяющихся действий на производстве. Поскольку для таких роботов изначально про-
ектируется рабочее пространство, не допускающее вмешательство никаких внешних сил, то такие 
роботы не нуждаются в датчиках для получения информации об окружении и не нуждаются в алго-
ритмах динамического планирования в изменчивом окружении. 

На сегодняшний день набирают популярность роботы, которые взаимодействуют с динами-
ческим окружением и являются более сложными в сравнении с промышленным роботами и автома-
тизированными сборочными линиями. С развитием и удешевлением робототехники становится ак-
туальным проведение исследований по взаимодействию внутри мультиагентной системы, состоя-
щей из нескольких роботов одинаковых по возможностям или нет. 
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Коллектив роботов самостоятельно распределяет внутри себя задачи и работает над общей 
целью. Использование мультиагентной системы по сравнению с единичным роботом имеет не-
сколько достоинств, например, несколько роботов, объединив свои усилия, могут выполнить за-
дачу, которая не под силу одиночному роботу, либо несколько роботов способны выполнить задачу 
быстрее: поиск, исследование местности, транспортировка грузов. С точки зрения надёжности, ис-
пользование нескольких агентов повышает отказоустойчивость – вышедшего из строя робота могут 
заменить «собратья». 

С аппаратной точки зрения роботы имеют датчики для получения информации об окруже-
нии, мобильное шасси в том или ином виде и исполнительные устройства, с помощью которых ро-
бот может взаимодействовать с окружением. Исполнительные устройства и сама конструкция ро-
бота разнятся в широких пределах в зависимости от цели, для которой был разработан робот. С 
программной точки зрения роботы управляются специализированной операционной системой ROS 
(robot operating system), которая обеспечивает низкоуровневое взаимодействие с аппаратной состав-
ляющей [1]. 

В работе рассмотрен один из возможных подходов к управлению автономными роботами, 
которые не требуют или минимизируют вмешательство человека-оператора, способны самостоя-
тельно распределять задачи внутри коллектива и находить решения – последовательности действий, 
исполнение которых приведёт к выполнению поставленных задач. 

Суть подхода состоит в том, что в роботов закладываются «врождённые знания» – списки 
правил-паттернов поведения, которые описывают зависимости от входных данных с датчиков и 
внутренних состояний робота к последовательности действий. Существуют различные стратегии 
разработки систем управления движениями автономных роботов. Одним из простейших способов 
управления автономными мобильными роботами является использование IF-THEN правил [2]. Од-
нако, правила требуют больших усилий по написанию; существует вероятность допустить ошибку; 
необходимо описать все возможные ситуации, что часто невозможно из-за большого или близкому 
к бесконечному количеству состояний окружения, а позже решать проблему оптимизации, что не 
всегда возможно или чрезмерно сложно. 

Описан предметно-ориентированный язык (domain-specific language, DSL), синтаксис кото-
рого учитывает проблемную область применения для управления роботами [3]. Использование DSL 
вместо языков программирования общего назначения позволяет абстрагироваться от среды испол-
нения и разделить зоны ответственности между написанием правил-паттернов поведения и общими 
алгоритмами. Рассмотрена трансляция кода правил DSL в следующие языки: Lua, Python. 

Результатом стала разработка синтаксиса DSL, его интерпретатора, а также кодогенерато-
ров. Проведены сравнения производительности интерпретации правил. В работе были разработаны 
и описан синтаксис декларативных правил поведения автономных роботов. 

Литература 
1. Quigley M. [et al.] Programming Robots with ROS: a practical introduction to the Robot Operating System // 

O'Reilly Media, Inc. 2015. 
2. Narvydas G. [et al.] Autonomous mobile robot control using IF-THEN rules and genetic algorithm // Information 

technology and control 37. 2008. pp. 193-197. 
3. Rutle A. [et al.]. Commonlang: a DSL for defining robot tasks // Technical University of Aachen. 2018. 
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Российский федеральный ядерный центр - 
Всероссийский научно-исследовательский институт экспериментальной физики 

Цифровые технологии стремительно ворвались в нашу жизнь и превратились в повседнев-
ную реальность современного общества. 

Наступившая эра цифровизации наглядно проявляется в том, что цифровая информация и 
информационные ресурсы на мировом рынке стали важнейшим продуктом. Организации и страны, 
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разрабатывающие цифровые продукты, занимают ведущие позиции в мировой экономике, опреде-
ляют дальнейшие направления развития конкурентоспособной продукции [1].  

Цель работы заключаются в разработке и внедрении компонентов цифровой технологии 
поддержки ЖЦИ на этапе конструкторского проектирования, обеспечивающих повышение эффек-
тивности разработки и производства изделий машиностроения (ИМ) и их составных частей, за счет 
автоматизированного управления данными об изделии в едином информационном пространстве.  

Задачи исследования. Для достижения поставленной цели необходимо решить ряд задач по: 
1) разработке методов создания и управления средствами импортозамещающих ИС: 
• ЭСИ; 
• ЭМСЕ, включая полномасштабную геометрическую 3D-модель ИМ и его составных 

частей;  
• ЭМД; 
• электронными чертежами; 
• электронными спецификациями; 
2) разработке методики создания электронных макетов изделия с целью оптимизации вы-

полнения проектно-конструкторских работ по ИМ и его составными частями. 
Объектом исследования является процесс использования цифровых технологий в едином 

информационном пространстве при конструировании ИМ как сложного технического объекта. 
Предметом исследования является методология создания полномасштабных электронных 

геометрических моделей ИМ с применением системы управления ЖЦИ в автоматизированных си-
стемах в защищенном исполнении. 

Новизна данной работы заключается в исследовании и разработке научно-обоснованного 
методологического подхода к совершенствованию процесса разработки ИМ на основе улучшения 
их информационного обеспечения посредством использования импортозамещающих цифровых 
технологий. 

Научная значимость исследований и представленных результатов заключается в том, что: 
• предпринята попытка дать системное описание проблем и решений перехода от тра-

диционной бумажной технологии проектирования ИМ, опирающейся, в основном, на известные 
практические методы, опыт и знания специалистов, а также нормативную базу, регламентирующую 
ручную чертежную технологию проектирования, к организации на предприятии сквозной техноло-
гии 3D-проектирования, в основе которой лежит цифровая модель ИМ; 

• предложена методология, позволяющая организовать информационное сопровожде-
ние сквозной технологии 3D-проектирования ИМ, отличительной особенностью которой, является 
использование системы управления ЖЦИ с учетом ее интеграционной связки с различными ИС, в 
частности САПР, позволяющей автоматизировано формировать электронную КД на ИМ и пред-
ставлять ее в виде ЭСИ. 

Применение данной методологии позволяет впервые, ввиду специфики конструирования 
ИМ как сложного технического объекта, обеспечить управление всей информацией о нем и связан-
ных с ним процессах на протяжении всего его жизненного цикла, начиная с проектирования и про-
изводства, до снятия его с эксплуатации и утилизации.  

Практическая ценность результатов заключается в следующем: 
• разработаны рекомендации по внедрению цифровых технологий в части ОКР по ИМ, 

как наукоемкого, высокотехнологичного и сложного технического объекта, с длительным сроком 
использования и хранения; 

• разработаны методы по улучшению и оптимизации процессов проектирования ИМ 
на базе системы управления ЖЦИ и ее интеграции с САПР, позволяющие организовать единое ин-
формационное пространство для обеспечения сквозного проектирования ИМ и его составных ча-
стей; 

• часть из предложенных методов реализована в виде специализированного программ-
ного обеспечения собственной разработки, расширяющего функциональные возможности САПР 
для задач проектирования ИМ, например, автоматизированное создание ЭМК, моделирующих гео-
метрию ИМ и имитирующих их МЦХ; 

• выработаны требования и критерии, повышающие качество разрабатываемой элек-
тронной КД на ИМ; 

• проведена опытная проверка полученных теоретических и практических результа-
тов, выполнено внедрение результатов исследований. 
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Структура методологии проектирования ИМ средствами цифровых технологий представ-
лена на рисунке 1.  

Рис. 1. Структура методологии проектирования ИМ  
средствами цифровых технологий  

Литература 
1. Иззетова Э. Информационные технологии в зеркале философии. Электронный ресурс, режим доступа: 

http://infocom.uz/2005/12/23/informatsionnyie-tehnologii-v-zerkale-filosofii/ (дата доступа 14.01.2018). 
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Разработка информационной системы учета книг частных коллекций Бурятского 
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Санжиев В. А. 

Бурятский государственный университет 

Учебный материал позволяет получить теоретические знания и практические умения в опре-
деленной предметной области учебного процесса. Но, помимо обучения по общим дисциплинам, на 
старших курсах высших и средних специальных учебных заведений вводится специализация, из-за 
чего у студентов возникает потребность в специализированной литературе [1]. 

На ряд вопросов существует несколько различных точек зрения, либо сама по себе литера-
тура может быть труднодоступной. Поэтому студенту, только начинающему осваивать какую-либо 
специфику, трудно самостоятельно разобраться в подборе литературы. Но такие подборки литера-
туры уже составлены специалистами вуза и хранятся как у них лично, так и в кафедральных биб-
лиотеках. Таким образом существует проблема публикации данных о наличии литературы в кафед-
ральных библиотеках. Так как литература в таких библиотеках личная (и обычно в единственном 
экземпляре), необходимо контролировать её использование студентами. Данную проблему может 
решить информационная система (ИС), благодаря которой будет производиться учет выданной сту-
дентам литературы вуза. 

Система разрабатывается в Институте математики и информатики Бурятского государствен-
ного университета (БГУ) в виде веб-ресурса. 

Каждому гостю ИС доступен поиск литературы с выбором категорий и авторов. Для того, 
чтобы подать заявку на получение имеющегося в наличии экземпляра, гостю необходимо пройти 
этап регистрации и подтвердить свою личность, в зависимости от которой будет назначена соответ-
ствующая роль (администратор или обычный пользователь). Под пользователем подразумевается 
авторизованный в данном веб-ресурсе студент или сотрудник университета. Пользователь, имею-
щий доступ к созданию, контролю и выдаче частной коллекции книг, называется администратором. 
Также в случае отъезда одного администратора на длительный срок, он сможет передать права на 
учет выбранных экземпляров литературы из собственной коллекции другому доверенному админи-
стратору. 

Разрабатываемое мобильное приложение реализует функционал авторизации ИС и Qr-ска-
нирования для того, чтобы администраторы могли менять статус выдачи их экземпляров книг через 
камеру устройства. 
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На рис. 1 приведена схема поиска, выдачи и возврата книг внутри ИС по вышеописанным 
определениям. 

 
Рис. 1. Функционал ИС. 

Литература 
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Распознавание систолического шума на аудиозаписи 
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1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
2  Диализный центр ООО «ДиаЛайф» 

Изучалась возможность определения наличия систолического шума (звук сердцебиения) на 
аудиозаписи. На микрофон записывалось сердцебиение, которое слышно у артериовенозной фи-
стулы. Для определения наличия систолического шума на записи были построены сверточные 
нейронные сети на спектрограммах аудиофайлов. 

Результаты данной работы применимы для классификации звуков на наличие систоличе-
ского шума. А аудиофайлы с систолическим шумом уже анализируются для определения тромбоза 
артериовенозной фистулы, как например, в работе [1].  

В качестве исходных данных были взяты 600 звуковых записей. Аудиофайлы разрезались 
на равные промежутки длинной по 5 секунд. Промежутки между собой не перекрывались для 
предотвращения переобучения прогнозной модели. Если длительность исходного аудиофайла по-
сле обрезки была не кратна 5 секундам, то «лишняя» часть обрезалась и не использовалась для по-
строения спектрограммы. Такой подход позволяет избежать искажения изображений и повышает 
точность прогнозных моделей.   

В результате преобразований было получено 1996 спектрограмм, 944 из которых содержали 
систолический шум, в то время как 1052 спектрограммы были получены по аудиозаписям без си-
столического шума. На рисунках ниже приведены примеры спектрограмм для аудиозаписи с систо-
лическим шумом (рис. 1), аудиозаписи с систолическим шумом и посторонними звуками (рис. 2), 
аудиозаписи без содержания систолического шума (рис. 3). 

Точность модели оценивалась по метрике accuracy, т.к. в датасете дисбаланс классов не 
сильно выражен (~60% наблюдений относятся к положительному классу, ~40% к отрицательному).  

Наилучшее качество было достигнуто на 3 эпохе и равняется 85% на тренировочной части 
и 87,3% на тестовой. Обучение после 3 эпохи привело к эффекту переобучения, когда модель теряет 
обобщающую способность. Таким образом, для получение наивысшего качества для данной 
нейросетевой архитектуры достаточно трех проходов по данным. 
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Рис. 1. Пример аудиозаписи с систолическим шумом 

 
Рис. 2. Пример аудиозаписи с систолическим шумом и посторонними звуками 

 
Рис. 3. Пример аудиозаписи без содержания систолического шума 

Литература 
1. Pablo V´asquez O., Marco Mungu´ıa M., Bengt Mandersson Arteriovenous Fistula Stenosis Detection using Wave-

lets and Support Vector Machines // Proceedings, APSIPA Annual Summit and Conference 2018, 12-15 Novem-
ber 2018, Hawaii. P. 665. 
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Влияние ионного ассистирования на качество покрытий при  
электронно-лучевом напылении 
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АО «НИИ «Полюс» им. М.Ф. Стельмаха» 

Методом электронно-лучевого испарения (ЭЛИ) изготовлены образцы оптических покры-
тий (монослой TiO2) различной физической толщины от 200 до 600 нм. Первая партия образцов 
участвовала в процессе ЭЛИ с использованием источника ассистирования, работающего на кисло-
роде (ассистирование ионами кислорода), вторая партия изготовлена без применения технологии 
ионного ассистирования. 

Влияние ионного ассистирования оценивалось при помощи спектрофотометрического и эл-
липсометрического методов измерений полученных образцов. Результаты измерений использованы 
для расчета показателей преломления. 

 
Рис. 1 Дисперсии показателей преломления пленок TiO2, полученные в процессах ЭЛИ с/без при-

менения технологии ассистирования ионами кислорода. 

Литература 
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2. Иванов А., Смирнов Б. Электронно-лучевое напыление: технология и оборудование. Наноиндустрия. 2012. 
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УДК 53 

Возможности эллипсометрического контроля в технологии изготовления лазерных 
гироскопических зеркал 
А.В. Кулагин, В.В. Фокин 

АО «НИИ «Полюс» им. М.Ф. Стельмаха» 

В процессе изготовления лазерных зеркал с коэффициентами отражения 99.999% и более 
одним из наиболее важных вопросов является вопрос контроля поверхностей «чистых» подложек и 
параметров тонких плёнок, необходимый для совершенствования существующей технологии про-
изводства. Т.к. многослойные интерференционные покрытия имеют предельные параметры, пре-
дельно малые коэффициенты потерь на рассеяние и поглощение света, а для подложек, соответ-
ственно, предельно малую шероховатость поверхности, на которую наносится покрытие, то для 
контроля необходимы методы контроля для наблюдения изменений, происходящих в результате тех 
или иных воздействий, достаточно чувствительные, чтобы данные изменения увидеть. Одним из 
таких методов контроля является эллипсометрия [1]. При проведении однократного эллипсометри-
ческого измерения одновременно определяются два параметра – так называемые эллипсометриче-
ские углы Ψ и Δ: 

∆= 𝛿+ − 𝛿,,       (1) 
где δp и δs – фаза p- и s-поляризованной компоненты светового пучка. 

𝑡𝑔(Ψ) =
-.!-
|."|

,       (2) 
где Rp и Rs – коэффициенты отражения для p- и s-поляризованной компоненты светового 

пучка. 
Очевидно, что высокую чувствительность определяет параметр Δ, т.е. разность фаз между 

p- и s-поляризованными компонентами светового пучка. 
В данной работе формулируются основные проблемы, с точки зрения авторов, существую-

щие при проведении измерений «чистых» диэлектрических поверхностей подложек лазерных зер-
кал и параметров тонких плёнок, которые на них наносятся. Предлагаются способы их решения, 
включая вопросы, касающиеся постановки экспериментов, в особенности в тех случаях, когда мы 
находимся на пределе возможностей имеющегося контрольно-измерительного оборудования. От-
дельное внимание уделяется интерпретации измеренных данных, т.к. в том, что касается определе-
ния показателей преломления материалов и толщин наносимых слоёв, измерения не являются пря-
мыми. 

Литература 
1. Аззам Р., Башара Н. Эллипсометрия и поляризованный свет. под ред. чл. -корр. АН СССР А. В. Ржанова 

и К. К. Свиташева. - М: Мир, 1981. 
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Исследование порога лазерного разрушения композитных оптических  
покрытий на основе материалов 𝐓𝐚𝟐𝐎𝟓, 𝐒𝐢𝐎𝟐 

Оглоблин М.С. 

 АО «НИИ «Полюс» им. М.Ф. Стельмаха» 

Методом ионно-лучевого распыления (ИЛР) изготовлены серии образцов многослойных оп-
тических интерференционных покрытий (зеркала с центральной длиной волны 1064 нм) с различ-
ными  соотношениями диэлектрических материалов Ta2O5 , SiO2 в слоях  с высоким показателем 
преломления.  Часть образцов дополнительно была подвергнута отжигу в различных температур-
ных режимах.  

Исследование порога лазерного разрушения проводилось на длине волны λ = 1064 нм с дли-
тельностью импульса t = 10 нс в режиме с плавным увеличением мощности импульса и в «ударном» 
режиме. Получены результаты стойкости оптических покрытий в зависимости от композиционного 
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состава диэлектрических пленок и режимов отжига. Дополнительно высказаны предположения вли-
яния отжига на появление дефектов в пленках.   

  
Рис. 1 Дисперсии материалов в слоях с высоким показателем преломления (слева) и  

расчетные характеристики оптических покрытий на их основе (справа) 

Литература 
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ботка и исследование диэлектрических покрытий с высокой лучевой прочностью”, Квантовая электро-
ника, 35:7 (2005) 
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Исследование тепловых характеристик лазерных диодов на основе 
 квантоворазмерных гетероструктур AlGaAs/GaAs 

Н.В. Гультиков, М.А. Ладугин, А.А. Мармалюк 

АО «НИИ «Полюс» им. М.Ф. Стельмаха 

Для мощных полупроводниковых лазерных излучателей такие параметры, как выходная оп-
тическая мощность, срок службы устройства и спектральные характеристики, во многом зависят от 
условий работы полупроводникового лазера. Температура прибора имеет особое значение, так как 
повышение температуры активной области излучателя ведет к повышению пороговой плотности 
тока, увеличению оптических потерь и снижению внешней дифференциальной квантовой эффек-
тивности [1]. Тепловая энергия в кристалле выделяется вследствие безызлучательной рекомбина-
ции носителей заряда, их термализации, джоулевых потерь и поглощения излучения в пассивных 
областях кристалла. Исследование температурного распределения в мощных полупроводниковых 
лазерных излучателях может помочь обеспечить их стабильную и эффективную работу. Ранее по-
средством численного эксперимента нами были найдены температуры активных областей лазерных 
диодов (ЛД) на основе одиночных и двойных эпитаксиально-интегрированных гетероструктур In-
GaAs/AlGaAs/GaAs, излучающих в спектральном диапазоне 1030-1080 нм. Модель позволила до-
статочно точно предсказать значения температур исследуемых ЛД за исключением области боль-
ших перегревов [2]. 

В настоящей работе представлены результаты анализа теплового поведения ЛД на основе 
квантоворазмерных гетероструктур AlGaAs/GaAs (  нм) с помощью численного мо-
делирования. На рис. 1а и 1б изображены соответственно схема гетероструктуры на теплоотводе и 
распределение температуры исследуемой трехмерной модели ЛД. Найдены вклады в общее тепло-
вое сопротивление теплоотвода, компенсатора, припоя и полупроводниковой гетероструктуры. Об-
наружено, что основной вклад в тепловое сопротивление вносит компенсатор (рис. 1в). Проанали-
зировано поведение теплового сопротивления прибора в зависимости от длины резонатора, ширины 
ЛД и активной области (АО), толщин контактных, эмиттерных и волноводных слоев, толщины и 
теплопроводности припоя, а также размеров компенсатора. Часть зависимостей представлены на 
рис. 1г.  

800 810l = -
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Исследовано влияние мольной доли AlAs  в эмиттерных и волноводных слоях на тепловое 
сопротивление ЛД. На рис. 2а представлена зависимость теплопроводности AlxGa1-xAs от , из ко-
торой видно, что для улучшения тепловых характеристик гетероструктуры необходимо использо-
вать составы AlxGa1-xAs с низким или высоким содержанием алюминия. Наши расчеты показывают, 
что, например, для составов эмиттера и волновода  тепловое сопротивление умень-
шается на 8%, а для составов с низким содержанием алюминия для эмиттера  и волновода 

 - на 7% (рис. 2б). Однако при проектировании мощных ЛД следует понимать преимущества 
и недостатки различных конструкций полупроводниковых гетероструктур относительно техноло-
гии их получения и работы при высоких токах накачки. Повышение мольной доли AlAs неизбежно 
ведет к увеличению внедрения атомов кислорода в процессе выращивания посредством МОС-гид-
ридной эпитаксии [4], которые являются центрами безызлучательной рекомбинации, увеличивая 
температуру АО и снижая выходную оптическую мощность. Уменьшение же глубины квантовораз-
мерной АО ухудшает локализацию носителей заряда и увеличивает вероятность их выброса в вол-
новодные слои, таким образом снижая мощностные характеристики при повышенных температурах 
и токах накачки [5]. Поэтому оптимальными с точки зрения получения высоких мощностных ха-
рактеристик являются составы эмиттерных и волноводных слоев с низкой теплопроводностью. 

На основании данных результатов предложены конструкции лазерного излучателя с улуч-
шенными тепловыми характеристиками, позволяющие уменьшить тепловое сопротивление при-
бора на 15%, что теоретически приведет к увеличению максимальной выходной оптической мощ-
ности на ~10%. 

 
Рис. 1. Схематичное изображение исследуемого ЛД (а); рассчитанное распределение температуры 
(б); относительные вклады в общее тепловое сопротивление теплоотвода, компенсатора, припоя и 
полупроводниковой гетероструктуры (в); зависимости теплового сопротивления ЛД от длины ре-

зонатора, ширины АО, ширины ЛД, толщин волноводных, эмиттерных и контактных слоев (г). 
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Рис. 2. Зависимость теплопроводности AlxGa1-xAs от мольной доли AlAs  [3] (а); зависимость 

теплового сопротивления от состава волноводного и эмиттерного слоев, полученные путем чис-
ленного моделирования (б). 
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Компенсация магнитной составляющей ошибки измерений в четырехчастотном  
лазерном гироскопе зеемановского типа 

Ю.Ю. Брославец, П.В. Ларионов, Э.А. Миликов, А.А. Фомичев 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
АО «ЛАЗЕКС» 

Четырехчастотный лазерный гироскоп одновременно работает на двух парах волн ортого-
нальных круговых поляризаций, при этом магнитная чувствительность волн ортогональных круго-
вых поляризаций имеет разные знаки, что позволяет при усреднении сигнала вычесть влияние маг-
нитных полей на измерения угловой скорости вращения [1]: 

 
(1) 

где 
 – частота, соответствующая центру контура усиления в активной среде; 

 – величина смещения частот генерируемых волн под воздействием магнитного поля зе-
емановской магнитооптической частотной подставки; 

 – величина смещения частот генерируемых волн под воздействием внешнего магнит-
ного поля, где β – магнитная чувствительность,  – напряженность продольной 
(направленной вдоль активного канала) компоненты внешнего магнитного поля; 

 – величина смещения частот генерируемых волн, вызванного вращением с угловой ско-
ростью  вокруг оси чувствительности четырехчастотного лазерного гироскопа, где  
– масштабный коэффициент четырехчастотного лазерного гироскопа; 
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 – длительность периода работы зеемановской магнитооптической частотной подставки; 

 – количество импульсов биений на фотоприемниках за положительный (+) или отрица-
тельный (-) полупериод работы зеемановской магнитооптической частотной подставки: 
ЛКП – для волн левой круговой поляризации, ПКП – для волн правой круговой поляри-
зации, CW – для волн, распространяющихся в резонаторе по часовой стрелке, CCW – 
для волн, распространяющихся в резонаторе против часовой стрелки. 

Однако магнитная чувствительность волн ортогональных круговых поляризаций хоть и 
имеет разные знаки, но не совпадает по абсолютной величине вследствие различной дисперсии ко-
эффициента усиления в гелий-неоновом лазере по частоте. Учесть разницу магнитных чувствитель-
ностей волн ортогональных круговых поляризаций позволяет детектирование и обработка сигналов 
биений волн, распространяющихся в одном направлении в резонаторе четырехчастотного лазерного 
гироскопа [2]: 

 

(2) 

Для четырехчастотного лазерного гироскопа с непланарным симметричным оптическим ре-
зонатором в форме правильного тетраэдра рассчитана величина вклада в измерение угловой скоро-
сти вращения, вызванная разницей в магнитной чувствительности волн ортогональных круговых 
поляризаций: 

 

(3) 

где 
 – магнитные чувствительности волн ортогональных круговых поляризаций; 

 – напряженность продольной (направленной вдоль активного канала) компоненты маг-
нитного поля зеемановской магнитооптической частотной подставки; 

 – магнитная проницаемость вакуума; 

 – число витков катушки зеемановской магнитооптической частотной подставки; 

 – ток в катушке зеемановской магнитооптической частотной подставки; 

 – длина катушки зеемановской магнитооптической частотной подставки. 

Для определения напряженности продольной компоненты магнитного поля зеемановской 
магнитооптической частотной подставки использовано приближение соленоида с постоянным то-
ком [3]. 

При воздействии на четырехчастотный лазерный гироскоп внешнего магнитного поля 
уровня магнитного поля Земли (до 65мкТл), вклад слагаемого, содержащего разность магнитных 
чувствительностей ортогональных круговых поляризаций, достигает 0,1°/час при измерении угло-
вой скорости вращения Земли (12,4°/час на широте г. Москвы). Метод математической обработки 
сигналов четырехчастотного лазерного гироскопа, учитывающий разницу магнитных чувствитель-
ностей волн ортогональных круговых поляризаций [1, 2], позволяет компенсировать данную 
ошибку. 
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УДК 681.586 

Методика исследования кварцевых акселерометров типа Q-flex на двухосном  
поворотном стенде 

П.А.Филатов, А.Б.Тарасенко, А.Д.Морозов, А.А.Фомичев 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Разработана методика исследования кварцевых акселерометров типа Q-flex, используемых 
как инерциальные датчики в лазерных бесплатформенных инерциальных навигационных системах 
(БИНС). Целью методики являлось: определение метрологических характеристик (МХ) акселеро-
метров, в различных эксплуатационных условиях; построение температурных моделей МХ [2] и 
аппроксимация моделей полиномом второй степени; оценка погрешности обработки данных. 

В разработанную методику входит программа поворотов на двухосном стенде (ДС) имита-
ции пространственного движения «Acuitas» и программа обработки данных.  

Экспериментальная часть заключается в повторяющихся поворотах акселерометров, закреп-
ленных внутри стенда, вокруг горизонтальной оси ДС с выдержкой 100 секунд в положениях 0° и 
180°. Повороты осуществляются при изменение внешней температуры внутри камеры тепла-холода 
(КТХ) в температурном диапазоне [-20;60] градС. При помощи разработанной программы на ЭВМ 
происходит усреднение сырых данных, разделение данных, полученных в разных положениях ДС, 
расчет МХ. 

К основным МХ относятся такие точностные характеристики инерциальных датчиков как 
масштабный коэффициент (МК), погрешность масштабного коэффициента (ПМК) δK, смещение 
нуля (СН) δa [1].   

     (1) 

     (2) 

     (3) 
Здесь 𝐴 - показания акселерометра,	𝐴᾿ - реальное ускорение, A↑ - ось чувствительности ак-

селерометра направлена вверх (0° положение вокруг горизонтальной оси ДС); A↓ - ось чувствитель-
ности направлена вниз (180° положение вокруг горизонтальной оси ДС), g – ускорение свободного 
падения. 

Из данных полученных в эксперименте и после применения программы обработки полу-
чены вычисленные значения МК, ПМК и СН в указанном диапазоне температур при скорости из-
менения температуры 40;20;10 градС/час. На «рис.1» представлены построенные температурные 
модели МК, ПМК, СН для различных скоростей изменения температуры. В таблице «1» приведены 
значения СКО и «воспроизводимости».  

К достоинствам методики относится реализация поворотов, которая позволяет определить 
МХ не только в квазистационарных температурных точках или посредством интерполяции, недо-
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статком которой являются получение недействительной картины изменения МХ. К недостаткам ме-
тодики относится дополнительная погрешность, вносимая программой обработки данных.  Эта по-
грешность обусловлена тем, что к части данных, накопленных во время выдержки в 100 секунд, 
добавляются данные акселерометров, измеренные во время поворотов между положениями 0° и 
180°, СКО при этом изменится не более чем на 10%. 

Также в работе проанализирован «выход» акселерометров при достижение квазистационар-
ных температурных точек. Этот параметр необходим для прогнозирования поведения характери-
стик БИНС в условиях критических температур.   

Работа выполнена при поддержке Российского фонда фундаментальных исследований 
(РФФИ), проект 18-07-01183 «Квантовый предел точности в зеемановском четырехчастотном ла-
зерном гироскопе». 

 
Рис. 1. Красные точки - МХ при 40градС/час; Черные точки - МХ при 10 градС/час. (а,d) – непо-

средственное изменение сигнала акселерометра A↑, A↓; (b) – изменение СН; (c) – изменение ПМК. 
По оси X температура. 

 
СН МК 

Воспроизводимость 
СН, µg 

СКО СН при квадра-
тичной аппроксима-

ции, µg 

Воспроизводимость 
МК (±g), 

отн.ед. ´10-4 

СКО МК при квадра-
тичной аппроксима-

ции, отн.ед. ´10-4 
40градС/ч

ас 
10градС/ч

ас 
40градС/ч

ас 
10градС/ч

ас 
40градС/ч

ас 
10градС/ч

ас 
40градС/ч

ас 
10градС/ч

ас 
25 15 9 5 0,7 0.7 0,4 0,4 

Таб.1. 
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Моделирование нестационарных процессов приповерхностного пиролиза паров 
кремнийорганики при лазерном воздействии 
И.С. Мануйлович2, М.Н. Мешков1, О.Е. Сидорюк2 

1Московский физико-технический институт  (национальный исследовательский университет)  
2АО «НИИ «Полюс» им. М.Ф. Стельмаха» 

Применение лазерного нагрева поверхности при пиролитическом осаждении покрытий дву-
окиси кремния из паров кремнийорганических соединений обеспечивает возможность управления 
пространственными характеристиками процесса и получения слоев с заданными распределениями 
локальных толщин. В ряде работ показано [1,2], что это может быть успешно использовано на фи-
нишных операциях формообразования прецизионных поверхностей оптических деталей. В настоя-
щей работе рассмотрен один из примеров аналогичной технологии. 

Коррекция формы оптических поверхностей может являться важной процедурой, предше-
ствующей соединению деталей посредством оптического контакта. И в ряде случаев, когда она не 
может быть осуществлена в рамках традиционной механической обработки, побуждает к поиску 
новых подходов.  

Отдельного внимания заслуживает рассмотрение возможности компенсации искажений, 
возникающих на поверхности одной из сопрягаемых деталей в результате предварительного нане-
сения какого-либо функционального (например, светоделительного) покрытия. Это явление, в част-
ности, характерно для гипотенузной грани 45-градусной призмы после нанесения интерференцион-
ного фильтра и объяснимо наличием механических напряжений в осаждаемых слоях [3]. На рис. 1 
приведен пример такого профиля поверхности призмы из плавленого кварца после осаждения 10 
четвертьволновых слоев ZrO2/SiO2 (для длины волны 1064 нм).  

Задача сопряжения подобной детали посредством оптического контакта может быть решена 
путем создания на второй контактирующей поверхности компенсационного профиля посредством 
лазерного пиролиза паров кремнийорганических соединений (рис. 2). При этом особое значение 
имеет разработка методики подгонки инвертированного профиля, которая рассмотрена в настоящей 
работе. 

Основу математического моделирования процессов пиролиза при лазерном воздействии  
на плоскость z = 0 составило решение стандартной задачи теплопереноса с выполнением на 

передней поверхности граничного условия 

−𝑘
𝜕𝑇
𝜕𝑧
]
0'1

= 𝑞(𝑥, 𝑦),	

где k – коэффициент теплопроводности, 𝑞(𝑥, 𝑦) - плотность мощности лазерного излучения. 
Уравнение теплопроводности решалось с использование инженерной программы конечно-

элементного анализа Ansys® Academic Research Mechanical [4].  
Особое внимание уделено вопросам, обусловленным неравномерностью оттока тепла от пе-

редней поверхности в различных областях образца, когда он представляет собой призму, а обраба-
тываемая поверхность – гипотенузную грань. Распределения, представленные на рис.3 а, демон-
стрируют пространственные характеристики температурных фронтов при расстояниях до радиа-
тора в 0,25 мм (1), 1 мм (2) и 5 мм (3). 

Все зависимости рассчитаны для максимальной температуры 350 оС в центре лазерного 
пучка диаметром 1 мм, соответствующей максимальной скорости осаждения покрытия двуокиси 
кремния из паров тетраэтоксисилана в присутствии озона [1]. Плотности мощности лазерного излу-
чения при этом равны 190 Вт/см2 (1), 76,5 Вт/см2 (2) и 54 Вт/см2 (3). 

Существенно, что параметры фронтов профилей получаемых покрытий оказываются менее 
зависимы от условий теплоотвода (рис. 3 б) в силу резкой температурной зависимости скорости их 
осаждения [1]. Это облегчает задачу расчета и подгонки компенсационного профиля по результатам 
измерения образца призмы с покрытием на гипотенузной грани (рис. 1).   

Показано, что результаты математического моделирования находят подтверждение при вы-
полнении технологических процессов в рамках расчетных параметров. В качестве источника лазер-
ного излучения при этом использовался непрерывный CO2 лазер с длиной волны излучения 10,6 
мкм. Производилось сканирование поверхности (рис.2) сфокусированным пучком в присутствии 
паров тетраэтоксисилана и озона на установке, аналогичной описанной в [1]. Получены образцы 
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деталей из плавленого кварца с толщиной осажденного покрытий до 10 мкм. Одновременно уста-
новлено, что на характеристики результирующего профиля оказывают влияние и неучтенные в про-
изведенном моделировании технологические параметры (в частности, газового потока). Поэтому 
для достижения высоких результатов в прецизионной подгонке формы поверхности (в краевых об-
ластях на рис. 2) желательна дополнительная корректировка на основе промежуточных измерений 
обрабатываемых образцов. 

 
Рис.1                                                          Рис. 2 

 

                    
                         а)                                                                          б) 

Рис.3. 
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УДК 535 

Однокомпонентный оптический смеситель четырехчастотного лазерного гироскопа 
В.Г. Семенов 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

В известных схемах оптических смесителей четырехчастотных лазерных гироскопов [1] для 
разделения взаимно ортогональных круговых поляризаций применяются внешние фазовые пла-
стинки и поляризаторы, помимо этого конструкция смесителя зачастую предполагает склейку не-
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скольких отдельных призм. Все это приводит к сложностям в сборке оптического смесителя, высо-
ким требованиям к точности взаимной ориентации его частей и к установке на выходное зеркало 
гироскопа. Вибрации, большие ускорения и изменение температуры могут приводить к ошибкам, 
связанным с деформациями в многокомпонентном оптическом смесителе. Отдельной проблемой 
разработки выходной оптики четырехчастотного лазерного гироскопа является эллиптическая по-
ляризация выходного излучения, что особенно заметно в гироскопах с большим углом падения на 
выходное зеркало [2,3]. 

В работе предложена схема реализации оптического смесителя четырехчастотного лазер-
ного гироскопа на основе единственной призмы из кварца без использования внешних фазовых пла-
стинок и пленочных поляризаторов. В качестве замены фазовым пластинкам и поляризаторам ис-
пользуются многослойные диэлектрические покрытия, нанесенные непосредственно на грани 
призмы, а также наклон одной из граней призмы, приводящий к повороту поляризации. Предложен-
ная схема позволяет добиться надежного разделения круговых поляризаций, пригодна к использо-
ванию в гироскопах с эллиптически поляризованным выходным излучением. 

Работа выполнена при поддержке Российского фонда фундаментальных исследований 
(РФФИ), проект 18-07-01183 «Квантовый предел точности в зеемановском четырехчастотном ла-
зерном гироскопе». 

 
Рис. 1. Ход луча в однокомпонентном оптическом смесителе, установленном на выходном зеркале 

четырехчастотного лазерного гироскопа. 
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Прецизионные измерения длины волны оптического излучения с использованием 
генератора оптических частот 

Е.А. Хисматулина 1,2, С.А.Тарелкин 1 

1 Всероссийский научно-исследовательский институт оптико-физических измерений 
2 Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Длину волны оптического излучения можно определить через частоту ( ) как 
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где  - скорость света в вакууме, - абсолютный показатель преломления среды. 
Удобным инструментом для измерения оптических частот является генератор “оптической 

гребенки” (comb generator) [1]. Его излучение представляет собой последовательность строго пери-
одических лазерных когерентных импульсов с постоянной фазой. Такой сигнал в частотной области 
— последовательность из  эквидистантных пиков. Расстояние между пиками соответ-
ствует частоте повторения ( ). Чтобы измерить частоту излучения лазера, детектируются биения 
с ближайшей по частоте гармоникой. Тогда частота лазера это 

 
гдe   — частота повторения импульсов, n — номер ближайшей гармоники,  — частота 

сдвига гребенки, которая появляется в связи с фазовым сдвигом несущей частоты относительно 
фазы следования импульсов,  — частота биений лазера с ближайшей гармоникой. 

Для того, чтобы проводить точные измерения, необходимо стабилизировать частоту повто-
рения и частоту сдвига гребенки. Для стабилизации используют системы обратной связи, которые 
контролируют частоты повторения и сдвига гребенки, сравнивая их с опорным сигналом [2]. Ис-
пользуя, например, водородный мазер в качестве опорной частоты, удается получить системы с не-
стабильностью лучше [3].  Измеряемые лазеры, как правило, не обладают такой стабильно-
стью, поэтому можно ограничиться GPSDO (GPS disciplined oscillator) в качестве опорной частоты 
[4]. 

В этой работе представлено описание эксперимента по измерению длины волны оптиче-
ского излучения с помощью генератора оптической гребенки. Была поставлена задача сделать уни-
версальную установку для детектирования биений с любой гармоникой из его спектра. Мы исполь-
зовали коммерческий генератор оптической гребенки Menlo Systems FC 1500, выбрав в качестве 
опорного сигнала GPSDO. Для измерений мы используем непрерывный лазер с изменяемой длиной 
волны NKT Photonics Koheras Adjustik. Схема установки для детектирования биений приведена на 
Рис. 1. 

На данный момент были получены биения непрерывного лазера с одной из центральных 
гармоник спектра генератора оптической гребенки, ширина которого 30 нм с центральной длиной 
волны 1550 нм. В дальнейшем диапазон измерений будет расширен до 1000-2000 нм, с использова-
нием излучения после спектрального расширения кристаллом периодически поляризованного нио-
бата лития [1]. 

Показатель преломления воздуха зависит от влажности, температуры и атмосферного дав-
ления [5]. Существует возможность контроля этих параметров в лаборатории. Предполагаемая по-
грешность определения показателя преломления составляет . 

После полной реализации эксперимента, может быть обеспечена точность измерения длины 
волны оптического излучения в вакууме выше , а в воздухе — порядка . При этом, может 
быть обеспечено измерение длины волны непрерывного лазера в диапазоне от 1000 до 2000 нм. 

 
Рис. 1. Схема для детектирования биений лазера и генератора оптической гребенки. 

Поляризационные делители обеспечивают согласование поляризаций, дифракционная решетка де-
лает возможной спектральную селективность. 
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Результаты летных испытаний малогабаритной лазерно-спутниковой  
навигационной системы в условиях Крайнего Севера и динамики БЛА 
 А.Е. Илюхин1, П.В. Ларионов1, А.Б. Тарасенко1, В.Б. Успенский2, А.А. Фомичев1 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
2АО «ЛАЗЕКС» 

Функционирование инерциальных навигационных систем (ИНС) в условиях Крайнего Се-
вера существенно усложняется нестабильностью магнитного поля Земли, значительными погреш-
ностями модели магнитного поля, высокой погрешностью автономного определения начального 
азимута. Все вышесказанное ограничивает применение существующих ИНС в этих условиях. В про-
цессе выполнения НИР по обеспечению навигационной информацией БЛА и морских судов в усло-
виях крайнего севера, в том числе для задач освещения ледовой обстановки, разработана малогаба-
ритная БИНС с низким энергопотреблением на базе отечественных лазерных гироскопов с плоским 
контуром и кварцевых маятниковых акселерометров со встроенным спутниковым приемником. 

В июне 2020 года было выполнено несколько полетов системы на ВС Ми-8 с имитацией 
условий динамики БЛА: полеты выполнялись на малой высоте и с малыми скоростями, испытания 
проходили на севере России - с. Се-Яха, Ямало-Ненецкий АО. Испытываемый БИНС вместе со 
стендом автономной регистрации размещался в летательном аппарате, после подачи питания авто-
матически начиналась процедура внутреннего тестирования и гирокомпассирования, в качестве 
начальных данных принимались спутниковые координаты.    

Продолжительность полетов — до 1,5 ч, максимальное удаление от точки старта – до 20 км. 
На рисунке 1 представлена характерная динамика по высоте по полету от 14.06.2020, на рисунке 2 
— траектория по координатам интегрированного канала БИНС, ошибка не превышала 70 м. 

 
Рис.2. высота полёта - показания системы 

Ошибка автономного канала — до 15 км за полет, что объясняется отсутствием дополни-
тельной информации от СВС в ходе полета и ошибками начального гирокомпассирования. 
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Рис.3 показания корректируемого канала в полёте 14.06 

В ходе испытаний собран обширный материал телеметрической информации — не только 
выходные параметры БИНС и данные спутникового приемника, но и первичные измерения инер-
циального модуля системы, что позволяет провести моделирование и корректировку программно-
математического обеспечения навигационной системы, адаптируя работу под динамику конкрет-
ного летательного объекта. 

Работа выполнена в рамках ГЗ№8.12869.2018/12.1 и при поддержке Российского фонда фун-
даментальных исследований (РФФИ), проект 18-07-01183 «Квантовый предел точности в зееманов-
ском четырехчастотном лазерном гироскопе». 
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Способ создания композитной структуры на основе оксидных кристаллов 
Р.М. Бойко, Д.С. Добровольский, И.А. Шестакова, А.В. Шестаков 

АО «НИИ «Полюс» им. М.Ф. Стельмаха» 

В современных твердотельных лазерах с полупроводниковой накачкой находят применение 
композитные лазерные элементы, состоящие из нескольких функциональных компонентов, выпол-
ненных из различных материалов и объединенных в единый монолит. Типичным примеров явля-
ются лазерные элементы из кристаллов иттрий-алюминиевого граната (YAG) с центральной частью 
легированной неодимом и нелегированными торцевыми областями. Непоглощающие области этих 
элементов обеспечивают существенное уменьшение термоиндуцированных эффектов и масштаби-
рование выходной мощности лазера. Другим ярким примером использования композитов является 
их использование для подавления эффектов вынужденной люминесценции в дисковых элементах 
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для уменьшения коэффициентов усиления от возбуждения паразитных мод в элементах с цилин-
дрической геометрией. Использование композитных элементов позволяет существенно увеличить 
эффективность импульсных лазеров. 

Известные «микрочип» лазеры состоят из композитной структуры, объединяющей лазер-
ную активную часть элемента из кристалла YAG:Nd и пассивного лазерного затвора из YAG:Cr4+. 
Микрочип лазеры позволяют генерировать субнаносекундные световые импульсы и находят прак-
тическое применение.    

В настоящее время для создания лазерных композитов в основном используются методы 
диффузионного сращивания и глубокого оптического контакта. Существуют и другие методы по-
лучения композитов [1].  

Нами был разработан способ создания неразъемных композитных лазерных элементов из 
различных оксидных кристаллов, используемых на практике: иттрий-алюминиевого граната, гадо-
линий-скандий-галлиевого граната, гадолиний-галлиевого граната, алюмината иттрия и сапфира. 
Способ включает сопряжение кристаллических частей из различных материалов методом спаива-
ния специальным паячным стеклом с предварительной наплавкой стекла на соединяемые поверх-
ности, с последующей пайкой и оптико-механической обработкой элементов. Мы использовали лег-
коплавкие стекла, содержащие оксиды свинца PbO, бора B2O3, алюминия Al2O3, кремния SiO2 и 
цинка ZnO. Подобранное соотношение оксидов позволяет производить наплавку и пайку кристал-
лов при температуре не более 750 оС в атмосфере воздуха. Для приготовления стекла смесь оксидов 
перемешивают в круговой мельнице в течении суток, после чего полученную шихту нагревают с 
перемешиванием в печи до температуры не более 1100 оС. Полученную стекломассу выливают в 
предварительно разогретые изложницы и оставляют на отпуск при температуре не более 450 оС в 
течении не более 1 часа. Инерционно охлажденное стекло подвергается бою и измельчается в ступке 
до состояния порошка.  

Предварительно подготовленные кристаллы, сопрягаемые поверхности которых не требуют 
тщательной полировки как в методах оптического контакта или термодиффузионного сращивания, 
наплавляют полученным порошком при температуре не более 750 оС в течении 30 минут. Инерци-
онно остывшие наплавленные кристаллы паяются сопрягаемыми сторонами при удельном давлении 
не менее 15 кг/см2 и температуры не более 750 оС. После инерционного охлаждения композицион-
ный элемент готов к дальнейшему использованию. Ширина промежуточного слоя составляет не бо-
лее 13 мкм. Стекло в полученной структуре обладает показателем преломления и термическим ко-
эффициентом линейного расширения (ТКЛР), схожими с кристаллами граната. Благодаря этому не 
происходит оптических искажений в структуре при диапазоне температур 100 оС. Изменяя исходное 
соотношение компонентов стекла можно паять однородные или разнородные кристаллы, которые 
были указаны выше. Так же стекло можно наплавлять на боковую поверхность кристалла в качестве 
концентратора излучения накачки [2]. Разработанный метод позволяет изготавливать широкоапер-
турные элементы с толщиной зазора не более 20 мкм, обладающие механической прочностью с пре-
дельно низким тепловым сопротивлением контактной области и высокой, лазерной прочностью 
композитных кристаллов из YAG с различным легированием редкоземельными ионами элементов 
Nd, Yd, Sm для лазеров с высокими энергетическими и мощностными характеристиками (рис.1). 

Разработанный метод создание композитного активного элемента позволяет паять струк-
туры без фазового изменения и деформации в области контакта, что увеличивает область примене-
ния данного способа. Температуры наплавки и пайки не влияют на летучесть легкоплавких компо-
нентов состава стекла (оксиды свинца и бора), что в свою очередь приводит к сохранению стехио-
метрического соотношения компонентов. Благодаря этому легко контролируются параметры 
стекла: его показатель преломления и ТКЛР. Стекло не растворимо в полярных растворителях, что 
обуславливает возможность использования полученных композитных элементов с дополнительным 
охлаждением при помощи хладагента. 

 
Рис. 1. Широкоапертурный элементы состава YAG/YAG:Nd. 
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Анализ серии переключения мемристора при помощи компактной модели  
с локальной модификацией подвижности 

Ф.П. Мещанинов1,2, Д.А. Жевненко1,2, В.С. Кожевников1,2, Е.С.  Шамин1,2, Е.С. Горнев1,2 

1АО «Научно-исследовательский институт молекулярной электроники» 
2 Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Развитие областей микроэлектроники, связанных с построением систем искусственного ин-
теллекта, требует постоянного совершенствования соответствующей компонентной базы. Мемри-
стор считается одним из наиболее перспективных элементов для построения передовых электрон-
ных схем [1]. Однако весь предсказанный потенциал пока не был полностью не реализован [2], что 
ограничивает возможность создания наиболее эффективных электронных систем на основе мемри-
сторов. Для решения этой проблемы применяется моделирование различного уровня — от ab initio 
и атомистических методов до создания аналитических и компактных моделей, приближенно опи-
сывающих переключение.  

В силу того, что физика процесса переключения полностью не исследована ни для одной из 
существующих структур, разработка моделей мемристора включает в себя экстракцию ряда пара-
метров из экспериментальных данных реальных устройств, например, через аппроксимацию вольт-
амперной характеристики [3].  

Большая часть существующих компактных моделей предназначена для описания одного 
цикла переключения простым управляющим сигналом [4,5]. Подобные модели позволяют модели-
ровать мемристор как элемент цепи [6] и качественно наблюдать переходы к устойчивым состоя-
ниям [7]. Однако анализ серий переключения мемристора произвольным сигналом часто оказыва-
ется невозможным (в том числе и из-за плохой устойчивости при решении задачи аппроксимации). 

Мы разработали компактную модель мемристора [8], построенную на основе модели Якоп-
чича [9], с включением особенностей общего характера, локально влияющих на подвижность носи-
телей. В данной работе выполнено моделирование серии переключений мемристора в ответ на спай-
коподобную активность. Наиболее важные результаты включают точную аппроксимацию вольт-
амперных характеристик устройства, статистический анализ изменения параметров от переключе-
ния к переключению, синтез искусственной серии переключений и расчет возможных динамиче-
ских аттракторов [7]. 
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Современные модели нейронных сетей строятся по принципу формирования биологических 
нейронных сетей. Одну из главных ролей в них выполняют связи между нейронами. Именно их 
реализация и изменение является ограничивающим фактором для развития классических нейрон-
ных сетей. Это вызвано тем, что для оптимальной работы число связей должно значительно превы-
шать число нейронов. Поэтому большая часть задержек в обработке информации при обучении свя-
зана именно со связями между нейронами.  

Применение технологий на основе мемристоров способно решить данную проблему, а 
именно технологии резистивной памяти. Принцип работы резистивной памяти основан на эффекте 
резистивного переключения в диэлектриках. Механизм переключения резистивного элемента па-
мяти из низкоомного состояния в высокоомное и обратно осуществляется за счёт диффузии вакан-
сий кислорода. Кислородные вакансии образуют нитевидную область в диэлектрике со значительно 
большей проводимостью, нежели в окружающих областях.  

Полностью задействовать потенциал технологий на основе мемристоров позволяет модель 
спайковых нейронных сетей. Спайковые нейронные сети позволяют осуществлять асинхронную об-
работку информации. Также них возможна реализация правила пластичности в соответствии с ме-
ханизмом обучения STDP (усиление связи между последовательно активируемыми нейронами и 
ослабление при обратном процессе). Аналоговая по своей сути модель отлично подходит для ис-
пользования вместе с аналоговыми приемниками информации. 

Использование памяти на основе мемристоров и механизма пластичности спайковых 
нейронных сетей позволяет как решать проблему с задержками в ходе обучения, так и повысить его 
продуктивность. Так же это позволяет аппаратным реализациям нейронных сетей обучаться не за-
бывая опыт из прошлых обучающих выборок. 
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В производстве сверхбольших интегральных схем (СБИС) в настоящее время имеется ряд 
проблем, связанных с постоянным уменьшением топологических норм и внедрением новых мате-
риалов (например, вместо диоксида кремния SiO2 в системе металлизации используют пористые 
SiOCH low-k диэлектрики). Одной из таких проблем, согласно международной дорожной карте для 
устройств и систем (International Roadmap for Devices and Systems – IRDS 2020), является временной 
пробой диэлектрика (Time Dependent Dielectric Breakdown – TDDB), приводящий к отказу СБИС [1]. 
Временной пробой диэлектрика это механизм отказа в системе металлизации, при котором пробой 
диэлектрика – результат длительного воздействия электрического поля. В данной работе рассмат-
ривается временной пробой диэлектрика между двумя близлежащими металлическими линиями 
(Intermetal Dielectric – IMD). Причиной TDDB предполагается формирование проводящего слоя ло-
вушек, соединяющего две близлежащие металлические линии (электрода), что впоследствии при-
водит к существенному увеличению тока. Считается, что ловушки (центры локализации туннели-
рующих электронов из электродов) формируются за счет диффузии ионов металлического барьера 
(например, Ta/TaN) [2]. Локальная проводимость σ между медными линиями определяется вероят-
ностью прыжка электрона между ближайшими центрами, которая, в свою очередь, экспоненци-
ально зависит от расстояния между центрами (1). 

    (1) 

В (1)  – расстояние между i и j центрами; a – радиус локализации электронов на указан-

ных центрах;  – энергетический барьер между двумя центрами;  и T – постоянная Больцмана 
и температура соответственно.  

Все ловушки формируют сеть резисторов, где сопротивление  между i и j центрами про-

порционально обратной величине локальной проводимости  (1). При этом в двумерной системе 

расстояние  определяется через концентрацию ионов металлического барьера C(x,y,t) в рассмат-

риваемом слое через выражение  [3]. Из-за разницы в расстоянии между центрами 
и экспоненциальной разницы между значением сопротивления резисторов полное сопротивление 
проводящего пути определяется минимумом указанной концентрации.  

Рассмотрим модель временного пробоя диэлектрика. Нормированную минимальную кон-

центрацию ионов металла  можно определить, исходя из уравнения диффузии и дрейфа ионов 
в электрическом поле (2) и граничными условиями на электродах (3) [4]. 

    (2) 

    (3) 
В (2) и (3) D – коэффициент диффузии ионов металлического барьера в диэлектрик; q – эле-

ментарный заряд; E – напряжение электрического поля между близлежащими металлическими ли-
ниями, определяющееся через разность потенциалов ∆V и расстояние d между ними. 

На рисунке 1 представлены расчеты нормированной концентрации ионов металлического 
барьера между двумя близлежащими медными линиями в зависимости от времени методом конеч-
ных элементов (числовые значения входных параметров моделирования показаны сверху рисунка 
1; k – диэлектрическая проницаемость) [3]. Исходя из графика зависимости нормированной концен-

трации от времени , можно определить время до пробоя диэлектрика (Time to Failure – TTF) 

при условии . В данном случае значение TTF составляет примерно 6.8 лет. На рисунках 2, 
3, 4 представлены зависимости TTF от входных параметров модели (расстояния между линиями, 
напряжения питания линии при заземленной другой и температуры соответственно). Получено, что 
указанные зависимости носят экспоненциальный характер.  

Таким образом, в работе представлен метод оценки времени до пробоя пористого диэлек-
трика в элементах СБИС на основании расчетов по математической модели распределения ионов 
металлического барьера в диэлектрике между двумя близлежащими медными линиями. Дополни-
тельно, в работе произведены расчеты зависимости TTF от расстояния между двумя близлежащими 
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медными линиями, напряжения питания линии (другая линия заземлена) и температуры. Аппрок-
симации результатов расчетов указанных зависимостей носят экспоненциальный характер, что 
необходимо учитывать при проектировании СБИС. Также, в работе сравниваются результаты мо-
делирования времени до пробоя диэлектрика с экспериментальными результатами, опубликован-
ными в научно-технической литературе. 

 
Рис. 1. Распределение нормированной концен-
трации ионов металлического барьера между 

двумя близлежащими металлическими линиями 
[3, 5]. 

 
 

Рис. 2. Зависимость TTF от расстояния между 
линиями (при постоянных значениях ∆V, D, k, 

T). 

 

Рис. 3. Зависимость TTF от напряжения 
питания линии VDD (другая линия заземлена) 
при постоянных значениях D, k, T 

 

Рис. 4. Зависимость TTF от температуры при 
постоянных значениях ∆V, D, k, T 
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Радиочастотная идентификация (RFID) — метод беспроводной передачи информации с по-
мощью электромагнитных полей СВЧ-диапазона. Метод позволяет идентифицировать и отслежи-
вать объекты с прикрепленными RFID-метками. Актуальность данной работы бесспорна, так как 
возникает все большая необходимость маркировать новые объекты. Стандартные плоские метки не 
всегда справляются с этой задачей, так как не работают на металле и на влажных покрытиях, имеют 
меньшую дальность считывания, по сравнению с, исследуемыми в данной работе, объемными 3D 
метками. 

Основной задачей данной работы является увеличение дальности считывания UHF меток 
при сохранении адекватных размеров и исследование влияния металла на резонансную частоту и 
дальность считывания. Поэтому была разработана объемная UHF метка с диэлектриком (ε = 2,2) Т-
образной формы (рис. 1). 

Т-образная форма метки позволяет максимизировать дальность считывания в воздухе и на 
металле за счет того, что имеет разные по ширине верхний и нижний электроды. АЧХ, полученные 
при различных ширинах электродов, представлены на рисунке 2. В ходе этого опыта толщина верх-
него электрода оставалась постоянной (15 мм), менялась только ширина нижнего электрода. 

Из амплитудно-частотных характеристик видно, что максимум достигается при максималь-
ной ширине нижнего электрода. Поэтому для дальнейших исследований была выбрана метка с раз-
мерами диэлектрика, представленными на рисунке 3, и ширинами электродов 15 и 20 см. 

Для определения влияния металлической поверхности на дальность считывания и резонанс-
ную частоту метки, был поставлен следующий эксперимент: меняя расстояние от металла до метки, 
фиксировались дальность считывания системы «металл − метка». Данные представлены в таблице 
1. 

Как видно из таблицы 2, дальность считывания нелинейно зависит от расстояния. В экспе-
риментах № 1, 3, 5, 7 дальность считывания максимальна, а в опытах № 2, 4, 6, 8 – минимальна. 
Также можно заметить, что резонансная частота не меняется в зависимости от расстояния от метки 
до металла, если металл не находится в ближней зоне, то есть за пределами ближней зоны метал не 
влияет импеданс метки, в то время как наличие металла в ближней зоне существенно меняют резо-
нансную частоту и, следовательно, импеданс системы «метка — металл». 

 
Рис. 1. Исследуемая метка без корпуса (слева) и в корпусе (справа) 
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Рис. 2. АЧХ, показывающие зависимость дальности считывания от ширины нижнего электрода. 

 
Рис. 3. Размеры диэлектрика Т-образной метки. 

Таб. 1. Зависимость дальности считывания и резонансной частоты от расстояния от метки до  
металла 
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 Расстояние от метки до 
металла, см 

Дальность  
считывания, м 

Расстояние от метки 
до металла в частях 𝜆 

Резонансная 
частота, МГц 

0 нет металла 24 - 867 
1 69 24 2𝜆 867 
2 60 19 7𝜆/4 867 
3 51 24 3𝜆/2 867 
4 42 19 5𝜆/4 867 
5 34 24 𝜆 867 
6 26 18,5 3𝜆/4 867 
7 17 28 𝜆/2 867 
8 8 6 𝜆/4 867 
9 8 (металл 20х20) 2 𝜆/4 867 

Ближняя зона 
10 5 28 - 875 
11 3,5 31 - 880 
12 2 30 - 890 
13 метка на металле 28 - 910 
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В работе было проведено исследование зависимости значения контраста негативного элек-
тронного резиста на основе водород-силсесквиоксана в процессе проявления в водном щелочно-
солевом растворе NaOH-NaCl при различных температурах, а также было проведено аналогичное 
исследование для широко распространенного метода проявления в 25% растворе TMAH. 

Электронно-лучевая литография как исследовательский инструмент позволяет создавать 
структуры приборов наноэлектроники вплоть до суб 10-нм критических размеров. Однако для до-
стижения подобного разрешения необходим учет дозовых характеристик используемого резиста, 
таких как чувствительность – минимально необходимая доза экспонирования, и контрастность, ко-
торая характеризует крутизну графика дозовой зависимости. С использованием метода проявления 
резиста HSQ в щелочно-солевом растворе, иначе называемого высококонтрастным методом, уда-
лось получить линии шириной до 10 нм с полушагом 30 нм [1], а также линии шириной до 5 нм [2]. 

В данной работе было проведено исследование контраста электронного резиста HSQ от тем-
пературы проявления. Проявитель помещался в термостат для задания необходимой температуры. 
После достижения теплового равновесия осуществлялся процесс проявления проэкспонированной 
пластины в водном растворе 1% NaOH и 4% NaCl. Время проявления составляло 4 мин. Остаточная 
толщина резиста в зависимости от дозы облучения для конкретной температуры проявления иссле-
довалась при помощи атомно-силового микроскопа. На основе полученных результатов были по-
строены кривые контраста, которые свидетельствуют, что для щелочно-солевого проявления при 
повышении температуры проявителя от +22 ºС до +40 ºС наблюдается повышение контраста на 
45%. Увеличение контраста было обнаружено также при понижении температуры проявления до 
+10 ºС – на 27% по сравнению с температурой проявления +22 ºС. Таким образом установлено не-
монотонное изменение контраста проявления резиста HSQ от температуры проявления. При прояв-
лении в TMAH значение контраста было ниже, чем при щелочно-солевом проявлении. 

Температура проявления электронного резиста HSQ является дополнительным фактором, 
позволяющим управлять контрастом резиста. Наблюдалось максимальное увеличение значение 
контраста на 45% относительно нормальной температуры проявления +22 С. При этом установлена 
немонотонная зависимость величины контраста от температуры проявления. Перспективным ока-
зывается использование пониженных температур проявления, что требует проведения дополни-
тельных исследований.  

Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках проекта 19-37-90083. 
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УДК 621.382.2 

Высоковольтные 4H-SiC диоды с охранной полуизолирующей i-областью 
Н.М. Лебедева, П.А. Иванов, Н.Д. Ильинская, М.Ф. Кудояров 

Физико-технический институт им. А.Ф. Иоффе РАН 

Карбид кремния политипа 4H (4H-SiC) благодаря своим уникальным электронным и тепло-
вым свойствам является перспективным материалом для силовой электроники [1]. В технологии 
высоковольтных 4H-SiC приборов одной из ключевых проблем остается устранение преждевремен-
ного краевого пробоя в обратном направлении. В настоящей работе впервые показана возможность 
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создания высокоэффективной охранной системы путем формирования полуизолирующей i-области 
на периферии 4H-SiC диодов. 

I. Проведено моделирование высоковольтных 4H-SiC p+-n-n+-диодов с охранной полуизо-
лирующей i-областью, образованной за счет полной компенсации легирующих доноров в n-области 
глубокими ловушками захвата электронов (рис. 1a). Для двумерного численного моделирования ис-
пользовался программный пакет SILVACO TCAD. Рассчитаны обратные вольт-амперные характе-
ристики (ВАХ) диодов в режиме лавинного пробоя. Показано, что при комнатной температуре эф-
фективность работы полуизолирующей охранной i-области близка к 100%: напряжение лавинного 
пробоя p+-n-n+-диода с охранной i-областью составляет 1100 В и равно напряжению пробоя идеа-
лизированного диода с одномерной p+-n-n+-структурой. Получены двумерные распределения элек-
трического поля и темпа генерации носителей при пробое. На рис. 1b показано двумерное распре-
деление электрического поля в p+-n-n+-структуре при обратном напряжении V = 1130 В (T = 300 К), 
превышающем напряжение пробоя одномерной структуры (1100 В). Как видно, в той части n-базы, 
которая находится в области I без ловушек, при x < 40 мкм электрическое поле имеет одномерный 
характер распределения. Максимальная величина поля (в плоскости p+-n-перехода) составляет 
2.8×106 В/см. В той части n-базы, которая находится в области II с ловушками, электрическое поле 
распределено однородно, а его величина вдвое меньше максимального поля в области I. Показанная 
картина распределения поля говорит о том, что лавинный пробой диода с охранной i-областью не 
отличается от пробоя идеализированного одномерного диода. 

 Моделирование показало, что при повышении температуры свыше 600 К i-область посте-
пенно теряет свою функциональность в качестве охранной вследствие теплового выброса захвачен-
ных ловушками электронов. 

II. Изготовлены 4H-SiC диоды с молибденовым барьером Шоттки на основе эпитаксиальной 
n-n+(подложка)-структуры (уровень легирования и толщина n-слоя 2×1015 см-3 и 20 мкм, соответ-
ственно). Для подавления краевого пробоя в обратном направлении на периферии активной области 
диодов формировалась полевая обкладка, полуизолирующая i-область в структуре которой созда-
валась с помощью локальной ионной имплантации 53-МэВ ионов аргона. (Ранее нами была пока-
зана возможность создания в n-4H-SiC полуизолирущих cлоев i-4H-SiC толщиной около 10 мкм с 
помощью облучения высокоэнергетичными (53 МэВ) ионами аргона; компенсация донорной про-
водимости достигается за счет генерации глубоких термостабильных акцепторных дефектов с глу-
биной залегания в запрещенной зоне 4H-SiC около 1.2 В ниже дна зоны проводимости [2,3]). Изме-
рены ВАХ изготовленных диодов. Измеренные характеристики сравнивались с характеристиками 
контрольных диодов без облучения. На рис. 2a,b показаны ВАХ необлученных и облученных дио-
дов, снятые с экрана высоковольтного характериографа. Как видно, обратные ВАХ после облучения 
кардинально улучшаются: напряжение, при котором начинается заметный рост обратного тока, уве-
личивается с 200 до 2000 В (в десять раз!). На рис. 2c,d точками показаны типичные прямые и об-
ратные ВАХ, измеренные при разных температурах в диапазоне 295 - 380 K. Как видно, экспери-
ментально измеренные ВАХ хорошо описываются по теории термолектронной эмиссии, если до-
полнительно учитывается понижение высоты барьера с ростом изгиба зон в полупроводнике (рас-
четы показаны сплошными кривыми на рис. 2c,d). 

 
Рис. 1. (a) - Поперечное сечение моделируемого 4H-SiC p+-n-n+-диода (размеры диода 50 × 10 × 
1000 мкм); (b) - двумерное распределение электрического поля E [В/см] в p+-n-n+-структуре при 

обратном напряжении 1130 В (температура T = 300 К). 
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Рис. 2. ВАХ необлученных (a) и облученных (b) диодов Шоттки, снятые с экрана высоковольтного 

характериографа. Прямые (c) и обратные (d) ВАХ диодов Шоттки при разных температурах: 1 - 
295 К, 2 - 328 К, 3 - 353 К, 4 - 380 К; точки - эксперимент, сплошные линии - расчет по теории тер-

моэлектронной эмиссии с учетом понижения высоты барьера с ростом изгиба зон 
 в полупроводнике. 
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УДК 537.8 

Изменение электрофизических параметров объемной короткозамкнутой UHF метки 
при контакте с металлическими поверхностями 

И.В.Эпов1,2, А.Ю.Резник3, А.С. Кравцов2 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
2Акционерное общество «Научно-исследовательский институт молекулярной электроники» 

3ПАО «Микрон» 

В последнее время в таких сферах деятельности, как оптовая торговля и логистика товаров, 
розничная торговля, производство или системы управления распределением и учетом материалов, 
все большее распространение получают бесконтактные системы RFID [1]. 

Экспериментально было установлено, что металлическая поверхность увеличивает даль-
ность считывания объемных UHF меток при близком контакте и сдвигает ее резонансную частоту 
[2]. 

В данной работе была построена физическая модель объемной короткозамкнутой UHF 
метки, с помощью которой удалось описать увеличение ее дальности считывания при наличии ме-
таллической поверхности. Согласно данной модели принцип формирования усиленного ответного 

сигнала объемной радиометки заключается в так называемых  и  принципах. Первый принцип E H
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объясняется тем, что электрическая компонента электромагнитной волны, идущей от считывателя, 
создает в переднем электроде метки вектор плотности электрического тока [3], ведущий к смеще-
нию зарядов, а значит и к появлению напряжения на конденсаторе чипа метки. Наличие металличе-
ского экрана позволяет отраженной  от него электромагнитной волне также возбудить на заднем 
электроде положительное смещение зарядов. Благодаря этому можно достичь тех же значений 
напряжения на чипе, но уже при увеличенном расстоянии до считывателя. 

Второй принцип заключается в том, что электромагнитная волна считывателя отражается от 
металлической поверхности (рис. 1) без изменения ориентации вектора магнитной индукции 

и  увеличивает суммарный  поток магнитного поля, проходящий  через замкнутый  контур 
на боковой грани, образованный проводящими замкнутыми  электродами  радиометки. Соответ-
ственно, изменение данного потока по правилу Ленца [3] создает дополнительную ЭДС индукции 
(1), приложенную к чипу, что приводит к увеличению дальности считывания.  

   (1) 
Справедливость предложенных принципов была подтверждена экспериментально. (рис. 2). 

Использовалась короткозамкнутая объёмная UHF метка и измерялась ее АЧХ на металлической по-
верхности в двух случаях:1) грани метки открыты и не экранированы- левый график на рисунке, 2) 
метка находится в экранирующей металлической капсуле, не пропускающей магнитную составля-
ющую электромагнитной волны через контур и боковые грани метки-правый график на рисунке. 

Как следует из приведенных графиков, предсказанное теоретически увеличение дальности 
считывания радиометки, у которой боковые, свободные для проникновения магнитного поля , 
грани были открыты ,было подтверждено практическим экспериментом. 

Сдвиг резонансной частоты на приведенных графиках рис. 2 объясняется тем, что металли-
ческая капсула вносит изменения в импеданс излучающей системы, состоящей во втором случае из 
радиометки, капсулы и металлической поверхности. Резонанс этой новой системы происходит уже 
на другой частоте сдвинутой на некоторую величину от резонансной частоты системы метка плюс 
металлическая поверхность. 

Следует отметить, что для подобных короткозамкнутых UHF меток, производимых в ПАО 
«Микрон», могут быть использованы как чипы иностранного производства, так и отечественные 
чипы, разработанные в АО «НИИМЭ». 

  
Рис. 1. Изображение идущих от считывателя и отраженных от металла ЭМ волн 
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Рис. 2. АЧХ короткозамкнутой метки в капсуле и без капсулы. 

Литература 
1. Финкенцеллер К. RFID-технологии. Справочное пособие., – М.: ДМК Пресс, 2016, 490 с. 
2. Красников Г.Я. Страна должна быть достойна современной микроэлектроники. Рассказывает генеральный 

директор ОАО" НИИМЭ" и завод" Микрон", член-корр. РАН., – М.: Электроника: Наука, технология, биз-
нес, 2008., №. 1., с. 4-7. 

3. Сивухин Д.В. Электричество., Т. 3., – М.: ФИЗМАТЛИТ, 2018, 656 с. 

УДК 537.311.4 

Исследование барьерных слоев для формирования медных контактных окон 
С.А. Горохов, С.И. Патюков, В.Г. Плаксин, В.А. Хрусталев 

АО «НИИ молекулярной электроники» 

До сих пор для заполнения контактных окон к транзисторной структуре используется воль-
фрам, несмотря на его более высокое удельное сопротивление, чем у меди. Связано это с тем, что 
медь быстро диффундирует в кремнии и образует глубокие энергетические уровни в запрещенной 
зоне полупроводника. Поэтому переход к использованию меди для заполнения контактов требует 
разработки надежных барьерных слоев. 

В работе были рассмотрены адгезионные свойства меди к различным материалам, на осно-
вании чего отобраны кандидаты, подходящие в качестве барьерных слоев для формирования кон-
тактных окон из меди. Был проведен эксперимент с нанесением выбранных слоев на пластину, по-
следующим отжигом, и исследованием его влияния на поверхностное сопротивление (рис. 1) и ше-
роховатость поверхности. 

На основании результатов были отобраны многослойные структуры, обладающие лучшими 
адгезионными и барьерными свойствами (Ti/TiN/Ti, Ti/TiN/Ta, TaN/Ta). После чего были изготов-
лены пластины с контактными окнами и исследовано влияние некоторых параметров процессов 
осаждения барьерных слоев и зародышевого слоя меди на заполнение контактных окон с большим 
аспектным отношением. 

 
Рис. 1. Результаты поверхностных сопротивлений структур по отношению  

к аналогичным структурам на SiO2 
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Исследование зависимости параметров воздушного изображения от конфигурации 
осветительной системы в проекционной фотолитографии 

Е.Л. Харченко 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
Акционерное общество «Научно-исследовательский институт молекулярной электроники» 

Корректность настройки литографического оборудования напрямую влияет на выход год-
ных кристаллов при производстве ИС [1]. Одним из важнейших параметров данного оборудования 
является форма осветителя. Изначально в литографических установках использовали только стан-
дартную форму осветителя в виде диска. Однако с развитием технологий расширились и возмож-
ности оборудования, появились параметрические конфигурации, а в современных установках – ис-
точники освещения с произвольной конфигурацией [2]. В рамках данной работы произведен подбор 
оптимальной формы осветителя для поликремневых затворов H-типа в технологии КНИ90. 

В качестве топологических структур были использованы фигуры затвора H-типа с шириной 
100 нм и длиной 260 нм. Моделирование проводилось для структур в массиве, т.к. точечная 
настройка освещения необходима именно для плотных структур, для которых другие варианты по-
вышения разрешающей способности ограничены. Например, использование SRAF (вспомогатель-
ных непечатаемых структур) или агрессивная коррекция может только ухудшить воспроизводи-
мость массива H-затворов. Процесс подбора источника осуществлялся на топологии, не подвергну-
той OPC (коррекции эффектов оптической близости) с целью получения объективных результатов. 

В рамках данной работы использованы такие конфигурации источников, как стандартный, 
аннулярный и квазар. Данный набор обусловлен допустимыми формами осветителя для установки 
ASML PAS5500/1150C. В соответствии со спецификацией использованы следующие параметры 
установки: длина волны 193нм, максимальная числовая апертура 0.75, иммерсионная среда отсут-
ствует. 

По окончании настройки основных параметров оптической модели было проведено вычис-
ление распределения интенсивности для краев вертикальной и горизонтальной составляющей те-
стовой структуры. Для оценки воздушного изображения были выбраны значение интенсивности и 
наклон кривой распределения интенсивности (SLOPE) [3]. Модуль интенсивности рассматривался 
в окрестности значения 0.3, а SLOPE – максимально допустимый.  

В результате работы были подобраны три наилучших конфигурации осветителя, которые 
обеспечивают минимальное отклонение контура воздушного изображения от исходной топологи-
ческой конфигурации (рис.1). 

Целью дальнейших исследований является использование полученных форм осветителя на 
реальном оборудовании для проверки их эффективности на данном типе структур. Также предпо-
лагается последующий учет других плотных структур и подбор формы осветителя для каждого слоя 
в технологии КНИ90 в соответствии с характерными для него конфигурациями топологического 
решения.  
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Рис. 1. Фрагмент топологического массива поликремниевых затворов H-типа  

с наложением контура воздушного изображения 
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Исследование и разработка цифрового фильтра-дециматора на основе каскадного  
соединения CIC- и FIR-фильтров 

А.С. Тярин1,2, А.В. Эннс2  

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
2 Акционерное общество «Научно-исследовательский институт молекулярной электроники» 

Цифровые фильтры (ЦФ) применяются в сферах, где требуется обработка сигналов, в част-
ности: в спектральном анализе, обработке изображений, обработке видео, обработке речи и звука и 
многих других приложениях. Поэтому ЦФ являются востребованными устройствами, и этим объ-
ясняется актуальность данной работы. 

Целью данной работы является исследование различных типов цифровых фильтров и раз-
работка на основе этих исследований цифрового фильтра-дециматора (ЦФД), который обладал бы 
максимально прямоугольным видом АЧХ, наименьшим током потребления и площадью, занимае-
мой на кристалле, на основе исследованных архитектур. 

Исследование типов ЦФ 
Были реализованы различные структуры цифровых фильтров в среде программирования 

Verilog. С помощью моделирования были получены основные параметры этих фильтров, которые 
представлены в табл. 1. 

На основе анализа данных из табл.1 подходящими типами являются SINC, O_FIR, O_CIC. 
У них потребление, площадь, занимаемая на кристалле, и вид АЧХ являются наилучшими среди 
остальных. Были выбраны CIC и FIR, т.к. их каскадное соединение, где CIC выступает в роле деци-
матора, а FIR в роли корректора, является наилучшим. 

CIC-фильтр 
Был исследован и разработан CIC-фильтр. На рис.1 представлена структурная схема реали-

зованного CIC-фильтра. Данный тип фильтров был выбран для реализации исходного ЦФД, т.к. 
отсутствие умножителей значительно снижает ток потребления и площадь, занимаемую данным 
фильтром [2]. Также данный фильтр был выбран, потому что именно он производит децимацию 
цифрового сигнала. Благодаря проведённой оптимизации, которая включает в себя постепенное 
уменьшение разрядности регистров и сдвиг тактового сигнала, удалось ещё сильнее уменьшить по-
требление, площадь, занимаемую на кристалле, и задержку. 
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Данный фильтр был реализован в Verilog c характеристиками: порядок фильтра – 5; разряд-
ность входного сигнала – 1 бит, а выходного – 16 бит; коэффициент децимации – 32. 

FIR-фильтр 
Также, был исследован и разработан FIR. Данный тип фильтра был выбран для реализации 

исходного ЦФД, потому что он служит корректирующим фильтром для CIC-фильтра [3]. На рис.2 
представлена структурная схема реализованного FIR-фильтра. 

Особенностями оптимизированного фильтра являются наличие только двух умножителей 
вместо 64, а также применение циклического буфера. Данный фильтр был реализован в Verilog с 
характеристиками: порядок фильтра – 127; разрядность входного сигнала – 16 бит, а выходного – 
24 бит; коэффициент децимации – 2, SNR – 90 дБ. 

Каскадное соединение CIC- и FIR-фильтра 
На основе разработанных CIC- и FIR-фильтров, соединённых в каскад, была построена 

схема ЦФД. Структурная схема ЦФД представлена на рисунке 3. 
Заключение 

Были реализованы и исследованы различные типы ЦФ. Благодаря анализу характеристик 
данных типов были выбраны CIC- и FIR-фильтры, на основе которых был реализован и оптимизи-
рован ЦФД c пониженным энергопотреблением.  

 
Рис.1 - Структурная схема реализованного CIC-фильтра 

 

Таб.1. Характеристики различных типов ЦФ, где U_ обозначает неоптимизированную структуру, а 
O_ - оптимизированную. 

 
Рис.2. Структурная схема реализованного FIR-фильтра 

Характеристики\Типы U_FIR IIR U_CIC SINC O_FIR O_CIC 
Порядок фильтра 127 15 5 127 127 5 
Длина фильтра 128 30 10 128 128 5 

Тип арифметики fix 16 fix 16 fix 16 fix 16 fix 16 fix 16 
Число умножителей 64 30 0 1 2 0 
Число сумматоров 127 30 10 127 1 10 
Число регистров 1583 136 339 1583 1652 331 

Стабильность Есть Есть Есть Есть Есть Есть 
Линейная ФЧХ Есть Нет Есть Есть Есть Есть 

Потребление, мкА 2629,252 1223,98 4,21 66,916 97,946 4,13 
Площадь на кристалле, мм² 3,33434 1,50487 0,0319 0,206415 0,249731 0,03112 
Вид АЧХ близок к прямо-

угольному Да Нет Нет Нет Да Нет 
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Рис. 3. Структурная схема ЦФД 
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Исследование кинетики взаимодействия химически активных частиц  
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В данной работе рассматривается взаимодействие химически активных частиц с поверхно-
стью кремния в процессе глубокого анизотропного травления методом Cryo. Представлено количе-
ственное описание кинетических процессов, происходящих на поверхности и в объеме протравли-
ваемых структур основанное на методе Лангмюр-Хиншенвульда. 

Гетерогенное взаимодействие частиц с поверхностью включает в себя три последователь-
ные стадии – адсорбцию ХАЧ (химически активных частиц) на поверхности, химическую реакцию 
и десорбцию образующихся продуктов реакции, каждая из которых может быть лимитирующей [1]. 
Реальная кинетика процесса травления будет определяться закономерностями протекания наиболее 
медленной из трех названных гетерогенных стадий [2]. 

Для описания кинетики взаимодействия ХАЧ плазмы с поверхностью часто используется 
адсорбционно-десорбционная модель гетерогенного процесса, основанная на теории активных цен-
тров Лангмюра-Хиншенвульда. Поверхность обрабатываемого материала рассматривается как со-
вокупность активных центров, способных присоединять ХАЧ из объема плазмы [3]. Попадающая 
на поверхность частица адсорбируется с вероятностью, зависящей от природы частиц, температуры 
и состояния поверхности (рисунок 1).  

В данной работе представлен анализ влияния различных параметров системы ПХТ на ско-
рость травления в криогенном процессе. 

 
Рис.1. Схематичное представление взаимодействия ХАЧ с поверхностью 
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Исследование подходов к обработке изображений спайковыми сетями  
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Акционерное общество «Научно-исследовательский институт молекулярной электроники» 

Традиционные подходы к компьютерному зрению основаны на сверточных нейронных се-
тях (CNN). CNN решают многие проблемы в обработке изображений, но энергопотребление свер-
точных нейронных сетей значительно выше, чем у спайковых нейронных сетей (SNN) [1]. За по-
следнее десятилетие спайковые нейронные сети (SNN) продемонстрировали значительное увеличе-
ние производительности в различных применениях. По мере увеличения сложности задач растет 
потребность в вычислительных и энергетических ресурсах. Подразумевается, что спайковые 
нейронные сети (SNN), именуемые как третье поколение нейронных сетей, способствуют решению 
сложных задач благодаря их низкому энергопотреблению и схожему внутреннему строению с че-
ловеческим мозгом. 

Применение спайковых нейронных сетей ранее ограничивалось только простыми задачами, 
например, классификацией изображений. В данной работе мы исследуем производительность SNN 
на принципиально другой модели - Spiking-YOLO [2], основанной на следующих методах: каналь-
ной нормализации и нейрона с несбалансированным порогом. Оба метода обеспечивают быструю 
и точную скорость передачи информации для глубоких SNN. 

Также мы затрагиваем важную проблему машинного обучения в SNN - обнаружение объек-
тов с использованием методов преобразования глубоких нейронных сетей (DNN) в спайковые 
нейронные сети. Обнаружение объектов считается более сложной задачей, поскольку она включает 
в себя распознавание нескольких перекрывающихся объектов и вычислении точных координат для 
ограничивающих рамок. Для решения этой задачи требуется высокая числовая точность при про-
гнозировании выходных значений нейронных сетей, в отличии, например, выбора одного класса с 
наивысшей вероятностью при классификации изображений. 

При распознавании нескольких объектов и дальнейшего рисования ограничивающих рамок 
возникает следующая проблема - сложность прогнозирования точных выходных значений. При ис-
пользовании обычных методов в спайковых нейронных сетях производительность обнаружения 
объектов сильно падает и модель перестает работать. Возможные объяснения этой проблемы сле-
дующие: низкая скорость активации в многочисленных нейронах и отсутствие эффективного ме-
тода реализации leaky-ReLU. Для решения существенных проблем в глубоком анализе обнаружения 
объектов в SNN и применяется модель Spiking-YOLO с двумя новыми подходами.  

Работа направлена на изучение представленной модели Spiking-YOLO, базируемой на двух 
методах. Также является перспективным направлением изучить работоспособность спайковых 
нейронных сетей с новыми методами обработки изображений, используя нейроморфные вычисли-
тельные мощности, которые вдохновлены концепцией обработки информации схожей с работой 
человеческого мозга [3]. Это важный шаг для глубокого изучения спайковых нейронных сетей, а 
также применения SNN для решения сложных задач машинного обучения.  
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на основе нитрида кремния 
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2Акционерное общество «Научно-исследовательский институт молекулярной электроники» 

Для исследования механизма переноса заряда в МНОП мемристоре с тонким слоем Si3N4 
нами была изготовлена структура Ni/Si3N4/SiO2/p+Si. Слой термического оксида SiO2 толщиной 2 
нм был сформирован путем термического окисления. Затем для резистивного переключающего слоя 
была нанесена пленка Si3N4 толщиной 4 нм с помощью химического осаждения из паровой фазы 
при низком давлении (Low Pressure Chemical Vapor Deposition, LPCVD) при 700 °C с использова-
нием смеси дихлорсилана (SiH2Cl2) и аммиака (NH3) (в соотношении ~ 1: 3). 

Вольт-амперные характеристики измерялись полупроводниковым анализатором парамет-
ров Agilent B1500A. Нижний электрод (p+ Si) был заземлен во время измерения. Диаметр электрода 
составлял 200 мкм. Устройство было установлено в состояние включения (set) в соответствии с те-
кущим ограничением тока (Compliance Current, CC) 3 мА, чтобы предотвратить постоянный пробой 
диэлектрика.  Далее для процесса выключения (reset) использовалось также ограничение тока (CC) 
3mΑ. Положительное смещение приводит к переключению (set), при котором устройство переклю-
чаются из состояния HRS в состояние LRS [1].  

Изготовленная структура МНОП без формовки демонстрирует воспроизводимое биполяр-
ное переключение. После 3 циклов параметры Vset и Vreset оставались стабильными. Окно памяти 
составило около 4-5 порядков. Для структуры с Ni в качестве верхнего электрода Vset = 4.3 В, Vreset 
= -2,7 В (рис. 1). 

 
Рис. 1. Вольт-амперная характеристика элемента RERAM на основе Si3N4 с Ni  

в качестве верхнего электрода 

Литература 
1. Gritsenko V.A., Perevalov T.V., Orlov O.M., Krasnikov G.Ya. Nature of traps responsible for the memory effect 

in silicon nitride // Appl. Phys. 2016, Vol. 109, Issue 6, p. 062904 

 

 



 
71 

УДК 519.688,004.94 

Моделирование мемристора с учётом влияния температуры на отклонения  
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Температура – это один из параметров резистивного переключения, влияние которого оче-
видно прослеживается при изучении экспериментальных вольтамперных характеристик мемри-
стора, но ещё не до конца изучено. Попытка построения компактной математической модели, кото-
рая учтёт воздействие температуры, а также её изменение в процессе изменения сопротивления, и 
является предметом данной работы. 

Необходимо учесть те параметры, на которые температура оказывает наибольшее влияние, 
а также изменение температуры в ходе процесса изменения проводимости. Одним из ключевых па-
раметров компактной модели, которая меняется в зависимости от температуры является подвиж-
ность кислородных вакансий. В работе [1] она выражается по формуле (1): 

 𝜇) = 	
𝜎𝑀
𝑁2𝑒𝑛𝜌

 (1) 

Проводимость 𝜎 в числителе для оксидов переходных металлов в работе [2] предлагается 
вычислять по формуле (2): 

 
𝜎 = 	𝜎!,#$%%𝑇&'( 𝑒𝑥𝑝 (−*
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𝑇 +

(
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(
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которая является обобщением законов Мотта и Эфроса-Шкловского для прыжковой прово-
димости с переменной длинной прыжка. 

Изменение температуры в ходе процесса переключения в [3] выражается при помощи выра-
жения (3): 

 
𝑇 = 𝑇! +

𝑅%+
𝑅 𝑉' (3) 

Произведённое моделирование позволяет сделать следующие выводы: 
1) Модель согласуется с тем, что увеличение температуры ускоряет процесс резистив-

ного переключения  
2) Полученная модель учитывает саморазогрев мемристора в процессе переключения 
3) Полученное математическое описание позволяет параметризовать биполярные 

мемристоры без привязки к материалу активного слоя, включая мемристоры с окном памяти, пре-
вышающим два порядка 

4) Для моделирования в большом диапазоне сопротивлений (𝑅344/𝑅3&= 1000) нецеле-
сообразно использование функции окна Биолека. Для этого лучше подходят модели, содержащие 
пороговое напряжение (например, BCM), либо несимметричные функции окна (например, TEAM) 
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Моделирование неровности края наноразмерных структур кремниевой  
микроэлектроники 

А.А. Шарапов1,2, Е.С. Горнев1 
1 Акционерное общество «Научно-исследовательский институт молекулярной электроники» 
2Московский физико-технический институт(национальный исследовательский университет) 

В кремниевой микроэлектронике технология производства интегральных микросхем явля-
ется определяющей в части реализации допусков, которые в свою очередь влияют на электрофизи-
ческие и температурные параметры приборов. Необходимо обеспечить точность проектирования, 
превышающую точность технологических процессов. Уровень данного превышения определяет вы-
ход годных и надёжность интегральных микросхем [1]. В силу увеличения вклада поверхностной 
энергии в общую энергию микромасштабных объектов по мере уменьшения проектных норм, даже 
небольшие вариации в технологическом допуске по размеру приводят к значительным изменениям 
электрических и температурных параметров как в приборных слоях, так и в слоях межсоединений. 

Важной составляющей обеспечения надёжности является анализ источников данных вариа-
ций, а также моделирование физических процессов, происходящих в ходе поэтапного формирова-
ния наноразмерных структур и межсоединений, а также в приборах в составе интегральных схем и 
микросистем. 

Одна из ключевых характеристик, количественно описывающая качество проявления эле-
ментов на интегральных схемах, непосредственно связанная с отклонениями в микрогеометрии 
наноразмерных структур и доступная для измерения с помощью неразрушающих методов, — не-
ровность края [2, 3]. Данная величина представляет собой среднеквадратичное отклонение положе-
ний точек концов отрезков разбиения края от усреднённого положения, где отрезки разбиения малы 
по сравнению с длиной сформированного объекта. 

На текущий момент разработаны структурные и функциональные модели неровности края 
наноструктур, подкреплённые результатами экспериментальных исследований. Структурное моде-
лирование проводится имитационным способом в виде математического представления физико-хи-
мических процессов, протекающих на этапах легирования, осаждения, литографии, травления и ме-
таллизации при создании объектов. Функциональное моделирование даёт возможность оценить ха-
рактеристики приборов на основе данных объектов. 
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Обзор методов моделирования воздушного изображения в задачах фотолитографии 
Н.В. Альхимович12, Г.С. Теплов12, А.В. Кузовков2 

1Московский физико-технический институт(национальный исследовательский университет) 
2Акционерное общество «Научно-исследовательский институт молекулярной электроники» 

Современное производство микросхем осуществляется с применением разных литографи-
ческих методов. Для промышленного производства применяется процесс фотолитографии. Для его 
осуществления на топологических нормах 180 нм и менее требуется способность точного анализа 
дифракционных явлений.  

Существующие подходы к решению этой задачи можно разделить на основанные на клас-
сических алгоритмах и основанные на технологиях машинного обучения. В своей работе мы рас-
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сматриваем классические алгоритмы. В производстве микросхем существует необходимость полу-
чать изображение элементов с линейными размерами ~10 нм, что естественно сопряжено с серьез-
ным дифракционным искажением. Для точного расчета получаемых результатов нужно корректно 
учитывать физические особенности процесса дифракции света. Математическое описание подробно 
изложено в работе [1]. Обычно процесс осложнен не точечными размерами источника света и, как 
следствие, отсутствием когерентности его излучения. В работе [1] в общем виде представлены ал-
горитмы работы и в когерентном и в некогерентном случаях. В общем случае задача дифракцион-
ного моделирования стоит уже давно и решалась не только в контексте фотолитографии [2][3]. Ра-
бота [2] демонстрирует моделирование дифракции на клине, с очень подробным математическим 
описанием проблемы. Исследование [3] иллюстрирует широту проблемы: в нем использованы ме-
тоды математического моделирования дифракции Френеля в интересах контроля дефектов на про-
изводстве. Также большой интерес представляют работы зарубежных авторов. Например, авторы 
работы [4] предлагают метод Блюштайна для моделирования дифракции обосновывая это его быст-
родействием по сравнению с методом прямого интегрирования или Фурье-преобразованиями. В ис-
следовании [5] сообщается об эффективности метода симуляции дифракции методом Джованелли 
к проблеме дифракции на объектах на местности. Анализ дифракции на основе связи временных и 
координатных уравнений в случае когерентного излучения мы можем найти в работе [6]. Дифрак-
ция света приходящего на препятствие под большим углом показана в работе [7]. Анализ сразу не-
скольких алгоритмов, основанных на Фурье-преобразовании мы сможем найти в исследовании [8]. 
Вычисления связанные с моделированием требуют больших вычислительных мощностей, поэтому 
актуален вопрос их распараллеливания с графическим процессором (GPU), пример подобной ра-
боты содержится в статье [9]. 

Мы предлагаем следующий алгоритм выполнения: 
1) На вход программа получает файл формата titf 520*520 на котором будет передана 

топология фотошаблона. Также в качестве параметров нужно передать длину волны света, апер-
туру. 

2) Ячейки файла titf бинарны и могут либо пропускать свет (считаем их источником в 
этом случае) либо быть темными. Так как по предположению наш свет когерентен и падает парал-
лельным пучком то такого предположения нам должно хватить. 

3) Выходные данные мы можем представлять в виде двумерного массива, числа в ко-
тором будут показывать интенсивность света в данной ячейке.  

4) Зная апертуру и длину волны мы сразу можем установить каков минимальный угло-
вой размер получаемого пятна изображения от одной светящейся ячейки. 

5) Определив этот размер, программа понимает какого размера подматрицу освещает 
каждая ячейка (у всех ячеек подматрицы, освещаемые ими, одинакового размера) 

6) Далее должен следовать цикличный алгоритм по числу ячеек входного файла. Усло-
вие на входе в цикл состоит в том что эта ячейка светит, если это не так то переходим к следующей. 
В теле цикла реализуем подсчет интенсивностей света в элементах подматрицы соответствующей 
данной ячейке.  

7) В этом подсчете реализуем учет фазы световой волны, посредством умножения ин-
тенсивности в каждом элементе подматрицы на числовой коэффициент от -1 до 1. 

8) Выводим матрицу. 
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Коррекция оптической близости (OPC) [1] - важная технология при производстве интеграль-
ных схем размера меньше 0.13 мкм. Основная идея этого метода заключается в намеренном и си-
стематическом искажении маски для компенсации эффектов оптической близости. Этот эффект 
проявляется преимущественно из-за дифракции света и химических реакций в фоторезисте. По мере 
уменьшения схем до размеров порядка длины световой волны производство интегральных микро-
схем без применения OPC становится невозможным. Коррекция оптической близости, основанная 
на моделях (model-based OPC, MB-OPC) [2], состоит в итеративном литографическом моделирова-
нии и коррекции маски. В связи с уменьшением минимальной топологической нормы количество 
итераций, необходимое для сходимости, увеличивается, следовательно, увеличивается время моде-
лирования.  

Можно выделить два основных подхода к уменьшению времени вычислений. Первый — 
использовать коррекцию эффектов оптической близости на основе сопоставления с образцом 
(pattern matching-based OPC) [3]. Данный метод из-за конечного количества возможных шаблонов 
применим только к блокам с периодическими паттернами. Указанный недостаток не свойственен 
второму подходу — методам машинного обучения [4] (ML-OPC). Целью ML-OPC является умень-
шение количества обращений к итеративному литографическому моделированию без снижения 
точности результатов моделирования. 

В работе [5] предлагается использовать радиальные базисные функции для построения со-
ответствия между характеристиками сегмента и смещением краев. Описываемая сеть может обес-
печить хорошее начальное приближение для каждого сегмента. Это уменьшает количество необхо-
димых итераций, необходимых для сходимости, и, соответственно, время вычислений. Оптимиза-
ция радиальных базисных функций для рассмотренной выше сети была произведена с помощью 
генетического алгоритма в работе [6]. В результате оптимизации было показано снижение необхо-
димого количества итераций с 5 до 2 для простой схемы гантелеобразной формы. В исследовании 
[7] предложена модель OPC, основанная на классификации нейронными сетями (NNC-OPC), в ко-
торой нейронная сеть служит моделью смещения маски. Авторам удалось добиться ошибки пред-
сказания смещения маски и снижения времени обучения на 29% и 80% соответственно по сравне-
нию с классическими ML-OPC регрессионными методами. В статье [8] предлагается компактная 
модель резиста с использованием сверточных нейронных сетей (CNN). Данные показывают, что 
коэффициенты квадрата корреляции между идеальными пороговыми значениями и предсказан-
ными значениями составляют более 95% и на тренировочных данных, и на тестовых. Средний ко-
рень из квадрата ошибки (RMSE) предсказания меньше, чем 1.64 нм. Таким образом, данные модели 
могут уменьшить ошибку предсказания на 70 % по сравнению с традиционными моделями. В ра-
боте [9] для оптимизации ML-OPC предлагается использовать полярные сигналы преобразования 
Фурье с начальными ошибками расположения краев в качестве набора параметров для расположе-
ния сегментов схемы. В качестве алгоритма машинного обучения предлагается алгоритм случай-
ного леса (RFR). Расчёты показывают значительное уменьшение RMSE смещения маски по сравне-
нию с классическим ML-OPC подходом: уменьшение от 1.45 нм до 0.66 нм. Настройка RFR для 
каждой группы сегментов позволяет уменьшить RMS ошибку на 0.10 нм. 

В работах [5-9] многократно показано, что улучшение предсказания смещения края сег-
мента позволяет ускорить процесс оптимизации маски. Из рассмотренного списка литературы 
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наиболее высокие результаты показала архитектура CNN [8], показанная на рис. 1. В своей работе 
мы планируем использовать указанную архитектуру. В качестве обучающей выборки планируется 
использование искусственно сгенерированных данных в инструменте в Calibre WORKbench. В ка-
честве входного вектора предлагается использовать начальное положение сегмента, размер сег-
мента, оптическое изображение вокруг центра сегмента и изначальные данные топологии вокруг 
сегмента. Выходной вектор представляется финальным положением сегмента и опционально набо-
ром промежуточных положений. Общий размер обучающей выборки планируется не менее 45000 
сегментов. Шаг сетки интенсивности воздушного изображения 5нм. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Рис. 1.  Архитектура [8] 
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Эффекты оптической близости [1] - одна из главных причин отличия рисунка топологиче-
ских слоев от спроектированного. Данные эффекты возникают в случае, когда размеры топологи-
ческих элементов меньше длины волны экспонирующего излучения. 

В настоящее время существуют различные методики, позволяющие повысить разрешение 
оптической системы. К ним, в частности, относятся: внеосевое освещение, фазосдвигающие маски, 
коррекция эффекта оптической близости и пр. В настоящее время наиболее доступным является 
коррекция эффектов оптической близости (OPC). Для реализации технологии уровня 130 нм и менее 
стандартом де-факто является метод OPC на основе моделирования [2] (Model Based OPC, MBOPC). 
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В виду растущего числа полигонов в топологии изделий при переходе к меньшим проектным нор-
мам, и соответственно, числа моделирований, выполняющихся на каждой итерации, увеличивается 
вычислительная нагрузка процедуры коррекции данного метода. Поэтому возникает потребность в 
более эффективных методах коррекции эффектов оптической близости. 

В данной работе исследуются методы машинного обучения для шага предварительной об-
работки в Model Based OPC рецепте с целью уменьшить количество итераций, необходимых для 
сходимости. Метод OPC на основе машинного обучения строит модель, которая предсказывает сме-
щение маски для процесса OPC; оставшиеся ошибки исправляются с помощью MBOPC с некото-
рыми итерациями. Параметры модели и переобучения являются важными вопросами оптимизации 
на основе машинного обучения. 

Для получения обучающей выборки была проведена коррекция эффектов оптической бли-
зости для 216-ти топологических структур, наиболее репрезентативно отражающих структуры за-
творов в технологии 90 нм. В ходе коррекции границы полигонов топологии были разбиты на 55117 
фрагментов от 80 до 160 нм. Величина и направление смещения каждого фрагмента в результате 
восьми итераций коррекции формировали вектор выходных данных. В качестве вектора входных 
данных для каждого фрагмента использовалась карта интенсивности экспонирующего излучения, 
которая получается с помощью оптического моделирования в САПР Calibre WORKbench с учетом 
рабочих параметров литографического процесса. Карта интенсивности вычислялась на сетке с ша-
гом 10 нм в некоторой окрестности вокруг центра фрагмента. 

Исследование эффективности алгоритмов машинного обучения проводилось с помощью об-
лачного сервиса Google Colab, предоставляющего доступ к GPU Tesla K80 с 13 Гб видеопамяти. 
Программная реализация вычислений производилась на языке Python с помощью библиотек scikit-
learn, pytorch, numpy, pandas. Ниже приведены параметры исследуемых моделей.  

Для определения наилучшей модели исследовались алгоритмы [3] случайного леса, [4] гра-
диентного бустинга, линейной регрессии и [5] сверточной нейронной сети. Эксперимент прово-
дился для оценки предлагаемых моделей в решении задачи OPC. Качество данных моделей оцени-
валось с помощью двух функций потерь: RMS (корень из средней квадратичной ошибки) и MAE 
(абсолютная ошибка). Распределение ошибок данных моделей представлены на (рис. 1).  

В ходе данной работы было установлено, что модели случайного леса и сверточной нейрон-
ной сети обладают универсальностью относительно размерности входного вектора. Случайный лес 
является на текущей момент оптимальным алгоритмом машинного обучения в задаче ускорения 
OPC. Предлагаемый метод OPC, основанный на машинном обучении, способен обеспечить хорошее 
начальное решение OPC, которое Model Based OPC может принять и улучшить до тех пор, пока не 
будет возвращено окончательное решение OPC. 

 
Рис. 1. Распределение предсказаний ошибок для  

а) линейной регрессии, б) градиентного бустинга, 
 в) случайного леса и г) сверточной нейронной сети 
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Симуляция литографии является важной задачей для современного производства полупро-
водниковых приборов. Раньше, когда характерные размеры электронных компонентов значительно 
превосходили длину волны излучения, точность печати была приемлемой, и не представляла про-
блемы. С уменьшением топологической нормы литографических процессов краевые эффекты и эф-
фекты дифракции начали вносить всё больший вклад. [1] По этой причине экспонирование тополо-
гии нуждается в математическом учёте указанных эффектов. Одним из методов уменьшения нега-
тивного влияния краевых эффектов и дифракции является коррекция маски [2]. Для того, чтобы 
сделать корректировки маски точнее, применяется оптическая модель процесса фотолитографии. 

Обычно симуляцию процесса фотолитографии принято разделять на два этапа: формирова-
ние воздушного изображения и моделирование резиста [3]. При этом формирование изображения 
возможно моделировать двумя способами: классическим, то есть численно рассчитывая интенсив-
ность излучения для каждой точки изображения [4], и с использованием свёрточных нейронный 
сетей [5]. Моделирование с использованием машинного обучения отличается от классического ме-
тода тем, что оно на основе обучающих данных находит аппроксимацию преобразования между 
входными и выходными данными. Другими преимуществами являются: возможность эффективного 
распараллеливания графа вычислений, распараллеливание реализации на GPU, что в итоге даёт хо-
рошую точность предсказаний [6]. Обучающие данные представляют собой вектора из входных 
изображений (элементы топологии, которые подвергаются излучению), параметров источника из-
лучения и выходных изображений, представляющих собой карту интенсивности света [5]. 

Для решения данной задачи предлагается использовать свёрточную нейронную сеть архи-
тектуры U-Net [7]. Сеть является последовательность из чередующихся свёрточных слоёв и слоёв 
пулинга [8]. В процессе обработки информации слои сети уменьшают размер изображения, выделяя 
всё больше признаков, а потом с использованием этих признаков увеличивают изображение [9]. 
Предлагаемая к применению архитектура [10] представлена на рис. 1 и подходит для решения по-
ставленной задачи, потому что она позволяет по входному бинарному изображению получить не 
бинарный выход. 

Архитектура ранее применялась для аппроксимации преобразования, которое требуется ис-
следовать в поставленной задаче. Преимущество данной архитектуры конкретно в этой задаче со-
стоит в том, что из-за конкатенации слоёв с одинаковым размером изображения, повышается точ-
ность выходных данных. Указанное свойство позволит значительно сэкономить ресурсы, затрачи-
ваемые на генерацию обучающей выборки. Для обучения нейросети с данной архитектурой необ-
ходим датасет, состоящий из картинок разрешения 512*512 пикселя формата tiff. Минимальный 
объём данных для обучения и тестирования составляет 2-5 тысяч изображений. Выходной вектор 
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должен быть представлен представлен числовыми данными интенсивности излучения в виде мат-
риц 512*512, каждый элемент которой соответствует значению интенсивности фрагмента тополо-
гии размером 5х5нм в формате csv.  

 
Рис. 1. Архитектура нейросети 
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Определение и исследование основных факторов влияющих на параметры  
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Щелевые антенны имеют важное прикладное значение – они были выбраны для 
использования в конструкции государственных автомобильных регистрационных знаков с целью 
создания радиочастотной системы идентификации автомобилей. Поэтому требуется вывод 
теоретических соотношений для создания метки на основе щелевой антенны.  
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В случае, когда щель возбуждается источником ВЧ энергии внутри ЩА, ее можно рассматривать 
как двунаправленную, короткозамкнутую с обеих сторон линию передачи. Если генератор ВЧ 
энергии работает по гармоническому закону, то, согласно решению телеграфных уравнений в 
приближении малых потерь ток вдоль полуволновой щели будет распределен по синусоидальному 
закону, а напряжение будет отличатся от тока фазой на π/2. 

Пользуясь принципом двойственности, мы получим выражения для компонент электромаг-
нитного поля E и H излучения щели: 
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 (1) 

где φ - азимутальный, θ - зенитный углы сферической системы координат с началом отсчета в цен-
тре щели, �̇�щ - напряжение на клеммах в середине щели. Эти выражения позволяют оценить плот-
ность потока энергии на расстоянии r от щели.  

В качестве щелевой антенны для автомобильного номера была выбрана конструкция, пока-
занная на рис. 1: щель, внутри которой находится проводящая петля с микросхемой. Для того чтобы 
энергия, передаваемая из антенны в чип, имела максимальное значение необходимо чтобы антенна 
и чип были согласованы, т.е. чтобы импедансы чипа и антенны были комплексно сопряжены. В 
работе была рассчитана такая петля, чтобы согласование петли и щелевой антенны было макси-
мально возможным.  

Теоретически была оценена дальность считывания симметричной полуволновой щелевой 
антенны.  Расчеты проводились с использованием формулы Фрииса: 
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(2) 

где 𝜆 − длина волны, 𝑃5 − мощность передаваемая ридером, 𝑃6 − минимальная пороговая 
мощность работы схемы, 𝐺5 − коэффициент усиления антенны ридера,	𝐺6 − коэффициент усиления 
антенны метки,	𝜏 − коэффициент передачи мощности, 𝑅с	и	𝑅а − сопротивления схемы и антенны 
соответственно, 𝑍с	и	𝑍а − комплексные части импедансов схемы и антенны, 𝜌ст − удельное сопро-
тивление материала номера, l – длина плеча антенны, 𝑆щ − площадь поперечного сечения части края 
щели по которой течет ток, ω – частота, δ – глубина проникновения элекромагнитного поля вглубь 
вещества с магнитной проницаемостью μ и проводимостью σ. 

Вычисление выражения (2) с имеющимися значениями показало, что теоретическая даль-
ность считывания щелевой радиочастотной метки составила примерно 12,5 метров. 

В соответствии с теоретическими расчетами была изготовлен опытный образец автомобиль-
ного номера с использованием щелевой антенны рассмотренной ранее конструкции. Измерения 
дальности считывания щелевой метки автомобильного номера (рис. 2.), изготовленной с использо-
ванием микросхемы MIK601, показали, что на частоте 867 МГц данный образец считывается на 
расстоянии 13 метров.  

Таким образом, получены основные расчетные формулы для распределения поля внутри 
щелевой антенны и токов по ее периметру, а также основные расчетные формулы для оценки поля 
за пределами щелевой метки; произведен теоретический расчет параметров щелевой антенны, вы-
браны оптимальные значения, произведена оценка дальности считывания разрабатываемой щеле-
вой метки; изготовлен и испытан опытный образец автомобильного регистрационного номера с по-
луволновой щелевой антенной. Практически полученная дальность считывания образца была до-
статочно точно предсказана теоретически. 
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Рис. 1. Щелевая антенна (1 –щель, 2 – петля, 3 – чип). 

 

 
Рис. 2. Графики зависимости дальности считывания щелевых меток автомобильных номеров от 

частоты, полученные при измерении реальных образцов. 
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По мере продолжения масштабирования элементов интегральных микросхем, задача изго-
товления устройств микроэлектроники становится все более затруднительной [1]. Поскольку про-
цессы литографии играют ключевую роль при создании интегральных схем, то в первую очередь 
именно этот процесс определяет наилучшее разрешение для критических слоев микросхем [2].  

Для того, чтобы улучшить разрешающую способность технологического процесса, необхо-
димо фотолитографию дополнить специальными операциями коррекции оптических эффектов [3], 
среди которых немаловажную роль играет мультипаттернирование (multiple patterning, MP). В 
настоящей работе для коррекции литографического процесса был использован метод двойного пат-
тернирования LELE (Litho-Etch-Litho-Etch). 
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В данном исследовании была поставлена задача проверить, насколько сильно заданным ме-
тодом можно улучшить разрешение процесса литографии, получив при этом на выходе качествен-
ные структуры. Для реализации поставленной задачи был проведен эксперимент, в котором варьи-
ровались размеры ширины линий затвора и промежутков между ними, для чего была подготовлена 
топология, как показано на рисунке 1.  

Также была подготовлена управляющая информация для предлагаемого маршрута по тех-
нологии 90 нм, которая содержит в себе поэтапные сведения процесса, начиная с разработки топо-
логии фотошаблона до создания конечной структуры. Эффективность данного метода была проде-
монстрирована с помощью моделирования в программной среде Calibre. В результате полученных 
данных удалось выяснить, что при соотношении размера линий 80 нм к шагу 155 нм удается полу-
чить наилучшее разрешение линий.  

Помимо этого, в данной работе были исследованы факторы, с помощью которых можно по-
влиять на изменение критических размеров, а также подобрано наилучшее процессное окно для то-
пологии с учетом дозы, фокуса и температурных эффектов. 

 
Рис.1. Топология эксперимента 
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Спайковая нейронная сеть является самой реалистичной, с точки зрения подобия человече-
скому мозгу, моделью искусственных нейронных сетей. Для реализации подобных сетей хорошо 
зарекомендовала себя так называемая LIF-модель нейрона. 
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Работает это так: нейрон имеет 𝑁 входов, некие токи через входные синапсы 𝜎7(𝑡), функцию 
активации 𝑉8(𝑡) и одну функцию выхода 𝑂(𝑡). Далее мы суммируем входящие на нейрон сигналы 
как совокупный электрический ток: 𝐼9++(𝑡) = ∑ ω:σ:(t	 −	τ:);

:'( . Затем этот результат интегриру-
ется во времени с использованием экспоненциально затухающей функции импульсного отклика, 
что приводит к функции активации.  

V< 	= 	V=e
#$#%
&' 	+ 	 (

>'
∫ 𝐼9++(𝑡 − 𝑠)𝑒

"
&'

?@?%
1 ds.    (1) 

Где 𝑡1 - время последней активации нейрона. Если функция активации превышает порого-
вую, то 𝑂(𝑡) = 1 если нет, то 𝑂(𝑡) = 0. 

Итого, параметры определяющие нейрон: веса 𝜔7, задержка 𝜏7, порог 𝑉5Aпотенциал покоя 𝑉B 
и постоянная мембраны 𝜏8. LIF - модель можно описать диф. у-ром. 

CD'(?)	
C?

	= 	 D(
H'
		− 	D'

H'
		+ 	 I)!!

>'
      (2) 

если V< 	> 	𝑉5A тогда испускается импульс и 𝑉	 = 	𝑉B. 
Чтобы построить LIF-модель для оптического нейроморфного устройства, необходимо 

чтобы динамика отдельно взятого устройства описывалась алгебраически схожим уравнением. 
Например, поразительное сходство наблюдается в уравнении полупроводникового оптического 
усилителя. 

CJK(?)	
C?

	= 	JK*+,#
H+

		− 	JK(?)
H+

		+ 	Г9(M)
N-

N′(t)P(t)     (3) 

Где N′ — концентрация возбужденных носителей заряда в оптически связанном полупро-
водниковом переходе, τO — время жизни носителей, P(t)  - оптическая мощность, 𝑎 Г(M)

N-
 - коэффи-

циент связи света с веществом. Соответствие между уравнениями показывает, что такие SOA 
вполне подходят для имитации LIF-нейронов. Причем τO~25 − 50пс. 

В теории все работает на несколько порядков быстрее нежели обычный электронный аналог. 
Хотя такая модель и не масштабируемая, она интересна в качестве изучения работы такой 

сети. Но куда более интересна модель, представленного в работе, лазерного нейрона, построенная 
на VCSEL-лазере, и модель построенная на основе микро резонатора. 

 
Рис. 1. LIF-модель 
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Энергонезависимая память – это широкий класс устройств, не требующих источника энер-
гии для хранения информации (энергия требуется только для записи, стирания или чтения). 

Энергонезависимую память различают, например, по способу хранения информации и спо-
собу изменения логического состояния. Если в ячейке памяти носителем информации является 
электрический заряд, то такую память принято называть EEPROM, наибольшее распространение 
получила её разновидность – flash. Также носителем логического состояния может быть сопротив-
ление активного слоя самой ячейки памяти, это характерно, например, для MRAM, PCM и ReRAM. 
Кроме того, существуют устройства памяти типа FRAM (или FeRAM), принцип действия которых 
основан на поляризации сегнетоэлектрика внешним электрическим полем. 

Как уже отмечалось, в настоящее время наиболее используемой и освоенной энергонезави-
симой памятью является EEPROM (и её разновидность – флэш-память) с поликремниевым «плава-
ющим» затвором. Её преимуществами являются высокая плотность записи информации и низкая 
стоимость. Тем не менее, данный вид памяти не лишен недостатков, среди которых основным яв-
ляется низкая надежность под действием ионизирующих излучений, что особенно актуально для 
применений в военной и космической технике. Такие воздействия способны вызывать дефекты в 
туннельном оксиде, приводящие к утечке хранимого в «плавающем» затворе свободного электри-
ческого заряда. Еще один недостаток связан со сложностью масштабирования технологии флэш-
памяти, так как уменьшение проектных норм микросхем приводит к уменьшению напряжения пи-
тания логических схем. Однако напряжения программирования или стирания не могут масштаби-
роваться, потому что толщину туннельного оксида нельзя уменьшить, не влияя на сохранение дан-
ных. Это вынуждает использовать в технологическом процессе толстый слой оксида кремния для 
поддержки схемы программирования или стирания. 

Перспективным решением указанных проблем является модификация транзисторной струк-
туры EEPROM за счет замены поликремниевого «плавающего» затвора на диэлектрический слой из 
нитрида кремния (Si3N4) [1], заключенный между двумя слоями SiO2. Такая модификация получила 
сокращенное название по названию используемых в ней слоев –кремний/оксид/нитрид/оксид/крем-
ний (SONOS). 

Наиболее важным достоинством памяти SONOS является ее сравнительно высокая радиа-
ционная стойкость, примерно на порядок превосходящая стойкость EEPROM с поликремниевым 
«плавающим» затвором. Под воздействием тяжелых заряженных частиц в первую очередь проис-
ходит повреждение тонкого слоя туннельного подзатворного диэлектрика. Поскольку электриче-
ский заряд хранится в Si3N4 в связанном состоянии, его утечки не происходит. Кроме того, SONOS-
технология, благодаря меньшей толщине комбинации слоев SiO2 - Si3N4 - SiO2, обеспечивает зна-
чительно меньшее напряжение программирования (5–10 В), а также высокую плотность размеще-
ния элементов.  

Следует отметить, что технологию SONOS при изготовлении запоминающих устройств уже 
использует ряд зарубежных компаний. Например, компания Macronix вместе с IBM и Qimonda ис-
пользовали технологию SONOS, чтобы разработать 45 нм чипы [2]. Новая структура флэш-памяти, 
названная BE-SONOS, позволяет устранить проблемы, мешающие производителям выпускать всё 
более тонкие производственные нормы, применяя традиционную технологию «плавающего» за-
твора. В BE-SONOS используется более сложная структура: SONONOS. За счет дополнительных 
двух слоев оксида и нитрида достигается общая толщина изолятора, равная 5,3 нм, поверх которого 
находится 7 нм слой нитрида, удерживающего заряд, и 9 нм блокирующий слой оксида. В резуль-
тате достаточно толстый слой изолятора обеспечивает длительное время хранения записанной ин-
формации. При программировании же происходит изменение ширины запрещенной зоны, обратное 
тому, что наблюдалось при внедрении блокирующего слоя нитрида в предыдущих экспериментах, 
и электроны достаточно быстро туннелируют внутрь ячейки. 
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Компания Northrop Grumman Corporation (NGC) производит и поставляет три разработан-
ные микросхемы радиационно-стойких SONOS ЭРПЗУ (электрически перепрограммируемое по-
стоянное запоминающее устройство): W28C64 объемом 64 Кбит (8К×8 бит), W28C256 объемом 256 
Кбит (32K×8 бит) и W28C0108 объемом 1 Мбит (128K×8 бит) [1]. 

Стоит отметить и недостатки данного типа памяти, подлежащие изучению. Во-первых, это 
большой ток утечки, связанный с малой толщиной слоя туннельного окисла. В прошлом исследо-
ватели пытались решить эту проблему добавлением дополнительного слоя нитрида кремния тол-
щиной менее 4 нм, с помощью которого удалось добиться лучшего времени хранения данных, но 
при этом увеличивалось время программирования [2]. Вторым недостатком является недостаточно 
высокий срок хранения данных при повышенных температурах ввиду того, что в слое ONO (оксид-
нитрид-оксид) существуют проблемы с улавливанием заряда, когда электроны сильно захватыва-
ются этим слоем и не могут быть удалены. 

Тем не менее, несмотря на указанные недостатки, следует заключить, что технология 
SONOS представляется перспективной в части разработки и изготовления отечественных устройств 
энергонезависимой памяти с повышенной радиационной стойкостью. 
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При проектировании современных интегральных схем с элементами, размер которых близок 
к длине волны экспонирующего излучения и менее, необходимо учитывать возникновение эффек-
тов оптической близости. Эффекты оптической близости - всевозможные искажения исходной то-
пологии при переносе на пластину в процессе фотолитографии. Существуют различные методики, 
позволяющие повысить разрешение оптической системы. Наиболее доступной является коррекция 
оптической близости. 

Коррекция оптической близости (OPC-Optical proximity correction) представляет собой кор-
рекцию, которая обычно используется для компенсации ошибок изображения из-за дифракции или 
технологических эффектов. Последствия появления искажений из-за OPC по степени значимости 
могут быть различными: от незначительного закругления угла до сокращения длины линии на ее 
конце, что может привести к потере электрического контакта между элементами топологии инте-
гральной схемы. Один из механизмов OPC – OPC на основе модели, где перед коррекцией тополо-
гии производится моделирование изображения, в результате чего повышается точность OPC. С уче-
том уменьшения критических размеров ужесточаются требования к времени выполнения коррек-
ции, точности и производительности. Коррекция применяется на топологию через настройку опре-
деленных параметров. Настройка параметров - это набор правил. Они включают в себя, подразде-
ления полигонов на более мелкие или краевые сегменты (фрагментация), перемещение или добав-
ление к фигурам, быстрое моделирование, для того чтобы определить, являются ли новые местопо-
ложения лучше, перемещение их в другое место и повторение этого процесса. Оптимизация пара-
метров настройки для OPC очень важна для реализации всего потенциала модели OPC и достиже-
нии точности литографической печати.  

При проведении анализа источников, было выявлено несколько методов, позволяющих по-
высить производительность OPC на основе модели, один из них связан с проверкой и выбором мо-
дели OPC, другой связан с настройкой параметров модели OPC. 
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В первом случае, исследуется процесс проверки точности модели OPC. Метод заключается 
в специальном добавлении определенных пользовательских функций (только с целью валидации 
модели OPC) которые при размещении с определенной конфигурацией на тестовой маске на этапе 
построения модели, будут напечатаны с разной точностью. Рассматриваются 3 модели OPC которые 
прогнозируют печать добавленных функций. В конце процесса построения моделей делают вы-
борку из 3 моделей OPC. На основе некоторых контрольных показателей, выбирается лучшая мо-
дель OPC для литографического процесса. 

Другой метод, в котором исследуются две модели коррекции оптической близости: первая 
представляет собой протестированную модель OPC и ее точность доказана, а вторая представляет 
собой упрощенную версию первой модели OPC, то есть более простую или менее точную модель 
OPC. Соответственно, параметры настройки оптимизированы для упрощенной версии модели OPC, 
чтобы исследовать любые улучшения в общей производительности коррекции. А к точной модели 
будут применены неправильные параметры настройки, которые могут привести к ухудшению ре-
зультатов в работе. Было протестировано три случая, со сравнением следующих комбинаций: ис-
пользование точной модели OPC и плохой настройкой коррекции, использование точной модели 
OPC и хорошей настройкой коррекции, использование упрощенной модели OPC и хорошей 
настройкой коррекции (Рис.1). Результат показал, что неправильная настройка параметров влияет 
на разброс ошибок. С другой стороны, процесс оптимизации настройки параметров повлияла на 
среднее значение ошибок и для упрощенной модели OPC может позволить снизить количество си-
стематических ошибки.  На основе этого, очевидно, что использование точной модели OPC и нали-
чие коррекции оптической близости с неоптимизированными параметрами настройки дает неболь-
шое преимущество (помимо того, что на создание неоптимизированных файлов требует меньше 
ресурсов).    

В результате анализа источников, необходимо отметить высокую эффективность обоих ме-
тодов для повышения производительности OPC на основе модели. Однако, по моему мнению, ос-
нованному на сравнительном анализе, метод исследовании двух моделей OPC и настройки их пара-
метров является наиболее эффективным.  

 
Рис.1. Схематическое изображение, показывающее краткое изложение вывода, полученного в ре-

зультате метода настройки параметров модели OPC. 
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УДК 51-74 

Применение кластерного анализа для минимизации измерений калибровочных  
тестовых структур 

А.А. Уткина1,2, Е.Л.Харченко1,2, В.В. Иванов2 
1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет)  

2Научно-исследовательский институт молекулярной электроники  

Вследствие дифракционных эффектов при уменьшении топологических размеров фотоли-
тографический процесс вносит значительную часть ограничений при производстве ИС [1]. Для того 
чтобы скомпенсировать эти эффекты, разрабатываются и улучшаются технологии повышения раз-
решающей способности [2]. В частности, применяется коррекция эффектов оптической близости 
(OPC – optical proximity correction) – намеренное искажение топологической информации на фото-
шаблоне. Для проведения подобной коррекции по всей площади фотошаблона чаще всего исполь-
зуются полуэмпирические методы расчета литографического процесса, в основе которых лежат из-
мерения калибровочных тестовых структур [3]. Основная цель этих структур – описать как можно 
больше топологических конфигураций, которые встречаются в рабочих топологических решениях. 

С уменьшением проектных норм увеличивается число калибровочных тестовых структур. 
Это число достигает порядка нескольких тысяч для критических слоев в технологии 180нм и в разы 
больше для современных технологий. Однако произвести измерения всех структур не всегда воз-
можно. Для решения данной проблемы было предложено провести фильтрацию структур на основе 
параметров воздушного изображения [4]. Выборка позволит объединить структуры, имеющие близ-
кие параметры, и акцентировать свое внимание только на наиболее различных структурах.  

Целью данной работы стало проведение фильтрации калибровочных тестовых структур с 
помощью кластерного анализа. В рамках данной работы были поставлены такие задачи, как: 

1) анализ и сравнение методов кластерного анализа; 
2) получение входных данных на основе параметров воздушного изображения (Imax, 

Imin, SLOPE); 
3) реализация наиболее подходящего метода кластерного анализа. 
По итогам анализа различных иерархических и неиерархических методов, был сделан вы-

вод, что в рамках данной задачи лучше использовать методы с заранее определенным числом кла-
стеров (k-средних, k-медиан, k-медоид). В результате фильтрации из всего массива тестовых струк-
тур выделено их заданное количество. Координаты полученных структур внесены в план измерений 
для запуска MIK_1K2_6M_20. В перспективе дальнейших работ определение дополнительных огра-
ничений выбранного алгоритма и использование большего числа параметров воздушного изобра-
жения. 
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Применение методов машинного обучения к задаче экстракции модельных  
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Мемристор – микроэлектронное устройство, в основе работы которого лежит обратимое из-
менение своего сопротивления в зависимости от протекшего через него заряда и сохранение этого 
сопротивления после отключения питания. Потенциальные характеристики мемристора обеспечи-
вают его определяющую роль в проектировании приборов передовой микроэлектроники. В силу 
трудности точного моделирования его характеристик [1], основное распространение получили ком-
пактные модели [2], диапазон применения которых варьируется от задач схемотехнического моде-
лирования до статистических исследований. Отсутствие компактной модели каждой конкретной 
структуры порождает необходимость экстракции ряда параметров из её характеристик. 

Задача экстракции параметров решается при помощи различных техник [3-5], однако наибо-
лее часто встречающимся методом является аппроксимация вольтамперной характеристики мо-
дельным контуром. При выборе достаточно точной функции ошибок, решение задачи аппроксима-
ции даже для одной вольтамперной характеристики стандартными методами занимает значительное 
время. Аппроксимация же сотен тысяч вольтамперных характеристик для статистического анализа 
серии переключений уже является чрезмерно сложной задачей. На данный момент вопрос разра-
ботки методов быстрой оптимизации серии переключений является открытым. 

Для анализа переключений в данной работе используется компактная модель с локальной 
модификацией подвижности на основе модели Yakopcic [2, 5]. Исследуется вопрос построения мо-
делей машинного обучения для улучшения точности и скорости решения задачи оптимизации на 
множестве переключений. Для решения задачи, из доступной серии переключений выделялся под-
набор из 300 контуров, оптимизация которых была проведена стандартными методами. Часть полу-
ченного поднабора использовалась как основа для создания обучающего датасета. Оставшиеся 
вольтамперные характеристики использовались в качестве валидационных данных. 

В работе приводится описание алгоритмов предварительной обработки экспериментально 
полученных вольтамперных характеристик, таких, как сглаживание и автоматическое приведение 
порядка следования точек к удобному для последующей работы виду. Предлагаются алгоритмы 
расчёта признаков ВАХ, основанные на выделении особых точек контуров (рис. 1), Фурье-анализе, 
а также оценках модельных параметров непосредственно из обрабатываемой характеристики. Рас-
сматривается вопрос о создании широкой тренировочной выборки из модельных контуров с рас-
пределениями признаков, схожими с полученными для обучающей части серии переключений. 

Для каждого параметра модели мемристора проводится регрессионный анализ (рис. 2). 
Также для некоторых параметров, на основании общего вида тренировочных данных, строятся клас-
сификационные алгоритмы, для последующего сравнения выигрыша в точности на валидационной 
части рассматриваемого набора переключений. Проводится выбор наилучших из построенных мо-
делей машинного обучения. 

С учетом полученных предсказаний для валидационной части выборки определяется уско-
рение, относительно среднего времени аппроксимации из точки по умолчанию, а также выигрыш в 
метрике аппроксимации за счёт выбора более точного начального приближения. 
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Рис.1. Схематическое изображение рассчитываемых признаков ВАХ, основанных на выделении 
особых точек. Крупной точкой отмечены координаты, жирной линией – производные, кружком – 

вторые производные. 
 

 
Рис.2. Пример графика точности регрессионной модели, построенной для параметра Vp. 

Литература 
1. Pershin Y. V., Di Ventra M. On the validity of memristor modeling in the neural network literature //Neural Net-

works. – 2020. – Т. 121. – С. 52-56. 
2. Мещанинов Ф.П. и др. Анализ методов математического моделирования мемристоров //Наноиндустрия № 

S96-2. – 2020. – С. 556-560. 
3. Chawa, A., et al. "A simple quasi-static compact model of bipolar reram memristive devices." IEEE Transactions 

on Circuits and Systems II: Express Briefs 67.2 (2019): 390-394. 
4. Garcia, A. A., and L. O. Reyes. "Analysis and parameter extraction of memristive structures based on Strukov’s 

non-linear model." Journal of Semiconductors 39.12 (2018): 124009. 
5. Yakopcic C. et al. A memristor device model //IEEE electron device letters. – 2011. – Т. 32. – №. 10. – С. 1436-

1438. 

УДК 621.382 

Разработка библиотеки тестовых структур и исследование на наличие запрещенных 
шагов для этапа SMO 

У.А. Сахащик1,2, Е.В. Соколова1 

1АО «НИИМЭ»  
2Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

В технологиях с размерными нормами 28 нм и ниже [1] SMO играет существенную роль в 
процессе подготовки OPC – решения, а основной фактор, определяющий точность полученного ис-
точника, – это входной набор тестовых ячеек.  К тестовым структурам для SMO применяются осо-
бые правила (размер, периодичность и т.д.), из-за чего возникает потребность в инструменте, поз-
воляющем быстро генерировать стартовый набор тестовых ячеек для SMO.  

Для нашей работы был выбран слой Поликремний для технологии 28 нм. По минимальным 
параметрам и особенностям конфигурации данного слоя был разработан скрип для генерации 6 ти-
пов структур с различным шагом (рис.1). По итогам выполнения скрипта была сгенерирована биб-
лиотека, состоящая из 312 тестовых структур. 

Чтобы изменить топологию и сделать ее более литографически стабильной, нам нужно было 
проверить все критические линии на наличие запрещенных шагов. Такие шаги влияют на процесс-
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ное окно при моделировании, и на выходе не выдает адекватные результаты. Необходимо было вы-
явить их наличие в полученной библиотеке, чтобы в дальнейшем исключить такие структуры из 
исходной топологии путем дополнительной их обработки[2]. Эксперимент проводился с помощью 
САПР Mentor Graphics Calibre Workbench SMO. 

Для проведения исследования при помощи скрипта на TCL были сгенерированы 24 тесто-
вые матрицы размером 4 x 5 структур. Для моделирования были выбраны следующие типы тесто-
вых ячеек: 

1) Клипы с периодичным шагом в вертикальной ориентации (PW) с шириной линий в 
40 и 30 нм и варьируемым расстоянием между линиями. 

2) Одна горизонтальная матрица (PMH) с минимальным шагом. 
3) Плотноупакованная структура по типу топологической ячейки памяти (PMWO) с 

минимальным шагом.  
4) Две вертикальные матрицы (PMW) при максимальном расстоянии между линиями. 

Чтобы увеличить влияние расстояния между рядами 
5) Клипы с непериодическим шагом с минимальной шириной линий и разными ша-

гами.  
В результате моделирования были получены рекомендуемые формы источников для каждой 

из матриц, а также графики окна процесса, отражающие реакцию каждой из тестовых структур на 
изменение параметров экспонирования. Было проведено сравнение значений глубины фокуса для 
каждой из структур. 

Проанализировав результаты моделирования на запрещенный шаг, были выделены 2 типа 
структур, мешающих формированию широкого окна процесса (рис. 2). 

Из всех промоделированных тестовых структур: 44 требуют более тщательного рассмотре-
ния в процессе подготовки OPC-решения, так как сильно влияют на ширину процессного окна, 2 не 
дают оптимальных значений дозы и фокуса после проведения SMO и требуют применения более 
агрессивного OPC. 

 
Рис. 1. Основные конфигурации тестовых ячеек: 1 – ширина линии, 2 – расстояние между  

линиями, 3 – шаг 

 
а) 
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б) 

Рис. 2. График окна процесса: а – структуры, сильно сужающие окно процесса, 
 б – структуры с запрещенным шагом 
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Разработка и оптимизация логического элемента для ПЛИС по технологии 90 нм 
Ю.А. Макиевский1,2 

1Научно-исследовательский институт молекулярной электроники 
2Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Выполнена разработка электронной принципиальной схемы, а также топология логического 
элемента (LE). Выбраны варианты схемы и топологии с наиболее оптимальными параметрами. Про-
изведена оптимизация топологии для достижения наименьших размеров. Выполнены все необхо-
димые проверки конечной топологии. 

Основной ресурс ПЛИС (Программируемая логическая интегральная схема) – это логиче-
ские элементы, представляющие собой базовый блок, в котором может быть выполнена простая 
логическая функция или реализовано хранение результата вычисления в регистрах (триггерах). Они 
объединяются в логические блоки LAB (Logic array blocks), из которых производится сборка конеч-
ного изделия [1]. 

Микросхема может содержать порядка 1500 LAB'ов., состоящие из 10-16 логических эле-
ментов. Финальный размер одного такого LE может существенно повлиять на LAB за счет пра-
вильно спроектированной топологии, которой в конечном итоге сможет снизить занимаемую пло-
щадь одного кристалла. Это означает что даже не большой выигрыш по площади в одном логиче-
ском элементе, приводит к существенному выигрышу по площади кристалла [2]. 

Выбор структуры конфигурируемого логического блока производителем ПЛИС – это всегда 
поиск компромисса по площади кристалла, быстродействию и энергопотреблению [3]. 

В рамках данной работы при разработке базовой логической ячейки решались две ключевые 
задачи, а именно: синтезируемые устройства должны обладать максимальным быстродействием, а 
также размеры блока логического элемента должны быть минимальными. 

Для разработки схемы и топологии был использован САПР (Система автоматизированного 
проектирования) Cadance, и создана библиотека стандартных ячееек состоящяя из: инверторов, бу-
феров и мультиплексоров на транзисторах H-типа и A-типа. Для проведения проверок результата 
был использован САПР Calibre. 

Для оптимизации топологии стоки и истоки разных транзисторов, на которые приходил 
один и тот же сигнал объединялись в один, что не влияло на скорость сигнала, но позволяло умень-
шить габарит ячейки. 

Для оптимизации было рассмотрено несколько вариантов схемотехники и топологии, до тех 
пор, пока не был найден оптимальный вариант который бы удовлетворял следующим условиям: 
Минимальный размер топологии логического элемента, отсутствие большого количества паразит-
ных ёмкостей, отсутствие ошибок по DRC и LVS. 
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К современной электронной аппаратуре, как общего, так и специального назначения, предъ-
являются все более жесткие требования по повышению быстродействия и надежности при сниже-
нии габаритных размеров и энергопотребления. КНИ структура в этом плане является уникальной, 
она позволяет реализовывать схемную конфигурацию, при которой потребление энергии при отсут-
ствии переключения является почти нулевым [1]. 

Основная цель работы заключалась в разработке компактной SPICE-модели КНИ-МОП 
транзистора. При этом работа выполнялась по следующим этапам: 

1) Проверка работоспособности модели в связи с изменением этапов технологического 
маршрута. 

2) Разработка плана измерительного эксперимента на основе специфики модели 
BSIMSOI (- DC -CV режимы) для тестовых элементов в составе пластин 200мм. 

3) Экстракция SPICE-параметров и доводка полученной модели. 
4) Верификация качества соответствия результатов моделирования с результатами про-

веденных измерений. 
Проверка работоспособности модели заключалась в подробном описан процесс экстракции 

параметров транзисторной структуры, детальном описании особенности и способы построения её 
математической модели в разных программных средах. На первом этапе работы также рассмотрены 
различные конструктивно-технологические базисы КМОП КНИ, выявлены их конструктивные осо-
бенности и области применения и области применения КНИ технологий уровня 180 нм.  

Разработка плана измерительного эксперимента на основе специфики модели BSIMSOI (-
DC -CV режимы) для тестовых элементов с топологической нормой 180 нм в составе пластин 200мм 
проводилась для программной среды ICCAP, распространяемой фирмой KeySight.  

При экстракции параметров выведены основные виды DC (проходная и переходная), пред-
ставленные на рисунке 1, и CV характеристик, на рисунке 2, исходя из которых можно достоверно 
определить степень качества проделанной работы. Так же продемонстрирована проходная и пере-
ходная характеристики как Fixed и Float устройств, их сравнительная разница как в визуальном, так 
и процентном соотношении. Степень сходимости отдельно DC и CV характеристик составляет 8,9% 
и 13% соответственно. Такая сходимость демонстрирует степень высокую степень достоверности 
полученной модели. Степень сходимости Float характеристик не превышает 2% для всех видов ха-
рактеристик. Это показывает на сколько фиксированная база более устойчива к проявлению пара-
зитных эффектов, влияющих на сходимость модели.  

Верификация соответствия результатов моделирования с результатами проведенных изме-
рений демонстрирует требуемую сходимость характеристик, построенных в результате измерений 
с характеристиками, построенными по SPICE параметрам. 

С точки зрения построенной математической модели BSIMSOI на базисе 180нм результаты 
проделанной работы позволят быстро и качественно проводить расчёт изделий входящих в произ-
водственную линейку с целью получения полного набора характеристик, необходимых для прове-
дения экстракции параметров модели BSIMSOI КНИ МОП-транзистора. 
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Рис. 1. Проходная и выходная характеристика транзисторной структуры Small, для которой произ-

водилась экстракция SPICE-параметров 

 
Рис. 2. Ёмкостная зависимость задней поверхности затвора и области перекрытия 
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Разработка конструкции и маршрута изготовления КМОП ИС двухрежимного  
вычитающего счетчика на базе D-триггера 

М.В. Кудрявцев 
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В данной работе техническим заданием являлось разработать двухрежимный вычитающий 
счетчик на базе D-триггера с использованием технологического базиса CMOS-0.35 um и логиче-
ского базиса И-НЕ. Первый режим имеет коэффициент счета 26 при шаге 5. Второй режим имеет 
коэффициент счета 28 при шаге 9. Также требовалось разработать полный технологический марш-
рут изготовления КМОП-структуры. [1] 

По результатам моделирования, ненагруженная схема способна функционировать на рабо-
чей частоте 387 МГц, кольцевой генератор с нагрузкой 10 в каждом узле показывает рабочую ча-
стоту в 46 МГц, аналог реальной схемы функционирует при частоте fраб=252 МГц.  

Разработан полный технологический маршрут изготовления КМОП-структуры. На этапе 
формирования кармана выбран тип подложки КДБ-12 с кристаллографической ориентацией (100). 
Реализованы эскизы поперечного сечения КМОП-структуры. Для получения кармана n-типа в p-
МОП транзисторе выбрана примесь фосфор (P) и режим его формирования, а именно необходимые 
доза, энергия, время и температура отжига. Определен режим выращивания подзатворного окисла, 
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включающий в себя время и температуру окисления. Далее, для достижения заданного в ТЗ поро-
гового напряжения, подобраны параметры подлегирования канала: акцепторная примесь BF2, не-
обходимые дозы и энергия. Выбрано соединение BF2 для уменьшения глубины залегания подлеги-
рования и уменьшения его влияния сток-истоковые области. Построены эскизы результирующего 
распределения примеси в вертикальных сечениях затвора и стока-истока. 

С помощью TCAD проведено одномерное моделирование и определены параметры опера-
ций, входящих в маршрут прибора. Для более качественной оценки работы транзисторов проведено 
двухмерное моделирование. С помощью программы SDEVICE из пакета TCAD построены семей-
ства ВАХ транзисторов и на основании входных и проходных характеристик определены значения 
порогового напряжения для p-МОП транзистора и n-МОП транзистора. 

Показаны преимущества и недостатки схем ФАПЧ и их реализации для разных случаев.[2] 
Разработка производилась в программе Cadence Virtuoso. Для обеспечения работы схемы без ука-
занных недостатков необходимо провести разработку соответствующих блоков, то есть минимизи-
ровать количество и длину межсоединений, чтобы времена задержек между операциями удовлетво-
ряли требованиям. Избавиться от «дрожания» можно путем разработки хорошего ГУН, в котором 
сигналы не будут претерпевать смещения от их идеальных точек. Также, хорошо спроектированный  
ГУН способен обеспечить широкий диапазон настройки и отличное качество выходного сигнала. 
Дополнительно, в дальнейшем нужно разработать качественный ФЧД, чтобы обеспечить минималь-
ную ошибку между фазами и частотами. Источники тока, выступающие в качестве зарядового 
насоса, должны быть приближены к идеальным для устранения конечной фазовой ошибки. Все вы-
шеуказанные действия позволят разработать отличную схему ФАПЧ с широким диапазоном частот 
и большим набором токов потребления для выполнения всевозможных задач. 
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Разработка селекторных приборов на основе двуслойных диэлектриков для матриц 
резистивной памяти 

М.И. Федотов1, С.В. Ковешников2, В.И. Коротицский 2 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
2Институт проблем технологии микроэлектроники и особочистых материалов РАН 

Матрицы энергонезависимой резистивной памяти большого объема с архитектурой Crossbar 
[1] требуют наличия самосовмещенных селекторных устройств с нелинейными вольтамперными 
характеристиками для решения проблемы паразитных токов утечки [2]. Для создания матрицы 
большого объема площадь селектора должна быть равна площади элемента памяти.  

Предлагаемое нами решение заключается в создании самосовмещенного селектора в виде 
туннельного диода на базе двуслойных диэлектриков.  

В ходе проделанной работы был проведен теоретический расчет проводимости в двуслой-
ном диэлектрике. Предполагается, что проводимость в двуслойном диэлектрике достигается за счет 
туннелирования носителей в соответствии с механизмом Фаулера-Нордгейма [3] через двухступен-
чатый потенциальный барьер. На основании этого предположения нами предложена формула, опи-
сывающая зависимость плотности тока от напряженности электрического поля: 

𝐽 = 𝑞#
𝐸#

4𝜋ℎ ∗ 𝜑P44	
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где φ1 и φ2 – высота ступеней энергетического барьера; 
d1 и d2 – их толщина; 
q – заряд электрона; 
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E – приложенное электрическое поле; 
h – постоянная Планка. 
Расчетная ВАХ такой модели для одной из исследуемых структур представлена на рис. 1.  
Достижение диодных характеристик многослойных диэлектрических структур будет воз-

можно при оптимизации толщины диэлектриков с учетом их фундаментальных параметров (ши-
рины запрещенной зоны, диэлектрической проницаемости).  

В работе проведены расчеты ВАХ для сочетаний более 30000 пар различных диэлектриков, 
включая Al2O3, CeO2, Dy2O3, Dy2O3-2, Ga2O3, Gd2O3, Hf0.9Al0.1O, HfO2, La2O3, La2O3-2, 
LaAlO3, Nb2O5, PbTiO3, PbZr(0.53) Ti(0.47)O3, Si3N4-1, Si3N4-2, Si3N4-3, SiO2, SrTiO3, Ta2O5, 
Ta2O5-2, TiO2, Y2O3, ZnO, ZnO-2, ZrO2.  На основе этих расчетов были выбраны оптимальные 
материалы и их толщины для создания самосовмещенного селектора для матриц резистивной па-
мяти. 

Данная работа поддержана грантом РФФИ № 19-29-03035 мк. 

 
Рис.1. Расчетная ВАХ элемента резистивной памяти с различными толщинами диэлектриков. 
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Синтез оксида галлия взаимодействием галлия с кислородом в плазме 
И.О. Прохоров, Л.А. Мочалов, А.А. Логунов, В.Р. Майерова 

Нижегородский государственный технический университет им. Р.Е. Алексеева 

В настоящее время разработка фундаментальных научных и технологических основ полу-
чения современных широкозонных полупроводниковых материалов на основе оксида галлия явля-
ется одной из наиболее востребованных и перспективных задач [1]. Фундаментальные свойства 
слоев Ga2O3, легированных различными допирующими элементами, также еще не до конца изу-
чены и не совсем понятны с точки зрения фундаментальной науки. Поэтому, эта тема также пред-
ставляет собой интересную как научную задачу, так и прикладную задачу.  В данном докладе пред-
ставлен специально разработанный принципиально новый метод плазмохимического осаждения из 
газовой фазы (PECVD) [2, 3] для синтеза тонких пленок и роста эпитаксиальных слоев Ga2O3 из 
элементарного высокочистого Ga в сложных газовых плазмообразующих смесях типа (аргон-кис-
лород-галоген), (аргон-кислород) и (водород-кислород). Данный метод позволяет избегать сложных 
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металлорганических реакций, обычно используемых в традиционных CVD-процессах, для дости-
жения высокого качества материала с точки зрения наилучшей чистоты и, в конечном итоге, более 
высокой структурной однородности. Предлагаемый технологический подход является экономиче-
ски эффективным и масштабируемым. Схема установки представлена на рисунке 1.  

Металлический галлий загружали в трубчатые печи, оснащенные внешними нагреватель-
ными элементами и термопарами для контроля температуры. В качестве плазмообразующих газов 
использовали аргон, кислород и водород высокой чистоты. Система подачи позволяла с высокой 
точностью регулировать состав газовой смеси. Для определения качественного состава газовой 
фазы в реакторе использовался эмиссионный спектрометр, позволяющий получать информацию о 
процессе в режиме реального времени.  Полученный материал был охарактеризован различными 
аналитическими способами, в том числе методами атомно-силовой микроскопии, рентгенострук-
турного и рентгенофазового анализа. Данные методы подтвердили высокое качество материала. 

 
Рис. 1. Принципиальная схема плазмохимической установки синтеза Ga2O3 
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Выбор архитектуры нейронной сети для решение обратной задачи фотолитографии 
формализмами нейронных сетей 

А.А Карманов1,2, Г.С Теплов1,2, А.В.Кузовков2 
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2АО «НИИМЭ» 

На сегодняшний день, одним из ключевых факторов, ограничивающих рост, является пере-
ход процесса литографии на масштаб нанометров [1]. За последние 30 лет технология литографии 
претерпела множество революций, начиная c Scanning Probe Lithography(SPL) и заканчивая Extreme 
Ultra Violet (EUV) [2] [3]. Уменьшение топологической нормы привело к негативному влиянию эф-
фектов оптической близости, которая заключается в том, что конечный результат печати может 
сильно отличаться от изначальной маски. Для борьбы с этой проблемой используются различные 
подходы, например, Optical Proximity Correction(OPC) [4]. Другим важным подходом является 
Inverse Lithography Technology(ILT) [5]. Современные исследования в области алгоритмов ILT и 
OPC рассматривают применение алгоритмов машинного обучения к этим задачам. Это обусловлено 
большой вычислительной сложностью классических алгоритмов. В то время, как использование ма-
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шинного обучения может в разы сократить время моделирования фотошаблона или конечной топо-
логии. Одним из подходов, применяемых современными исследователями при моделировании яв-
ляется использование Generative Adversarial Networks(GAN) [6]. Суть этой архитектуры заключа-
ется в том, что две нейронных сети (Generator и Discriminator) соревнуются друг с другом для до-
стижения наилучшего результата. Позднее, другой группой учёных была представлена DCGAN ар-
хитектура [7]. В DCGAN в качестве Generator сети используется глубокая свёрточная сеть, адапти-
рованная для генерации изображений, а в качестве Discriminator используют глубокую свёрточную 
сеть, способную отличать реальное изображение от сгенерированного. Этот подход оказывается 
очень эффективным для решения проблемы близостных эффектов в литографии. Одной из самых 
прорывных работ в этой области является LithoGAN [8]. Группа исследователей применила архи-
тектуру DCGAN к задаче OPC и добилась внушительных результатов, ускорив вычисления в ~1800 
раз по сравнению с классическим подходом и более, чем в 190 раз по сравнению с предшествую-
щими им попыткам применения алгоритмов машинного обучения. Та же технология была приме-
нена к задаче ILT в [9]. В [10] группа исследователей применила смешанный подход к решению 
задачи моделирования, предобучив нейросеть на обратной задаче, а после, применив GAN-OPC, 
добилась точности в 98% на моделировании простых элементов. 

 В качестве потенциально успешного решения мы предлагаем следующую архитектуру 
сети: в качестве основной структуры используется DCGAN, в качестве генератора используется U-
net [12], а в качестве дискриминатора –свёрточная сеть, изображённая на рис.1, выполненном с ис-
пользованием [13].  

Обучающая выборка, на наш взгляд, должна иметь структуру, изображённую на рис.2. А 
именно: 10000 пар изображений, размером 256x256 пикселей. Шаг сетки – 5 нм. Рисунок маски 
должен быть разбит на 2 канала: в первом – целевой резист, во втором – элементы SRAF. 

В качестве метрики качества предлагается использовать 𝐿# и IoU метрики. 

 
Рис.1. Предлагаемое устройство дискриминатора 

 
Рис.2. Требования к выборке 
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Атомистическое моделирование образования сажевых наночастиц в ходе пиролиза 
ароматических углеводородов 

Д.О. Потапов1,2, Н.Д. Орехов1,2 
1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

2Объединённый институт высоких температур РАН 

Понимание механизма образования сажи является ключевым моментом в улучшении энер-
гетической эффективности двигателей и уменьшении вредных выбросов горения. Сажевые частицы 
являются одним из источников образования парникового эффекта и изменения климата [1], а также 
оказывают негативное влияние на здоровье человека.  Известно, что образование сажи при пиролизе 
углеводородного топлива проходит через промежуточный этап образования полициклических аро-
матических углеводородов (ПАУ), однако морфология сажевых наночастиц на ранних этапах обра-
зования и механизм их кластеризации точно не известны [2]. 

В работе исследуется методом молекулярной динамики процесс кластеризации сажевых ча-
стиц из молекул ПАУ при температурах 2000-2500 К, рассматриваются физические свойства и стро-
ение образующихся углеродных нанокластеров. Для анализа возможных продуктов термической 
сублимации сажевой частицы предлагается алгоритм разбиения частицы на подкластеры. 

Была показано, что при увеличении температуры образования уменьшается число атомов 
водорода относительно атомов углерода в сажевой частице (H/C ratio). Также было показано, что 
доля вклада ковалентного взаимодействия в стабильность частицы тем больше, чем выше темпера-
тура формирования структуры.   

   
                                                         а)                                                                   б) 

 
Рис. 1. Пример структуры углеродной частицы образующейся при T = 2250 К (а), результаты ра-

боты алгоритма разбиения (б). 
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УДК 546.723 

Влияние конформации лиганда на стабилизацию спинового состояния Fe(III)  
в спин-кроссовер комплексе [Fe(Sal2trien)]+ 

М.А. Благов1,2, B.Б. Крапивин1, Н.Г. Спицына1 
1Институт проблем химической физики РАН 

2МГУ им. М.В. Ломоносова 

Комплексы Fe(III) с основаниями Шиффа saltrien-типа (продукт конденсации триэтилентет-
рамина и соответствующего R-салицилальдегида) с координацией N4O2 хорошо зарекомендовали 
себя в качестве спин-переходных соединений. Впервые спин-кроссовер переход (СКП) 
(S=5/2↔S=1/2) близкий к комнатным температурам на основе данных соединений был продемон-
стрирован в 1976 году. С тех пор данный класс соединений стал идеальным объектом для изучения 
СКП [1].  

При анализе Кембриджского банка структурных данных (КБСД) было замечено, что ком-
плекс [Fe(Sal2-trien)]+ (1) существует в различных конформациях, отличающихся друг от друга ори-
ентацией этиленовых групп (−CH2−CH2−) (рис. 1). В данной работе впервые установлено, что кон-
формация лиганда напрямую связана с высокоспиновым (ВС, S=5/2) или низкоспиновым (НС, 
S=1/2) состоянием Fe(III) в комплексе. Для определения и классификации возможных конформаций 
лиганда в катионе (1), мы предлагаем рассматривать три пятичленных цикла: два Fe(Nim)2(CH2)2 и 
один Fe(NamH)2(CH2)2. (рис. 1) В каждом цикле этиленовая группа (−C1H2−C2H2−) имеет две возмож-
ные ориентации: С1 выше С2 относительно плоскости N-Fe-N (+) или С1 ниже С2 (-). Нумерация 
атомов углерода в цикле определяется движением против часовой стрелки начиная с атома Fe. 
Число возможных вариантов ориентации −CH2−CH2− в (1) с учетом повторений равно 23=8. В дан-
ной работе классификация по изомерии этиленовых групп приведена для L-формы [2].  

В ходе квантово-химических расчетов (B3LYP/6-311++G(d,p)) в программном пакете Gauss-
ian 09  было найдено 6 энергетических состояний (1) с различной ориентацией −CH2−CH2− (рис. 1, 
2). Конформации были разделены на 3 класса: I (все три цикла имеют одинаковый знак), II (знак 
среднего цикла Fe(NamH)2(CH2)2 отличается от знака крайних циклов), III (один крайний цикл и два 
оставшихся различаются по знаку между собой) (рис. 1).  

Полученное распределение по изомерии этиленовых групп из КБСД для структур с (1) (рис. 
2) в целом согласуется с энергетической диаграммой конформаций для ВС и НС состояний (рис.1). 
Так НС состояние катиона (1) в рассмотренных структурах реализуется только в конформации II(− 
+ −). Согласно квантово-химическим расчетам, она является наиболее энергетически выгодной и 
отстоит от ближайшей конформации на 8 кДж/моль (рис. 1). ВС состояние в рассмотренных струк-
турах существует в конформациях I(+ + +), I(− − −) и III(+ + −). Расчеты подтверждают термодина-
мическую выгодность и близость по энергии (до 4  кДж/моль) данных состояний. Реализация той 
или иной конформации определяется особенностями кристаллической структуры. Стоит отметить, 
что наиболее часто спиновый кроссовер сопровождается переходом между II(− + −) (НС)↔I(− − −) 
(ВС) конформерами. В структуре соли [Fe(Sal2trien)]BPh4∙acetone при комнатной температуре (доля 
ВС фракции ~40%) одна из этиленовых групп находится в плоскости цикла Nam–Fe–Nim (0 + −).  

Анализ молекулярных орбиталей для конформеров (1) показал, что изменение конформации 
этиленовых групп сопровождается увеличением σ-связывания лиганда для НС состояния и увели-
чением π-связывания лиганда для ВС состояния.  

Работа выполнена по теме Государственного задания, № гос. регистрации АААА-А19-
119092390079-8. При выполнении работы использовалась приборная база вычислительного центра 
ИПХФ РАН. 
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Рис. 1. Схема ориентации этиленовых групп (−CH2−CH2−) в спин-кроссовер комплексе saltrien-
типа (слева). Полные относительные энергии (Erel) для конформеров (1) в ВС (посередине) и НС 

(справа) состояниях. 

Рис. 2. Распределение конформеров (1) в КБСД в ВС (наклонная штриховка) и НС (квадратная 
штриховка) состояниях (слева). Оптимизированные структуры конформеров (1) (справа). 
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УДК 536.912 

Денатурация белка при различных температурах 
А.А. Бутюгина, А.В. Комолкин 

Санкт-Петербургский государственный университет 

Белки - высокомолекулярные органические вещества, состоящие из соединённых пептид-
ной связью в цепочку аминокислот. Несмотря на то, что в живых организмах несколько молекул 
белков образуют сложные комплексы, в последнее время особое внимание уделяется минибелкам, 
так как на их примере можно изучить свойства больших систем молекул с меньшими энергетиче-
скими затратами. Цель данной работы - исследовать устойчивость белка 1L2Y в водном растворе 
при нагревании до высоких температур методом молекулярной динамики. Данный минибелок был 
выбран, так как имеет небольшой размер, то есть требуется небольшое количество времени для мо-
делирования системы, но при этом он отображает вторичные структурные элементы, такие как α-
спирали и β-листы.  
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Координаты атомов были скачаны с сайта wwpdb.org (Protein Data Bank) и по этим коорди-
натам создана модель одной молекулы 1L2Y в свободно распространяемой программе Jmol. Моде-
лирование выполнялось в потенциалах OPLS-AA (Optimized potentials for liquid simulation— all 
atoms) [1] в программе AKMD, с ее помощью была создана и уравновешена система, содержащая 
молекулу белка 1L2Y и 1989 молекул воды модели SPC/E. Полученный водный раствор был про-
моделирован в течении 10 нс при температуре 310 К, 14 нс при 390 K и 135 нс при температуре 440 
К в ансамбле NpT. 

При обработке результатов моделирования интересовал процесс денатурация белка 1L2Y.В 
качестве числовой характеристики процесса денатурации использовалось количество водородных 
связей в молекуле. Была рассмотрена зависимость количества водородных связей от времени моде-
лирования (рис. 1). Можно заметить, при увеличении температуры с 310 К (с 0 до 9,8 нс) до 390 К 
(с 9,8 до 24 нс) значение количества водородных в молекуле увеличилось, то есть молекула перешла 
в более выгодную конформацию. Однако температура системы еще не достаточна для разрывания 
водородных связей и белок остается стабильным. При нагреве до высокой температуры 440 К и 
долгом моделировании (с 24 нс до 159 нс), прослеживается тенденция к сильному уменьшению ко-
личества водородных связей. К концу моделирования количество водородных связей в молекуле 
белка опустилось до 2, значит, белок полностью денатурировал. Значение количества водородных 
связей флуктуирует, потому что некоторые водородные связи нестабильны, они периодически раз-
рываются и вновь создаются. Для того, чтобы визуально уменьшить резкие изменения, сгладили 
предыдущий график с помощью метода скользящего среднего (рис. 2). 

Также было изучено строение альфа спирали в молекуле 1L2Y при различных температурах. 
При 310 К водородной связи соединяющие витки альфа спирали не разрушаются и белок остается 
стабильным остается стабильным. При 390 К энергии системы еще не хватает, чтобы разорвать 
внутримолекулярные водородные связи и при высокой температуре - 440 К- водородные связи, ко-
торые выделены красным цветом  (рис. 3),  в спирали разрываются и белок полностью денатурирует. 

 
Рис. 1. Зависимость количества водородных связей в молекуле белка от времени моделирования 

  
Рис. 2. Сглаженный с помощью метода скользящей средней график зависимости количества водо-

родных связей в молекуле белка от времени моделирования 
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Рис. 3. Строение альфа спирали при температуре 440 К  

в момент моделирования 23,8 нс (а) и 149,6 нс (б)  
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Диффузия в многокомпонентных системах 
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1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет)  
2Всероссийский научно-исследовательский институт автоматики им. Н.Л. Духова 

Стали широко используется в промышленности в качестве конструкционных материалов. 
Изменение свойств стали со временем определяется диффузионными процессами. Образование фа-
зовых выделений, образование сегрегаций, гомогенизация сплавов являются диффузионно-контро-
лируемыми процессами. 

Для описания диффузионных процессов с участием примеси используется коэффициент 

диффузии . Общепринятой формулой для расчета  является (при вакансионном механизме): 

  (4)  

- коэффициент корреляции, - расстояние между ближайшими узлами решетки, -мик-

роскопическая частота скачков, - вероятность обнаружения вакансии среди ближайших соседей 

атома примеси, - концентрация вакансий, -энергия связи атома растворенного вещества 
с вакансией [1]. Данная формула предложена для низких концентраций примесных атомов и для 
низких энергий связей между атомами примеси и вакансией. В работе исследуется возможность 
использования данной формулы для сталей, которые являются типичным примером многокомпо-
нентных систем. 

В докладе предложено обобщение на случай диффузии примеси в многокомпонентной 
системе путем модификации стандартной пятичастотной модели [2, 3]. Для проверки модификации 
произведено сопоставление результатов вычислений по аналитической модели и расчетов методом 
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кинетического Монте-Карло (КМК). Также, путем расчетов методом КМК произведен анализ при-

менимости  из выражения (1) для различных концентраций примеси, энергий связей между ато-
мами примеси и между атомом примеси и вакансией.  

В результате работы показана неприменимость стандартной пятичастотной модели для рас-

чета  в многокомпонентной системе. Модификация модели позволяет качественно оценить изме-

нение в многокомпонентной системе, но количественная оценка не согласуется с результатами 

расчетов методом КМК. Далее, продемонстрирована зависимость  от концентрации атомов при-
меси и энергий связей между компонентами системы, что означает необходимость уточнения ана-

литического выражения  (1)  с учетом данных зависимостей. 
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А.С. Антропов1,2, В.В. Стегайлов1,2 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет)  
2Объединённый институт высоких температур РАН 

Расчет выхода газовых продуктов деления из ядерного топлива в процессе его эксплуатации 
является одной из важнейших подзадач для построения комплексных численных моделей ядерных 
реакторов. Наиболее интересным видом топлива является диоксид урана.  Однако существующие 
на данный момент теоретические модели диффузии пузырей не могут в полной мере описать как 
эксперименты по броуновскому движению пузырей, так и интегральный выход газа из использо-
ванного топлива в процессе отжига [1].  

В работе методами классической молекулярной динамики моделируется диффузия ксено-
новых пузырей нанометровых размеров в диоксиде урана. Используются как равновесный метод 
моделирования броуновского движения, так и неравновесный метод движения пузыря в градиенте 
давления [2]. Также рассчитывается коэффициент поверхностной самодиффузии урана в диоксиде. 
При этом моделируется как внутренний («intrinsic») коэффициент самодиффузии, так и связанный 
с массопереносом. Последний способ дает возможность сопоставить результаты моделирования с 
экспериментальными данными.  

В результате моделирования найдена предельная концентрация ксенона в пузырях. Рассчи-
тана зависимость коэффициента диффузии пузырей от концентрации ксенона. Результаты сопостав-
лены с двумя существующими теориями диффузии пузырей. Определено влияние газа на коэффи-
циент поверхностной самодиффузии. 

Работа проведена при поддержке Российского фонда фундаментальных исследований 
(грант #18-08-01495). 
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Рис.1 Смещения атомов урана в диоксиде вблизи пузырька из 

 36 атомов ксенона при температуре 2600К за 2.5 нс. 
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Биологические мембраны – важнейшие клеточные структуры, ведь они выполняют такие 
функции, как барьерная, механическая, рецепторная, транспортная, ферментативная и другие. Это 
обуславливает актуальность их изучения. Биологические мембраны, как правило – это липидный 
бислой, основными компонентами которого являются фосфолипиды и белки. В биологических мем-
бранах наиболее распространены такие классы фосфолипидов, как фосфатидилэтаноламины, фос-
фатидилхолины, фосфатидилинозитолы и фосфатидилсерины [1]. 

Среди органелл клеток митохондрии выделяются своей вовлеченностью в синтез АТФ при 
окислении органических соединений, что позволяет клетке эффективно запасать энергию [2]. Также 
митохондрии участвуют в процессе апоптоза - регулируемой запрограммированной клеточной ги-
бели. Митохондрии сформированы двумя мембранами – внутренней и внешней, которые построены 
из ассоциированных с белками фосфолипидных бислоев [3]. На данный момент известно, что нару-
шения в регуляции процесса апоптоза связаны с различными заболеваниями. Такие заболевания, 
как дегенерация сетчатки [4], церебральная ишемия у пожилых людей [5], отторжение трансплан-
тата [6], удушье новорожденных [7], болезнь Альцгеймера [8] и некоторые другие нейродегенера-
тивные заболевания, связаны с чрезмерной апоптотической активностью. Известно, что при онко-
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логических процессах в раковых клетках наблюдается подавление апоптоза [9, 10]. Участие мито-
хондрий в процессе апоптоза заключается в том, что апоптогенные белки проникают из межмебран-
ного пространства митохондрий в цитозоль, что возможно только при разрушении митохондриаль-
ных мембран или же при открытии водопроницаемых каналов во внутренней мембране митохон-
дрии [11]. Образование пор в митохондриальных мембранах происходит в том числе и за счет акти-
вации перекисного окисления липидов, которое может катализироваться цитохромом c в составе 
комплекса с кардиолипином: показано, что такое перекисное окисление приводит к запуску 
апоптоза [12]. Описанный процесс активно изучается [13, 14], однако его молекулярные механизмы 
на данный момент остаются не до конца раскрытыми. 

В нашей работе перед нами стояла задача изучить подвижность фосфолипидов внутренней 
мембраны митохондрий на основе модели сходного с ней по составу липидного бислоя (37,0 % фос-
фатидилэтаноламина, 26,5 % фосфатидилхолина, 25,4 % кардиолипина и 4,5 % фосфатидилинози-
тола [15]) с помощью моделирования его молекулярной динамики. Для моделирования молекуляр-
ной динамики использовался программный пакет AMBER [16] c CUDA-версией pmemd [17]. Для 
построения исходной модели использовался сервис CHARMM-GUI [18]. 

Полученная модель бислоя является стабильной структурой, не имеет пор и непроницаема 
для растворителя. Расчеты RMSF показали, что подвижность атомов кислорода гидрофильной части 
липидных молекул практически не отличается от подвижности атомов углерода их гидрофобных 
частей. В то же время подвижность различных фосфолипидов значительно отличается. 

Полученные при исследовании молекулярной динамики данной модели результаты могут 
быть использованы для изучения процесса взаимодействия цитохрома с как в растворенном виде, 
так и в составе комплекса с кардиолипином, с липидной компонентой внутренней мембраны мито-
хондрий. 

Работа выполнена при поддержке гранта РНФ № 19-14-00244 
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Высокая термостойкость углеродных материалов и композитов на их основе обусловила их 
широкое распространение в авиационной, ракетно-космической и атомной технике. Однако, не-
смотря на столь существенное прикладное значение, поведение фазовой диаграммы углерода в об-
ласти высоких температур, в особенности вблизи кривых плавления, остается крайне дискуссион-
ным вопросом. Современные экспериментальные методы исследований не позволяют стабилизиро-
вать жидкую фазу углерода на временах, превышающих микросекунду, что затрудняет исследова-
ние ее равновесных свойств. В этой связи, для решения данной задачи представляется крайне акту-
альным использование методов атомистического моделирования, которые в настоящее время уже 
достигли необходимого уровня предсказательных способностей. 

Благодаря произошедшей в минувшие несколько лет бурной интеграции методов машин-
ного обучения в сферу атомистического моделирования, исследователям стало доступно проведе-
ние масштабных молекулярно-динамических расчетов, обладающих точностью квантово-химиче-
ских методов. Углерод, который из-за огромного количества возможных аллотропных модифика-
ций всегда являлся крайне сложным объектом для классических молекулярно-динамических потен-
циалов, представляется одним из наиболее любопытных веществ для применения таких подходов.  
В данном докладе, в рамках развития тематики предыдущих работ [1][2][3], авторами исследуются 
структурные и теплофизические свойства жидкого и аморфного углерода в диапазоне температур 
3000-6000 К и проводится анализ наличия возможных фазовых переходов между разными фазами 
жидкого углерода. 

Расчеты проводятся с использованием как традиционных многочастичных межатомных по-
тенциалов, так и новейших разработок в области молекулярно-динамических потенциалов на ос-
нове машинного обучения для углерода – GAP-16 и GAP-20 [4][5]. 

 
Рис. 1. Атомистическая структура жидкого углерода при Т=6000 К и давлении: 1 ГПа (а), 2ГПа (б). 

Зеленые сферы обозначают sp2-гибридизованные атомы, бежевые – sp-гибридизованные. 
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Исследование механизма роста сажевых частиц до сих пор представляет значительный ин-
терес. Экспериментальные данные позволяют получить лишь выросшие структуры или же про-
дукты декомпозиции сажевых частиц, однако оставляют неясными промежуточные процессы при 
формировании наноструктур [1,2]. Одним из методов изучения процессов роста сажевых структур 
является изучение столкновений между молекулами в различных условиях [2]. В данной работе 
представлены результаты MD расчёта с потенциалом ReaxFF для зрелых сажевых структур, проме-
жуточных структур (рис. 1) и графенового листа, бомбардируемых молекулами коронена. Была по-
лучена статистика по таким столкновениям при разном относительном расположении объектов при 
температурах от 2000К до 3000К. Были проанализированы энергетические профили столкновений, 
рассчитана доля эффективных столкновений и средняя продолжительность столкновения, исследо-
вано влияние локальной структуры частицы на эти параметры в разных температурных режимах.  

 
Рис.1 Налет молекулы коронена на промежуточную полиароматическую структуру, 

 полученную при температуре 2250К. 
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Неидеальная плазма и разогретое плотное вещество интенсивно исследуются во всем мире 
как экспериментально, так и теоретически. Большую трудность для изучения этих сред представ-
ляет неидеальность, которая не позволяет применять существующие теоретические модели твер-
дого тела, жидкости, идеального газа и плазмы. Помимо этого, вещество в данных условиях, как 
правило, является частично ионизованным, что порождает необходимость учитывать как свободные 
заряды (электроны и ионы), так и их связанные состояния (атомы и молекулы). Кроме того, вне 
зависимости от способа создания состояние разогретого плотного вещества в большинстве случаев 
является неравновесным, поэтому особое значение имеет исследование релаксационных процессов 
[1].  

Наиболее распространенными методами атомистического моделирования, позволяющими 
учитывать квантовые эффекты межчастичного взаимодействия, являются методы, основанные на 
теории функционала плотности (DFT, DFT-MD) [2] и метод Монте-Карло в терминах интегралов по 
траекториям (PIMC) [3,4]. Методы DFT применимы для низких температур (ниже 10^4 К), в то 
время как PIMC используется в основном для высоких температур. Оба этих метода предъявляют 
высокие требования к вычислительным ресурсам и соответственно требуют больших объемов вы-
числений для получения статистически достоверных данных. При этом методы DFT-MD и PIMC не 
моделирую напрямую динамику электронной подсистемы, что необходимо для точного описания 
неравновесных процессов. Численные методы, требующие меньших вычислительных затрат, поз-
воляющие моделировать динамику электронной подсистемы и способные учитывать квантовые эф-
фекты в моделируемом веществе, могут быть альтернативой традиционным методам DFT и PIMC. 
В качестве такого метода в настоящей работе предлагается метод молекулярной динамики с волно-
выми пакетами (МДВП) [5,6].  

Метод МДВП предполагает в своей основе получение квантово-механических средних от 
различных наблюдаемых величин вдоль траектории некоторой параметризованной волновой функ-
ции системы, зависящей от времени. Существуют несколько вариаций метода: без антисимметри-
зации волновой функции (приближение Хартри), с антисимметризацией волновых пакетов для элек-
тронов с одинаковым спином (Unrestricted Hartree–Fock) и метод Electron Force Field (eFF), основан-
ный на приближенном учете обменного взаимодействия. Значимым отличием упомянутого семей-
ства методов от DFT и PIMC является возможность моделирования динамики электронов, что поз-
воляет рассматривать неравновесные процессы в веществе. Так же метод МДВП обладает меньшей 
асимптотической сложностью (приближение Хартри и eFF) в сравнении с DFT и PIMC, но имеет 
проблемы с описанием связанных состояний и корреляционных эффектов. Выбор приближения с 
антисимметризованной волновой функцией позволяет повысить точность расчета и корректно опи-
сывать связанные состояния, но ценой увеличения сложности расчета.   

В качестве альтернативы методу МДВП с антисимметризацией в данной работе предложен 
гибридный метод МДВП с использованием теории функционала плотности (МДВП-ФП), в котором 
кинетическая энергия и электростатические вклады в энергию взаимодействия рассчитываются ме-
тодом МДВП, а обменно-корреляционная энергия и ее производные рассчитываются на простран-
ственной сетке с использованием функционалов DFT.  

В методе динамики волновых пакетов волновая функция частицы (электрона в плазме) пред-
ставляется в простом аналитическом виде, зависящем от нескольких параметров. Многочастичная 
волновая функция для системы взаимодействующих фермионов составляется из одночастичных 
членов в форме Хартри или Хартри-Фока в зависимости от требуемого описания обменных эффек-
тов и подставляется в вариационную форму для нестационарного уравнения Шредингера. Далее 
решение нестационарного уравнения Шредингера заменяется численным решением уравнений дви-
жения для динамических переменных – параметров волновых пакетов всех частиц. В качестве обоб-
щенных сил в такой динамической системе выступают производные от квантовых средних значений 
матричных элементов гамильтониана по динамическим переменным, а объем фазового простран-
ства в каждой точке фазовой траектории определяется матрицей нормировки. Минимизация гамиль-
тониана системы с использованием волновой функции в представлении Хартри во внешнем потен-
циале приводит к одноэлектронной задаче в приближении среднего поля.   

В теории функционала плотности внешний потенциал определяется обменно-корреляцион-
ным функционалом, а полная энергия системы находится как сумма собственных значений энергии 
системы за вычетом самодействия. Путем минимизации полной энергии системы теория функцио-
нала плотности позволяет получить равновесное распределение электронной плотности и ряд иных 
равновесных характеристик вещества. В процессе минимизации обменно-корреляционная энергия 
рассчитывается только исходя из функционала от электронной плотности (приближение локальной 
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электронной плотности – LDA) и ее градиента (GGA, гибридные функционалы). При этом в боль-
шинстве функционалов на электронную плотности не накладывается ограничений, связанных с ис-
пользованием только основного квантового состояния. Это позволяет добавить расчет обменно-кор-
реляционного взаимодействия в метод МДВП в представлении Хартри. Получаемый метод МДВП-
ФП приобретает дополнительное слагаемое к гамильтониану системы, значения которого рассчи-
тываются путем интегрирования обменно-корреляционного функционала от электронной плотно-
сти по пространственной сетке с поправками к кинетической и потенциальной энергиям.  

Вычисление обменно-корреляционной энергии требует значительных вычислительных ре-
сурсов, так как появляется необходимость выполнять интегрирование функции по пространствен-
ной сетке с достаточно мелким шагом. Таким образом возникает необходимость в распараллелива-
нии предложенного метода, для создания эффективного численного алгоритма.   

Подобные задачи, с высокой эффективностью, могут быть решены с использованием гра-
фических ускорителей (GPU), которые на сегодняшний день активно используются в различных 
гибридных вычислительных системах, и существенно превышают производительность традицион-
ных вычислительных устройств.  

Используя вышеописанный подход, нами был сформулирован и реализован численный ме-
тод МДВП-ФП, адаптированный для выполнения как на обычных процессорах, так и на графиче-
ских ускорителях. Помимо этого, также реализованный метод позволяет использование суперком-
пьютеров с графическими ускорителями в вычислительных узлах для моделирования больших си-
стем. Для возможности использования метода широкой аудиторией исследователей разработанный 
метод добавлен в существующий и активно используемый пакет атомистического моделирования 
Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS).  

Предложенный метод был применен для моделирования водородной плазмы при темпера-
турах от 5 000К до 100 000К и плотностях 10^(20) - 10^(25) см^(-3) для построения уравнения со-
стояния водородной плазмы. 
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Процесс роста пор в полимерных системах зависит от подвижности полимерных макромо-
лекул и их способности распутываться. Свойства полимерных цепей, находящихся в контакте с по-
верхностью наноразмерного наполнителя, неизбежно отличаются от свойств чистого полимера. 
Протяженные нановключения, воздействуя на подвижность молекул полимера, создают дополни-
тельные топологические ограничения. 

В рамках метода молекулярной динамики исследуется структура полимерного нанокомпо-
зита на примере модельной системы полиэтиленовой матрицы с углеродными нанотрубками. В ходе 
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одноосного деформирования исследуется эволюция объема и числа пор, а с помощью методики 
расчета примитивного пути [1] анализируется изменение топологии зацеплений полимерных цепо-
чек как для случая чистого полиэтилена, так и для нанокомпозита (рисунок 1). Продемонстриро-
вано, что наличие наночастиц замедляет процесс распутывания зацеплений между полимерными 
цепочками и ускоряет рост нанопор. На основе полученных данных делается попытка связать 
наблюдаемые изменения в упругих свойствах и динамике образования пор [2], возникающие при 
добавлении наночастиц, с процессом распутывания межцепочечных зацеплений. 

 
Рис. 1. Иллюстрации примитивного пути и нанопор в нанокомпозите. 
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электролита на сольватационные механизмы 

В.В. Данилова1,2, С.В. Павлов2,3, С.А. Кисленко1,2 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет)  
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Целью данной работы является исследование влияния ионной жидкости в составе электро-
лита на гетерогенные процессы в контексте апротонных Li-O2 аккумуляторов. Такие аккумуляторы 
рассматриваются научным сообществом как одна из перспективных альтернатив коммерчески 
успешным сегодня Li-ионным батареям, в виду их высокой теоретической удельной энергоёмкости. 
В ряде недавних работ отмечаются уникальные характеристики ионных жидкостей в качестве элек-
тролитов, обладающих высокой анодной стабильностью, высокой растворимостью кислорода, по-
ниженным потенциалом разложения Li2O2 [1]. Открытым остаётся вопрос о механизмах действия 
ионных жидкостей в таких системах, которые могут быть установлены в рамках компьютерного 
моделирования. Одной из гипотез, при этом, является гипотеза о сольватационной природе дей-
ствия ионной жидкости. Работа предполагает исследования сольватационных свойств ионной жид-
кости Pyr14TFSI в составе электролита на основе диметоксиэтана (DME) по отношению к ряду 
ионов, участвующих как в реакции восстановления кислорода, так и в паразитных процессах. 

В процессе выполнения работы был произведён анализ современного состояния литературы 
в этой области. Обнаружено, что тема влияния ионной жидкости в составе электролитов для апро-
тонных металл-воздушных аккумуляторов актуальна. При этом наблюдается сравнительно неболь-
шое количество экспериментальных работ на эту тему на фоне почти полного отсутствия расчётных 
работ. Наиболее исследованной экспериментально в этом контексте ионной жидкостью является 
Pyr14TFSI [2], в связи с чем было решено использовать её в расчетах. 

Кроме того, в качестве начального шага на пути выполнения проекта исследовалась струк-
тура сольватных оболочек вокруг Li+ и O2

- в диметоксиэтане (DME). Моделирование производилось 
с помощью метода классической молекулярной динамики, имплементированного в программный 
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пакет Gromacs. Для описания межчастичного взаимодействия для всех молекул использовалось 
полноатомное силовое поле OPLS-AA. 

Работа выполнена при финансовой поддержке гранта РФФИ №20-33-90218. 
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Пылевая плазма представляет собой ионизированную среду, содержащую частицы конден-
сированного вещества микронных размеров. Вследствие установления потоков ионов и электронов 
из плазмы на поверхность пылевых частиц, последние приобретают значительный электрический 
заряд (до 104 элементарных зарядов) и образуют дополнительную заряженную компоненту плазмы 
[1]. Системы, состоящие из заряженных пылевых частиц, обладают рядом интересных для исследо-
вателей свойств. Среди них можно выделить способность к самоорганизации и доступность плаз-
менно-пылевых структур для прямого наблюдения.  

Экспериментальные плазменно-пылевые структуры в первом приближении описываются 
как системы частиц, взаимодействующих по экранированному кулоновскому потенциалу. Удержа-
ние таких частиц от разлета обеспечивается с помощью электростатической ловушки. Согласно ра-
боте [2], такие системы принципиально неоднородны с точки зрения, как структурных, так и дина-
мических параметров: межчастичного расстояния, а также параметров неидеальности и Линде-
манна. Вопрос неоднородности динамических свойств систем частиц, взаимодействующих по экра-
нированному кулоновскому потенциалу в параболической ловушке все еще не исследован в полной 
мере и вызывает огромный интерес. В данной работе проводится рассмотрение частного случая та-
кой системы, а именно квазидвумерной системы одноименных зарядов в параболической электро-
статической ловушке, называемой плазменно-пылевым монослоем.  

Для исследования монослоя применяется метод численного решения уравнений движения, 
аналогичный методу молекулярной динамики. Моделирование системы производится с помощью 
потенциала экранированного взаимодействия Кулона 𝑉(𝑟%7) =

*.

6/0
⋅ 𝑒@6/0/M в параболической элек-

тростатической ловушке 𝑈(𝑑%) = 0,5 ⋅ 𝛼𝑞𝑑%#, где 𝑞 — заряд частицы, 𝑟%7 — расстояние между части-
цами 𝑖 и 𝑗, 𝑑% — расстояние от центра системы до частицы 𝑖, 𝜆 — параметр экранирования, 𝛼 — 
параметр ловушки, определяемый амбиполярной диффузией, радиальным термофорезом и формой 
электрода [3]. Для изучения колебательных характеристик моделируются структуры, содержащие 
от сотен до десятков тысяч частиц.  

В данной работе демонстрируется, что вследствие структурной неоднородности конечной 
системе присуща неоднородность всех колебательных свойств. Отдельно рассматриваются ампли-
туды, спектры и характерные частоты колебаний частиц, находящихся на разном расстоянии от цен-
тра. Обсуждается явление уменьшения характерной частоты колебаний частиц с увеличением их 
радиального расстояния. Ставится задача сравнения конечных и бесконечных структур с точки зре-
ния характерных частот, спектров и амплитуд колебаний. Для ее решения сравниваются однород-
ные с точки зрения межчастичного расстояния подсистемы конечных структур и бесконечные си-
стемы соответствующей подсистемам плотности. Получено удовлетворительное согласие результа-
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тов с экспериментом в работе [4] и аналитическими выводами в работе [2]. Проведенное исследо-
вание позволяет установить связь колебательных свойств в конечных и бесконечных структурах. 
Результаты работы важны для изучения фазовых переходов в плазменно-пылевых системах [5].  
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Работа посвящена разработке модели одномерной фильтрации двухкомпонентной смеси ал-
канов в пористой среде. Прикладная значимость заключается в исследовании течения газовых кон-
денсатов в естественных пористых средах. Добыча вещества из газоконденсатных месторождений 
осложнена закупориванием жидкой фазой в следствие нелинейных эффектов, обусловленных ком-
бинацией ретроградных свойств смеси и особенностей многофазной фильтрации. Газовый конден-
сат в основном состоит из алканов ряда C1-C20, т.е. ограничивается сверху бензиновыми и кероси-
новыми фракциями. Согласно термодинамике смесей, в двухфазном равновесии жидкая фаза насы-
щена тяжёлыми компонентами, газовая – лёгкими. В некоторый момент эксплуатации месторожде-
ния однофазное течение вблизи скважины становится двухфазным. При использовании традицион-
ных подходов добычи колоссальное количество жидкой фазы не удаётся извлечь. В то же время, 
данная фаза представляет наибольший интерес, поскольку содержит жидкие топлива повышенной, 
в сравнении с нефтями, чистоты. Таким образом, перед промышленностью стоит задача поиска но-
вых методов извлечения. 

Наша аналитическая модель основана на работе 2013 года [1]. Следуя данной работе, мы 
используем систему гидродинамических уравнений для компонентов смеси, приближение Дарси и 
обобщённое кубическое уравнение состояния [2]. Однако, наша модель содержит ряд существенных 
отличий. 

Во-первых, мы используем другие граничные условия, фиксируя количество смеси на вход-
ном участке и давление на выходном. Во-вторых, расчёт термодинамического равновесия мы про-
водим в свойственной данной задаче VT-постановке (объём и температура). Для этого мы исполь-
зуем алгоритм [3]. Сочетание этих двух отличий избавляет от необходимости переопределять гид-
родинамическую систему, вводя уравнение на давление, как это сделано в [1]. 

В работе приводятся результаты численных экспериментов. Главным из них является полу-
чение колебательного режима течения. Достигнутый результат качественно совпадает с экспери-
ментальным исследованием 2016 года [4], в котором обнаружен режим течения с незатухающими 
колебаниями абсолютного расхода. Наши результаты моделирования показывают, что колебания 
расхода связаны с образованием и выходом жидкой фазы повышенной концентрации. 

Работа выполнена при финансовой поддержке Российского научного фонда (проект 17-79-
20391). 
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Термин «плазменно-пылевой кристалл» широко используется для описания упорядоченных 
конечных систем макрочастиц в плазме газового разряда. Такие системы доступны для прямого 
наблюдения, фото- и видеосъемки и могут служить полигоном для проверки положений теорий 
конденсированного состояния и фазовых переходов. Несмотря на более чем 25 лет исследований, 
соответствующая лабораторным экспериментам фазовая диаграмма плазменно-пылевых систем не 
получена. Для описания фазовых переходов в первом приближении используются результаты, по-
лученные для бесконечной системы частиц Юкавы без учета конечных размеров лабораторных 
структур, эффекта аномального разогрева, характерного для пылевой плазмы. Этими особенно-
стями обусловлена мотивация данной работы. 

Рассмотрены двумерные и трехмерные конечные системы из макрочастиц, взаимодейству-
ющих по экранированному кулоновскому потенциалу в поле удерживающей параболической ло-
вушки. Учтен эффект аномального разогрева, выраженный в отрыве кинетической энергии макро-
частиц от кинетической энергии частиц фоновой среды [1]. На основании аналитических методов и 
моделирования показано, что такие системы принципиально неоднородны с точки зрения структур-
ных, динамических свойств и фазового состояния. Неоднородность их плотности приводит к неод-
нородным радиальным профилям амплитуды тепловых колебаний частиц, параметров Линдеманна 
и неидеальности [2]. Выявлено сильное влияние степени аномального разогрева на характер неод-
нородности структурных и динамических свойств [3]. Следовательно, параметры таких систем 
должны рассчитываться в локальном приближении, а не за счет усреднения по всей системе. 

Впервые продемонстрирована возможность протекания нескольких неоднородных сцена-
риев плавления в двумерных системах заряженных частиц в гармонической ловушке. Предсказаны 
три сценария сосуществования фаз в зависимости от величины аномальной кинетической энергии 
частиц в системе. Получено согласие теоретических результатов с экспериментальными данными 
по неоднородности пылевого монослоя в плазме тлеющего разряда постоянного тока. 

Работа была поддержана грантом Фонда развития теоретической физики и математики 
 «БАЗИС». 
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Методом молекулярной динамики исследуется поверхностное натяжение смеси углеводо-
родов. Поверхностное натяжение играет значительную роль при извлечении газа из пористой среды, 
поскольку оно может сильно увеличит давление в поре, что приведет к её закупориванию [1]. 

Создается двухфазная система, состоящая из жидкой пленки в центре моделируемой ячейки 
и окружающего её газа. Моделирование производится при постоянной температуре, равной 250 К. 
Смесь доводится до нужного давления, равного давлению насыщенного пара,  растяжением вдоль 
оси x, перпендикулярной поверхности пленки. Далее объём фиксируется, и проводится моделиро-
вание в течение 15 нс, во время которого происходит выход на равновесие и дальнейший расчет 
параметров. 

«Сырыми» данными, получаемыми в расчёте, являются усреднённые давления по каждой 
из осей и зависимости плотности и усредненного напряжения от координаты x (рис. 1). Дальнейшая 
обработка происходит через интегрирование зависимостей по формуле [2]:  

𝛾 =
1
2
� 𝑑𝑥�𝑃S(𝑥) − 𝑃T(𝑥)�,
UV

@V
 

где 𝛾 – поверхностное натяжение, 𝑃S(𝑥) = 𝑃$(𝑥) – давление, нормальное к межфазным по-
верхностям, 𝑃T(𝑥) = (𝑃W(𝑥) + 𝑃0(𝑥))/2 – давление, направленное вдоль межфазных поверхностей, 
равное среднему арифметическому давлений по осям y и z. Цифра 2 в знаменателе показывает ко-
личество поверхностей. Далее результаты сравниваются через с расчетом поверхностного натяже-
ния, полученного по формуле, являющейся преобразованной предыдущей формулой:   

𝛾 =
𝐿$
2
�〈𝑃$〉 −

�〈𝑃W〉 + 〈𝑃0〉 
2

¡, 

где 𝐿$ – длина моделируемой ячейки в направлении оси x, 〈𝑃$〉, 〈𝑃W〉, 〈𝑃0〉 – усредненные 
вдоль оси x давления в направлениях осей x, y и z.  

Производится сравнение с экспериментом [3], где получено значение поверхностного натя-
жения для этана при давлении насыщенного пара. Получено сходство по порядку величины. Веро-
ятная причина расхождения заключается в необходимости учесть дальнодействующие поправки к 
расчёту сил. 

Работа поддержана грантом РНФ-17-79-20391 

 
Рис. 1. Зависимость усредненного по времени давления, нормальное  

к межфазным поверхностям от координаты x. 
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Поиск сокристаллов CL-20 с помощью эволюционного алгоритма USPEX 
Д.М. Снитовец1, И.А. Круглов1,2 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет)  
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В настоящее время энергетические материалы играют важную роль во многих сферах: в во-
енной и горнодобывающей промышленности, при строительстве и запуске ракет. Одна из основных 
проблем при поиске новых энергетических материалов — снижение чувствительности с сохране-
нием высоких значений калорийности и скорости детонации. Решением этой проблемы может стать 
получение сокристаллов известных взрывчатых веществ [1]. 

В данной работе был проведён поиск сокристаллов гексанитрогексаазаизовюрцитана (CL-
20) с использованием эволюционного алгоритма USPEX [2,3]. Релаксация структур осуществлялась 
при помощи потенциала ReaxFF в рамках программного пакета LAMMPS. Исследованы системы 
на основе CL-20 с диоксидом азота и 1,4-динитропиперазином. Характеристики полученных сокри-
сталлов уточнены с помощью теории функционала плотности с дисперсионными поправками  
(DFT-D3), реализованного в программном пакете VASP. В рамках работы было выполнено сравне-
ние основных параметров найденных структур с кристаллами чистого CL-20, а также была проана-
лизирована возможность применения и синтеза полученных сокристаллов. 
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Работа посвящена построению регрессионной модели для предсказания калорийности 
взрывчатых веществ (ВВ). Исходная открытая база данных была взята из статьи [1] и насчитывает 
307 энергетических молекул. Для каждого ВВ известны следующие характеристики: название, мо-
лекулярная формула, smiles, плотность, энтальпия газообразования, энтальпия сублимации, энергия 
взрыва. В используемой базе данных было выделено несколько химических классов энергетических 
молекул согласно их «триггерным» связям: 

• 𝑈𝑛𝑠𝑡. Все соединения, лишенные нитрогруппы. Азиды, дифторамины, диазофенолы, 
тетразолы, триазольные соединения. Фуразаны и фуроксаны не входят в эту категорию, так как они 
относительно стабильные.  

• 𝑂 − 𝑁𝑂#	Эфиры азотной кислоты.  
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• 𝑁 −𝑁𝑂#	Нитроамины.  
• 𝐶 − 𝑁𝑂#	Соединения с алифатическими группами	𝐶 − 𝑁𝑂#, нитроалканы.  
• 5𝑚𝐴𝑟	Соединения с пятичленными ароматическими кольцами, фуразаны и фу-

роксаны.  
• 𝑁𝐴𝐶	Все нитро ароматические соединения.  
В результате анализа исходной БД было доказано, что калорийность у некоторых химиче-

ских классов статистически значимо больше, чем у других. Это означает, что на основе фрагмен-
тарные дескрипторов возможно построение модели машинного обучения (ML) для прогнозирова-
ния калорийности. По smiles каждой молекулы рассчитывались следующие характеристики: 

• Вектор химических связей.  
𝑥хим.связи = [𝑁:𝑁, 𝐶:𝑁, 𝐶: 𝐶, 𝐶 − 𝑁,𝑁 − 𝑂,𝑁 = 𝑂,𝐻 − 𝑁, 𝐶 − 𝐻, 𝑁 = 𝑁, 𝐶 − 𝑂,𝑁#𝑁,	
𝐶 − 𝐶,𝑁 − 𝑁, 𝐹 − 𝑁, 𝐶 − 𝐶𝑙, 𝐶 = 𝐶, 𝐶\\𝐶, 𝐶\𝐶, 𝐶 = 𝑂,	
𝐶 = 𝑁, 𝐶#𝐶, 𝐶\\𝑁, 𝐶\𝑁,𝑁\𝑁, 𝐶#𝑁,𝐻 − 𝑂, 𝐶 − 𝐹,𝑁: 𝑂, 𝐶: 𝑂, 𝑁\𝑂],	

где ‘-‘ одинарная, ‘=’ двойная (‘\\’ цис, ‘\'транс), ‘#’ тройная, ‘:’ ароматическая связи 
• Вектор функциональных групп.  
𝑥функ.группы = [𝑛g , 	𝑛S , 	𝑛h , 	𝑛i , 	𝑁 = 𝑂,𝑁 − 𝑂 − 𝐶, 𝐶 = 𝑂, 𝐶 − 𝑂 − 𝐻, &1

&2
, 𝐶 − 𝑁 − 𝑂#,	

𝑁 − 𝑁 − 𝑂#, 𝑂 − 𝑁 − 𝑂#, 𝐶 − 𝑁 = 𝑁,𝑁 − 𝑁 = 𝑁,	
𝐶 = 𝑁 − 𝑂, 𝐶 − 𝑁 − 𝐻#, 𝐶 − 𝑁(𝑂) − 𝐶, 𝐶 − 𝐹, 𝐶 = 𝑁 − 𝐹] 

• Кислородный баланс (OB).  
Чтобы получить модель, предсказывающую калорийность, необходимо сначала определить 

оптимальные дескрипторы. В Таблице 1 приведены метрики качества модели (MAE – средний мо-
дуль ошибки, RMSE – корень суммы квадратичной ошибки, 	𝑅# – коэффициент детерминации, r – 
коэффициент корреляции Пирсона), предсказывающей калорийность с использованием разных де-
скрипторов. Оптимальным дескриптором для предсказания энергетических свойств является век-
тор-признаков на основе химических связей и кислородного баланса.  

Далее осуществлялся подбор моделей ML, которые наиболее точно предсказывают кало-
рийность для ВВ, основываясь на фрагментарных признаках. Изучались следующие модели: Kernel 
Ridge Regression (KRR) - ядерная линейная регрессия с L2-регуляризацией, SGDRegressor - регрес-
сия методом градиентного спуска с L2 - регуляризацией, SVR (Kernel) - метод опорных векторов с 
ядрами, kNN - метод k ближайших соседей, GBRT - градиентный бустинг на случайном лесе, ANN 
- искусственная нейронная сеть. Метрики качества исследуемых моделей представлены в Таблице 
2. Наиболее оптимальная модель для предсказания калорийности - Kernel SVR с Гауссовым ядром. 

Итоговая модель может предсказывать энергетические характеристики с точностью до 5% 
(Рис. 3). Далее с помощью итоговой модели проводился виртуальный скрининг с целью поиска 
энергетических молекул, обладающих наиболее высокой калорийностью. Для этого использовалась 
база данных GBD-13 [2], которая является самой большой свободно доступной базой данных малых 
молекул на сегодняшний день. В результате виртуального скрининга были обнаружены молекулы, 
производные которых являются высокоэнергичными ВВ (пример: 5-Нитротетразол, Нитротетра-
зин). 

Таблица 1. Метрики качества. Поиск оптимального дескриптора 
 

Модель ML 𝑴𝑨𝑬𝒕𝒓𝒂𝒊𝒏 𝑴𝑨𝑬𝒕𝒆𝒔𝒕 𝑹𝑴𝑺𝑬𝒕𝒓𝒂𝒊𝒏 𝑹𝑴𝑺𝑬𝒕𝒆𝒔𝒕 𝑹𝒕𝒓𝒂𝒊𝒏𝟐  𝑹𝒕𝒆𝒔𝒕𝟐  

KRR 0.05 0.19 0.10 0.26 0.97 0.76 

SGDRegressor 0.21 0.21 0.30 0.33 0.48 0.45 
SVR 0.11 0.16 0.20 0.22 0.86 0.83 

Вектор признаков 𝑴𝑨𝑬𝒕𝒓𝒂𝒊𝒏 𝑴𝑨𝑬𝒕𝒆𝒔𝒕 𝑹𝑴𝑺𝑬𝒕𝒆𝒔𝒕 𝑹𝒕𝒓𝒂𝒊𝒏𝟐  𝑹𝒕𝒆𝒔𝒕𝟐  𝒓𝒕𝒓𝒂𝒊𝒏 𝒓𝒕𝒆𝒔𝒕 

𝑂𝐵 0.35 0.37 0.47 0.31 0.20 0.33 0.26 

Химические связи& OB 0.02 0.16 0.25 0.94 0.77 0.94 0.78 

Функциональные 
группы& OB 0.12 0.28 0.45 0.89 0.46 0.89 0.48 



 
117 

kNN 0.01 0.23 0.07 0.36 0.99 0.59 

GBRT 0.03 0.17 0.03 0.22 0.99 0.81 
ANN 0.21 0.22 0.32 0.33 0.63 0.60 

Таблица 2. Метрики качества. Поиск оптимальной модели 
 

 
Рис. 3 Зависимость предсказанной величины калорийности от истинной для тренировочной 

(справа) и тестовой (слева) выборки. 
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Расчет структуры наиболее стабильных гетеродимеров 
 метилбензимидазол-2-ил-карбамата 

С.В. Артоболевский, Д.Е. Махров, О.А. Алаторцев, М.В. Венер  

Российский химико-технологический университет им. Д.И. Менделеева 

Проблема поиска эффективного и безопасного фунгицида для нужд сельского хозяйства 
остается открытой уже в течение многих десятилетий [1]. В качестве одного из таких препаратов в 
настоящее время используется метилбензимидазол-2-ил-карбамат, более известный как кар-
бендазим или CRB (рис.1), соединение из класса бензимидазолов. Несмотря на то, что он удовле-
творяет большинству современных экологических требований, низкая растворимость карбендазима 
в воде [2] существенно ограничивает возможности его использования. Решение данной проблемы 
важно для сельского хозяйства: оно внесет свой вклад в укрепление продовольственной безопасно-
сти Российской Федерации и развитие данного сектора экономики. 

Нами был предложен метод решения поставленной задачи посредством исследования силь-
ных межмолекулярных нековалентных взаимодействий между активными центрами карбендазима 
(CRB) и коформеров – веществ, способствующих повышению растворимости рассматриваемого со-
единения [3]. Механизм действия коформера состоит в ингибировании образования связей «кар-
бендазим – растворитель» посредством комплексообразования [3]. Перспективными коформерами 
являются дикарбоновые кислоты: щавелевая, малоновая, малеиновая, фумаровая и глутаровая. Они 
удовлетворяют следующим требованиям: наличие удобных активных центров, отсутствие канцерогенного 
и мутагенного эффектов, хорошая растворимость в воде.  

Для определения наиболее устойчивого гетеродимера «CRB-дикарбоновая кислота» был 
проведен расчёт энергии всех возможных структур с различными коформерами. При этом исполь-
зовался метод Кона-Шэма (B3LYP/6-31G**), а полярный растворитель (вода) учитывался в конти-
нуальном приближении (модель PCM). У всех дикарбоновых кислот наиболее стабильной оказалась 
структура с двумя Н-связями, образующими восьмичленный Н-хелатный цикл.  
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Основное внимание уделялось геометрическим параметрам, частотам и ИК-интенсивностям 
колебаний двух межмолекулярных связей O…H…N. Было обнаружено, что во всех гетеродимерах 
реализуются короткие, практически линейные межмолекулярные Н-связи: расстояние O…N в Н-
связи, образованной OH-фрагментом карбоксильных групп кислот, не превышает 2.68 Å. У Н-связи, 
образованной С=О-группой, расстояние O…N не превышает 2.86 Å (структура «СRB-щавелевая 
кислота»). 

Строение и спектральные свойства гетеродимера с малеиновой кислотой принципиально 
отличаются от строения и свойств структур с другими кислотами (рис. 2). В гетеродимере «CRB-
малеиновая кислота» происходит переход протона от СООН группы кислоты к молекуле CRB. В 
результате взаимодействия катиона CRB с малеат-ионом сила двух межмолекулярных Н-связей 
резко возрастает по сравнению с Н-связями в других гетеродимерах, в которых взаимодействуют 
нейтральные молекулы CRB и дикарбоновых кислот без внутримолекулярной связи O-H…O. 

В результате полного переноса протона теоретический ИК-спектр структуры «CRB-малеи-
новая кислота» в области 2000 – 3000 см-1 отличается от ИК-спектров гетеродимеров других кислот. 
Система «CRB - малеиновая кислота» стабилизируется за счет связей –O…H-N+ и N-H…O; в ре-
зультате наибольшей ИК-интенсивностью обладает синхронное валентное колебание групп N-H 
и +N-H, сильно взаимодействующее с ОН валентным колебанием внутримолекулярной связи 
O-H…O (рис. 2б). У гетеродимеров других дикарбоновых кислот наибольшей ИК-интенсивно-
стью обладает ОН валентное колебание связи O-H…N (рис. 2а). 

Экспериментальные данные подтвердили изначальные предположения [4] о критически 
важной роли внутримолекулярной водородной связи в стабилизации гетеродимеров. Структура 
«CRB – малеиновая кислота» была синтезирована специалистами ИХР РАН и изучена в работе [5]. 
Отметим, что представленный метод поиска наилучших коформеров является весьма общим. 

Таким образом, в результате проведенной работы были предсказаны и получены кристалли-
ческие гетеродимеры «карбендазим – малеиновая кислота», обладающие существенно большей рас-
творимостью в воде [5] по сравнению с карбендазимом. Синтезированная структура может служить 
непосредственной основой для создания практически ценных форм фунгицида карбендазима для 
нужд сельского хозяйства, промышленности и здравоохранения страны. 

Выполненная работа является ценным вкладом в исследования, которые проводятся 
в рамках гранта РНФ № 19-73-10005 «Дизайн и исследование новых многокомпонентных кри-
сталлических форм антигельминтных лекарственных соединений. Совместное применение экспе-
риментальных подходов и методов молекулярного моделирования», руководитель – Суров А.О. 
(ИХР РАН).  

 
Рис.1. Метилбензимидазол-2-ил-карбамата (карбендазим) и его главный активный центр 

нейтральные молекулы CRB и дикарбоновых кислот без внутримолекулярной связи O-H…O. 
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   (а)       (б) 
Рис. 2. Строение гетеродимеров и векторы смещений валентных колебаний O…H…N фрагментов, 
обладающих наибольшей ИК-интенсивностью: а) «CRB - щавелевая кислота» (2030 см-1), б) «ка-

тион CRB -  малеат-анион» (2700 см-1) 
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Расчет коэффициента диффузии нанометровых полостей в ОЦК железе методом 
неравновесной молекулярной динамики 

К.В. Юшин, А.С. Антропов 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет)  
Объединённый институт высоких температур РАН 

Диффузия газонаполненных пузырей в материалах ядерных реакторов имеет большое зна-
чение для ядерной энергетики. В данной работе рассматривается процесс диффузии пустот нано-
метровых размеров в кристаллической решетке ОЦК железа. Одним из факторов подавления диф-
фузии пузырей является наличие граней у пузыря. Существуют две основные теоретические модели 
диффузии пузырей. В классической теории [1] определяющим скорость процессом является поверх-
ностная самодиффузия, в теории Бира [2] – скорость образования террас из атомов на гранях пузыря. 
В данной работе методом классического атомистического моделирования проверяется примени-
мость каждой из теории в ОЦК железе.  

ОЦК железо интересно с практической точки зрения, как приближение к ферритным сталям, 
используемым в оболочках ТВЭЛов. Для моделирования использовался межатомный потенциал 
EAM для железа [3]. Моделирование диффузии пузырей производилось методом движения в гра-
диенте давления [4].  

При моделировании данным методом нижний слой атомов фиксируется, ко всем остальным 
атомам ячейки перпендикулярно замороженному слою прикладывается сила f. Температура под-
держивалась постоянной с помощью термостата, применённого к атомам вне цилиндрической об-
ласти с пузырём. Так исключается влияние термостата на процесс диффузии. 
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Получены следующие результаты:  
1) Посчитаны коэффициенты диффузии пузыря радиусом R = 12 A при температурах 

1300 К, 1400 К и 1500 К. График зависимости коээффициента диффузии от температуры представ-
лен на рис. 1. 

2) Посчитана энергия активации процесса диффузии для данного радиуса пузыря — 1.7 
эВ. 

 
Рис. 1 График зависимости коэффициента диффузии пузыря в ОЦК железе, R = 12 A. 

 
Работа проведена при поддержке Российского фонда фундаментальных исследований (грант 

#18-08-01495). 
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Свойства водного раствора диоксана. Метод молекулярной динамики 
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Одним из перспективных направлений разработки источников возобновляемой энергии яв-
ляются проточные редокс элементы. Ключевой компонент таких систем представляет собой поли-
мерную мембрану, через которую осуществляется ионный ток электролитов. Метод молекулярной 
динамики позволяет исследовать процессы переноса в этих системах, однако для его применения 
необходимо удостовериться, что выбранное силовое поле корректно описывает взаимодействие 
компонентов системы.  

В настоящей работе проверяется взаимодействие полимер-вода в ряде существующих мо-
делей на примере водного раствора 1,4-диоксана. Рассматривается модель Смита [1], а также усо-
вершенствованная модель OPLS-AA[2] в комбинации с моделями воды TIP4P 1983, 2004 и 2005 
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годов[3-5]. Отличительной особенностью модели Смита является наличие дополнительного слага-
емого в энергии взаимодействия атомов, описывающее водородные связи между диоксаном и во-
дой: 

 , (5) 

где  – расстояние между кислородом диоксана и водородом воды,  – параметры 
потенциала.  

Верификация проводится посредством сравнения расчетных значений плотности, энталь-
пии растворения и вязкости раствора с экспериментальными данными [6-7]. Энтальпия растворения 
рассчитывается по формуле: 

 ,  (6) 

где  – энтальпии раствора, чистого диоксана и чистой воды соответственно, 

 – мольная доля диоксана. Вязкость раствора определяется с помощью метода Грина-Кубо:  

 ,  (7) 

где  – объем системы,  – температура,  – недиагональные элементы тензора напря-
жений. Аппроксимация автокорреляционной функции осуществляется по формуле [8]: 

 ,  (8) 

где  – параметры аппроксимации. 
Усреднение энтальпий компонентов раствора проводилось по трем независимым траекто-

риям длиной 3 нс каждая. Усреднение автокорреляционных функций проводилось по 18 независи-
мым траекториям длиной 0.6 нс каждая. Расчеты проводились в программном пакете LAMMPS. 

На рис. 1 представлены результаты расчетных значений энтальпий растворения и вязкостей 
водного раствора диоксана в рассматриваемых моделях, а также экспериментальные данные. Зеле-
ными треугольниками обозначена модель Смита, остальные символы отвечают за модель OPLS в 
комбинации с моделями воды TIP4P 1983, 2004 и 2005 годов. Модель Смита практически точно 
описывает энтальпию растворения, имея небольшие отклонения в области малых концентраций ди-
оксана, в то время как модель OPLS не в состоянии адекватно воспроизвести экспериментальные 
данные. В случае с вязкостью наблюдается похожая картина: модель Смита заметно ошибается в 
области малых мольных долей, тогда как модель OPLS отклоняется в среднем в два раза от экспе-
римента. Таким образом, дополнительное описание водородных связей в модели Смита позволяет 
с хорошей точностью воспроизвести свойства водного раствора диоксана. Эта модель может быть 
использована в дальнейшем изучении процессов переноса в проточных редокс элементах, тогда как 
более новая модель OPLS не подходит для этой задачи. 

Расчеты поведены на суперкомпьютере Фишер ОИВТ РАН. Работа выполнена при под-
держке Российского научного фонда по гранту #18-19-00734. Автор благодарит Кондратюка Н.Д., 
Ланкина А.В. и Нормана Г.Э. за продуктивные научные дискуссии и наставления. 

 

а) 

 

б) 

Рис. 1. Сравнение рассчитанных энтальпий растворения (а) и вязкостей (б) водного раствора диок-
сана в рассмотренных моделях с экспериментальными значениями.   
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Исследование влияния верхней границы раздела на электрические параметры 
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Исследовано влияние энергии конденсирующихся частиц при формировании верхнего элек-
трода Pt на электрические характеристики ячеек резистивной памяти на основе Pt/SiOx/TiN. Пока-
зано, что это параметр определяет образование дефектов на верхней границе раздела, что в даль-
нейшем влияет на электрофизические характеристики.  

Ключевые слова: резистивная память, мемристор, оксид кремния, плазмохимическое оса-
ждение, граница раздела, импульсное лазерное осаждение, активный электрод, платина.  

Память на эффекте обратимого резистивного переключения (ReRAM) является одной из 
перспективных технологий энергонезависимой памяти. Функциональной основой ячейки ReRAM 
(мемристора) является МИМ-структура, где в качестве изолятора могут использоваться различные 
материалы, в которых наблюдается обратимый пробой. Среди таких материалов, тонкопленочные 
слои SiOх полностью совместимы с КМОП-технологией, и поэтому являются привлекательными 
для использования в технологии ReRAM. 

К настоящему времени имеется достаточно подробное описание влияния толщины SiOx, па-
раметров его роста, стехиометрии, а также материалов и морфологии нижнего электрода на элек-
трофизические свойства [1, 2]. Однако влияние параметров нанесения верхнего электрода и, как 
следствие, верхней границы раздела не до конца изучено. В данной работе исследовалось влияние 
энергии конденсирующихся частиц на параметры границы раздела Pt/SiOx и, как следствие, элек-
трофизические свойства резистивных устройств, в частности напряжений электроформовки и токов 
утечки, путем изменения плотности энергии лазерного излучения в ходе лазерной абляции Pt. 

Нижний электрод TiN толщиной 100 нм наносился магнетронным осаждением. Функцио-
нальный слой SiOX (~15 нм) осажден плазмохимическим методом с использованием смеси SiH4|Ar 
(5 %), N2 и N2O при температуре T = 250 °C. Площадь контактов ~ 20 мкм2. 

Верхний электрод из Pt осаждался с энергиями лазерных импульсов 35, 75 и 120 мДж на 
мишени Pt. Для ИЛО энергия частиц распыляемого материала пропорциональна квадратному 
корню плотности мощности лазерного излучения [3]. Пересчет энергии импульсов в энергию ча-
стиц дает 50, 75, 95 эВ соответственно. На изготовленных таким образом ячейках проводилось ис-
следование значений токов утечки в исходных устройствах и эффекта обратимого резистивного пе-
реключения. 

На изготовленных устройствах удалось добиться 2,5×105 последовательных переключений 
с RВЫКЛ/RВКЛ ≥ 10 (Рис. 4). 

Проведенное моделирование для данных энергий частиц показывают отличия в глубине 
проникновения частиц (20 – 30 Å) и значительное отличие в количестве сгенерированных дефектов 
в пленке (0,2 – 0,7 Å-1 ion-1). 

На Ошибка! Источник ссылки не найден.,а показаны ВАХ устройств с электродом Pt, с
формированным при различных энергиях конденсирующихся частиц. На Ошибка! Источник 
ссылки не найден.,б показано кумулятивное распределение вероятностей токов утечки исходных 
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устройств при напряжении 0,5 В для 100 ячеек. При увеличении энергии частиц возрастают токи 
утечки. Вместе с тем, при увеличении энергии конденсирующихся частиц Pt с 50 до 95 eV наблю-
дается снижение напряжений формовки с 4,1 до 3,2 В. Из данных электрофизических измерений на 
устройствах Pt/SiOx/TiN можно сделать однозначный вывод о зависимости электрических парамет-
ров резистивных устройств от энергии конденсирующихся атомов Pt. 

Итогом данной работы является обнаружение зависимости токов утечки и напряжений фор-
мовки от энергий осаждающихся частиц верхнего электрода за счет модификации границы раздела 
Pt/SiOx. Мы объясняем это образованием вакансий на границе раздела при более высоких энергиях 
конденсирующихся частиц верхнего электрода. Электроформовка упрощается за счет дрейфа ва-
кансий в слой диэлектрика. Полученные результаты указывают на важность свойств верхней гра-
ницы раздела на работу мемристорных устройств. 

 
Рис. 4. ВАХ 30 последовательных переключений в режиме развертки и 2,5×105 переключений в 

импульсном режиме 

  
Рис. 5. Усредненные токи утечки в резистивных структурах в зависимости от энергии конденсиру-

ющихся частиц Pt (на вставке- распределение токов утечки при напряжении 0,5 В). 
 
Работа выполнена при поддержке Министерства науки и высшего образования Российской 
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Одной из наиболее перспективных технологий на замену DRAM памяти является энергоне-
зависимая ReRAM память. Одним из основных преимуществ является высокая масштабируемость. 
Другим преимуществом такой памяти является скорости переключения между состояниями ~5 нс 
[1]. Наиболее надежными показали себя элементы ReRAM на основе оксидов переходных металлов 
- OxRAM [2]. Основным недостатком элемента OxRAM является необходимость процесса электро-
формовки, во время которого происходит формирование проводящего филамента. Процесс элек-
троформовки также затрудняет применение элементов ReRAM в ИС. В данной работе предлагается 
использовать плазменно-иммерсионную ионную имплантацию (ПИИИ) для создания структур не 
требующих процесса электроформовки. Далее рассмотрено влияние ПИИИ ионов инертных газов с 
энергией 5 кэВ на процессы электроформовки и резистивного переключения в структуре 
Pt/HfO2(10нм)/TaN(5нм)/TiN. 

Структуры были сформированы методом плазмостимулированного атомно-слоевого оса-
ждения (АСО). В качестве прекурсоров для АСО оксида гафния был использован TEMAH и плазма 
кислорода. А в качестве прекурсоров для АСО нитрида тантала был использован TBTDET и плазма 
водорода. Затем через теневую маску методом магнетронного распыления наносился слой Pt, при 
этом площадь контактов составляла 0,02 мм2. Перед нанесением Pt часть структур подвергалась 
ионой имплантации Ne+, Ar+ или Kr+ с энергией 5 кэВ и дозой 1012 см-2. 

Вольтамперные характеристики (ВАХ) структуры с общим электродом измерялись с ис-
пользованием системы Keithley 4200-SCS. Измерение ВАХ производилось в диапазоне от -1 В до 1 
В. ВАХ для 10 ячеек каждого типа структур (исходная, после имплантации Ne+ и Ar+) были полу-
чены в течение 100 циклов переключения. 

ВАХ структур имели вид представленный на рис. 1. Напряжение электроформовки исход-
ной структуры составляло 2,3 В. После ионной имплантации Ne+ оно снизилось до 1,7 В. Ионная 
имплантация Ar+ привела к увеличению доли структур не требующих электроформовки с 0,1 до 0,6. 
Ионная имплантация Kr+ с энергией 5 кэВ и дозой 1012 см-2 привела к отсутствию резистивного 
переключения, либо малому количеству переключений (менее 10 циклов), по нашему мнению это 
связано с необратимым пробоем диэлектрика. ПИИИ ионов инертных газов привела к увеличению 
напряжения переключения в низкоомное состояние на 0,1 В, по сравнению с исходной структурой, 
а также к увеличению дисперсии напряжений переключения в низкоомное состояние. 

ВАХ структур после ПИИИ ионов Ar+ (рис.2.) имели вид подобный ВАХ исходных структур 
(рис.1.). При этом среднее значение отношения сопротивлений в высокоомном и низкоомном со-
стояниях для структур после ПИИИ было в 2 раза больше. 

Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ проект № 18-37-20076 и, частично, в рам-
ках. Государственного задания ФТИАН им. К.А. Валиева РАН Минобрнауки РФ по теме №0066-
2019-0004. 

 
Рис. 1. (а) ВАХ ячейки исходной структуры в течении ста первых циклов переключения. (б) Соот-

ветствующие значения сопротивлений для каждого цикла при -0.1 В. 
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Рис. 2. (а) ВАХ ячейки структуры после ПИИИ ионов Ar+ в течении ста первых циклов переклю-

чения. (б) Соответствующие значения сопротивлений для каждого цикла при -0.1 В. 
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Воронежский государственный университет 

Интенсивные исследования внутризонных переходов в квантоворазмерных структурах в те-
чение последних трех десятилетий привели к созданию новых оптических приборов, таких как кван-
тово-каскадные лазеры, инфракрасные фотодетекторы и др. Многослойный пористый кремний мо-
жет применяться в качестве планарных волноводов с низким уровнем потерь для целей интеграль-
ной оптики, различных видов оптических, газовых и биологических сенсоров, в качестве фотонных 
кристаллов. 

Пористый кремний (por-Si) был получен электрохимическим травлением кремниевых моно-
кристаллических пластин c-Si (100) n-типа проводимости с удельным сопротивлением 0,2 Ом∙см. В 
качестве травителя использовался раствор на основе HF и Диметилформамида (ДМФА) [1-3]. Для 
получения многослойной структуры различной морфологии проводилось последовательное ступен-
чатое изменение плотности тока анодирования.  

Исследования особенностей морфологии полученных образцов с помощью растрового элек-
тронного микроскопа JEОL JSM 6380 LV. Размеры пор составляли 200-300 нм при толщине пори-
стого слоя около 15 мкм. ИК-спектры пропускания образцов были получены на ИК-Фурье спектро-
метре Vertex 70 (Bruker) с использованием приставки для спектроскопии нарушенного полного 
внутреннего отражения (НПВО). Также образцы были исследованы методом ультрафилетовой 
спектроскопии на приборе LAMBDA 650 фирмы Perkin Elmer, оснащенного универсальной при-
ставкой URA, позволяющей получать спектры отражения в интервале углов падения от 8 до 80°. 

По данным ИК-спектроскопии (метод НПВО, глубина анализа ~ 1-10 мкм) было установ-
лено, что с увеличением плотности тока анодирования образцов в одностадийном режиме наблю-
дается увеличение интенсивности полос поглощения, соответствующих водородным и кислород-
ным связям с кремнием, что можно объяснить увеличением удельной плотности поверхности пори-
стого слоя, приводящей к дополнительному окислению и большей адсорбции связей Н и ОН групп 
с поверхности. Сравнение двухслойных образцов с различной пористостью слоев, полученных в 
режимах со ступенчатым увеличением плотности тока и с аналогичным уменьшением показало от-
сутствие существенных различий в их составе при некоторых изменениях соотношения полос по-
глощения.  
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Традиционная энергонезависимая память флэш в настоящее время сталкивается с пробле-
мами надежности и энергопотребления при масштабировании ниже 10 нм, что является мотивацией 
для исследований, связанных с разработкой альтернативных концепций памяти [1]. Среди них – 
сегнетоэлектрическая память (FRAM – Ferroelectric Random Access Memory), которая сочетает энер-
гонезависимость, низкое энергопотребление, высокое быстродействие, а также очень большое 
число циклов перезаписи, что делает её одним из перспективных кандидатов, конкурирующих с 
флэш. 

Традиционными сегнетоэлектриками являются материалы класса перовскитов (BaTiO3, 
PbTiO3, …). Однако, использование этих материалов в устройствах, изготовленных с использованием 
современного технологического процесса кремниевой микроэлектроники, проблематично. С этой 
точки зрения, исключительно перспективным является использование тонкопленочных слоев леги-
рованного оксида гафния (HfO2), в котором в 2011 г. были обнаружены сегнетоэлектрические свой-
ства [2], поскольку этот материал уже более 10 лет назад интегрирован с кремниевой КМОП-техно-
логией (в качестве подзатворного диэлектрика). Таким образом, возможно создание устройств па-
мяти непосредственно рядом с логическими устройствами (процессором). 

Особый интерес представляет использование сплава Hf0.5Zr0.5O2 (HZO), поскольку позволяет 
снизить температуру кристаллизации требуемой сегнетоэлектрической (орторомбической) фазы 
(Tan) вплоть до Т=400 °C.  

В данной работе представлены первые результаты исследования влияния температуры роста 
(Tg) сегнетоэлектрических слоев HZO методом импульсного лазерного осаждения (ИЛО) на физи-
ческие и функциональные свойства структур W/HZO/TiN. Многослойные структуры формирова-
лись на кремниевой подложке. Нижний электрод W (40 нм) наносился методом магнетронного оса-
ждения. Далее, методом реактивного ИЛО (λ=266 нм) осуществлялся рост пленок HZO (10 нм) из 
стехиометрической мишени HZO в атмосфере кислорода при P(O2)=10-1 мбар и Tg=200÷280 °C с 
последующим остыванием при P(O2)=1 мбар. В качестве верхнего электрода использовался TiN (40 
нм), нанесенный методом магнетронного осаждения. В дальнейшем, структуры отжигались при 
Tan=500 °C в атмосфере аргона в течение t=30 с. Далее, методами оптической лазерной литографии 
формировались квадратные контакты с d=25÷200 мкм с последующим осаждением слоев Al (150 
нм) методом электронно-лучевого испарения. На последнем этапе осуществлялось травление TiN. 

Элементный состав выращенных пленок HZO определялся методом обратного резерфор-
довского рассеяния, данные которого указывают на правильную стехиометрию Hf0.5Zr0.5O2. Предва-
рительное исследование структурных свойств пленок HZO проводилось до формирования верхнего 
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электрода структур W/HZO/TiN методом рентгеновской дифракции. Результаты для неотожженных 
и отожженных структур представлены на Рисунке 1а и 1б, соответственно. На дифрактограммах 
неотожженных образцов присутствует только пик на 2θ = 35.5° (рис. 1а), в то время как после отжига 
присутствуют два пика 2θ =30.5° и 35.5°, которые являются маркерами орторомбической (сегнето-
электрической) фазы в HZO.  

Исследование сегнетоэлектрических свойств структур проводилось с использованием им-
пульсных переключений методом PUND (Positive-Up-Negative-Down) [3]. Из измеренных кривых 
кривой I(E) восстанавливались петли гистерезиса Р(Е) определялась величина спонтанной поляри-
зации конденсаторных запоминающих устройств. Характерные кривые P(E) и I(E) представлены на 
рис. 1в. Отметим асимметрию кривых относительно нуля приложенного электрического поля (Е), 
что указывает на наличие встроенных несегнетоэлектрических зарядов (т.н. «импринт»). Также, 
были произведены измерения зависимости числа переключений и значений поляризации (2P) от 
прикладываемых напряжений (рис. 1г). Было получено вплоть до ~109 переключений, а максималь-
ные значения поляризации достигали значений 2P≈45 мкКл/см2. 

Главным результатом данной работы можно считать получение функциональных сегнето-
электрических слоев HZO методом ИЛО, и создание на их основе элементов энергонезависимой 
памяти. Анализ совокупности данных позволил определить температуру роста, при которой проис-
ходит формирование конденсаторных структур с оптимальными функциональными свойствами. 

УДК 621.3 

Исследование выходных характеристик тонкопленочного солнечного элемента на 
основе оксида цинка и оксида меди 

Е.В. Тришина, Д.Е. Шашин 

Поволжский государственный технологический университет 

В работе рассматривается получение солнечных элементов методом магнетронного распы-
ления на основе структуры n-ZnO/p-CuO. Представлены результаты исследований эффективности 
солнечного элемента. Кроме этого, исследовано влияние нагрева применяемого p-n-перехода на его 
выходные характеристики. 

Одной из наиболее развивающихся отраслей энергетики является солнечная энергетика. 
Эксперты утверждают, что к 2020 году сектор солнечной энергетики будет составлять примерно 
10% от мирового энергопотребления [1]. Перспективными и недорогими материалами для изготов-
ления солнечных элементов являются оксиды металлов, а именно оксид цинка с n-типом проводи-
мости и оксид меди с p-типом проводимости. 

Конструкция тонкопленочного солнечного элемента на основе оксида цинка и оксида меди 
представлена на рисунке 1, а. Фотоактивная структура солнечного элемента представляет собой p-
n-переход, формируемый из тонких пленок ZnO и CuO. По причине высокого коэффициента погло-
щения в видимом диапазоне излучения в качестве поглотителя используются тонкие пленки CuO с 
шириной запрещенной зоны 1,21 эВ. Тонкие пленки ZnO с шириной запрещенной зоны 3,37 эВ 
применяются для формирования гетероперехода. ZnO имеет высокий коэффициент пропускания 
излучения в видимом диапазоне. Для электрических контактов применяются тонкие пленки из 
хрома. На данную структуру получен патент на полезную модель [2]. Структура изготавливается 
методом магнетронного распыления путем последовательного напыления тонких пленок нижнего 
сплошного электрода, оксида меди, оксида цинка, верхнего прозрачного электрода.  

Исходя из результатов исследований, опубликованных в [3], экспериментальным путем 
было выявлено, что оптимальной толщиной пленок ZnO и CuO для изготовления солнечного эле-
мента является 500 нм и 600 нм, соответственно. Для проведения исследований был изготовлен экс-
периментальный образец, внешний вид показан на рисунке 1, б. 

Исследовано влияние нагрева p-n-перехода на основе тонких пленок CuO и ZnO на мощ-
ность, напряжение и выходной ток. Образец освещался лампой накаливания мощностью 75 Ватт и 
освещенностью 15000 Люкс. Под действием излучения солнечная батарея нагревалась до темпера-
туры, которая измерялась при помощи универсального мультиметра Mastech MS8233E в режиме 
измерения температуры с подключённой к нему термопарой. Для исследования тока короткого за-
мыкания и напряжения холостого хода был использован цифровой мультиметр DT9205A с преде-
лами измерений 20 мВ для напряжения и 2 мА для тока. Получены зависимости тока короткого 
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замыкания и напряжения холостого хода p-n-перехода и выходной мощности от температуры, ко-
торые показаны на рисунке 2 а, б и в. При нагреве полупроводникового p-n-перехода от 30ºС до 
62ºС ток короткого замыкания резко возрастает со значения 0.11 мА до 0.55 мА. Напряжение холо-
стого хода незначительно увеличивается с 6 до 8 мВ при увеличении температуры. Мощность p-n-
перехода не изменяется до температуры 40°С и составляет примерно 0.7 мкВт. Затем наблюдется 
резкий рост мощности до максимального значения 4.5 мкВт при температуре, равной 60°С. Исходя 
из полученных результатов можно сделать вывод о том, что при температуре 60-66°С наблюдаются 
максимальные для перехода электрические характеристики. 

Исследована эффективность солнечного элемента на основе гетероструктуры n-ZnO/p-CuO. 
Для оценки эффективности была собрана электрическая схема, представленная на рисунке 3, а. Ис-
следование работы проводилось путем изменения освещенности лампы накаливания с тиристорным 
регулятором мощности, позволяющим изменять ее в пределах от 400 до 16000 люкс. Освещенность 
контролировалась при помощи люксметра Аktakom ATE-1509. Для измерения напряжения холо-
стого хода применялся мультиметр DT9205A с пределом измерения до 200 мВ. Полученная зависи-
мость напряжения холостого хода от освещенности p-n-перехода представлена на рисунке 3,б. При 
освещенности p-n-перехода до 8000 Люкс, напряжение холостого хода постоянно и равно 0, что 
говорит о слишком маленькой энергии фотонов. При дальнейшем увеличении освещенности до зна-
чения 15000 Люкс наблюдается резкий рост напряжения. При освещенности 15000 Люкс напряже-
ние холостого хода достигает своего насыщения – 6 мВ. 

Таким образом, получен экспериментальный образец тонкопленочного солнечного эле-
мента на основе структуры n-ZnO/p-CuO. Выявлено, что максимальные выходные характеристики 
данного солнечного элемента наблюдаются при температуре 60-66°С. Напряжение холостого хода 
резко увеличивается с 0 до 6 мВ при освещенности перехода больше 8000 Люкс. 

   
а)                   б) 

Рис.6. Конструкция тонкопленочного солнечного элемента на основе структуры n-ZnO/p-CuO (а); 
внешний вид тонкопленочного солнечного элемента на основе структуры ZnO/CuO (б) 

 

   
а)    б)    в) 

Рис.2. Зависимость тока короткого замыкания p-n-перехода от температуры нагрева (а); зависи-
мость напряжения холостого хода p-n-перехода от температуры нагрева (б); зависимость выход-

ной мощности p-n-перехода от температуры нагрева (в) 

 
а)                  б) 

Рис.3. Электрическая схема для проведения исследований (а);  
зависимость напряжения холостого хода от освещенности Е солнечного элемента 
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Исследование и разработка водной суспензии субмикронных частиц фосфата цинка 
И.Р. Гаффаров, П.В. Авдеенко, А.А. Лошкарёв, Ю.М. Токунов 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Обеспечение защиты металлических изделий от коррозии, улучшение твердости, износо-
стойкости является необходимым условием их долговечности. Одним из таких способов является 
цинк-фосфатирование, предполагающее использование водных суспензий фосфата цинка для нане-
сения на поверхность металла методом погружения или распыления [1]. Характеризация таких сус-
пензий является неотъемлемой частью при их производстве, при этом важны размер частиц, ста-
бильность суспензий в зависимости от pH, состав суспензий.  

Целью работы является исследование, разработка и характеризация водной суспензии фос-
фата цинка, сравнение ее характеристик с характеристиками суспензии промышленного приготов-
ления. 

Для приготовления водной суспензии фосфата цинка использовался порошок фосфата 
цинка, деионизованная вода, ПАВ Sokalan CP10. 

Для характеризации суспензии использовали метод акустической и электроакустической 
спектроскопии (анализатор DT-1202), растровую электронную микроскопию (растровый электрон-
ный микроскоп JEOL JSM-7001F), метод рН-потенциометрии (рН-метр Hanna 9124), рентгенофазо-
вый анализ (дифрактометр D8 DISCOVER). 

Рентгенофазовый анализ порошка фосфата цинка показал, что материал содержит кристал-
лические фазы: Zn3(PO4)2*2H2O – содержание 88% (вес), данная фаза является основной; ZnO 
zincite – содержание 5% (вес); Zn3(PO4)2*4H2O Hopeite β – содержание 7% (вес). 

Для приготовления суспензии в деионизованную воду массой 1 кг добавляли ПАВ Sokalan 
CP10 в количестве 58,8 г, затем добавляли порошок фосфата цинка в количестве 411,8 г (массовая 
доля фосфата цинка 28%). 

Для уменьшения размеров частиц фосфата цинка приготовленную первоначальную суспен-
зию заливали в бисерную мельницу Netzsch Lab Star LS1 (размер частиц бисера из оксида циркония: 
0,9 – 1,2 мм) и измельчали в течение 5 часов.  

Средний диаметр первичных частиц порошка фосфата цинка, измеренный методом акусти-
ческой спектроскопии, составил (3,7 ± 0,5) мкм. 

После 5 часов размола в бисерной мельнице средний размер частиц фосфата цинка умень-
шился до (157 ± 21) нм. Зависимость среднего диаметра частиц фосфата цинка от времени размола 
в бисерной мельнице по результатам измерений методом акустической спектроскопии показана на 
рис. 1.    

Изображение частиц фосфата цинка после 3 часов измельчения в бисерной мельнице, полу-
ченное с помощью растрового электронного микроскопа, показано на рис. 2. 

Субмикронные частицы фосфата цинка имеют плоскую форму. 
Водородный показатель водной суспензии фосфата цинка составил 8,2; дзета-потенциал 

был равен - 35,6 мВ.  
Полученная описанным выше способом суспензия фосфата цинка была стабильна в течение 

7 дней, то есть пригодна для применения в промышленных условиях. 
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Характеристики приготовленной описанным выше способом суспензии (СФЦ-1) сравни-
вали с характеристиками суспензии промышленного приготовления (СПР). Результаты сравнения 
характеристик приведены в таблице 1. 

В процессе цинк-фосфатирования концентрированная 28% суспензия фосфата цинка раз-
бавляется до содержания фосфата цинка менее 3% и может модифицироваться различными добав-
ками, таким образом, необходимо проверить стабильность суспензии при низких концентрациях и 
при различных pH. Для этого измерялась зависимость дзета-потенциала от pH суспензий СФЦ-1 и 
СПР (рис.3 и рис.4 соответственно). Для увеличения pH применялся раствор гидроксида натрия, для 
уменьшения – раствор фосфорной кислоты. Изоэлектрическая точка достигается при рН=3 для 
СФЦ-1 и pH=3.6 для СПР, после достижения данного рН стали видны белые хлопья из частиц. 
Видно, что для суспензии СФЦ-1 дзета-потенциал больше 30 мВ по модулю при pH = 6-12, для 
суспензии СПР – при pH = 5-12, таким образом, при указанных pH суспензии стабильны. 

Таким образом, разработанная суспензия фосфата цинка (СФЦ-1) по своим характеристикам 
не уступает суспензии промышленного приготовления (СПР), и будет использоваться для цинк-
фосфатирования металлов в различных индустриях, в частности, в автомобильной.  

         

  
Рис. 1. Зависимость среднего диаметра 

частиц фосфата цинка от времени измельче-
ния в бисерной мельнице 

  
Рис. 2. Изображение частиц фосфата цинка 
на растровом электронном микроскопе после 
3 часов измельчения в бисерной мельнице 

 
 Диаметр 

частиц, 
нм 

Фазовый состав порошка рН Дзета- 
потенциал, 
мВ 

Форма 
частиц 

Суспензия 
СФЦ-1 

 
157 ± 21 

Zn3(PO4)2*2H2O – содержание 88% (вес); 
ZnO zincite – содержание 5% (вес); 
Zn3(PO4)2*4H2O Hopeite β – содержание 7% 
(вес). 

8,2 -35,5 Плоская 

Суспензия 
СПР 

 
306 ± 41 

Zn3(PO4)2*4H2O Hopeite β – содержание 
98% (вес); 
ZnO zincite – содержание 2% (вес); 

8,2 - 36,3 Плоская 

Таблица 1. Сравнение характеристик суспензий СФЦ-1 и СПР 

 
Рис. 3. Зависимость дзета-потенциала от pH 
для суспензии СФЦ-1 с содержанием фос-

фата цинка 2.8% 

 
Рис. 4. Зависимость дзета-потенциала от pH 
для суспензии СПР с содержанием фосфата 

цинка 2.
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УДК 537.226.4 

Исследование кинетики переключений поляризации сегнетоэлектрических  
конденсаторов на основе Hf0.5Zr0.5O2 слоя 

Е.В Кондратюк, А.А. Чуприк, М.Ю. Жук, В.В. Михеев, А.Г. Черникова,   

А.М. Маркеев, Д.В. Негров 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

В настоящее время одной из наиболее перспективных концепций энергонезависимой па-
мяти являются устройства 1T-1C на основе сегнетоэлектрических пленок HFO2 [1], поскольку они 
превосходят доступные на современном рынке устройства по таким параметрам работы, как ско-
рость записи и энергопотребление. Также их производство совместимо с современными технологи-
ями кремниевой микроэлектроники. Информация в ячейках памяти такого типа хранится в направ-
лении поляризации функционального FE-HFO2 слоя, на время удержания которой могут оказывать 
влияние различные факторы, в том числе встроенное деполяризующее поле, что неблагоприятно 
сказывается на сроке хранения записанной информации. 

Один из способов расчёта времени удержания поляризации описан в [2] и основывается на 
NLS (nucleation-limited-switching; переключение, ограниченное зародышеобразованием) модели ки-
нетики переключения, которая к настоящему моменту уже была использована для описания свойств 
МДМ-структур на основе FE-HFO2 легированного Al [3].  

В данной работе была проверена применимость модели NLS, а также нескольких альтерна-
тивных моделей [4, 5] для структур, функциональным слоем в которых является FE-Hf0.5Zr0.5O2. Ис-
следования проводились на сегнетоэлектрических конденсаторах 
W (30 нм)/FE-Hf0.5Zr0.5O2 (10 нм)/TiN (20 нм), выращенных на кремниевой подложке. Рост нижнего 
и верхнего электродов – W и TiN – выполнялся с помощью магнетронного осаждения. Функцио-
нальный слой FE-Hf0.5Zr0.5O2 был сформирован методом атомно-слоевого осаждения. Для стабили-
зации сегнетоэлектрической фазы образцы подвергались дополнительному отжигу при температуре 
T = 500° C в атмосфере Ar. 

В результате была оценена применимость существующих моделей для исследуемых струк-
тур, получены энергия активации переключения домена и характеристическое время переключения 
– ~ 13 МВ/см и 4,7·10-10 с соответственно, а также была исследована их зависимость от температуры. 

Моделирование и электрофизические измерения выполнены при поддержке Российского 
научного фонда (проект № 20-19-00370). Изготовление структур выполнено при поддержке Мини-
стерства науки и высшего образования Российской Федерации (соглашение № 075-00337-20-03, 
проект FSMG-2020-0001). 
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Исследование режимов локального ионно-стимулированного осаждения материалов 
для формирования элементов вакуумной наноэлектроники 

Н.А. Шандыба, И.В. Панченко, А.С. Коломийцев 

Южный федеральный университет 

Одной из актуальных и важных задач развития современной электроники является создание 
миниатюрных вакуумных устройств, работающих на эффекте автоэлектронной эмиссии [1]. Разра-
ботка и формирование элементов вакуумной автоэмиссионной наноэлектроники позволяет до-
биться высокого быстродействия, помехозащищенности и малого энергопотребления в готовых 
приборах. Уменьшение радиуса кривизны острия катода и межэлектродное расстояние позволяет 
добиться значительных преимуществ по сравнению с аналогами, но это приводит к множеству тех-
нологических трудностей [2]. Современные производственные процессы на основе операции опти-
ческой литографии, жидкостного и плазменного травления не позволяют добиться достаточной точ-
ности и высокого разрешения при формировании структур автоэмиссионной наноэлектроники. 
Применение метода фокусированных ионных пучков (ФИП) помогает преодолеть основные огра-
ничения традиционных методов и расширить диапазоны параметров получаемых конструкций. Ме-
тод ФИП позволяет в условиях высокого вакуума выполнять технологические операции локального 
ионно-лучевого травления и ионно-стимулированного осаждения материалов из газовой фазы без 
необходимости применения резистов, масок и химических травителей [3]. 

Процесс формирования топологии наноразмерных структур, в том числе и элементов ваку-
умной наноэлектроники, при субмикронном профилировании поверхности методом ФИП опреде-
ляется различными параметрами ионного пучка, а также рядом характеристик шаблона и парамет-
ров системы перемещения пучка. Таким образом, необходимо провести экспериментальные иссле-
дования для оценки степени влияния технологических параметров ФИП на геометрические харак-
теристики получаемых наноразмерных структур. 

В данной работе проводились исследования точности переноса рисунка шаблона на под-
ложку Si при локальном ионно-стимулированном осаждении вольфрама и углерода. Понимание сте-
пени отклонения заданных значений размеров в шаблоне от практически полученных позволит 
сформировать выборку для статистической обработки экспериментальных результатов и произве-
сти оценку кинетики процесса ионно-стимулированного осаждения, как в нормальном, так и в ла-
теральном направлении, а также полученные результаты позволят оценить радиус закругления вер-
шины острия вертикального автоэмиссионного катода и возможные пределы метода при формиро-
вании элементов вакуумной наноэлектроники. 

Экспериментальные исследования проводились с использованием двухлучевого растрового 
электронного микроскопа Nova NanoLab 600 (FEI Company), оснащенного системой ФИП. Все тех-
нологические операции контролировались в режиме in situ с использованием электронного микро-
скопа. В ходе экспериментальных исследований на кремниевой подложке методом ФИП формиро-
вался массив из 25 наноразмерных окружностей с различным диаметром, изменяющимся слева 
направо в диапазоне от 10 до 250 нм с шагом 10 нм. В качестве химически-активных газов-прекур-
соров (ХАГ) при локальном ионно-стимулированном осаждении углерода и вольфрама использова-
лись С2Н4 и W(CO)6 соответственно. Основные параметры ионного пучка: ускоряющее напряжение 
30 кВ, ток пучка 10 пА, время воздействия пучка в точке (Dt) 1,6 мкс, заданная высота структур в 
шаблоне 200 нм, степень перекрытия пучка (OL) 0 % и давление в камере 2×10-3 Па. РЭМ изобра-
жения полученных структур представлены на рис. 1 а, б. 

Измерение диаметра полученных окружностей производились при помощи специализиро-
ванного программного обеспечения SIS Software Scandium. Результаты были проанализированы и 
на их основе построены зависимости отклонения заданных значений диаметра окружности от по-
лученных экспериментально (рис. 1 в, г). 

Анализ полученных данных показал, что структуры менее 70 нм обладают большим про-
центом отклонения, нежели оставшийся диапазон заданных значений, в которых изменения нахо-
дятся в пределах 40 – 80 % для углерода и 10 – 20 % для вольфрама. Это может быть связано со 
сложностью получения минимального диаметра пучка ионов для формирования наноразмерных 
объектов менее 70 нм и с различными физическими эффектами, возникающими при взаимодействии 
ФИП с молекулами газа. Также для структур из углерода очевидным является увеличенный на 30 – 
60 % коэффициент отклонения в точности переноса рисунка шаблона на поверхность подложки в 
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сравнении с результатами по структурам из вольфрама. Большее отклонение латеральных размеров 
окружностей при ионно-стимулированном осаждении углерода скорее всего связано с более высо-
кой скоростью разложения ХАГ. 

Таким образом, предсказать результат локального ионно-стимулированного осаждения уг-
лерода и вольфрама с достаточной точностью можно для размеров структур от 70 нм, при форми-
ровании структур меньшего размера относительно отклонение становится настолько большим, что 
необходимо дополнительно экспериментально подбирать параметры ФИП, такие как: время воздей-
ствия пучка в точке (Dt), заданная высота структуры в шаблоне, степень перекрытия (OL), и отсле-
живать их влияние на получаемые нормальные и латеральные размеры нанообъектов. Полученные 
данные могут быть использованы при формировании элементов вакуумной наноэлектроники мето-
дом ФИП с вертикально ориентированными автоэмиссионными катодами, в которых, например, 
радиус закругления вершины автокатода может быть оценен на основании представленных резуль-
татов в работе. 

Работа выполнена в рамках Гранта Президента Российской Федерации для государственной 
поддержки молодых российских ученых - кандидатов наук (Проект № МК-1811.2019.8). 

 

 

Рис. 1. РЭМ изображения массивов окружностей, сформированных локальным ионно-стимули-
рованным осаждением углерода (а) и вольфрама (б) при токе пучка 10 пА, а также зависимости 

отклонения заданного диаметра структур от полученного при токе пучка 10 пА для углерода 
(в) и вольфрама (г) 
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Контролируемый уровень легирования и n-тип проводимости в CVD-графене 
 методом токового отжига 
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1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет)  
²Институт общей физики РАН 

Графен вызвал широкий научный интерес благодаря своим уникальным свойствам. Графен 
демонстрирует чрезвычайно высокую подвижность носителей зарядов, что делает его отличным 
кандидатом для использования в высокоскоростных электронных устройствах [1]. Перспективным 
методом синтеза является химическое газофазное осаждение на металлические подложки из угле-
родсодержащего газа при высокой температуре. Однако, важной проблемой является загрязнения 
графена легирующими примесями, возникающие при его переносе с каталитических подложек на 
целевые. 

В литературе распространены методы очистки графена, среди которых: плазменное травле-
ние, ультрафиолетовая обработка [2,3], обработка быстрым термическим отжигом, но эти методы 
разрушительны для графена. Для уменьшения уровня легирования и улучшения контактного сопро-
тивления, часто необходимы менее разрушительные методы очистки, такие как термический отжиг 
или отжиг током.  

В данной работе продемонстрирована методика контролируемого отжига графенового ка-
нала электрическим током. Рассмотренный подход позволяет с высокой повторяемостью и точно-
стью очищать графен от загрязнений, уменьшая уровень p-легирования и позволяя получить графен 
n-типа проводимости. В ходе работы проводились измерений вольтамперных характеристик графе-
нового канала в конфигурации полевого транзистора после отжига графена различной мощностью 
(рис. 1).  

Таким образом, показано, что положение точки электронейтральности в CVD-графене мо-
жет быть легко контролируемо при помощи токового отжига. Варьируя мощность, прикладывае-
мую к образцу, можно получить требуемое положение точки Дирака. 

Работы по подготовке и измерению образцов выполнены на оборудовании центра коллек-
тивного пользования МФТИ.  

 
Рис.1. (а) Экспериментальная полевая характеристика графенового канала после различных мощ-
ностей отжига. (б) Сдвиг положения точки электронейтральности (	V>Jr	) от мощности отжига. 
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Кристаллизация сегнетоэлектрической фазы в тонких пленках Hf0.5Zr0.5O2  
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Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Сегнетоэлектрики на основе тонкопленочных слоев легированного оксида гафния являются 
предметом интереса многих исследователей, поскольку, в отличие от перовскитных материалов, 
отлично совместимы с кремниевой технологией КМОП (комплементарная структура металл-оксид-
полупроводник) в современной наноэлектронике [1]. Как правило, для кристаллизации изначально 
аморфных пленок легированного оксида гафния используется быстрый термический отжиг, что поз-
воляет стабилизировать неравновесную орторомбическую фазу, ответственную за сегнетоэлектри-
ческие свойства. Альтернативным методом для кристаллизации пленки оксидов металлов может 
являться кристаллизация с использованием импульсного лазерного излучения. Характерной осо-
бенностью такого вида отжига являются высокие скорости нагрева и охлаждения образца 
(>106 °C·c-1), что, в частности, в случае сплавных пленок оксидов гафния и циркония (Hf0.5Zr0.5O2, 
HZO) может способствовать «замораживанию» неравновесной сегнетоэлектрической фазы. Другим 
преимуществом лазерного отжига является его локальность, что может быть актуально при исполь-
зовании нестойких к термическим воздействиям подложек, а также делает возможным его приме-
нение на уже готовом устройстве. Выбирая длительность импульса и варьируя плотность энергии 
излучения, размер пятна, количество импульсов, можно подобрать оптимальный для кристаллиза-
ции режим [2]. 

Целью настоящей работы являлось исследование возможности кристаллизации сегнето-
электрической фазы в тонких аморфных пленках Hf0.5Zr0.5O2 посредством импульсного лазерного 
отжига различной длительности. 

Отжиг образцов проводился в вакууме с использованием Nd:YAG лазера в составе уста-
новки импульсного лазерного осаждения, в двух режимах работы лазера: модуляции добротности 
(длительность импульса ~ 16 нс), и свободной генерации (~ 1 мс). Для проведения экспериментов 
по лазерному отжигу в режиме свободной генерации была выбрана структура Si/W/HZO/TiN. Фор-
мирование экспериментальной структуры проводилось в следующей последовательности: на крем-
ниевой подложке методом магнетронного распыления (МР) осаждался слой W (20 нм) (нижний 
электрод); далее, методом атомно-слоевого осаждения выращивалась аморфная пленка HZO (10 
нм), и затем методом МР - пленка TiN (50 нм) (верхний электрод) (Рис.1,а). При проведении лазер-
ного отжига в режиме свободной генерации варьировались пятно фокусировки излучения и энергия 
накачки лазера. Для исследования сегнетоэлектрических свойств полученных поликристалличе-
ских пленок HZO, а также для исследования доменной структуры методом микроскопии пьезоот-
клика на образцах методом взрывной литографии были паттернированы контакты TiN/Al. 

Стоит отметить, что на основании проведенного теоретического моделирования процессов 
теплопереноса в выбранных структурах с учетом данных о коэффициентах диффузии кислорода в 
пленках HfO2, был сделан вывод о том, что при наносекундной длительности импульса необходимая 
для кристаллизации температура должна быть T > 2000 К, что больше температуры плавления крем-
ния. Поэтому, для отжига пленок HZO наносекундными импульсами были использованы струк-
туры, изготовленные на кварцевых и сапфировых подложках. В случае отжига в режиме свободной 
генерации кристаллизация достигалась на границе плавления подложки кремния (что приводило к 
нарушению морфологии поверхности). Петли P(V), снятые на устройствах, отожженных в режиме 
свободной генерации, представлены на рис. 1, б. Значения поляризации в этом случае составляли 
до 2P ~ 20 мкКл/см2. Наибольшие значения поляризации 2P ≈ 45 мкКл/см2 удалось получить при 
отжиге несколькими импульсами в режиме свободной генерации. Средние значения поляризации, 
полученные к настоящему моменту на образцах, отожжённых в режиме модуляции добротности 2P 
~ 1 мкКл/см2 значительно меньше тех, что были получены при отжиге миллисекундными импуль-
сами, что может быть связано с плохой адгезией вольфрама к подложкам сапфира и кварца. 

Согласно результатам анализа, методом микроскопии пьезоотклика, сегнетоэлектрическая 
доменная структура, сформированная в результате лазерного отжига в режиме свободной генера-
ции, оказалась похожа на структуру, кристаллизованную методом быстрого термического отжига.  
Также, было установлено, что пленка HZO полностью переключается в монодоменное состояние 
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напряжением +3/-3 В. Кроме этого, была обнаружена неоднородность доменной структуры в пре-
делах одного контакта, что вероятно связано с многомодовой структурой используемого лазерного 
излучения и неоднородностью нагрева в пределах контакта при лазерном воздействии. 

Таким образом, в работе продемонстрирована возможность кристаллизации пленок HZO 
миллисекундным лазерным отжигом для получения сегнетоэлектрической фазы. Важно отметить, 
что, хотя полученные на данный момент значения поляризации не превышают значения, характер-
ные для быстрого термического отжига, при правильном подборе материалов и толщин слоев в кон-
денсаторной структуре потенциально можно обеспечить высокую локальность отжига, что даст воз-
можность изготовления запоминающих устройств на основе пленок HZO на подложках с крайне 
низким термобюджетом. 

 
Рис.1. а) Схематическое изображение структуры при лазерном отжиге и при проведении электри-
ческих измерений; б) петли P(V) для различных СЭ устройств на основе HZO в пределах одного 

лазерного пятна после отжига в режиме свободной генерации (t ~ 1 мс). 
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Метод оценки неоднородности электрического поля в МИМ структурах с эффектом 
резистивного переключения и его экспериментальная апробация. 

Д.С. Кузьмичёв, A.A. Чуприк, А.С. Славич, Р.В. Киртаев, Д.В. Негров 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Резистивная память с произвольным доступом (ReRAM) привлекла большое внимание в ка-
честве памяти следующего поколения благодаря масштабируемости и высокой скорости переклю-
чения. Обычно, ячейка ReRAM представляет собой двухтерминальный элемент с верхним и ниж-
ним электродами и тонкой изолирующей пленкой. Подавая напряжение на электроды, можно обра-
тимо изменять электропроводность ячейки, переходя из состояния с низким сопротивлением (LRS) 
в состояние с высоким сопротивлением (HRS) и наоборот. Различные физические механизмы могут 
приводить к изменению сопротивления структур при внешнем электрическом смещении, в частно-
сти, заполнение-освобождение ловушек, фазовый переход, сегнетоэлектрическое переключение и 
миграция ионов (или вакансий) [1–3]. Обычно миграцию вакансий связывают с миграцией внутри 
небольшой области, известной как филамент. [4–8] Хотя также сообщается о миграции по всей пло-
щади устройства. [9] 

Чтобы активировать эффект резистивного переключения (т. е. образования филамента), к 
структуре должно быть приложено внешнее напряжение (так называемое напряжение формовки). 
Как правило, это напряжение выше, чем вольтажи, используемые для дальнейшей работы устрой-
ства (напряжения SET и ReSET). [10] В некоторых случаях процесс формовки отсутствует, [11–14] 
что желательно для реализации устройств на основе резистивного переключения. [15] Помимо 
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этого, процесс формовки может приводить к разбросу значений HRS и LRS между ячейками на 
одном кристалле из-за колебаний размера, формы и местоположения нити [16,17]. Кроме того, воз-
можен необратимый пробой структуры, который может быть связан с размером и плотностью про-
водящих каналов в устройстве. [5] 

На вольтаж формовки, рабочие напряжения, потребляемую мощность и срок службы 
ReRAM ячеек памяти существенно влияет множество различных параметров, в частности, функци-
ональный диэлектрический слой и его стехиометрия, интерфейсные слои, температурная обработка 
[8]. Помимо этого, ранее было продемонстрировано, что морфология нижнего электрода может су-
щественно изменить параметры ReRAM ячейки, например, химико-механическая полировка при-
водит к увеличению вольтажа формовки.[18]  Ранее, чтобы оценить влияние шероховатости на 
вольт-амперные характеристики и токи утечки, электростатическое моделирование строилось на 
основе микрофотографий просвечивающей электронной микроскопии (ПЭМ) [19] или искусствен-
ных шероховатых поверхностей смоделированных с помощью атомно-силовой микроскопии 
(АСМ) [20]. Однако, для оценки влияния шероховатости на эффект резистивного переключения ра-
нее использовалась только идеализированная модель неоднородности которая не позволяет прогно-
зировать расположение филамента в реальной МИМ структуре. [21,22]  

Таким образом, использование морфологии поверхности полученной методом АСМ для мо-
делирования распределения поля позволит более детально оценить вклад размера неоднородностей 
(высота, латеральный размер) в образование филамента и его расположение, что в будущем помо-
жет создавать искусственные неоднородности для управления параметрами резистивного переклю-
чения, в частности, вольтажом формовки. 

В данной работе экспериментально демонстрируется, как наноморфология нижнего элек-
трода (Рис.1), значительно влияет на эффект резистивного переключения в МИМ-структурах Ta-
Ta2O5-Pt и проводится анализ корреляции локальных неоднородностей с областями повышенного 
электрического поля и расположения филамента (Рис. 1в).  

Работа выполнена при поддержке проекта «Проведение фундаментальных научных иссле-
дований (Разработка физико-технологических основ создания встраиваемой сегнетоэлектрической 
и резистивной памяти FSMG-2020-0001)». 

 
Рис. 7 Влияние размера неоднородности на распределение поля в МИМ-структуре 
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Метод получения кремниевых микроструктур в циклическом процессе плазмохими-
ческого травления 
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Создание высокоаспектных структур из кремния актуально для самых различных областей 
микроэлектроники. Например, создание таких структур необходимо для конденсаторов большой 
емкости в устройствах динамической памяти с произвольным доступом (DRAM). Для увеличения 
емкости конденсаторов необходимо увеличить площадь обкладок, поэтому принято формировать 
конденсаторы в глубоких канавках в кремнии. Кроме того, глубокое травление кремния находит 
применение при создании нано- и микроэлектромеханических систем. При плазмохимическом трав-
лении, как правило, используется фторсодержащая плазма пониженного давления. Прикладывая к 
образцу постоянный потенциал смещения, формируют направленный к нему поток ускоренных по-
ложительных ионов, которые стимулируя реакцию на дне канавки, приводят к направленному трав-
лению. Однако неизбежное наличие в плазме химически активного атомарного фтора ведет к спон-
танному травлению боковых стенок. Это делает невозможным получение вертикальных стенок ка-
навки без дополнительных методов их пассивации в ходе травления. Известны несколько подходов 
для пассивации боковой стенки. Один из них — это так называемый Bosch-процесс [1]. В этом цик-
лическом процессе попеременно происходит пассивация поверхности структуры, а также боковых 
стенок, полимерной пленкой состава CxFy из плазмы и травление в плазме SF6, при котором под 
действием электрического поля ускоренные ионы удаляют пассивированный слой преимуще-
ственно со дна структуры тем самым вскрывая поверхность кремния для травления радикалами F 
из плазмы.  

Ранее был предложен [2] и запатентован [3] альтернативный подход, основанный на замене 
полимерной пассивации плазменным окислением кремния. Оксид кремния толщиной в 1-2 нм об-
ладает достаточной плазмостойкостью для проведения одного цикла травления. Изучаемый в этой 
работе процесс представляет собой циклическое повторение следующих этапов: 1) пассивация в 
плазме O2 – формирование слоя SiO2 толщиной в несколько нанометров на всех открытых участках 
кремния (этап окисления), 2) травление в плазме SF6 – удаление пассивации со дна ускоренными 
ионами и спонтанное изотропное травление (этап травления). В результате повторения описанного 
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цикла получается структура, обладающая характерными гребнями на боковой стенке, изображенная 
на рис. 1. Исследуемый нами метод имеет несколько преимуществ перед Bosch-процессом. В про-
цессе травления на боковых стенках не остаётся трудноудаляемой полимерной плёнки, что облег-
чает последующее технологические операции.  

Работа была проведена в установке плазмохимического травления PlasmaLab 100 (Oxford 
Instruments Plasma Technology) на образцах кремния размером 2х2 см с маской SiO2 толщиной 2 
мкм. Были предложены возможности модификации процесса и исследовано влияние параметров на 
механизмы травления. Подтрав (уход размера травления под маску) может развиваться в результате 
бомбардировки боковой стенки отраженными от дна ионами. Поэтому был реализован модифици-
рованный процесс, в котором время действия смещения на этапе травления было сокращено. При 
этом перед приложением смещения был введен дополнительный шаг, в котором происходило заме-
щение газовой смеси в камере с O2 на SF6. Результат травления в модифицированном процессе по 
сравнению с исходным процессом приведен на рис. 2. В работе показано, что модификация про-
цесса приводит уменьшению ухода от литографического размера маски при переносе изображения 
в кремний. 

Для оптимизации процесса были проварьированы длительности этапов окисления и травле-
ния. Изменяя длительность одного из этапов при сохранении времени другого и анализируя резуль-
таты травления, можно понять динамику каждого из процессов. Исследовав динамику процессов, 
можно подобрать длительности этапов в цикле так, чтобы найти баланс между скоростью травления 
и подтравом. Было установлено, что процесс окисления носит насыщающийся характер. Также была 
изучена зависимость процесса травления и характер спонтанного травления боковой стенки от па-
раметров разряда в процессе травления. Показаны подходы для уменьшения шероховатости боко-
вой стенки. 

Будет продемонстрировано применение исследуемого процесса глубокого плазмохимиче-
ского травления для создания высокоспектных канавок, которые могут быть использованы при из-
готовлении конденсаторов DRAM. 

Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ №20-07-00832. 

 
Рис. 1. РЭМ изображение типичного профиля структуры, полученной в результате травления 
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Рис. 2. РЭМ изображения отверстий диаметром 12 мкм при травлении (а) в исходном процессе  
(б) в модифицированном процессе 
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Процессы нанесения металлических пленок на поверхность твердой фазы-подложки зани-
мают весьма существенное место в современных технологиях микро- и наноэлектроники. В насто-
ящее время метод молекулярно-лучевой эпитаксии, т.е. формирование наноразмерной гетерострук-
туры на поверхности твердого тела в результате осаждения атомов из молекулярного пучка является 
современным вариантом динамической эпитаксиальной технологии. Такой метод сочетает осажде-
ние очень тонких монокристаллических пленок с совершенной морфологией поверхности и воз-
можность контроля с высокой точностью в процессе роста (in situ) толщины, качественного состава 
и уровня легирования растущих слоев.  

Схематично процесс моделирования представлен на рис. 1. В качестве подложки использу-
ется пленка меди, пучок частиц формируется из атомов золота. Использовались следующие пара-
метры молекулярно-динамического эксперимента: время процесса роста пленки 100000 шагов 
(время одного шага 1 фс), атомы поступали в систему по одному раз в 10 шагов, диаметр пучка: 36 
и 72 нм, энергия пучка: 0,5 и 1,5 эВ.  

Для описания межатомного взаимодействия используется потенциал сильной связи, пара-
метры которого взяты из работы [2].  

Для описания морфологии поверхности образца используются высотные параметры: сред-
нее арифметическое из абсолютных значений отклонений профиля в пределах базовой длины, сред-
неквадратичное отклонение, сумма средних абсолютных значений высот пяти наибольших высту-
пов профиля и глубин пяти наибольших впадин профиля в пределах базовой длины, поскольку 
именно они, в большей степени, имеют значение для изучения фрактальных свойств профиля и по-
верхности [3-6].  

Как правило [3-6], для характеристики основного свойства фрактальных кластерных агрега-
тов – самоподобия их внутренней структуры, мы вводили в рассмотрение кластерную размерность 

, определяемую из соотношения 

 , (1) 
где  – число частиц в кластере (число мономеров),  – линейный размер, т.е. диаметр 

кластера (агрегата),  – размер частиц, из которых состоит кластер (средний размер мономера). В 
данной работе анализ конечных конфигураций проводился согласно методике, изложенной в [3-8]. 
Также отметим, что фрактальная размерность поверхности, найденная как с помощью метода вло-
женных квадратов [3-8], так и посредством приведенного выше соотношения может отождеств-
ляться с соответствующей кластерной размерностью трехмерных агрегатов. 

На рис. 2 представлены результаты моделирования роста фрагментов наноразмерных пле-
нок золота на меди, полученные методом молекулярно-лучевой эпитаксии. Время процесса роста 
пленки 100000 шагов (время одного шага 1 фс), атомы поступали в систему по одному раз в 10 
шагов, диаметр пучка: 72 нм, энергия пучка: 1,5 эВ.  

сD

( )/ cDN d a=

N d
a
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Установлено, что при получении наноразмерных пленок золота методом электронно-луче-
вой эпитаксии существует возможность формирования развитого, в том числе фрактального рель-
ефа, даже при том, что для наноразмерных пленок золота сам рельеф поверхности в большей сте-
пени соответствует типу «плато». Очевидно, что изучение и описание механизма образования фрак-
тальных структур, в том числе за счет механизма ассоциации, тесно связано как с учетом поля твер-
дой поверхности (в нашем случае определяется параметрами потенциала сильной связи), так и с 
влиянием ряда начальных условий эксперимента – шероховатости подложки, энергии и плотности 
атомного пучка. Отметим, что вывод, сделанный в [1] о том, что при заданных температуре и пара-
метрах подложки наноразмерные гетероструктуры, формирующиеся в результате кристаллизации 
нанокапель на поверхности твердого тела с использованием процесса молекулярно-лучевой эпитак-
сии, являются практически идентичными для фрактальных структур, нуждается в дополнительной 
апробации. 

 
Рис. 1. Схематическое изображение установки моделирования процесса взаимодействия атомного 

пучка с твердой поверхностью [1]. 
 

   
Рис. 2. Результаты моделирования роста фрагментов наноразмерных пленок золота на меди (слева 

– 3D вид, справа – вид сверху). 
 

Исследования выполнены при поддержке Министерства науки и высшего образования РФ 
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УДК 544.558 

Особенности влияния добавки буферного газа в процессе импульсного 
 плазмохимического синтеза на морфологию и размер наноразмерных  

углеродсодержащих композитов на основе оксида титана  
Р.В. Сазонов, Г.Е. Холодная, Д.В. Пономарев, О.П. Лаптева 

Томский политехнический университет 

В работе представлены результаты исследований импульсного плазмохимического синтеза 
наноразмерных углеродсодержащих композитов на основе оксида титана в зависимости от концен-
трации буферного газа. В качестве буферного газа использовался аргон. Исследования выполнены 
на стенде, включающем в себя импульсный электронный ускоритель ТЭУ-500 и плазмохимический 
реактор. Импульсный электронный ускоритель ТЭУ-500 состоит из блоков: газонаполненного ге-
нератора импульсных напряжения (собранный по схеме Аркадия-Маркса), двойной формирующей 
линии, автотрансформатора и диодного узла. Наличие автотрансформатора в данной конструкции 
ускорителя является его особенностью. Параметры импульсного электронного пучка, генерируе-
мого ускорителем ТЭУ-500, были следующие: энергия электронов до 450 кэВ, ток пучка до 10 кA, 
длительность импульса напряжения на полувысоте 60 нс [1-2]. Плазмохимический реактор пред-
ставлял собой стеклянный цилиндр, объемом 6 л. Плазмохимический реактор оснащен манометром, 
запорно-регулирующей арматурой напуска исходной реагентной смеси и откачки газа. 

На рис. 1 представлена схема импульсного плазмохимического синтеза синтез наноразмер-
ных углеродсодержащих композитов на основе оксида титана. 

Методика получения наноразмерных углеродсодержащих композитов на основе оксида ти-
тана, сводится к следующим операциям: 

1) В реакционную камеру вводятся прекурсоры синтеза (тетрахлорид титана, кислород, 
метан и аргон). 

2) Инжектируется импульсный электронный пучок. 
3) Происходит объёмное возбуждение реакционного газа импульсным электронным 

пучком, и организуется процесс протекания реакций во всей области возбуждения. Возникает 
неравновесная плазма, следовательно, запускаются химические реакции, продуктами которых яв-
ляется наноразмерный порошок. 

4) Продукты синтеза собираются и исследуются их физико-химические свойства. 
Для определения морфологии частиц наноразмерных углеродсодержащих композитов на 

основе оксида титана использован просвечивающий электронный микроскоп JEOL-II-100 с ускоря-
ющим напряжением 100 кВ. Для определения кристаллической структуры наноразмерного порошка 
использовалась стандартная методика рентгенофазового анализа. Продукты реакции анализирова-
лись с помощью дифрактометра «Shimadzu XRD – 6000/7000». С помощью энергодисперсионной 
рентгеновской спектроскопии (EDX-метод) был исследован элементный состав образцов. 

В табл. 1 представлена исходная концентрация реагентов. 
На рис.2 представлены ПЭМ-изображения характерные для получаемых наноразмерных уг-

леродсодержащих композитов на основе оксида титана 
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Синтезированы 2 партии нанокомпозита принципиально отличающиеся друг от друга. Пер-
вая партия – композит из скопления частиц оксида титана (100-150 нм) покрытых аморфной обо-
лочкой (40-60 нм) из углерода, содержащего в своей структуре значительное количество титана и 
кислорода. Причем оболочка неплотно прилегает к наночастицам. Партия 2 – композит из скопле-
ния частиц оксида титана (100-150 нм) покрытых оболочкой из мелких кристалитов (5-10 нм), со-
держащих в своей структуре значительное количество титана и кислорода. В данном образце зафик-
сирована квазикристаллическая структура оболочки.  

Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках научного проекта № 
18-29-19020. 

 
Рис.1. Схема эксперимента по синтезу наноразмерных углеродсодержащих  

композитов на основе оксида титана 
 

Номер об-
разца 

TiCl4, ммоль CH4, ммоль О2, ммоль Ar, ммоль 

Образец 1 72 24 98 12 
Образец 2 72 24 98 24 

Таб.1. Концентрации исходных реагентов 
 

 
Рис. 2. ПЭМ-изображения наноразмерных углеродсодержащих композитов на основе оксида ти-

тана (а – образец 1, б – образец 2) 
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УДК 621.3.049.771.14 

Применение метода регуляризации Тихонова к решению задач  
эллипсометрической порометрии 

Р.А.Гайдукасов1,2, А.В.Мяконьких1,2, К.В.Руденко1,2 
1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

2Физико-технологического института им. К.А. Валиева РАН 

Начиная с топологического размера 45 нм системы металлизации ультрабольших интеграль-
ных схем (УБИС) строятся на основе пористого диэлектрика с ултранизкой диэлектрической про-
ницаемостью [1] для сокращения динамического расхода энергии, улучшения быстродействия, и 
уменьшения взаимного влияния. В настоящее время распространены диэлектрики с низкой диэлек-
трической проницаемостью, такие как пористые кремнийорганические стекла (OSG), которые 
имеют пористость около 30%-40% и диэлектрическую проницаемость близкую или ниже 2,5, и 
средний размер пор 0,7-2 нм. Эти диэлектрики предлагается использовать в суб-10 нм технологиче-
ских маршрутах, и в связи с этим они находятся в стадии интенсивного исследования [2]. Для ис-
следования перспективных пористых диэлектриков и разработки процессов неповреждающего 
травления необходимы методы измерения пористости, распределения пор по размерам. Контроль 
размера субнанометровых пор в диэлектрическом материале представляет собой сложную экспери-
ментальную задачу.  

Порометрия - это аналитический метод, используемый для определения различных количе-
ственных аспектов пористой природы материала, таких как диаметр пор, общий объем пор, площадь 
поверхности пор. Одним из подходов для определения распределения пор по размерам является 
эллипсометрическая порометрия. Она основана на измерении коэффициента преломления пленки 
методом спектральной эллипсометрии, при изменении содержание адсорбата в атмосфере от нуля 
до давления насыщенных паров за счет конденсации жидкого адсорбата в порах. Это позволяет из-
мерить значение объема сконденсировавшейся в порах жидкости как функции давления паров 

. Если пренебречь поверхностными явлениями, а учитывать только вклад поверхностного 

натяжения заполнение пор носит пороговый характер, при каждом заданном давлении  запол-

нены жидким адсорбатом все поры с размером менее критического . 
Для пор радиусом от 2 до 100 нм справедливо уравнение Кельвина [3]:  

      (1) 

где R – универсальная газовая постоянная,  и  - поверхностное натяжение и молекуляр-
ный объем жидкости, а  угол соприкосновения. Более точный подход требует учета вклада по-
верхностной адсорбции которая выражается формулой Брунауэра, Эммета и Теллера (БЕТ): 

     (2) 

где - толщина одного монослоя, а  и – константы. С учётом этого суммарный радиус 

поры  равен . 
Для пор радиусом меньше 2 нм может быть применена теория объемного заполнения 

(ТОЗМ), разработанная М.М. Дубининым в 1972 [4]. Она основана на том, что радиус поры сопо-
ставим с размером молекул, и поля поверхностных сил стенок перекрываются и действуют во всем 
объеме микропоры. В данном случае адсорбция описывается следующим интегралом: 

    (3) 
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где функция  является распределением пор по размерам,  – радиус поры в нано-
метрах,  – дифференциальной молярной работе адсорбции, равная изменению свободной энергии 

Гиббса со знаком минус,  и  – коэффициенты равные 12  и 1  соот-
ветственно. 

Уравнение (3) представляет собой интегральное уравнение Фредгольма 1-ого рода и нахож-

дение  является некорректной задачей. К подобным задачам относится широкий класс об-
ратных задач, возникающих в физике при обработке результатов. Один из подходов, применяемый 
ранее – поиск решения на определенном классе функций, например, гауссианов (метод Дубинина). 
Очевидным недостатком этого подхода являет невозможность обнаружить особенности распреде-
ления пор, например, бимодальность или асимметрию. 

В настоящей работе предложен и реализован подход к решению этой задачи на основе ме-
тода регуляризации Тихонова [5], который основан на поиске приближенного решения некорректно 
поставленных операторных задач , методом минимизации функционала Тихонова. Эта за-

дача сводится к решению системы линейных уравнений относительно  Для шумоподавления ис-
пользовали метод нелинейной фильтрации СSVD. 

Для верификации метода и сравнения его с другими была проведена следующая процедура. 
Было использовано модельное ассиметричное распределение, представляющее собой сумму двух 
гауссовых функций с разными средними и амплитудами (Рис. 1а). По этому распределению была 
рассчитана изотерма адсорбции V(P) (это не вызывает сложностей, так как это решение прямой за-
дачи). Далее тремя методами была решена обратная задача, решения показаны на Рис. 1 б-г. Реше-
ние методом Дубинина, полученное на классе гауссовых функций не отражает асимметрию исход-
ного распределения. Более точными оказываются решения по уравнению Кельвина и методу Тихо-
нова. Причем метод Тихонова дает существенно более гладкое решение. В докладе также будут 
представлены результаты расчетов для данных, полученных в эксперименте. 

Результаты работы могут быть применены при исследовании нанопористых диэлектриков с 
ульранизкой диэлектрической проницаемостью, применяемых в системах металлизации УБИС. 

Работа частично поддержана грантом Российского фонда фундаментальных исследований 
(РФФИ), грант № 18-29-27025-мк. 

 
Рис. 1. Распределения пор по размерам а) модельное распределение с асимметрией, б) решение ме-
тодом Дубинина, в) решение по формуле Кельвина, г) решение методом регуляризации Тихонова. 
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УДК 681.586.74 

Универсальный способ получения наночастиц платины с использованием искрового 
газового разряда для изготовления проводящих наночернил 
А.И. Бучнев, В.И. Борисов, А.А. Ефимов, А.А. Лизунова, В.В. Иванов 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

В настоящее время активно развивается новые методы изготовления электронных схем с 
помощью печатного оборудования и наночернил. Данные методы в отличие от традиционных фо-
толитографических технологий позволяют существенно сократить расходы на производство элек-
тронных устройств. Прогресс в развитии данных методов в значительной степени будет зависеть от 
доступности и разнообразия используемых наночернил. В большинстве случаев получение наноча-
стиц является дорогостоящим и сложным процессом, требующим использования прекурсоров и рас-
творителей. Кроме того, распространенные химические методы не обеспечивают высокой химиче-
ской чистоты получаемых частиц и требуют постобработки с использованием дополнительных ре-
агентов. В данной работе представлен альтернативный способ получения наночернил, основанный 
на синтезе наночастиц в искровом газовом разряде, в результате которого получаются наночастицы 
требуемого размера и химической чистоты. Отличительными особенностями разработанного ме-
тода является универсальность синтезируемых материалов и низкая себестоимость производства 
наночернил. Общая схема разработанного способа представлена на рис. 1. Для изготовления нано-
чернил используются наночастицы, полученные в газоразрядном генераторе следующего устрой-
ства. Синтез наночастиц происходит в газовой камере, в которую помещены два платиновых элек-
трода. В камеру подается поток газа через осевое отверстие в одном из электродов. В процессе пе-
риодического импульсного газового разряда происходят электроэрозия и испарение материала с по-
верхности электродов. После разряда испаренный материал конденсируется в наночастицы и увле-
кается потоком газа. По мере движения по тракту происходит их агломерация. Далее поток наноча-
стиц поступает на фильтр из ткани Петрянова-Соколова. После этого полученные наночастицы в 
форме порошка собираются с поверхности фильтра и диспергируются в растворителе с целью по-
лучения наночернил. По результатам оптимизационного исследования установлен состав наночер-
нил для формирования токопроводящих микроструктур с помощью аэрозольной печати (таб. 1). 

По результатам исследования установлено, что в зависимости от типа газовой среды (аргон, 
азот, воздух), параметров разряда (частота и напряжение разрядов) можно контролировать свойства 
и количество синтезируемых наночастиц (рис.2). Также показано, что импульсный газовый разряд 
обеспечивает высокую по сравнению с другими методами производительность наночастиц (более 
500 мг/ч) и может быть использован в качестве источника наночастиц для приготовления наночер-
нил аэрозольной печати. 

Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда (проект № 19-79-
00375). 
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Рис.1. Схема получения наночернил с использованием искрового газового разряда. 
 

Компонент Масс. содержание % 

Наночастицы платины 25,0 
Дисперсионная среда 
(растворитель и функцио-
нальные добавки)  

75,0 

Таб.1. Состав наночернил на основе наночастиц платины, полученной в импульсном периодиче-
ском разряде. 

 
Рис.2. Изображения наночастиц платины с просвечивающего электронного микроскопа, синтези-

рованных в аргоне, азоте и воздухе (сверху вниз). 
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УДК 53.09 

Применение методов акустической спектроскопии, микроскопии для определения 
геометрических размеров нанопластин лапонита в жидких дисперсиях 

И.Р. Гаффаров, П.В. Авдеенко, В.В. Иванов, А.А. Лошкарёв, С.С. Михайлова, 
Ю.М. Токунов 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Интерес к исследованиям несферических наноразмерных объектов в форме нанопластин 
связан с их функциональным применением в фотонике, электронике, медицине и других отраслях 
науки и техники. К таким нанопластинам, например, относятся графен, слоистые силикаты мине-
рального (монтмориллонит и др.) и искусственного (лапонит) происхождения.  

Одним из способов применения нанопластин является создание на их основе жидких дис-
персий, при этом характеризация таких дисперсий является неотъемлемой частью при контроле ка-
чества. Важнейшей характеристикой таких дисперсий является достигнутый размер нанообъектов 
(степень диспергирования) и их устойчивость к агломерированию. Поэтому одной из приоритетных 
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задач в исследовании жидких дисперсий с нанопластинами является создание научного метода, поз-
воляющего проводить экспериментальные измерения геометрических параметров непосредственно 
в жидкой дисперсии. Под геометрическими параметрами нанопластин подразумеваются толщина и 
эквивалентный диаметр нанопластин. 

В данной работе геометрические параметры нанопластин определяли с использованием мо-
дифицированного метода акустической спектроскопии [1], растровой электронной микроскопии, 
атомно-силовой микроскопии. 

При применении модифицированного метода акустической спектроскопии измеряли спек-
тры затухания ультразвука в водной дисперсии нанопластин лапонита в покоящейся водной дис-
персии и в потоке водной дисперсии, различие двух спектров несет информацию о геометрических 
размерах несферических нанообъектов в дисперсии. Поток водной дисперсии нанопластин лапо-
нита создавался в замкнутом контуре и обеспечивался перистальтическим насосом LS301 при уста-
новленной скорости 21 мм/с. Нанопластины в акустической ячейке ориентировались двумя различ-
ными способами – вдоль и поперек потока, это достигается сужающимся и расширяющимся пото-
ком дисперсии при использовании различных конструкций сопел. При приготовлении водной дис-
персии лапонита в деионизованную воду добавляли гидроксид натрия для получения рН=10, затем 
добавляли необходимое количество порошка лапонита, перемешивали магнитной мешалкой в тече-
ние одного часа и оставляли на одни сутки для эксфолиации частиц лапонита. Использовали водную 
дисперсию с массовой долей лапонита 2,5%. 

Спектры затухания ультразвука в водной дисперсии лапонита представлены на рис.1 а) 
(ускоряющийся поток) и рис.1 б) (замедляющийся поток), вклад воды исключен. В области высоких 
частот выше 50 МГц наблюдается закономерное более высокое положение спектров для изотроп-
ного состояния α0 (ν) по сравнению со спектрами для ускоряющегося потока, который обеспечива-
ется сужением диаметра сопла (нанопластины ориентируются вдоль потока), и замедляющегося по-
тока, который обеспечивается расширением диаметра сопла (нанопластины ориентируются поперек 
потока), αn(ν) и αe(ν) соответственно.  

Таким образом, в области частот выше 50 МГц различия между экспериментальными спек-
трами изотропного и ориентированного состояний превышают погрешности измерений, что позво-
ляет анализировать выстраивание нанопластин и использовать полученные данные для построения 
модели, которая позволит оценить эквивалентный диаметр нанопластин лапонита. 

Диаметр нанопластин лапонита измеряли на растровом электронном микроскопе, толщину 
нанопластин измеряли на атомно-силовом микроскопе. Пробы для исследований готовили путем 
разбавления дисперсий лапонита примерно в 10000 раз и наносили их на подложки из кремния. 
Изображение нанопластин лапонита на растровом электронном микроскопе и атомно-силовом мик-
роскопе представлены на рис. 2 и рис. 3 соответственно. Среднее значение эквивалентного диаметра 
нанопластин лапонита составило (26,4 ± 4,8) нм.  Cреднее значение толщины нанопластин лапонита 
составило (1,6 ± 0,8) нм. 

В дальнейшем будет проведено сравнение значений среднего диаметра нанопластин лапо-
нита, измеренного с помощью растрового электронного микроскопа, и значений эквивалентного 
диаметра нанопластин лапонита, измеренного методом акустической спектроскопии. На основе 
сравнения будет построена модель определения геометрических параметров нанопластин с исполь-
зованием экспресс-метода акустической спектроскопии, которая найдет практическое применение 
для характеризации дисперсий нанопластин. 
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Рис. 1. Спектры затухания ультразвука в водной дисперсии лапонита при хаотической ориентации 
нанопластин (круг), и при преимущественной ориентации нанопластин вдоль потока (ускоряю-

щийся поток, треугольники) – а), поперек потока (тормозящийся поток, треугольники) – б). 

                              
Рис. 2. Изображение РЭМ                                             Рис. 3. Изображение АСМ 

нанопластин лапонита     нанопластин лапонита 
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Разработка метода изготовления высокотемпературных сверхпроводников  
3 – поколения 

С.Х. Гаджимагомедов1, Д. К. Палчаев1, Ж.Х. Мурлиева1, Г. Ш. Шапиев1, Р.М. Эмиров1,  
Н. М.-Р. Алиханов1, Ф.Ф. Оруджев1, М.Х. Гаджиев2, П.М. Сайпулаев1, А.Э. Рабаданова1 

1Дагестанский государственный университет 
2Объединённый институт высоких температур РАН 

Сверхпроводящая пленка YBa2Cu3O7-d (YBCO) выращена на подложке из монокристалличе-
ского кремния с аморфным слоем оксида (SiO2) методом магнетронного распыления нанострукту-
рированной мишени, без предварительного нанесения дополнительных согласующих слоев. Для из-
готовления наноструктурированной мишени, нанопорошок YBCO, термообработанный в течение 
20 часов при 910ºС, прессовался (с добавлением бутилового спирта) под давлением ~100 МПа и 
спекался при 920ºС в течение 1 часа [1]. Плотность наноструктурированной мишени, полученной за 
один этап спекания, порядка ~ 6.0 г/см3 (теоретическое значение ~ 6.3 г/см3). Доля сверхпроводящей 
фазы керамической мишени с индексом кислородной стехиометрии ~ 6.90 составляла не менее 90%, 
а температура начала перехода (Тс, нач.) ~ 92К. Сопротивление этой керамики при 300К (ρ300К) по-
рядка ~ 9.8·10-3 Ом·см. Размеры распыляемой мишени: толщина от 2 – 6 мм и диаметр 30 – 40 мм.  

Сверхпроводящая пленка YBCO/SiO2/Si изготавливалась при следующих технологических 
параметрах магнетронного распыления [2]: давление ~ 4 Па; конфигурация – «off-axis»; подложка 
расположена под углом α ~ 35° к плоскости мишени; температура подложки ~ 700ºС; ток разряда ~ 
200 мА; среда – смесь Ar+O2 в соотношении 1:2; время – 60мин. При выбранном режиме распыления 
скорость роста пленки составляла ~ 0.6 мкм/ч.  

На рисунке 1 приведена морфология скола структуры пленки YBCO/SiO2/Si. Как видно, 
выше аморфного слоя толщиной ~ 10 нм, образуется наноразмерная блочная структура осаждаемой 
пленки на поздних стадиях роста, ориентированная различным образом. Заметим, при распылении 
наноструктурированной мишени, на подложке вырастает согласующий слой толщиной примерно 
до 15 нм, за счет самоорганизации наночастиц. После этого формируется поликристаллическая 
структура из зерен сверхпроводника YBCO с межплоскостным расстоянием в зерне, в среднем, ~ 
0.3 нм. Толщина такой пленки порядка микрон.  
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На рисунке 2 приведена температурная зависимость электросопротивления сверхпроводя-
щей пленки состава YBCO/SiO2/Si, полученной магнетронным распылением наноструктурирован-
ной керамической мишени. Зависимость ρ = f(T) имеет металлический характер, значение ρ при 
300К (ρ300К)  составляет ~ 2.62×10-4 Ом×см. Температура псевдощелевого состояния T* порядка ~ 
163К. Как видно, сверхпроводящий переход начинается при температуре ~78К, а ширина перехода 
(рис. 2, вставку) составляет ~8.4К. При этом, количество сверхпроводящих фаз с различным значе-
нием Тс достигает трех. 

Итак, при распылении наноструктурированной мишени можно получать сверхпроводящие 
пленки состава YBCO на диэлектрических подложках без нанесения дополнительных согласующих 
слоев, т.е. изготовить сверхпроводящие проводники третьего поколения. 

Работа выполнена в рамках проектов: «УМНИК» №14045ГУ/2019 и 14057ГУ/2019, а также 
частично грантом РФФИ № 18-08-00092a  и Гос. заданием FZNZ-2020-0002.  

 
Рис. 1. ПЭМ изображения скола структуры YBCO/SiO2/Si. 

 
Рис. 2. Температурная зависимость ρ пленки YBCO.  

На вставке – зависимость значений dρ/dT от температуры в области перехода  
в сверхпроводящее состояние. 
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УДК 538.915 

Разработка технологии изготовления и исследование электролюминесцентных 
структур, полученных методом молекулярного наслаивания 

В.А. Вербо, Д.Ю. Волков, Д.С. Колоколов, М.В. Меш 

АО «СКТБ Кольцова» 

В настоящее время актуальной проблемой является получение отечественных электролю-
минесцентных дисплеев. Светоизлучающим элементом подобных структур служит слой люмино-
фора ZnS:Mn. Излучающие свет ионы марганца возбуждаются высокоэнергичными электронами, в 
свою очередь, разогнанными электрическим полем внешнего источника. В отличие от известных 
диодных излучателей (LED), в данном типе структур светоизлучающий слой изолирован по посто-
янному току от источника питания слоями диэлектрика. Такая топология оказывается устойчивой к 
перегрузкам, шнурованию тока и последующему пробою активного слоя.  

Нами были разработаны первые отечественные тонкопленочные электролюминесцентные 
дисплеи, с применением технологии молекулярного наслаивания. Использование технологии моле-
кулярного наслаивания в процессе производства обеспечивает возможность нанесения всех диэлек-
трических и люминофорных слоев в рамках одного технологического процесса, при этом диэлек-
трические слои имеют необходимую электрическую прочность, а для слоя люминофора обеспечи-
вается требуемое распределение легирующей примеси и высокая степень кристалличности. 

Разработанные многослойные структуры состоят из двух диэлектрических слоев оксида 
алюминия (300 нм) с размещенным между ними функциональным слоем из сульфида цинка (450 
нм), легированного марганцем. Указанные слои были получены методом молекулярного наслаива-
ния. В качестве электродов в структурах были использованы тонкие пленки молибдена и оксида 
индия-олова, полученные магнетронным распылением. Для достижения необходимых параметров 
структуры подвергались отжигу.  

Структура и химический состав полученных пленок контролировались при помощи скани-
рующей электронной микроскопии, масс-спектрометрии вторичных ионов, рамановской и люми-
несцентной спектроскопии. Исследование электрооптических свойств и режимов работы структур, 
позволили экспериментального подтвердить теоретические модели электрооптических параметров 
люминесценции (рис.1) как в зоне зарождения свечения [1], так и в области насыщения интенсив-
ности [2]. 

Полученные в ходе работы структур (рис.2) имели яркость до 1200 Кд/м2, размеры до 
230х180 мм и стабильно работали в течение более 100 часов без деградации свойств, что показывает 
возможность использования полученных структур в промышленном изготовлении индикаторов и 
дисплеев 

 
 

Рис.1 График зависимости яркости L и све-
тоотдачи η от напряжения питания для двух 

различных образцов (№№ 66.78 и 66.79) 
электролюминесцентных структур. 

Рис 2. Фотография электролюминесцентной 
структуры – дисплея с разрешением 240х128 

точек в рабочем состоянии. 
 

 
Авторы работы выражают благодарность кафедре химической нанотехнологии и материа-

лов электронной техники Санкт-Петербургского Государственного Технологического института. 
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УДК 681.586.74 

Тонкопленочные химические сенсоры на основе модифицированных полианилинов 
И.Н. Муллагалиев, А.Н. Андриянова, Т.Р. Салихов 

ФГБОУ ВО "Башкирский государственный университет" 

Развитие автоматических систем управления наталкивает к созданию новых химических 
сенсоров. Химические сенсоры используются в различных областях, таких как медицина, безопас-
ность на дому и на производстве, загрязнение окружающей среды и многие другие [1]. Наибольшее 
распространение получили датчики с органическими полимерными сорбентами [2] и с неорганиче-
скими сорбентами на основе оксидов металлов. Окислительно-восстановительные и кислотно-ос-
новные переходы между формами ПАНИ, а также быстрое и обратимое установление равновесия 
позволяют конструировать на базе полимера различные типы сенсоров [3], в частности, для изме-
рения концентрации паров аммиака и относительной влажности воздуха. Кроме того, при разра-
ботке новых сенсоров необходимо четко понимать, каким образом внешние факторы влияют на 
проводимость полимерных пленок [4-5]. 

На подложку из ситалла методом термического напыления в вакуумной камере были нане-
сены алюминиевые контакты с зазором 50 мкм (Рис. 1). В области зазора методом центрифугирова-
ния была сформирована тонкая пленка производного полианилина, толщина которой составляла 
величину порядка 300 нм. Так же были исследованы нерастворимые производные полианилина, 
тонкие пленки которых были нанесены в область зазора вакуумным напылением из ячейки 
Кнудсена. Параметры ячейки Кнудсена: длина цилиндрической камеры 25 мм, внутренний диаметр 
4 мм, а рабочая температура варьировалась в диапазоне 400-650 К. Температура напыления 500-
550K. 

Были измерены зависимости тока через образец датчика от концентрации паров аммиака 
(Рис. 2) и от влажности (Рис. 3).  

По представленным графикам видно, как реагируют тонкие пленки производных полиани-
лина на присутствие определенных газов в окружающей среде. Полученные экспериментальные за-
висимости имеют сложный характер с линейными участками. Крутизна характеристик на линейных 
участках зависимости тока от концентрации паров аммиака на полученных нами структурах на ос-
нове mod. PANI 1 - 0,25 нA/mg/m3 и mod. PANI 2 - 0,44 нA/mg/m3. Крутизна характеристик зависи-
мости тока от влажности датчиков с mod. PANI 1 - 4,8 нA/% и mod. PANI 2 - 0,5 нA/%.  Хорошая 
чувствительность и малая инерционность структур на основе первой производной, по-видимому, 
связана с особенностями процесса синтеза данного вещества. К достоинствам полученных абсорб-
ционных датчиков NH3 на основе пленок производных полианилина следует отнести малый гисте-
резис. Основное преимущество полученных сенсоров влажности заключается в высокой крутизне 
характеристик.  

 
Рис. 1. (а) Структура резистивного датчика и (b) Блок-схема установки для исследования влияния 

газов на электрофизические свойства пленок производных полианилина 
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Рис. 2. (a) Зависимость протекающего через пленку производных PANI тока от концентрации па-
ров аммиака в объеме воздуха (b) Зависимость протекающего через пленку производных PANI 

тока от времени после резкого уменьшения концентрации паров аммиака 

 
Рис. 3. (a) Зависимость протекающего через пленку производных PANI тока от влажности (b) За-
висимость протекающего через пленку производных PANI тока от времени после резкого умень-

шения влажности 
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УДК 544.558 

Физико-химические и фотокаталитические свойства порошка диоксида титана, 
модифицированного наночастицами оксида цинка, полученного импульсным 

плазмохимическим методом 
Г.Е. Холодная, Р.В. Сазонов, Д.В. Пономарев, О.П. Лаптева 

Томский политехнический университет 

В настоящей работе импульсным плазмохимическим методом частицы порошка диоксида 
титана были модифицированы частицами оксида цинка. Синтез наноразмерного порошка диоксида 
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титана, модифицированного наночастицами оксида цинка, осуществлялся в два этапа. Сначала с 
использованием известного электроискрового метода получали порошки оксида цинка.  Средний 
размер частиц лежал в диапазоне от 10 до 25 нм [1]. Далее эти частицы помещали в плазмохимиче-
ский реактор (рис. 1 а), затем его наполняли кислородом, метаном и тетрахлоридом титана. Инжек-
тировали импульсный электронный пучок (рис. 1 б). Энергия электронного пучка вводится в смесь, 
вследствие чего возникает неравновесная плазма, следовательно, запускаются химические реакции, 
продуктами которых являлись композиционный наноматериал, состоящие из ядра в виде смеси ок-
сидов цинка и титана (рис.1 c, d). Для импульсного плазмохимического синтеза использовался элек-
тронный ускоритель ТЭУ-500 [2-3]. Параметры импульсного ускорителя электронов ТЭУ-500: 
энергия электронов (варьируется) – 200 -450 кэВ, ток пучка – 10 кА, длительность импульса напря-
жения (на полувысоте) – 60 нс, частота следования импульсов – до 10 Гц (в пачке импульсов). Плаз-
мохимический реактор (металлический цилиндр, объемом 6л) оснащен манометром, нагреватель-
ными элементами, температурным датчиком, запорно-регулирующей арматурой напуска исходной 
реагентной смеси и откачки газа. Изучена морфология и фазовый состав синтезируемых образцов 
(рис. 2).  

Средний размер частиц синтезируемого порошка диоксида титана, модифицированного на-
ночастицами оксида цинка, лежал в диапазоне от 30 до 100 нм. Морфология частиц порошка диок-
сида титана, модифицированного наночастицами оксида цинка, разнообразна и представлена в ос-
новном наночастицами в виде шаров, овалов и параллелограммов. Фазовый состав синтезируемых 
частиц представляет собой смесь кристаллических фаз характерных для диоксида титана (рутил и 
анатаз) и оксида цинка. Преобладающей фазой кристаллической структуры является анатаз. Иссле-
дованы оптические и фотокаталитические свойства порошка диоксида титана, модифицированного 
наночастицами оксида цинка. Определено значение ширины запрещенной зоны для синтезируемых 
образцов. Для некоторых образцов зафиксировано сужение ширины запрещенной зоны (экспери-
ментальная ширина запрещенной зоны для прямых переходов Eg~2.59 эВ). Синтезируемый поро-
шок диоксида титана, модифицированный наночастицами оксида цинка, проявил высокую фотока-
талитическую активность при разложении метиленового синего под действием УФ и видимого 
света в диапазоне длин волн 400-630 нм. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке РНФ в рамках научного проекта 
№ 18-73-10011.  

 
Рис.1. Схема эксперимента по синтезу наноразмерного порошка диоксида титана,  

модифицированного наночастицами оксида цинка 

            
Рис. 2. ПЭМ-изображения и рентгенограмма наноразмерного порошка диоксида титана, модифи-

цированного наночастицами оксида цинка 
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Формирование ультратонких полупроводниковых пленок MoS2 методом 
импульсного магнетронного распыления мишени на малой мощности  

А.И. Беликов1, А.И. Семочкин1, Чжо Зин Пьо1 

1Московский государственный технический университет им. Н.Э. Баумана. 

За последнее десятилетие слоистые материалы вызвали смену парадигмы в понимании фун-
даментальных свойств двумерных наноматериалов и предоставили новые возможности для созда-
ния перспективных устройств наноэлектроники и фотоники. Широкие исследования электронно-
оптических свойств графена и обособленных молекулярных слоев дихалькогенидов переходных ме-
таллов (ДПМ), получаемых методами механического разделения слоев кристалла, вызвали череду 
открытий, которые способствовали созданию опытных образцов электронных устройств с исполь-
зованием двумерных материалов, и конструктивно реализуемых, как на основе известных, так и 
принципиально новых решений. Среди ДПМ дисульфид молибдена (MoS2) является наиболее изу-
ченным новым полупроводником, который меняет величину и тип запрещенной зоны от непрямой 
(1.3 эВ) до прямой (1.8 эВ) с уменьшением толщины и при переходе от объемного состояния к мо-
нослойному. 

Для создания опытных высокоэффективных сверхкомпактных электронных устройств, 
например, полевого транзистора [1], фотодетектора, ячеек памяти, сенсоров и др., используют 
пленки MoS2 толщиной в один или несколько молекулярных слоев. Уникальность электронных 
свойств таких пленок проявляется, например, в характеристиках полевых транзисторов, когда до-
стигаются высокие соотношения токов открытого/закрытого состояния (от 108 до 1012), и высокие 
допустимые нагрузки по току (от 120 мкА/мкм до 150 мкА/мкм), подпороговый размах от 70 мВ/дек 
до 9 мВ/дек с зарегистрированной подвижностью электронов от 1 см2В-1с-1 (в структуре 
MoS2/SiO2) и до 480 см2В-1с-1 (в структуре HfO2/MoS2/SiO2), в зависимости от конструкции 
устройства, используемых диэлектриков и методов обработки. Кроме того, современные исследо-
вания показывают, что фотолюминесценция в пленках MoS2 увеличивается с уменьшением тол-
щины слоя, при этом в мономолекулярном слое MoS2 она достигает своего максимума, а в объём-
ном материале практически полностью отсутствует. 

Поэтому актуальной задачей на сегодняшний день является создание технологии формиро-
вания сплошных однородных ультратонких пленок MoS2 толщиной от одного мономолекулярного 
слоя до нескольких нанометров. Тонкие пленки ДПМ можно получать с помощью таких методов, 
как химическое осаждение из газовой фазы (CVD), атомно-слоевое осаждение (ALD), физическое 
осаждение (PVD), а также комбинация методов PVD и CVD. Метод магнетронного распыления 
обеспечивает управляемое и воспроизводимое формирование пленок при относительно низких дав-
лениях, рост пленок на современном оборудовании осуществляется с контролем основных техно-
логических параметров осаждения. Такие параметры процесса магнетронного распыления, как 
мощность разряда, давление рабочего газа, температура подложки, оказывают существенное влия-
ние на структурные, морфологические и оптические свойства тонких пленок. 

Целью данной работы была оценка влияния режимов импульсного магнетронного распыле-
ния малой мощности на морфологические и оптические характеристики ультратонких пленок 
MoS2, нанесенных на кремниевые подложки. Для получения образцов с ультратонкими пленками 
MoS2 использовалась модернизированная вакуумная установка, оснащенная магнетронной распы-
лительной системой с планарными дисковыми мишенями диаметром 75 мм. В экспериментах ис-
пользовалась мишень MoS2 чистотой 99.9%. После загрузки образцов вакуумная камера откачива-
лась до предельного остаточного давления 10-3 Па. Температура подложек во всех экспериментах 
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контролировалась и поддерживалась на уровне 200 °C. В качестве подложек использовали пла-
стины кристаллического кремния ориентации (100) с шероховатостью поверхности около 3 нм, ко-
торые располагались на расстоянии 110 мм от поверхности распыляемой мишени. В процессе оса-
ждения рабочее давление аргона (чистота 99.9995%) поддерживалось на уровне 0.5 Па. Время оса-
ждения для всех экспериментов составляло 10 секунд. Частота следования импульсов составляла 
50 кГц. Исследование морфологии поверхности и измерение толщины образцов осуществлялись с 
использованием атомно-силовой микроскопии (АСМ "Solver-NEXT"). Сканирование проводилось 
полуконтактным методом на участках площадью от 5×5 мкм2 до 0.5×0.5 мкм2, с разрешением 
256×256 пикселей. Основные режимы распыления и характеристики образцов приведены в таб-
лице 1. 

Оптические характеристики (спектральный коэффициент отражения в диапазоне длин волн 
380–1100 нм) для подготовленных образцов тонких пленок были получены с помощью спектрофо-
тометра «Epsilon». Измерения осуществлялись в пяти точках поверхности с последующим усредне-
нием результатов. На основании спектров отражения были получены спектры поглощения путем 
пересчета в соответствии с уравнением, описывающим функцию Кубельки-Мунка (1). 

 ,     (1) 
где Ra   ̶  коэффициент отражения. 
Для определения величины оптической ширины запрещенной зоны по спектрам поглоще-

ния тонких пленок MoS2 использовался метод Тауца. Метод основан на линейной экстраполяции 
зависимости модифицированного коэффициента поглощения полупроводника (𝑎h𝑣)1/2 от энергии 
кванта зондирующего излучения h𝑣 вблизи низкочастотного края фундаментальной полосы погло-
щения (рис.1) [2]. 

Полученные пленки имели повышенную планарность при T = 60 и 80%, с увеличением ко-
эффициента заполнения импульсов величина оптической ШЗЗ пленок MoS2 уменьшается c 1.73 эВ 
до 1.69 эВ, что, наиболее вероятно, связано с увеличением толщины пленок. 

№ Образец Мощность, 
Вт Ток, A Pulse-on T, % ШЗЗ, эВ Толщина, 

нм 
Шерохова-

тость Ra, нм 
1 T-20 22 0.03 20 1.73 3.1 0.974 
2 T-40 30 0.05 40 1.72 4.2 0.709 
3 T-60 26 0.05 60 1.71 6.7 0.430 
4 T-80 24 0.05 80 1.69 7.3 0.395 
5 DC 23 0.05 100 1.7 6.8 0.904 

Таблица 1. Режимы проведения процессов осаждения и результаты АСМ-анализа пленок MoS2 

 
Рис. 1. Графическая экстраполяция линейных участков графиков Тауца при определении ширины 

запрещенной зоны экспериментальных образцов пленок MoS2 

Литература 
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Электрическое управление люминесцентными центрами в алмазных униполярных 
устройствах 

С.Д. Трофимов1,2,3, С.А. Тарелкин1,2,3, Н.В. Лупарев2,3, А.В. Голованов2,3 
1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

2Технологический институт сверхтвердых и новых углеродных материалов 
3Всероссийский научно-исследовательский институт оптико-физических измерений 

Центры люминесценции в алмазе обычно имеют несколько зарядовых состояний, в которых 
они могут находиться. Заряд центра зависит от локального присутствия примесей, способных за-
брать или отдать электрон. Каждому зарядовому состоянию соответствует свой спектр люминес-
ценции, поэтому для работы с конкретным зарядовым состоянием необходимо уметь его контроли-
ровать. Простейшими алмазными структурами, в которых это можно осуществить, являются алмаз-
ные диоды Шоттки [1]. Контроль зарядового состояния обеспечивается за счет приложения напря-
жения к Шоттки контакту, в области обеднения которого находится центр люминесценции. 

Настоящая работа посвящена созданию и исследованию люминесцентных SiV центров ал-
мазном Шоттки-диоде. Исследуемый диод представляет собой четырехслойную структуру, состоя-
щую из омического контакта, p+-слоя из HPHT алмаза, p‾-слоя из CVD алмаза и платинового Шот-
тки-контакта. Центры люминесценции создавались в p‾-слое методом ионной имплантации ионов 
кремния через металлические маски с отверстиями. После имплантации образцы были отожжены в 
вакууме при температуре 1000 °С. Созданные SiV центры исследовались методом фотолюминес-
ценции. По картам люминесценции (на длине волны 737 нм – ZPL SiV центра) была проанализиро-
вана качественная зависимость количества SiV центров от дозы имплантации. Было установлено, 
что для доз 1011 и 1012 см-2 область имплантации засвечена равномерно, тогда как для доз 109, 1010 
см-2 SiV центры группируются в отдельные кластеры (см. Рис. 1). 

Исследована зависимость фотолюминесценции от внешнего напряжения на диоде Шоттки 
(см. Рис. 2). Для объяснения результатов эксперимента была создана модель диода, в которой урав-
нения переноса зарядов решались методом конечных объемов. Полученная модель учитывала по-
верхностные эффекты полупроводниковых структур, а именно область приповерхностного заряда 
и изменение энергии сродства к электрону у поверхности алмаза. 

Предполагалось, что SiV центр может находиться в двух зарядовых состояниях: отрицатель-
ном и нейтральном. Теоретическая зависимость вероятности обнаружить SiV центр в отрицательно 
заряженном состоянии от положения уровня Ферми определяется следующей формулой: 

   (1) 
где g0 = 3 и g‾ = 2 – кратности основных уровней для соответствующих зарядовых состояний; 

EF – положение уровня Ферми в запрещенной зоне алмаза, E0/‾ – положение уровня перехода между 
зарядовыми состояниями. В предположении, что интенсивность линии на 737 нм пропорциональна 
количеству SiV‾, была построена экспериментальная зависимость вероятности обнаружить SiV 
центр в отрицательно заряженном состоянии от внешнего напряжения (см. Рис. 3). Полученная за-
висимость аппроксимировалась теоретической кривой (1). Согласование экспериментальных точек 
и теоретической кривой происходит при E0/‾ = 0,32 ± 0,05 эВ для дозы имплантации 109 см-2 и E0/‾ = 
0,38 ± 0,05 эВ для дозы имплантации 1012 см-2. Полученные значения согласуются с значением E0/‾ 
= 0,39 ± 0,01 эВ, полученным в работе [2]. 

Работа выполнена в рамках государственного задания ФГБНУ ТИСНУМ «Исследования 
электронных, акустоэлектронных и оптических свойств синтетического алмаза и мультислойных 
структур на его основе» FNNR-2019-0004. 
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Рис. 1. Карты фотолюминесценции SiV центров для областей с дозами имплантации 1012 см-2 
(слева) и 1010 см-2 (справа). Области, в которых проводилась имплантация обведены красным 

(справа). 

 
Рис. 2. Спектр фотолюминесценции ансамбля SiV центров при различном внешнем напряжении 

для контакта 1RU (доза имплантации 1012 см-2, слева) и для контакта 3U  
(доза имплантации 1010 см-2, справа). 

 

 
Рис. 3. Зависимость вероятности обнаружить SiV центр в отрицательно заряженном состоянии от 
внешнего напряжения для контакта 1RU (доза имплантации 1012 см-2, слева) и для контакта 1LD 

(доза имплантации 109 см-2, справа). 
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Влияние адатомов на электронную структуру углеродной нанотрубки (8,0):  
неэмпирическое моделирование 

П.Д. Иванов, С.А. Созыкин 

Южно-Уральский государственный университет (национальный исследовательский университет) 

Управление характером проводимости одностенных углеродных нанотрубок (ОСУНТ) 
могло бы обеспечить производство различных устройств наноэлектроники, основанных на ОСУНТ 
[1]. Электронные свойства одностенных углеродных нанотрубок могут быть заметно изменены при-
сутствием адсорбированных атомов [3]. Кроме того, при допировании значительно повышается хи-
мическая реакционная способность нанотрубок, что делает их уникальными для обнаружения газов, 
поддержки катализа и адсорбции молекул белка [4]. Таким образом изучение влияния адатомов на 
электронную структуру углеродных нанотрубок является актуальным. 

Исследование проводилось в рамках теории функционала плотности, реализованной в па-
кете SIESTA (Spanish Initiative for Electronic Simulations with Thousands of Atoms) [19]. Элементар-
ная ячейка ОСУНТ (8,0) содержит 96 атомов углерода, имеет диаметр 6,264 Å и длину 11,368 Å. 
Расчеты были проведены в приближении обобщённых градиентов (density functional theory, GGA) с 
использование параметризации BLYP (Becke–Lee–Yang–Parr) обменно-корреляционного функцио-
нала [50]. Для определения электронных свойств системы был использован метод стандартной диа-
гонализации. Визуализация параметров ОСУНТ (8,0) проведена в GUI4dft [52]. Численное значение 
ширины запрещённой зоны составляет 0,64 эВ (рис.1а). На этом же рисунке представлена плотность 
электронных состояний (рис 1б). Результаты расчёта ширины запрещённой зоны позволяют утвер-
ждать, что ОСУНТ (8,0) обладает полупроводниковыми свойствами, что также характеризуется ин-
дексами хиральности. 

Неэмпирическое моделирование допирования поверхности нанотрубки проводилось для 
шести различных атомов: Al, Ni, Ti, Cr, Ru, Pt. Были рассмотрены процессы адсорбции каждого 
атома в трёх позициях. Три типа геометрии адсорбции представлены на рис. 2 на примере допиро-
вания атомом Al: при адсорбции А типа адатом располагается над С–С связью, параллельной оси 
нанотрубки, при адсорбции типа H адатом располагается над одним из шестиугольников, который 
образован С–С связями. В этом случае адатом формирует связи с шестью атомами С.  При адсорб-
ции Т типа адатом располагается над одним из атомов С таким образом, что адатом образует по три 
связи с тремя ближайшими соседями атома С и связь с ближайшим атомом С. 

В результате расчёта энергии адсорбции были получены значения, схожие со значениями, 
полученными авторами других аналогичных работ, к тому же, анализ переноса заряда по Милли-
кену показывает, что между ОСУНТ (8,0) и хемосорбированными атомами имеется незначительный 
перенос заряда. Наличие переданных трубке зарядов, полученных в исследовании, свидетельствует 
о взаимодействии электронной оболочки атома постороннего элемента с ближайшими атомами уг-
лерода нанотрубки.  
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Проведён анализ расстояния адсорбировавшихся адатомов до ближайших атомов С. В ре-
зультате адсорбции на различных позициях, расстояния от адатома до ближайшего атома C изме-
нили свои изначальные значения на значения, схожие с литературными. Наблюдается общая тен-
денция атомов закрепляться в позиции A и H, а также переходить из позиции T к A. Некоторые 
адатомы на позициях А и Т повлияли на геометрию нанотрубки, изменив форму её поперечного 
сечения с округлой на более овальную благодаря взаимодействию с поверхностью нанотрубки. 

При моделировании структуры проводился расчёт ширины запрещенной зоны системы 
ОСУНТ (8,0) с адатомом, а также получена плотность электронных состояний. В результате допи-
рования ОСУНТ (8,0) наблюдается уменьшение ширины запрещённой зоны для всех случаев ад-
сорбции, что согласуется с другими исследованиями. В некоторых случаях нанотрубка сохраняет 
полупроводниковые свойства, не изменяя ширину запрещённой зоны, либо уменьшая её вплоть до 
0,217 эВ, что согласуется с другими исследованиями, в которых утверждается, что адсорбция атома 
постороннего вещества с внешней стороны поверхности приводит к уменьшению запрещённой 
зоны нанотрубки и, в некоторых случаях, нанотрубка становится узкозонным полупроводником. 
Однако для большинства нанотрубок наблюдается приобретение проводящих свойств вследствие 
касания уровня Ферми зоны проводимости. Также определено влияние на плотность электронных 
состояний системы, в результате которого для преобладающего большинства случаев адсорбции 
наблюдалось уменьшение энергии перехода. 

 
а)       б) 

Рис.1.а). Зонная структура ОСУНТ (8,0);  
б). Плотность электронных состояний ОСУНТ (8,0) 

 

 
Рис. 2. Допирование ОСУНТ (8,0) в различных позициях адсорбции 
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Углеродные нанотрубки (УНТ) – это удивительный материал, свойства которого карди-
нально зависят от атомной конфигурации. Наномасштабные размеры (диаметр варьируется от 0,14 
до ~10 нм) и квантовые свойства располагают УНТ для использования в различных устройствах 
наноэлектроники. Для использования нанотрубки в каком-либо приборе, её необходимо привести в 
контакт с каким – либо проводящим материалом, вопрос только в том, какие материалы подходят и 
какова конфигурация такого контакта? Конечно, накопленные результаты исследований частично 
дают ответы, но полного понимания пока не достигнуто. Поиск осложняется уникальным свойством 
углеродных нанотрубок: в зависимости от атомной конфигурации, УНТ может проявлять как ме-
таллические, так и полупроводниковые свойства. В свою очередь, полупроводниковые УНТ тоже 
различные, их ширина запрещённой зоны варьируется от нескольких мэВ до единиц эВ. Требуется 
проводить исследования для каждого конкретного случая, поэтому исследование контактных явле-
ний на границе УНТ – электрод до сих пор остаётся актуальным. Для моделирования ВАХ идеаль-
ной нанотрубки в качестве электродов выбрана та же УНТ. 

В рамках теории функционала электронной плотности и метода неравновесных функций 
Грина, реализованных в квантово-механическом пакете SIESTA [1,2] проведено моделирование 
вольт-амперной характеристики углеродной нанотрубки (6,6). Расчет проводился в приближениях 
локальной электронной плотности (LDA) с параметризацией обменно-корреляционного функцио-
нала Сиперли – Олдер (CA) [3] и обобщенных градиентов (GGA) с параметризацией обменно-кор-
реляционного функционала BLYP [4]. Начальные атомные структуры одностенной УНТ (6,6) и их 
изображения получены в программе GUI4dft [5], расчет тока осуществлялся в программе TBtrans 
[1].  

Были получены равновесные атомные структуры моделей УНТ (6,6) состоящих из 72 и 96 
атомов. Диаметры атомных структур составили 8,186 Å и 8,259 Å в приближении LDA и GGA, со-
ответственно. Результат приближения LDA оказался ближе к значению диаметра 8,141 Å, получае-
мого по формуле, полученной без учета релаксации атомной структуры при сворачивании графена 
в цилиндр. Из этих структур составлялись электродные системы (электрод – исследуемая трубка – 
электрод) так, что электроды являлись продолжением исследуемой трубки (рис. 1а). Таким образом, 
составлены 8 систем (4 на каждое приближение обменно-корреляционного функционала): 72-72, 
72-96, 96-72, 96-96, где первое число обозначает количество атомов электрода, второе – количество 
атомов исследуемой трубки. Для каждой системы была рассчитана вольт-амперная характеристика. 
Затем, для наиболее устойчивой системы 72-96 в приближении LDA была получена вольт-амперная 
характеристика в случае поворота исследуемой трубки относительно электродов на 15° (рис. 1б). 

Полученные вольт-амперные характеристики линейные. В таблице 1 представлены резуль-
таты расчёта сопротивления нанотрубки, полученные из коэффициента наклона прямой, аппрокси-
мирующей расчетные значения тока. Теоретическое значение сопротивления идеальной металличе-
ской ОУНТ составляет 6450 Ом [6]. В данной серии расчетов наиболее точное значение сопротив-
ления нанотрубки в системе 96-72 в приближении обобщенных градиентов. В системе с повернутой 
трубкой наблюдается увеличение сопротивления в два раза с точностью 95%. 

Проводимость ОУНТ (6,6) во всех восьми электродных системах укладывается в погреш-
ность менее 1%, однако наиболее устойчивыми являются системы 72-72, GGA и 72-96 LDA и GGA 
при выбранных параметрах моделирования. Приближение обобщенных градиентов показало более 
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точный результат. Большее количество атомов в модели электрода положительно влияет на резуль-
таты расчётов (более высокая точность), а в модели исследуемой трубки – ситуация обратная. Атом-
ная конфигурация места контакта электрода с исследуемой трубкой влияет на проводимость 
ОУНТ(6,6), в случае, когда электрод повёрнут относительно нанотрубки на 15°, установлено паде-
ние проводимости нанотрубки в два раза. 

  
Рис. 1. (а) Структура электродной системы 72-72. (б) Структура электродной системы 72-96 с по-

вернутой исследуемой трубкой на 15° относительно электродов 

Система, приближение Сопротивление, Ом Погрешность, % 
72-72, LDA 6461,15 0,17 
72-96, LDA 6476,27 0,41 
96-72, LDA 6482,97 0,51 
96-96, LDA 6474,30 0,38 
72-72, GGA 6464,13 0,22 
72-96, GGA 6469,26 0,30 
96-72, GGA 6458,39 0,13 
96-96, GGA 6459,50 0,15 

Таб.1. Сопротивление нанотрубки в различных системах. 
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УДК 539.092 

Исследование процесса каталитической полимеризации фуллерена 
Ф.С. Хоробрых1,2, Д.А. Овсянников1,2, М.Ю. Попов1,2 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
2ФГБНУ «ТИСНУМ» 

Существуют две фазы 3D полимеризованного состояния фуллерита: сверхтвердая (IV фаза) 
и ультратвердая (V фаза) [1]. Наибольший интерес представляет V фаза. В этом состоянии фуллерит 
обладает твердостью и объемным модулем упругости выше, чем у алмаза. 
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Получение ультратвердой фазы фуллерита происходит при давлении 18 ГПа при комнатной 
температуре в условиях больших сдвиговых деформаций [1]. Добавление сероуглерода позволяет 
снизить давление перехода в несколько раз (6-7 ГПа) [2]. 

В работе исследовалась зависимость давления фазового превращения фуллерита из IV в V 
фазу от массовой концентрации катализатора (сероуглерода) в условиях квазигидростатического 
сжатия и сдвиговых деформаций. Было выбрано два способа подготовки образца, содержащий фул-
лерен и сероуглерод. В первом случае образец оставался нетронутым после добавления сероугле-
рода, а во втором – растирался в агатовой ступке. Для проведения экспериментов при высоких дав-
лениях использовалась сдвиговая ячейка с алмазными наковальнями. Давление измерялось по 
сдвигу алмазной линии (1333 см-1) в спектрах комбинационного рассеяния света (КРС) [3]. Смеще-
ние линии вызвано напряжениями в алмазных наковальнях при нагружении образца. Давление фа-
зового превращения находилось путем последовательного нагружения и сдвига алмазных накова-
лен друг относительно друга. Давление такого перехода считалось давление до приложения сдви-
говых деформаций, но с учетом того, что после сдвига появлялся ультратвердый фуллерит. 

Результаты показывают, что давление перехода неравномерно зависит от количества добав-
ленного сероуглерода в образец фуллерена. В диапазоне концентраций от 10% до 100% добавлен-
ного CS2 от массы фуллерена давление фазового перехода в ультратвердую фазу находится в диа-
пазоне 9-13 ГПа с использованием агатовой ступки. Если образец не подвергать растиранию, то 
давление перехода равняется 13-14 ГПа. 

В докладе затрагивается вопрос определения V фазы фуллерита. На рис.1 показано измене-
ние спектра фуллерита в зависимости от приложенного давления. Ультратвердой фазой фуллерита 
принято считать фазу с одним уширенным пиком в высокочастотной области спектра (на рисунке 
этот пик располагается около 1600 см-1) и с наличием дыхательных мод в низкочастотной области 
спектра. Такой же пик заметен в спектре наноалмаза [4]. Это говорит о наличии в основном sp3 
гибридизованного состояния фуллерита. Еще одним доказательством данной полимеризации явля-
ется смещение пика при смене длины волны возбуждающего излучения лазера [5]. Рис. 2 показы-
вает смещение пика ультратвердой фазы фуллерита примерно на 28 см-1 при смене длины волны 
излучения с 532 нм на 405 нм. В этом случае происходило только изменение длины волны излуче-
ния, но не условий синтеза. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках научного проекта № 
18-29-19019. 

 
Рис. 1. Рамановские спектры фуллерита при различных давлениях 
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Рис.2. Сдвиг уширенного пика V фазы фуллерита при смене длины волны возбуждающего излуче-

ния лазера с 532 нм на 405 нм 
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УДК 620.178.4 

Исследование углерод-углеродных композитных фрикционных материалов 
Д.К. Лих1, С.И. Шевченко, А.С. Грешной2, Е.В. Полупан2 

1Самарский государственный технический университет 
2Восточноукраинский национальный университет им. В.Даля 

В работе рассматривается влияние различных абразивных добавок в каркасе углерод-угле-
родного фрикционного материала для повышения его эффективности работы во фрикционном узле. 
В качестве абразивных добавок использовались порошки аморфного бора, оксида алюминия, меди 
и карбида бора двух марок: мелкозернистый и крупнозернистый. В качестве волоконных наполни-
телей использовалась вискозная углеродная ткань марки УРАЛ-Т22. Согласно ГОСТ 28005-88 мас-
совая доля углерода в ткани Урал-Т22 не меньше 99%, ее толщина находится в границах 0,4-0,6 мм, 
поверхностная плотность - 290±30 г/м2.  

Нами были исследованы следующие заготовки новых фрикционных материалов: 
• заготовка 1. УРАЛ-Т22 + В4С крупнозернистый (УТ22-ВСL);  
• заготовка 2. УРАЛ-Т22 + В4С мелкозернистый (УТ22-ВСS);  
• заготовка 3. УРАЛ-Т22 + Аl2О3 (УТ22-АО); 
• заготовка 4. УРАЛ-Т22 + медный провод (УТ22-Сu); 
• заготовка 5. УРАЛ-Т22 + бор аморфный (УТ22-В).  
В процессе испытаний по разности температур на поверхности трения и с тыльной стороны 

тормозных накладок была сделана оценка теплопроводности композитов. Расчеты показали, что ко-
эффициент теплопроводности композитов находится в границах 10-60  Вт/(м×К). 
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Высокая теплопроводность является весомым преимуществом новых композитов в сравне-
нии со стандартными фрикционными материалами. Повышение теплопроводности материала тор-
мозных накладок является одним из решающих факторов для снижении температурных напряже-
ний на контактной поверхности, улучшения теплообмена и существенного снижения возможных 
повреждений поверхности трения контртела и материала накладок. 

Испытания фрикционных материалов проводились в температурном диапазоне от 15 до 500 
0С, который является характерным для работы тормозных устройств легкой и средней группы тем-
пературной нагруженности, с усилием прижатия одной колодки равным 1580 Н. К сожалению, про-
вести испытания при более высоких температурах не позволили технические возможности экспе-
риментальной установки в связи с местным температурным перегревом тензодатчиков и возмож-
ным искажением их показаний. В результате испытаний были получены зависимости изменения 
коэффициента трения от температуры поверхности контакта фрикционного материала. При этом 
зависимости средних значений были приняты как аппроксимация по математическим ожиданиям 
частных распределений случайной величины коэффициента трения при фиксированных значениях 
температуры. Результаты испытаний показаны в виде фактических данных и аппроксимирующих 
зависимостей после статистической обработки на рис. 1.  

Анализ результатов испытаний показал, что фрикционные свойства серийных и новых улуч-
шенных углерод-композитных тормозных накладок существенно отличаются. У большинства се-
рийных материалов при нагреве наблюдается незначительный рост коэффициента трения, а затем 
резкое снижение. При этом практически отсутствует период стабилизации. У улучшенных углерод-
композитных материалов (УТ22-В, Ут22-АО, УТ22-ВСL) наблюдается постоянный рост коэффици-
ента трения с 0,35-0,45 до 0,52-0,6 при нагревании зоны контакта. При этом у материала УТ22-В 
наблюдается довольно большой период стабилизации коэффициента трения в диапазоне темпера-
тур 180-420 °С и затем возможно медленное снижение. Очевидно, что новые материалы превосхо-
дят серийные по термостойкости. Высокая стойкость новых материалов к воздействию темпера-
туры в контактной зоне и сохранение при этом высокого коэффициента трения (порядка 0,5 в диа-
пазоне температур 100 - 400°С) позволяет рекомендовать их к использованию в машинах и меха-
низмах с тяжёлыми режимами эксплуатации. Однако следует отметить, что дальнейшие исследова-
ния данных материалов следует проводить в диапазоне отрицательных температур, а также выпол-
нить оценку износостойкости данного материала. 

 
Рис. 1. Характер изменения коэффициента трения в зависимости от температуры поверхностей 

трения для углерод-углеродных композитных материалов 
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Образование двойников и политипов в кремнии и германии при обработке  
в планетарной мельнице 

Гордеева Т.А.1,2, Кульницкий Б.А.1,2, Овсянников Д.А.2, Попов М.Ю.1,2, Бланк В.Д.2 
1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет)  

2Технологический институт сверхтвердых и новых углеродных материалов 

Обработка материала в планетарной мельнице является популярным методом получения 
нанопорошка при помощи механического воздействия. Для этого метода не требуется дорогостоя-
щее оборудование, кроме того возможна обработка большого объема материала широкого спектра 
[1]. Высокая механическая нагрузка, которую испытывают частицы порошка в процессе измельче-
ния, приводит к фазовым превращениям [2] и дефектообразованию. Интересны процессы, происхо-
дящие в частицах материала. Структура измельченного образца зависит от длительности обработки, 
поскольку в кристаллической решетке накапливаются дефекты, создающие благоприятные условия 
для образования новых фаз. Таким образом, из-за циклического нагружения пластическая деформа-
ция и фазовые превращения возможны уже при сравнительно небольших скоростях соударения [2, 
3]. 

Изучение свойств кремния и германия представляет большой интерес не только для фунда-
ментальной, но и для прикладной науки благодаря их уникальным физико-химическим свойствам. 
Структура и свойства этих материалов зависят от условий деформации.  

В данной работе методами просвечивающей электронной микроскопии высокого разреше-
ния на приборе JEM-2010 исследовали по отдельности структуру порошков германия и кремния 
после их обработки в планетарной мельнице Fritsch Planetary Micro Mill PULVERISETTE 7 premium 
line. Длительность обработки составляла 2 часа (цикл обработки: 1 мин размола и 3 мин охлажде-
ния), максимальная температура образца не превышала 420 К [4]. Контактное давление при ударе 
шаров не превышает значения их твердости (6 ГПа [5]). 

В результате обработки в кремнии и германии были обнаружены двойники и дефекты упа-
ковки по плоскости {111}. Было установлено, что кроме исходной фазы кремния Si-I и германия 
Ge-I образцы содержали фазы высокого давления, такие как: Si-IV, Ge-IV и двойники.   

Также было обнаружено, что деформация кремния и германия приводит к политипии. Кроме 
дефекта упаковки ABA, который соответствует структуре 2H гексагонального алмаза, были обна-
ружены включения политипа 4H с последовательностью укладки слоев ABCB в Si. В кремнии и 
германии [6] был обнаружен политип 9R с последовательностью слоев: CABABCBCACABA. Дви-
жущей силой для образования политипов служат механические напряжения, образующиеся при ме-
ханическом измельчении. Их релаксация приводит к перестройке атомной структуры. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках научного проекта  
№ 18-29-19019. 
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Рис.1. a) Нарушение упаковки ABCABC в Si-I. Возникает упаковка ABA, что характеризует гекса-

гональную структуру Si-IV; b) Двойникование в Ge-I. Стрелками обозначены границы Ʃ=3. 
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Определение рациональной области применения связующих холодного отверждения 
в авиационной промышленности  
П.А.Черноглазов, А.В. Черноглазова 

Казанский национальный исследовательский технический университет им. А.Н. Туполева - КАИ 

Композиционные материалы широко применяются в различных областях промышленности. 
В автомобилестроении и в судостроении широкое применение получили композиционные матери-
алы на основе связующих холодного отверждения. В авиационной и космической технике наиболее 
широко применяются связующие горячего отверждения, т.к. они имеют более высокие физико-ме-
ханические характеристики [1]. Целью работы является, исследование физико-механических харак-
теристик углепластиков, изготовленных трансферным методом формования с использованием свя-
зующих горячего и холодного отверждения, а также определение рациональной области их приме-
нения. 

Стоит обратить внимание на то, что связующие горячего отверждения при таких преимуще-
ствах, как высокая рабочая температура, высокая прочность и жесткость, возможность изготовле-
ния препрега, имеют ряд недостатков: высокие энергозатраты на производство, усадочные напря-
жения приводящие к короблению, высокая стоимость связующего, сложность прогнозирования ра-
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боты при низких температурах, а также высокие требования к формообразующей оснастке, ее теп-
лостойкости, равномерности нагрева и учету коэффициента теплового расширения в процессе ее 
проектирования.  

Связующие холодного отверждения имеют значительные преимущества в технологии изго-
товления: дешевизна, низкая энергоемкость, в изделиях отсутствуют технологические напряжения 
в виде коробления, микрорастрескивания. Формование изделий из них не требует дорогой и слож-
ной, с конструкторской точки зрения, теплостойкой оснастки, а также сложного и дорогого техно-
логического оборудования. К недостаткам относятся невысокие механические свойства, низкая тем-
пература эксплуатации, невозможность создания препрегов.  

Для проведения испытаний наряду со связующими марок Т26 и SR8100, для сравнительного 
анализа был выбран препрег марки В180. В качестве армирующего наполнителя использовалась 
ткань с волокном UMT42S. В качестве ее аналога для формования методом вакуумной инфузии 
была выбрана ткань со схожими характеристиками на основе волокна UMT40 [2]. 

В качестве метода формования использовались инфузионный и препреговый методы, как 
наиболее часто используемые в авиастроении. 

Для проведения испытаний были изготовлены образцы из препрега В180, Т26, SR8100 с 
отвердителем SD8824 и ЭД20 с отвердителем ПЭПА. Испытания для определения прочности при 
сжатии проводились по ГОСТ 56812-2015/ ASTMD6641 на установке Instron 5882 с использованием 
экстензометра для измерения модуля упругости. Испытания на межслоевую прочность методом ко-
роткой балки проводились на установке Instron 5882 по ГОСТ Р 57745-2017/ASTMD2344. 

Результаты средних значений механических характеристик образцов представлены в табл.1. 
Из таблицы видно, что углепластик, полученный инфузионным методом со смолой Т26 имеет проч-
ность при сжатии на 8% меньшую, чем углепластик изготовленный из препрега В180. Его модуль 
упругости на 15% ниже, однако межслоевая прочность выше на 5%. А характеристики связующего 
Т26 на 26-27% выше, чем у связующего SR8100.  

Испытания на теплостойкость осуществлялись методом динамического механического ана-
лиза по ГОСТ Р 57739-2017 «Определение температуры стеклования методом динамического меха-
нического анализа». Результаты испытаний показали (рис. 1), что использование связующего 
SR8100 обосновано, для изделий температура эксплуатации которых не превышает 70ºС, поэтому 
для сравнения экономической составляющей технологии изготовления типовой детали был выбран 
обтекатель редуктора рулевого винта вертолета «Ансат», температура эксплуатации которого со-
ставляет -50/+50ºС. 

Возможность снижения себестоимости изделий с применением связующих «холодного» от-
верждения в сравнении со связующими «горячего» отверждения рассматривалась за счет снижения 
стоимости формообразующей оснастки до 50%, так как для ее изготовления не требуются тепло-
стойкие материалы; энергоемкости процесса формования до 80%, благодаря отсутствию необходи-
мости в печном формовании заготовки; стоимости на 60%, так как связующие холодного отвержде-
ния значительно дешевле; затрат на амортизацию оборудования до 60%, из-за отсутствия дорого-
стоящего оборудования; экономия до 50% на расходные материалы, в связи с отсутствием тепло-
стойких материалов. 

Проведенное сравнение показало, что использование связующих холодного отверждения 
обосновано без снижения весовой эффективности, если рабочая температура эксплуатации не пре-
вышает 65°С, а деталь является неответственной и слабонагруженной. Также при использовании 
связующих холодного отверждения в процессе изготовления обтекателя редуктора рулевого винта 
вертолета «Ансат» может быть достигнута экономия до 60%.  

№ п/п Марки 
связующего 

Предел прочности 
при сжатии sв

-, 
МПа 

Модуль упругости 
при сжатии E-, 

МПа 

Межслоевая проч-
ность 

t23, МПА 
1. В180 647,436МПа 67 986,966МПа 56,660МПа 
2. Т-26 597,927 МПа 57 623,695МПа 58,852МПа 
3. ЭД-20 367,117 МПа 40 176, 527 МПа 31,117МПа 
4. Sicomin 437,770 МПа 62 893,438 МПа 43,434МПа 

Таб.1. Результаты определения физико-механических характеристик образцов 
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Рис. 1. Определение температуры стеклования для связующих горячего и холодного отверждения 
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Поглощение излучения СВЧ-диапазона композитами, содержащими углеродные 
нанотрубки 
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2ФГБНУ «Технологический институт сверхтвердых и новых углеродных материалов» 

Углеродные нанотрубки (УНТ) ввиду ряда выдающихся свойств часто рассматриваются в 
качестве перспективного материала в самых различных областях. В частности, в последнее время 
большое внимание УНТ уделяется при создании композитов, поглощающих электромагнитное из-
лучение в СВЧ-диапазоне. Для практического применения данных материалов наряду с высокой 
поглощающей способностью в широком интервале частот важными свойствами также являются 
низкая плотность, высокая механическая прочность и износостойкость [1]. Композиты, содержащие 
в качестве проводящей добавки УНТ, указанным требованиям полностью соответствуют. Кроме 
того, в данной сфере предпочтительно использование УНТ с высоким аспектным соотношением, 
обеспечивающим низкий порог перколяции и, как следствие, более экономичный расход материала 
по сравнению со сферическими частицами металлов [2]. 

Для изучения влияния УНТ на поглощающие свойства композитов в СВЧ-диапазоне были 
изготовлены гибкие образцы различной толщины с различной концентрацией углеродного напол-
нителя, содержащего УНТ, синтезированные по процессу, описанному в работе [3]. В качестве мат-
рицы была использована резина, полученная вулканизацией натурального каучука. Неоднородность 
толщины образцов была устранена прокаткой на вальцах. Поглощающая способность изготовлен-
ных материалов была определена с помощью панорамного измерителя коэффициента стоячей 
волны (КСВ) с ВЧ-трактом, настроенным на частоту 37.5 ГГц. 

В ходе измерений были получены значения КСВ, которые впоследствии с помощью фор-
мулы (1) были переведены во возвратные потери: 

     (1) 
здесь  – возвратные потери,  – коэффициент стоячей волны. 

120 lg ,
1

КСВRL
КСВ
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На рис. 1 показаны результаты измерений для трех образцов с разным содержанием угле-
родного наполнителя. Концентрация УНТ в составе углеродного наполнителя во всех образцах не 
превышала 1%. Самая высокая поглощающая способность была выявлена у образцов марки S1 тол-
щиной 7 мм и 8 мм с концентрацией наполнителя 0.6%, а также у образца S2 толщиной 4 мм с 
концентрацией наполнителя 1%. Возвратные потери для данных образцов составили -16.5 дБ, -16.4 
дБ и -17.3 дБ, соответственно. Наиболее низкая поглощающая способность была обнаружена у об-
разца S1 толщиной 0.5 мм, 1 мм и 2 мм с концентрацией углеродного наполнителя 0.6%. Возвратные 
потери составили, соответственно, -2.5 дБ, -6.6 дБ и -6.5 дБ. 

Высокие показатели поглощения образцов не могут быть объяснены интерференционным 
гашением отраженных волн, возникающим при толщине материала, кратной четверти длины волны 
падающего излучения. Согласно данной теории [4], максимальное поглощение электромагнитных 
волн с частотой 37.5 ГГц (длина волны  мм) должно возникать при толщине материала  
мм, тогда как толщина образцов с наибольшими возвратными потерями составила 4 мм, 7 мм и 8 
мм, что не соответствует условиям ни первого, ни второго порядка интерференции. Предполагается, 
что данный эффект связан с тем, что длина синтезируемых УНТ достигает нескольких миллиметров 
[3] и становится сопоставимой с длиной волны излучения. В таком случае не может быть применено 
приближение эффективной среды, а результирующее поглощение определяется сложной картиной 
рассеяния на самих УНТ. 

Таким образом, было доказано, что использование нанотрубок с высоким аспектным соот-
ношением в составе углеродного наполнителя даже при довольно низкой концентрации позволяет 
добиться значительного поглощения электромагнитного излучения в СВЧ-диапазоне. 

 
Рис. 1. Зависимость возвратных потерь от толщины композита, содержащего в наполнителе УНТ, 
при частоте падающего излучения  (C – концентрация углеродного наполнителя) 
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Cинтез и выращивание кристаллов соединений In2S3, AgIn5S8 и твердых растворов 
(In2S3)х·(AgIn5S3)1-х 

А.А. Фещенко 

Белорусский государственный университет информатики и радиоэлектроники  

Для получения сложных полупроводниковых соединений применяют различные методы. 
Наиболее распространенным способом получения объемных кристаллов полупроводниковых со-
единений группы B2

IIIC3
VI, АIIn5S8, является их прямой синтез, путем непосредственного сплавления 

исходных компонентов, взятых в стехиометрическом соотношении [1 – 2]. Для получения кристал-
лов AgIn5S8 ,  In2S3  и твердых растворов на их основе  (In2S3)х·(AgIn5S8)1-х, был выбран двухтемпе-
ратурный метод синтеза из элементарных компонентов.  

Для синтеза указанных соединений металлические компоненты, взятые в стехиометриче-
ских соотношениях, загружались в кварцевую лодочку длинной 50 мм, которую помещали в одном 
конце ампулы. В противоположном конце ампулы помещали серу, которую брали с избытком от 
стехиометрии, необходимым для создания избыточного давления паров над расплавом 2 – 3 атм. 
Длинна ампулы составляла 280 мм, внутренний диаметр 22 мм. С целью удаления загрязнений на 
поверхности исходных компонентов, ампул, а также лодочек, проводилась химико-термическая об-
работка, которая способствовала устранению каких-либо примесей содержатся на поверхности. 

Перед загрузкой ампулы в печь, ее откачивали до остаточного давления 10-3 Па и отпаивали 
от вакуумной установки с помощью ацетиленовой горелки. После этого ампулу располагали в го-
ризонтальной двухзонной печи, таким образом, что лодочка с металлическим компонентами нахо-
дилась в зоне с более высокой температурой, где в зависимости от состава твердого раствора, тем-
пературу повышали в течении 2 – 3 часов до такого значения, чтобы она превышала температуру 
плавления синтезируемых соединений на 40 К. Зону с более низкой температурой, где находилась 
сера, медленно повышали до температуры 690 – 700 К. 

Ампулу в таких условиях выдерживали 3 часа для протекания химической реакции между 
металлическими компонентами и парами серы. После чего, для полноты протекания реакции тем-
пературу в более холодной зоне повышали до 960 К и снова выдерживали 2 часа. По истечении 
указанного времени проводили направленную кристаллизацию расплава путем понижения темпе-
ратуры в зоне, где находились металлические компоненты скоростью ~50 К/ч до 700 К и печь от-
ключали от сети. По описанному методу получены крупноблочные слитки соединений In2S3 и 
AgIn5S8, а также твердых растворов (In2S3)х ·(AgIn5S8)1-х. 

Для выращивания монокристаллов указанных соединений был использован метод Бридж-
мена [3], который отличается от других методов своей относительной простотой и дает возможность 
получать сравнительно большие однородные кристаллы хорошего качества.  Для чего полученные 
поликристаллические слитки, по методике описанной выше, измельчали и перегружали в двойные 
кварцевые ампулы, из которых внутренняя ампула заканчивалась цилиндрическим капилляром, ко-
торый обеспечивал формирование монокристаллической затравки.  Ампулы были двойными для 
предохранения соединений от окисления на воздухе в случаи нарушения целостности внутренней 
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ампулы. Перед загрузкой компонентов, ампулы проходили химико-термическую обработку и ваку-
умировались до остаточного давления в 10-3 Па. После чего ампулы размещалась в вертикальную 
однозонную печь. 

При нагревании в печи ампулы с шихтой, применяли вибрационное перемешивание рас-
плава, с помощью электромагнитного вибратора установленного под печью. С помощью вибраци-
онного перемешивания достигается высокая гомогенность кристаллов и хорошо контролируется 
температурный градиент на границе раздела «расплав – кристалл», что имеет принципиальное зна-
чение для роста качественных монокристаллов.  Для выращивания монокристаллов указанных со-
единений изначально температуру в печи повышали до 1370 – 1420 К в течении ~ 5 часов, и выдер-
живали при этой температуре 2 ч., с применением вибрационного перемешивания. По истечению 
времени выдержки, проводили направленную кристаллизацию расплава, путем понижая темпера-
туру печи со скоростью ~ 2 – 3  К/ч до полного затвердевания расплава. После чего, для гомогени-
зации полученных слитков их отжигали при 1100 К в течение 400 ч. Выращенные в таких условиях 
монокристаллы имели диаметр ~ 16 мм и длину ~ 40 мм, были однородными и гомогенными, что 
было установлено методами микрорентгеспектрального и рентгеновского анализов. 

Состав выращенных монокристаллов, а также твердых растворов на их основе определялся 
с помощью микрорентгеноспектрального анализа на установке «Cameca-SX100».  Данный метод 
используется для идентификации элементов и их количественного анализа. Полученные экспери-
ментальные данные были сопоставлены с расчетными. Результаты микрозондовых рентгеноспек-
тральных измерений и расчетные данные представлены в таблице 1. 

Состав, х Ag In S 
Расч. Эксп. Расч. Эксп. Расч. Эксп. 

0,0 7,14 7,29 35,72 35,03 57,14 57,68 
0,2 6,57 6,87 36,06 35,21 57,37 57,92 
0,3 6,19 5,98 36,31 36,44 57,50 57,58 
0,4 5,77 6,45 36,53 35,84 57,79 57,71 
0,5 5,27 5,83 36,84 36,13 57,89 58,04 
0,6 4,65 4,96 37,21 36,98 58,14 58,06 
0,8 2,95 3,09 38,25 37,93 58,80 58,98 
0,9 1,69 1,78 38,98 38,72 59,39 59,50 
1,0 - - 40,00 40,36 60,00 59,64 

Таб.1. Результаты экспериментальных и расчетных данных элементного состава   

Видно, что полученные экспериментальные данные удовлетворительно согласуются с рас-
четным составом в исходной шихте указанных соединений. Следует также отметить, что не наблю-
дается значительных отклонений составов в разных точках монокристаллов, что свидетельствует об 
их локальной однородности. 

Структуру выращенных кристаллов определяли рентгеновским методом с помощью ди-
фрактометра ДРОН-3М с использованием CuKa-излучения с графитовым монохраматором. Для 
чего образцы растирали в яшмовой ступне, с последующим отжигов в вакууме при температуре 700 
К в течении 2 часов. Отжиг необходим для снятия механических напряжений возникающих при 
растирании кристаллов. Для проведения тщательных исследований и получения более точных ре-
зультатов рентгенограммы измерялись с изменением значений двойных углов отражения 2θ со ско-
ростью 0,5 град/мин.  

Полученные результаты рентгеноструктурного анализа показали, что на дифрактограммах 
как исходных соединения In2S3, AgIn5S8, так и твердых растворов на их основе присутствуют ре-
флексы отражений соответствующих кубической структуре шпинели. Разрешение высокоугловых 
линий на дифрактограммах свидетельствую о равновесности соединений In2S3, AgIn5S8 и гомоген-
ности твердых растворов на их основе. 

Финансирование работы. Работа выполнена при поддержке Белорусского республикан-
ского фонда фундаментальных исследований (проект Т20МВ-007). 
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Влияние ионизирующего излучения на характеристики p-n перехода 
Н.А. Барнич 

Южно-Уральский государственный университет (национальный исследовательский университет) 

В работе представлена теория и экспериментальные данные по изучению влияния ионизи-
рующего воздействия на характеристики p-n перехода, а именно влияние на вольтамперную харак-
теристику (ВАХ) p-n перехода, которая является главным показателем оценки p-n перехода. 

Проблема работы заключается в том, чтобы найти способы защиты полупроводниковых 
приборов от ионизирующего воздействия из-за недостаточной изученности процессов, протекаю-
щих под действием излучения. Объектом исследования работы является p-n переход, ионизирую-
щее излучения и процессы происходящие под действием излучения. Целью работы является разра-
ботка метода расчета вольтамперной характеристики p-n перехода для произвольных концентраций 
носителей заряда в неравновесном случае. 

В работе был разработан метод расчета вольтамперной характеристики p-n перехода для 
произвольных концентраций носителей заряда в неравновесном случае. Рассмотрена модель Роуза-
Фаулера для разработки метода расчета плотности токов на p-n переходе. Модель Роуза-Фаулера 
еще не применялась для описания свойств p-n перехода, однако она наиболее полно описывает ди-
намику свободных и захваченных на ловушки носителей зарядов в запрещенной зоне и позволяет 
определить концентрацию свободных и захваченных на ловушки носителей зарядов. Зная концен-
трации свободных и захваченных на ловушки носителей зарядов, можно рассчитать проводимость 
p-n перехода. 

Система уравнений Роуза-Фаулера [1], описывающая динамику свободных и захваченных 
на ловушках зарядов, имеет вид: 
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Где	𝑄&,+ – источники; n, p – концентрации свободных электронов и дырок; 𝑛8, 𝑝s – концен-
трации захваченных на ловушках электроны и дырки; 𝑚1, 𝑙1 – количество электронных и дырочных 
локализованных состояний; 𝛼 – коэффициент рекомбинации; 𝑘8, 𝑘s – коэффициенты захвата на 
электронные и дырочные ловушки; 𝑀8, 𝐿s – концентрации электронных и дырочных ловушек; 𝜇&,+ 
– подвижность электронов, дырок; 𝜀 – диэлектрическая проницаемость; 𝜀1 – электрическая посто-
янная; S – скорости генерации электронов и дырок за счет термализации; 𝚥&µµµ⃗ , 𝚥+µµµ⃗  – токи, обусловлен-
ные движением электронов и дырок; E – напряженность электрического поля; 𝜏8,s 	– времена жизни 
зарядов на электронных и дырочных ловушках с энергией	𝐸8,s соответственно; k – постоянная Боль-
цмана; T – температура; ν – частотный фактор. 

Были полученные следующие выражения для плотности токов: 
Для p-области: 
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Для n-области: 
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Значения 𝑝1, 𝑛1, 𝜌1+, 𝜌1&	рассчитываются исходя из модели Роуза-Фаулера 
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Детектирование субтерагерцевых колебаний с помощью обратного спинового  
эффекта Холла 

А.Р. Сафин1,2, 1К.И. Сурин 
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2Национальный исследовательский университет «МЭИ» 

Возбуждение и детектирование терагерцевых колебаний в антиферромагнитных нанострук-
турах является важным направлением спинтроники [1] и магноники [2]. В [3] двуслойная структура, 
состоящая из антиферромагнетика (АФМ) и слоя тяжелого металла (ТМ) использовалась для детек-
тирования терагерцевого спинового тока, а в [4] был предложен механизм перестройки частоты та-
кого детектора с помощью постоянного электрического тока. В данной работе исследуется выпрям-
ление терагерцевых колебаний, возбуждаемых копланарной линией в гетероструктуре АФМ- ТМ.  
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(а)       (б) 

Рис. 1: Структурная схема детектора субтерагерцевых колебаний, выполненного на основе анти-
ферромагнетика (AFM) и слоя тяжелого металла (Pt), напыленных на подложку (substrate). Вход-
ной переменный терагерцевый электрический ток протекает по копланарной линии, возбуждая 

магнитное поле круговой поляризации (б) [5]. 
 
Физическая структура детектора терагерцевых колебаний на основе структуры АФМ-ТМ 

представлена на рис.1а. Здесь входной переменный терагерцовый электрический ток протекает по 
копланарной линии, возбуждая магнитное поле круговой поляризации 

, где  - магнитная постоянная,  - угол поляризации,  - 
амплитуда и частота поля, соответственно. Переменное магнитное поле действует на намагничен-
ности подрешеток M1,2 АФМ [1], приводя к колебаниям вектора антиферромагнетизма l=(M1-M2)/Ms 
в плоскости, перпендикулярной интерфейсу, где Ms – намагниченность насыщения АФМ. При этом 
возбуждающее копланарной линией магнитное поле имеет циркулярную поляризацию (рис.1б). Из-
меняющийся вектор l приводит к возникновению обратного эффекта действия АФМ на ТМ и за счет 
обратного спинового эффекта Холла возникает электрическая разность потенциалов VOUT. В данной 
работе в качестве АФМ используется IrMn с одноосной анизотропией и соответствующей частотой 

, при этом частота обменного взаимодействия . Частота анти-

ферромагнитного резонанса  при этом равна . Система 
уравнений, характеризующая динамику вектора  имеет следующий вид [1]: 

 
(1) 

где  - константа затухания Гильберта, - матрица, характеризующая 

анизотропию образца,  и  - гиромагнитное отношение. Стационар-

ное направление вектора Нееля  соответствует вектору  (см. рис.1а), а динамическая часть  
находится из уравнения: 

, 
(2) 

которое имеет решение следующего вида: 

. 
(3) 

Частотная характеристика (3) полученного решения (3) представляет собой простейшую ха-
рактеристику резонансного колебательного контура с центральной частотой  и шириной 

спектральной линии . Выпрямленное напряжение  на выходных 
контактах тяжелого металла находится из расчета спинового тока [3,4], текущего из АФМ в ТМ и 

пропорционального  вида: 
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. 
(4) 

Для типичных параметров структуры IrMn/Pt [4] выходное выпрямленное напряжение при 

резонансе  равно 100 мкВ, что при входной мощности 100 нВт соответствует чувстви-
тельности 1000 В/В. 

В работе предложена схема приемника переменных терагерцевых колебаний на основе ан-
тиферромагнитной тонкой пленки и слоя тяжелого металла. Циркулярная поляризация магнитного 
поля реализована с помощью копланарной линии. Чувствительность к переменному сигналу такой 
структуры детектора сравнима с чувствительностью современных детекторов, построенных на ос-
нове диодов Шоттки и Ганна.  

Работа выполнена при финансовой поддержке гранта Президента для молодых кандидатов 
наук № МК-283.2019.8, гранта РФФИ 19-29-03015, а также грантом Правительства РФ для государ-
ственной поддержки научных исследований, проводимых под руководством ведущих ученых в рос-
сийских образовательных учреждениях высшего образования, научных учреждениях и государ-
ственных научных центрах РФ (№ 075-15-2019-1874). 
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Исследование особенностей плотности состояний внутри «SIsFS»-структуры  
и ее влияние на вольт-амперные характеристики системы 

Неило А.А.1, Бакурский С.В.2,3, Кленов Н.В1,2,3, Соловьев И.И. 2,3, Голубов А.А.3,4,  
Куприянов М.Ю. 2,3 

Московский государственный университет им. М.В.Ломоносова 
 ²Научно-исследовательский институт ядерной физики МГУ 

³ Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
⁴Факультет наук и технологий, факультет нанотехнологий университета Твенте  

Перспективные элементы вычислительных устройств содержат джозефсоновские гетеро-
структуры с большим количеством ферромагнитных, металлических и диэлектрических слоев нано-
метровой толщины в области слабой связи [1]. Их практическое использование диктует необходи-
мость модификации методик анализа сверхпроводящих структур в таких системах.  

В данной работе будет показано, что изучение вольт-амперных характеристик (ВАХ) таких 
джозефсоновских гетероструктур является одним из эффективных способов получения новой ин-
формации о физических свойствах сверхпроводящих корреляций (плотность состояний и т.д.). Тем 
самым будет доказано, что предлагаемая в данной работе «Джозефсоновская спектроскопия», дей-
ствительно, может служить для выявления новой физики в тонкопленочных многослойных гетеро-
структурах, и может быть использована при создании устройств криогенной памяти. 

Исследуемые в данной работе «SIsFS»-структуры представляют собой последовательно со-
единенные объемный сверхпроводник, изолятор, тонкую сверхпроводниковую прослойку, метал-
лический ферромагнетик и объемный сверхпроводник. Через изолятор «I» может течь туннельный 
ток, который зависит от плотностей состояний электронов в сверхпроводниковом «S»-электроде и 
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в среднем сверхпроводящем «s»-слое. В свою очередь, на электронную подсистему последнего спо-
собно значительным образом влиять наличие обменного поля в «F»-ферромагнетике [2].  Таким об-
разом, анализ «SIsFS»-структуры можно разбить на три последовательные задачи – расчет про-
странственного распределения сверхпроводящего параметра порядка в структуре, расчет плотно-
стей состояний в ее «sFS»-части и последующее нахождение тока через SIsFS контакт в режиме 
заданного напряжения. 

Расчет плотностей состояний в «sFS»-части структуры проводился численно посредством 
решения уравнений Узаделя с граничными условиями Куприянова-Лукичева [3].  Ток через джо-
зефсоновский контакт рассчитывался с помощью золотого правила Ферми. Обнаружено, что в за-
висимости от параметров системы плотность состояний «s»-прослойки демонстрирует либо сверх-
проводящие, либо «нормальные», либо промежуточные свойства.  Усиление или ослабление сверх-
проводимости в этом среднем «s»-слое соответствующим образом отражалось на изменении вида 
вольт-амперных характеристик. Было выявлено, что параметрами, наиболее существенно подавля-
ющими сверхпроводящие свойства, являются толщина ферромагнетика, его обменная энергия и 
температура системы. Установлено, что синглетных сверхпроводящих корреляций растет с увели-
чением толщины среднего «s»-слоя. При увеличении прозрачности «sF»-границы, сначала наблю-
дается подавление амплитуды спаривания в «s»-слое, а потом, наоборот, ее рост. Это связано с тем, 
что с ростом прозрачности границы сверхпроводящие свойства «s»-слоя начинают активно подав-
ляться располагающимся рядом ферромагнетиком. Однако, в пределе больших прозрачностей 
также проявляется механизм эффекта близости с объемным «S»-сверхпроводником, который под-
держивает сверхпроводимость в тонкой «s»-прослойке.  

Также были построены 3D-графики плотности состояний непосредственно в ферромагне-
тике и в сверхпроводящем «s»-слое в зависимости от величины обменного поля, толщины «s»-
сверхпроводника, и от прозрачности SF и sF границ. Для выбранных параметров были построены 
ВАХ «SIsFS»-системы. Обнаружены и исследованы подщелевые зоны плотности состояний. По-
мимо этого, было найдено изменение плотностей состояний системы при 0-π-переходе.  

Расчет пространственных изменений сверхпроводящего параметра порядка проводился при 
поддержке гранта президента РФ 075-15-2020-215 (МД-186.2020.8) и  РНФ 20-69-47013. 

 
Рис.1. Плотность состояний (DOS) «sFS»-структуры с маленькими толщинами «F»- и «s»-слоев  

 а) внутри середины «F»-слоя и b) на поверхности «s»-слоя как функции обменной энергии H; па-
нели c) и d) показывают DOS внутри середины «F»-слоя c) и на свободной поверхности s-слоя d) 

для малого Н = 0.5𝑇g  (синяя короткая пунктирная линия), первого промежуточного Н = 3𝑇g  
(красная пунктирная линия), второго промежуточного Н = 5.2𝑇g  (зеленая точечная линия)   

  a)   b)    

  c)    d)       e)     
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и большого Н = 9𝑇g  (черная сплошная линия) обменных полей; панель е) демонстрирует ВАХ 
SIsFS-соединения с малой, промежуточными и большой обменными энергиями.   
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3НПЦ НАН Беларуси по материаловедению 

Плёнки ферритов со структурой граната обладают гигантским эффектом Фарадея. В соче-
тании с прозрачностью плёнок в видимом и ближнем инфракрасном диапазонах длин волн они 
представляют интерес для создания магнитооптических устройств [1]. Невзаимные магнитооптиче-
ские устройства – оптические изоляторы необходимы для функционирования перспективных 
устройств оптики-на-кристалле [2-5], основной материал для таких устройств – поликристалличе-
ские пленки ферритов-гранатов субмикронных толщин. Работоспособность оптических изоляторов 
для оптики-на-кристалле нужно обеспечить при значительном изменении температуры и без ис-
пользования внешних источников магнитных полей, что диктует необходимость применения маг-
нитожестких пленок с коэрцитивной силой Hc > 50 Э.  

В данной работе исследована термостабильность коэрцитивной силы Hc пленок ферритов-
грантатов, синтезированных на гранатовых и кремниевых подложках. Показано, что, наряду с ти-
пичным для магнитных пленок снижением Hc с температурой T (кривая 1 на рис. 1), зависимости 
Hc(T) можно в значительной степени варьировать (рис. 1), вводя в октаэдрическую подрешетку ред-
коземельные ионы с заметным магнитным моментом и изменяя тем самым температуру компенса-
ции магнитного момента подрешеток граната. Показано, что наиболее термостабильные свойства 
(кривые 3, 4 на рис. 1) имеют пленки с температурой компенсации магнитного момента, приближа-
ющейся к температуре Нееля. 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (проекты №18-52-16006, № 18-29-27020) и РНФ 
(проект № 14-19-00760). 

 
Рис. 1. Зависимости коэрцитивной силы Hc поликристаллических пленок фер-

ритов-гранатов от температуры 
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Математическое моделирование низкоразмерных оптомагнонных структур 
А.С. Губина1 
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Усилия по реализации спинтроники на основе магнонов вызывают интерес к гибридным 
фотонно-магнонным устройствам [1], использующим световую волну для генерации спиновых волн 
[2], а также к управлению светом с помощью магнонов. Этот способ может быть основан на обрат-
ном эффекте Фарадея. Таким образом, можно предположить, что с помощью обратного эффекта 
Фарадея может быть достигнута сверхбыстрая магнитная динамика [3]. Целью работы является тео-
ретическое исследование прохождения света через оптомагнонные системы, которые включают в 
себя квантовые структуры с пониженной размерностью и антиферромагнитный материал.  

На рисунке 1 изображена структура, состоящая из тонких слоёв диэлектрического парамаг-
нетика (NM) и антиферромагнитика (AFM) с включением между ними дираковского материала 
(SLG). В качестве магнитного материала был использован антиферромагнетик. 

Двумерный материал, обменно связанный с антиферромагнетиком, может обладать боль-
шим спин-орбитальным взаимодействием. Если в системе есть сильное спин-орбитальное взаимо-
действие, то возникает обратный эффект Фарадея: поляризованный световая волна создаёт эффек-
тивное магнитное поле, которое индуцирует спиновую волну до нескольких ТГц. 

Был рассмотрен механизм возбуждения спиновых волн в дираковском материале. Были 
найдены собственные значения E гамильтониана двумерного электронного газа: 

  (1) 

 , (2) 
 - параметр Рашба, определяющий величину вклада спин-орбитального взаимодействия, 

 - скорость носителей заряда,  – волновой вектор. 
Данные энергии соответствуют зоне проводимости и валентной зоне со спинами вверх и 

вниз. Результаты показывают, что в результате спин-орбитального взаимодействия произошло рас-
щепление уровней.  

Так как известен только гамильтониан, а необходимо узнать кинетические свойства частиц, 
то для выполнения этой задачи был использован метод неравновесных функций Грина (формализм 
Келдыша). С помощью данного метода было определено уравнение для матрицы плотности: 

  (3) 

– матрица плотности, – равновесная матрица плотности,  – время релаксации, 

,  – матрицы поля. 
В структурах с двумерным электронным газом со спин-орбитальным взаимодействием 

Рашбы индуцированная спиновая поляризация находится в плоскости электронного газа и перпен-
дикулярна электрическому полю. Такая неравновесная спиновая поляризация может рассматри-
ваться как эффективное магнитное поле, которое влияет на переориентацию магнитного момента 

2 2 2 ,E ka u a= ± +

2 2 2E ka u a= - ± +
a

u k

( ) ( ), ( ), = ,
eq

k kz
k k k k k

ds t i t E i t F
dt

r rr r r
t
-é ù é ù- - -ë û ë û

! !

kr
eq
kr t kE!

kF!



 
181 

[5]. Возможность управления ориентацией магнитных моментов основана на возникновении вра-
щательного момента, появляющегося в результате спин-орбитального взаимодействия в системе. 
Таким образом, передача углового момента обусловлена спин-орбитальным взаимодействием. Ин-
дуцированная током спиновая поляризация обменно связана с локальной намагниченностью M.  

Энергия этого взаимодействия на единицу площади: 

 , (4) 

– индуцированная спиновая поляризация,  – намагниченность. 
Спин-орбитальный вращающий момент Г на единицу площади записывается в виде [5]: 

 , (5) 

– эффективное магнитное поле, возникающее из-за эффекта близости двумерного мате-
риала и антиферромагнетика:  

 , (6) 

– обменная энергия, – магнетон Бора, – гиромагнитное соотношение. 
Видно, что величина и характер спин-орбитального вращательного момента изменяются в 

зависимости от ориентации намагниченности в пространстве. 
Таким образом, экспериментальное исследование пространственной и временной эволюции 

спиновой накачки из антиферромагнетика является одной из следующих задач в области антифер-
ромагнитной оптоспинтроники. Аналогичная ситуация наблюдается в области ТГц оптомагноники. 
Методы, описанные в данной работе, могут быть использованы, например, для исследования дина-
мики и механизмов управления антиферромагнитными скирмионами, а также для дальнейшего ис-
следования сверхбыстрой магнитной динамики.  

 
Рис. 1. Модель рассматриваемой структуры  
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Методика реализации масштабируемой нелинейной модели pHEMT 
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В основе статьи лежит реализация масштабируемой нелинейной модели pHEMT, а именно 
изложен метод аналогий. Приведены сравнительные вольтамперные характеристики реальных 
транзисторов и модели измененного масштаба. 

Ключевые слова: транзистор, нелинейная модель, масштабируемая модель, ВАХ. 
В настоящее время актуальной технологией является производство усилителей СВЧ и КВЧ 

диапазона на основе HEMT гетероструктурных соединений GaAs и GaN. Масштабируемая модель 
в данном случае решает сразу несколько проблем: упрощается этап проектирования усилителя, т.к. 
нет необходимости применять различные модели, а существует возможность использовать одну мо-
дель и лишь изменять геометрию транзистора; уменьшается время настройки транзистора, т.к. 
настройку можно произвести не для отдельно взятой периферии транзистора, а сразу для несколь-
ких периферий выполненных по одной технологии. 

В качестве исходных данных были использованы измеренные вольтамперные характери-
стики транзистора Т-900 (6х150 мкм) в качестве основной периферии. Для проверки масштабируе-
мости модели были использованы вольтамперные характеристики транзисторов Т-600 (6x100 мкм) 
и Т-300 (4x75 мкм). Транзисторы производства АО «НПФ «Микран». 

Реализация масштабируемости требует учесть все паразитные эффекты в транзисторе, зави-
сящие от его геометрии. Учет производиться методом аналогий. Масштабируемость модели реали-
зуется относительно первичной периферии (Т-900 (4х150 мкм)), для которой производилась 
настройка. Для источника тока эквивалентной схемы, взятой из работ И. Ангелова [1, 2] необходимо 
записать формулы, по которым будет проходить масштабирование ВАХ. 

Для составления уравнения реализации масштабирования ВАХ, необходимо сделать мас-
штабируемым источник тока. Самый простой вариант – это провести аналогию единичного канала 
транзистора, где протекает Ids с диффузионным резистором, а параллельно соединенные затворы 
соответственно с их параллельным включением. Из этих рассуждений можно применить формулу 
сопротивления диффузионного резистора [3]. Исходя из формулы сопротивления диффузионного 
резистора можно сделать вывод, что сопротивление обратно пропорционально ширине резистора, 
тогда в соответствии с законом Ома [4]: 

. 

(1) 

Исходя из формулы (1) видно, что ток, в данном случае ток сток-исток имеет прямую зави-
симости от ширины затвора. 

Сопротивление при параллельном включении равных по номиналу резисторов рассчитыва-
ется по формуле: 

. 
(2) 

Исходя из формул (1) и (2) можно произвести преобразования и вывести зависимость тока 
стока-исток от параллельного включения затворов, также стоит отметить, что при равных: 

. 

(3) 

Согласно формулам (1) и (3) ток сток-исток имеет прямую зависимость от ширины затвора 
и их количества. Согласно этому записываются уравнение масштабирования источника: 

, 
где W – единичная ширина затвора; W0 – относительная ширина затвора, величина для 

которой проводилась первичная настройка модели (W0 = 150 мкм); N – количество «пальцев» тран-
зистора; N0 – относительное количество «пальцев» (N0 = 6). 
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На рис. 1 видно, что при масштабировании расхождение ВАХ модели и измерений реальных 
транзисторов не превышает 5%. Сходимость характеристик говорит о правильности выведенных 
уравнений масштабирования, при том, что настройка модели для основной периферии уже произ-
ведена.  

Из рис. 1 видно, что вольтамперные характеристики имеют минимальное расхождение при 
масштабировании, что подтверждает правильность настройки модели. Реализация масштабируемо-
сти модели методом аналогий, способствует исключить настройки моделей для каждого отдельного 
транзистора, изготовленного по одной технологии, а настроить модель только для одной периферии 
и в дальнейшем изменять лишь количество «пальцев» и ширину единичного затвора.  

а)  

б)  

Рис. 1 – Вольтамперные характеристики модели (красная линия) и ВАХ транзисторов:  
а) Т-600; б) Т-300 

Литература 
1. Angelov I. New empirical nonlinear model for HEMT and MESFET devices / Zirath, H., Rorsman, N.  // IEEE 

Trans. Microwave Theory Tech., 05/2002, Vol. 40, Dec. 1992, p.2258-2266. 
2. Angelov I. "Extensions of the Chalmers Nonlinear HEMT and MESFET Model / Bengtsson L., Garcia M. // IEEE 

MTT Vol. 44, No. 10, October 1996. 
3. Готра З. Ю. Технология микроэлектронных устройств. Справочник / З. Ю. Готра. – М.: Радио и связь, 

1991. – 528 с. – ISBN 5-03-003432-3. 
4. Шаров В. И. Радиотехника. М.-СПб.: Издательства ОНТИ, КУБУЧ, 1934 г. 

УДК 51-74 

Метод расчета выходного каскада усилителя при проектировании в МИС 
Д.А. Лужайцев 1,2, А.О. Туров 1,2, В.С. Кашина 1,2 

1Томский университет систем управления и радиоэлектроники 
2АО «НПФ «Микран» 

В настоящее время СВЧ устройства для аналоговой и цифровой передачи сигнала занимают 
огромное место в микроэлектронике. Одними из важнейших являются усилительные устройства – 
малошумящие, буферные и усилители мощности, а соответственно точность и скорость их проек-
тирования является важнейшей задачей инженера–разработчика. 
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Первым этапом необходимо определить оптимальную периферию и рабочую точку транзи-
стора для получения необходимого значения мощности. Большая периферия позволяет получить 
большее значение выходной мощности, рабочая точка определяет режим работы транзистора. Опре-
делить периферию можно из данных LoadPull, которые могут дать представления о выходной мощ-
ности при той или иной нагрузке в заданной рабочей точке. 

Вторым этапом является построение выходной согласующей цепи. У данной цепи две важ-
ных функции. Первая – получение оптимального нагрузочного импеданса для попадания в контуры 
LoadPull характеристик. Вторая – согласование импеданса транзистора с импедансом СВЧ тракта 
(50 Ом). После нахождения оптимальной точки для расчета согласующей цепи.  

Исходные данные к решению задачи согласования:  – центральная частота, 

 – максимальная частота;  – минимальная частота;  – количество 

параллельных транзисторов;  – величина нагрузочного импеданса;  – до-
пустимая степень рассогласования. 

Нагрузочный импеданс задаётся в комплексном виде, после этого необходимо перевести эту 
величину в комплексно-сопряжённый вид, изменив знак мнимой части

 
После этого зная представление транзистора с помощью параллельной схемы по цепи стока 

находятся основные параметры этой схемы [1]: 

 – комплексная проводимость; 

 – емкость, выраженная из комплексной прово-
димости; 

 – сопротивление, выраженное из комплексной проводи-
мости. 

 – минимальное значение коэффициента отражения. 
Используя критерий Боде [2]-Фоно [3], можно определить достижимую полосу согласова-

ния для параллельной RC цепи по следующей формуле: 

. 

Эквивалентное выходное сопротивление для : 

. 
Определить коэффициент трансформации для согласования с 50 Ом – ным трактом можно 

по следующей формуле: 

. 
Коэффициент отражения цепи L-типа определяется с помощью следующей формулы [4]: 
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Затем используя следующую формулу можно определить усреднённый коэффициент отра-
жения в полосе частот: 

. 

При переводе в dB: . 
Формула для нахождения трансформируемого сопротивления: 

. 
Тогда коэффициент трансформации определяется следующим образом: 

. 
В качестве согласующих цепей используют либо ФВЧ (фильтр низких частот), либо ФНЧ 

(фильтр высоких частот) звенья.  
Расчеты производят по следующим формулам для ФНЧ/ФВЧ звена: 

; 

 

. 
Данная методика позволяет получить представления о порядке согласующей цепи и номи-

налах элементов для согласования в нужной точке для получения необходимого значения мощности 
при заданной степени рассогласования, что значительно упрощает процесс проектирования буфер-
ного усилителя. С помощью данной методики был получен буферный усилитель диапазона частот 
5–15 ГГц [5,6]. 
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Невзаимное распространение поверхностных акустических волн в гетероструктуре 
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В настоящее время пассивные циркуляторы и вентили ВЧ- и СВЧ-диапазона используются 
во многих приемопередающих устройствах, многоканальной радиоаппаратуре, антенно-фидерных 
трактах для направленной передачи энергии. Они позволяют существенно упростить структуру ра-
диотехнических средств и систем, уменьшить их габариты и снизить стоимость. Чаще всего в СВЧ 
электронике используются циркуляторы и вентили, основанные на эффекте поперечного магнит-
ного резонанса в ферритах. В данной работе предложен, управляемый СВЧ циркулятор на основе 
гетероструктуры пьезоэлектрик/искусственный антиферромагнетик(ИАФМ) с шириной полосы ча-
стот в несколько ГГц и большой невзаимностью потерь при распространении. В основе его функ-
ционирования лежит эффект магнитоупругого взаимодействия поверхностных акустических 
волн(ПАВ) и спиновых волн(СВ) [1].  

ИАФМ представляет из себя гетероструктуру, состоящую из двух тонких слоев ферромаг-
нетика с противоположно направленными намагниченностями, которые разделены тонким слоем 
немагнитного металла, причем слой разделителя должен быть значительно тоньше ферромагнитных 
слоёв рис. 1a. При моделировании, в качестве ИАФМ использовалась гетероструктура Co/Ru/Co 
при этом противоположно направленные намагниченности слоёв Co компенсируют друг друга, со-
здавая эффект скомпенсированного антиферромагнетика и рассмотрено влияние этой магнитной 
среды, на характер распространения ПАВ в пьезоэлектрик LiNbO3. При приложении внешнего поля 
смещения к структуре как показано на рис. 1b, величины намагниченностей слоёв ферромагнетика 
изменяются согласно направлению поля смещения, и вся гетероструктура получает общий вектор 
намагниченности приближаясь по своим свойствам к слабым ферромагнетикам. Однако в отличие 
от природных и слабых ферромагнетиков в которых, внутреннее обменное взаимодействие слабо и 
не влияет на упругую подсистему, в искусственных АФМ внутреннее обменное взаимодействие за-
менено более сильным взаимодействием Рудермана-Киттеля-Касуя-Йосиды(РККИ), применяемым 
в спиновых вентилях на основе туннельного магнетосопротивления.  

Слабое различие слоёв ферромагнетика на рис. 1a ( или ) позволяет ориен-

тировать намагниченность малым внешним полем : 

,                                                            (1) 
где - константа внутрислойного обмена в АФМ. 
ПАВ в пьезоэлектрических кристаллах обладают эффектом невзаимности при котором ха-

рактеристики распространяющихся волн зависят от направления. На основе невзаимности распро-
страняющихся волн могут быть разработаны циркуляторы и вентили[2]. Магнитоупругое взаимо-
действие обуславливает связь между упругой и магнитной подсистемами среды, что существенно 
расширяет диапазон возможных применений, так как это позволяет воздействовать на обе подси-
стемы одновременно. Магнитоупругая связь между ПАВ и СВ приводит к формированию гибрид-

ных магнитоупругих волн, частоты и затухание которых определяются стандартным соот-
ношением для связанных волн рис 2a[1]: 

,      (2) 

где - коэффициент связи между СВ и ПАВ рассчитанный в [3], и - частота и за-

тухание СВ, а и - частота и затухание ПАВ. 
Благодаря характеру взаимодействия упругой и магнитной подсистем исследуемой струк-

туры и изменения с помощью поля смещения намагниченностей ИАФМ, возможно создание управ-
ляемых быстродействующих циркуляторов и вентилей на ПАВ. В подобных циркуляторах для пе-
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рехода в режим вентеля не будет необходимости подключать внешнюю нагрузку на один из выхо-
дов, поскольку достаточно будет перемагнитить магнитную подсистему гетероструктуры. Как по-
казано на рис. 2b потери магнитоупругих волн при распространении могут отличаться больше чем 
на порядок в зависимости от направления намагниченности магнитной подсистемы. Также предпо-
лагается что подобные приборы будут значительно меньше по размеру чем уже существующие ана-
логи. 

Рис. 1 (a) Расположение слоёв гетероструктуры (b)  - направление распространения волн, - 

поле смещения и и  - намагниченности ферромагнетиков в плоскости x-y.  
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Рис. 2. Частотная зависимость (a) затухания связанных магнитоупругих волн (  и ) и не свя-

занных СВ( ) и ПАВ( ) и (b) потерь ПАВ, связанных с СВ при распространении в проти-
воположных направлениях. Выделенная желтым область показывает диапазон частот, при кото-

рых распространяющиеся в противоположных направлениях 
 ПАВ имеют наибольшую разницу потерь.  

a)  b) 
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 ИРЭ им. В.А.Котельникова РАН  

Особый интерес к квазиодномерным проводникам связан с возможностью образования в 
них волны зарядовой плотности (ВЗП). При образовании ВЗП в результате пайерлсовского перехода 
меняется кристаллическая и электронная структура материала: возникает сверхструктура в кристал-
лической решетке и энергетическая щель на уровне Ферми [1].   

TiS3 относится к группе полупроводников, и мы не можем напрямую применить пайерлсов-
скую модель образования ВЗП к этому соединению. Тем не менее, исследования температурной 
зависимости сопротивления, R, монокристаллов TiS3 указывают на два фазовых перехода в коллек-
тивное состояние [3]. При температурах примерно 50 К и 15 К наблюдаются максимумы -
dlns/d(1/T). Ниже 50 K проводимость становится нелинейной. Эти свойства характерны для пайерл-
совских проводников с движущейся ВЗП, таких как TaS3 и NbS3. Однако прямого подтверждения 
переходов до сих пор нет, так как нет надежных данных исследования кристаллической и электрон-
ной структуры TiS3 при низких температурах. Исследуя фотопроводимость, можно получить новые 
важные данные об электронной структуре, но до настоящего времени фотопроводимость TiS3 ис-
следовалась только при комнатной температуре. 

Интерес к слоистому квазиодномерному полупроводнику TiS3 с запрещенной зоной ~1 эВ 
связан также с возможностью практического применения слоистых халькогенидов в нано-, в том 
числе, фотоэлектронике. В частности, на основе монослоев TiS3 созданы полевые транзисторы и 
фотодиоды [2].  

В данной работе мы исследуем отклик проводимости монокристаллических вискеров TiS3 
на облучение в диапазоне температур 4.2 < T < 300 K с целью поиска особенностей фотопроводи-
мости в области температур предполагаемых фазовых переходов. 

На рис.1 (серая кривая) показана температурная зависимость проводимости. Верхние точки 
соответствуют проводимости при облучении на длине волны 940 мкм, нижние – темновой. На тем-
пературной производной темнового сопротивления, -dlns/d(1/T), видна особенность при 50 К (см. 
вставку). Чёрная кривая на рис. 1 соответствует фотопроводимости, которая определялась как раз-
ность проводимости при облучении и темновой проводимости. Видно, что в области 50 К фотопро-
водимость имеет явный максимум и в дальнейшем уменьшается с температурой. Вторая особен-
ность фотопроводимости (более резкий спад) находится в области 15 К. Аналогичная особенность 
наблюдалась ранее на других образцах TiS3. В данном случае проводимость образца ниже мини-
мальных измеримых значений, однако при ИК-облучении переход стал видимым. Отметим, что при 
температуре ~150 K, при которой наблюдается минимум s, особенностей фотопроводимости не об-
наружено. 

Таким образом, обнаружены особенности фотопроводимости TiS3 при температурах 50 К и 
15 К, при которых ранее наблюдались максимумы -dlns/d(1/T). Снижение фотопроводимости при 
этих температурах указывает на изменение электронного спектра, что может быть связано с обра-
зованием ВЗП.  
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Tp2 
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Рис.1. - Температурная зависимость проводимости (серая кривая), измеренная при поочерёдном 
включении-выключении светодиода, и фотопроводимости (чёрная кривая). На вставке показана 

температурная зависимость логарифмической производной темноного сопротивления, -
dlns/d(1/T). Длина волны 940 мкм. 

  
Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (проекты 20-02-00827, 20-32-90231). 
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Одним из путей решения актуальной на сегодняшний день задачи – создания генераторов и 
детекторов в диапазоне частот 0.1 – 10 ТГц, является исследование многослойных наноструктур, 
включающих слой антиферромагнетика (АФМ). Можно выделить ряд АФМ, обладающих магнито-
электрическим (МЭ) эффектом, намагниченность которых зависит от внешнего электрического 
поля, которое оказывает влияние на магнитную подсистему АФМ [1]. В данной работе мы иссле-
дуем возможность применения оксида хрома (III) Cr2O3, который является магнитоэлектриком, в 
качестве активного элемента ТГц-осциллятора. Магнитоэлектрические свойства Cr2O3 были изу-
чены ранее теоретически и экспериментально [1], и поскольку его магнитные свойства и параметры 
(например, частота АФМ резонанса) могут существенно изменяться под влиянием приложенного 
внешнего электрического поля, можно эффективно перестраивать частоту ТГц-осциллятора на ос-
нове Cr2O3. 

Физическая структура рассматриваемого ТГц-осциллятора (рис. 1) представляет собой 
двухслойную наноструктуру, в которой слой АФМ (в нашем случае Cr2O3) лежит на слое тяжёлого 
металла (в нашем случае Pt).  

Математическая модель, описывающая динамику вращения вектора Нееля  

, где  и  – намагниченности подрешёток,  – намагниченность насы-
щения, основана на «сигма-модели» [2] с учётом вклада внешнего электрического поля: 

   (1) 

где  – константа затухания Гильберта,  – матрица, характери-

зующая анизотропию образца,  – частота, обусловленная анизотропией в ба-

зовой плоскости,  – частота обменного взаимодействия. Частота антиферро-

магнитного резонанса  при этом равна  и  – матрица, 
характеризующая магнитоэлектрический вклад в анизотропию. 

В результате решения уравнения для вращения вектора Нееля (1) получены зависимости 
амплитуды и частоты затухающих колебаний и автоколебаний от плотности протекающего по слою 
платины электрического тока (рис. 2). Действие электрического поля приводит к уменьшению кон-
станты анизотропии. 
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В работе предложена схема генератора переменных ТГц-колебаний на основе антиферро-
магнитной тонкой плёнки магнитоэлектрика (оксида хрома (III)) и слоя тяжёлого металла. Пока-
зано, что напряжённость электрического поля эффективно меняет анизотропию антиферромагне-
тика, приводя к изменению частоты антиферромагнитного резонанса и плотности критического 
тока, при котором в системе возникают автоколебания. 

Работа выполнена при финансовой поддержке гранта Президента для молодых кандидатов 
наук № МК-283.2019.8, гранта РФФИ 19-29-03015, а также грантом Правительства РФ для государ-
ственной поддержки научных исследований, проводимых под руководством ведущих ученых в рос-
сийских образовательных учреждениях высшего образования, научных учреждениях и государ-
ственных научных центрах РФ (№ 075-15-2019-1874). 

 

 
Рис. 1. Модель ТГц-осциллятора. M1,2 – векторы намагниченности подрешёток, j– вектор плотно-
сти постоянного тока, p– вектор поляризации спинового тока, Vext – постоянное напряжение, воз-
действующее на магнитную подсистему АФМ, Iin – источник постоянного тока, Vout – амплитуда 

напряжения, снимаемая с выходных контактов. 
 

    
 

Рис. 2. Графики зависимости частоты колебаний намагниченности подрешёток и амплитуды вы-
ходного сигнала от тока в отсутствие внешнего поля. 
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Синхронизация волны зарядовой плотности механическими колебаниями вискеров 
квазиодномерного проводника TaS3 

М.В. Никитин1, С.Г. Зыбцев1, В.Я. Покровский1 
1Институт радиотехники и электроники им. В.А. Котельникова РАН (ИРЭ РАН) 

В квазиодномерных проводниках с волной зарядовой плотности (ВЗП) наблюдаются элек-
тромеханические эффекты, связанные с взаимодействием ВЗП и кристаллической решетки [1]. В 
частности, обнаружена сильная деформация кручения нитевидных кристаллов (вискеров) под дей-
ствием электрического поля [1]. В режиме синхронизации ВЗП внешним ВЧ полем на зависимостях 
угла кручения от подаваемого на образец напряжения V наблюдались особенности, аналогичные 
ступенькам Шапиро (СШ) [2]. При напряжениях выше порогового, Vt, возникают также механиче-
ские колебания образцов на фундаментальной частоте скольжения ВЗП ff [3], а также НЧ колебания 
со спектром типа 1/f [1]. 

Учитывая данные результаты, мы нацелились на поиск обратного эффекта: влияния меха-
нических колебаний образца на динамику ВЗП. Если образец периодически деформируется, можно 
ожидать, что на ВАХ появятся особенности в точках, в которых ff совпадает с частотой деформации 
f. 

Для исследований была выбрана ромбическая фаза TaS3 – характерного соединения с ВЗП, 
в котором хорошо изучены электромеханические эффекты. Вискеры TaS3 длиной ~300 мкм, шири-
ной 5-10 мкм и толщиной ~1 мкм подвешивались между двумя актюаторами из пьезокерамики ЦТС-
19. Актюаторы были ориентированы так, что напряжение одного знака, приложенное к их верхним 
поверхностям, вызывало их смещения (сдвиг) вдоль оси вискера в противоположных направлениях. 
Таким образом, в зависимости от знака напряжения на актюаторах, мы могли увеличивать или 
уменьшать растяжение образца. Актюаторы крепились к гибкой подложке. Изгибая подложку с по-
мощью стержня, мы могли регулировать натяжение образца [4]. Вся конструкция помещалась в 
азотном криостате. 

Поиск резонансных мод осуществлялся с применением методики гетеродинирования [4]. 
ВАХ измерялись с применением синхронного детектора. Резонансные колебания и их влияние на 
ВАХ наблюдались при различных значениях растяжения/провисания образца, однако основные ре-
зультаты получены в режиме «нулевого растяжения», когда провисание устранено. 

Были получены «дифференциальные ВАХ», dV/dI в зависимости от V, при различных часто-
тах f высокочастотного напряжения, приложенного только к актюаторам. На рис. 1а показаны зави-
симости dV/dI от V при подаче ВЧ напряжения на актюаторы на частоте f = 1190 кГц, совпадающей 
с одним из резонансов, и на близкой частоте 1120 кГц. При f = 1190 кГц на ВАХ видны особенности, 
аналогичные СШ, возникающие при приложении переменного напряжения на той же частоте непо-
средственно к образцу (рис. 1б). При отклонении f от 1190 кГц особенности на ВАХ исчезают, если 
напряжение приложено к актюаторам (рис. 1а), в то время как вид и положение «обычных» СШ 
практически не изменяются (рис. 1б). Это свидетельствует о механической природе СШ, представ-
ленных на рис. 1а. 

Влияние вибрации на ВАХ качественно похоже на влияние ВЧ напряжения. Так, в обоих 
случаях наблюдается снижение значения Vt. Этот эффект использовался нами для поиска резонан-
сов в режиме измерения dV/dI. С этой целью мы измеряли dV/dI при V = const немного ниже Vt в 
зависимости от f. Поскольку в области резонансов Vt уменьшается, на зависимостях наблюдались 
резкие провалы dV/dI. С помощью методики гетеродинирования мы убедились, что частоты этих 
провалов совпадают с механическими резонансами вискера. Положение провалов dV/dI от f, а также 
их амплитуды, зависят от растяжения образца. Аналогичным образом эволюционируют резонансы. 
Очевидно, что если бы провалы были связаны с наводкой, их положение и форма не могли бы из-
мениться при таком слабом механическом воздействии. 

Таким образом, мы наблюдали синхронизацию скольжения ВЗП, вызванную гармониче-
скими механическими колебаниями. Это означает, что периодическая деформация решетки на ча-
стоте ff вызывает чрезвычайно сильную модуляцию тока ВЗП. Результат открывает новую область 
электромеханических эффектов в проводниках с ВЗП и представляет эти соединения в качестве пре-
образователей механических колебаний нового типа. 

Работа выполнена при финансовой поддержке РНФ (проект 17-19-01748). 
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Рис. 1 a) Зависимости dV/dI от V при подаче ВЧ напряжения амплитудой 10 В на актюаторы. 

Точки – ВАХ без вибрации, звёздочки, – f = 1190 кГц, крестики – f=1120 кГц. б) Зависимости dV/dI 
от V при подаче ВЧ напряжения на образец. Точки – ВАХ без ВЧ напряжения, звёздочки – f =  

1190 кГц, крестики – f = 1120 кГц. Т =130 К, растяжение образца – около 0.01%. 
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Структуры кремния для СВЧ диодов, выращенные методом газофазной эпитаксии 
путем пиролиза моносилана при пониженных давлении и температуре 

А.С. Дубкова, И.В. Тарасов 

Московский институт электронной техники (национальный исследовательский университет) 

Кремниевые СВЧ диоды в настоящее время остаются широко востребованными. Создаются 
СВЧ диоды на сверхтонких эпитаксиальных структурах. Так, например, для изготовления кремни-
евых однодрейфовых и двухдрейфовых ЛПД, работающих в миллиметровом диапазоне длин волн, 
необходимы структуры с толщиной активных n- и p- областей не более 0,2 мкм и значительным 
уровнем легирования порядка 1018 см-3. 

При эпитаксиальном наращивании кремния при пониженном давлении и температуре тер-
модиффузия примесей и автолегирование незначительные, а преобладающее влияние на формиро-
вание профиля легирования слоев оказывает эффект сегрегации примеси в приповерхностном слое 
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[1,2]. При сравнительно малой толщине слоя количество сегрегированных атомов примеси суще-
ственно, а при наращивании слаболегированного слоя на сильнолегированный слой эффект прояв-
ляется в медленном спаде концентрации, легирующая примесь из сегрегационного расходуется в 
растущий слой. Такие аномалии в легировании затрудняют получение структур с резкими перехо-
дами между слоями, отличающимися уровнем легирования и типом проводимости. Для уменьше-
ния влияния эффекта приповерхностной сегрегации примеси проводится предварительный запуск 
лигатуры перед наращиванием слоя для создания на поверхности необходимого избытка атомов 
примеси, и высокотемпературный отжиг после его наращивания для освобождения поверхности от 
сегрегированной примеси. 

На рисунке 1 представлен профиль распределения легирующей примеси, полученной из 
вольт-фарадных измерений в эпитаксиальной структуре кремниевого лавинно-пролетного диода 
Рида p++n+nn++-типа, выращенной с учетом сказанного выше на установке «Эпикрем».  

Используя разработанные технологические приемы получения тонких слоев можно нара-
щивать в едином процессе сложные многослойные структуры СВЧ диодов, не только ЛПД, но также 
шумовых и детекторных, варакторных диодов с большим (до 20 и более) перекрытием по емкости, 
стабилитронов. 

 
Рис. 1. Структура p++n+nn++-типа. 
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Термостабильность порога переключения ячеек магнитооптического  
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Магнитооптические пространственно-временные модуляторы света (ПВМС) кодируют ин-
формацию путем изменения амплитуды и фазы проходящего или отраженного света с помощью 
эффектов Фарадея или Керра [1] и перспективны для использования в оптических корреляторах, 
процессорах, дисплеях, запоминающих устройствах. По сравнению с ПВМС на базе жидких кри-
сталлов, обеспечивающих частоту переключения ячеек ~100 Гц, магнитооптические ПВМС спо-
собны работать на частотах 10 кГц и выше. Это критически важно для формирования 3D изображе-
ния в режиме реального времени и его наблюдения без дополнительных очков и приспособлений 
[2,3]. Необходимым условием для практического использовании ПВМС является термостабиль-
ность параметров ПВМС. 
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В данной работе исследованы два варианта ячеек ПВМС, созданных с помощью диффузи-
онного отжига на базе одной и той же пленки феррита-граната. Ячейки отличаются размерами. В 
центре на рис. 1 – исходная пленка с лабиринтной доменной структурой. Слева на рис. 1 показаны 
ячейки размером 45х45 мкм, справа – 125х125 мкм. 

 Устойчивость монодоменного состояния ячеек с размерами, в несколько раз превышаю-
щими равновесную ширину доменов, достигнута за счет уменьшения намагниченности ячеек в ре-
зультате диффузионного отжига. Компоновка ячеек на одной подложке позволила провести срав-
нительное изучение параметров исходной пленки и ячеек различных размеров. Изучение петель ги-
стерезиса и процессов перемагничивания ячеек проведено в диапазоне температур от 90 до 500 К, 
включающем температуру Нееля. Показано, что изменение площади ячеек магнитооптического 
пространственно-временного модулятора света в 7 раз не приводит к существенным изменениям 
напряженности магнитных полей, необходимых для управления состоянием ячеек. Монодоменное 
состояние ячеек устойчиво в диапазоне температур до 380 К, что и определяет диапазон температур 
функционирования ПВМС. 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (проекты №18-52-16006, № 18-29-27020) и РНФ 
(проект № 14-19-00760). 

 

Рис. 1. Ячейки ПВМС и исходная пленка  
феррита-граната. 
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Исследование квазидвумерных соединений представляет большой интерес с точки зрения 
различных свойств и состояний, которые можно реализовать в данных системах. В частности, в ряде 
квазидвумерных соединений существует волна зарядовой плотности (ВЗП), а в соединениях три-
теллуридах редкоземельных элементов RTe3 (R: La, Ce, Pr, Nd, Gd, Tb, Dy, Er, Tm) наблюдалось её 
скольжение [1,2]. Ранее на образцах TbTe3 было обнаружено, что при выдержке образца при темпе-
ратуре Т в течение некоторого времени при отсутствующем токе через образец, величина порого-
вого поля Et сильно возрастает [3,4]. Целью данного исследования является изучение эволюции по-
рогового поля при определенной температуре ниже перехода Пайерлса, в зависимости от прило-
женного постоянного тока. 

Образцы на основе монокристаллов TbTe3 приготавливались следующим способом: моно-
кристаллы ТbTe3 утонялись методом микромеханической эксфолиации; выбирались участки кри-
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сталла с наибольшей плоской поверхностью; при помощи лазера формировались мостиковые струк-
туры, на которые наносились четыре контакта из индия методом холодной пайки. На приготовлен-
ных структурах измерялись транспортные свойства.  

Эксперименты проводились в диапазоне температур 𝑇 от 180К до 310К и при значениях тока 
𝐼 от    -5 мА до +5 мА.  

Процесс эксперимента проходил следующим образом: сначала происходил процесс отжига 
образцов при температуре выше температуры Пайерлса (𝑇 > 𝑇y 	~	325К) в течение 30 минут в атмо-
сфере инертного газа, затем происходил процесс охлаждения до температуры, при которой проис-
ходил эксперимент (280К), после этого проводились измерения ВАХ и сопротивления через фикси-
рованные промежутки времени.  Образец при этом находился в токовом состоянии, и, в зависимости 
от значения тока, напряжение было либо выше порогового напряжения для данного образца, либо, 
соответственно, ниже. В процессе экспозиции осуществлялся непрерывный контроль сопротивле-
ния образца.  

Эволюцию порогового напряжения при разных токах можно было наблюдать в следующих 
экспериментах: I) сначала выдерживание образца при большом токе, соответствующему режиму 
скольжения ВЗП, а затем при малом, соответствующему статическому состоянию (рис.1а); II) сна-
чала малый ток, потом больший (рис.1б).  На рис.1а видно, что первая часть (участок AB) экспери-
мента проводилась 22 часа при токе 𝐼 = 3.5мА, пороговое поле при этом оставалась примерно на 
том же уровне, затем оставшееся время порядка 26 часов (участок BC) эксперимент проводился при 
𝐼 = 0.5мА, и величина порогового поля увеличивалась. На рис.2а приведены ВАХ в начале экспе-
римента (точка A), в момент изменения тока (точка B) и в конце эксперимента (точка C). Второй 
эксперимент описывается рисунками 1б и 2б, первая часть соответствует малому току 𝐼 = 0.5мА и 
времени выдержки порядка 49 часов, вторая часть - току 𝐼 = 3.5мА, на протяжении 23 часов. 

Из этих 2-х экспериментов было получено, что при большом токе, когда напряжение на об-
разце выше порогового, пороговое поле стремится к значению, мало отличающегося от изначальной 
величины. При малом токе порог начинает расходиться как в эксперименте I, так и в II. Можно 
предположить, что большой ток не дает формироваться пиннингу в результате I, также, уменьшает 
его влияние уже после того, как он начал оказывать измеримый эффект в эксперименте II. 

 
Рис. 1. а) Эволюция дифференциального сопротивления в зависимости от времени сначала при 

значениях тока выдержки 𝐼 = 3.5мА (участок АВ), затем при 𝐼 = 0.5мА (участок ВС); б) Проекции 
дифференциальных сопротивлений в зависимости от времени сначала при значениях тока вы-

держки 𝐼 = 0.5мА  (участок DE), затем при 𝐼 = 3.5мА (участок EF). 
Значения дифференциального сопротивления меняются от 15.55 Ом (черный цвет) до 15.93 Ом 

(белый цвет). 
 

Значения дифференциального сопротивления меняются от 15.55 Ом (черный цвет) до 15.93 
Ом (белый цвет). 
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 Рис. 2. а) Графики зависимостей дифференциальных сопротивлений dV/dI от напряжения в край-
ние моменты времени для рис. 1а (т. А, В, С); б) Графики зависимостей дифференциальных сопро-

тивлений dV/dI от напряжения в крайние моменты времени для рис. 1б (т. D, E, F);  
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Магнитооптические эффекты Фарадея и Керра применяются в многочисленных прикладных 
устройствах [1]. Практическая безинерционность позволяет использовать их также для исследова-
ния сверхбыстрых процессов в магнитных материалах в нано-, пико- и фемтосекундном диапазонах 
длительностей [2-4]. Пленки ферритов-гранатов с добавлением висмута или церия обладают ре-
кордными величинами эффекта Фарадея, что позволяет применять их в качестве основы приклад-
ных устройств и использовать как модельную диэлектрическую среду для исследования быстро-
протекающих процессов.  

В данной работе исследованы магнитооптические свойства пленок ферритов-гранатов – 
магнитный циркулярный дихроизм (МЦД, при прохождении через пленку света с циркулярной по-
ляризацией) и эффект Фарадея (ЭФ, при прохождении линейно поляризованного света) с помощью 
спектрометра JASCO J-1500. Оба упомянутых физических эффекта могут быть использованы для 
управления состоянием намагниченности пленок и кристаллов оптическими методами. На рис. 1 
показаны температурные зависимости МЦД и ЭФ для фиксированных длин волн спектра. Видно, 
что при прохождении через точку компенсации магнитного момента ферримагнетика TM ~ 272 K 
знаки эффектов изменяются на противоположные. На рис. 2 показаны спектры МЦД и ЭФ для 
пленки Bi-YIG. Спектральные зависимости магнитооптических эффектов позволяют выбрать опти-
мальную длину волны света для управления устройствами спин-фотоники и используются нами при 
исследовании нано-, пико- и фемтосекундных процессов, индуцированных лазерными импульсами 
в прозрачных магнитных пленках.  

Работа выполнена при поддержке РФФИ (проекты №18-52-16006, № 18-29-27020) и РНФ 
(проект № 14-19-00760). 
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Рис. 1. Температурные зависимости МЦД                
и эффекта Фарадея 

Рис. 2. Спектральные зависимости МЦД         
и эффекта Фарадея 

Литература 
1. Zvezdin A.K. and Kotov V.A. Modern Magnetooptics and Magnetooptical Materials. IOP Publishing, Bristol, Phil-

adelphia, 1997. 
2. Gerasimov M.V., Logunov M.V., Spirin A.V. et al. Time evolution of domain-wall motion induced by nanosecond 

laser pulses // Phys. Rev. B. 2016. V. 94. P. 014434. 
3. Stupakiewicz A., Szerenos K., Afanasiev D. et al. Ultrafast nonthermal photo-magnetic recording in a transparent 

medium // Nature. 2017. V. 542. P. 71. 
4. Никитов С.А., Сафин А.Р., Калябин Д.В. и др. Диэлектрическая магноника — от гигагерцев к терагерцам 

// УФН. 2020. Т. 190. С. 1009. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 
198 

 

Секция физики высокотемпературных процессов 
 

Председатель: П.Р. Левашов (к.ф.-м.н., зам. зав. кафедрой) 
Зам. председателя: В.В. Шумова (к.ф.-м.н.) 

Секретарь: А.А. Барсукова 

 

Дата: 27.11.2020     Время: 10:00 

УДК 539.2  
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В связи с развитием метода лазерной печати является актуальной задача изучения структуры 
кремниевых наночастиц с примесями золота и алюминия, поскольку подобные объекты демонстри-
руют различные практически важные оптические и электромагнитные свойства в зависимости от 
структуры, полученной при охлаждении [1]. 

В данной работе было проведено исследование кристаллизации расплавленных трёхмерных 
частиц. Метод заключается в охлаждении расплава до комнатной температуры. Далее была проана-
лизирована структура получившихся наночастиц и рассчитана пороговая скорость охлаждения, не-
обходимая для кристаллизации [2]. Рассматривался широкий диапазон концентрации примеси ме-
таллов. В данной работе представлены значения пороговых скоростей для наночастиц радиусом 20 
нм.  

Полученные данные согласуются с изображениями, полученными в ходе эксперимента для 
Si-Au наночастиц. Результаты работы нацелены на прогнозирование физических свойств нанообъ-
ектов подобного строения. Все расчеты проведены с использованием нового потенциала (разрабо-
танного для пакета LAMMPS [3]), который был создан в текущем году, который корректно описы-
вает подобные системы [4]. 
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Кремниевые нанообъекты очень интересны для нанофотоники из-за уникальных оптических 
свойств, зависящих от атомарной структуры [1]. Таким образом, изучение структурных особенно-
стей этих частиц, таких как размер зерен и распределение атомов Au в кристаллических зернах и 
между ними представляет интерес. Для моделирования кристаллизации Si-Au НЧ был выбран по-
тенциал взаимодействия формата ADP [2]. В работе изучено влияние скорости охлаждения на 
структуры наночастиц Si-Au (НЧ) для различных размеров НЧ и концентраций Au. Моделирование 
проводилось в квазидвухмерном случае: один из размеров расчетной ячейки составлял около 10 нм, 
использовались периодические граничные условия. В свою очередь, это может привести к меньшим 
размерам зерен в моделировании по сравнению с экспериментом. Поэтому было проведено допол-
нительное одномерное моделирование для изучения зависимости размера зерна от концентрации 
Au в Si-Au НЧ. Кроме того, проанализировано движение границы зерен кристалла и изменения рас-
пределения золота при кристаллизации. Результаты моделирования показывают, что атомы золота 
пытаются покинуть зону кристаллизации путем атомной диффузии. Таким образом, этот эффект 
приводит к меньшему размеру зерна для больших концентраций Au. 

Для изучения структурных особенностей Si-Al НЧ был разработан потенциал межатомного 
взаимодействия формата ADP. Основным методом разработки данного потенциала являлся метод 
force-matching [3], реализованный в программе POTFIT [4]. С использованием нового потенциала 
было исследовано влияние концентрации алюминия на структуру наночастиц. Результаты показы-
вают, что при больших концентрациях Al (>80%) кремний не вытесняется из зерен при кристалли-
зации. В то же время, при концентрациях Si больше 50% алюминий вытесняется из кристаллических 
зерен. 
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На сегодняшний день существует два основных подхода для вычисления энтропии на ос-
нове результатов атомистического моделирования. Это метод пробной частицы Видома [1] и метод 
термодинамического интегрирования [2]. Оба метода являются точными, но технически сложны в 
реализации и требуют большого числа расчетов. Поэтому в 2003 году был предложен метод [3] 
приближенного расчета энтропии по результатам всего лишь одного молекулярно-динамического 
моделирования. Авторы предложили так называемую двухфазную модель, в которой исследуемая 
система разбивалась на две подсистемы: твердотельную и газовую. Для описания газовой фазы ис-
пользовалась модель твердых сфер. Однако двухфазный метод обладает рядом недостатков как кон-
цептуального, так и вычислительного характера. Например, разделение АФС на два вклада с раз-
личными плотностями выглядит искусственным и плохо обосновывается с физической точки зре-
ния. Стоит также отметить и более серьёзную проблему: в двухфазном методе никак не учитыва-
ются данные о термодинамических свойствах исходной системы. Так как энтропия — величина тер-
модинамическая, то необходима связь с термодинамикой системы. По этим причинам была пред-
принята попытка альтернативной интерпретации основной идеи двухфазного метода. Новый метод 
получил название метода декомпозиции скоростей и состоит в том, что скорости частиц в системе 
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раскладываются на поступательную и колебательную составляющие. Для описания поступатель-
ного вклада было предложено использовать потенциал мягких сфер, главным преимуществом ко-
торого является большее число параметров, что позволяет более точно описать свойства реальных 
металлов. Три неизвестных параметра потенциала предлагается определять следующим способом. 
Известно [4], что осциллирующий характер структурного фактора плотной жидкости определяется 
отталкивательной частью потенциала, а притяжение отвечает за положение и высоту первого мак-
симума структурного фактора. Таким образом, параметры потенциала мягких сфер определяются 
путем минимизации среднеквадратичного отклонения структурного фактора исследуемой системы 
и структурного фактора системы мягких сфер, начиная с первого минимума структурного фактора. 
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В зависимости от скорости охлаждения, из расплава возможно получить три вида фаз – 
нанокристаллическую, в которой вещество целиком в кристаллической фазе, переходную, в кото-
рой вещество еще в целом аморфно, но в нем уже существуют кристаллические зародыши, а также 
аморфную фазу [1]. Металлические сплавы в аморфной фазе на сегодняшний день активно исполь-
зуются в различных областях промышленности из-за своих уникальных кристаллических свойств, 
обусловленных некристаллической структурой. Для сплава Zr-Nb хорошо изучена кристаллическая 
фаза – она уже активно используется в имплантологии и в создании оболочек ТВЭЛов. Для аморф-
ной фазы ранее проведено подробное исследование структуры и структурных критериев стеклова-
ния [2], но неструктурные критерии и упругие свойства оставались неизученными. 

Исследование проводилось с помощью метода молекулярной динамики (МД) с ADP-
потенциалом [3]. Расчеты проводились для процентного содержания Nb в диапазоне от 25 до 75 
процентов и скорости охлаждения 11 К/пс. Для устранения поверхностных эффектов применялись 
периодические граничные условия. В расчетной ячейке поддерживалось постоянное давление по-
средством оставленного в ней пустого пространства. 

В ходе исследования была определена температура стеклования для различного процент-
ного содержания Nb с помощью изменения зависимости коэффициентов вязкости, теплоемкости и 
диффузии от температуры. Полученные данные находятся в хорошем согласии друг с другом. 
Также было проведено исследование упругих свойств аморфного Zr-Nb.  Был определен модуль 
Юнга для различного процентного содержания Nb. Показано, что модуль упругости растет с умень-
шением свободного пространства в структуре, что согласуется с предполагаемым механизмом де-
формации аморфных сплавов. Наличие гистерезиса давления при сжатии и обратном растяжении, а 
также его зависимость от процентного содержания Nb также согласуется с предполагаемым меха-
низмом деформации аморфных сплавов. Все расчеты проведены с использованием пакета LAMMPS 
[4]. 
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Благодаря своим уникальным ядерным свойствам и разнообразным приложениям в энерге-
тической промышленности, диоксид урана представляет большой технологический интерес. Спека-
ние считается одним из основных процессов при изготовлении таблеток диоксида урана. Несмотря 
на то, что в данное время существует много работ посвященных спеканию диоксида урана, зависи-
мость данного процесса от взаимной кристаллографической ориентации зерен остается изученной 
не до конца.  

В нашей работе рассмотрено влияние различных углов взаимной кристаллографической 
ориентации наночастиц на коэффициенты поверхностной и зернограничной диффузии урана. Ис-
следование проводилось с использованием потенциала Поташникова, Боярченкова [1]. Все расчеты 
проведены в nve-ансамбле в диапазоне температур от 1700 К до 2500 К. Для устранения поверх-
ностных дефектов были использованы периодические граничные условия. Из зависимости коэффи-
циентов диффузии от температуры были получены энергии активации различных механизмов диф-
фузии. Была проверена возможность обобщения результатов, полученных для скорости зарастания 
пор на двухчастичной модели, на многочастичную систему. Также, была построена модель для 
оценки вклада межзеренной границы в скорость многочастичного спекания диоксида урана. Все 
расчеты проведены с использованием пакета LAMMPS [2]. 
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Данные о термодинамических свойствах индивидуальных веществ имеют большое значение 
в ракетостроительной отрасли, ядерной энергетике, химической промышленности, металлургии и 
других наукоемких отраслях. Для систематизации обширного количества таких данных необходимо 
активно развивать современные методы хранения и анализа термодинамических данных. Примером 
базы данных, которая придерживается этой концепции, является информационная система 
“ИВТАНТЕРМО” [1], развиваемая в Термоцентре им. В.П. Глушко ОИВТ РАН.  
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Для регулярного обновления информации в термодинамических базах данных необходима 
разработка новых методов расчёта термодинамический свойств, а также создание программ, реали-
зующих эти методы. Расчет термодинамических свойств веществ в газовой фазе как правило ве-
дется на основе принятых значений молекулярных постоянных. Этот метод описан, например, в 
справочнике [2] и используется во многих других работах. Однако этот метод использует фиксиро-
ванную модель межатомного взаимодействия, что может привести к уменьшению точности расчета 
для молекул с низкой энергией диссоциации. Альтернативная методика расчёта термодинамических 
свойств двухатомных газов представлена в работах [3-6]. Она основана на использовании более точ-
ной зависимости потенциальной энергии от межатомного расстояния, которая может быть опреде-
лена, в частности, с помощью современных методов квантовой химии. В данных работах для рас-
чета колебательно-вращательной статистической суммы производится аппроксимация потенциаль-
ной кривой межатомного взаимодействия к выбранной модели межатомного взаимодействия, а за-
тем выполняется численное интегрирование стационарного уравнения Шредингера. Это позволяет 
получить колебательно-вращательный спектр молекулы и зависимость термодинамических функ-
ций от температуры в приближении идеального газа. Однако в указанных работах не исследовалось 
влияние точности первоначальной аппроксимации на результирующую температурную зависи-
мость термодинамических функций. Кроме того, для выбора исходных данных и сопоставления 
точности различных квантово-химических расчетов требуется методика оценки погрешности ис-
ходных данных. 

Непосредственной задачей, решаемой в данной работе, является разработка методики и про-
граммы для оценки погрешности термодинамических функций в зависимости от параметров ап-
проксимации потенциальной кривой на примере молекулы ArN. Для выполнения этой задачи были 
исследованы различные методы аппроксимации потенциальной кривой, получены оптимальные ко-
эффициенты для аппроксимации потенциала межатомного взаимодействия основного состояния в 
молекуле ArN (рис. 1а), а также рассчитана зависимость термодинамических функций ArN от тем-
пературы в диапазоне 300-6000 К. Было изучено изменение внутренней статистической суммы и 
термодинамических функций в зависимости от параметров потенциальной функции межатомного 
расстояния (рис. 1б). В результате была разработана программа, которая позволяет автоматически 
рассчитывать погрешности температурной зависимости термодинамических функций, связанные с 
аппроксимацией потенциальных кривых межатомного взаимодействия и погрешностью входных 
данных. 

 
Рис. 1. а) Потенциальная энергия в зависимости от межатомного расстояния: 1 – аппроксимиро-

ванная кривая, 2 – набор точек, полученный из квантово-химических расчётов; 
б) Зависимость теплоёмкости от температуры для двух случаев: 1 – аппроксимация с наименьшей 

ошибкой, 2 – аппроксимация с наибольшей ошибкой 
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Знание пространственной организации белковых молекул является ключом не только к по-
ниманию их функций и механизма работы, но и основой для разработки эффективных и безопасных 
лекарственных средств. В настоящее время задача по предсказанию вторичной и третичной струк-
туры белка на основании его аминокислотной последовательности остаётся нерешенной. В основ-
ном, структура белка определяется экспериментально: с помощью рентгеновской дифракции, элек-
тронной микроскопии, а также методов ЯМР. К сожалению, такие методы предполагают наличие 
специального оборудования и занимают много времени. Кроме того, они предполагают проведение 
сложных манипуляций с молекулой белка, что может приводить к изменению её конформации и 
искажению результатов. Применение методов компьютерного предсказания пространственной 
структуры белков позволяет обойти эти проблемы и существенно упростить первые этапы исследо-
вания в молекулярной биологии и медицине [1].  

В данной работе рассматривается модель предсказания третичной структуры белка на осно-
вании его аминокислотной последовательности с использованием различных силовых полей, и про-
изводится сравнение полученных результатов. Расчеты проводилась с использованием эволюцион-
ного алгоритма USPEX (Universal Structure Predictor: Evolutionary Xtallography) [2-4]. В рамках 
USPEX белок представляется как набор пар углов, которые соответствуют C-C и C-N связям в каж-
дой аминокислоте, и которые характерны для каждой вторичной структуры. Согласно догме Ан-
финсена [5], среди всех возможных вариантов конформации белка, его нативной конфигурации со-
ответствует структура, обладающая минимумом свободной энергии. Таким образом точный расчет 
энергии структур является основополагающим моментом в данной работе.  

Используемый для нахождения лучших структур алгоритм является эволюционным, каждое 
новое поколение создается из предыдущего с помощью вариационных операторов. К ним относятся 
наследственность, мутации, смещение границ и замена участка вторичной структуры. В каждом по-
колении отбирается структура с самой низкой энергией, и если она не меняется в течение опреде-
ленного числа поколений, то такая структура считается стабильной и расчёт прекращается. Точ-
ность предсказания оценивается с помощью сравнения данной структуры с реальной конфигура-
цией белка, взятой из Protein Data Bank [6]. В качестве параметров сравнения используются вели-
чины RMSD и абсолютного значения энергии. Если данный метод находит структуры, обладающие 
энергиями ниже или равными энергиям реальных белков, считается, что алгоритм выполнил свою 
работу. Однако, в ряде случаев полученная структура, обладающая энергиями ниже реальной, не 
похожа на неё структурно. Ошибка такого рода возникает из-за неточности формы потенциала и 
параметров, используемых внутри него. 

Выбор потенциала является ключевым этапом в предсказании стабильной структуры белка. 
Его выбор может существенно повлиять на результаты, так как в рамках него рассчитывается энер-
гия структур в USPEX. Каждый потенциал уникален, обладая своими коэффициентами, входящими 
в его параметрическую часть, такими как коэффициенты упругости вибрации длины ковалентной 
связи, угла между двумя смежными связями, правильных и неправильных торсионных вращений, 
константы длины связи и заряды частиц. Различия данных параметров между потенциалами мини-
мальны, однако этого хватает, чтобы поверхность потенциальной энергии структур в представлении 
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данных силовых полей выглядела по-разному. Таким образом, знание того, какой потенциал сможет 
дать согласующиеся с экспериментом результаты, является необходимым для любой работы по 
предсказанию строения.  

Для решения задачи предсказания третичной структуры белка с помощью метода USPEX, в 
данной работе проведено сравнение результатов работы ряда наиболее известных потенциалов 
(Charmm22cmap [7], Amber99sb [8], Oplsaal [9], REF2015 [10]), входящие в такие популярные пакеты 
для минимизации энергии структур белков, как ROSETTA и Tinker. Для оценки качества работы 
метода USPEX в данном исследовании был использован набор из пяти белков различной длины, от 
10 до 73 аминокислотных остатков: cln025, 2JOF, 1FME, 1SHF, 2A3D. 

Рис. 1. Пространственная структура белков 
a) cln025; b) 2JOF; c) 1FME; d) 1SHF; e) 2A3D

Данные белки включают в себя наиболее распространенные элементы вторичной структуры 
(такие как α-спирали и β-листы), что даёт возможность проверить работу расчёта энергии потенци-
алами на различающихся по строению системах.  
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В работе рассмотрены процессы, приводящие к нарушениям однородности плазмы интен-
сивного E×B разряда в холловском двигателе. В рамках задачи, используется кинетический подход 
(PiC+MCC) и азимутально-аксиальное приближение (2d3v); подробнее см. [1]. 

Возникновение неоднородностей в направлении электронного дрейфа в E×B разрядах свя-
зывают с т.н. феноменом «аномального» транспорта. Выделают как минимум две основные не-
устойчивости [2-9]. Электрон-циклотронная дрейфовая неустойчивость (ECDI/ECI) возникает в ре-
зультате превышения скорости электронного дрейфа над скоростью ионного звука. Неустойчивость 
проявляется в модуляции концентрации плазмы с длиной волны лежащей между дебаевским и элек-
трон-циклотронным радиусами. Рост неустойчивости ограничивается конечным временем пролёта 
ионов через замагниченную область и/или их захватом в поле волны. Градиентно-дрейфовая не-
устойчивость (GDI) — аналог гидродинамической неустойчивости Кельвина-Гельмгольца. Не-
устойчивость проявляется в возбуждением крупномасштабных вихревых течений электронов, пре-
имущественно возникающих в катодной области разряда. Взаимодействие неустойчивостей (между 
собой и с другими колебаниями) приводит к сложному, детально непредсказуемому поведению 
электронной компоненты, т.е. возникновению плазменной турбулентности. В результате, «эффек-
тивный параметр холла» уменьшается на два-три порядка. 

Ранее в [1] было показано, что при учёте искажения внешнего магнитного поля полем дрей-
фового тока, возникает дополнительная обратная связь, в результате чего квазистационарный раз-
ряд может существовать только при условии наличия в катодной плазме особой точки, где электри-
ческое поле обращается в ноль (виртуального катода). Для поддержания виртуального катода по-
требовалось введение дополнительного условия на катодной границе — инжекции достаточно плот-
ной равновесной плазмы (электронов и медленных ионов), имитирующей плазменную струю, ухо-
дящую на бесконечность. При этом, несмотря на то что медленные ионы остаются вблизи катодной 
границы и не проникают в активную область разряда, наличие плотной катодной плазмы ограничи-
вает движение магнитного слоя и накладывает дополнительный градиент давлений, что может вли-
ять на динамику неустойчивостей. 

Дальнейшие расчёты показали, что при увеличении геометрических размеров моделируе-
мой области возможно существенно уменьшить концентрацию инжектируемой катодной плазмы. 
Единственным необходимым условием существования квазистационарного режима оказалась ин-
жекция достаточно большого электронного тока. В этом случае, область виртуального катода лока-
лизуется непосредственно вблизи катодной границы, где пристеночный градиент потенциала отра-
жает большую часть электронного тока обратно на катод. При этом, в катодной плазме возможно 
существование слабого электрического поля. 

Моделирование разряда при наличии и в отсутствие внешней инжекции катодной плазмы 
показали, что несмотря на то что интегральные параметры разряда меняются слабо, катодная плазма 
существенно влияет на динамику GDI и геометрию магнитного слоя. Так, в отсутствие инжекции 
катодной плазмы, магнитный слой оказывается более протяжённым, а GDI существенно ослабевает 
в фазе максимума тока. 
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На рисунке 1 приведён пример распределения плазменных параметров в режиме без инжек-
ции катодной плазмы. Горизонтальная ось отвечает аксиальному направлению, вертикальная — 
направлению дрейфа; левая граница — анод (инжекция нейтрального газа), правая граница — катод 
(инжекция электронов). На левом фрейме показаны потенциал плазмы и линии тока электронной 
компоненты. На правом фрейме — вихревая составляющая поля скоростей электронной компо-
ненты в сопутствующей системе координат. 

 
Рис. 1. Иллюстрация азимутальных волн. Левый фрейм — потенциал плазмы и линии тока. Пра-

вый фрейм —  вихревая составляющая поля скоростей. 
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Классические работы в области МГД-статики [1] содержали в себе условия для осесиммет-
ричных магнитных систем с круглым сечением плазмы. Однако современные токамаки работают с 
сильно вытянутой плазмой. Это требует развития более сложного математического инструментария 
для аналитического рассмотрения эффектов, связанных с поддержанием равновесия некруглой 
плазмы. 

Существующий аналитический расчёт равновесной конфигурации магнитного поля для 
плазмы с эллиптическим сечением [2] опирается на решение внешней задачи Лапласа. Примени-
мость такого метода сильно ограничена выбором профиля плотности тока плазмы: простое решение 
получается только в частном случае однородного распределения тока по сечению. Однако в общем 
случае профиль тока в плазме заведомо не известен. Используя метод, представленный в работе [3], 
мы получим описание МГД-равновесия вытянутой плазмы, универсальное для любых распределе-
ний тока в шнуре и способное послужить инструментом для аналитического решения более широ-
кого класса прикладных задач. Наиболее актуальными из них являются задача эволюции положения 
плазмы в ходе срыва и анализ неустойчивости вертикального смещения плазмы, характерной для 
шнуров с вытянутым сечением. Поскольку с конфигурациями такого типа работают все современ-
ные токамаки и, в частности, проект-токамак ITER, имеется необходимость в создании инструмента 
для решения таких задач. 

Постановка задачи производится для случая аксиально-симметричной системы (токамак) в 
приближении большого аспектного отношения, так что тороидальностью системы можно прене-
бречь и рассматривать плазму как прямой бесконечно длинный цилиндр. В этом пределе происхо-
дит редукция 3-мерной задачи к 2-мерной, что позволяет опустить рассмотрение эффектов, связан-
ных с тороидальностью системы (радиальное смещение), и сосредоточить наше внимание на аспек-
тах эллиптической геометрии. 

Вычисление потоковых функций представляет собой свёртку распределения полоидального 
магнитного поля по границе плазмы и функции Грина [3]: 

  (1) 

             (2) 
причём в случае плоской задачи функция Грина асимптотически переходит в логарифмиче-

ский потенциал 

  (3) 
Для описания эллиптической геометрии в сечении шнура вводится плоская система эллип-

тических координат, 

                    (4) 

где параметр d выбирается таким образом, чтобы один из эллипсов, а именно , совпа-
дал с контуром границы плазмы. Этот контур представляет собой просто вертикально вытянутую в 

 раз окружность малого радиуса , где  

  (5) 

  (6) 
Параметр  называется вытянутостью или параметром эллиптичности. 
Для аналитического интегрирования выражений (1), (2) мы получили разложение функции 

Грина по набору гармоник в эллиптических коорданатах 
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в вакуумной области и 

 (8) 

во внутренней области плазмы . Подстановка этих разложения в (1) и  (2) доставляет 
искомые потоковые функции собственного поля плазмы во внешней области: 

  (9) 
и поля внешних источников в области внутри неё 

  (10) 
Таким образом, методом функций Грина нам удалось рассчитать равновесную магнитную 

конфигурацию для плазмы с вытянутым сечением и обобщить результаты работы [1] на случаи са-
мых произвольных распределений тока в плазме. Это является существенным шагом к более уни-
версальному описанию, пригодному для более широкого класса прикладных задач, например, за-
дачи эволюции вытянутой плазмы в ходе срывов. Такое описание также открывает возможности 
для теоретического анализа МГД-неустойчивостей, в частности, неустойчивости вертикального 
смещения (VDE), проявляющейся в системах с эллиптической геометрией плазмой, что характерно 
для всех современных токамаков. 
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Изучение плазмы электронно-циклотронного резонансного разряда представляет большой 
интерес как с фундаментальной, так и с прикладной точки зрения [1, 2]. Отличительной чертой та-
ких разрядов является сильно неравновесная плазма довольно высокой плотности и степени иони-
зации. Подобные свойства обеспечиваются высоким коэффициентом передачи СВЧ-энергии в ра-
бочий объем и эффективным нагревом электронной компоненты плазмы. 

Представленные исследования проводились на экспериментальном стенде [2], где плазма 
формировалась в кварцевой цилиндрической колбе, соосно размещенной в цилиндрическом СВЧ-
резонаторе. Магнитное поле открытой ловушки пробочной конфигурации создавалось постоян-
ными магнитами и системой магнитного замыкания (индукция магнитного поля в центре ловушки 
660-1050 Гс, резонансное значение – 875 Гс). Резонатор запитывался от магнетронного генератора 
(2.45 ГГц, 250 Вт), работающего в импульсном режиме с длительностью импульса 2 мс и паузой 8 
мс. Фоновое давление в кварцевой колбе поддерживалось не хуже 1·10–5 Торр, используемый газ – 
аргон. 

Исходя из геометрических размеров СВЧ-резонатора и используемой частоты генерации, 
возможно появление двух мод колебаний – Е010 (1,76 ГГц) и Н111 (2,22 ГГц). Для наблюдения за ними 
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в боковую стенку резонатора была введена диагностическая петлевая антенна, контролирующая из-
менения потока магнитной индукции. Так как линии напряженности магнитного поля для указан-
ных мод лежат в перпендикулярных плоскостях, антенна позволяет снимать сигнал либо одной 
моды, либо, при повороте на угол 90°, другой. 

Плазма исследовалась в широком диапазоне давлений 2·10–5 – 1·10–1 Торр. Было выделено 
несколько характерных режимов генерации разряда, отличающихся световым потоком, спектраль-
ным составом излучения, температурой и концентрацией электронов (Табл. 1). Переход между ре-
жимами вызван изменением структуры электромагнитного поля внутри нагруженного резонатора, 
что приводит к смене механизмов нагрева плазмы. 

Первичный пробой газа происходит на давлении 8·10–5 Торр. Стабильный сигнал на петле-
вой антенне, соответствующий моде Н111 (Рис.1), высокая температура электронов и большая длина 
свободного пробега указывают на реализацию классического ЭЦР. С повышением давления до 
4·10–4 Торр, происходит резкое возрастание сигнала на моде Е010, сопровождающееся резким воз-
растанием светового потока и существенным снижением температуры электронов. Дальнейшее уве-
личение давления приводит к снижению уровня сигналов обеих мод. При достижении давления 
5·10–3 Торр сигналы с петлевой антенны пропадают, так как концентрация электронов переходит в 
закритическое для рабочей частоты генератора значение (7,5·1010 см-3), а температура электронов 
снижается до 2 эВ. Кроме того, при достижении указанного давления, параметры разряда перестают 
зависеть от магнитного поля, а резонансный метод нагрева сменяется на трансформацию СВЧ-волн 
в плазменные, для которых реализуется механизм затухания Ландау.  

 
P, Торр Te, эВ ne, см-3 le, см E, лк 
8·10-5 Первичный пробой 

нет сигнала 1·10-4 ÷ 4·10-4 ~20 эВ 1·1010 167÷42 
4·10-4 ÷ 1·10-3 5 эВ 1·1010 83÷33 <8 лк 
1·10-3 ÷ 5·10-3 10 эВ 5·1010 33÷7 15 лк 
5·10-3 ÷ 1·10-1 2 эВ 3·1011 19÷1 400 лк 

Таб.1. Параметры разряда в различных диапазонах давления:  
P – давление, Те – температура электронов, ne – концентрация электронов, le – длина  

свободного пробега электрона, E – освещенность, генерируемая разрядом. 
 

 
Рис. 1. Освещенность и сигналы с петлевой антенны от давления плазмообразующего газа 
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Зондирование плазмы пучком тяжелых ионов для токамаков с D-образным сечением 
Ф.О. Хабанов1, А.В. Мельников1,2 

1НИЦ «Курчатовский институт» 
2Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Зондирование плазмы пучком тяжелых ионов (Heavy Ion Beam Probe - HIBP) – многоцеле-
вой метод диагностики плазмы в установках с магнитным удержанием. Метод основан на инжекции 
в плазму перпендикулярно удерживающему магнитному полю пучка однозарядных ионов тяжелых 
металлов (Cs+, Tl+, Au+…) и регистрации покидающих плазму двухзарядных ионов (Cs2+, Tl2+, 
Au2+…). HIBP позволяет измерять электрический потенциал плазмы, его колебания, а также коле-
бания концентрации электронов в горячей зоне плазменного шнура [1, 2].  

Диагностика HIBP успешно использовалась на токамаках с круглым сечением плазмы и 
большим аспектным отношением А = R/a, где R и а – большой и малый радиусы соответственно, 
таких как TM-4, TEXT, JPPTII-U, T-10, а также на стеллараторах LHD, CHS, TJ-II. Ранее были про-
ведены предварительные расчеты, показывающие применимость зондирования плазмы пучком тя-
желых ионов на токамаках с D-образным сечением плазмы и малым аспектным отношением, таким 
как Compass-D и Глобус [3]. Однако, ни на один токамак с D-образным сечением диагностика HIBP 
так и не была установлена. 

Изучение электрических полей и турбулентности остается важной задачей на пути к пони-
манию процессов переноса тепла и частиц поперек удерживающего магнитного поля в токамаках, 
поэтому на новых российских токамаках с D-образным сечением планируется установка диагности-
ческих систем HIBP. Это крупнейший в России токамак Т-15МД, строящийся в НИЦ «Курчатов-
ский институт» (R=1,48 м, а=0,67 м, А=2,2, тороидальное магнитное поле на оси Btor ≤ 2 Тл, ток 
плазмы Ipl ≤ 2 МА) [4, 5], и сферический токамак Глобус-М2, недавно введенный в эксплуатацию 
после модернизации магнитной системы в ФТИ им. А.Ф. Иоффе (R=0,36 м, а=0,24 м, А=1,5, Btor ≤ 1 
Тл, Ipl ≤ 0,5 МА) [6]. Разработка диагностики HIBP требует предварительных расчетов траекторий 
зондирующих частиц в магнитном поле токамака, имеющем сложную трехмерную конфигурацию. 
В расчетах необходимо учитывать все компоненты магнитного поля: тороидальное поле, поле тока 
плазмы и поле управляющих витков, используемых для задания формы плазмы.  

В работе описаны метод решения уравнений движения зондирующих ионов в магнитном 
поле токамаков Т-15МД [7] и Глобус-М2, оптимизация схем зондирования, а также расчет располо-
жения областей измерения и детекторных сеток. Для корректировки траекторий частиц пучка ис-
пользуются отклоняющие пластины (плоские конденсаторы), приведены рассчитанные величины 
напряжений, которые необходимо подать на пластины для проведения пучка в точку детектирова-
ния. По результатам проведенных расчетов были выбраны оптимальные расположения ионопрово-
дов на установках и определены области в плазме, в которых возможно проведение измерений. На 
Рис. 1 приведены примеры расчета траекторий зондирующих ионов Cs+ и Cs2+ для токамаков Т-
15МД и Глобус-М2, показывающие принципиальную применимость зондирования плазмы пучком 
тяжелых ионов на обеих установках. 

Работа выполнена при поддержке РНФ, проект 19-12-00312.  
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а)  б)  
Рис. 1. Расчет траекторий зондирующих частиц диагностики HIBP в вертикальном сечении тока-
маков Т-15МД (а, режим с Btor = 1 Тл, Ipl = 1 МА, энергия пучка Eb=240 кэВ) и Глобус-М2 (б, ре-
жим с Btor = 0.7 Тл, Ipl = 0.5 МА, энергия пучка Eb=35 кэВ). Черным показаны траектории ионов 

Cs+, красным – Cs2+, синим – сепаратриса плазменного шнура, голубым – камера установки, штри-
ховыми линиями – катушки тороидального поля, серыми прямоугольниками –  

полоидальные витки. 
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При аварийных ситуациях на мощных плазменных установках на стенку вакуумной камеры 
или защитные конструкции может оказываться мощное импульсное воздействие плазмы или пучков 
заряженных частиц (см., например [1-3]) с суммарным энерговыделением до десятков Дж/см2 и 
весьма значительными потоками мощности. В данной работе для экспериментального моделирова-
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ния подобных ситуаций предложено использовать сильноточный ускоритель электронов «Каль-
мар», применявшийся ранее для исследования стойкости полимерных и композитных материалов к 
мощным потокам ионизирующего излучения. 

В проведенном исследовании образцы размером 10х10 мм2 из поликристаллического воль-
фрама (Goodfellow) и ферритно-мартенситной коррозионностойкой стали ЭК-181 (Русфер) облуча-
лись пучком электронов импульсного ускорителя Кальмар. Ускоритель был настроен на режим низ-
коэнергетичного пучка, обеспечивая напряжение в диодном зазоре (а соответственно и энергию 
электронов) до 200 кэВ. Средний пробег электронов в образцах при таких условиях не превышал 
100 мкм, а основная энергия выделялась в заметно меньшем по толщине слое. Образцы устанавли-
вались в отверстие, расположенное в центре анодной пластины на металлической подложке. Диод-
ный зазор составлял приблизительно 10 мм. В экспериментах использовались стандартные катоды, 
применяемые на установке «Кальмар», а также специально изготовленные катоды в форме цилин-
дра из молибдена. тугоплавкого материала(молибден). Стандартные катоды были изготовлены из 
латуни в форме усеченного конуса с коническим отверстием по оси («рыбий рот»). Благодаря име-
ющемся на установке широкому спектру диагностик удалось получить сведения о динамике плаз-
менных процессов и параметрах электронного пучка. Также после облучения были проведены мик-
роскопические исследования структурных изменений в материалах. 

Эксперименты проводились в два этапа. На первом этапе были использованы стандартные 
катоды из латуни, применяемые на установке «Кальмар». Суммарное энерговыделение в экспери-
ментах не превышало 100 Дж/см2. По каждому образцу было совершено по 1 «выстрелу». Предва-
рительное микроскопическое исследование показало, что образцы из стали подвергаются суще-
ственно большему разрушению, а на поверхности кроме капель закипевшего материала предполо-
жительно наблюдаются микротрещины. Для более подробного исследования образцы из стали были 
исследованы с помощью оптического микроскопа с высоким пространственным разрешением, ре-
зультаты которых представлены на рис. 1. Исследование продемонстрировало капельное оплавле-
ние поверхности образца и подтвердило наличие микротрещин размером вплоть до 50 мкм. Появ-
ление трещин на стальном образце можно объяснить относительно низкой теплопроводностью 
этого материала (около 20 Вт / м × К) . В то же время на поверхности обнаружены следы инородного 
осаждённого материала. Предположительно – это материал катода (рис.1а). 

а б 
Рис.1 Микроскопическое исследование ферритно-мартенситной коррозионностойкой стали 

ЭК-181. а – нержавеющая сталь, 1 выстрел, б – вольфрам, 10 выстрелов. 1 – микротрещина, 2 – 
осаждённый материал.  

 
В связи с этим на втором этапе исследований использованы катоды из более тугоплавкого 

материала молибдена. В результате макроскопических частиц материала катода на поверхности ми-
шеней в дальнейшем почти не обнаруживалось. Количественный энергодисперсионный рентгенов-
ский микроанализ поверхности образца также продемонстрировал, что молибдена на поверхности 
крайне мало. Недостатком же молибденовых катодов является их дороговизна и высокая хрупкость 
– за время проведения серии у двух катодов лопнули резьбовые соединения, которыми они крепи-
лись к выходному узлу. В дальнейшем планируется опробовать катоды из нержавеющей стали, а 
также комбинированные катоды. 

Проведены серии “выстрелов” по каждому образцу материала. Число выстрелов в сериях 
было 1, 3 и 10. Стоит отметить, что при увеличении числа выстрелов сталь оплавляется заметно 
больше, чем вольфрам, но количество и размер микротрещин изменяется незначительно. В то же 
время при 10 воздействиях на вольфраме возникают масштабные трещины протяженностью более 
100 мкм (рис. 1б). На поверхности образцов также обнаружены микротрещины и следы капельного 
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оплавления. Проведённые эксперименты продемонстрировали, что зависимость унесенной с об-
разца массы от количества облучений близка к линейной, что также свидетельствует о незначитель-
ном влиянии осаждения катодной плазмы на образец. 

 
Рис. 2. Унос массы в серии экспериментов с молибденовым катодом 

 
Разлёт плазмы с поверхности образцов регистрировался с помощью метода теневого фото-

графирования. В качестве регистратора использовалась электронно-оптическая камера СФЭР-6, 
работающая в хронографическом режиме. Картина динамики разлёта плазмы была характерной 
для металлов и простых полимеров, а скорости разлёта не превышали 16 км/с. 

Работа выполнена при поддержке НИЦ «Курчатовский институт» (Приказ № 1570 от 
16.07.2019). 
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УДК 539.89 

Исследование распространения возмущений, вызванных сильноточным  
электронным пучком в прозрачных материалах 

Д.И. Крутиков, А.А. Курило, Е. Д. Казаков, М.Ю. Орлов, М.Г. Стрижаков 

Национальный исследовательский центр «Курчатовский Институт» 

Представлены экспериментальные результаты исследования распространения возмущений, 
вызванных сильноточным электронным пучком, в прозрачных образцах. В качестве основной изме-
рительной методики использовалось лазерное зондирование в сочетании с электронно-оптической 
регистрацией теневых фотографий в хронографическом режиме. 

Эксперименты проводились на сильноточном электронном ускорителе «Кальмар» [1]. Уско-
ритель работал в следующем режиме: энергия электронов Е= 200-300 кэВ, ток пучка электронов 
составлял I=10-50 кА, длительность импульса на полувысоте 100-150 нс. В качестве источника зон-
дирующего излучения использовался твердотельный лазер, работавший в режиме внутрирезонатор-
ной генерации второй гармоники с выходом излучения на длине волны 540 нм и энергией импульса 
90 мДж. Более подробно применяемая теневая диагностика и чувствительность метода описаны в 
работе [2]. В качестве мишеней использовались образцы из ПММА, полистирола толщиной от 8 до 
30 мм и оптических стекол марок ЛК-5 и ТФ-7 толщиной 30 мм. 

Схема эксперимента представлена на рис.1.  Луч лазера 1 проходит через систему зеркал и 
диагностические окна в вакуумную камеру ускорителя. Луч зондирует исследуемый образец с от-
полированными параллельными боковыми гранями. В результате взаимодействия сильноточного 
электронного пучка с поверхностью мишени по образцу проходит возмущение, изменяющее его 
коэффициент преломления. Теневое изображение формируется объективом 5 на время анализиру-
ющей щели 7 длиной 15 мм, которая расположена параллельно оси пучка. Электронно-оптическая 
камера СФЭР-6 (8), работающая в хронографическом режиме, используется для регистрации эво-
люции во времени одномерного теневого изображения, которое переносится на фотокатод камеры 
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объективом 5. С экрана ЭОПа изображение фотографируется цифровым фотоаппаратом 9. Чтобы 
отделить лазерное излучение от собственного свечения диодной плазмы, которое может проникать 
в оптический тракт, используется набор стеклянных оптических фильтров (4) ЗС-11. 

На рис.2. представлен снимок, полученный для стекла ЛК-5 облученного электронным пуч-
ком со следующими параметрами: сила тока I = 19 кА, энергия электронов U= 220 кВ, длительность 
импульса τ= 130 нс, энергия импульса W= 550 Дж. Помимо распространения ударных возмущений 
на снимке видно собственное свечение плазмы в диодном зазоре (отмечено овалом на рис.2.). 

На снимке видно, что область высокого давления, вызванная взаимодействием электронного 
пучка с образцом, делится на две волны деформации. Первая (отрезок 0А) движется со скоростью 
V0A=5.8 км/с и приходит на тыльную поверхность мишени (черная полоса на снимке около А), после 
чего отражается от свободной поверхности и снова делится на более быструю (отрезок АА1) и 
медленную (отрезок АА2) составляющие. Вторая волна движется со скоростью V0C=3.6 км/с 
(отрезок 0B) и тоже отражается от свободной поверхности образца (отрезок ВВ2). Известно, что в 
жидкостях и газах звук распространяется только посредством продольных волн, в то время как в 
твердых телах распространяются продольные и поперечные волны. Полученные скорости V0A и V0B 
хорошо соотносятся с продольной и поперечной скоростями звука для оптического стекла ЛК-5 
которые равны Cp ЛК-5= 5.79 км/с и Csh ЛК-5= 3.60 км/с соответственно. Таким образом, по снимку 
можно предположить, что амплитуда возмущений в образце лежит в области интенсивных звуковых 
волн, а поведение материала подчиняется законам линейной акустики. 

Показано, что применяемая теневая методика позволяет получать разнообразные данные 
(например, скорости фронта и геометрические размеры) о возмущениях в прозрачных образцах, а 
также судить об их ударно-волновом или акустическом характере. 

Работа выполнена при поддержке гранта НИЦ «Курчатовский институт» (приказ № 1569 от 
16 июля 2019 г.). 

 
Рис.1. Схема эксперимента. 1 – луч лазера, 2 – исследуемый прозрачный образец, 3 – исследуемое 

возмущение в образце, 4 – диафрагма, 5 – объектив, 6 – светофильтр, 7 – щель, 8 – Электронно-
оптическая камера СФЭР-6, 9 – фотоаппарат, 10 – камера-обскура. 



 
215 

 
Рис.2. Хt-диаграмма распространения возмущений в образце из оптического стекла ЛК-5. 
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Исследование частотной структуры геодезической акустической моды в плазме  
токамака Т-10 

О.Д. Крохалев1,2, А.В. Мельников1,2,3 

1 Московский физико-технический институт (научно-исследовательский университет) 
2 Национальный исследовательский центр «Курчатовский институт» 

3 Научно-исследовательский ядерный университет «МИФИ» 

Зональные потоки – мезомасштабные структуры радиального электрического поля – оказы-
вают значительное влияние на транспортные процессы в плазме через взаимодействие с широкопо-
лосной турбулентностью [1]. Понимание транспортных процессов в плазме требует детального изу-
чения структуры и поведения зональных потоков, в том числе ГАМ как их высокочастотной ветви. 
Для ГАМ на Т-10 определена температурная зависимость частоты [2, 3], радиальная зависимость 
амплитуды [4], установлен факт трёхволнового взаимодействия с широкополосной турбулентно-
стью [5] и наличие высокочастотного сателлита. 

В работе рассмотрены импульсы токамака Т-10 в широком диапазоне концентрации 
(0.9-4.3×1019 м-3) и температуры электронов (0.9-3.5 кэВ в центре шнура). 

На рисунке 1а показан типичный спектр колебаний электрического потенциала в плазме то-
камака Т-10. В некоторых импульсах помимо основного пика ГАМ и высокочастотного сателлита 
наблюдается третий пик на более низкой частоте, для удобства названный низкочастотным сател-
литом (англ. low frequency satellite, LF-satellite).  

Частота ГАМ может быть рассчитана следующим образом [3]: 

𝑓z2{P =	 (
#|.

½
	
#T4
8/

       (1) 
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Важно отметить, что на Т-10 частота ГАМ постоянна по радиусу, она не подчиняется этой 
«локальной» формуле, если рассматривать ее как радиальную зависимость [4]. Однако, частота 
ГАМ подчиняется формуле (1), если рассмотреть ее в смысле зависимости постоянной по радиусу 
частоты от температуры в точке «рождения» (r = 21 см). Установлено, что наряду с основным пиком 
ГАМ и его высокочастотным сателлитом может существовать и низкочастотный сателлит. Частоты 
обоих сателлитов так же подчиняются формуле (1) со своими точками «рождения»– 19.5 см для ВЧ- 
и 23.5 см для НЧ-сателлита. На рис 1б и 2 приведены зависимости частот ГАМ и сателлитов от 
электронной температуры в соответствующих точках.  

Таким образом, установлено: 
1) Наряду с основным пиком ГАМ и его ВЧ-сателлитом впервые обнаружен НЧ-сател-

лит. Частотная структура ГАМ, состоит из трёх отдельных пиков: основной пик ГАМ, ВЧ-сателлит 
и НЧ-сателлит.  

2) Частоты НЧ- и ВЧ-сателлита имеют корневую зависимость от температуры, харак-
терную для ГАМ, в области низких температур (Te	< 0.3 кэВ и Te	< 0.7 кэВ соответственно). Темпе-
ратура взята в точке рождения соответствующего сателлита. 

3) Зависимости частот основного пика ГАМ, НЧ- и ВЧ-сателлитов от температуры вы-
ходят на насыщение при следующих значениях электронной температуры в точке рождения: 
0.6 кэВ, 0.4 кэВ, 0.8 кэВ соответственно. Этот новый экспериментальный факт требует теоретиче-
ского анализа. 

  
Рис.8. а) Типичный вид спектра колебаний электрического потенциала в плазме токамака Т-10 с 

тремя частотными пиками ГАМ.  
б) Зависимость частоты основного пика ГАМ от электронной температуры на 21 см 

  
Рис.9. Зависимость частоты НЧ-сателлита (а) и ВЧ-сателлита (б)  

от электронной температуры в точке рождения 
 
Работа поддержана РНФ, проект №19-12-00312.  
Авторы выражают благодарность Драбинскому Михаилу, Нургалиеву Максиму и Соловь-

ёву Никите за предоставленные профили электронной температуры. 

 

10 12 14 16 18 20 22 24 26 28 30
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0 а

С
П

М
, к

В 2
 / к

Гц

Частота, кГц

ВЧ-сателлит

ГАМ

НЧ-сателлит

Спектральная плотность мощности

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4 1.6
0

5

10

15

20

25

30

35

33 Te

      ne (1019 м-3)
 0.9-1.5 
 1.5-2 
 2-2.5
 2.5-3 
 3-3.5
 3.5-4

------------------------
           Ipl (кА)

 150
 180
 220
 230
 240
 250
 300

------------------------
  Режим нагрева:

 ЭЦР
 Омический

б
ГАМ

Ча
ст

от
а,

 к
Гц

Te на 21 см, кэВ

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4 1.6
0

5

10

15

20

25

30

35

а
       ne (1019 м-3)

 0.9-1.5 
 1.5-2 
 2-2.5
 2.5-3 
 3-3.5
 3.5-4

------------------------
           Ipl (кА)

 150
 180
 220
 230
 240
 250
 300

------------------------
  Режим нагрева:

 ЭЦР
 Омический

33 Te

Ча
ст

от
а,

 к
Гц

Te на 23.5 см, кэВ

НЧ-сателлит

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4 1.6 1.8
0

5

10

15

20

25

30

35
33 Te

       ne (1019 м-3)
 0.9-1.5 
 1.5-2 
 2-2.5
 2.5-3 
 3-3.5
 3.5-4

------------------------
           Ipl (кА)

 150
 180
 220
 230
 240
 250
 300

------------------------
  Режим нагрева:

 ЭЦР
 Омический

б

Ча
ст

от
а,

 к
Гц

Te на 19.5 см, кГц

ВЧ-сателлит



 
217 

Литература 
1. Fujisawa A. [et al] Experimental progress on zonal flow physics in toroidal plasmas – Nuclear Fusion – 2007. – 

Т. 47 – № 10. 
2. Melnikov A.V. [et al] Investigation of geodesic acoustic mode oscillations in the T-10 tokamak – Plasma Phys. 

Control. Fusion – 2006. – Т. 48 – С.S87–S110. 
3. Melnikov A.V. [et al] The features of the global GAM in OH and ECRH plasmas in the T-10 tokamak – Nuclear 

Fusion – 2015. – Т. 55 – № 6 – С.63001. 
4. Melnikov A.V. [et al] GAM and Broadband Turbulence Structure in OH and ECRH Plasmas in the T-10 Tokamak 

– Plasma and Fusion Research – 2018. – Т. 13 – С.3402109–3402109. 
5. Melnikov A.V. [et al] Study of interactions between GAMs and broadband turbulence in the T-10 tokamak – 

Nuclear Fusion – 2017. – Т. 57 – № 11. 

УДК 517.955 

Квазианалитическое моделирование динамики ионных пучков в потоке нейтраль-
ного газа под воздействием электрических полей с учетом пространственного 

 заряда и эффекта рекомбинации 
Р.С.Аблизен, А.Б. Бухарина, А.В.Пенто 

Институт общей физики им. А.М. Прохорова 

Рассмотрена система двух одномерных уравнений непрерывности [1], описывающих дина-
мику пучков положительных и отрицательных ионов в присутствии газового потока и внешних 
электрических полей с учетом эффекта рекомбинации и кулоновского взаимодействия между 
ионами. Получено точное решение для простейшего случая, учитывающего только эффект реком-
бинации между двумя пучками ионов, движущихся в однородных газодинамическом и электриче-
ском полях. Предложена квазианалитическая модель, являющаяся обобщением точного решения, 
на случай неоднородных полей. С помощью теории возмущений построено решение самосогласо-
ванной задачи, учитывающей кулоновское взаимодействие ионов.  Приведены результаты, полу-
ченные с помощью данного подхода. В частности, продемонстрирован эффект перераспределения 
плотности в неоднородных ионных пучках, обусловленный кулоновским взаимодействием [2]. 
Предложенная модель позволяет анализировать 3-мерные задачи, так же ее можно использовать для 
тестирования программных пакетов, моделирующих системы такого рода. 
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Комплекс оптических методик для исследования динамики разряда в промежутках 
миллиметровых длин: развитие искрового разряда в воздухе в геометрии  

острие-плоскость 
К.И. Алмазова1, А.Н. Белоногов1, В.В. Боровков1, П.Х. Омарова2, Г.Б. Рагимханов2,  

Д.В. Терешонок3, А.А. Тренькин1, З.Р. Халикова2 

1Российский федеральный ядерный центр – Всероссийский НИИ экспериментальной физики 
2Дагестанский государственный университет 

3Объединенный институт высоких температур РАН 

В настоящей работе описаны методики и представлены некоторые результаты эксперимен-
тальных исследований искрового разряда в геометрии острие-плоскость в воздухе атмосферного 
давления. Показано, что в начальной стадии (единицы наносекунд после пробоя) формируется мик-
роструктура разряда в виде совокупности большого числа микроканалов. Установлено, что к мо-
менту времени 20 ns канал искры приобретает единую цилиндрическую границу, концентрация 
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электронов достигает в этот момент максимального значения 2×1019 cm-3, после чего начинается ин-
тенсивное расширение канала, а с 60 ns от его границы отходит ударная волна. 

На рис.1 приведены примеры интерферограмм разряда в разные моменты времени после 
пробоя, на основании которых определены значения ne. Стоит отметить, что по мере развития раз-
ряда первоначально смещение интерференционных полос регистрируется вблизи поверхностей ка-
тода и анода, а затем во всей остальной области. Данное обстоятельство свидетельствует о том, что 
резкое увеличение ne вначале происходит в приэлектродных областях. Подтверждением этому яв-
ляются также области яркого свечения начальной стадии. Это означает, что важную роль в форми-
рования высокопроводящего канала могут играть процессы на поверхности электрода.  

Представлено описание комплекса методик, включающего скоростное и теневое фотогра-
фирование, а также интерференционную методику, обладающих наносекундным временным и мик-
рометровым пространственным разрешениями, для исследования разрядов в промежутках милли-
метровых длин. С использованием этих методик установлено, что при развитии искрового разряда 
в воздухе атмосферного давления в промежутках острие-плоскость спустя единицы наносекунд по-
сле пробоя канал представляет собой совокупность большого числа микроканалов. Затем, к моменту 
времени 20 ns канал искры приобретает единую сплошную границу, а концентрация электронов в 
центре разрядного промежутка достигает своего максимального значения 2×1019 cm-3. В это время 
температура электронов и газа составляет, соответственно, Te=2-3 eV и Tg~1 eV [1-4]., а проводи-
мость канала находится на уровне  Ω-1·cm-1. Затем начинается радиальное расширение ка-
нала со скоростью ~5 km/s, в процессе которого скорость расширения и концентрация электронов 
уменьшаются, а к моменту времени 60 ns от искрового канала начинает отходить ударная волна.  

Измерение концентрации электронов осуществлялось по известной зависимости коэффици-
ента преломления среды n от концентрации электронов ne. В пределе больших частот, когда частота 

лазерного излучения s-1 намного больше частоты упругого столкновения элек-

тронов с тяжелыми частицами ( ) и плазменной частоты ( ) коэффициент прелом-

ления может быть записан в следующем виде [17] , где  – ди-
электрическая проницаемость плазмы. Для удобства используется следующее выражение [5]: 

                                               (1) 
В этих условиях частота межэлектронного взаимодействия находится на уровне 

 s [6], где  – кулоновский логарифм, и 
намного больше частоты неупругих процессов. Радиус Дебая составляет 

 nm, где  – постоянная Больцмана, заряд электрона и диэлектри-

ческая постоянная. Таким образом,  существенно меньше пространственных масштабов задачи 

. Данное обстоятельство дает возможность рассматривать квазинейтральную плазму с 
максвелловской функцией распределения электронов по энергиям, что, в соответствии с формулой 

Спитцера, дает для проводимости значение  Ω-1·cm-1. 
Работа выполнена при финансовой поддержке гранта РФФИ № 20-08-01043 А. 
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Рис. 1. Интерферограммы разряда в различные моменты времени относительно момента пробоя: a 
– 2 ns, b – 5 ns, c – 8 ns, d – 30 ns. Электрод–острие находится сверху. Красные прямоугольники на 

рисунках b и c обозначают области сдвига интерференционных полос. 
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Разработанный малогабаритный плазмотрон предназначен для активации и дезинфекции 
поверхностей потоком холодной плазмой [1]. Холодная плазма образуется за счёт подачи высокого 
напряжения на электроды плазмотрона, в результате образуется дуга, которая выдувается потоком 
рабочего газа.  

Обработка поверхности потоком холодной плазмы вносит необходимую разность между ра-
ботой адгезии и поверхностной энергией, уменьшая краевой угол и повышая смачиваемость мате-
риала [2], [3]. Поверхность бомбардируется ионами NO, OH, NH, окисляется молекулярным кисло-
родом и озоном, за счет чего происходит увеличение поверхностного заряда и окисление поверхно-
сти [4], [5]. Также обработка холодной плазмой позволяет дезинфицировать поверхность благодаря 
наличию ионов кислорода, азота и воздействием УФ излучения [6]. 

Основные параметры плазмотрона: потребляемая мощность 500 Вт; напряжение питания 
220В; габариты источника питания 300х80х100 мм; габариты разрядника 190х90х60 мм; напряже-
ние на электродах 15-20 кВ; ток разряда 10-20 мА; плазмообразующий газ – воздух атмосферного 
давления, аргон, аргон-водород и др.; частота разряда 80 кГц; обрабатываемая поверхность во время 
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обработки нагревается не более, чем на 5 градусов; длительность беспрерывной работы составляет 
15 минут. 

В качестве источника высокого напряжения используется полумостовой квазирезонансный 
преобразователь, позволяющий получить на выходе высоковольтного трансформатора переменный 
синусоидальный ток. 

 Малые габариты и эргономичность плазмотрона позволяют эффективно дезинфицировать 
различные бытовые поверхности, начиная от ручек дверей и заканчивая медицинским инструмен-
том. Кроме того, особенности конструкции устройства позволяют активировать поверхности поли-
мерных материалов сложной формы плазмой перед нанесением лакокрасочных и клеевых покры-
тий.  

В ходе экспериментов проводилась обработка холодной плазмой поверхностей различных 
полимеров (ПВХ, АБС, ПЭТ, алкидный лак). Было зафиксировано уменьшение краевого угла сма-
чиваемости, что, в свою очередь, приводит к повышению адгезии материала с различными покры-
тиями.  

В результате экспериментов была показана эффективность плазменной обработки поверх-
ности ПЭТ перед нанесением токопроводящих серебряных наночернил специализированным 
струйным принтером. Обработка холодной плазмой позволила обеспечить заданное заказчиком раз-
решение печати за счёт увеличения смачиваемости поверхности. Стоит отметить, что различные 
способы увеличения смачиваемости химическими методами, а также обработка озоном не позво-
лили добиться требуемого качества печати. 

Проводилась обработка плазмой культуры Escherichia coli в чашке Петри с последующей 
инкубации при температуре 37°С. Во время подготовки к эксперименту культура Escherichia coli 
(штамм ABII57) высаживалась на питательную среду LA помещённую в чашку Петри. Во время 
эксперимента половина чашки Петри с питательной средой обрабатывалась холодной плазмой, по-
сле чего выдерживалась в течении суток. В результате, после выдерживания обработанной куль-
туры, наблюдалось частичное сохранение жизнеспособности обрабатываемого материала.  

 
Рис. 1 Фото разрядной камеры и источника питания плазмотрона 

а)  б) 
Рис.2 Фото капли воды объемом 5 мкл на поверхности слоя алкидного лака а) до и б) после обра-

ботки поверхности холодной плазмой 
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                                                    а)                                                             б) 

Рис.3 Фото результата печати токопроводящими серебряными наночернилами по поверхности 
ПЭТ а) до и б) после обработки поверхности холодной плазмой 
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Происходящее усложнение техники и методик проведения экспериментов на плазменных 
установках требует все большей автоматизации экспериментов и применения следящих систем ре-
ального времени. Часть данных, необходимых для построения таких систем и проведения подобных 
экспериментов не могут быть измерены непосредственно или с допустимой задержкой, часто имеют 
вероятностный характер и требуются дополнительные вычисления или моделирование в режиме 
реального времени диагностик увеличивает требования к системам управления и обработки экспе-
риментальных данных.  

С подобной ситуацией мы часто сталкиваемся в экспериментах по магнитному удержанию 
горячей плазмы, например, в управляемом гашении плазменного разряда, когда необходимо по из-
менению физических параметров плазмы предсказать приближении срыва разряда с достаточным 
упреждением для запуска системы предотвращения и смягчения срывов [1,2]. Иными словами, 
необходимо по информации, получаемой от диагностик токамака, системы управления и дополни-
тельных вычислений сформировать в реальном времени прекурсор срыва и преобразовать его в 
триггер, выдаваемый обратно в систему управления для запуска актюаторов, предотвращающих 
или смягчающих срыв плазменного разряда [3]. 

Система, использовавшаяся на токамаке Т-10, и ее развитие, готовящееся к установке на 
токамак Т-15МД, включает подвижный клапан для массивной газовой инжекции и его систему по-
дачи, а также инжектор топливных макрочастиц [1,2]. Для активации каждой из систем необходимо 
время около 4 мс. Таким образом, надо сформировать триггер запуска с упреждением, по условию, 
что вероятность срыва через 5 мс превысила заданное пороговое значение. 

На первом этапе подготовки системы надо отобрать измеряемые и расчетные сигналы, ко-
торые будут использоваться в реальном времени для оценки вероятности срыва через заданный про-
межуток времени [3,4]. Для этого строится корреляционная матрица доступных измеряемых сигна-
лов и производится отбор базисных сигналов, которые доступны в реальном времени и достаточны 
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для оценки расчетных параметров, также в режиме реального времени. Для обучения были ото-
браны характерные для установки Глобус-М2 разряды, закончившиеся как расчетным выводом 
тока, так и большим срывом плазмы. Тренировочный набор на 70% состоит из временных отрезков, 
не предшествующих срыву плазмы, и на 30% из отрезков сигналов за 20 мс до срыва. 

На втором этапе выбирается топология нейронной сети, которая будет использоваться для 
предсказания срыва. В работе была выбрана многослойная архитектура нейронной сети – первые 
два слоя свёрточные по времени (CNN), следующие – полно-связные слои (Perceptron). Такой выбор 
архитектуры позволяет избежать несовпадения паттернов первых слоев на реальных данных при 
дискретном шаге, меньшем частоты оцифровки АЦП. 

На третьем этапе по архивным данным формируется набор обучающих примеров, позволя-
ющий настроить весовые коэффициенты и оптимизировать другие параметры нейронной сети. Про-
цесс обучения нейронной сети занимает длительное время, но выигрыш достигается в том, что на 
этапе применения результат можно получать в режиме реального времени с требуемой частотой. 
Для этого применение нейронной сети встраивается в алгоритм с усеченным временем выполнения 
(any-time алгоритм). 

Сигнал вероятности срыва через заданный интервал времени может применяться и для вспо-
могательных целей. Например, в крупных установках реакторного масштаба, в которых существен-
ная тепловая и нейтронная нагрузка на элементы внутри камеры и в ее портах, сигнал можно ис-
пользовать для управления положением и защитой оборудования, уводя его временно в тень защит-
ных элементов. Для этого надо замкнуть петлю обратной связи по положению подвижной части 
оборудования, например, клапана массивной газовой инжекции. 

В процессе реализации предложенной методики был разработан программный комплекс, 
состоящий из отдельных блоков, каждый из которых наиболее эффективно реализует поставленную 
задачу. Первый блок распаковывает сырые данные, полученные с экспериментальной установки, и 
нарезает тренировочные и проверочные примеры для последующего обучения. В процессе обра-
ботки в несколько потоков обрабатывается несколько гигабайт двоичных данных. Второй блок – 
эта нейронная сеть. NNs реализована с помощью свободного фреймворка на python. На нем же про-
исходит обучение и верификация на проверочном наборе. 

Таким образом, в работе предложена методика предсказания срыва в плазме токамака с при-
менением нейронных сетей и корреляционного анализа, а также показаны этапе ее реализации. До-
полнительно предложено использовать сигнал вероятности срыва для перемещения оборудования 
с целью его защиты от тепловых и нейтронных нагрузок. 

Настоящая работа поддержана Министерством науки и высшего образования РФ в рамках 
государственного задания в сфере науки по проекту №0784-2020-0020 с использованием ФЦКП 
"Материаловедение и диагностика в передовых технологиях" (проект RFMEFI62119X0021), вклю-
чающего УНУ "Сферический токамак Глобус-М". 
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В настоящий момент большинство установок типа токамак имеет диверторную конфигура-
цию. На таких установках плазменный шнур в сечении имеет D-образную форму. Геометрический 
параметр, показывающий степень отличия этой формы от окружности, называется треугольностью. 
Традиционно она находится в диапазоне 0-0,5. В 1999 на токамаке TCV было обнаружено, что маг-
нитные конфигурации с отрицательной треугольностью показывают лучшее удержание по сравне-
нию с аналогичными конфигурациями с положительной треугольностью [1]. Позже эти результаты 
подтвердились экспериментами на установке DIII-D[2]. Причины этого эффекта на данный момент 
малоизучены и являются актуальной проблемой современных исследований в области магнитного 
удержания плазмы. 

В настоящее время в НИЦ «Курчатовский институт» ведётся строительство модернизиро-
ванного токамака Т-15МД, который также будет иметь диверторную конфигурацию (для базовой 
однонулевой конфигурации малый радиус a = 66 см; вытянутость e = 1,75; треугольность d = 0,317) 
[3, 4]. Вопрос о возможности создания на Т-15МД конфигураций с отрицательной треугольностью 
при помощи уже имеющейся системы катушек полоидального поля представляет серьёзный науч-
ный интерес. 

Целью данной работы являлось исследование влияния токов в различных катушках полои-
дального поля на величину и знак треугольности сечения плазменного шнура в Т-15МД. При по-
мощи статических расчетов по коду TOKAMEQ [5] были смоделированы равновесные конфигура-
ции с различными значениями отрицательной треугольности, а также найдены для них аналогичные 
по другим геометрическим параметрам (объём плазмы, малый радиус, вытянутость, положение цен-
тра сечения плазменного шнура) конфигурации с равной по модулю положительной треугольно-
стью. 

Вычисления показали возможность создания конфигураций с значимой отрицательной тре-
угольностью. Дальнейшие исследования направлены на расчёт устойчивости найденных конфигу-
раций. 

Работа поддержана РНФ, проект №19-12-00312. 
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Рассмотрена задача оптимизации технологической индуктивно-связанной плазмы (ТИСП) в 
полном трехмерном переходном режиме и различные конфигурации рабочей камеры для миними-
зации скапливания порошка в стенках плазмотрона. Математическая модель описана в работе [1]. 

Для моделирования ТИСП были использованы данные, указанные в таблице 1. Геометрия 
моделируемого объекта представлена на рисунке 1. 

Для решения проблемы образования крупных вихрей была проведена серия численных рас-
четов различной конструкции конденсационной камеры. Одним из способов уменьшения вихрей 
является ускорение центральной зоны газа по всей высоте плазмотрона с сохранением скорости его 
вращения. Согласно принципу Бернулли, центральный газовый поток, замедляющийся при вязком 
взаимодействии с окружающими зонами холодного газа, может быть ускорен за счет сужения гор-
ловины плазмотрона. Другим важным аспектом является оптимизация формы нижней горловины 
камеры конденсации, где образуются восходящие периферийные пристенные потоки газа, которые 
могут уносить частицы порошка, препятствуя их скоплению на выходе. Периферийные обратные 
потоки в камере конденсации, увлекающие частицы, образуются в основном за счет расширения 
струи горячей плазмы, движущейся к дну камеры конденсации. Основываясь на принципе Бер-
нулли, можно решить проблему обратных потоков, переместив сужение горловины камеры конден-
сации выше в верхнее горло, где поток плазмы еще достаточно горячий и устойчивый. Дальнейшее 
сужение нижней части камеры приводит к значительному увеличению скорости истечения газа с 
одновременным уменьшением общего объема камеры конденсации, что приведет к недостаточной 
сфероидизации частиц и их осаждению на поверхности стенки суженного горловины. Чтобы дать 
им больше свободного пространства, можно утолщать горловину камеры, все еще меняя ее верти-
кальное положение.  

Геометрия верхней горловины оптимальна, когда нет турбулентности в основании отвер-
стия для ввода порошка и не возникает обратного потока на стенках плазмотрона. Верхняя горло-
вина плазмотрона имеет двойное резкое расширение стенок. Рассмотрено несколько случаев сгла-
живания верхней зоны шеи. Причина сглаживания верхних стенок шейки заключается в устранении 
вихрей, образующихся в этих зонах, где частицы порошка могут задерживаться. Случай не сгла-
женной, но скошенной вниз ступенчатой верхней горловины (рис. 2 - b) демонстрирует резкое уве-
личение площади поперечного сечения плазменного потока даже на участках верхней стороны. 
Гладкие профили верхней горловины охлаждающей камеры, наоборот, уменьшают начальную за-
вихренность входящего в камеру плазменного пламени (рис. 2 - a), но приближаясь к выходу, цен-
тральный поток расширяется из-за взаимодействия с вихрями, расположенными вблизи пристенной 
зоны. Уменьшение угла расширения верхней горловины при сохранении гладкости поверхности 
позволяет сглаживать падение скорости по радиусу пристенного радиуса камеры охлаждения, об-
разуя ламинарный слой, изолирующий центральную часть газового потока (рис. 2 - с). Наконец, 
единичный тороидальный вихрь образуется только на выходе из охлаждающей камеры из-за не-
устойчивости замедляющегося потока, взаимодействующего с граничными потоками. 

Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (грант 18-42-160015) и Минобрнауки 
России в рамках исполнения обязательств по Соглашению номер 075-03-2020-051 (номер темы fzsu-
2020-0020). 

Переменная Значение Переменная Значение 
А36 135.22o L38 0.016568  [m] 
А40 105.04o L39 0.014142  [m] 
Н28 0.0425 [m] L43 0.363  [m] 
Н29 0.0382 [m] V31 0.017  [m] 
Н30 0.05 [m] V32 0.756  [m] 
Н34 0.08 [m] V33 0.0745  [m] 
L37 0.092278  [m]   

Таб.2. Значения размеров плазмотрона. 
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Рис. 1. Обозначения размеров плазмотрона 

 

 
Рис. 2. Осредненные по углу и времени линии тока газа в плазмотроне ТИСП. a), b), c) Оптимиза-
ция формы верхней горловины сглаживанием. d), e) сглаженная верхняя горловина в сочетании с 
наилучшей геометрией, полученной после оптимизации нижней горловины. Центральные выкид-
ные линии выделены цветом. Отводные линии, отмеченные красным, лучше, чем синие, с точки 

зрения уменьшения периферических вихрей. 
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Опираясь на выражения, полученные в рамках второго порядка квантово-механической тео-
рии возмущения [1], мы расширили Золотое правило Ферми, сформулированное для монохромати-
ческого излучения [2], на случай взаимодействия плазмы и ультракоротких лазерных импульсов 
(УКЛИ) с характерными длительностями порядка 10 фс. Исходя из этого, была получена формула 
описывающая томсоновское рассеяние УКЛИ на максвелловской плазме в терминах полной веро-
ятности за всё время действия импульса [3]: 
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здесь ωꞌ, Ωꞌ — частота рассеянного излучения и телесный угол рассеяния соответственно, 
σsc — сечение рассеяния, c — скорость света в вакууме, ħ — приведённая постоянная Планка. E(ω) 
— фурье-образ напряжённости электрического поля УКЛИ. В качестве модели УКЛИ использова-
лась гауссова аппроксимация. Выражение для сечения рассеяния имеет вид [4]: 
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𝑟P#𝑆(𝜔, 𝒌)     (2) 
S(ω,k) — динамический форм-фактор плазмы, являющейся пространственно-временным 

преобразованием Фурье флуктуаций электронной плотности (см. подробнее [5]), θ — угол рассея-
ния.  ω = ω - ωꞌ,  k = k - kꞌ — разность временных и пространственных компонент волнового 4-
вектора в результате рассеяния на плазме. 

Рис. 1 иллюстрирует, что зависимость полной вероятности за всё время действия импульса 
— в общем случае немонотонная функция длительности импульса. Наблюдаются три тенденции: 
монотонный рост с выходом зависимости на линейную, наличие максимума и минимума в области 
коротких импульсов с последующим выходом на линейный рост, максимум в области малых дли-
тельностей с асимптотическим стремлением к нулю (на Рис.1: Te = 12 эВ, Te = 6 эВ, Te = 1 эВ 
соответственно). 

Для частот рассеянного излучения близких к резонансной были получены аналитические 
выражения для анализа экстремумов зависимости вероятности от длительности импульса. На рис. 
2 показано как длительность соответствующая максимуму вероятности tmax зависит от частоты 
рассеянного излучения. Так же было получено простое выражение описывающее зависимость tmax 
от ωꞌ (розовая кривая на рис. 2). 

 
Рис.1. Зависимость полной дифференциальной вероятности рассеяния за время действия УКЛИ от 

длительности импульса при различных значениях температуры плазмы. 
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Рис.2. Зависимость длительности УКЛИ, соответствующей максимуму вероятности рассеяния, от 

частоты рассеянного излучения. 
 
Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках научного проекта № 

19-32-90016. 
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Плазменные тепловые нагрузки на поверхность облицовки дивертора токамака-реактора, 
например ИТЭР, могут достигать величины 10 МВт/м2, а при срывах и ЭЛМах могут достигать 
уровня 0.6-3.5 ГВт/м2 [1]. Такие нагрузки неизбежно приводят к перегреву и разрушению поверх-
ностей. В ходе исследования взаимодействия плазмы с поверхностями различных конструкционных 
материалов было обнаружено, что воздействие стационарного и импульсного потока гелиевой 
плазмы приводит к росту наноструктур. 

Бомбардировка стационарным потоком гелиевой плазмы, близкой по свойствам к перифе-
рийной плазме токамака приводит к изменению структуры поверхностного слоя. В гелиевом раз-
ряде на поверхности материала формируется наноструктурированная развитая поверхность [2]. В 
зависимости от материала и режима обработки образуются различные виды наноструктур.  

На установке ПЛМ-1 НИУ «МЭИ» проведено экспериментальное исследование взаимодей-
ствия стационарной гелиевой плазмы с поверхностями различных металлов [3]. Установка пред-
ставляет собой линейную магнитную ловушку с мультикасповой схемой магнитного удержания 
плазмы − 8-польный мультикасп. Особенностью этой установки является стационарный режим 
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многочасового удержания плазмы, что представляет преимущество для испытания материалов ди-
вертора и стенки термоядерного реактора, а также развития плазменных технологий обработки ме-
таллов. 

Параметры плазмы:  
• плотность плазмы (0,5− 5) ∙ 10	12 см@3,  
• температура электронов основной фракции 2-5 эВ, с фракцией горячих электронов 

до 50 эВ,   
• поток ионов на образцы достигали 1021 м@2 с@1,  
• энергия ионов на образцы достигала 50-70 эВ при подаче потенциала на образцы до 

-108 В. 
Были проведены испытания вольфрама ВМП марки ИТЭР, титана, никеля, молибдена, стали 

12Х18Н10Т, которые облучались гелиевой плазмой в стационарных разрядах длительностью от 180 
до 210 минут.   

В диапазоне температур поверхности от 900 до 950°C после плазменного облучения с теп-
ловой нагрузкой на мишень свыше 1 МВт/м2 была получена высокоразвитая наноструктурирован-
ная поверхность Полученная структура и состав материалов были исследованы методами электрон-
ной микроскопии, рентгеновской фотоэлектронной спектроскопии.  

  
Рис. 1. СЭМ-изображение металлографического среза поверхности вольфрама после обработки 

гелиевой плазмой 
 

   
Рис. 2 СЭМ-изображение поверхности нержавеющей стали после обработки гелиевой плазмой 
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Радиальная структура геодезической акустической моды и квазикогерентной моды 
 в плазме токамака Т-10 в режимах с омическим и СВЧ-нагревом. 

М.А. Драбинский1, А.В. Мельников1,2,3, Л.Г. Елисеев1, Ф.О. Хабанов1, Н.К. Харчев1,4 
1 Национальный исследовательский центр «Курчатовский институт» 

2 Московский физико-технический институт (научно-исследовательский университет) 
3 Научно-исследовательский ядерный университет «МИФИ»  

4 Институт общей физики им. Прохорова 

Одной из главных проблем физики управляемого термоядерного синтеза является разрыв 
между теоретическими предсказаниями потоков частиц и тепла из плазмы на стенку и их экспери-
ментальными значениями. Источником такого разрыва между теорией и экспериментом считаются 
потоки, возбуждаемые плазменной турбулентностью. Примером такой неустойчивости может слу-
жить квазикогерентная мода (КК-мода), с которой ассоциирована основная часть турбулентного по-
тока частиц [1]. Также важную роль в процессе удержания играют зональные потоки, высокочастот-
ной ветвью которых является геодезическая акустическая мода (ГАМ) [2, 3]. Для создания физиче-
ской теории, полностью описывающей потоки тепла и частиц, необходимо детальное изучение 
свойств неустойчивостей, ответственных за перенос, и зональных течений, участвующих в саморе-
гуляции плазменной турбулентности. 

Данная работа посвящена изучению радиальной структуры ГАМ и её сателлита и квазико-
герентной моды в плазме токамака Т-10 в режимах с омическим и СВЧ-нагревом с различными 
локализацией и мощностью. Исследование проводилось с помощью модернизированного диагно-
стического комплекса зондирования плазмы пучком тяжёлых ионов (ЗПТИ) [4]. 

Были установлены следующие общие свойства ГАМ и её сателлита во всех режимах Т-10: 
1) Линейное нарастание амплитуды от радиуса возникновения до радиуса установле-

ния амплитуды; 
2) Постоянство амплитуды по радиусу плазменного шнура на всём интервале наблю-

дения начиная с радиуса установления амплитуды; 
3) ГАМ по сравнению с сателлитом возникает в более наружных областях плазмы (см. 

рис. 1). 
Были установлены следующие общие свойства КК-моды во всех режимах Т-10: 
1) Максимальное значение амплитуды колебаний КК моды наблюдается имеет на пе-

риферии плазменного шнура, в районе r = 27-29 см (см. рис. 2а,б); 
2) Средняя частота периферийного пика имеет значение f = 75 100 кГц (см. рис. 2а); 
3) В градиентной области плазмы (r = 16-22 см) КК мода имеет минимум амплитуды 

колебаний (см. рис. 2б); 
4) При максимальном значении вкладываемой в плазму мощности спектр колебаний в 

центральной области плазменного шнура значительно деформируется (см. рис. 3). 
Работа поддержана РНФ, проект №19-12-00312. 

 
Рис.10. Радиальная спектрограмма колебаний потенциала в омической фазе исследуемого разряда, 
жёлтым подписаны номера импульсов, в которых были проведены измерения в соответствующей 

радиальной области 



 
230 

 

 
Рис.11. Радиальные распределения в омической фазе разряда: а) спектрограмма колебаний плотно-
сти плазмы; б) амплитуда КК моды, отдельные сканы отмечены разным цветом, серыми линиями 

отмечен уровень шума 

 
Рис.3. Радиальная спектрограмма колебаний плотности плазмы в фазе разряда с мощным 

СВЧ-нагревом, PСВЧ = 2,2 МВт 
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Результаты испытания литиевой капиллярно-пористой системы стационарной  
плазменной нагрузкой в установке ПЛМ НИУ МЭИ  

  А.А. Коньков1,2, К.А. Рогозин1,2,3, С.В. Белоусов1, И.А. Базулин1,2, А.В. Виноградова1,2,  
В.С. Квасков1, В.П. Будаев1,3 

1Национальный исследовательский университет «МЭИ»  
2ГНЦ РФ ТРИНИТИ 

3НИЦ «Курчатовский институт» 

Перед конструкторами будущих энергетических термоядерных реакторов остро стоит мате-
риаловедческая проблема, состоящая в высоких тепловых нагрузках на конструкционные матери-
алы, контактирующие с пристеночной плазмой. Одним из вариантом исполнения элементов кон-
струкции внутри камеры токамака является использование капиллярно-пористой структуры, запол-
ненной жидким металлом [1]. Способность к самовосстановлению и устойчивость к деградации 
свойств после взаимодействия с плазмой являются основными преимуществами КПС перед твёр-
дыми материалами.   

В НИУ МЭИ на установке ПЛМ были проведены эксперименты по испытанию КПС, запол-
ненной, литием. Установка ПЛМ представляет собой линейную систему с мультикасповой схемой 
магнитного удержания плазмы. Установка предназначена для обработки материалов высокоэнер-
гичными потоками стационарной горячей плазмы. Данная установка предназначается для испыта-
ний конструкционных материалов термоядерных установок стационарным разрядом, моделирую-
щим периферийную плазму. [2].  

В ходе экспериментальных исследований, была экспериментально подтверждена устойчи-
вость литиевых капиллярно – пористых систем на основе лития к стационарным плазменным 
нагрузкам [3]. Параметры плазмы в ПЛМ: тепловые нагрузки в пределах от 0.1 до 1 МВт/м2 ; дли-
тельность разряда – до 200 минут и более,  плотность плазмы до 5 ∙ 1012см@3; температура электро-
нов до 4 эВ с фракцией горячих электронов до 50 эВ, ток разряда до 15 А, рабочий газ – гелий, поток 
ионов на поверхность КПС  до 3 ∙ 1021м@2с@1. Параметры мишени: диаметр 30 мм, материал сетки 
– молибден. 

Основные требования к параметрам литиевой КПС:  
• верхний предел тепловых нагрузок на КПС - 18-20 МВт/м2,  
• рабочая температура поверхности, обращенной к плазме, - до 550-600°С  , 
• длительность плазменной нагрузки 0.5 – 3 часа. 
Полученные результаты позволяют сделать вывод о том, что капиллярно-пористая система 

на основе лития успешно выдерживает стационарную плазменно-тепловую нагрузку масштаба 0.1-
1 МВт/м2. На сетке не было обнаружено следов коррозии от взаимодействия с литием, эрозии, ду-
говых явлений, наноструктурирования молибдена, иных повреждений. Оптическая спектрометрия 
также не обнаружила присутствие материала сетки в плазме. Это подтверждает способность лити-
евой КПС к восстановлению поверхности и охлаждению материала капилляров. 

В дальнейшем планируются эксперименты на модернизированной установке ПЛМ-М с уве-
личенными стационарными плазменными нагрузками. Мишень будет снабжена системой водяного 
охлаждения и системой восполнения лития.   

а)          б)               в)       г) 
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Рис. 3.3. Оптическое излучение плазмы при разных температурах поверхности мишени:  
а) 100 ºС; б) 190 ºС; в) 400 ºС; г) 580 ºС. 
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S-, P- и R- страты в инертных газах с точки зрения нелинейной динамики 
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Санкт-Петербургский государственный университет 

Стратификация классического тлеющего разряда является одной из фундаментальных про-
блем физики неравновесной плазмы, которой посвящены сотни работ за последние десятилетия. 
Страты являются примером самоорганизации разряда в виде ионизационных волн, распространяю-
щихся вдоль положительного столба. В последнее время достигнуты значительные успехи в пони-
мании механизма стратификации, основанные на применении нелокальной кинетики электронов в 
пространственно периодических синусоидально модулированных неоднородных полях. 

В настоящей работе развивается динамический подход [1,2] к анализу фазовых траекторий 
электронов. Анализируется поведение электронной компоненты плазмы при наборе энергии вплоть 
до порога возбуждения в отсутствие упругих ударов. В кинетической теории этот случай игнориру-
ется, поскольку функции распределения воспроизводятся от периода к периоду, и отсутствует дис-
сипация. С точки зрения динамики этот случай наиболее важен, поскольку появляется простран-
ственный масштаб периодического поля, который отвечает за целочисленные и нецелочисленные 
резонансы.  

Рассматривается уравнение движения для кинетической энергии w(x) электронов, движу-
щихся с сохранением полной энергии в синусоидально модулированных полях E(x) вида: 

 

     (1) 

    (2) 

здесь E0 - постоянное электрическое поле, a - глубина модуляции поля, L - пространствен-
ный период поля, e - заряд электрона, eex - энергия порога возбуждения. Последний член в правой 
части уравнения (2) - потенциальная гребенка Дирака - описывает неупругий удар с потерей кванта 
энергии eex. 

В качестве примера на рис. 1 представлены траектории движения электронов в фазовой 
плоскости (w,x) , полученные на основе анализа решения уравнения (2) для нулевой начальной ки-
нетической энергии и различных длин пространственного периода L = L0 и L=L0± ΔL, где L0 - резо-
нансная длина, ΔL = 0.2 L0.  

Воспроизведение траекторий с определенным периодом означает, что можно ожидать резо-
нансных значений периодов поля, кратных L0.  

Предлагается интерпретация наблюдаемых в экспериментах S-, P- и R- страт, как основной 
резонанс, вторая гармоника и нецелочисленный резонанс, соответствующий 2/3 от основного резо-
нанса. Анализируется решение уравнения (2) с целью выяснения остроты полученных резонансов. 
Для этого были выполнены расчеты необходимого количества неупругих ударов k для воспроизве-
дения траектории электронов в широком диапазоне длин пространственных периодов  
0.2 < L / L0  < 1.1 (рис.2). Из рис. 2 видно, что имеют место отчетливые резонансы на длинах L = L0 
(S-страта), L = 1/2L0 (P-страта), L = L0 2/3 (R-страта), L = L0 1/3 (Q-страта). 
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Динамический подход устраняет основные затруднения кинетической теории, связанные с 
большой длиной пространственного установления функции распределения, намного превышающей 
длину положительного столба. Проанализирована роль малых потерь энергии в упругих ударах. 
Показано, что в этом случае фазовые траектории стягиваются к аттракторам, которым в кинетиче-
ской теории соответствуют резонансные траектории (рис. 3). 

 
Рис. 1. Фазовые траектории электронов в периодическом электрическом поле (a) с пространствен-

ным периодом L = L0 – ΔL (b), L = L0 (c) и L = L0 + ΔL (d). 
 

 
Рис. 2. Зависимость числа неупругих ударов k, необходимых для воспроизведения решения, от 

длины пространственного периода L. 

 
Рис. 3. Фазовые траектории движения электронов в случае малых потерь на упругие удары для S-

страт (a), P-страт (b) и R-страт (с) для различных начальных кинетических энергий. 
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1Н ЯМР зондирование алюминиевых центров в изобутилалюмоксанах 
И.В. Жарков, Н.М. Бравая, Е.Е. Файнгольд, С.Л. Саратовских, А.Н.Панин, О.Н. Бабкина 

Институт проблем химической Физики РАН 

Металлоценовые каталитические системы являются промышленно значимыми для получе-
ния ряда полиолефиновых материалов, к примеру, линейного полиэтилена низкой плотности, сопо-
лимеров этилена с α- и циклическими олефинами. Основой каталитической системы является ме-
таллоценовый комплекс (мцк), но для его действия необходим активатор, в качестве которого, как 
правило, используется дорогостоящий и нестабильный при хранении метилалюмоксан (МАО). Ак-
туальной задачей в этой области является поиск альтернатив МАО и другим традиционным актива-
торам (перфторфенил- борану и боратам). Коллективом авторов показано [1], что изобути-
лалюмоксаны могут выступать эффективными активаторами металлоценового катализатора.  Изо-
бутилалюмоксаны, как и МАО, представляют собой смеси полимерных структур из Al, O и алкиль-
ных группировок, структура которых не поддается установлению экспериментальными методами. 
Способность этих веществ активировать металлоценовые комплексы, предположительно, опреде-
ляется наличием стерически доступных атомов алюминия с высокой Льюисовой кислотностью. 
Один из подходов для изучения таких центров - это добавление Льюисового основания в качестве 
зондовой молекулы, со спектрометрическим наблюдением за откликом [2]. 

В данной работе приводятся результаты зондирования синтезированных изобути-
лалюмоксанов тетрагидрофураном (ТГФ), с наблюдением за системой с помощью 1Н ЯМР.  

На первом этапе было изучено комплексообразование ТГФ с более простыми соединениями 
— стерически затрудненными арилоксидами диизобутилалюминия, которые также могут активи-
ровать металлоценовые катализаторы [3]. По эмпирической формуле [4] с помощью 1Н ЯМР опре-
делена электроотрицательность атома алюминия χ(Al), которая принимается за метрику Льюисовой 
кислотности алюминиевого центра. Наблюдение за изменением 1Н ЯМР химсдвигов сигналов ТГФ 
при образовании комплекса с тем или иным арилоксидом показало линейную зависимость внутрен-
него химического сдвига в ТГФ (ΔTHF= δOCH2- δCH2) от χ(Al). Это позволило построить калибро-
вочную зависимость (Рисунок 1), по которой, можно судить об электроотрицательности алюминия 
в алюминийорганическом соединении на основе сигнала ТГФ в комплексе с этим соединением. 

В качестве исследуемых соединений рассматривались пять изобутилалюмоксанов получен-
ных гидролизом триизобутилалюминия и в разной степени активных в реакциях гомо-  и сополиме-
ризации олефинов [1]. Для исследуемых алюмоксанов неизвестна концентрация алюминиевых цен-
тров, способных связывать ТГФ, поэтому для их анализа выполнено обратное титрование, суть ко-
торого заключается в добавлении избытка ТГФ и последующего длительного вакуумирования си-
стемы. При этом в виде комплексов остается только тот ТГФ, который образует прочные комплексы 
с алюмоксанами. Это дает возможность по интенсивностям ЯМР-сигналов определить содержание 
в алюмоксанах алюминиевых центров, обладающих достаточно высокой Льюисовой кислотностью 
и стерической доступностью. Далее 1Н ЯМР спектры комплексов алюмоксанов с ТГФ были про-
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анализированы с целью определить χAl по описанному выше принципу. Но сигнал ТГФ на этих спек-
трах представляет собой широкую полосу, что демонстрирует разнородность алюминиевых центров 
в алюмоксанах. Таким образом, на калибровочной прямой для χAl (Рисунок 1) алюмоксану будет 
соответствовать не точка, а полоса. COSY 1H ЯМР эксперименты позволили сделать наблюдение, 
что более эффективные в качестве активатора металлоценового катализатора алюмоксаны имееют 
более широкое распределение χAl это позволяет предположить, что каталитическое действие 
алюмоксана обусловлено наличием небольшого количества особенно кислотных центров, находя-
щихся на краю распределения по χAl. 

Работа выполнена в рамках государственному заданию Министерства науки и высшего об-
разования РФ, № гос. регистрации АААА-А19-119041090087-4, в рамках тем. карты № 0089-2019-
0008.  

 
Рис. 1. Зависимость сигналов ТГФ в комплексе с арилоксидом изобутилалюминия от изначальной 

электроотрицательности алюминия χAl  в соответствующем соединении. 
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Исследование связи структуры и свойств щеточных полимеров  
с кристаллизующимися боковыми цепями 
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Полимеры щёточного строения представляют большой практический интерес в области пер-
сонализированной медицины, обладая набором механических свойств, точно воспроизводящих по-
ведение живых тканей [1]. Благодаря успешным исследованиям в области синтеза щёточных поли-
меров, появилась возможность варьировать плотность пришивки боковых цепей, степень полиме-
ризации, химическое строение макромолекул. Это позволило начать работу по изучению их надмо-
лекулярной структуры, процессов кристаллизации и плавления для систем с кристаллизующими 
боковыми цепям.  В данной работе методом дифференциальной сканирующей калориметрии иссле-
дуется зависимость степени кристалличности щёточных полимеров на основе PCL и PVL от темпе-
ратуры и времени кристаллизации. Как видно из полученных данных, кривая кристаллизации имеет 
двойной пик, что свидетельствует о сложной надмолекулярной структуре (рис.1). Из найденных, 
путём анализа кинетического уравнения Колмогорова-Аврами, параметров n, было сделано предпо-
ложение о двухстадийном процессе кристаллизации, с нуклеацией на основных цепях полимера. 
Дополнительно, метод малоуглового рентгеноструктурного анализа позволил более подробно изу-
чить предполагаемое строение ориентированных и неориентированных щёточных полимеров. По-
лученные при дифракции данные показывают постепенное улучшение структуры в ходе изотерми-
ческой кристаллизации. При исследовании рассеяния на ориентированных образцах обнаружено, 
что основные цепи играют роль шиш-кебабов для кристаллов, сформированных из боковых цепей, 
что может быть объяснить двухступенчатый механизма кристаллизации. 
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Кластеры с двойным обменом как новый класс ячеек для квантовых клеточных  
автоматов с дополнительными функциями 

А.В. Палий1, А.Д. Рыбаков1,2, С. М. Алдошин1, Б.С. Цукерблат 3,4 
1Институт проблем химической физики РАН 

2Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет)  
3Университет им. Давида Бен-Гуриона в Негеве 

4Ариэльский университет 

Квантовые клеточные автоматы [1] (ККА) предлагают альтернативный (бестоковый) способ 
создания элементной базы наноэлектроники, способный в перспективе обеспечить крайне низкое 
тепловыделение и высокую плотность устройств. Поиск систем (как молекулярных, так и постро-
енных из квантовых точек) для создания ККА представляет собой весьма нетривиальную задачу.  В 
данной работе мы предлагаем существенно расширить класс потенциальных систем, пригодных для 

Рис.1. Изотермы ДСК, снятые при различных температурах кристаллизации. 
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создания ячеек за счет включения в него кластеров смешанной валентности (СВ), в которых элек-
трон может мигрировать между магнитными «спиновыми центрами». Таковыми являются, напри-
мер, многоэлектронные квантовые точки, а также молекулы СВ. В работе [2] мы предложили мо-
дель, учитывающую основные электронные взаимодействия в таких ячейках, и изучили их основ-
ные функциональные характеристики.  

 Рассматривается квадратная ячейка, состоящая из двух пар квантовых точек или двух ди-
меров СВ 𝑑& − 𝑑&U( − типа	(1 ≤ 𝑛 ≤ 8), включающих два высокоспиновых иона. В случае 𝑛 ≤ 4 
спин иона 𝑑&  обозначим как 𝑆1 (рис. 1), тогда спин иона 𝑑&U( равен 𝑆1 + 1/2. В случае 𝑛 ≥ 5 через 
𝑆1 будет обозначен спин иона 𝑑&U(, а спин иона 𝑑& равен 𝑆1 + 1/2. Полные спины димеров обозна-
чим как 𝑆(# и 𝑆Q�.  

Для свободной ячейки ключевыми являются три взаимодействия: 1) межэлектронное куло-
новское отталкивание, которое описывается параметром 𝑈, который определяется как разница 
между энергиями двух мобильных  электронов локализованных на соседних центрах (14 или 23) и 
на противоположных центрах (13 или 24); 2) двойной обмен [3], который приводит к ферромагнит-
ному выстраиванию спинов в димерных полуячейках.  Двойной  обмен  приводит  к  образованию  
следующих  уровней энергии димера ij (12 или 34):	𝐸%7�𝑆%7� = ±𝑡�𝑆%7� = 	±𝑡(𝑆%7 + 1/2)/(2𝑆1 + 1),  
где 𝑡 – параметр электронного переноса;  3) антиферромагнитный обмен Гейзенберга-Дирака-Ван 
Флека (ГДВФ), который дает вклад 𝐸P$(𝑆(#, 𝑆Q�) = −𝐽[𝑆(#(𝑆(# + 1) + 𝑆Q�(𝑆Q� + 1)], где 𝐽 < 0 – об-
менный интеграл. Влияние квадрупольного электрического поля соседней управляющей ячейки 
описывается с помощью ее поляризации 𝑃#, которая меняется от −1 до 1 (𝑃( = −1 соответствует 
полной локализации электронов по одной диагонали, а 𝑃( = 1 – полной локализации электронов по 
другой диагонали).  

Как правило двойной обмен значительно сильнее обмена ГДВФ, однако для молекулярных 
ККА характерен случай сильного кулоновского взаимодействия (𝑈 ≫ 𝑡), в этом случае двойной об-
мен действует, как член второго порядка теории возмущений (𝑡#/𝑈) и оказывается сравнимым с 
обменом ГДВФ. 

Условие, при котором в основном состоянии спины полуячеек будут минимальными 
(1/2,1/2), выглядит как |𝐽| > 𝑥𝑡#/𝑈, где 𝑥 = 1/2, 2/9,	1/8,	1/25 для димеров 1 (или 8), 2 (или 7), 3 
(или 6), 4 (или 5), соответственно. В случае больших значений 𝑆1 основное состояние с минималь-
ными значениями спинов достигается при меньших значениях параметра |𝐽| (при фиксированном 
значении 𝑡#/𝑈). 

Эффект внешнего квадрупольного электрического поля управляющей ячейки заключается 
в том, что оно подавляет ферромагнитный двойной обмен второго порядка, что приводит к преоб-
ладанию конкурирующего с ним обмена ГДВФ и стабилизации низкоспинового основного состоя-
ния. Отметим, что в случае промежуточных значений параметра J возможно спиновое переключе-
ние под воздействием поля управляющей ячейки, что открывает возможность использования ячеек 
рассматриваемого типа в качестве спиновых переключателей. 

Функция отклика ячейка-ячейка, которая определяется как зависимость поляризации ячейки 
𝑃( от поляризации управляющей ячейки 𝑃#, является одним из основных показателей эффективно-
сти работы ККА. Для обеспечения эффективной передачи информации необходимо, чтобы функция 
отклика имела ярко выраженный нелинейный вид (идеальным случаем является форма ступеньки). 
Функции отклика для ячейки из димеров 𝑑( − 𝑑# (𝑑� − 𝑑�) при различных значениях параметра 𝐽  
изображены на рис. 2.  

В случае относительно слабого обмена ГДВФ (рис. 2 (а)) функция отклика меняется доста-
точно плавно, что является неблагоприятным фактором для функционирования ККА. В этом случае 
основное состояние ячейки является высокоспиновым (3/2,3/2) независимо от 𝑃#. В случае отно-
сительно сильного обмена ГДВФ (рис. 2 (г))  функция отклика имеет выраженный нелинейный вид, 
так как основное состояние является низкоспиновым при любой поляризации управляющей ячейки 
𝑃#, что приводит к минимальной энергии двойного обмена, отвечающего за делокализацию элек-
тронов. В случае промежуточных значений 𝐽 (рис. 2 (б, в))  функция отклика немонотонна, так как 
при определенных значениях 𝑃# происходит переключение спинового состояния, причем при более 
сильном обмене ГДВФ для резкого переключения спинового состояния необходимо меньшее зна-
чение поляризация управляющей ячейки. 

Таким образом, нами был предложен новый класс соединений на основе молекул СВ или 
многоэлектронных квантовых точек, пригодный для создания ККА. Анализ функций отклика пока-
зал, что в случае относительно сильного антиферромагнитного обмена ГДВФ стабилизирующего 
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низкоспиновое основное состояние ячейки функции отклика характеризуются сильной нелинейно-
стью, что способствует наилучшему функционированию ККА в этом случае. В случае умеренного 
обмена ГДВФ наблюдается эффект изменения основного спинового состояния под воздействием 
внешнего квадрупольного электрического поля, что, в принципе, позволяет создать ячейку, облада-
ющую дополнительной функцией спинового переключения. 

 
Рис. 1. Квадратная ячейка из двух димеров с электронами, локализованными на центрах 1 и 3. По-

казан случай 1≤n≤4. Ионы d^n обозначены белыми кружками, ионы d^(n+1) – синими 
 

 
Рис. 2. Функции отклика для бидимерной ячейки состоящей из димеров 𝑑( − 𝑑# (𝑑� −
𝑑�), 𝑢 = 250	см@(, 𝑡#/𝑈 = 40	см@(, и 𝐽	(см@() = −5	(а); −15 (б); −19 (в); −25 (г). 𝑢	– 

характерная кулоновская энергия взаимодействия между соседними ячейками 
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Комплексы редкоземельных металлов (3+) c гексофторацетилацетонатом: синтез, 
строение и свойства 
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В течение последних двух десятилетий дизайн магнитных полифункциональных материа-
лов привлекает все большее внимание в связи с перспективой их потенциального применения, об-
работки и хранения магнитной информации на молекулярном уровне [1]. В последние годы в связи 
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с более углубленным изучением магнитно-химических свойств тяжелых ионов лантаноидов: Tb 
(III), Dy (III), Ho (III) и Er (III), соли этих редкоземельных элементов (РЗЭ) стали часто использо-
ваться для конструирования новых МММ, что обусловлено значительной магнитной анизотропией, 
возникающей из-за их большого орбитального углового момента. Так был обнаружен ряд МММ, 
включая комплексы Ln (III) с полиоксометалатами, фталоцианином, макроциклическими лиган-
дами - основаниями Шиффа, β-дикетонами и нитронил-нитроксидными радикалами [2]. Комплексы 
РЗЭ с ацетилацетонатом также проявляют свойства МММ и является основой для дизайна новых 
структур, обладающих одновременно магнитными и фотохимическими свойствами [3]. 

В данной работе был использован лиганд – гексофторацетилацетонат, комплексы на основе 
которого также успешно используются для создания МММ [4, 5]. Лиганд обладает подходящими 
структурными характеристиками: может легко координироваться с ионами РЗЭ (3+) через два до-
норных атома. Используя эти преимущества лиганда, в работе были впервые синтезирован ряд но-
вых нейтральных (Pr3+, Тb3+ (Рис. 1A)) и солевых форм (Ho3+, Er3+, Dy3+ (Рис. 1Б)) комплексов РЗЭ 
(3+). Изучены молекулярное, кристаллическое строение синтезированных комплексов методом 
рентгеноструктурного анализа (Рис. 1), а также их свойства в твердой фазе (методами ИК-спектро-
скопии и СКВИД-магнитометрии).  

Работа выполнена по Гранту Правительства РФ №14.W03.31.0001. 

 
А        Б 

Рис. 1. Кристаллическое строение синтезированных комплексов в (А) нейтральнойх и (Б) с 
солевой формах. 
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Конструкция мембранно-электродного блока ванадиевой проточной редокс-батареи 
для тестирования и оптимизации геометрии проточных полей 

Л.З. Абунаева1,2 
1Российский химико-технологический университет им. Д.И.Менделеева 

2Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

В работе представлена конструкция ячейки, позволяющая оптимизировать геометрию про-
точных полей и характер компонентов (электродов, мембраны) с наименьшими материальными и 
временными затратами. Особенность заключается в формировании трехмерных проточных полей 
путем совмещения пластин из графитовой фольги (получаемой прокаткой терморасширенного гра-
фита) со сквозными отверстиями требуемой формы. Этот материал обладает термической и хими-
ческой стойкостью и первоначально использовался как уплотнитель, поэтому является достаточно 
недорогим и доступным. Простота обработки позволяет быстро изменять форму каналов проточных 
полей для проведения систематических испытаний, направленных на повышение эффективности 
работы проточных редокс-батарей как актуальных крупномасштабных накопителей энергии. 

В данной работе были проведены испытания с тремя типами полей: «serpentine», 
«interdigitated» и «flow-through», выполненными из графитовой фольги толщиной 0.6-1 мм. Общий 
вид ячейки с полем «serpentine» представлен на рисунке 1.  

Для выбранных полей были рассчитаны гидродинамические параметры, показавшие, что 
каждый тип поля обеспечивает равномерное распределение электролита в области электрода, но 
обладает разными параметрами с точки зрения перепада давления и оптимально для использования 
при разных скоростях потока. Практические испытания заключались в получении вольтамперных 
характеристик и проведении многократной циклической зарядки-разрядки, эксперименты проводи-
лись с электролитом состава 1М VOSO4 в 4M H2SO4. Результаты, характеризующие эффективность 
работы полей при различных скоростях потока и плотностях тока отражены на рисунках 2 (а) и 2(б). 
Также были проведены контрольные сравнительные испытания для ячеек с аналогичными полями, 
выполненными из листов графита методом фрезерования.  

Ячейка с полями из графитовой фольги геометрии «serpentine» показала максимальную 
плотность мощности, равную 734 мВт/см2, при плотности тока 990 мА/см2 без учета компенсации 
омических потерь. Это характеризует данную технологию изготовления полей как конкурентоспо-
собную в сравнении с технологией изготовления проточных полей в пластинах из графита.  

Работа выполнена при поддержке Российского химико-технологического университета 
имени Д.И.Менделеева, проект номер Х2020-010.  

 
Рис. 1. Схематическое изображение испытательной ячейки: 1 - торцевые пластины (титан); 2 и 7 - 
уплотнительные прокладки (фторкаучук Viton); 3,4,6 - пластины графитовой фольги со сформиро-
ванными каналами; 5 - токоприемники (медная фольга); 8 - электроды (углеродная бумага Sigracet 

SGL39AA); 9 - протонообменная мембрана (Nafion 117 или Nafion 211). 
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Рис. 2. Максимальная плотность мощности ячейки при степени заряжения 50%, измеренная на 

мембране Nafion 211 при разных скоростях прокачки электролита (а) и характеристики ячейки с 
проточными полями из графитовой фольги при циклировании на разных плотностях тока без 

учета компенсации омических потерь (скорость прокачки электролита 50 мл/мин) (б) 
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Flow Field Variation: A Cell for Testing and Optimization of Membrane Electrode Assembly for Vanadium Redox 
Flow Batteries // Chempluschem 2020. V. 85, P. 1919–1927. 

УДК 544.6.076.326 

Проточный редокс-катод для водородно-воздушного топливного элемента 
Е.А. Рубан, Д.В Конев 

Институт проблем химической физики РАН 

В настоящем исследовании предлагается гибридный топливный элемент (ТЭ), сочетающий 
анодную часть низкотемпературного водородно-воздушного топливного элемента и катодную 
часть, представляющую собой проточный катод, конструктивно схожий с полуэлементом проточ-
ной редокс-батареи. Компонентом католита будет являться раствор соединения со стандартным по-
тенциалом редокс-пары несколько ниже такового для кислородного электрода. Регенерация (окис-
ление) восстановленной формы католита будет происходить в реакторе регенерации, в котором че-
рез него барботируется воздух. Такая система носит название ТЭ с химически-регенерируемым 
редокс-катодом (ТЭ с ХРРК). Примеры его реализации в лабораторном масштабе известны в зару-
бежной литературе для различных редокс-пар [1,2], однако в РФ исследования таких систем не про-
водились.   

Данный гибридный ТЭ имеет ряд преимуществ относительно традиционных водородно-воз-
душных (ВВТЭ). Жидкофазный раствор католита позволяет заменить гетерогенный катализ кисло-
родной реакции на гомогенный в катоде ТЭ, что сразу позволяет избежать нескольких негативных 
эффектов: затопляемость катода ВВТЭ, исключение катализаторов на основе металлов платиновой 
группы и некоторые другие. Также можно отметить, что изменение катодной части позволяет 
убрать катализатор с неё и достичь удельной мощности ТЭ – до 1,5 Вт/см2.  

В работе затронуты вопросы подбора редокс-медиатора для обеспечения оптимальных ско-
ростей его восстановления и окисления, электрохимической стабильности в диапазоне потенциалов 
окисления кислорода и восстановления водорода. В качестве перспективного класса соединений на 
роль редокс-медиатора рассмотрены соли полиоксокислот - полиоксометаллаты. 
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Анизотропия структурных изменений при миграции носителей заряда в кристаллах 
бифталатов калия и рубидия 

Э.С. Ибрагимов1,2, А.А. Петренко2,3, А.Г. Куликов2,3, А.С. Ильин1, 
Ю.В. Писаревский2,3, А.Е. Благов2,3 

1 МГУ им. М.В. Ломоносова 
2 ФНИЦ «Кристаллография и фотоника» РАН 

3 НИЦ «Курчатовский институт» 

Исследование процесса зарядопереноса в кристаллах с ионной проводимостью актуально 
для разработки различных элементов микроэлектроники, в частности компьютерной памяти [1]. 
Особый интерес представляют органические кристаллы, такие как бифталат калия (С8H5KO4) и 
бифталат рубидия (С8H5RbO4), имеющие перспективы использования в системах лазерной модуля-
ции и в качестве элементов адаптивной и акустической оптики. 

Исследования кристаллов электрофизическими методами показали, что проводимость 
бифталата калия (2,4·10-6 См/м) почти в 5 раз выше проводимости бифталата рубидия (5·10-7 См/м) 
вдоль кристаллографического направления [001], что объясняется высокой мобильностью калия за 
счет слабых ионных связей в кристаллической решетке. Измеренные кинетики проводимости ап-
проксимируются суммой двух экспоненциальных функций с характерными временами ~10 с и 
~200 с, что указывает на наличие двух процессов релаксации с соответствующими временами. При-
чем характер кинетики проводимости зависит от величины постоянного внешнего поля только для 
кристалла бифталата калия. 

Полученные результаты подтверждаются измерениями методом времяразрешающей рент-
геновской дифрактометрии [2]. Данный метод позволил определить динамику и анизотропию де-
формационного поведения кристаллов при воздействии постоянного внешнего электрического поля 
вдоль кристаллографического направления [001] по оценке временных зависимостей параметров 
кривых дифракционного отражения, измеренных как в геометрии «на отражение», так и в геометрии 
«на просвет». В кристаллах бифталата калия вдоль направления [100] перпендикулярно направле-
нию спайности [010] помимо пьезоэлектрического эффекта d31 обнаружено релаксационное изме-
нение параметров дифракционных пиков (положения и интегральной интенсивности) [3] с кинети-
кой, схожей с кинетикой электропроводности. Таким образом, данный эффект связан с процессом 
миграции калия и возникновением деформации преимущественно вдоль направления [100], что 
обусловлено структурными особенностями кристалла. 

Работа выполнена при поддержке Министерства науки и высшего образования в рамках вы-
полнения работ по Государственному заданию ФНИЦ «Кристаллография и фотоника» РАН в части 
«выращивания, подготовки кристаллов» и Российского фонда фундаментальных исследований 
(грант № 19-52-12029 ННИО_а) в части «проведения исследований». 
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Зависимость эффективной ширины запрещенной зоны InAs/GaSb T2SL  
от количества и толщины слоев 

В.С. Ковшов1,2, А.В. Никонов1 
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Исследование сверхрешеток II типа (T2SL) является в настоящее время одним из перспек-
тивных направлений в развитии ИК техники. Последние результаты показывают, что ИК фотопри-
емные устройства (ИК ФПУ) на основе T2SL обладают рядом преимуществ над современными 
HgxCd1-xTe (КРТ) детекторами [1-4] и могут стать им превосходной альтернативой. Применение 
T2SL дает возможность разрабатывать неохлаждаемые ИК ФПУ с высокой квантовой эффективно-
стью, обнаружительной способностью и низким темновым током. 

Сверхрешетка представляет собой периодическую структуру, состоящую из нескольких 
тонких слоев полупроводниковых материалов с разной шириной запрещенной зоны, образуя мно-
жество квантовых ям. Периодический потенциал в сверхрешетке создает энергетические подзоны, 
и в этом отношении такую структуру рассматривают как «искусственный» полупроводник, облада-
ющий многообещающими электронными и оптическими свойствами. 

В T2SL, в отличие от сверхрешеток других типов, модуляция краев энергетических зон 
имеет один и тот же знак, и запрещенные зоны составляющих структуру полупроводников пере-
крываются частично (рис.1а), либо не перекрываются вовсе (рис.1б). В данной работе объектом ис-
следования являлась смещенная T2SL на основе гетероструктуры InAs/GaSb (рис.1б), в которой дно 
зоны проводимости InAs лежит ниже потолка валентной зоны GaSb, в результате чего образуется 
пространственное разделение электронов и дырок в сверхрешетке. 

Одной из примечательных особенностей сверхрешетки II типа является наличие энергети-
ческих минизон в валентной зоне и зоне проводимости, что дает возможность получить эффектив-
ную запрещенную зону T2SL, меньшую по величине, чем у составляющих ее слоев. Такой эффект 
дает возможность разрабатывать высококачественные ИК ФПУ на основе полупроводников группы 
AIIIBV, чувствительные в длинноволновом ИК диапазоне (ДВИК). 

Эффективную ширину запрещенной зоны T2SL можно изменять в широких пределах за счет 
изменения толщины слоев или периода сверхрешетки. Параметр постоянной решетки при этом 
остается постоянным, что позволяет достигать высокой согласованности структуры и уменьшить 
количество ее дефектов, в отличие от твердых растворов тройных соединений, таких как КРТ. В 
данной работе было была разработана математическая модель расчета величин энергетических 
краев минизон InAs/GaSb T2SL в зависимости от количества и толщины ее слоев.  

 
Рис.1. Энергетическая зонная диаграмма  

ступенчатой (а) и смещенной (б) сверхрешетки II типа [1]. 
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3Т8 НТЦ 

Мы представляем усовершенствованный метод для измерения чирпа периодических сигна-
лов. Для данного метода используется пара оптических фильтров, быстрый фотодетектор и строби-
рующий осциллограф. Результатом измерений является амплитуда и мгновенная частота поля как 
функция времени с высоким разрешением. 

Наш метод основывается на статье [1], в ней авторы предлагают использовать в качестве 
частотного дискриминатора разбалансированный интерферометр Маха-Цендера. Мы предлагаем 
использовать вместо него два амплитудных фильтра с синусоидальными пропусканиями. Функции 
пропускания должны иметь одинаковый период (обозначенный как FSR для более наглядной ана-
логии со статьей [1]). Однако функции пропускания сдвинуты друг относительно друга так, что 
линейные участки пропускания оказываются скрещенными (синусы сдвинуты друг относительно 
друга на 𝜋). С учетом введенных обозначений можно показать, что амплитуда и мгновенная частота 
измеряемого сигнала могут быть получены по следующим формулам (которые похожи на соответ-
ствующие формулы в статье [1]): 

                                                     (1) 

где , ( ) – это сигналы в напряжениях с положительным наклоном фильтра,  и  
- восстановленные амплитуда и отклонение мгновенной частоты. 

Схема экспериментальной установки изображена на Рис. 1. Мы исследовали сигналы 10G 
передатчика. Две разные функции пропускания были получены с помощью программируемого 
фильтра (FSR = 150 ГГц). Мы также использовали фильтр нижних с частой среза 50 ГГц для филь-
трации высокочастотных шумов. Измеренные амплитуда и отклонение мгновенной частоты изоб-
ражены на Рис. 2. Эти хорошо совпадают с функциями полученными с помощью техники когерент-
ного приема, однако они имеют гораздо более высокое временное разрешение. 

Мы также вычислили мгновенную частоту (красная прерывистая линия на Рис.2) из ампли-

туды  и альфа-параметра чирпа ( ). Альфа-параметр был измерен с помощью техник 
описанных в [2, 3].  

Таким образом, был предложен метод для измерения амплитуды и отклонения мгновенной 
частоты периодического сигнала. Наш метод находится в хорошем согласии с другими широко ис-
пользуемыми техниками [2, 3]. Его преимуществом является высокое временное разрешения и ко-
роткое время измерения. 
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Рис. 1. Схема экспериментальной установки для измерения чирпа. Синие линии – оптическое во-

локно, черные – провода. 
 

  
Рис. 2. Амплитуда и отклонение мгновенной частоты сигнала. 
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Особый интерес для разработчиков современных оптико-электронных устройств представ-
ляют двухспектральные фотоприемные устройства, работающие как в инфракрасном, так и в уль-
трафиолетовом диапазоне, что повышает информативность и обеспечивает взаимозаменяемость ка-
налов при сильном солнечном фоне [1]. В частности, фотодиоды на основе широкозонных полупро-
водниковых материалов типа GaP (фосфид галлия) и GaAs (арсенид галлия) дают уникальную воз-
можность создания на их основе фотоприемных устройств и систем со спектральной чувствитель-
ностью в ультрафиолетовой и видимой областях спектра (200–900 нм). 

Фосфид галлия – полупроводниковый материал группы AIIIBV, практически прозрачный для 
оптического излучения с длиной волны более 0,5 мкм, эффективный материал для создания фото-
диодов с барьером Шоттки, чувствительных в ультрафиолетовой области спектра. Фотодиоды на 
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основе GaP не требуют применения сложных светофильтров для отсекания видимого и инфракрас-
ного излучения. По сравнению с более эффективным с точки зрения чувствительности материалом 
– GaN (нитрид галлия), GaP имеет значительно меньшую стоимость, поэтому он широко применя-
ется в производстве фотодиодов ультрафиолетового диапазона [2].   

Фотоприемные устройства на основе GaP, чувствительные в диапазоне 0,2–0,5 мкм, имеют 
ряд преимуществ по сравнению с серийно выпускаемыми кремниевыми, так как они практически 
не чувствительны к видимой части спектра, работают при более высокой температуре, обладают 
большей радиационной стойкостью, имеют широкий динамический диапазон и т.д. Перспективным 
направлением является разработка двухканального фотоприёмного устройства с фоточувствитель-
ными элементами, работающими в ультрафиолетовом и инфракрасном диапазонах, при этом реали-
зованным интегрально на одной подложке [3]. Однако это требует высокой прецизионности и отра-
ботанности технологических процессов, которые в свою очередь подразумевают необходимость 
применения комплекса современного аналитического оборудования. 

Одними из важнейших характеристик фоточувствительного полупроводникового матери-
ала, на основе которого формируются фотодиоды, являются электрофизические характеристики. В 
частности, к ним относится распределение концентрации носителей заряда по толщине эпитакси-
альных слоев, которое оказывает прямое влияние на однородность параметров и работоспособность 
фотоприемного устройства в целом. Поэтому перед разработчиками современных оптоэлектронных 
устройств остро стоит вопрос совершенствования методик контроля характеристик фоточувстви-
тельных материалов и гетероэпитаксиальных структур на их основе. 

Альтернативой давно известным и применяемым методам контроля электрофизических ха-
рактеристик, таким как методы Холла и вольт-фарадных характеристик (CV) является электрохи-
мическое вольт-фарадное профилирование (ECV), позволяющее определять распределение концен-
трации носителей заряда по глубине (вплоть до десятков мкм) за счет применения специального 
электролита. В данном методе распределение концентрации свободных носителей заряда по глу-
бине полупроводникового материала определяется с помощью выражений теории барьера Шоттки 
и асимметричного p–n перехода (применительно к границе раздела электролит–полупроводник) [4]. 

Целью данной работы являлось исследование распределения концентрации носителей за-
ряда в образцах GaP при комнатной температуре с помощью ECV-профилометра. По исходным дан-
ным исследуемые образцы имели следующую структуру: эпитаксиальный слой GaP n-типа прово-
димости (концентрация N~1017см-3), выращенный на высоколегированной подложке GaP 
n-типа проводимости (концентрация N~1019÷1020см-3), после эпитаксии было проведено ионное ле-
гирование эпитаксиального слоя (рис. 1а). 

При проведении исследований для создания барьера Шоттки и травления слоев применялся 
электролит EDTA (этилендиаминтетрауксусная кислота : этилендиамин : деионизованная вода) и 
специальное уплотнительное кольцо (обеспечивает площадь контакта 
A = 0,1 см2). Полученный экспериментальный ECV-профиль концентрации носителей заряда в 
структуре на основе GaP приведен на рис. 1б. 

На концентрационном профиле отчетливо различимы три области: 1 – область легирования 
эпитаксиального слоя с характерным пиком концентрации; 2 – область, соответствующая эпитакси-
альному слою GaP; 3 – область высоколегированной подложки GaP. При этом стоит отметить, что 
отсутствие резких ступенек при переходе от слоя к слою связано с особенностями ECV-метода [5]. 

Проведенное исследование показало применимость электрохимического вольт-фарадного 
профилирования в части контроля распределения концентрации носителей заряда в легированных 
эпитаксиальных структурах GaP, выращенных на монокристаллических подложках GaP, что обос-
новывается высокой степенью корреляции исходных данных о структуре образцов от технологов и 
полученных экспериментальных ECV-распределений. Таким образом, данный метод является эф-
фективным дополнением к существующим методикам входного и межоперационного контроля фо-
точувствительных материалов и структур. 
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Рис. 1. Эпитаксиальная структура на основе GaP: 

а) топология структуры; б) экспериментальный ECV-профиль. 
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В данной работе разработана математическая модель длинноволновой границы чувстви-
тельности фотодиодов на основе гетероэпитаксиальных структур (ГЭС) на тройных твердых рас-
творах кадмий-ртуть-теллур (CdHgTe, КРТ). Модель позволяет прецизионно оценить температур-
ную зависимость длинноволновой границы чувствительности фотодиода на широком диапазоне со-
ставов фоточувствительного материала. Кроме того, в расчет принимается метод выращивания по-
лупроводниковой структуры: получена зависимость длинноволновой границы от состава материала 
и температуры измерений для структур, выращенных методами молекулярно-лучевой и жидкофаз-
ной эпитаксии. Применение данной модели в технологии изготовления матриц фоточувствитель-
ных элементов [1-3] позволяет добиться повышенной точности вычисления параметров спектраль-
ной характеристики фотоприемного устройства (ФПУ) на ранних этапах изготовления. 

За основу расчетов взята каноническая зависимость ширины запрещенной зоны КРТ от со-
става материала и температуры измерений, полученная в работе [4]: 

, 
где Eg – ширина запрещенной зоны (эВ), x – состав тройного твердого раствора CdxHg1-xTe 

(мол.дол.), Т – температура измерений (К). Данная формула является более адаптированной к ис-
следованиям спектральных характеристик фотодиодов на основе ГЭС КРТ, так как в ней учитыва-
ется нелинейность ширины запрещенной зоны при температурах ниже 100 К. 

3
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Из данной зависимости получено универсальное распределение длинноволновой границы 
чувствительности фотодиодов (cut-off length) при различных значениях состава материала и темпе-
ратурах измерений, не зависящее от типа эпитаксии слоистой структуры. Данная модель не позво-
ляет провести оценку влияния способа выращивания полупроводниковой структуры на температур-
ную зависимость длинноволновой границы чувствительности в силу своей универсальности. При 
этом, как показал ряд исследований [3-4], при различных методах выращивания полупроводнико-
вого материала (жидкофазная и молекулярно-лучевая эпитаксия) динамика изменения длинновол-
новой границы чувствительности фотодиодов отличается. 

Для получения уточненных значений длинноволновой границы чувствительности при раз-
личных температурах реализован метод пакетного градиентного спуска по числовым коэффициен-
там расчетной модели. Метод включал в себя вычисления минимума функционала среднеквадра-
тичной разности между расчетной моделью и эмпирически полученными значениями длинновол-
новой границы чувствительности. Эмпирическая база получена из результатов измерения спек-
тральных характеристик чувствительности матриц фоточувствительных элементов на основе гете-
роэпитаксиальных структур (ГЭС) КРТ: в расчетах использовались данные, полученные при темпе-
ратуре измерений 77 К для 37 фотомодулей на основе структур CdHgTe, выращенных методом мо-
лекулярно-лучевой эпитаксии (МЛЭ), и 42 фотомодулей на основе структур CdHgTe, выращенных 
методом жидкофазной эпитаксии (ЖФЭ). 

Результаты проведенных расчетов позволили установить уточненную зависимость длинно-
волновой границы чувствительности фотомодулей на основе ГЭС КРТ, выращенных методами 
МЛЭ и ЖФЭ, от состава тройного твердого раствора КРТ и температуры измерений. Проведено 
исследование динамики изменения длинноволновой границы чувствительности фотодиодов для 
различных составов рабочего фоточувствительного слоя на широком температурном диапазоне. На 
рисунках 1 и 2 показаны температурные зависимости длинноволновой границы чувствительности 
фотомодулей на основе ГЭС КРТ различного типа составов 0,2 и 0,3 мол.дол., чувствительных в 
спектральных диапазонах чувствительности 8-12 и 3-5 мкм соответственно. 

Полученные результаты позволяют повысить качество входного и межоперационного кон-
троля гетероэпитаксиальных структур на основе КРТ и существенно оптимизировать производ-
ственный цикл по изготовлению и производству матричных фотоприемных устройств, чувствитель-
ных в ИК-диапазоне. 

 
Рис. 1. Температурная зависимость длинноволновой границы спектральной характеристики чув-

ствительности при составах 0,2 и 0,3 мол.дол. 

Литература 
1. Давлетшин Р.В., Лазарев П.С., Никонов А.В., Корнеева М.Д. Исследование пространственного распреде-

ления спектральной фоточувствительности матричных фотоприемных устройств из КРТ // Прикладная 
физика. 2016. № 4. С. 63. 

2. Никонов А.В., Болтарь К.О., Яковлева Н.И. Исследование характеристик спектральной чувствительности 
фотодиодов на основе гетероэпитаксиальных структур КРТ // Прикладная физика. 2012. № 3. С. 70. 

3. Patrashin A.I., Kovshov V.S., Nikonov A.V., Burlakov I.D. LMethod for measuring the absolute spectral response 
of infrared photodetector arrays // Journal of Communications Technology and Electronics. 2020. Vol. 65. No. 3. 
P. 321. 

4. Seiler D.G., Lowney J.R., Littler C.L., Loloee M.R. Temperature and composition dependence of the energy gap 
HdCgTe by two phonon magnetoabsorption techniques // J. Vac. Sci. Technol. 1990. Vol A8. P. 1237. 



 
249 

УДК 621.383 

Метод цифровой коррекции сигналов многорядных фотоприемных устройств  
для регистрации малоразмерных объектов 

В.А. Стрельцов1,2, В.В. Абилов3, С.О. Филиппов1,2 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
2АО «НПО «Орион» 

33 МИРЭА – Российский технологический университет 

В работе предложено техническое решение, позволяющее обеспечить расширенный дина-
мический диапазон в совокупности с высоким отношением сигнал/шум, пространственным разре-
шением и минимальными искажениями формы выходных сигналов от малоразмерного объекта. 
Определены рациональные параметры корректирующих рекурсивных фильтров первого и второго 
порядка. Показано, что рекурсивный фильтр первого порядка с рациональным набором параметров 
позволяет уменьшить величину отрицательного выброса импульсного отклика с 26,8 % до 11 % 
(снизить искажения) при увеличении ширины отклика на 34 %, а также повысить отношение сиг-
нал/шум на 9 %. Показано, что рекурсивный фильтр второго порядка с рациональным набором па-
раметров позволяет уменьшить величину отрицательного выброса импульсного отклика с 26,8 % до 
11 % (снизить искажения) при увеличении ширины отклика на 35 %, а также повысить отношение 
сигнал/шум на 36 %. Показано, что согласованный фильтр позволяет повысить отношение сиг-
нал/шум на 68 % при увеличении ширины отклика на 51 % и дополнительном искажении импульс-
ного отклика. 

Проведена классификация каналов ФПУ по спектральной плотности мощности шума на 5 
основных групп. Показано, что рекурсивный фильтр второго порядка с рациональным набором па-
раметров позволяет увеличить отношение сигнал/шум (в предположении отсутствия разброса воль-
товой чувствительности), «малошумящих» каналов на 34 % (группа 1), а «шумящих» каналов на 
42–84 % (группы 3–5). В случае каналов с существенным шумом вида 1/f отношение сигнал/шум 
увеличилось на 11 %. В среднем данный фильтр повышает отношение сигнал/шум на 39 %. 
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Обеспечение надежности элементов и компонентов радиоэлектронных систем 
К.М. Рыцев 

Южно-Уральский государственный университет (национальный исследовательский университет) 

Изучены методы обеспечения надёжности элементов и компонентов радиоэлектронных си-
стем, а именно роль ускоренных испытаний интегральных схем. В настоящее время продукция мик-
роэлектронной промышленности стала неотъемлемой частью жизни человека. Анализ функцио-
нальных операций при обращении интегральных схем (ИС) должен надежно характеризовать про-
должительность их безотказной работы, что позволит создать не только высоконадежную электрон-
ную аппаратуру, но и позволит избежать ущерба, часто стоящего человеческих жизней.  

Расчет надежности ИС проводится методом ускоренного испытания ресурса при повышен-
ных температурах. Заявленная цель тестирования состоит в том, чтобы имитировать работу устрой-
ства при повышенных температурах и напряжениях, превышающих номинальное рабочее напряже-
ние, для обеспечения достаточного ускорения имитации в течение многих лет работы при темпера-
туре окружающей среды (обычно + 55 ° C). Данные, полученные из тестов, традиционно перево-
дятся на более низкую температуру с использованием ускоряющей температурной модели Аррени-
уса: 
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здесь 𝐸9 – энергия активации в электронвольтах (эВ), 𝑘 – постоянная Больцмана (8,62*10@� 
эВ/К), 𝑇TP,5 – абсолютная температура испытания (K), 𝑇i%Ps} – абсолютная температура системы 
(К), 𝜆TP,5 – интенсивность отказов при температуре тестирования, 𝜆i%Ps} – интенсивность отказов 
при температуре реальных условий эксплуатации. [1] 

Приведена формула для определения интенсивности отказов: 
𝐹𝑎𝑖𝑙𝑢𝑟𝑒	𝑟𝑎𝑡𝑒 = 	 ".

#∗S∗�∗25
 , 

здесь 𝑋# - кси квадрат распределение, значение которое зависит от количества отказов и 
доверительных интервалов, 𝑁 – количество тестируемых образцов, 𝐻 – время испытания, 𝐴𝑡 – уско-
ряющий фактор. [2] 

Установлено, что интенсивность отказов, зависит только от количества тестовых образцов, 
без учета различий в технологии производства, механизмах отказов, ускоряющих факторах и т. д. 
Такой расчет интенсивности отказов, носит только количественный характер и не может в полной 
мере дать оценку, реальной надежности того или иного изделия. 
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В работе предложены методы определения концентрации и подвижности носителей заряда 
в материалах р- и n-типа проводимости группы нитридов, которые включали: метод Холла, метод 
Ван-дер-Пау, и модель расчета с учетом зонных состояний. Требования к экспериментальным об-
разцам включали однородность, изотропность, непрерывность поверхности и возможность изготов-
ления точечных контактов. Дана оценка положения дополнительных акцепторных и донорных 
уровней, аккумулирующих носители заряда, с помощью зонной модели. 

Из-за наличия примесей и дефектов в полупроводниковых соединениях группы нитридов 
имеются сложности с определением концентрации носителей заряда. Различные центры дефекто-
образования, которые присутствуют в нитридах проявляют доноро- и акцепторо-подобное поведе-
ние. В зонной структуре проявляются дополнительные акцепторные и донорные уровни, аккумули-
рующие носители заряда, связанные с собственными дефектами, которые включают: антисайты, ва-
кансии, комплексы и дислокации [1]. Имеются также сложности точной оценки их положения. 

Из-за высоких значений концентраций носителей заряда для полупроводников группы нит-
ридов характерным является вырождение как в материалах р-, так и в материалах n-типа проводи-
мости, что необходимо учитывать при проектировании приборов и расчете их параметров. Так в 
случае вырожденного полупроводника n-типа, уровень Ферми является не функцией температуры, 
а скорее функцией только концентрации [2]. 

Для определения подвижности и концентрации используются как традиционные методы: 
метод Холла и метод Ван-дер-Пау, так и методы, связанные с зонной структурой материала. 

Метод Холла показан на рис. 1. Данный метод используется для определения концентрации 
и подвижности носителей заряда образцов с простой геометрией, но не подходит для сложных, не-
стандартных конфигураций. Сложности с измерением параметров объясняются отсутствием хоро-
ших омических контактов даже при комнатной температуре, не говоря о низких температурах. 
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Для определения концентрации основных носителей и подвижности также используется 
произвольная геометрия Ван-дер-Пау, которая показана на рис. 2. В данном методе не требуются 
точные геометрические размеры, за исключением толщины измеряемого слоя. 

В работе предложены выражения для определения коэффициента Холла, концентрации, по-
движности с учетом экспериментальных данных измерений, которые применимы к методам Холла 
и Ван-дер-Пау, а также поправочные коэффициенты выше указанных методов. 

Данные измерений сравнивались с расчетной моделью, учитывающей температурные зави-
симости концентрации электронов и дырок и различную степень их компенсации в материалах 
группы нитридов. 

 
Рис. 1. Образец Холла, используемый для измерения подвижности и концентрации носителей за-

ряда. 

 
Рис. 2. Произвольная геометрия Ван-дер-Пау в режимах измерения удельного сопротивления 

(справа) и Холла (слева), используемая для измерения концентрации и подвижности основных но-
сителей заряда в эпитаксиальных слоях, обычно выращенных на подложках с высоким удельным 

сопротивлением. 
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Данная работа посвящена моделированию спектров пропускания и отражения слоистых 
структур, в частности гетероструктур с квантовыми ямами на основе AlGaAs/GaAs. По виду спектра 
определяются оптические свойства приемников.  

Подробно рассматриваются электронно-оптические свойства полупроводниковых твердых 
растворов на основе AlхGa1-хAs во всем диапазоне составов, включая бинарные соединения, их фор-
мирующие. Для данных материалов приводится электронное строение зон, оптические константы и 
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дисперсия для ИК спектрального диапазона, а также обсуждается их взаимосвязь. Для построения 
спектров используется метод матрицы переноса. 

Разработана численная модель для расчета спектров пропускания и отражения различных 
структур на основе гетеропары AlGaAs/GaAs с использованием метода матрицы переноса [1,2], где 
расчет показателя преломления рассчитывался по формуле Селмейра [3] и с помощью соотношения 
Крамерса-Кронига [4]. Написано программное обеспечение. На его основе проведено моделирова-
ние спектров пропускания и отражения для одиночных эпитаксиальных слоев твердого раствора 
AlхGa1-хAs во всем диапазоне составов, для сложных МГЭС, содержащих десятки слоев различного 
материала, но не являющиеся квантово-размерными объектами, например, брэгговские зеркала на 
основе гетеропары AlAs/GaAs. Проведено моделирование структур с квантовыми ямами и фотопри-
емной QWIP структуры. Измерены спектры отражения и пропускания МГЭС на установке Bruker 
Vertex 80, выращенных методом молекулярно-лучевой эпитаксии в АО «НПО «Орион» в спектраль-
ном диапазоне 2–15 мкм. 

В качестве экспериментальных образцов выбраны гетероструктуры на основе AlGaAs и 
GaAs, в том числе с квантовыми ямами. Первый образец представляет собой слой AlGaAs (1 мкм), 
выращенный на подложке GaAs (350 мкм). Поверх слоя AlGaAs нанесен тонкий слой GaAs (10 нм). 
На рис.1а продемонстрировано сравнение теоретического и экспериментального результата. Вто-
рой – многослойная структура с периодически чередующимися 25 парами слоев AlAs и GaAs (86 и 
71 нм соответственно), выращенных на подложке GaAs (350 мкм). На рис.1б показаны спектры от-
ражения структуры для теории и эксперимента. Для третьего образца была выбрана структура с 
семью квантовыми ямами и восемью барьерами. Толщина слоев 5 и 100 нм соответственно. На рис.2 
изображено сравнение спектров пропускания: рассчитанного с помощью модели и построенного на 
основе экспериментальных данных. 

В заключение можно сказать, что, во-первых, полученные результаты численного модели-
рования хорошо согласуются с экспериментальными данными и путем варьирования параметров 
эпитаксиальных слоев в численной модели удается достигать хорошего согласия положений мак-
симумов и минимумов в спектрах, тем самым определяя параметры выращенных структур. Во-вто-
рых, полученные результаты были использованы при отработке технологии эпитаксиального выра-
щивания структур для матричных фотоприемных устройств на основе множественных квантовых 
ям, из которых на данный момент изготавливаются МФПУ. 

 
Рис. 1. а) Спектры пропускания структуры с одним слоем твердого раствора AlGaAs на подложке 

GaAs; б) Спектры отражения брегговского зеркала: сплошной черной линией – измеренный 
спектр, сплошной синей линией – смоделированный спектр 
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Рис. 2. Спектры пропускания структуры с квантовыми ямами: сплошной черной линией – изме-

ренный спектр, сплошной синей линией – смоделированный спектр 
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«Lift-off» процесс – это способ производства микроструктур целевого материала на поверх-
ности подложки (пластины) с использованием жертвенного материала (фоторезист). Данная техно-
логия используется при производстве индиевых микроконтактов для соединения больших инте-
гральных схем (БИС) и фотодиодных матриц [1]. Целью исследования является выбор оптимальных 
способов получения микроконтактов для изготовления гибридных сборок фотоприемных модулей 
по lift-off технологии. 

«Lift-off» процесс позволяет исключить травление напыленного слоя через маску фоторези-
ста, которое не может обеспечить достаточной точности из-за изотропии процесса растворения ме-
талла [2]. Поэтому минимальное расстояние между микроконтактами не может быть меньше тол-
щины слоя металла. Кроме этого, из-за неоднородного травления по площади трудно изготовить 
микроконтакты с одинаковыми размерами вершины на пластинах более 4÷5 см2.  

Данная технология делает возможным формирование элементов топологии из химически 
инертных материалов, а также исключает воздействие на поверхность основы жидкостных реаген-
тов, применяемых при формировании элементов топологии прямым травлением. Для ее реализации 
необходим отрицательный наклон маски фоторезиста, обеспечивающий область тени, образуемой 
верхней частью маски для доступа растворителя к жертвенному слою, при условии, что толщина 
напыляемого покрытия меньше слоя фоторезиста [3]. 

Для эксперимента были использованы пластины кремния, прошедшие стандартные техно-
логические операции химической обработки поверхности в органических растворах. На кремние-
вую пластину наносили центрифугированием негативный фоторезист для формирования маски под 
взрыв индия. После стандартной фотолитографической обработки пластину разделили на несколько 
кусков. Слои индия толщиной 5 мкм напыляли испарением на все образцы при остаточном давле-
нии в вакуумной камере 2*10-4 Па со скоростью осаждения 1 мкм/мин в течение 5 минут. 
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Для получения образцов с позитивным фоторезистом на кремниевую пластину наносили 
центрифугированием слой фоторезиста ФП-27 при вращении w=1.2 т.об./мин. Затем напылили мо-
либден толщиной 700Å и наносили позитивный фоторезист ФП-05 при вращении w=2 т.об./мин  для 
формирования маски, обеспечивающей плазмохимические травления молибдена  во фторсодержа-
щей плазме и далее фоторезиста в кислородной. Таким способом получали двухслойную маску с 
отрицательным профилем под взрыв индия.  Пластину разделили на несколько кусков для дальней-
шего исследования. 

Полученные пластины исследовали методом электронной микроскопии после напыления и 
«взрыва» индия. 

Рассмотренные способы имеют свои особенности, преимущества и недостатки.  
Позитивный фоторезист имеет на порядок большую разрешающую способность, чем нега-

тивный, но после ПХТ молибдена и фоторезиста в окнах остаются следы металла. 
Проведенные исследования показали, что жидкостная обработка двухслойной маски в рас-

творе KOH определенной концентрации дает возможность удаления с поверхности кремния остат-
ков продуктов плазмохимического травления. Проведенные эксперименты и полученные в них дан-
ные помогли определить технологии, которые уменьшают дефектность и увеличивают процент вы-
хода годных гибридных сборок фотоприемных модулей. 

 
Рис. 1. Микрофотографии поверхности фотодиодной структуры после вакуумного напыления In 
на пластины: а) с однослойной маской негативного фоторезиста; б) с двухслойной маской пози-
тивного фоторезиста без предварительной обработки в растворе KOH; в) с двухслойной маской 

позитивного фоторезиста c предварительной обработкой в растворе KOH. 

 
Рис. 2. Микрофотографии поверхности фотодиодной структуры после «взрыва» In: а) с однослой-
ной маской негативного фоторезиста; б) с двухслойной маской позитивного фоторезиста без пред-

варительной обработки в растворе KOH; в) с двухслойной маской позитивного фоторезиста с 
предварительной обработкой в растворе KOH. 
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Разработка зондовой станции на чипе для тестирования памяти на основе оксидов 
гафния 

М.М. Соловьянов, П.С. Изюмов  
1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Данная работа посвящена разработке проекта чипа, задача которого стать зондовой стан-
цией для анализа всех видов энергоэффективной памяти, разрабатываемой в ЦКП МФТИ. Чип чип-
тестовая станция для тестирования инновационных энергоэффективных видов памяти [1][2][3] поз-
волит оценивать быстродействие готовых массивов различной памяти, что невозможно на открытой 
зондовой станции, которая находиться в распоряжении исследовательских лабораторий. Помеще-
ние тестирующей аппаратуры прямо «на чип» позволяет избежать проблем, связанных с паразит-
ными параметрами зондовых станций, что дает возможность изучать высокочастотные характери-
стики памяти, а также позволило бы автоматизировать процесс изучения качества выращенной па-
мяти. Поставленные требования достигнуты следующим образом: проект чипа состоит как из мас-
сивов памяти, так и из аналогового измерительного блока, информация от которого может в оциф-
рованном виде поступать в контроллер чипа. Контроллер представляет из себя встроенный микро-
процессор, управляющий памятью и измерительными блоками, а также обмениваться информа-
цией, настройками и записанными измерениями с внешним миром через интерфейс SPI. Примерное 
устройство чипа представлено на рисунке и предполагает контроль/измерение нескольких ядер раз-
личной памяти, а также анализаторов отклика с возможностью подключать их как к интересующим 
нас столбцам выбранного стека, так и к индивидуальным ячейкам. Проект чипа покрывает спектр 
измерений ячеек, схожий с возможностями тестовой станции B1500A. 

Ядро памяти (Test memory array): Представляет собой почти обычное ядро памяти (для при-
мера можно посмотреть ядро DRAM памяти, только с конденсаторами интересующего нас оксида, 
а также с драйвом (то есть подачей питания) для нижней обкладки. Также, разработан (переключа-
тель) для подключения тестирующей аппаратуры к линиям стоков транзисторов и плейт лайнам. [4] 

Измерительная часть (Measuring electronics block): Самая сложная, аналоговая часть, спо-
собная подавать стимулы напряжения и тока в необходимые части исследуемого массива (см.рис.2). 
Реализуется возможность измерения, схожая с B1500A , однако лишенная минусов, связанных с 
физическими зондами.  Измеряются заданные значения напряжений, ёмкостей и токов в диапазоне 
не ниже 8 бит, для целой линии, или для одной ячейки. Также в проекте есть возможность реализо-
вать запись относительно короткого промежутка измерения, но с хорошим битрейтом в буфер об-
мена контроллера. 

Контроллер чипа (Digital logic): Для управления измерениями прямо на чипе используется 
микропроцессор, поддерживающий набор инструкций RISCV, а также необходимая для него опе-
ративная статическая память, память для буфера измерения и внутренняя периферия. 

Память. Количество SRAM памяти жестко зависит от того, сколько времени измерений 
планируется зафиксировать. К примеру, современная SRAM на техпроцессе 90 nm имеет плотность 
2 mm 2 /M B (3), соответветственно даже 2 Мб памяти уже занимает много пространства. Для этого 
предлагается вынести часть оперативной SRAM памяти контроллера на внешний чип. Рассчитыва-
ется записывать единоразово около 200 тысяч тиков измерения во внутренний буфер. 

Тактирование (Clock) Для корректной работы управляющей цифровой и измерительной 
аналоговой электроники требуется реализовать тактирование. Причем, если необходимо проводить 
измерения с большим битрейтом (большой частотой), то требуется тактирующий сигнал большой 
частоты. Предлагается два варианта: либо заводить сигнал нужной частоты в чип посредством 
LVDS, либо посредством подстройки частоты (ФАПЧ) увеличивать частоту обычного тактирую-
щего резонатора.  



 
256 

 
Рис.1 Примерная схема чипа 
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Задача определения электронных и оптических свойств полупроводниковых материалов и 
структур на их основе является одной из передовых в процессе разработки и исследования инфра-
красных фотоприемных устройств (ИК ФПУ). Из теории твердого тела известно, что эти свойства 
могут быть рассчитаны, решая стационарное уравнение Шредингера: 

  (1) 
Решение уравнения (1) позволяет определить энергетический спектр электрона (зонную 

структуру) в кристалле, и, следовательно, получить возможность корректно охарактеризовать ис-
следуемый полупроводниковый материал. Расчет зонной структуры полупроводников представляет 
собой довольно трудную задачу, прежде всего из-за отсутствия аналитического выражения для пе-
риодического потенциального поля кристалла. По этой причине методы расчета зонной структуры 
основываются на анализе экспериментальных данных. Среди них выделяют метод эмпирического 
псевдопотенциала (EPM). 

Этот метод был разработан в 1960-х [1-3] на основе метода ортогонализованных плоских 
волн (ОПВ). EPM основан на разложении периодического потенциала 𝑉(𝑟) в ряд Фурье по плоским 
волнам, при этом коэффициенты Фурье могут быть определены эмпирически путем корректировки 
расчетных параметров кристалла с учетом полученных результатов измерений. В результате задача 
сводится к решению следующего уравнения: 

  (2) 
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Ранее в работе [4] был проведен расчет зонных структур некоторых полупроводниковых 
материалов со структурой алмаза и цинковой обманки, в том числе и антимонида индия (InSb). В 
данной работе проведено исследование и расчет зонной структуры InSb по методу EPM. На рис. 1 
представлены полученные результаты. 

Зонная структура, как было указано выше, позволяет определить оптические и электронные 
свойства полупроводниковых материалов. Среди них большое внимание уделяют коэффициенту 
поглощения, поскольку он определяет основные фотоэлектрические и спектральные характери-
стики ИК ФПУ. Коэффициент поглощения пропорционален матричному элементу перехода элек-
трона из валентной зоны в зону проводимости. В работе [5] модель расчета коэффициента погло-
щения учитывает только прямые межзонные переходы в точках высокой симметрии в k-
пространстве. Модель расчета коэффициента поглощения InSb, разработанная в рамках данной ра-
боты, учитывает межзонные переходы для всех значений волнового вектора k. 

 
Рис. 1. Зонная структура InSb 
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В течение последних лет бурно развиваются лазерные источники среднего ИК-диапазона 
(3 ÷ 50) мкм. Излучение в данном диапазоне длин волн находит своё применение в анализе состава 
газов, медицине, исследовании атмосферы и геодезии. Один из способов получения такого излуче-
ния – генерация разностной частоты в нелинейно-оптических (н-о) кристаллах. Однако при высоких 
мощностях преобразованного лазерного излучения из-за оптического поглощения происходит силь-
ный неоднородный разогрев н-о кристаллов, что может приводить к нарушению условий фазового 
синхронизма, образованию дефектов и оптическому разрушению. 

Стандартизованный метод измерения коэффициентов оптического поглощения – лазерная 
калориметрия, которая основана на поиске соответствия между экспериментально измеренными ки-
нетиками разогрева образца лазерным излучением и решением нестационарного уравнения тепло-
проводности. При этом, как правило, температура образца измеряется с помощью внешних датчи-
ков. Основными недостатками такого подхода являются неидеальность теплового контакта датчик-
кристалл, а также неконтролируемое поглощение датчиком рассеянного излучения. 

Для определения коэффициента оптического поглощения широко используемых кристаллов 
ниобата лития (LiNbO3, LN) на длине волны 3 мкм в данной работе использовался метод пьезорезо-
нансной лазерной калориметрии, основанный на понятии эквивалентной температуры [1]. По-
скольку все используемые для н-о преобразования кристаллы являются пьезоэлектриками, пред-
ставляется возможным возбуждать в них механические колебания внешним радиочастотным (РЧ) 
электрическим полем. При совпадении частоты поля с частотой одной из собственных колебатель-
ных мод образца возникает пьезоэлектрический резонанс. Частоты резонансов зависят от темпера-
туры. В работе [1] было показано, что в случае однородного разогрева кристалла изменения резо-

нансных частот  в первом приближении линейно зависят от температуры: , 

где  — пьезорезонансный термический коэффициент моды n. В условиях неоднородного разо-
грева лазерным излучением эквивалентная температура кристалла, определяемая по индуцирован-
ному сдвигу резонансных частот, может быть отождествлена с термодинамической температурой 
кристалла. 

Исследуемый кристалл ниобата лития PPLN был периодически полирован (период полиро-
вания 30,2 мкм) и имел размеры  мм3. Источником излучения  являлся импульсный ли-
нейно поляризованный одномодовый лазер с длиной волны 3,045 мкм (ширина спектра 1,4 нм по 
уровню –3 дБ) и максимальной средней мощностью 10 Вт. Упрощённая схема экспериментальной 
установки представлена на рис. 3. 

Торцы PPLN были просветлены на длину волны 3,045 мкм. Кристалл помещался между об-
кладками конденсатора, которые представляли собой тонкие медные проволоки. На конденсатор, 

nRfD ( )n prtRf T K TD = D

prtK

2 2 20´ ´
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последовательно соединённый с нагрузочным сопротивлением R, с радиочастотного генератора 
(РЧГ) подавалось напряжение фиксированной амплитуды. При каждом значении частоты РЧГ син-
хронным детектором (СД) измерялись фаза φ и амплитуда UR напряжения на сопротивлении R. Ла-
зерное излучение фокусировалось в центр PPLN, диаметр перетяжки составлял 200 мкм.  

Принцип измерения кинетик разогрева исследуемого образца лазерным излучением и опре-
деления коэффициентов поглощения α методом пьезорезонансной лазерной калориметрии по-
дробно описан в работе [2]. Были проведены измерения зависимости коэффициента оптического 
поглощения PPLN от мощности излучения P при различных начальных температурах. Соответству-
ющие зависимости для температур 290 К и 343 К представлены на Ошибка! Источник ссылки не 
найден. (a) и рис. 2 (б) соответственно.  

При измерении полной кинетики разогрева PPLN было установлено, что зависимость тем-
пературы кристалла от времени не описывается одной экспонентой, что может быть обусловлено 
неоднородным разогревом кристалла. На рис. 3 (а) представлена аппроксимация одной и двумя экс-
понентами измеренной кинетики эквивалентной температуры PPLN при облучении мощностью 
9 Вт. Величина перегрева PPLN ~3 К. Кроме того, с помощью тепловизора было установлено, что 
торцы PPLN разогреваются сильнее центральной области на 7–9 К (рис. 3 (б)). 

Таким образом, впервые методом пьезорезонансной лазерной калориметрии был определён 
коэффициент оптического поглощения кристалла PPLN на длине волны излучения 3,045 мкм. Ко-

эффициент оптического поглощения  см-1 в пределах погрешности не зависит 
от начальной температуры PPLN в диапазоне 293–343 K и мощности излучения в диапазоне 0.2 – 
10 Вт. 

 
Рис. 3. Упрощённая схема экспериментальной установки 

 

 
Рис. 4. Зависимости коэффициента оптического поглощения PPLN от мощности излучения на 

длине волны 3,045 мкм при начальных температурах кристалла 290 K (a) и 343 К (б). 
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Рис. 3. а) – Кинетика разогрева PPLN излучением мощностью 9 Вт (аппроксимация одной и двумя 
экспонентами), б) – Термограмма PPLN при мощности излучения 9 Вт с указанием температуры в 

градусах Цельсия в некоторых точках  
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Одним из основных факторов, ограничивающих оптическую мощность волоконных лазе-
ров, является термическая деградация защитной полимерной оболочки световода. Материалом та-
кой оболочки часто являются кремнийорганические полидиметилсилоксановые эластомеры, темпе-
ратура деградации которых лежит в области 80 ºC – 170 ºC. 

Ранее [1] было обнаружено, что поглощение рассеянного излучения и излучения фотолю-
минесценции в полимерной оболочке активных волокон приводит к дополнительному разогреву 
наряду с квантовым дефектом. Кроме того, были проведены измерения спектров пропускания по-
лимеров в ближнем инфракрасном диапазоне. Были обнаружены многочисленные пики поглощения 
в спектральных областях, соответствующих рабочим диапазонам длин волн излучения распростра-
ненных волоконных лазеров.  

Для ряда применений в волоконной оптике также используются полимеры с добавлением 
металлического порошка. Это позволяет повысить теплопроводность таких материалов и, как след-
ствие, усилить теплоотвод. Кроме того, это приводит к значительному росту коэффициента рассея-
ния оптического излучения, что позволяет достичь равномерного рассеяния излучения в среде и, 
следовательно, равномерного распределения тепловой нагрузки. Однако, такие полимеры обладают 
рядом недостатков, одним из которых является рост коэффициента поглощения оптического излу-
чения.  

В данной работе мы представляем новый метод измерения коэффициентов рассеяния и по-
глощения оптического излучения, а также коэффициента анизотропии рассеяния в кремнийоргани-
ческих полимерах. Данный метод, основанный на использовании интегрирующих сфер, широко ис-
пользуется для определения оптических свойств различных сильно рассеивающих биологических 
тканей [2]. Блок-схема экспериментальной установки показана на рис. 1. Образец полимера поме-
щался между двух интегрирующих сфер SR и ST на пути коллимированного пучка излучения иттер-
биевого волоконного лазера с длиной волны 1064 нм. Прошедшее сквозь образец, а также рассеян-
ное вперед и назад излучение попадало в соответствующие интегрирующие сферы и детектирова-
лось фотоприемниками DT и DR. Новизна данного метода заключается в том, что в ходе измерений 
образец перемещался вдоль вертикальной оси, что позволяло получить зависимость оптической 
мощности излучения, попавшего в интегрирующие сферы, от расстояний LT и LR для более точного 
определения исследуемых параметров. 

Для определения коэффициентов рассеяния и поглощения решалась прямая задача распро-
странения света в мутной среде, которая может быть описана основным уравнением транспортной 
теории: 

      (1), 
где I – яркость излучения в точке с радиус-вектором , µt – коэффициент ослабления, т.е. 

сумма коэффициентов рассеяния µs и поглощения µa, p – фазовая функция рассеяния, ε – функция, 
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описывающая источник излучения,  – направление распространения излучения, dω’ – телесный 
угол с вектором нормали . Кроме того, из модели определяется коэффициент анизотропии рассе-
яния g, численно равный среднему косинусу угла рассеяния. 

Задача распространения света в образце решалась численно с использованием метода 
Монте-Карло, основанного на пошаговой симуляции распространения фотонов. На каждом шаге 
фотоны перемещались на расстояние, обратно пропорциональное коэффициенту ослабления, при 
этом их число уменьшалось пропорционально коэффициенту поглощения. Также учитывалось рас-
сеяние фотонов на случайный угол θ в соответствии с фазовой функцией p, в качестве которой была 
выбрана функция Хеньи-Гринштейна. 

Мы исследовали два кремнийорганических полимерных образца: относительно прозрачный 
чистый полимер толщиной 10 мм и полимер с добавлением алюминиевого порошка толщиной 1 мм. 
Данные полимеры используются в волоконной оптике в качестве покрытия активных волокон и 
наполнителей волоконных блоков и волоконных сварочных соединений, соответственно. Измерен-
ные зависимости мощности прошедшего излучения от расстояния до образца показаны на рис. 2. 
Величины рассеянного назад излучения для данных образцов оказались малы и не использовались 
для расчетов. Экспериментальные данные были аппроксимированы, используя численное решение 
описанной выше прямой задачи распространения света путем варьирования коэффициентов рассе-
яния, поглощения и анизотропии рассеяния. Было обнаружено, что добавление алюминиевого по-
рошка привело к росту коэффициента поглощения в 3 раза (с 3 до 9 м-1) и коэффициента рассеяния 
– на три порядка (с 1 до 4100 м-1). Величина коэффициента поглощения чистого полимера 3 м-1 
согласуется с данными, полученными методом лазерной калориметрии [1].  

Таким образом, предложенный метод был успешно реализован для определения коэффици-
ентов поглощения, рассеяния и анизотропии рассеяния прозрачных и мутных кремнийорганических 
полимеров. Было обнаружено, что добавление алюминиевого порошка приводит к росту поглоще-
ния излучения в 3 раза, а рассеяния – на три порядка величины. 

 
Рис. 1. Блок-схема экспериментальной установки 

 

 
Рис. 2. Зависимость доли излучения, прошедшего через образцы (а) прозрачного полимера и (б) 

полимера с добавлением алюминиевого порошка, от расстояния до интегрирующей сферы 
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На сегодняшний день нелинейно-оптическое преобразование в кристаллах широко исполь-
зуется для генерации лазерного излучения в ультрафиолетовом, видимом и среднем ИК диапазонах. 
При распространении и генерации лазерного излучения в нелинейно-оптических кристаллах проис-
ходит их неоднородный разогрев, обусловленный как линейным, так и нелинейным поглощением 
на длинах волн накачки и преобразованного излучения. Неоднородный разогрев приводит к нару-
шению условий фазового синхронизма и, как следствие, уменьшению эффективности преобразова-
ния, деградации кристалла и даже его разрушению. Поэтому корректное измерение и контроль рас-
пределения температуры кристалла в процессе нелинейно-оптического преобразования является ак-
туальной задачей. Классические контактные датчики температуры (термопары, терморезисторы) 
обладают серьёзными недостатками, в частности, в случае излучения высокой мощности происхо-
дит сильный разогрев таких датчиков за счёт поглощения рассеянного излучения. 

В данной работе для измерения градиента температуры исследуемых кристаллов в условиях 
нелинейно-оптического преобразования предложен новый метод с использованием прозрачных 
пьезоэлектрических кристаллов малых размеров в качестве датчиков температуры. Их температура 
измеряется по изменению частоты пьезоэлектрического резонанса ΔRfi, бесконтактно возбуждае-
мого внешним радиочастотным (РЧ) электрическим полем. Резонанс наблюдается при совпадении 
частоты зондирующего поля с какой-либо собственной колебательной модой образца. При неодно-
родном разогреве исследуемого кристалла и терморезонаторов, находящихся с ним в тепловом кон-
такте лазерным излучением, их термодинамическая температура заменяется на эквивалентную тем-
пературу ϴeq [1], которая определяется напрямую по измерению частоты пьезоэлектрического резо-
нанса, откалиброванной в условиях однородного разогрева. В первом приближении резонансная 
частота Rfi линейно зависит от температуры кристалла: , где  – пье-
зорезонансный термический коэффициент, T0 – начальная температура. Следовательно, изменение 
эквивалентной температуры кристалла при воздействии мощности излучения P можно записать в 

виде .  
Были проведены измерения продольного градиента температуры периодически полирован-

ного кристалла ниобата лития PPLN (1×3×40 мм3) в условиях генерации второй гармоники (ГВГ) 
лазерного излучения накачки на длине волны λ = 1070 нм. Схема экспериментальной установки 
представлена на рис. 1(а). В качестве накачки использовалось поляризованное одномодовое излу-
чение импульсного иттербиевого волоконного лазера (ширина линии по уровню FWHM Δλ = 0.03 
нм) с длительностью импульсов 1.4 нс и частотой следования 700 кГц. Излучение фокусировалось 
в центр кристалла (диаметр перетяжки w0=30 мкм). Для измерения продольного распределения тем-
пературы PPLN на его поверхности были расположены четыре кристалла ниобата лития LNi 
(0,2×1×3 мм3). Для возбуждения пьезоэлектрических резонансов кристалл PPLN с датчиками LNi 
помещался между двумя тонкими медными проволоками, образующими конденсатор. Измеренная 
при комнатной температуре спектральная зависимость фазы отклика, регистрируемого синхронным 
детектором, изображена на рис. 1(б). 

Температурная калибровка резонансных частот PPLN и LNi проводилась в условиях одно-
родного разогрева. При фиксированной мощности излучения накачки производилось одновремен-
ное измерение мощности второй гармоники и эквивалентных температур PPLN и датчиков LNi при 
контролируемом изменении температуры термостата. Измеренные температурные кривые фазового 
синхронизма изображены на рис. 2(а). Точность измерения температуры составляет ±0.2 oC. Ис-
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пользуя данные зависимости, для заданного значения мощности второй гармоники можно опреде-
лить продольное распределение температуры в кристалле PPLN. Результат для максимальной мощ-
ности второй гармоники (270 мВт) при средней мощности накачки 1 Вт приведен на рис. 2(б). 

Была разработана математическая модель, основанная на совместном решении укороченных 
уравнений ГВГ и уравнения теплопроводности с граничными условиями Ньютона-Рихмана. Резуль-
таты моделирования и сравнение с экспериментальными данными приведены на рис. 3 

Предложенный метод использования в качестве датчиков температуры пьезоэлектрических 
кристаллов, прозрачных к рассеянному излучению, позволяет с высокой точностью бесконтактно 
измерять продольное распределение температуры кристаллов в условиях нелинейного преобразо-
вания частоты лазерного излучения. 

  
Рис. 1 (а) Упрощённая схема экспериментальной установки для измерения продольного распреде-
ления температуры кристалла PPLN в процессе ГВГ (вид на кристалл сверху), (б) спектральная за-

висимость фазы отклика кристаллов; характерные пики соответствуют резонансам PPLN и LNi 
(отмечены соответствующими цветами). 

 

  
Рис. 2 (а) Кривые температурного синхронизма кристалла PPLN (голубой) и датчиков LN1 (серый) 
и LN4 (фиолетовый) измеренные при средней мощности накачки 1 Вт. (б) Продольное распределе-
ние температуры PPLN (мощность гармоники 270 мВт). Квадраты соответствуют значениям тем-
пературы, измеренным датчиками LNi, пунктирная линия обозначает эквивалентную температуру 

PPLN. 
 

  
Рис. 3 (а) Рассчитанное и измеренное распределение температуры по длине кристалла PPLN, соот-
ветствующее максимальной средней мощности второй гармоники 270 мВт (мощность накачки 1 
Вт). (б) Накопленная фазовая расстройка (пунктирная линия) и распределение мощности второй 

гармоники (сплошная линия) по длине PPLN для средней мощности накачки 1 Вт 

Литература 
1. Ryabushkin O.A., Myasnikov D.V., Konyashkin A.V., Tyrtyshnyy V.A. Equivalent temperature of nonlinear-optical 

crystals interacting with laser radiation // J. Eur. Opt. Soc.-Rapid 2011. V. 6.  P. 11032. 



 
264 

УДК 535.015 

Измерения температурной и дисперсионной характеристик постоянной Верде 
 керамики Tb2O3  

Г.Ю.Иванов1, И.А.Ларионов1 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Основным элементом оптических изоляторов является вращатель плоскости поляризации 
излучения – ротатор Фарадея. Принцип его работы основан на продольном магнито-оптическом эф-
фекте Фарадея, который является следствием эффекта Зеемана – расщепления энергетических уров-
ней атомов под воздействием магнитного поля. Различная населенность расщепленных энергетиче-
ских уровней приводит к возникновению разницы показателей преломления для право- и лево-цир-
кулярно поляризованных волн [1]. Среду, обладающую данными свойствами, принято называть 
магнито-оптической. 

В ближнем инфракрасном диапазоне в качестве магнито-оптических материалов могут ис-
пользоваться как кристаллические материалы, так и стекла, легированные редкоземельными 
ионами. Одним из наиболее распространённых представителей кристаллов является тербий галли-
евый гранат (TGG), обладающий высокой прозрачностью и высокой по сравнению со стеклами теп-
лопроводностью. Однако максимальная апертура кристаллов может существенно уступать стеклам 
из-за технологических ограничений. Этот недостаток может быть преодолен путем производства 
поликристаллов или керамики, представляющей собой спеченный под большим давлением нанопо-
рошок. На текущий момент теплопроводность и оптические потери в поликристаллическом TGG 
приближаются к значениям для монокристаллических образцов. 

Перспективной группой материалов для получения магнито-оптической керамики являются 
полуторные оксиды редкоземельных элементов (Re2O3), обладающие в несколько раз более силь-
ными магнито-оптическими свойствами по сравнению с TGG. Это связано с их более простой хи-
мической структурой, позволяющей достичь гораздо большего процентного содержание ионов, об-
ладающих парамагнитными свойствами, на единицу объема [2]. Выращивание этих оксидов в виде 
кристалла из расплава представляет собой довольно сложную задачу, так как их температура плав-
ления составляет около 2400 оС [3]. Спекание порошков данных оксидов для получения керамики 
можно произвести при гораздо более низких температурах. Этот метод позволил получить оптиче-
ски прозрачные поликристаллы оксидов Tb, Dy и Ho.  

Исследование магнито-оптических свойств этих оксидов представляет большой интерес для 
создания новых типов оптических устройств на их основе. Основной характеристикой этих матери-
алов является постоянная Верде, определяемая как коэффициент пропорциональности между углом 
вращения поляризации и интегральной величиной магнитной индукции в образце. Оптимальная ра-
бота оптического изолятора возможна только при определенном значении угла вращения поляриза-
ции в ротаторе Фарадея, что достигается только в ограниченном диапазоне температур и длин волн 
из-за температурной и дисперсионной зависимости постоянной Верде. Измерив эти зависимости, 
становится возможной оценка предельной входной мощности изолятора. Данная оценка оказыва-
ется важной, так как основным ограничивающим фактором при создании изоляторов, рассчитанных 
на высокую оптическую мощность, является тепловой разогрев образца керамики, вызванный оп-
тическим поглощением излучения в материале. 

Схема экспериментальной установки для измерения температурной зависимости угла пово-
рота поляризации изображена на Рис. 1 (а). Образец керамики Tb2O3 имел форму прямоугольного 
параллелепипеда размерами 1.5×1.5×5 мм3. Он помещался в магнитную систему, в которой вели-
чина напряженности магнитного поля вдоль оси распространения излучения, усредненная по длине 
образца, составляла 1.5 Тл. В качестве источника излучения использовался линейно поляризован-
ный суперлюминесцентный источник с длиной волны 1030/1060 нм, мощностью 2 мВт и экстинк-
цией >26 дБ. Излучение фокусировалось в образец керамики с диаметром перетяжки 200 мкм. Маг-
нитная система вместе с образцом керамики располагалась в термостате, с помощью которого под-
держивалась температура образца. Для измерения угла поворота поляризации излучения использо-
валась поляризующая призма, расположенная на гониометре после измеряемого образца. 

Измеренная зависимость угла вращения поляризации от температуры позволила определить 
температурную зависимость постоянной Верде (Рис. 1(б)), которая в исследуемом температурном 
диапазоне с хорошей точностью описывается линейным законом: 
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   (1) 
Для исследования дисперсионной характеристики постоянной Верде использовался воло-

конный источник суперконтинуума (Рис. 2(а)). Образец керамики оксида тербия являлся частью 
пигтелированного фарадеевского изолятора. С помощью спектроанализатора измерялась темпера-
турная зависимость спектра излучения, прошедшего в обратном направлении изолятора. На Рис. 2 
(б) показана зависимость длины волны максимума изоляции от температуры изолятора, т.е. образца 
керамики. Измеренная зависимость описывается следующим линейным соотношением 

. Тогда, учитывая (1), получаем: 

   (2) 

 
Рис. 1 (слева) Схема экспериментальной установки для измерения температурной зависимости 

угла поворота фарадеевского вращения поляризации. (справа) Температурная зависимость посто-
янной Верде для двух образцов керамики и для двух длин волн 1030 и 1060 нм. 

 

 
Рис. 2 (а) Схема экспериментальной установки для исследования дисперсионной зависимости по-
стоянной Верде. (б) Температурная зависимость длины волны максимума изоляции изолятора на 

основе керамики оксида тербия. 
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УДК 621.389 

Исследование влияния коэффициента отражения слоя алюминия на соотношение 
сигнал-шум электронно-оптического преобразователя 

Д.Д. Зыков1 
1Московский государственный технический университет им. Н.Э. Баумана 

Объектом исследования в данной работе является электронно-оптический преобразователь 
(ЭОП) бустерной конструкции, отличительной особенностью которого является отсутствие микро-
канальной пластины (МКП), что дало возможность увеличить значение соотношения сигнал-шум и 
использовать данный прибор в условиях, где значение сигнала мало или изображение зашумлено. 

Соотношение сигнал-шум является одним из основных показателей качества ЭОП, которое 
характеризует возможность преобразовывать и усиливать входное изображение без искажений. Для 
электронно-оптического преобразователя соотношение сигнал-шум рассчитывается по формуле: 

 , (3) 

где  − величины среднего значения яркости элемента изображения при наличии и от-

сутствии сигнала на входе фотокатода;  – величины среднеквадратичного отклонения яркости 
элемента изображения при наличии и отсутствии сигнала на входе фотокатода [1].  

Влияние люминофорного экрана на соотношение сигнал/шум (фактор шума) принято харак-
теризовать коэффициентом шума: 

  (4) 
Оценка влияния коэффициента отражения на значение коэффициента шума проводилось по 

формуле [2]: 

 , (5) 

где  – коэффициент прохождение электронов через слой алюминия на поверхности экран-

ного узла [3];  – коэффициент вторичной эмиссии (для первичных электронов);  – коэффици-
ент отражения алюминиевого слоя [3]. 

В ходе исследования выявлено, что для уменьшения коэффициента шума необходимо сни-
зить значение коэффициента отражения до 0,21 единиц, такое значение возможно обеспечить путем 
нанесения алюминия с низким коэффициентом отражения. За свои оптические и геометрические 
свойства слой алюминия получил название «черный алюминий» [4]. На рис. 1 представлены SEM 
изображения черного алюминия. 

В результате экспериментального исследования отработан режим формирования слоя чер-
ного алюминия толщиной порядка 100 нм. Нанесение рекомендуется проводить согласно режиму:  

• Расстояние от испарителя до поверхности экрана 55 мм;  
• Рабочее давление 1х10-2 мбар;  
• Значение тока накала на испарителе 15-16 единиц;  
• Время нанесения 10 сек. 
Результаты нанесения черного алюминия на экранный узел представлены на рис. 2. 
Для численной оценки измерен коэффициент отражения полученной поверхности на спек-

трофотометре PHOTON RT на длинах волн от 200 нм до 1000 нм и шаге сканирования 1 нм.  
Проведено сравнение полученного значения коэффициента отражения черного алюминия с 

табличными значениями коэффициента отражения для обычного алюминия (табл.1) [5].  
Таким образом, в ходе проведения эксперимента выявлено, что коэффициент отражения по-

верхности экранного узла при нанесении черного алюминия снизился на 96,4 %, что говорит о том, 
что значение шума, связанное с коэффициентом отражения возможно снизить на 96,4%. 
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Рис. 1 – SEM изображения поверхности черного алюминия [4] 

 

 
Рис. 2 – Результаты нанесения черного алюминия на экран 
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УДК 535.361 

Исследование кинетики оптических свойств биологических тканей в процессе  
разогрева лазерным излучением 

Т.К. Карпова1, Н.В. Коваленко1,2, О.А. Рябушкин2 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
2Фрязинский филиал Института радиотехники и электроники им. В.А. Котельникова РАН 

При воздействии лазерного излучения на биологические ткани их оптические свойства мо-
гут изменяться. Для оптимизации методов медицинской диагностики и хирургии, использующих 
оптическое излучение, необходимо численное описание этих процессов. Например, для создания 
систем с оптической обратной связью в процедурах лазерной коагуляции необходимо знать, как 
связан характер структурных изменений ткани с интенсивностью рассеянного ей света [1].  

Взаимодействуя с биологическими тканями, оптическое излучение может изменять направ-
ление своего распространения (испытывать преломление, отражение, рассеивание), а также погло-
щаться. Основными параметрами, характеризующими эти взаимодействия и описывающими опти-
ческие свойства биологических тканей, являются показатель преломления n, коэффициент погло-
щения μa, коэффициент рассеяния μs и анизотропия рассеяния g (средний косинус угла рассеяния). 
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Традиционно для измерения оптических свойств биологических тканей используется метод 
интегрирующих сфер, основанный на экспериментальном определении суммарной мощности опти-
ческого излучения, рассеянного тканью в прямом и обратном направлениях. Расчёт значений коэф-
фициентов поглощения и рассеяния производится при помощи различных методов математиче-
ского моделирования [2]. Для определения угловой фазовой функции рассеяния используются го-
ниометрические измерения [3]. Недавно был предложен метод “подвижных сфер”, сочетающий в 
себе преимущества применения как интегрирующих сфер, так и гониометрического подхода [4].  

В данной работе методом подвижных интегрирующих сфер были определены оптические 
свойства яичного желтка до и после термического воздействия, а также исследованы кинетики оп-
тических свойств желтка в процессе разогрева лазерным излучением. 

Блок-схема экспериментальной установки представлена на рис. 1(а). Исследуемый образец 
(фрагмент желтка, извлечённого из куриного яйца) помещался между двумя предметными стёк-
лами, расстояние между которыми составляло 1,024 мм. Образец располагался между двумя инте-
грирующими сферами IS1 и IS2. С помощью интегрирующей сферы IS1 регистрировалось излуче-
ние, отражённое от образца и рассеянное им в обратном направлении; интегрирующая сфера IS2 
использовалась для регистрации излучения, проходящего сквозь образец без рассеяния (коллими-
рованного) и излучения, рассеянного образцом в прямом направлении. Расстояния L1 и L2 от по-
верхности образца до каждой из сфер изменялись, что позволяло измерять мощность излучения, 
рассеянного образцом в телесные углы с разным раствором, отсчитываемые от оптической оси. Об-
разец облучался модулированным лазерным излучением с длиной волны 1064 нм. Мощность излу-
чения, попадающего в интегрирующие сферы, измерялась фотодетекторами с использованием син-
хронного детектора, согласованного с частотой оптической модуляции. Для измерения зависимости 
рассеянной образцом мощности от телесного угла использовалась лазерное излучение мощностью 
250 мВт; для нагрева образца и одновременного измерения кинетики его оптических свойств ис-
пользовалось излучение мощностью 3,5 Вт. 

До и после термической обработки желтка были измерены зависимости интенсивности рас-
сеянного им вперёд и назад лазерного излучения от расстояний L1 и L2. Температура желтка в про-
цессе измерения составляла 24℃. Для восстановления оптических свойств образца по полученным 
зависимостям было проведено моделирование распространения излучения в образце методом сло-
жения-удвоения, реализованным в соответствие с работой [5] и адаптированным для использования 
в эксперименте с подвижными интегрирующими сферами. По результатам математического моде-
лирования определены оптические свойства желтка на длине волны 1064 нм до и после термической 
обработки (показатель преломления желтка измерялся при помощи рефрактометра, его значение 
равно 1,41) (таб. 1). 

При фиксированных расстояниях от входов сфер до поверхности образца (6 мм) были изме-
рены зависимости интенсивности излучения, рассеянного образцом вперёд и назад, от времени воз-
действия мощного лазерного излучения. При помощи математической модели, используя получен-
ные данные, построены кинетики коэффициентов рассеяния и поглощения яичного желтка (рис. 
1(б)). Значение анизотропии рассеяния принималось равным 0,9. При длительном воздействии ла-
зерного излучения на образец наблюдается увеличение коэффициентов рассеяния и поглощения. 

Полученные результаты будут использованы в дальнейших исследованиях для физического 
и математического моделирования процессов, происходящих при воздействии лазерного излучения 
на яичный желток. Использованный в работе метод определения кинетики оптических свойств об-
разцов может быть применён для исследования других биологических тканей. 

 
Рис. 1. (а) Блок-схема экспериментальной установки для определения оптических свойств образ-
цов; (б) Кинетика коэффициентов рассеяния и поглощения яичного желтка в условиях лазерного 

разогрева 
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 До термического воздей-
ствия 

После термического воздей-
ствия 

Коэффициент рассеяния μs, м-1 4600 8470 

Коэффициент поглощения μa,  
м-1 200 340 

Анизотропия рассеяния g 0,89 0,91 

Таб. 1. Оптические свойства яичного желтка до и после термического воздействия  
при температуре 24℃ 

Литература 
1. John W. Pickering. Optical property changes as a result of protein denature in albumen and yolk // J. Photochem. 

Photobiol. B: Biol. 1992. V. 16. P. 101-111. 
2. Zhang M. Optical properties of blueberry flesh and skin and Monte Carlo multi-layered simulation of light inter-

action with fruit tissues // Postharvest Biology and Technology. 2019. P. 14.  
3. Jacques S. L. Monte Carlo Modeling of Light Transport in Tissue (Steady State and Time of Flight) // in Optical-

Thermal Response of Laser-Irradiated Tissue, A. J. Welch and M. J. C. van Gemert, Eds. Dordrecht, Springer. 
2011. P. 109–144. 

4. N V Kovalenko [et al.] Optical properties of biological tissues evaluation with a hybrid goniometer and integrating-
sphere technique and Monte Carlo mathematical modelling // J. Phys.: Conf. Ser. 2019. 1391 012025. 

5. Prahl S. A. The Adding-Doubling Method // Optical-Thermal Response of Laser Irradiated Tissue / Ed. by A. J. 
Welch, M. J. C. van Gemert. Plenum Press. 1995. P. 101–129. 

УДК 535.016 
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Методы исследования свойств биологических тканей с помощью оптического излучения по-
лучают все большее распространение в медицине [1] и в других областях, связанных с биологиче-
скими объектами. Изучение рассеянного излучения позволяет определить физическое состояние 
тканей. Описанный подход, в частности, применяется в методе оптической биопсии для обнаруже-
ния онкологии [1]. Оптическое излучение, диффузно отраженное от поверхности ткани, так же яв-
ляется источником информации о состоянии организма. Оно позволяет делать выводы о строении 
поверхности эпителия. На основе исследования диффузного отражения излучения могут быть сде-
ланы выводы о возможных патологиях, например, в работе [2] продемонстрировано, что строение 
здоровых и поврежденных эпителиальных тканей существенно отличаются, следовательно, будут 
различны и отражательные свойства таких тканей. Одни из традиционных методов регистрации 
рассеянного излучения основаны на использовании кварцевых световодов. Чаще всего применяется 
несколько волокон для доставки и регистрации излучения, что требует высокой степени согласо-
ванности взаимного расположения световодов. Также существуют способы измерений, в которых 
излучение вводится в ткань и регистрируется с помощью одного волокна, однако такие методы не 
позволяют разделить рассеянное и отраженное от поверхности ткани излучение. 

В данной работе представлен новый метод неинвазивного исследования оптических свойств 
биологических тканей, в котором применяется одно волокно и позволяющий провести разделение 
отраженного и рассеянного излучения. На рис.1а представлена блок-схема экспериментальной уста-
новки. Перпендикулярно исследуемой поверхности образца устанавливался одномодовый кварце-
вый световод (с диаметром сердцевины 6 мкм и оболочки 125 мкм). С помощью микрометрического 
винта задавалось расстояние между торцом световода и поверхностью образца. Образец облучался 
одномодовым модулированным по интенсивности лазерным излучением с длиной волны 980 нм и 
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мощностью 100 мВт. Излучение после взаимодействия с образцом попадало в оболочку световода 
и высвечивалось на фотоприемник, сигнал с которого регистрировался синхронным детектором. 
Для отделения вклада рассеянного и диффузно отраженного излучения проводилось два измерения, 
в одном из которых пространство между торцом световода и поверхностью ткани составлял воздух, 
а в другом заполнялось буферной жидкостью с показателем преломления как у исследуемой ткани. 
Это позволяло нивелировать вклад отражения в регистрируемое излучение. На рис.1б представлены 
измеренные отношения мощности, попавшей в оболочку волокна, к мощности излучения, падаю-
щего на образец, в зависимости от расстояния между образцом и торцом волокна. Данные представ-
лены для эпидермы плода банана с буферной жидкостью и без. Из графика на рис.1б видно, что в 
отсутствие буферной жидкости мощность отраженного излучения, достигающей торца световода 
больше, чем рассеянного. 

Для изучения диффузного отражения необходима информация о пространственном строе-
нии поверхностей биологических тканей. При этом нахождение профилей и рельефов поверхностей 
является трудоемким и долгим процессом, который подразумевает использование дорогостоящего 
лабораторного оборудования. По этой причине становится актуальной задача построения модели, с 
помощью которой возможно было бы сгенерировать поверхность идентичную реальной. Пара-
метры данной модели будут являться характеристиками рельефа данной поверхности. Для описания 
профиля поверхностей биологических тканей с учетом клеточного строения в данной работе пред-
лагается использовать реализацию процесса «фрактального Броуновского движения» (ФБД), опи-
санного в [3] и характеризующегося параметром масштаба σ и индексом Херста Н. 

C помощью оптического микроскопа и цифровой камеры, с пространственным разрешением 
1 мкм, были проведены измерения профиля поверхности кожуры банана и рассчитаны параметры 
модели σ и Н, которые составили σ = 0,1 и H = 0,804 ± 0,002 соответственно. При подстановке в 
модель этих значений был сгенерирован случайный профиль поверхности. Профили, полученные 
экспериментально и на основе модели представлены на рис. 2. 

В работе показано, что, при облучении ткани оптическим излучением, в распространяюще-
еся в обратном направлении излучение вклад вносит как диффузное отражение, так и рассеяние в 
объеме. Отражение и рассеяние связаны с разными физическими и физиологическими параметрами 
исследуемых тканей и могут свидетельствовать о разных заболеваниях по отдельности. Таким об-
разом при исследовании биологической тканей методами лазерной диагностики необходимо разде-
ление описанных составляющих. Так же в работе было предложено использовать реализацию про-
цесса ФБД для описания профиля поверхности биологических тканей. Такое описание может быть 
использовано в качестве количественной характеристики поверхностей тканей и их состояний.  

Рис.1. а) блок-схема экспериментальной установки; б) зависимости доли мощности, попадающей в 
оболочку волокна к мощности падающей на образец от расстояния между образцом и торцом во-

локна для эпидермы плода банана с буферной жидкостью и без 
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Рис.2. а) Профиль поверхности кожуры банана полученный экспериментально; б) случайный про-
филь поверхности, построенный на основе ФБД с H=0.803 и σ=0.1. 
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Прямая генерация лазерного излучения в активных средах возможна в сравнительно узких 
спектральных диапазонах. Для получения лазерного излучения на новых длинах волн активно ис-
пользуется нелинейно-оптическое (н-о) преобразование. С ростом мощности источников лазерного 
излучения возрастают требования к оптическому качеству н-о кристаллов, которое характеризуется 
коэффициентами оптического поглощения и рассеяния. Данная работа посвящена исследованию 
зависимости коэффициента рассеяния кристаллов трибората лития LiB3O5 (LBO) от интенсивности 
лазерного излучения на длине волны 1070 нм в диапазоне интенсивностей 3 МВт/см2 до 60 МВт/см2. 

Кристаллы LBO широко применяются для н-о преобразования частоты мощного лазерного 
излучения благодаря низкому коэффициенту поглощения, высокой лучевой прочности и широкому 
диапазону прозрачности [1]. В настоящее время в кристаллах LBO получены 700 Вт и 160 Вт мощ-
ности лазерного излучения на длинах волн второй (532 нм) и третьей гармоник (355 нм) от излуче-
ния иттербиевого волоконного лазера (1064 нм) [2] с эффективностями 70% и 30% соответственно. 

Ранее был предложен метод измерения коэффициентов оптического рассеяния н-о кристал-
лов [3] при помощи пьезоэлектрической резонансной спектроскопии, основанной на концепции эк-
вивалентной температуры [4]. В данной работе [3] первом этапе измерялся коэффициент оптиче-
ского поглощения исследуемого образца. Затем на его боковые грани наносилось поглощающее по-
крытие и проводилось измерение оптических потерь, обусловленных коэффициентами оптического 
поглощения и рассеяния. Коэффициент рассеяния определялся по разнице величин оптических по-
терь и поглощения. 

В данной работе представлен усовершенствованный метод измерения коэффициентов опти-
ческого рассеяния методом пьезоэлектрической резонансной спектроскопии. Все н-о кристаллы яв-
ляются пьезоэлектриками, т.к. принадлежат к кристаллографическим группам с отсутствием центра 
инверсии. При совпадении частоты внешнего электрического радиочастотного (РЧ) поля с частотой 
одной из собственных акустических мод исследуемого образца, в спектре отклика может наблю-
даться пьезоэлектрический резонанс. При однородном разогреве резонансная частота n-ой моды 
Rfn(T) в первом приближении линейно зависит от температуры образца: 
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, где  – пьезорезонансный термический коэффициент. 
Измеряя величину сдвига резонансной частоты  при разогреве образца лазерным излучением, 

можно определить изменение его эквивалентной температуры :  [4]. 
Упрощённая блок-схема экспериментальной установки представлена на рисунке 1(а). Ис-

следуемый кристалл LBO (3,3×3,0×20,0 мм3) помещался в конденсатор, обкладками которого явля-
лись тонкие медные пластины, расположенные горизонтально, что существенно снижало их разо-
грев за счет поглощения рассеянного излучения. В конденсаторе между кристаллом LBO и обклад-
ками на расстоянии 1 мм помещались от исследуемого кристалла были размещены кристаллические 
терморезонаторы из ниобата лития размерами 0,5×2,0×16,0 мм3 (см. рис. 1 (а)). Один терморезона-
тор был прозрачным, поверхность другого терморезонатора была почернена (голубой и чёрный пря-
моугольники рядом с основным кристаллом). Система из конденсатора и кристаллов была поме-
щена в термостат. Электрическая часть установки состоит из последовательно соединенных кон-
денсатора и нагрузочного сопротивления, на которые подается переменное напряжение от РЧ гене-
ратора. Для каждого значения частоты электрического поля синхронным детектором измеряется 
амплитуда UR и фаза φ напряжения на нагрузочном сопротивлении R. Иттербиевый волоконный 
лазер служил источником непрерывного неполяризованного лазерного излучения с длиной волны 
1070 нм, которое фокусировалось в центр кристалла LBO, диаметр перетяжки составлял 35 мкм. 
Мощность излучения изменялась в диапазоне от 15 Вт до 300 Вт, что соответствует максимальной 
интенсивности в перетяжке – от 3 МВт/см2 до 60 МВт/см2.  

При воздействии лазерного излучения на кристалл LBO почерненный терморезонатор разо-
гревался за счет поглощения рассеянного излучения и теплообмена с окружающим воздухом, про-
зрачный – только за счет теплообмена. Уравнение теплового баланса для почерненного терморезо-
натора в предположении, что попавшее на него за время Δt рассеянное излучение мощностью Pscat 
полностью поглощается, имеет вид: mcΔθeq = PscatΔt + Q, где m – масса терморезонатора, c – его теп-
лоемкость, Q – количество тепла, полученное терморезонатором в результате теплообмена, которое 
можно определить по величине разогрева прозрачного терморезонатора. Тогда, на основе измере-
ния кинетик разогрева почерненного (black) и прозрачного (clear) терморезонаторов по сдвигу ча-
стот их пьезоэлектрических резонансов, можно вычислить мощность рассеянного излучения Pscat, 
распространяющуюся в соответствующем телесном угле:

. По результатам определения рассеянной мощности 
был рассчитан коэффициент рассеяния кристалла LBO в предположении, что рассеяние изотропно. 

Зависимость коэффициента оптического рассеяния μscat в диапазоне интенсивностей от 
3 МВт/см2 до 60 МВт/см2 лазерного излучения на длине волны 1070 нм представлена на рисунке 
1(б). В указанном диапазоне интенсивностей величина коэффициента рассеяния возрастает от 
1,5∙10–3 см–1 до 5∙10–3 см–1. Возможным объяснением полученной зависимости коэффициента опти-
ческого рассеяния от интенсивности лазерного излучения могут служить флуктуации температуры 
из-за разогрева лазерным излучением. Флуктуации температуры приводят к локальному неоднород-
ному изменению показателя преломления, что может оказывать влияние на рассеяние. Кроме этого, 
с ростом температуры может усиливаться влияние ионной проводимости, характерной для иссле-
дуемого кристалла LBO, на его оптические свойства. 

 
Рис.12. Упрощённая блок-схема экспериментальной установки (а). Зависимость коэффициента оп-

тического рассеяния LBO от интенсивности лазерного излучения с длиной волны 1070 нм (б). 
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Генерация лазерного излучения невозможна без выделения тепла, так как существует раз-
ница энергий между квантами излучения накачки и квантами генерации. Следовательно, возникает 
разогрев активной среды, который может приводить к различным эффектам, негативно влияющим 
на процесс лазерной генерации, например, к изменению сечений поглощения и излучения активной 
среды, ухудшению эффективности преобразования излучения и термической деградации волокна. 
Для волоконных лазеров одним из основных параметров, ограничивающих максимальную выход-
ную мощность, является температура деградации полимерного покрытия. В работе [1] было проде-
монстрировано, что при температурах от 120 °С до 170 °С может произойти термическое разруше-
ние защитного полимера. Поэтому для борьбы с разогревом активного волокна разрабатываются 
различные системы отвода тепла. Одной из наиболее эффективных теплоотводящих систем, пред-
ложенных в мировой литературе, является медная пластина с прорезными канавками для активного 
волокна, которые заполняются различными теплоотводящими материалами (термопаста, термоклей 
и другие thermal interface material). В работе [2] в качестве теплоотводящих материалов использова-
лись вода (теплоемкость 4200 Дж/(кг К), теплопроводность 0,6 Вт/(м · К)) и сплав Розе (теплоем-
кость 167 Дж/(кг К), теплопроводность 16 Вт/(м К)). В работе [2] указано, что при работе со сплавом 
Розе основную сложность составляет заполнение канавок без образования воздушных пузырей, 
ухудшающих теплопроводность всей системы в целом. 

В данной работе в качестве системы теплоотвода исследуется стандартный алюминиевый 
коммерческий волоконный лазерный блок, заполненный различными теплоотводящими материа-
лами. Обычно такие блоки заливаются силиконовыми полимерами для механической стабильности 
и улучшения теплоотвода, однако теплопроводность полимера очень низкая (0,15–0,25 Вт/(м · К)). 
Поэтому для улучшения теплового контакта волокна с корпусом пластины были исследованы аль-
тернативные теплопроводящие заполнители. В частности, продемонстрировано применение воды и 
жидкометаллического эвтектического сплава (галинстана) на основе галлия, индия и олова (тепло-
проводность 16,5 Вт/(м · К), теплоемкость 298 Дж/(кг · К), температура плавления 15 °С) и прове-
дено сравнение со стандартным волоконным блоком, заполненным полимером.  

Основным показателем сравнения эффективности системы охлаждения является темпера-
тура разогрева поверхности волокна. Для измерения температуры использовался метод, предложен-
ный в работе [3], основанный на зависимости сопротивления медной проволоки, намотанной на во-
локно, от температуры.  

Схема экспериментальной установки приведена на Рис. 5.В работе был исследован Yb-Er 
волоконный лазер. Этот лазер был выбран, так как квантовый дефект при длинах волн накачки и 
генерации 960 нм и 1550 нм, составляет 40%, что вызывает сильный разогрев активного волокна. 
Максимальная выходная мощность составила 35 Вт при мощности накачки 120 Вт. В работе изме-
рялись зависимости изменения температуры поверхности волокна относительно комнатной (ΔT, K) 
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от мощности накачки на расстоянии 20 см от места ввода накачки в различных условиях теплоот-
вода. Данные приведены на Рис. 6 и в Зависимость разогрева поверхности волокна от мощности 
накачки волоконного лазера (Рнак). 

. 
В результате проведено сравнение эффективности отвода тепла от активной части волокон-

ного лазера, уложенной в стандартный волоконный блок. В итоге получено, что заливка волокон-
ного блока полимером в 3.3 раза эффективнее, чем конвективное охлаждение на воздухе. Заполне-
ние блока водой уменьшает разогрев в 7 раз по сравнению с воздушным охлаждением, а использо-
вание жидкого металла в качестве заполнителя уменьшило разогрев в 23 раза. Оказалось, что ис-
пользование галинстана настолько эффективно отводит тепло от поверхности волокна, что задача 
охлаждения активной среды волоконного лазера переходит к задаче по отводу тепла от волоконного 
блока в целом. Так же получено, что при температуре поверхности волокна около 180 °С произошло 
возгорание полимера, что совпадает с результатами работы [1]. Полученные результаты позволяют 
в несколько раз улучшить эффективность теплоотвода от мощных волоконных лазеров и, соответ-
ственно, повысить их выходную мощность. 

 
Рис. 5. Схема экспериментальной установки 

 

 
Рис. 6. Зависимость разогрева поверхности волокна от мощности накачки волоконного лазера 

(Рнак). 
 

Условие охлаждения Тепловое сопротивление контакта волокно - 
охлаждающая система, 105 (м2 · К)/Вт. 

Воздушное конвективное охлаждение 1740 
Волоконный блок, заполненный полимером 527 
Волоконный блок, заполненный водой 270 
Волоконный блок, заполненный галинстаном 77 
Таб.3. Отношение величины разогрева активного волокна к тепловой мощности, выделяемой в во-

локне при различных условиях охлаждения 
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Исследование формы линии пьезоэлектрического резонанса в кристаллах трибората 
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Е. В. Когут1, А. В. Коняшкин1,2, О. А. Рябушкин1,2, К. В. Зотов1 
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2 Институт радиотехники и электроники им. В. А. Котельникова РАН 

Данная работа предлагает новый метод идентификации собственных мод акустических ко-
лебаний пьезоэлектрических кристаллов, обладающих ярко выраженной комплексной частью ди-
электрической проницаемости, в том числе и кристаллов с ионной проводимостью. Для исследова-
ния был выбран кристалл трибората лития (LiB3O5, LBO). Как известно, кристаллы LBO широко 
применяются в задачах преобразования излучения, так как обладают большими нелинейно-оптиче-
скими коэффициентами. Также, отличительным свойством LBO является наличие ионной проводи-
мости вдоль кристаллической оси c. Кристалл исследовался с помощью метода радиочастотной им-
педансной спектроскопии [1]: измерялась зависимость импеданса кристалла LBO в конденсаторе от 
частоты поля. При приближении частоты зондирующего электрического поля к одной из собствен-
ных частот кристалла амплитуда и фаза регистрируемого сигнала претерпевают существенные не-
монотонные изменения, то есть наблюдается резонанс [2], форма линии которого и исследовалась 
в данной работе. Главным нововведением данной работы является исследование зависимости 
формы линии резонанса от ориентации внешнего электрического поля относительно кристалличе-
ских осей a и b, для изменения ориентации кристалл вращался вокруг оси c. Для описания эффекта 
изменения формы линии была разработана математическая модель, основанная на решении си-
стемы уравнений Максвелла наряду с уравнениями пьезоэлектрического эффекта, с использова-
нием комплексных тензоров свойств материала. На данном этапе совпадение экспериментальных 
результатов и результатов моделирования лишь качественное, для количественного соответствия 
необходимо включить в модель влияние ионной проводимости, а также индивидуальное уточнение 
значений материальных констант для каждого измеряемого кристалла. Учет всех эффектов, влияю-
щих на форму линии радиочастотного резонанса, может дать модельный результат, хорошо описы-
вающий поведение формы линии резонанса при изменении ориентации возбуждающего электриче-
ского поля, на чем и основывается новый способ идентификации мод акустических колебаний кри-
сталла.  

На рис. 1(а) представлены графики фазы пьезоэлектрического резонанса для разных углов 
поворота кристалла φ относительно внешнего электрического поля. На рис. 1(б) показаны зависи-
мости ширин резонансных кривых от угла поворота кристалла φ относительно внешнего электри-
ческого поля для четырех пьезорезонансов, измеренные на половине высоты при их аппроксимации 
функцией Лоренца.  
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Рис. 1. Изменение ширины графика фазы пьезорезонанса на полувысоте при повороте поля на 
угол φ (а) (модель), изменение ширины графика фазы пьезорезонанса на полувысоте при повороте 

поля на угол φ (б) (эксперимент). 
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Линейная частотная модуляция излучения лазерного диода в режиме затягивания 
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Явление затягивания много лет используется в радиофизике и микроволновой электронике. 
В течение последних десятилетий затягивание также активно изучалось и применялось в оптике и 
лазерной физике. Наиболее интересные результаты были продемонстрированы с микрорезонато-
рами с модами шепчущей галереи (МШГ), сочетающие в себе высокий уровень добротности в ши-
роком спектральном диапазоне, компактные размеры, и низкую чувствительностью к флуктуациям 
окружающей среды. В настоящее время эффект затягивания лазерных диодов на микрорезонаторы 
с МШГ является ключевым компонентом различных современных фотонных приложений. Обрат-
ное рассеяние Рэлея в оптических микрорезонаторах обеспечивает пассивную частотно-селектив-
ную оптическую обратную связь с лазерным диодом, что приводит к значительному подавлению 
фазового шума лазерного излучения и уменьшению ширины линии [1,2]. Недавние исследования 
продемонстрировали пассивную стабилизацию одночастотного или даже многочастотного полу-
проводникового лазера до субкилогерцового уровня ширины линии в режиме затягивания на высо-
кодобротный МШГ резонатор в различных спектральных диапазонах [3].  

Как известно, одночастотные лазерные диоды (DFB, DBR, ECDL) могут линейно перестра-
иваться по частоте при модуляции тока накачки. Однако, линейная частотная перестройка по току 
затянутого лазерного диода к настоящему времени не была исследована. 

Мы продемонстрировали линейную перестройку частоты лазерного источника в режиме за-
тягивания на резонатор с модами шепчущей галереи с помощью модуляции управляющего тока. 
Данный режим работы расширяет возможности применения затянутых лазерных диодов в задачах 
лазерной локации, сенсинга, телекоммуникаций. Для возбуждения мод шепчущей галереи (МШГ) 
использовался термостабилизированный лазер с распределенной обратной связью. МШГ возбужда-
лись с помощью призменного элемента связи. Расстояние между резонатором и элементом связи 
контролировалось с помощью пьезоэлемента с точностью 27 нм. После элемента связи излучение 
коллимируется и выводится на светоделительный куб 50:50. Пространственный детектор с полосой 
400 кГц используется для контроля уровня связи и фазы затягивания, в него заводится вся часть 
пучка, отведенная на светоделителе. Вторая часть пучка заводится в одномодовое оптическое во-
локно. Часть сигнала с помощью волоконного разветвителя отводилась в реперный канал, для кон-
троля ширины линии лазера в режиме затягивания. Контроль ширины линии измерялась путем ге-
теродинного смешения сигнала затянутого лазера с излучением перестраиваемого референсного ла-
зера Koheras ADJUSTIK, мгновенная ширина линии которого менее 100 Гц. Основная часть сигнала 
повторно делилась на два канала: первый шел по оптическому пути около 1 м, а второй через ка-
тушку волокна длиной 10 км. На выходе излучение смешивалось в равных пропорциях и подавалось 
на высокочастотный детектор.  

На рисунке 1А изображен сигнал с фотодетектора на выходе из системы лазер – микрорезо-
натор. При сканировании тока лазерного диода изменяется частота генерации. При совпадении ча-
стоты излучения и с одной из собственных частот микрорезонатора возбуждается МШГ. Рассеяние 
Рэлея формирует обратную волну, которая обеспечивает связь лазера с резонатором, и приводит к 
значительному сужению линии генерации.  
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На рисунке 1Б изображена спектрограмма для фазы обратной волны около 0. На спектро-
грамме видно V-образное изменение частоты незатянутого лазера с горизонтальными участками 
затягивания при изменении тока. В рамках затягивания частота лазерного излучения меняется су-
щественно меньше, чем менялась бы при том же изменении тока без затягивания. Величина изме-
нения определяется коэффициентом стабилизации, зависящим в первую очередь от добротности 
МШГ. Согласно линейной теории затягивания существует диапазон токов, где частота меняется ли-
нейно с линейным изменением тока питания [1]. На рисунке 1В изображена спектрограмма лазер-
ного излучения в режиме затягивания при модуляции тока в рамках линейного участка. Период мод 
уляции составляет 2 мс, а частотный размах 5 МГц. На рисунке 1Г изображен спектр смешенияь-
сигнала частотно модулированного затянутого лазера самим с собой при использовании линии за-
держки 

Рис. 1. А. – Сигнал на выходе из системы лазер-микрорезонатор. Прямоугольные участки соответ-
ствуют возбуждению МШГ. Б. – Спектрограмма сигнала пропускания системы лазер-микрорезо-
натор. Спектрограмма получена с помощью оконного преобразования фурье сигнала биений про-
шедшего излучения и узкого референсного лазерного источника в качестве гетеродина. Плоские 

участки соответствуют режиму затягивания лазерного диода на МШГ микрорезонатор. В. – Спек-
трограмма ЛЧМ лазерного излучения в режиме затягивания с помощью тока питания. Спектро-

грамма также получена гетеродинированием с узким лазером. Г. – Спектр прошедшего лазерного 
излучения при самогетерединировании через линию задержки 10 км. 

 
Работа выполнена при поддержке Российского Фонда Фундаментальных Исследований 

(проект № 19-29-06104). 
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Локализация ударного воздействия методом обращения времени с применением 
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В настоящее время наблюдается активное развитие волоконно-оптических систем монито-
ринга поскольку они обладают высокой чувствительностью, малым весом, высокой защищенно-
стью датчиков и передающего тракта к электромагнитным помехам, а также возможностью удален-
ных измерений. Одной из областей применения волоконно-оптических систем является мониторинг 
состояния конструкций, изготовленных из композитных материалов. Широкое распространение 
композитные материалы получили благодаря отличным прочностным характеристикам и малому 
весу. Они применяются во многих отраслях, таких как авиастроение, кораблестроение и других. 
Задача мониторинга композитных материалов в ответственных узлах является актуальной, по-
скольку ввиду их низкой пластичности ударные воздействия могут приводить к расслоениям и по-
вреждениям, почти невидимым снаружи, но существенно снижающим прочностные характери-
стики материала. Детектирование удара и определение места удара позволяет принять своевремен-
ные меры по устранению повреждений. 

В данной работе для определения координат ударного воздействия использовался метод об-
ращения времени [1, 2], который основан на пространственной взаимности и инвариантности отно-
сительно времени распространяющихся волн. Обращение распространяющихся волн создает мак-
симальную амплитуду колебаний в точке удара. Данная процедура осуществляется в вириальном 
эксперименте, с использованием предварительно полученных функций Грина.  

Обычно метод обращения времени разделяют на два этапа: прямой и обратный. На первом 
этапе выбирается точек на поверхности образца, называемых калибровочными точками, по ко-
торым совершаются ударные воздействия. В данной работе калибровочные точки были выбраны по 
квадратной сетке с шагом 2 см. Регистрируемый датчиком сигнал равен 

  (6) 

где  – функция Грина m-ной калибровочной точки, – ударное воздействие в ка-
либровочной точке с индексом ,  – операция свертки по времени. Если длительность удара 
мала по сравнению с характерными временами системы регистрации и периодами возбуждаемых 
колебательных мод, то его можно аппроксимировать дельта-функцией Дирака. В этом случае реги-
стрируемых сигнал равен функции Грина и является импульсной характеристикой тракта «точка 
удара» - «приемник». Таким образом, произведя измерения удара в каждой калибровочной точки, 
можно получить набор импульсных характеристик.  

Второй этап обратного распространения заключается в соотнесении сигнала регистрируе-

мой датчиком волны от точки  (положение которой необходимо определить) c импульсными 

характеристиками, полученными на первом этапе. Поскольку удар был совершен в точке , тогда

регистрируемый сигнал является функцией Грина калибровочной 
точки 𝑚1: 

  (7) 
Функции Грина волн, распространяющийся от источника к датчику и от датчика к источ-

нику, в силу пространственной взаимности равны . Таким образом волна, обращен-
ная во времени и распространяющаяся от датчика к калибровочной точке 	𝑚	равна  

  (8) 
Если подставим выражение (2) в (3), то получим 

  (9) 

M

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ,
M

m m m m
i

u t G t f t G t f t dt t
+¥

-¥

= Ä = Ä -å ò
( )mG t ( )mf t

m Ä

0m

0m

01 0, ... , ( ), ... , 0,m Mf f t fd= = =

0 0
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )

M

m m m m
i

u t G t f t G t t G td= Ä = Ä =å

( ) ( )m mG t G t=

( ) ( ).m mf G t u t= Ä -

0
( ) ( ) ( )TR

m m mf t G t G t= Ä -



 
279 

Оператор  называют оператором обращения времени. Он имеет наибольший максимум 
когда 𝑚 совпадает с 𝑚1, то есть тогда, когда производится свертка во времени исследуемого сигнала 
с импульсной характеристикой, полученной для той же точки на первом этапе. 

Данный алгоритм локализации ударного воздействия был опробован с волоконно-оптиче-
скими датчиками на базе резонатора Фабри-Перо. Использовалась оригинальная низкогерентная 
схема регистрации с подстройкой рабочей точки для регистрации высокочастотных сигналов.  

В данной работе использовалась две плиты: композитная (43,5 см х 32 см х 5 мм) и алюми-
ниевая (48,5 см х 26,5 см х 2,8 мм), на которые были приклеены волоконно-оптические датчики. 
Волоконно-оптическая система и метод обращения времени показал работоспособность определе-
ния места удара на плитах с одним датчиком и несколькими датчиками. На рис. 1 представлено 

распределение максимума оператора по калибровочным точкам при регистрации удара одним 
датчиком. Было исследовано влияние длины сигнала, используемого в вычислениях, на параметр 
сигнал/шум, поскольку для онлайн мониторинга важно уменьшить вычислительные операции. 
Также было исследовано пространственное разрешение метода на данных плитах.  

Работа проведена в рамках выполнения государственного задания ИФМ РАН (тема № 0035-
2014-0205) с использованием оборудования ЦКП ИФМ РАН. 

 
Рис.1. Локализация удара методом обращения времени с использованием одного датчика.  
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Математическое моделирование электрической проводимости биологических тканей 
на основе уравнений электродиффузии ионов 

Н.В. Коваленко1,2, К.В. Совин1, О.А. Рябушкин2 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
2Фрязинский филиал Института радиотехники и электроники им. В.А. Котельникова РАН 

Процессы жизнедеятельности биологических тканей тесно связаны с их электрическими 
свойствами. Измерения электропроводности применяются в исследованиях животных и раститель-
ных тканей [1]. Особого внимания заслуживают процессы, происходящие в организмах растений и 
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животных под действием оптического излучения. Свет является основой фотосинтеза и фоторегу-
ляции, лазерное излучение нашло широкое применение в медицине [2].  

Поглощение света биологическими тканями может приводить к различным фотохимиче-
ским реакциям с образованием ионов, а также к выделению энергии излучения в виде тепла, что 
существенно влияет на электрические свойства тканей. 

В данной работе предлагается модель электрических свойств биологических тканей на ос-
нове уравнений электродиффузии ионов Нернста-Планка (1) и Лапласа (2), которая может быть ис-
пользована для описания процессов, происходящих в тканях под действием оптического излучения. 

  (1) 

  (2) 
где  – концентрация, поток, заряд и подвижность носителя заряда k-го типа;  

– электрический потенциал,  – действительная часть диэлектрической проницаемости среды, 

 – число Фарадея, электрическая и газовая постоянные.  
В работе рассматривалась одномерная модель, с неоднородным распределением потенциала 

и концентрации ионов только вдоль одной оси. В основе подхода лежит разбиение биологической 
ткани на слои, соответствующие живым клеткам, разделенным мембранами. Каждая «клетка» в ка-
честве переменных величин содержит концентрации ионов различных типов , электрический по-
тенциал  и его первую , и вторую  пространственные производные в центре ячейки, а также 

концентрации ионов на границах ячейки . В модели рассчитываются кинетики описанных пе-
ременных.  

Алгоритм моделирования шага по времени может быть представлен в виде двух этапов. На 
первом этапе (Рис.1а) рассчитываются значения электрических потенциалов и их пространственных 
производных на основе уравнения Лапласа (2) внутри клеток и условий непрерывности потенциала 
и граничных условий Максвелла на границах клетка-мембрана и мембрана-мембрана. На втором 
шаге (Рис.1б) на основе уравнений электродиффузии (1) рассчитываются потоки ионов между каж-
дой парой взаимодействующих клеток , а также между границами и центром клетки . С 
помощью рассчитанных потоков вычисляются концентрации ионов в центрах  и на границах  
ячеек на новом временном шаге.  

Представленная модель позволяет описывать кинетику электрического отклика биологиче-
ских тканей в процессах разогрева, изменения геометрии клеток, реакций с образованиями ионов 
внутри ткани и пр. 

Разогрев биологической ткани лазерным излучением может приводить к частичному разру-
шению клеточной мембраны. Такой процесс может быть смоделирован как изменение проницаемо-
сти мембраны. Было произведено моделирование ткани, состоящей из 20 клеток, при приложении 
постоянной разности потенциалов между граничными клетками. Параметры модельных клеток со-
ответствовали усредненным животным клеткам (Таб. 1).  

На рис. 1в представлены кинетики плотности тока, проходящей через ткань, в случаях не 
поврежденной ткани и «повреждения» 6 центральных клеток. Видно, что электрические свойства 
значительно изменились. 

Таким образом на основе представленной модели изменения в экспериментально измерен-
ных электрических свойствах биологических тканей может быть интерпретировано в терминах про-
цессов, проходящих на клеточном уровне. 

k
k

k k k k k k

c j
t

j u RT c u Fc Z j

¶
= -Ñ

¶
= - Ñ - Ñ

0
k k

k

F Z cj
ee

D = - å
, , ,k k k kc j Z u j

e

0, ,F Re

0kc

0j 0j¢ 0j¢¢

kcG

memj cellj

0kc kcG

Параметр  Значение 
Концентрация ионов [3] 150 ммоль/л 
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10-6 см/с 
10-3 см/с 
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Таб. 1. Параметры моделирования. 

 
Рис. 1. а) Характерное распределение потенциала и электрической индукции на границе «клеток» 

б) Иллюстрация потоков ионов в) Кинетики плотности тока, полученные в результате моделирова-
ния  
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Модель спектральной зависимости изменений состояния поляризации лазерного  
излучения в магнитооптическом кристалле с учетом переотражения излучения  

от граней кристалла 
А.В. Селезнев1, Р.И. Шайдуллин2, О.А. Рябушкин2 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
2Фрязинский филиал ИРЭ им. В.А. Котельникова РАН 

Ротаторы Фарадея широко используются для подавления обратного отражения лазерного 
излучения, что необходимо в некоторых применениях. Принцип действия ротатора Фарадея осно-
ван на вращении плоскости поляризации оптического излучения, проходящего через магнитоопти-
ческий материал, помещенный в магнитное поле. В данной работе рассматривается аналитическая 
модель влияния многократных переотражений от граней магнитооптического кристалла на поляри-
зационные характеристики лазерного излучения, проходящего через ротатор Фарадея. Этот эффект 
приводит к тому, что часть излучения может проходить по магнитооптическому элементу более 
одного раза. Таким образом, в силу невзаимности эффекта Фарадея, эллипс поляризации части из-
лучения, испытавшего k отражений от граней магнитооптического кристалла, будет повернут на 

угол , кратный углу поворота Фарадея за один проход . В силу изложенного, на выходе 
из магнитооптического элемента излучение будет состоять из множества пар ортогональных ком-
понент электрического поля, повернутых относительно друг друга на углы, кратные , а также 
ослабленные относительно друг друга в  раз (где – коэффициент отражения) с одинаковой раз-

( 1)k q+ q

2q
2r r

Размер клетки 10-5 м 
Толщина мембраны [4] 10-8 м 
Температура 
Количество «клеток» 
Временной шаг модели 

300 К 
20 

10-9 с 
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ницей фаз , где  – длина магнитооптического кристалла, – его показатель прелом-
ления. Этот эффект может привести к значительному ухудшению поляризационных характеристик 
излучения на выходе из ротатора Фарадея, особенно при больших значениях r. 

Каждую m-ую пару компонент  электрического поля можно представить (1)-(2) при по-
мощи математического аппарата векторов Джонса [1], как m-ый вектор Джонса, повернутый на угол 

, с фазовой задержкой   и ослабленный в  раз относительно исходного.  

                 (1) 

     (2) 
Где – отношение малой и большой полуосей эллипса (эллиптичность) поляризации 

излучения,  – азимут большой оси эллипса,  – амплитуда поля. Поскольку , то представ-
ляется возможным просуммировать все элементы как сумму бесконечно убывающей геометриче-

ской прогрессии. Таким образом, мы получаем выражение (3) для вектора Джонса  которое мо-
жет описывать итоговое состояние поляризации излучения на выходе из ротатора Фарадея в усло-
виях многократного отражения от граней при любых значениях , , . 

 (3) 
Как было показано нами в [2], поляризационные характеристики такого излучения могут 

иметь сильную зависимость от величины фазовой задержки, особенно при большом коэффициенте 
отражения, например, при отсутствии просветляющего покрытия. Это может приводить к тому, что 
для реальных фарадеевских элементов, имеющих размеры порядка сантиметров, отдельные спек-
тральные компоненты лазерного излучения на выходе могут иметь различное поляризационное со-
стояние. На рис.1 приводятся рассчитанные по формуле (3) зависимости поляризационной экстинк-
ции (Ext) и отклонения ( ) угла поворота эллипса поляризации от угла фарадеевского поворота за 
один проход  в кристалле TGG от длины волны, излучения, проходящего магнитооптический эле-

мент при фиксированных прочих параметрах ( , , , ). Для 
расчета использовалась спектральная зависимость показателя преломления TGG из [3]. 

Из этого следует, что даже для такой спектрально узкой линии при указанных параметрах 
системы, нельзя описывать ее итоговое поляризационное состояние с помощью одних только век-
торов Джонса. Для этого мы рассчитали параметры Стокса для системы с указанными выше харак-
теристиками. На основе выражений (4)-(5) была получена зависимость степени поляризации от , 
представленная на рис.2. Как можно видеть, для коэффициента отражения , степень поля-
ризации выходного излучения , что означает, что при измерении на экстинометре такого 
излучения, мы не сможем получить величину экстинкции выше 20 дБ. 
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Рис. 1. Спектральные зависимости поляризационной экстинкции (а) и отклонения угла поворота 

эллипса поляризации от  (б) 

 
Рис. 2. Зависимость степени поляризации от величины коэффициента отражения 
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Определение оптических свойств силоксановых полимеров по изменению числовой 
апертуры кварц-полимерного оптического волокна 

П.С. Черпак1, Г.Ю. Иванов1, И.А. Ларионов1, В.А. Тыртышный1 
1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский институт) 

Для защиты оптических волокон от химических и механических воздействий окружающей 
среды широко применяются полимерные покрытия различных составов. Подходящими для этого 
свойствами обладают полимеры на основе силоксанов. Изучение оптических свойств этих полиме-
ров представляет большой интерес при разработке лазерных систем на основе оптического волокна. 
Это вызвано тем, что силоксаны характеризуются существенным поглощением излучения в области 
длин волн накачки и генерации волоконных лазеров [1]. Тепловое воздействие мощного лазерного 
излучения на защитные полимеры может приводить к ухудшению их характеристик вплоть до пол-
ной термической деградации, что в некоторых случаях ограничивает максимальную выходную 
мощность волоконных лазеров. Чаще всего, деградация защитного полимера происходит в местах 
выхода рассеянной оптической мощности через боковую поверхность волокна. Обычно это наблю-
дается на сварных стыках разнородных волокон, в области высвечивания оболочечных мод и в ме-
стах терминации излучения. Кроме того, разогрев оказывает сильное влияние на одну из основных 
характеристик полимера – показатель преломления. Целью данной работы является оценка коэф-
фициентов поглощения и преломления силоксанового полимера на разных длинах волн оптиче-
ского излучения, а также определение температурной зависимости показателя преломления. 

Силоксановые полимеры, в зависимости от химического состава и примесей, после отвер-
ждения представляют собой упругий, прозрачный материал, характеризующийся сильным оптиче-
ским рассеянием. Одним из подходящих методов для измерения показателя преломления среды с 

q



 
284 

подобными характеристиками является оптическая волоконная рефрактометрия. Данный метод ос-
нован на определении числовой апертуры волновода, боковая поверхность которого находится в 
оптическом контакте с исследуемой средой. Схема экспериментальной установки, изображена на 
рис. 1(а). Волоконный источник суперконтинуума соединен с отрезком многомодового оптического 
волокна с кварцевой сердцевиной и полимерной оболочкой, показатель преломления которой зна-
чительно меньше, чем у плавленого кварца (далее волокно кварц-полимер). Выходной участок этого 
волокна длиной около 4 см зачищен от оболочки и помещен в кювету с исследуемым силоксановым 
полимером, расположенную в термостате. Показатель преломления исследуемого полимера близок 
к показанию преломления плавленого кварца. При разогреве полимера в термостате, на данном 
участке волокна существенно уменьшается числовая апертура волновода, что приводит к сокраще-
нию числа поддерживаемых мод и выходу излучения через боковую поверхность в объем полимера. 
С помощью оптического спектроанализатора определялись зависимость потерь сигнала в полимере 
от длины волны и температуры. Характерный вид полученных спектров приведен на рис. 1(б). 
Можно заметить, что при увеличении температуры полимера амплитуда сигнала сначала падает, а 
после достижении некоторой температуры начинает резко расти. Количественное значение показа-
теля преломления, а также его температурных и дисперсионных характеристик, может быть вычис-
лено на основании этих данных с помощью методов математического моделирования. 

Используя схожую оптическую схему и источники излучения гораздо большей мощности, 
можно определить величину оптического поглощения полимера. Предлагаемая схема эксперимен-
тальной установки приведена на рис. 2(а). В качестве источников излучения, вызывающих разогрев 
исследуемого полимера, используются волоконные лазеры с различными длинами волн: иттербие-
вый лазер (λcenter_Yb = 1062 нм, Pmax_Yb = 50 Вт), эрбиевый (λcenter_Er = 1550 нм, Pmax_Er = 20 Вт) и тулли-
евый (λcenter_Tm = 1940 нм, Pmax_Tm = 10 Вт); также применялись полупроводниковые лазерные диоды 
с длинами волн выходного излучения 800 нм и 962 нм с мощностями 20 Вт и 130 Вт соответственно. 
При высвечивании излучения из волокна в полимер происходит увеличение температуры полимера 
на величину порядка 100-200 оС из-за оптического поглощения. Для определения температурного 
распределения на поверхности полимера использовался тепловизор, а температура в объеме поли-
мера измерялась с помощью волоконной брэгговской решетки (ВБР), записанной в оптическом во-
локне. 

Принцип измерения температуры с помощью ВБР основан на явлении температурной зави-
симости показателя преломления. Согласно закону Брэгга-Вульфа, длина волны отражения ВБР 
прямо пропорциональна показателю преломления среды. Таким образом, изменение температуры 
решетки можно регистрировать по сдвигу длины волны отражения, падающего на нее излучения. 
Для использования ВБР в качестве датчика температуры, она должна быть предварительно отка-
либрована в условиях однородного разогрева. В экспериментах использовалась ВБР с центральной 
длиной волны около 1059,5 нм при 25 °C, записанная в сердцевине пассивного одномодового во-
локна. Данное одномодовое волокно было соединено с многомодовым кварц-полимерным волок-
ном с помощью сварки, при этом место соединения с решеткой располагалось непосредственно в 
области максимального разогрева (рис. 2а). 

Для измерения центральной длины волны отражения ВБР, свободный конец одномодового 
волокна с решеткой соединяется через волоконный ответвитель с суперлюминесцентным источни-
ком и оптическим спектроанализатором. Зондирующее суперлюминесцентное излучение отража-
ется от ВБР, проходит через ответвитель и подается на вход спектроанализатора. При нагреве ре-
шетки центральная длина волны отражения смещается, что регистрируется с помощью спектроана-
лизатора. 

Полученные экспериментальные данные о температурном градиенте на поверхности и в 
объеме полимера использовались для калибровки результатов численного моделирования. В ходе 
моделирования решалось уравнение теплопроводности методом конечных элементов в специаль-
ном программном пакете. Это позволило напрямую связать температуру разогрева полимера с ве-
личиной оптического поглощения в нем. Спектральная зависимость коэффициента оптического по-
глощения приведена на рис. 2(б). Заметим, что коэффициенты оптического поглощения на длинах 
волн 1940 нм и 800 нм отличаются больше чем в 10 раз. 
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Рис. 1. (а) Схема экспериментальной установки по определению показателя преломления поли-

мера. (б) Измеренные спектры суперконтинуума при прохождении через волокно, помещенное в 
исследуемый полимер при различных температурах 

 
Рис. 2. (а) Схема экспериментальной установки для определения коэффициента поглощения поли-
мера и схематичное изображение П-образного кварцевого профиля с волокном. (б) Спектральная 

зависимость коэффициента оптического поглощения в исследуемом полимере. 
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В настоящее время кварцевые волокна с металлическим покрытием широко используются в 
качестве специальных оптических волокон. На основе таких волокон разработан ряд датчиков, ис-
пользуемых для измерения мощности лазерного излучения [1] или для измерения профиля оптиче-
ской интенсивности [2]. Также был создан уникальный мощный волоконный лазер на основе свето-
водов с металлическим покрытием, что позволило получить почти 2 кВт выходной лазерной мощ-
ности без дополнительного внешнего охлаждения [3]. Несмотря на свои преимущества, металлизи-
рованные волокна имеют значительно более высокие оптические потери по сравнению с оптиче-
скими волокнами с полимерным покрытием. Во-первых, атомы меди, диффундировавшие в кварце-
вую оболочку в процессе производства металлизированного волокна, приводят к дополнительному 
рассеянию и поглощению излучения. Во-вторых, существенная разница механических постоянных 
меди и кварцевого стекла приводит к увеличению микроизгибных потерь по сравнению с волокнами 
с полимерным покрытием. Кроме того, оптические потери сильно зависят от длины волны излуче-
ния и геометрии волокна. Однако в литературе отсутствует информация о спектральных особенно-
стях оптических потерь в волокнах с металлическим покрытием с различной геометрией волновода. 
При этом точное определение оптических потерь на разных длинах волн необходимо для оптими-
зации различных устройств на основе металлизированных оптических волокон. 
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В данной работе определение коэффициентов оптических потерь металлизированных воло-
кон основано на температурной зависимости электрического сопротивления металлического по-
крытия [1]. При распространении лазерного излучения по сердцевине металлизированного оптиче-
ского волокна, некоторая его часть (прямо пропорциональная полной оптической мощности) рассе-
ивается и, в конце концов, поглощается в слоях углерода (промежуточный слой, улучшающий ад-
гезию меди к плавленому кварцу) или меди, приводя к нагреву волокна. Поглощение излучения в 
кварцевой сердцевине и оболочке волокна также приводит к его разогреву. Изменение сопротивле-
ния металлического покрытия измеряют с помощью высокоточного омметра.  

Экспериментальное измерение спектральной зависимости оптических потерь в волокнах с 
металлической оболочкой производилось с использованием нескольких источников излучения с 
различными длинами волн λ: тулиевый волоконный лазер (λ = 1910 нм, Pmax ≈ 40 Вт), эрбиевый во-
локонный лазер (λ = 1550 нм, Pmax ≈ 40 Вт), иттербиевый волоконный лазер (λ = 1070 нм, Pmax ≈ 70 
Вт), полупроводниковый лазерный диод накачки (λ = 962 нм, Pmax ≈ 30 Вт), генератор второй гармо-
ники рамановского волоконного лазера (λ = 589 нм, Pmax ≈ 10 Вт), полупроводниковый лазерный 
(λ = 442 нм, Pmax ≈ 2,5 Вт). Были исследованы следующие кварцевые волокна, покрытые медной 
оболочкой: толстое многомодовое волокно Тип-А (dcore = 600 мкм, dsilica = 660 мкм, dmetal = 780 мкм), 
тонкое многомодовое волокно Тип-Б (dcore = 113 мкм, dsilica = 125 мкм, dmetal = 160 мкм), одномодовое 
волокно Тип-В (dcore = 9 мкм, dsilica = 125 мкм, dmetal = 164 мкм), где dcore, dsilica и dmetal – диаметры серд-
цевины, кварцевой оболочки и металлической оболочки, соответственно. Излучение заводилось в 
волокно Тип-А, используя линзу, в то время как, более тонкие волокна Тип-Б и Тип-В были соеди-
нены с источником излучения с помощью сварочного соединения. Упрощенная схема эксперимен-
тальной установки представлена на рис. 1(а). 

На основе полученных экспериментальных данных о зависимости разогрева исследуемых 
волокон от мощности проходящего в них излучения и решения задачи теплопроводности с учетом 
закона конвективного охлаждения Ньютона-Рихмана рассчитаны коэффициенты оптических потерь 
для этих волокон. Спектральная зависимость оптических потерь для исследуемых световодов пред-
ставлена на рис. 1(б). Пунктирными линиями показана эмпирическая аппроксимация зависимостей 
оптических потерь от длины волны. Видно, что самые низкие оптические потери были получены 
для одномодового (SM) волокна Тип-В. Это можно объяснить малым диаметром сердцевины этого 
волокна. Поскольку диффундировавшие атомы меди имеют тенденцию концентрироваться вблизи 
границы раздела плавленый кварц-металл, излучение, распространяющееся в сердцевине SM-во-
локна, испытывает меньшее рассеяние на атомах меди по сравнению с многомодовыми (MM) во-
локнами. Толстое ММ-волокно Тип-A продемонстрировало более низкие коэффициенты затухания 
по сравнению с тонким ММ-волокном Тип-Б. Это может быть связано с более низким отношением 
толщины медного покрытия к диаметру оптического волокна Тип-A. Очевидно, что меньшая тол-
щина покрытия соответствует меньшему механическому напряжению, создаваемому слоем меди на 
плавленом кварце, и, следовательно, меньшим микроизгибным потерям. Независимо от типа во-
локна самые высокие потери наблюдались на длине волны 1910 нм (до 630 дБ / км), а самые низкие 
– на длине волны 1070 нм (до 1,2 дБ / км). Увеличение оптических потерь на более длинных волнах 
можно объяснить ростом микроизгибных потерь [4], а также потерями на полосах поглощения мо-
лекулярного водорода, который имеет тенденцию к накоплению в кварцевой сердцевине и оболочке 
волокон с медной оболочкой. Для излучения на коротких длинах волн также играет роль рэлеевское 
рассеяние, пропорциональное λ-4. Следует отметить, что оптические потери в волокнах с металли-
ческим покрытием в коротковолновой области имеют тот же порядок, что и в волокнах с полимер-
ным покрытием, но рост потерь излучения в области 1,5-1,9 мкм намного сильнее. 

Исследование спектральной зависимости оптических потерь может помочь в оптимизации 
различного рода устройств, основанных на металлизированных оптических волокнах, путем варьи-
рования используемых длин волн, а также геометрических параметров волокон, таких как толщина 
металлического покрытия и диаметр кварцевой сердцевины. 

Работа выполнена в рамках государственного заказа.  
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Рис. 1. Упрощенная схема экспериментальной установки (а); спектральные зависимости оптиче-

ских потерь в многомодовых волокнах Тип-А, Тип-Б и в одномодовом волокне Тип-В (б). 
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Для проведения исследований в живых тканях зачастую используют биосенсоры, позволя-
ющие по их спектру поглощения и излучения судить о многих параметрах окружающей среды. Не-
давние разработки в этой области привели к появлению флуоресцентного белка-сенсора SypHer3s 
[1], дающего возможность исследовать кислотность среды ратиометрическим способом. 

Основой метода является следующее [2]: при увеличении pH возбуждаемой среды сечение 
двухфотонного поглощения на длинах волн накачки  нм уменьшается, что соответствует 
возбуждению протонированной формы хромофора, а при  нм, напротив, увеличивается, что 

обусловлено возбуждением депротонированной формы (рис. 1). Следовательно, отношение  

монотонно растет с увеличением pH среды, где  - интенсивность поглощения на длинах волн 

больших  нм,  - интенсивность поглощения на длинах волн меньших  нм. То есть для 
проведения исследований кислотности среды необходимо возбуждение одного и того же объема 
изучаемого образца фемтосекундными лазерными импульсами в двух спектральных диапазонах, 
лежащих по обе стороны от точки  нм. 

Сформировать излучение, соответствующее этим требованиям, крайне трудно. К примеру, 
в предыдущих экспериментах использовался параметрический генератор света и лазер на кристалле 
Ti:Sapphire [2]. Однако в таком методе возникает ряд проблем, одной из наиболее значимых явля-
ется совмещение излучения двух источников. Альтернативным и относительно простым способом, 
который лежит в фокусе данной работы, является генерация континуума в фотонно-кристалличе-
ском световоде. В качестве источника используется лазер на кристалле Ti:Sapphire, что обусловлено 
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подходящим диапазоном длин волн выходного излучения. С целью уширения спектра за счет эф-
фекта фазовой самомодуляции, излучение лазера распространяется в режиме нормальной диспер-
сии групповых скоростей в оптическом волокне. Среди нескольких тестовых образцов световодов, 
с использованием которых проводились эксперименты, наиболее подходящий обладал специаль-
ным профилем оболочки, длиной  мм и диаметром сердцевины  мкм, достаточной нелиней-

ностью  км-1Вт-1 и низкой дисперсией  фс2/мм для обеспечения эффективного преоб-
разования. 

Низко- и высокочастотная части сформированного излучения континуума на длинах волн 
 и  нм имеют длительности до  фс с возможностью последующего сжатия до  фс. В 

световоде они распространяются в одномодовом режиме и характеризуются высоким качеством 

профилей пучков , . Это позволяет сфокусировать их в одну плоскость с ис-
пользованием ахроматической оптики. 

Ключевым этапом являлось проведение тестовых измерений зависимости  от кислот-
ности среды с использованием разработанной системы генерации излучения и белка SypHer3s. Экс-
периментальные данные (рис. 2) демонстрирует типичную динамику, полученную в предыдущих 
экспериментах с использованием сложной, трудноюстируемой системы на основе параметриче-
ского генератора излучения и лазера на кристалле Ti:Sapphire [2]. 

Таким образом, генерация континуума в фотонно-кристаллическом световоде может 
успешно применяться для измерений кислотности среды с использованием белка-сенсора SypHer3s. 

 
Рис. 1. (a) Спектры двухфотонного поглощения белка SypHer3s при различных pH возбуждаемой 

среды, лежащем в диапазоне от  до ,  - сечение поглощения,  - квантовый выход 
флуоресценции [2]. (b) Отношение поглощения при двухфотонном возбуждении в спектральной 

области  нм (  нм) и  нм (  нм), и возбуждении на  и  нм (результаты 
предыдущих экспериментов [2]). 
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Сканирование лазерного луча является актуальной задачей, в том числе сканирование фо-
куса. Оно применяется в таких задачах, как получение изображений, обработка материалов, косми-
ческие полёты, лазерные шоу [1]. Высокоскоростные сканеры необходимы в таких задачах, как, 
например, высокоточная обработка материалов, где используются импульсные лазерные источники 
с высокими частотами следования импульсов. В таких задачах важно, чтобы в одну точку попадало 
как можно меньше импульсов лазерного излучения. Этого можно добиться, если быстро менять 
направление лазерного луча [1]. 

В данной работе рассмотрено акустооптическое взаимодействие коллимированного лазер-
ного пучка на длине волны 1030 нм с звуковой волной на центральной частоте 65 – 69 МГц. В экс-
перименте использовался акустооптический двухкоординатный дефлектор (АОД) на основе двух 
кристаллов парателлурита (TeO2). Скорость звука в данных кристаллах составляет 710 м/с. Схема 
оптической части экспериментальной установки изображена на рисунке 1. Получена перестройка 
расположения плоскости фокусировки дифрагированного пучка за счет использования линейно 
чирпированного сигнала, подаваемого на кристаллы дефлектора. Уже предпринимались попытки 
сделать сканнер фокуса на дефлекторах [1], однако в упомянутой работе авторы использовали 4 
кристалла, по сравнению с 2 кристаллами, использующимся в нашей работе. 

Моделирование работы акустооптического дефлектора в качестве сканера фокуса проводи-
лось из следующих соображений. В момент, когда оптический импульс приходит в кристалл, в кри-
сталле существует звуковая волна. В случае линейно чирпированного сигнала, индуцирующего зву-
ковую волну, в области существования светового пучка звук имеет разные частоты. Это означает, 
что разные части светового пучка дифрагируют в разные стороны (рис. 2). 

Используя модель плоских волн, зафиксировав угол падения света на кристалл, рассчиты-
вается зависимость угла Брэгга от частоты звука. Изменение угла Брэгга от центра пучка к его краям 
определяет расходимость излучения, приобретённую пучком в результате взаимодействия со зву-
ком переменной частоты. В зависимости от знака чирп-фактора, дифрагированный пучок может 
либо сходиться, либо расходиться. 

На одном кристалле взаимодействие света с чирпированным звуком приведёт к линзирова-
нию только в одном направлении, то есть один кристалл будет действовать на пучок как цилиндри-
ческая линза. Фокусное расстояние этой линзы от параметров излучения и звука зависит следую-
щим образом: 𝐹 = ).

M�
, где v – скорость звука в кристалле, λ – длина волны излучения, χ – чирп-

фактор звука [2]. 
В дефлекторе два кристалла, второй действует также, как цилиндрическая линза, но в орто-

гональном направлении. В результате весь дефлектор действует как линза с астигматизмом. После 
дефлектора в экспериментальной установке располагается линза с фокусным расстоянием порядка 
10 см. Пучок, дифрагированный на сигнале постоянной частоты, фокусируется в фокальной плос-
кости этой линзы. Пучки, дифрагированные на чирпированном сигнале, фокусируются в плоскости, 
отличные от фокальной плоскости линзы. Это происходит за счет того, что пучок, падающий на 
линзу, становится либо расходящимся, либо сходящимся вследствие описанного выше взаимодей-
ствия с чирпированным звуком. 

Результаты численного расчёта зависимости глубины перестройки плоскости фокусировки 
от чирп-фактора звуковой волны предсказывают диапазон сканирования порядка ±10 мм. На рис. 3 
представлены каустики дифрагированного пучка в крайних положениях диапазона сканирования. 
Видно, что перестройка фокуса составила длину порядка 20 мм, что согласуется с теоретическим 
расчетом. 

 
Рис.13. Оптическая часть схемы экспериментальной установки. 
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Рис.1. Линзирование в АОД. 1 – падающий пучок, 2 – кристалл с чирпированной звуковой волной, 

3 – ход выходных лучей, красным – при постоянной частоте, зелёным – с отрицательным чирп-
фактором, синим – с положительным чирп-фактором,  

4 – побочный недифрагированный пучок. 

 
Рис.2. Измеренный диапазон сканирования фокуса. 
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Регистрация изменений, происходящих в организме в процессе жизнедеятельности, явля-
ется важной задачей биологии. Измерения должны иметь количественное описание и не оказывать 
влияние на биологическую систему. Измерения, отвечающие таким требованиям, позволяет осуще-
ствить метод импедансной спектроскопии (ИС) [1]. Отдельного рассмотрения заслуживают про-
цессы, происходящие под воздействием падающего излучения. Свет играет важнейшую роль в про-
цессе жизнедеятельности растений, являясь основным источником энергии и регуляции. Кроме 
того, оптическое излучение активно применяется в медицине для диагностики и лечения заболева-
ний [2]. 

В данной работе с помощью импедансной спектроскопии были исследованы процессы, про-
исходящие в алоэ древовидном (Alóe arboréscens) под воздействием лазерного излучения. 

Измерения проводились с использованием четырехэлектродной схемы (Рис.1а). Электроды 
из нержавеющей стали располагались на одной прямой на расстоянии 10 мм друг от друга. Внешние 
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электроды были подключены к источнику зондирующего тока, реализованного на основе диффе-
ренциального операционного усилителя AD8130. Внутренние электроды подключались через по-
вторители к синхронному детектору (СД), с помощь которого измерялось комплексное напряжение 

в диапазоне частот 100Гц-1МГц. На основе измерения  рассчитывалась величина 
модуля комплексной диэлектрической проницаемости  по формуле: 

   (1) 

Здесь γ – геометрический фактор образца, = 5 мкА – ток через образец, ω – угловая ча-
стота. 

На рисунке 2 представлены зависимости модуля комплексной диэлектрической проницае-
мости образца от частоты до и после облучения (λ = 1064 нм). В случае неповрежденного образца 
можно наблюдать зависимость, характерную для биологических тканей, связанную с их клеточной 
структурой и накоплением зарядов на границе клеточных мембран (межфазовая поляризация Макс-
велла-Вагнера [3]). Лазерный разогрев приводит к «выполаживанию» АЧХ образца, что может быть 
вызвано разрушением клеточных мембран. Разрушение клеточных мембран также визуально за-
метно при сравнении фотографий образца до и после облучения (Рис. 1б и 1в.) 

Для количественного описания процессов, происходящих в ходе взаимодействия лазерного 
излучения с тканью была простроена модель биологической ткани на основе теории Максвелла-
Вагнера[3] для двух случаев: слоистой системы (2) и системы шаровых включений в однородной 
безграничной среде (также известной как оболочечная модель) (3). 

   (2) 

   (3) 
Здесь dCellMem – усреднённая суммарная толщина клеточной стенки и мембраны клетки, dCell 

– усреднённый диаметр клетки; на основе измерений размеров по изображениям из работы [4] были 

взяты значения dCellMem = 0,3±0,2 мкм и dCell = 600±0,2 мкм. , 

,  - комплексные диэлектрические проницаемости клеточ-
ной стенки и мембраны, внутренности клетки и пузырька соответственно; υBubble = 0,023±0,008 - 
удельный объем шаровых включений (пузырьков). 

Комплексные диэлектрические проницаемости алоэ были аппроксимированы с использова-
нием формул (2) и (3) соответственно. Величины проводимостей, полученные из аппроксимации, 
составили σCellInt≈10 мСм/м, σCellMem≈0,003 мСм/м до облучения и σCellInt≈15 мСм/м, σCellMem≈0,47 
мСм/м после облучения. Проводимость предположительно увеличивается за счет разрыва не только 
мембран клеток, но и мембран органелл с последующим высвобождением ионов в цитоплазму. 

Таким образом, в данной работе развивается подход по исследованию биологических про-
цессов с помощью импедансной спектроскопии, закладываются основы для новой методики изуче-
ния повреждения биологической ткани лазерным излучением, предлагая альтернативный подход к 
традиционным морфологическим методам. В частности, данный подход может быть применен в 
лазерной хирургии и дерматологии. 
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Рис. 1. (а) Блок-схема установки с выносом конфигурации электродов. 1 - источник тока, 2 – син-
хронный детектор, 3 – термоконтроллер, 4 - термостат, 5 –образец, 6 – лазер. (б) Поперечное сече-

ние образца до воздействия излучения, (в) Поперечное сечение образца после  
воздействие излучения 

 

Рис. 2. Зависимости модуля  водянистой паренхимы алоэ от частоты: (а) до воздействия излуче-
нием, (б) после воздействия. Синим - экспериментальные данные, красным - аппроксимация. 
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Среди множества полупроводников обращают на себя внимание вещества, проявляющие 
экситонные свойства. Экситон – это водородоподобное связанное состояние электрона и дырки. 
Экситонные свойства проявляют, в частности, галогенидные перовскиты. Они находят применение 
в создании электронных и оптических устройств. Типичный представитель класса галогенидных 
перовскитов МАPbBr3 может быть использован при создании лазера [1]. Известно, что энергия связи 
основного состояния экситонов в MAPbBr3 относительно велика: 15,3 мэВ [2], когда kT при 300 K 
составляет 25,8 мэВ. Это позволяет создавать на основе этого монокристалла устройства, работаю-
щие при относительно высоких температурах. Ограничением применимости MAPbBr3 является не-
устойчивость метиламмония к нагреву, поэтому более предпочтительно использование полностью 
неорганического CsPbBr3.  

Настоящая работа посвящена исследованию экситонных свойств монокристалла галогенид-
ного перовскита CsPbBr3, а также их сравнению со свойствами MAPbBr3. Известно, что спектр эк-
ситона – водородоподобная серия, значения энергий в которой можно определить по формуле: 

  (1) 
При фотолюминесценции наблюдается состояние с минимальной энергией, т.е. при n=1. 
Исследуемый образец CsPbBr3 изображён на рис. 1. Исследование спектров фотолюминес-

ценции производилось с помощью схемы, изображённой на рис. 2а). Монохроматический пучок 
света с длиной волны 405 нм, проходит через светоделительный куб, фокусируясь линзой на образце 
в криостате замкнутого цикла. Диаметр пятна света на образце приблизительно 0,5 мм. Образован-
ное в результате фотолюминесценции излучение попадает вновь на светоделительный куб и делится 
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на две части, одна из которых проходит через фильтр ЖС-17, необходимый для поглощения рассе-
янного и отражённого лазерных лучей. Прошедшее через фильтр излучение фокусируется линзой 
на щели спектрометра шириной 40 мкм, попадая далее в охлаждаемую матрицу. 

Были получены спектры фотолюминесценции образца CsPbBr3 при охлаждении от 110K до 
4K – рис. 2б). В результате эксперимента был зафиксирован экситонный резонанс – в спектрах фо-
толюминесценции видны характерные резонансы на энергии основного экситонного состояния, ко-
торая может быть вычислена по формуле (1). С уменьшением температуры интенсивность фотолю-
минесценции растёт, а ширина спектральных линий уменьшается. При этом наблюдается «синий 
сдвиг» – изменение спектрального положения резонанса с ростом температуры – рис. 3а). Из гра-
фика, представленного на рис. 3а), были определены положение резонанса при 0К и скорость изме-
нения положения от температуры. Было получено, что интегральная интенсивность фотолюминес-
ценции экспоненциально падает с ростом температуры – рис. 3б). Аппроксимация полученной за-
висимости формулой Аррениуса позволяет получить значение энергии активации монокристаллов. 

Полученные результаты позволяют говорить о том, что исследуемый образец имеет свой-
ства, близкие к MAPbBr3. Сравнение параметров CsPbBr3 и MAPbBr3 представлено в таблице 1. 
CsPbBr3 имеет лучшую технологичность, что делает его использование в электронных и оптических 
устройствах предпочтительным. 

 
 CsPbBr3 MAPbBr3 
Положение резонанса при 0К 2,316 эВ (Эта работа) 2,250 эВ (Работа [2]) 
Скорость изменения спектрального 
положения резонанса от температуры 

0,028 мэВ/К (Эта работа) 0,043 мэВ/К (Работа [2]) 

Энергия активации 17,0 мэВ (Эта работа) 11,3 мэВ (Работа [2]) 
Таб.1. Сравнение параметров CsPbBr3 и MAPbBr3 

 

 
Рис.14. Фотография образца 

 
Рис.15. а) Оптическая схема установки; б) Спектры фотолюминесценции монокристалла CsPbBr3 

при различных температурах 
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Рис.16. а) Зависимость положения резонанса от температуры; б) Зависимость интегральной интен-

сивности фотолюминесценции от температуры 
 
Работа выполнена на оборудовании Ресурсного центра СПбГУ «Нанофотоника» при под-

держке Российского научного фонда (проект 19-72-10034). 
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2Ресурсный центр «Нанофотоника» 

Поляритоны образуют перспективную среду для фундаментальных исследований и базу для 
создания оптических вычислительных устройств [1]. В основном, исследования поляритонов были 
сфокусированы на экситон-поляритонах в микрорезонаторах с квантовыми ямами [2], являющихся 
системой наподобие резонатора Фабри-Перо. Также, их возникновение возможно и в плоских вол-
новодах полного внутреннего отражения [3], в волноведущем слое которых располагают квантовую 
яму. В микрорезонаторах экситоны многократно взаимодействуют со светом, что приводит к силь-
ной экситон-фотонной связи и, следовательно, образованию поляритонов, однако э/м волна явля-
ется стоячей. В волноводе, напротив, свет распространяется, что определяет возможность исполь-
зования таких структур в интегрированной оптике. 

В данной работе исследовано пропускание AlGaAs/GaAs плоского волновода, выращенного 
с помощью технологии молекулярно-пучковой эпитаксии. Исследуемая структура состоит из: верх-
него слоя Al0.03GaAs толщиной 930 нм, в центр которого помещен слой GaAs квантовой ямы 14 нм, 
нижнего слоя Al0.3GaAs толщиной 960 нм и подложки GaAs. На поверхности образца ионным пуч-
ком вытравлена дифракционная решётка связи размером 300x300 мкм и периодом 245 нм (рис. 1а), 
через которую при температуре 10 К вводилось излучение титан-сапфирового лазера в импульсном 
режиме, при этом размер пятна излучения был порядка 250 мкм в диаметре. Режим, когда происхо-
дит распространение света внутри волновода с полным внутренним отражением, определен разме-
рами волновода и описывается трансцендентным уравнением. В нашем случае исследуемая струк-
тура является ассиметричным волноводом (рис. 1б) с 3 возможными модами распространения света 
для каждой поляризации. Свет, распространяясь в волноведущем слое с квантовой ямой, порождает 
экситоны и взаимодействует с ними, после чего выходит с торца волновода, собирается и регистри-
руется.  

Для исследования экситон-фотонной связи была выбрана одна из мод волновода, для кото-
рой распределение электрического поля таково, что квантовая яма находится в окрестности его 
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узла. С помощью спектроскопии люминесценции определено положение экситонных резонансов, в 
частности, легкодырочного экситона (»1.53 эВ), с которым изучалось взаимодействие света. Данное 
взаимодействие проявляется в изменении дисперсионной зависимости длин волн распространения 
света внутри волновода в окрестности экситонных резонансов и может быть описано моделью двух 
связанных осцилляторов, где в роли одного осциллятора выступает фотон (с), а второго – экситон 
(X) [4]: 

   (10) 

Где  – частота экситонного резонанса,  – частота фотона,  – нерадиационное зату-

хание,  – величина, отражающая потери фотона-осциллятора, V – сила связи осцилляторов. Эк-
ситон-фотонное взаимодействие возможно в двух режимах: слабой и сильной связи. В первом слу-

чае, когда , формула (1) принимает вид зависимости несвязанных осцилляторов, 

тогда как в режиме сильной связи, , проявляется антипересечение, указывающее на 
формирование экситон-поляритонов. Антипересечение характеризуется величиной расщепления 
Раби : 

   (11) 
Экспериментально величина  определяется расщеплением в точке пересечения дисперси-

онных зависимостей несвязанных осцилляторов. 
В ходе эксперимента были получены серии спектров пропускания волновода при разных 

углах падения для разных положений длины волны лазера, так как, в свою очередь, каждый из таких 
спектров ограничен спектральной шириной лазера. Спектральные пики экситон-поляритонных ре-
зонансов для разных углов падения на структуру были аппроксимированы функциями Гаусса, опре-
делены их спектральные положения и получена экспериментальная дисперсионная зависимость 
(рис. 2а). При этом ширина на полувысоте (FWHM) пиков имеет порядок 0.3 мэВ, что указывает на 
малость величины неоднородного уширения (нерадиационного затухания). Также, вследствие рас-
положения квантовой ямы относительно распределения электрического поля величина расщепле-
ния антипересечения оказывается малой, экспериментально определенное расщепление Раби »1.4 
мэВ, что позволяет регистрировать антипересечение в одном спектре без перестройки лазера по 
длинам волн (рис. 2б). 

Работа выполнена при поддержке проекта РФФИ 20-32-70163 «Стабильность» на оборудо-
вании РЦ «Нанофотоника» СПбГУ. 

 
Рис. 1. (а) Снимок в оптический микроскоп поверхности волновода. Кругом выделена диф. ре-
шётка, расстояние от решётки до грани волновода – 80 мкм. (б) Сечение исследуемой слоистой 

полупроводниковой структуры и схема распространения света. Оранжевый – слой GaAs квантовой 
ямы. 
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Рис. 2. (а) Экспериментальная (синий) дисперсионная зависимость длины волны распространения 
света внутри волноведущего слоя для TM1 моды; серые пунктирные линии – зависимости при от-

сутствии экститон-фотонной связи, выделенная область – диапазон для рисунка б. (б) Цветовая 
карта зависимости вблизи резонанса легкодырочного экситона. По оси z (яркости) – интенсив-

ность пропускания волновода. 

Литература 
1. Sanvitto D., Kena-Cohen S. The road towards polaritonic devices // Nat. Mater. 2016. V. 15. P. 1061–1073. 
2. Savona V. The Physics of Semiconductor Microcavities: From Fundamentals to Nanoscale Devices // Weinheim: 

Wiley. 2007. P. 1-30. 
3. Shapochkin P. Yu., et. al. Polarization-resolved strong light–matter coupling in planar GaAs/AlGaAs waveguides 

// Opt. Lett. 2018. V.43(18). P. 4526. 
4. Kavokin A. V., Malpuech G. Cavity Polaritons // Thin Films and Nanostructures. Elsevier Inc. 2003. P. 43 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 
297 

 

Секция химии 
 

Председатель: А.В. Митин (д.ф.-м.н.) 
Зам. председателя: П.В. Бондаренко (к.б.н., доцент) 

Секретарь: О.Г. Карманова 

 

Дата: 24.11.2020 и 25.11.2020     Время: 14:00 

УДК 547.83 + 547.85 

Антирадикальная активность 2-арил-8,8-диметил-5-(п-хлорфенил)-3,7,8,9-тетра-
гидро-2Н-пиридо[4,3,2-de]циннолин-3-онов 

E.А. Лысцова 1, С.С. Зыкова2, Т.В. Шаврина1, С.Н. Шуров1 
1Пермский государственный национальный исследовательский университет 

2Пермский военный институт войск национальной гвардии Российской Федерации 

Современная практическая фармакотерапия использует антиоксиданты для профилактики 
развития окислительного стресса. Известно, что 8,8-диметил-5-(п-толил)-3,7,8,9-тетрагидро-2Н-пи-
ридо[4,3,2-de]циннолин-3-он проявляет гепатопротекторную [1], 8,8-диметил-2-тозил-5-фенил-
3,7,8,9-тетрагидро-2Н-пиридо[4,3,2-de]циннолин-3-он  (В) - антирадикальную [2]  и антигипоксиче-
скую активности [3]. 2Н- и 2-замещенные 5-арил-8,8-диметил-3,7,8,9-тетрагидро-2Н-пиридо[4,3,2-
de]циннолин-3-оны представляют интерес в качестве объектов фармакологического скрининга.  

В продолжение начатых ранее исследований [4-6] взаимодействием 7,7-диметил-5-оксо-5-
(п-хлорфенил)-5,6,7,8-тетрагидрохинолин-4-карбоновой кислоты (I) с арилгидразинами (II), содер-
жащими электронодонорные и электроноакцепторные заместители, нами получены соответствую-
щие 2-арил-8,8-диметил-5-(п-хлорфенил)-3,7,8,9-тетрагидро-2Н-пиридо[4,3,2-de]циннолин-3-оны 
(III). 

Строение соединений III подтверждено данными ИК-, 1Н- и 13С ЯМР спектроскопии. 
Антирадиальная активность определялась методом связывания исследуемыми соединени-

ями стабильного радикала 1-пикрил-2,2-дифенилгидразина (DPPH). Оценка антирадикальной ак-
тивности Q проводилась спектрофотометрически [7] по формуле: 

Q= 100(D0- Dх)/ D0 

где D0 - оптическая плотность контрольного раствора DPPH при длине волны 460 нм 
Dх  - оптическая плотность раствора DPPH в присутствии исследуемого вещества при длине 

волны 460 нм. 
Результаты исследований приведены в таблице. 

Ar Убыль радикалов, % 
2-CH3C6H4 30.75 ± 2.33 
4-CH3C6H4 30.08 ± 1.34 
4-NO2C6H4 36.49 ± 1.09 

2,4,6-Cl3C6H2 24.12 ± 3.17 
2-пиридил 38.76 ± 2.94 

тролокс 85.70 ± 1.19 
Таб.1. Антирадикальная активность 2-арил-8,8-диметил-(5-п-хлорфенил)-3,7,8,9-тетрагидро-2Н-

пиридо[4,3,2-de]циннолин-3-онов 
Согласно проведенным исследованиям наибольшую антирадикальную активность прояв-

ляют пиридоциннолины, содержащие электроноакцепторные заместители в положении 2. Пири-
доциннолины с толильными заместителями в положении 2 проявляют сопоставимую антирадикаль-
ную активность. 
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УДК 546.06 

ИK-излучающие OLED на основе комплексов иттербия с 2-(тозиламино)- 
бензилиден-N-(2-галогенбензоил)-гидразонами 

Л.О. Целых 

Московский государственный университет имени М.В. Ломоносова  

Из-за попадания в окно прозрачности живых тканей и кварцевого оптоволокна, ИК-излуча-
ющие органические светодиоды становятся востребованными в медицине, в области телекоммуни-
каций и в обороне. В то же время в отличие от OLED, излучающих в видимом диапазоне, диоды, 
излучающие в ближнем инфракрасном диапазоне (700-1000 нм), находятся только на стадии разра-
боток. Материалы на основе соединений лантанидов, в частности иттербия, которые известны сво-
ими уникальными оптическими свойствами, являются наиболее перспективными люминесцент-
ными материалами для этих приложений: узкие полосы люминесценции с постоянным положением 
в спектре идеально подходят для детектирования. В то же время для создания на их основе OLED 
требуется повысить как квантовый выход комплексов, так и подвижность носителей заряда, и рас-
творимость. Комплексы иттербия с основаниями Шиффа на основе 2-(тозиламино)-бензилиден-N-
(2-бензоил)-гидразонов уже зарекомендовали себя как эффективные материалы для эмиссионных 
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слоев OLED [1], однако отдельной задачей является повышение растворимости таких комплексов в 
органических растворителях для применения растворного метода нанесения слоёв. Для этого мы 
предложили галогенировать выбранные основания Шиффа.  

Целью данной работы является исследование влияния галогенирования на растворимость 
комплексов иттербия с этими лигандами, а также на подвижность носителей заряда и квантовый 
выход люминесценции. В качестве объектов иследования были выбраны комплексы иттербия с 2-
(тозиламино)-бензилиден-N-(2-галогенбензоил)-гидразонами (LHal, где Hal = F, Cl, Br, I).  

В ходе работы была получена серия комплексов иттербия (Yb(LHal)(HLHal) и KYb(LHal)2), ко-
торые обладают практически одинаковыми квантовыми выходами (~0.9%), энергиями граничных 
орбиталей (HOMO ~5,8 эВ) и энергиями триплетных уровней (~18 000 см-1). Для всех КС характерна 
растворимость, достаточная для растворного метода нанесения слоя (> 5 г/л в ТГФ).  

Несмотря на равенство физико-химических характеристик, эффективности электролюми-
несценции OLED существенно зависят от введенного галогена и падают в ряду F>Cl>Br>I. Макси-
мальную эффективность электролюминеценции в OLED – 113 мкВт/Вт – продемонстрировал 
Yb(LF)(HLF); это является вторым по величине результатом среди КС иттербия и первым – среди 
КС иттербия, нанесенных из раствора. 

 
Рис.1.  Формулы 2-(тозиламино)-бензилиден-N-(2-галогенбензоил)-гидразонов  

(H2LF, H2LCl, H2LBr, H2LI). 
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УДК 542.9 

Изменение энергии активации в процессе восстановления наночастиц серебра 
 в растворе хитозан-серебро в зависимости от молекулярной массы полимера 

Д.А. Волков 

НИЦ «Курчатовский институт» 

Хитозановые материалы давно нашли применение в медицине, так как хитозан — это био-
совместимый, нетоксичный и обладающий антибактериальной активностью полимер. Помимо 
этого, немалый интерес для исследователей представляет синтез, исследование и применение нано-
частиц серебра, обладающих огромной антибактериальной активностью и отличительными оптиче-
скими свойствами. Исследование фундаментальных аспектов структурообразования в металлопо-
лимерных системах, содержащих природные полисахаридные макромолекулы и ионы или наноча-
стицы металлов (в том числе и серебра) представляется актуальным, так как важность такого иссле-
дования композита серебро-хитозан заключается в разработке метода получения в биосовместимой 
полимерной матрице стабилизированных наночастиц серебра. [1] 

В данной работе было проведено исследование влияния молекулярной массы хитозана на 
процесс формирования серебряных наночастиц в растворе хитозан-серебро. В том числе была опре-
делена и энергия активации этого процесса. С применением методики перекисного гидролиза [2] из 
исходного хитозана были получены хитозаны с молекулярной массой от 66 до 602 кДа с одинаковой 
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степенью деацетилирования. На базе полученных хитозанов с разной молекулярной массой были 
получены и исследованы образцы с восстановленными и стабилизированными наночастицами се-
ребра. 

Было показано, что скорость восстановления наночастиц серебра ожидаемо обратно про-
порциональна молекулярной массе хитозана. Это может указывать на то, что в восстановлении 
ионов серебра макромолекулами хитозана участвую концевые группы, концентрация которых рас-
тет с уменьшением молекулярной массы. Также в ходе работы обнаружено ступенчатое изменение 
энергии активации в зависимости от молекулярной массы хитозана: существует некоторое значение 
молекулярной массы хитозана, при котором происходит изменение эффективной энергии актива-
ции, что может говорить об изменении преобладающих полуреакций в процессе восстановления 
наночастиц серебра, на которые может оказывать влияние длина цепи полимера. 

 
Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда (проект № 20-73-00205). 
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Инфракрасные красители на основе аза-BODIY: получение и анализ спектральных 
свойств 

Д.А. Меркушев1, Д.А. Халабудин1, Ю.С. Марфин1 
1Ивановский государственный химико-технологический университет 

Развитие современной медицины напрямую связано с усовершенствованием методов диа-
гностики. Методы молекулярной сенсорики, в том числе с использованием люминофоров различ-
ной природы занимают лидирующее положение в сравнении с другими методами физико-химиче-
ского анализа. Флуоресцентные сенсоры обладают намного большей точностью [1], выигрывают в 
скорости проведения анализа [2], позволяют проводить исследования в живых организмах без по-
вреждения последнего [3].  

На данный момент одними из наиболее востребованных флуоресцентных сенсоров явля-
ются комплексы на основе дипирринов бора, более известных под аббревиатурой BODIPY. Данные 
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вещества обладают уникальным сочетанием высоких фотофизических характеристик, яркой флуо-
ресценцией, но лишены распространённых недостатков, таких как низкая фото- и химическая 
устойчивость [4]. Помимо этого, данные соединения могут быть подвергнуты глубокой химической 
модификации, и путём введения заместителей различной природы можно коренным образом менять 
физические, фотофизические и функциональные свойства получаемых сенсоров. Но, широко иссле-
дованные, алкилированные комплексы BODIPY, несмотря на все их преимущества, обладают од-
ним недостатком – пиком флуоресценции в коротковолновой части видимого спектра. Это ограни-
чивает применение данных соединений в сфере задач молекулярной сенсорики биологических си-
стем, а в особенности, в живых системах, где биологические ткани поглощают возбуждающее из-
лучение, ослабляют флуоресценцию молекулярных сенсоров, а также сами флуоресцируют, созда-
вая дополнительные сигналы, затрудняющие аналитическую обработку данных [5]. 

Перспективным способом обхода этого ограничения является синтез аза-BODIPY – ком-
плексов, атом углерода в 8- положении которых заменён на атом азота [6]. Такие комплексы, не 
теряя высоких значений квантовых выходов флуоресценции, проявляют эмиссию в красной области 
видимого спектра, что делает их применимыми для биологического применения.  

Данные соединения представляют большой интерес, так как на их основе могут быть со-
зданы сенсоры для живых систем, но остро стоит вопрос оптимизации и расширения пула эффек-
тивных синтетических методик. Для решения данной проблемы нами было решено провести ряд 
синтезов (рис. 1) и оптимизировать методику получения комплексов.  

В результате работы было установлено, что время синтеза можно уменьшить в несколько 
десятков раз за счет методик механохимической активации компонентов реакционной смеси. Так, 
проведение реакций в отсутствие растворителя позволило сократить время получения халкона и 
присоединения по Михаэлю с 12 часов до 10 минут. Последующая реакция получения дипирролил-
метенов, проведённая в расплаве ацетата аммония, проходит за 15 минут, что значительно быстрее 
классического подхода синтеза в растворе в течение нескольких суток. Уменьшение содержания 
растворителя на стадии комплексообразования с BF3*OEt2 даёт пропорциональное увеличение ско-
рости реакции, но ограничивается растворимостью используемого дипирролилметена. Полученные 
комплексы обладают красной-инфракрасной флуоресценцией, что делает их перспективными ве-
ществами для применения в биологических системах. Спектральные свойства полученных соеди-
нений будут подробно обсуждены на докладе.  

Работа выполнена при финансовой поддержке гранта Президента для поддержки молодых 
ученых – кандидатов наук (МК-1098.2019.3).  

 
Рис. 1. Структуры исследованных соединений 
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Исследование люминесцентных свойств витлокито-подобных люминофоров 
Ca9Li1/2R5/6(PO4)7, R = La, Nd, Sm, Eu, Tb, Dy, Er 

И.В. Кондаков1, Е.В. Латипов1,2 

1Московский государственный университет имени М.В. Ломоносова  
2Институт нанотехнологий и микроэлектроники РАН 

Соединения на основе редкоземельных элементов (РЗЭ), являются перспективными матери-
алами для источников освещения, лазеров, дисплеев [1]. В виду, особенностей f – f-переходов РЗЭ, 
их спектр эмиссии люминесценции содержит узкие полосы. Для практического применения помимо 
высоких люминесцентных характеристик, как правило необходимы высокая термическая и хими-
ческая стабильности. В качестве матрицы для РЗЭ, способной обеспечить приведенные свойства, 
интересными объектами выступают соединения витлокитного типа на основе β-Сa3(PO4)7 [2]. Пока-
зано, что введение лития в структуру витлокито-подобных соединений приводит к интенсификации 
люминесценции.  

Целью данной работы является получение витлокито-подобных соединений состава 
Ca9Li1/2R5/6(PO4)7 и изучение их люминесцентных свойств. Методом высокотемпературного твердо-
фазного синтеза получено 8 однофазных соединений Ca9Li1/2R5/6(PO4)7, R = La (1), Nd (2), Sm (3), Eu 
(4), Tb (5), Dy (6), Er (7), Yb (8), согласно реакциям (I-II):  

 
7CaHPO4·2H2O + 1/4Li2CO3 + 2CaCO3 + 5/12R2O3 → 

       Ca9Li1/2R5/6(PO4)7 +17.5H2O↑ + 9/4CO2↑                                 (I), 
где R = La, Nd, Sm, Eu, Dy, Er, Yb. 
 
7CaHPO4·2H2O + 1/4Li2CO3 + 2CaCO3 + 5/24Tb4O7 → 

       Ca9Li1/2Tb5/6(PO4)7 +17.5H2O↑ + 9/4CO2↑+ 5/48O2↑             (II). 
 

Для всех образцов параметры кристаллических решеток уточнены методом Ле Бейля. Для 
соединений 2 - 6 и 8 получены спектры эмиссии и возбуждения люминесценции. Соединения обла-
дают характерной ионной люминесценцией R3+, относящийся к соответствующим лантанидам. Из 
кинетики затухания люминесценции рассчитаны времена жизни возбужденного состояния для со-
ответствующих лантанидов. Для соединения 4 из спектра эмиссии рассчитано внутреннее время 
жизни люминесценции (рис.1.), согласно формуле (III): 

1 𝜏69}Ñ = 14,65 ∙ 𝑛Q ∙ 𝐼535 𝐼(Ñ                                                                  (III), 

где 𝜏69} — излучательное время жизни люминесценции, 𝑛 — показатель преломления, 𝐼535 — ин-
тегральная интенсивность переходов 5D0 → 7Fj, j = 0 – 7, 𝐼(— интегральная интенсивность перехо-
дов 5D0 → 7F1 [3]. 

Полученные результаты позволяют рассматривать серию Ca9Li1/2R5/6(PO4)7 в качестве пер-
спективных люминофоров видимого и ик-диапазонов. 

 
Рис.1.  Спектр эмиссии Ca9L1/2Eu5/6(PO4)7.  
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Исследование стереоселективности взаимодействия нестероидного  
противовоспалительного препарата кетопрофена с L- и D-триптофаном 

А.В. Мастова 1,2, О.Ю. Селютина 1,3, Н.Э. Поляков 1,3 

1Институт химической кинетики и горения им. В. В. Воеводского 
2Новосибирский государственный университет, факультет естественных наук 
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Кетопрофен (КП) - нестероидный противовоспалительный препарат из группы производных 
пропионовой кислоты. Он обладает выраженным анальгезирующим, умеренным противовоспали-
тельным и жаропонижающим действиями. Несмотря на энантио-дифференцируемую противовос-
палительную и обезболивающую активность [1], в клинической практике препарат вводят в виде 
рацемической смеси, так как присутствие двух стереоизомеров обеспечивает большую эффектив-
ность препарата [2]. 

Целью работы является рассмотрение стереоселективности взаимодействия КП с хираль-
ными молекулами, так как действие препарата обусловлено подавлением активности циклооксиге-
назы (ЦОГ) – ключевого фермента синтеза простагландинов. Для этого, в качестве модели, иссле-
дуются элементарные процессы взаимодействия лекарственных молекул с аминокислотами, входя-
щими в активные сайты клеточных рецепторов и ферментов [3]. Хотя оптические изомеры хираль-
ных молекул в растворах не различаются по химическим свойствам, стереоселективность реакци-
онной способности наблюдается при взаимодействии двух ковалентно связанных хиральных моле-
кул, например, в процессах переноса электрона [3]. Поэтому в качестве модели взаимодействия КП 
с активными сайтами клеточных рецепторов и ферментов, в настоящей работе было изучено взаи-
модействие КП со стереоизомерами аминокислоты триптофана. Особый интерес представляет ис-
следование стереоселективности указанных процессов в модельных липидных мембранах.  

Процесс взаимодействия изучался в водной среде и в бицеллах, состояших из фосфолипидов 
DHPC/DMPC, моделирующих липидный бислой. В работе была исследована стереоселективность 
связывания S-кетопрофена с L- и D-триптофаном методами 1D и 2D ЯМР-спектроскопии, а также 
стереоселективность элементарного химического процесса – переноса электрона между акцептором 
электрона КП и донором электрона триптофаном методом химической поляризации ядер.  

Было обнаружено, что кетопрофен способен образовывать ассоциаты с L и D изомерами 
триптофана как в водной среде, так и внутри липидного бислоя. Также были зарегистрированы эф-
фекты химической поляризации ядер в фотоиндуцированных процессах взаимодействия КП с L- и 
D-триптофаном в липидном бислое.  

Работа выполнена при поддержке РНФ, грант № 18-13-00047. 
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Исследование термических и спектроскопических свойств фторидных стекол,  
активированных катионами Er3+  

Л.А. Ваймугин1,2 
1Московский госуддарственный университет им. М. В. Ломоносова  

2Институт общей и неорганической химии им. Н. С. Курнакова 

Функциональные оптические материалы на основе фторцирконатных стекол системы 
ZBLAN (ZrF4-BaF2-LaF3-AlF3-NaF), активированных редкоземельными катионами, имеют значи-
тельные перспективы применения в лазерной технике [1,2], в частности, в качестве активных сред, 
люминесцирующих в инфракрасном диапазоне [3].  

Проведен высокотемпературный синтез в атмосфере аргона группы образцов с общей фор-
мулой: 58ZrF4-(20-x)BaF2-xBaHal2-2LaF3-3AlF3-17NaF+yErF3, где x = 0, 5, 10, 20; Hal = Cl, Br; y = 0, 
0,3, 1, 4. 

Полученные стекла охарактеризованы при помощи ДТА, ИК-спектроскопии и люминес-
центной спектроскопии.  

При замещении во фторцирконатном стекле фторида бария на хлорид или бромид бария 
произошло смещение ИК-края пропускания в длинноволновую область. Стекло с x=0, y=4 обладает 
ИК-краем пропускания в области 7,1мкм, в то время как стекла с x=20, Hal=Cl, y=4 и x=10, Hal=Br, 
y=4 - 7,7мкм и 7,9мкм соответственно.   

На основании результатов исследований сделаны следующие выводы:  
• Наибольшей устойчивостью к кристаллизации обладает образец с x=0. 
• Наибольшее смещение ИК-края пропускания в длинноволновую область характерно 

для образцов с x=10, Hal=Br.  
• Интенсивность излучательного перехода 4I13/2 -> 4I15/2 уменьшается с увеличением x 

в случае Hal=Cl и уменьшается в случае увеличения y. 
Состав шихты Tg, °С Tx, °С Tx1, °С Tm, °С 

58ZrF4•20BaF2• 2LaF3•3AlF3•17NaF 278 346 - 465 
58ZrF4•20BaCl2• 2LaF3•3AlF3•17NaF 258 355 295 426 

58ZrF4•10BaF2•10BaBr2 
•2LaF3•3AlF3•17NaF 244 346 296 439 

Таб.1. Результаты измерений  ДТА. 
 

(Tg - температура стеклования, Tx - температура начала кристаллизации, Tx1 - температура 
начала кристаллизации первого экзотермического пика для хлоридных и бромидных фаз выделения, 
Tm - температура начала плавления) 

 
Рис.1. Спектры люминесценции хлор-фторцирконатных стекол с 4% ErF3: 1 – фторидное стекло,  

2 -14,4 % BaCl2, 3 – 20% BaCl2 
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Рис.2. Спектры люминесценции Er3+ во фторцирконатном стекле: 

 1 - 0,3% ErF3, 2 – 1% ErF3, 3 - 4% ErF3 
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УДК 661.961.621 

Катализаторы конверсии монооксида углерода 
А.А. Качайлов 

Томский государственный университет (национальный исследовательский университет) 

Процесс приготовления катализатора можно разделить на три этапа: на первом этапе обра-
зуются гидроксосоединений, состав и структура которых определяется соотношением компонентов 
и условиями приготовления. На втором этапе осуществляется термообработка гидроксосоединений, 
в процессе которой в случае гидроксокарбонатов происходит поэтапное их превращение в оксиды, 
в случае гидроксосиликатов происходит их дегидратация. На третьем этапе в результате термооб-
работки в восстановительной или реакционной среде катализаторы восстанавливаются с образова-
нием наночастиц металлической меди на поверхности оксида, устойчивого в восстановительной 
среде. 

Получали катализатор на основе оксидов меди, цинка и алюминия в соотношениях, указан-
ных в табл.1 тремя разными способами. Один из способов – это механохимическая активация окси-
дов, и два способа совместного соосаждения из раствора, содержащего одинаковое количество 
мольных компонентов. В качестве осадителей использовались 10% растворы Na2CO3 и H2C2O4. В 
зависимости от используемого осадителя были даны соответствующие названия способам получе-
ния. После приготовления методами совместного соосаждения, катализаторы промывались дистил-
лированной водой, просушивались при температуре, сначала 60°С, потом 100°С, затем прокалива-
лись при температуре 300°С в течение трех часов. После механохимической активации, катализа-
торы прокаливались при температуре 300°С в течение трех часов. Затем катализаторы восстанавли-
вались в реакторе до рабочего состояния. 

В результате анализа полученных данных можно сказать, что используя метод осаждения с 
предварительно сформированным прекурсором, возможно сформировать многофазную систему с 
набором фаз (Cu,Zn)6(Al)2(OH)16CO3·4H2O – гидроталькита, гидроцинкита - аурихальцита нестехео-
метрического состава и Сu2(CO3)(OH)2 - малахита. Данный фазовый состав при последующем фор-
мировании катализатора (прокаливание, таблетирование, восстановление) позволяет получить по-
верхность металлической меди  
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65 м2/г, с максимальной константой скорости и производительностью по СО 10.94 см3/гкат∙с 
значительно превосходящей промышленный катализатор К-СО. 

№ Способ получения CuO, гр ZnO, гр Al2O3, гр H2C2O4, гр Тпрокал., °С 

1 

Механохимический 

5 3 2,32 - 300 
2 5 3 2,32 2,52 300 
3 5 3 2,32 5,04 300 
4 5 3 2,32 7,56 300 

5 5 3 2,32 10,08 300 

6 4 2,4 1,856 10,08 300 

Таб.1. Массовое соотношение компонентов и условия приготовления 

Литература 
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УДК 004.94 

Компьютерное моделирование в химии 
Р.И. Хайбуллин 

Казанский (Приволжский) федеральный университет 

Изучены тенденции и проблемы применения компьютерного моделирования в химии. 
Роль теоретического моделирования в развитии химической науки особенно значима, так 

как атомы и молекулы скрыты от наблюдения исследователя.  
Моделирование широко используется в химии для познания и изучения строения веществ, 

особенностей протекания химических реакций, для выявления оптимальных условий химико-тех-
нологических процессов.  Математическое моделирование – метод исследования процессов или яв-
лений на математических моделях. Поскольку математические модели в химии могут быть пред-
ставлены уравнениями и их системами, необходимо знать и уметь применять численные методы 
для их решения [3]. Наука компьютерная химия, основана на теории графов, где молекулы вещества 
моделируются молекулярными графами, а химические реакции — формальными операциями с гра-
фами [1]. Моделирование химических реакторов применяется для предсказания результатов хи-
мико-технологических процессов при заданных условиях в аппаратах. Для исследования процессов, 
в которых протекают фазовые и химические превращения, применяются методы термодинамиче-
ского моделирования. Анализ показывает эффективность совместного привлечения современных 
методов физико-химического, математического моделирования и расчета с использованием термо-
динамических представлений. 

Развитие компьютерного моделирования особенно актуально для химии, т.к. потребность 
мира в материалах с заданными физико-химическими свойствами сдерживается трудоемкостью и 
многостадийностью синтеза и последующего экспериментального изучения многих классов хими-
ческих соединений.  

В 2013 году Нобелевский комитет, определяя лауреатов премии за исследования в области 
химии, выбрал ученых, занимающихся компьютерным моделированием сложных химических си-
стем. Главной заслугой Мартина Карплуса, Майкла Левитта и Арье Варшеля стало то, что они 
нашли способ совместить классическую и квантовую физику в компьютерном моделировании мо-
лекул и их химических реакций [5].  В этом исследовании химия пересекается с физикой, биологией, 
медициной и информационными технологиями. 

Компьютерное моделирование позволяет: 
• визуализировать объекты любой природы, в том числе абстрактные; 
• исследовать явления и процессы в динамике, управлять временем (ускорять, 
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замедлять); 
• многократно испытывать модели; 
• получать разные характеристики объекта в числовом, графическом виде, 

находить оптимальную конструкцию объекта без пробных экземпляров; 
• проводить эксперименты без негативных последствий для здоровья человека 

и окружающей среды. 
Например, c помощью него возможно узнать, что происходит на промежуточных этапах 

мгновенной химической реакции с применением катализаторов.   
Существует множество программ для расчетов и моделирования в области химии, напри-

мер, таких как ChemOffic, HyperChem, Gaussian, GAMESS, Spartan, ADF [1]. При использовании 
вычислительной техники встает проблема реализации необходимых алгоритмов в виде программ. 
Поэтому, широкую известность приобрели математические пакеты. MATLAB, Mathcad – мощные 
математические системы, предназначенные для решения широкого круга химических и инженер-
ных задач. Мы ознакомились также с COMSOL Multiphysics –универсальной средой для моделиро-
вания сложных процессов. Программа позволяет моделировать химические реакторы. На рис.1 
изображена пространственная модель реактора при изготовлении пива. 

Вместе с тем, по мнению ведущего специалиста ООО «Инжиниринговый химико-техноло-
гический центр» Дмитрия Решетникова, такой профессии, как специалист по компьютерному мо-
делированию химических процессов, нет, cпециалисты приходят из смежных областей. Есть обуче-
ние методикам, но выгоднее заказывать аутсорсинг подобных задач, чем пытаться решить их само-
стоятельно [4]. Очевидно, что для решения задач выбора численного метода могут быть привлечены 
математики, для создания программы с удобным интерфейсом –  программисты, но саму математи-
ческую модель должны создавать специалисты предметной области, т. е. компетентные в области 
химической технологии. 

Таким образом, наше исследование показало, что компьютерное моделирование в химии 
достаточно обеспечено информационными технологиями, его будущее предполагает межнаучный 
подход, цифровизация экономики требует специалистов, обладающих междисциплинарными навы-
ками, в том числе, работы с прикладным программным обеспечением. Однако, в связи с тем, что 
рынок испытывает недостаток таких специалистов, возможности компьютерного моделирования в 
химической науке и отрасли не используются в полной мере. Более активное внедрение в процесс 
обучения в учебных заведениях курсов и задач, использующих технологии компьютерного модели-
рования в химии, позволит решить данную проблему. 

 

 
Рис.1. Пространственная модель реактора при изготовлении пива, созданная с применением 

COMSOL Multiphysics 
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Люминесцентные и антиоксидантные свойства карбоксилатов редкоземельных  
элементов, содержащие фрагмент 2,6-ди-трет-бутилфенола 

А.Б. Трусова1, Е.А. Никитин1, Е.В. Латипов1,2 

1Московский государственный университет им. М.В. Ломоносова 
2Институт нанотехнологий и микроэлектроники РАН 

Окислительный стресс, представляющий собой нарушение баланса между прооксидантами 
и антиоксидантами в организме, принимает участие в патогенезе большого количества заболеваний. 
Известно, что 2,6-диалкилфенолы обладают антиоксидантым и цитопротекторным действием, спо-
собны стабилизировать биологические мембраны и часто применяются в качестве физиологически 
активных веществ [1]. 

Редкоземельные элементы входят в состав некоторых биологически активных агентов [2]. 
Широко известно их антикоагулянтное и противовоспалительное действие. Комплексы РЗЭ приме-
няются в магнитной резонансной томографии, во флуоресцентном иммуноанализе.  

Целью данной работы является синтез координационных соединений РЗЭ и органических 
лигандов, обладающих доказанной биологической активностью. Получена серия карбоксилатов La, 
Eu, Tb, Gd (1-4) c лигандами, содержащими фрагмент 2,6-ди-трет-бутилфенола (рис. 1). Соедине-
ния охарактеризованы с помощью ИК, ЯМР спектроскопии, термогравиметрии и элементного ана-
лиза. 

Способность комплексов к одноэлектронному восстановлению оценена с помощью 
CUPRAC-теста. Активность соединений в качестве ловушек свободных радикалов измерена с по-
мощью ДФПГ-теста. Показано, что синтезированные комплексы обладают значительной антиокси-
дантной активностью, превосходящей таковую у лигандов.  

Проведены исследования люминесцентных свойств соединений. Спектры люминесценции 
карбоксилатов 2 и 3 содержат характерные полосы катионов Eu3+, Tb3+. Для соединения 2 рассчитан 
внутренний квантовый выход люминесценции QYin=26%. Из спектра эмиссии соединения 4 опре-
делены энергии синглетных и триплетных состояний S1 = 19084см-1, T1 = 18200см-1 соответственно.  

Полученные результаты позволяют предложить полученную серию соединений для прове-
дения расширенных биологических испытаний в качестве перспективных фармакологических аген-
тов комбинированного действия. 

Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (№19-33-90236).  

 
Рис. 1. Схема синтеза соединений 1-4 
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УДК 544.6 

Материалы отрицательного электрода для литий-ионных аккумуляторов на основе 
композита кремний/восстановленный оксид графена 

А.В. Корчун, Е.Ю. Евщик, С.А. Баскаков, В.Г. Колмаков, Ю.А. Добровольский 

Институт проблем химической физики РАН 

Литий-ионные аккумуляторы (ЛИА) – перспективные накопители энергии, которые широко 
используются в портативной электронике (смартфонах, ноутбуках, беспроводных наушниках и 
т.д.), электротранспорте, а также в стационарных хранилищах энергии. Ёмкость аккумулятора за-
висит от ёмкости составляющих его компонентов – положительного и отрицательного электродов. 
Материалы отрицательного электрода современных ЛИА в подавляющем большинстве (до 90%) 
представляют собой графит (искусственный или природный). 

Использование графита для отрицательного электрода ЛИА обусловлено рядом причин: 
способность к обратимой интеркаляции ионов лития, стабильность в ходе циклирования, низкая 
стоимость, доступность, нетоксичность. Однако графит обладает низкой ёмкостью (372 мА∙ч/г), не-
высоким ресурсом, особенно при высоких скоростях заряда и разряда. Практическая ёмкость гра-
фита в составе современных ЛИА достигает 360 мА·ч/г [1]. Современные исследования в области 
анодных материалов ЛИА направлены на замещение графита другими, более энергоёмкими мате-
риалами, например кремнием. 

Кремний обладает самой высокой после лития теоретической удельной ёмкостью (3590 
мА∙ч/г [1]). Использование макроразмерного кремния в качестве анода ЛИА невозможно, так как в 
ходе внедрения-экстракции лития материал претерпевает значительные изменения объёма (вплоть 
до 300% [1]), что приводит к растрескиванию материала и отслаиванию от токоподвода. Один из 
вариантов решения проблемы растрескивания кремния при циклировании - использование частиц 
размером до 100 нм. А для улучшения электрического контакта кремнийсодержащей электродной 
массы с материалом токоподвода возможно за счёт комбинации кремния с электрода углеродными 
материалами, обладающими значительной электропроводностью и способными удерживать вместе 
наночастицы кремния. 

В представленной работе был получен композит кремний - восстановленный оксид графена 
(Si/RGO). Наночастицы кремния со средним размером 30 нм, полученные в ходе плазмохимиче-
ского синтеза, диспергировали в водной суспензии оксида графена в течение 10 минут, которую 
затем заморозили в жидком азоте и удалили растворитель посредством лиофильной сушки. В ре-
зультате был получен аэрогель, который затем восстановили в парах гидразина. Морфология образ-
цов была исследована методами сканирующей (СЭМ) и просвечивающей электронной микроскопии 
(ПЭМ) (рис. 1). 

Электроды для тестирования изготавливали нанесением суспензии аэрогеля в N-метил-2-
пирролидоне со связующим поливинилиденфторидом (ПВДФ) на медный токоподвод методом 
струйной печати и с использованием технологии Dr. Blade. После нанесения электроды прокаты-
вали на вальцах и подвергали сушке в вакуумной печи при 120℃ в течение суток. 

Электрохимические исследования проводили в двухэлектродных ячейках типа «pouch», в 
качестве противоэлектрода использовали металлический литий, а в качестве электролита раствор 
LiPF6 в этиленкарбонате/этилметилкарбонате (50/50 об. %) и раствор дифтороксалатобората лития 
(LiDFOB) в этиленкарбонате/диметилкарбонате. Исследования электрохимических свойств прово-
дили методами циклической вольтамперометрии в интервале потенциалов 10-3000 мВ со скоростью 
развёртки 0,1 мВ, а также гальваностатического циклирования со скоростью заряда 0,1 C (100 мА/г) 
из расчёта ёмкости материала 1000 мА·ч/г. 

Образцы электродов с электролитом на основе LiPF6 обладают кулоновской эффективно-
стью 90% на первых циклах при ёмкости 1200 мА·ч/г, в то время как образцы с электролитом на 
основе LiDFOB демонстрируют начальную кулоновскую эффективность на уровне 40% и ёмкость 
400 мА·ч/г. 
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Рис. 1. ПЭМ (слева) и СЭМ (справа) изображения образца композита Si/RGO. 
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Нанесение дополнительных слоев гидроксиапатита для упрочнения  
кальцийфосфатной пенокерамики 

Л.Ю. Маслова, В.К. Крутько, О.Н. Мусская, А.И. Кулак 

Государственное научное учреждение «Институт общей и неорганической химии Национальной 
академии наук Беларуси» 

Особое место среди кальцийфосфатных (КФ) биоматериалов занимает гидроксиапатит (ГА) 
Са10(РО4)6(ОН)2 – кристаллохимический аналог неорганической составляющей костной и зубной 
тканей [1]. Синтетический гидроксиапатит за счет высокой биосовместимости широко используется 
как биоматериал, обладающий остеокондуктивным и остеопластическим действием, однако в 
форме ксерогеля ГА является достаточно хрупким. Повысить прочность ГА возможно, получая его 
в виде керамики с введением или без введения различных упрочняющих добавок [2]. В случае пе-
нокерамики проявляется зависимость физико-механических характеристик от ее архитектуры и раз-
мера пор. В данной работе исследовали возможность повышения статической прочности высокопо-
ристой КФ пенокерамики за счет нанесения дополнительных слоев ГА, оценивали влияние допол-
нительно нанесенного ГА на пористую структуру и определяли фазовый состав такой пенокера-
мики. 

Пенокерамику получали методом прямой реплики пенополиуретановых матриц пористо-
стью ~70% с использованием концентрированных КФ суспензий [3]. Пропитывающую суспензию 
получали на основе смеси порошков синтетического ГА после 800°С и гидрата дигидроортофосфата 
кальция Ca(H2PO4)2∙H2O в среде 0,8% поливинилового спирта (ПВС). Допропитку осуществляли 
путем нанесения на КФ пенокерамику суспензии на основе 0,4% ПВС и порошка ГА (800°С). Пе-
нокерамику исследовали методами сканирующей электронной микроскопии (СЭМ) и рентгенофа-
зового анализа (РФА). 

На СЭМ изображении скола поверхности исходной КФ пенокерамики видно (рис. 1 а), что 
она имеет микропористую структуру, образованную округлыми конгломератами неправильной 
формы размером 2–20 мкм и микропорами диаметром менее 2 мкм. Структура КФ пенокерамики, 
дополнительно упрочненной одним слоем ГА (рис. 1 б), сохраняет микропористую структуру, 
округлые конгломераты частиц достигают размера 1–10 мкм. Количество микротрещин уменьша-
ется, микропоры имеют размеры от 1 до 2 мкм. После нанесения второго слоя ГА поверхность КФ 
пенокерамики «сглаживается» (рис. 1 в), отдельные конгломераты частиц практически невозможно 
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выделить. Микропоры уменьшаются в диаметре до 1 мкм и менее, микротрещины и дефекты прак-
тически полностью «залечены». 

Полученная КФ пенокерамика имеет пористость 60–64% и статическую прочность до 0,02 
МПа. При нанесении одного слоя ГА статическая прочность пенокерамики увеличилась до 0,03 
МПа, а пористость уменьшилась до 47%. При последующем увеличении количества наносимых 
слоев ГА тенденция сохраняется: при нанесении двух слоев прочность составила 0,04 МПа, пори-
стость – 40%; при трех слоях – 0,05 МПа, 35% соответственно. Утолщение архитектуры и форми-
рование частично закрытопористой структуры приводило к повышению статической прочности КФ 
пенокерамики. 

По данным РФА установлено (рис. 2, рентгенограмма 1), что КФ пенокерамика представ-
лена в основном β-трикальцийфосфатом (ТКФ) Са3(РО4)2 (до 65%) с содержанием до 25% β-пиро-
фосфата кальция (β-ПФК) Ca2P2O7 и по 5% α-ТКФ и ГА. После отжига при 1200°С дополнительно 
нанесенные слои ГА (800°С) приводят к увеличению количества α-ТКФ и ГА до 40% каждого, а 
также пропорциональному уменьшению содержания β-ТКФ до 12% и β-ПФК до 8% (рис. 2, рентге-
нограммы 2, 3). Такие превращения при термической обработке обусловлены твердофазными хи-
мическими реакциями, в результате которых β-ТКФ переходит в высокотемпературную модифика-
цию α-ТКФ. 

Таким образом, получена КФ пенокерамика после отжига при 1200°С с пористостью до 64% 
и невысокой прочностью до 0,02 МПа, которые можно регулировать путем нанесения дополнитель-
ных слоев ГА (800°С). Увеличение статической прочности КФ пенокерамики до 0,05 МПа достига-
ется нанесением трех дополнительных слоев ГА (800°С), однако при этом пористость уменьшается 
в два раза и утолщается архитектура. Дополнительные 1–2 слоя ГА (800°С) после отжига приводят 
к увеличению количества фаз α-ТКФ и ГА, что потенциально повышает биологическую активность 
и резорбируемость конечного материала. 

 
а 

 
б 

 
в 

Рис. 1. СЭМ изображения КФ пенокерамики исходной (а), упрочненной одним слоем ГА (б) и 
двумя слоями ГА (в) 

1 – исходная, 2 – упрочненная 1 слоем ГА, 3 – упрочненная 2 слоями ГА 

Рис. 2. Рентгенограммы КФ пенокерамики после 1200°С 



 
312 

Литература 

1. Крутько В.К. [и др.] Синтетический гидроксиапатит - основа костнозамещающих биоматериалов // Со-
фия. – Минск, 2017. № 1. С. 50-57. 

2. Сафронова Т.В. [и др.] Керамика в системе Са2Р2О7–Са(РО3)2, полученная обжигом цементного камня на 
основе β-трикальцийфосфата и монокальцийфосфата моногидрата // Стекло и керамика. – М., 2020. №5. 
С. 3–13. 

3. Крутько В.К. [и др.] Термическая эволюция кальцийфосфатной пенокерамики, полученной на основе гид-
роксиапатита и монокальцийфосфата моногидрата // Межвуз. Сб. научн. трудов «Физико-химические ас-
пекты изучения кластеров, наноструктур и наноматериалов». – Тверь, 2019. №11. С. 615–623. 

УДК 54.058 

Определение эффективности сорбционной очистки воды от растворенных 
органических веществ методом Кубеля  

С.С. Коцелябина  

Санкт-Петербургский государственный технологический институт (технический университет) 
Основной метод глубокой очистки природных и сточных вод - это сорбция на активных уг-

лях. Удаление органических веществ из сточных вод предприятий химической, нефтехимической и 
родственных им отраслей промышленности является одной из основных проблем очистки воды. 
Примеси, которые не извлекаются из сточных вод механически или не окисляются при биологиче-
ских методах очистки, можно извлечь с использованием сорбционных методов очистки. Адсорбци-
онные методы характеризуются высокой эффективностью, способностью очищать воду, содержа-
щую малые концентрации органических веществ, до величины ПДК и глубже, возможностью вы-
делять ценные продукты из воды. 

Активированный уголь является наиболее удобным для сорбционной очистки, поскольку он 
широко доступен, дешев, легко крошится на очень мелкие пористые частицы с высокой площадью 
поверхности, обладает большой сорбционной емкостью, не токсичен и безвреден для здоровья че-
ловека, может быть подвергнут физико-химическому модифицированию с целью повышения эф-
фективности. 

К методам определения органических примесей в воде относятся: оптические, хроматогра-
фические, электрохимические, спектрофотометрические и др. Благодаря простоте лабораторного 
оборудования и используемых реактивов, в работе для оценки эффективности удаления примесей 
использовался метод Кубеля. Метод основан на окислении органических и неорганических ве-
ществ, присутствующих в пробе воды, известным количеством перманганата калия в сернокислой 
среде при кипячении. Так же для определения сходимости результатов использовали спектрофото-
метрический метод анализа. 

 В работе для оценки сорбционной эффективности использовали модельные растворы раз-
ных классов органических веществ, растворенных в воде. Показателем для оценки сорбционной ак-
тивности по методу Кубеля является химическое потребление кислорода (ХПК). На первом этапе 
исследования определили взаимосвязь значений концентрации органических веществ в воде и ХПК, 
которая в графическом виде в логарифмических координатах имеет вид линейной зависимости 
(ХПК = f(С)) для разных классов органических веществ.   

Далее была проведена сорбционная очистка модельных растворов с применением активных 
углей разных марок и модифицированных активных углей на их основе. Исследование проводилось 
в статических условиях и заключалось в определении избыточной адсорбции Гиббса из моноком-
понентного раствора. В качестве модификатора использовали фуллерен, микроколичества которого 
повышают сорбционную активность материала, в том числе по растворенным органических веще-
ствам [1]. Концентрация адсорбтива подбиралась таким образом, чтобы значения ХПК, очищаемой 
воды составляли 10 – 20 мгО2/дм3, что в 3 – 4 раза выше нормы СаНПиН №2.1.5.980-00. 

Сопоставление значений адсорбции по методу Кубеля и методом спектрофотометрии в УФ 
области спектра, показали значительную сходимость результатов.  

Таким образом показана возможность оценки сорбционной очистки с использованием ме-
тода Кубеля как альтернатива спектрофотометрическому методу анализа. 
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 рентгеновской дифракции (РД) в практике создания наполненных наночастицами  
фотополимеризующихся композиций 
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В докладе представлены результаты исследований, связанных с разработкой фотополиме-
ризующихся композиций на основе акриловых олигомеров, предназначенных для создания покры-
тий с функцией защиты поверхности от ультрафиолетового излучения. 

Ранее было выявлено [1-3], что использование нанодобавок определенного типа, введенных 
в фотополимеризующуюся композицию на стадии смешения, может придавать формируемому из 
нее покрытию дополнительные функции, ранее для них не характерные. Например, введение нано-
размерных частиц ZnO придает формируемому покрытию функцию ультрафиолетового фильтра 
[4]. Этот эффект может быть эффективно использован, например, при создании покрытий для оп-
тики, а также в более прикладных областях – при покрытии стекол солнцезащитных экранов, же-
стяных и алюминиевых рекламных щитов, стекол витрин музейных экспозиций и др., где требуется 
сохранение свойств поверхности от разрушающего воздействия ультрафиолета. 

Экспериментальная часть работы состояла из получения фотополимеризующихся компози-
ций разного состава для разработки оптимальной рецептуры, удовлетворяющей требованиям по ос-
новным параметрам таких систем (рабочая вязкость, реакционноспособность, адгезионная проч-
ность готового покрытия, твердость готового покрытия и селективность пропускающей способно-
сти покрытия по ультрафиолетовому спектру). Значительную часть экспериментальной части со-
ставлял контроль распределения вводимых наночастиц, для чего применяли два независимых вы-
сокоинформативных метода: метод рентгеновского малоуглового рассеяния (РМУР) и метод рент-
геновской дифракции (РД). Такое пристальное внимание контролю распределения твердой фазы в 
жидкой фотополимеризующейся композиции определялось взаимосвязью функции распределения 
и эффективностью экранирования покрытием ультрафиолетового спектра.  

Важным выводом работы стали результаты анализа функции распределения нанокластеров 
частиц УФ-абсорберов по диаметрам, которая оказалась близка к логарифмически-нормальному за-
кону распределения. 

Также было проведено сравнение данных РМУР и РД, примененного к одним и тем же 
наполненным фотополимеризующимся композициям с добавкой наноразмерных частиц ZnO, кото-
рые в совокупности дали объективную картину распределения наночастиц твердой фазы, и влияние 
на этот параметр и технологических параметров смешения жидких олигомерно-мономерных сме-
сей, и рабочих характеристик смесей (динамическая вязкость, реакционноспособность), и условий 
формирования покрытий (толщина слоя, мощность источника отверждения).  
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Распад пеницилламинового нитрозильного комплекса железа в присутствии  
альбумина в различных условиях 
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государственного областного университета 

В конце прошлого столетия было доказано, что монооксид азота NO играет важную роль в 
регуляции сосудистого тонуса. Вследствие этого синтез и дальнейшее исследование соединений – 
экзогенных доноров NO является актуальным и перспективным направлением современной науки. 

Установлено, что нитрозильные комплексы железа являются одной из форм природных ре-
зервуаров NO. Среди их синтетических аналогов следует выделить катионный биядерный комплекс 
[Fe2(SC5H11NO2)2(NO)4]SO4*5H2O (комплекс 1), полученный в Институте проблем химической фи-
зики РАН [1], который является перспективным лекарственным препаратом для лечения сердечно-
сосудистых заболеваний [2]. Структура соединения приведена на рис. 1. 

Согласно литературным данным, нитрозильные комплексы железа взаимодействуют со 
множеством мишеней в условиях in vivo, например, с SH- и гем-содержащими белками, с низкомо-
лекулярными тиолами. Известно, что одной из основных мишеней действия НКЖ in vivo является 
транспортный белок крови альбумин [3]. Таким образом, анализ распада исследуемого комплекса 1 
в присутствии альбумина в различных условиях является необходимым этапом в изучении процес-
сов биотрансформации данного перспективного соединения.  

В исходном спектре поглощения комплекса 1 и белок-связанного комплекса наблюдаются 
две характерные полосы поглощения при 310 и 360 нм. В литературе показано, что эти полосы со-
ответствуют электронному переходу в [NO-Fe-S] фрагменте, а уменьшение их интенсивности сви-
детельствует о распаде комплекса 1 [4]. Таким образом, сравнивая кинетические кривые распада 
комплекса 1 в различных условиях, можно судить о стабилизации комплекса 1 альбумином. 

Результаты опытов по распаду комплекса 1 и белок-связанного комплекса в анаэробных 
условиях показали, что в присутствии альбумина комплекс 1 распадается в 4 раза медленнее, сле-
довательно, становится более пролонгированным донором NO-групп. Основываясь на литератур-
ных данных [3] и ранее полученных результатах [5], можно ожидать, что в стабилизации комплекса 
1 принимают участие как цистеин 34 и гистидин 39, находящиеся в гидрофобном кармане альбу-
мина, так и отрицательно заряженные группы на поверхности белка. 

В аэробных условиях мы не наблюдали характерных полос при 310 и 360 нм, что указывает 
на быструю реакцию комплекса 1 с кислородом.  

Также нами была изучена NO-донорная активность комплекса 1 с помощью широко приме-
няемой в практике реакции Грисса. Было показано, что комплекс 1 в присутствии и отсутствии 
белка генерирует NO в течение первых 20 минут от начала растворения, затем кривая накопления 
нитрит-ионов выходит на плато. Константы скорости накопления нитрит-ионов в реакции Грисса 
для обоих процессов совпадают и составляют k=2,8*10-3 с-1. 

Исходя из полученных результатов, можно сделать вывод о том, что альбумин в аэробных 
условиях не влияет на NO-донорную активность комплекса 1. Таким образом, эффективная стаби-
лизация комплекса 1 белком наблюдается только в анаэробных условиях, причём кислород оказы-
вает значительное влияние на процесс распада самого комплекса. 

Работа выполнена по теме Государственного задания, № гос. регистрации № AAAA-A19-
119071890015-6. 
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Рис.1. Структурная формула комплекса 1.  
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УДК 620.198 

Усовершенствование технологии чернения молибдена 
А.С. Шубин, Ю.В. Федосов  

НИУ ИТМО 

В работе [1] был описан метод нанесения черненых покрытий на медь с использованием 
парамолибдата аммония. Отличительной особенностью такого покрытия является максимальный 
коэффициент поглощения светового излучения и возможность наносить его на готовые детали, 
например, оптические. Суть данного метода заключается в том, что образец, предварительно про-
шедший обработку, выдерживают в растворе молибдата аммония.  

Однако молибден – химически очень стойкий материал, имеющий весьма низкую реакци-
онную способность (см. работу [2], где было рассмотрено взаимодействие молибдена с разными 
химическими элементами). Поэтому для нанесения покрытия на молибден был использован элек-
трохимический метод. В ходе экспериментов использовались молибденовые образцы, представля-
ющие собой пластины размерами 60×10×1 мм (химический состав образцов, исследованный с по-
мощью рентгеновского дифрактометра указан в таблице), которые предварительно прошли обра-
ботку, состоящую из следующих последовательных шагов: предварительной̆ механической за-
чистки, промывки спиртом и промывки дистиллированной̆ водой. Далее было выполнено травление 
образца в водном растворе, содержащем 2,5 % HCl и 2,5 % HF в течение 10 мин. После этого образец 
погружался в емкость с дистиллированной̆ водой, в которой он выдерживался в течение 4 ч. Затем 
образец перемещался в ванну с раствором молибдата аммония (рис. 1), где на него электрохимиче-
ским способом наносилось покрытие [2] в течение 10 минут. Концентрация раствора составляла 8 
моль/л. При этом образец выступал в качестве катода, а анодом служила платиновая проволока пло-
щадью 204 мм2, разность потенциалов составляла 7–10,5 В при силе тока в пределах 800 мА/л. Од-
новременно выполнялся контроль pH раствора и его поддержание на уровне 4,5.  

После нанесения покрытия образец высушивали 15 мин в сушильном шкафу 2В-151 и про-
водили исследование полученного покрытия с использованием сканирующего электронного мик-
роскопа Inspect SEM FEI.  

В результате получилось черное покрытие, имеющее достаточно большую стойкость, в 
частности, смывающееся только концентрированной кислотой (например, азотной), устойчивое к 
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действию щелочи, а также с трудом удаляющееся при крацевании. Однако это покрытие не является 
долговечным и со временем отслаивается от поверхности образца (рис. 2). Фотографирование про-
цесса деградации покрытия происходило спустя 2 недели после нанесения.  

После анализа проведенного эксперимента было принято решение изменить технологию 
нанесения покрытия и провести второй эксперимент. Для этого был взят аналогичный образец мо-
либдена, который прошел предварительную обработку и травление так же, как и первый образец. 
Далее этот образец был помещен в емкость с раствором молибдата аммония (концентрация раствора 
оставалась прежней) для промывки в течение 2 мин, причем контроль значения водородного пока-
зателя производился в процессе промывки. После промывки образец перемещали во вторую ем-
кость с точно таким же раствором молибдата аммония, время выдержки в которой составляло 2 мин, 
а затем перемещали его в третью емкость, где и происходило нанесение покрытия электрохимиче-
ским путем в течение 10 мин так же, как это было описано ранее. Далее, как и в первый раз, образец 
высушивали и осуществляли фотографирование его поверхности после деградации покрытия. 
Стоит отметить, что деградация покрытия и в первом, и во втором экспериментах происходила без 
механических воздействий при нормальных условиях без засвечивания образца. При этом видно, 
что после второго эксперимента с течением времени на покрытии также образовывались трещины, 
но само покрытие при этом не отставало от поверхности образца в отличие от покрытия, нанесен-
ного в ходе первого эксперимента.  

 

 
Рис. 1. Фотография второго образца сразу после нанесения на него покрытия 

 

 
Рис. 2. Фотография поверхности первого образца после деградации покрытия 
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Материалы на основе наноразмерного TiO2 имеют широкий спектр применения [1-3]. Инте-
рес представляет получение диоксида титана с повышенной фотокаталитической активностью. Фо-
токаталитические свойства TiO2 определяются целым набором параметров, в том числе кристалли-
ческой структурой наночастиц и интерфейсом взаимодействия между ними [4, 5]. Одним из спосо-
бов воздействия на структурные и морфологические характеристики наночастиц могут являться 
пространственные ограничения, в том числе в виде гетерогенных включений оксидных частиц. 
Кроме того, гетерогенные примеси в виде наночастиц того же химического состава могут играть 
роль зародышеобразующих центров, определяя структуру конечного продукта.  

Целью представленной работы являлось исследование влияния гетерогенных включений 
оксидных наночастиц на формирование нанокристаллов TiO2 в различных условиях. 

В качестве гетерогенных включений в процессе прямого осаждения гидратированного ди-
оксида титана из раствора тетрахлорида титана использовались суспензии предварительно синтези-
рованных наночастиц TiO2 со структурой анатаза и рутила. Осадки промывались дистиллированной 
водой и высушивались.  

Полученные композиции «гидратированный оксид титана – наночастицы» подвергали гид-
ротермальной обработке при температуре T = 200-350°C, давлении P = 70 МПа, время изотермиче-
ской выдержки варьировалось в широком интервале значений (τ = 0.25-4ч). В качестве гидротер-
мального флюида использовалась дистиллированная вода. 

Процесс формирования кристаллических наночастиц TiO2 из осажденных композиций при 
термообработке на воздухе изучался с использование метода высокотемпературной рентгеновской 
дифракции (HTPXRD). Образцы нагревались в воздушной среде от комнатной температуры до 
1100°С с шагом 100°С. 

Синтезированные наночастицы TiO2 исследовались комплексом методов физико-химиче-
ского анализа. Фазовый состав, размеры и распределение кристаллитов по размерам оценивались 
по данным порошковой рентгеновской дифракции. Морфология наночастиц и кристаллических аг-
ломератов, характер поверхности – методами сканирующей и просвечивающей электронной мик-
роскопии. Площадь удельной поверхности наночастиц, размеры пор оценивались по изотермам низ-
котемпературной сорбции азота. Поведение полученных материалов при нагревании исследовалось 
методом синхронного термического анализа (ДСК/ТГА). 

В ходе работы было показано, что использование гетерогенной примеси рассмотренного со-
става и размера частиц практически не сказывается на процессе фазообразования в системе TiO2-
H2O. Это, по-видимому, связано с тем, что расстояние между вводимыми наночастицами значи-
тельно превышает размер критического зародыша TiO2. В связи с этим данные гетерогенные при-
меси не могут рассматриваться ни как пространственные ограничения, препятствующие кристалли-
зации, ни как центры кристаллизации. Отсутствие влияния наночастиц диоксида титана различной 
структурной модификации на фазовый состав образующегося в результате дегидратации TiO2×nH2O 
в гидротермальных условиях также может быть связан с тем, что в процессе осаждения TiO2×nH2O 
из раствора тетрахлорида титана формируется кластеры, расположение атомов титана и кислорода 
в которых, подобно структурным элементам анатаза. А на стадии гидротермальной обработки про-
исходит срастание анатазоподобных кластеров по агрегационно-аккомодационному механизму.  

Исследования проведены с использованием оборудования Инжинирингового центра 
СПбГТИ(ТУ). Отдельная благодарность куратору ИЦ Д.П. Даниловичу. 

Работа выполнена при финансовой поддержке Российского научного фонда (проект № 20-
63-47016). 
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Электрохимическое осаждение кальцийфосфатных покрытий на титане 
 и их превращения в модельном растворе SBF 

А.Е. Дорошенко, В.К. Крутько, О.Н. Мусская, А.И. Кулак 

Государственное научное учреждение «Институт общей и неорганической химии Национальной 
академии Наук Беларуси» 

В последнее время для улучшения механических свойств металлических имплантатов 
разрабатывают композиционные материалы, включающие прочную металлическую подложку, на 
которую наносят биоактивные кальцийфосфаты (КФ) [1]. Идентичность гидроксиапатита (ГА) 
Са10(РО4)6(ОН)2 химическому составу минеральной компоненте кости, а также его физические и 
химические свойства обеспечивают максимальную биосовместимость за счет активной стимуляции 
остеогенеза и восстановления костной ткани. 

Электрохимическое осаждение проводили в гальваностатическом режиме при 20-30 мА/см2 
и времени осаждения 5–20 мин из электролита Ca(NO3)2 / NH4H2PO4 при соотношении Са/Р 1,67, 
рН 4 и комнатной температуре. В качестве подложки использовали титан (ВТ 1–0), предварительно 
очищенный механически и обезжиренный этиловым спиртом. В результате были получены 
однофазные брушитные CaHPO4·2H2O покрытия (рис. 1 а), толщина и плотность которых 
возрастает с увеличением времени осаждения и плотности тока. Согласно данным сканирующей 
электронной микроскопии (СЭМ) КФ покрытия представляют собой пористый слой пластинчатых 
кристаллов брушита, ориентированных перпендикулярно титановой подложке размером 
(0,6-1,0)´(4-10) мкм (рис. 1 б). Увеличение времени осаждения приводит к увеличению размеров 
кристаллитов брушита до (2,6-3,0)´(6-9) мкм. 

Выдерживание титановых подложек с брушитным покрытием в растворе SBF позволяет 
смоделировать их вероятное «поведение» в организме. На рентгендифрактограммах брушитных по-
крытий, выдержанных в растворе SBF в течение 1-4 нед, наблюдается исчезновение пиков брушита 
(рис. 2 а) и появление гало рентгенаморфного КФ, предшественника ГА. Установлено, что плотные 
брушитные покрытия на титане, осажденные в течение 20-30 мин, при увеличении времени выдер-
живания в растворе SBF до 4 нед формируют наиболее плотный слой аморфизированного КФ с 
апатитовой структурой.  

При выдерживании пластин с покрытием в модельном растворе SBF также происходит из-
менение морфологии покрытия (рис. 2 б), которое представлено конгломератами неправильной 
формы размером 20-80 мкм и исчерчено щелевидными порами размерами (20–40)×(0,5–1,0) мкм, 
характерное для КФ апатитовой структуры. Термообработка при 800°С приводит к кристаллизации 
аморфизированных средних и основных КФ (рис. 2 в). Под воздействием высокой температуры на 
титановой подложке образуется пленка оксида титана (IV) модификации рутил. Из данных РФА 
также видно, что КФ покрытие представляет собой смесь β-трикальцийфосфата Ca3(PO4)2 и ГА. 

Таким образом, в условиях постоянной плотности тока из электролита Ca(NO3)2 / NH4H2PO4 
при Ca/P=1,67 и рН=4 на титане осаждаются однофазные брушитные покрытия, которые можно 
превращать в апатитные путем их выдерживания в модельном растворе SBF. Полученные КФ по-
крытия на титане могут найти применение в травматологии, стоматологии, ортопедии и др. обла-
стях медицины. 

 
а 

 
б 

Рис.1 Рентгендифрактограммы (а) и СЭМ изображение (б) КФ покрытий, электроосажденных при 
30 мА/см2 в течение различного времени 
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Рис.2 Рентгендифрактограммы (а) и СЭМ изображение (б) КФ покрытий, электроосажденных при 
30 мА/см2 в течение 10 мин, после выдерживания в SBF в течение нескольких нед:  

1 - 1; 2 - 2; 3 - 4 
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Биосовместимые металл-органические координационные полимеры 
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Упаковка пищевой продукции играет фундаментальную роль в защите продуктов питания 
от физических повреждений и негативного влияния на них внешних химических и биологических 
факторов, что в результате позволяет обеспечить длительный срок хранения пищевой продукции и 
ее безопасность для конечного потребителя с сохранением ее питательных и вкусовых качеств. 
Инертные упаковки создаются из невозобновляемых ресурсов, и их утилизация проблематична. 
Функциональные упаковки являются хорошей альтернативой, так как они биоразлагаемые, неток-
сичные, обладают антиоксидантными, антибактериальными и сенсорными свойствами, а значит, 
могут продлить срок хранения пищевых продуктов.  

Металл-органические пористые координационные полимеры обладают большой площадью 
поверхности, низкой плотностью и термической стабильностью [1]. Металлосодержащие узлы и 
органические линкеры формируют поры, которые придают сорбционные свойства материалу, а в 
ряде случаев - биосовместимость [2]. Благодаря обратимой адсорбции при комнатной температуре 
металлоорганические координационные полимеры можно использовать в качестве основы для со-
здания разнообразных сенсоров, а также материалов, содержащих в порах молекулы антиоксидан-
тов (Рис. 1) и антибактериальных веществ [3]. Несмотря на заметный прогресс в области биологи-
ческих применений металл-органических координационных полимеров, достигнутый за последнее 
время [4], сочетание низкой токсичности со способностью хранить подходящие антибактериальные, 
антиоксидантные или сенсорные вещества или самостоятельно проявлять соответствующие свой-
ства (например, за счет специальных органических линкеров) и совместимостью с полимерной мат-
рицей до сих пор представляет собой трудно выполнимую задачу.  

Для того, чтобы упаковка стала безопасной в использовании, в настоящей работе узлы ме-
талл-органических координационных полимеров выбирали из числа биосовместимых металлов (же-
лезо, цинк), а линкеры - из биоорганических соединений, встречающихся в живых организмах (яб-
лочная, лимонная, винная кислоты), а также из безопасных для человека химических веществ (те-
рефталевая кислота). В качестве безопасного растворителя во время синтеза использовали воду. 

Полученные координационные соединения интегрировали в полимерную матрицу. В насто-
ящей работе использовались гидроколлоиды - безопасные полисахаридные и полипептидные со-
единения, которые способны образовывать полимерные пленки. Гидроколлоидные матрицы пред-
ставляют интерес в качестве эмульсификаторов, загустителей и стабилизаторов. Для улучшения 
свойств плёнки добавлялись пластификаторы [5]. 

В ходе работы были получены новые нетоксичные композитные материалы на основе ме-
талл-органических координационных полимеров, в состав которых входят только биосовместимые 
компоненты, такие как: 
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• органические линкеры: лимонная, винная, терефталевая, щавелевая, яблочная кислоты 
• металлосодержащие узлы: Zn, Fe (III) 
• гидроколлоиды: желатин, каппа-каррагинан, гидроксипропилметилцеллюлоза 
• пластификаторы: глицерин, сорбитол 
• антиоксиданты: бензоат натрия, сорбат 
При использовании металлосодержащих узлов на основе биосовместимых ионов металлов 

и органических линкеров на основе биогенных ди- и поликарбоновых кислот были синтезированы 
биосовместимые металл-органические координационные полимеры (Рис. 2). Строение и свойства 
полученных металл-органических координационных полимеров были изучены при помощи рентге-
новской дифракции, ИК-спектроскопии, термогравиметрии и микроанализа. Композитные матери-
алы, содержащие биосовместимые металл-органические координационные полимеры, были полу-
чены путем прямой отливки композиции на основе выбранного гидроколлоида и металл-органиче-
ского координационного полимера в пленку. Полученные композитные пленки были изучены при 
помощи ИК- и оптической спектроскопии, рентгеновской фотоэлектронной спектроскопии, рентге-
нофазового анализа, термогравиметрии, дифференциальной сканирующей калориметрии и микро-
скопии. Было исследовано поведение полученных композитных пленок в симулированных биоло-
гических условиях, определена их долговременная устойчивость в водных средах и скорость их 
гидролиза и изучены продукты их разложения. 

Работа была выполнена при поддержке гранта РНФ № 20-73-10200. 
 

 
Рис. 1. Плёнки из каппа-каррагинана, гидроксипропилметилцеллюлозы, глицерина и воды; слева – 

без добавления антиоксиданта; справа – с добавлением антиоксиданта (бензоат натрия). 
 

 
Рис. 2. Фрагмент кристаллической упаковки координационного полимера  
[𝑍𝑛Q(𝐶�𝐻�𝑂�)#(𝐻#𝑂)#]n по данным рентгеноструктурного исследования. 
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Гидродинамические и оптические характеристики макромолекул  
полиалкилметакрилатов с различной длиной боковых цепей 

С.А. Ершова, И.Ю. Перевязко, Н.Г. Микушева, А.А. Лезов, М.Е. Михайлова, Н.В. Цветков 
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Целью настоящей работы является определение конформационных и молекулярных (гидро-
динамических, оптических) характеристик макромолекул полигексилметакрилата (PHMA) и поли-
стеарилметакрилата (SMA), а также сопоставление полученных результатов между собой и с лите-
ратурными данными. Научная новизна исследования состоит в том, что для данной работы были 
взяты образцы полиалкилметакрилатного ряда с самой высокой длиной боковой цепи (рис.1), кото-
рая превышает длины боковых цепей полиалкилметакрилатов, исследованных ранее методами мо-
лекулярной гидродинамики и оптики.  

Детальный анализ образцов был проведен в разбавленных растворах в органических раство-
рителях с применением комплексного подхода, включающего использование таких эксперимен-
тальных методов, как вискозиметрия, скоростная седиментация, динамическое рассеяние света, 
денситометрия, рефрактометрия, двойное лучепреломление в потоке (ДЛП), а также выполнение 
компьютерного моделирования. В результате были определены значения характеристической вяз-
кости [η], коэффициентов диффузии [D] и седиментации [S], удельного парциального объема �̅� ис-
следованных систем. Вычислены значения молекулярных масс всех исследуемых образцов, на ос-
новании которых были получены уравнения Марка-Куна-Хаувинка, что позволило оценить конфор-
мацию макромолекул и термодинамическое качество растворителя.  

Полученные значения молекулярных масс для образцов серии PHMA лежат в пределах 
10 ∙ 103 − 49 ∙ 103 а.е.м., для образцов серии SMA − в пределах 13 ∙ 103 − 91 ∙ 103 а.е.м. Показатели 
степени в уравнениях Марка-Куна-Хаувинка характеризуют используемый растворитель (гексан) 
как хороший для полимера PHMA и как идеальный (θ - растворитель) для полимера SMA. Таким 
образом, можно отметить некоторое улучшение термодинамического качества растворителя при 
уменьшении длины боковой цепи, что качественно согласуется с результатом, полученным для дру-
гих гребнеобразных полимеров [1, 2, 3]. Большое значение показателя степени в уравнении, описы-
вающем зависимость характеристической вязкости от молекулярной массы для образцов SMA, мо-
жет быть связано с эффектами протекания для исследуемых полимерных систем. 

По результатам измерений проведена проверка внутренней согласованности полученных 
данных путем расчета величины гидродинамического инварианта A0.  Было установлено, что сред-
нее значение для серии PHMA составляет A0av PHMA = 3.13 ∙ 10-10 Дж/K, для серии SMA − 
A0av SMA = 2.90 ∙ 10-10 Дж/K. Величины гидродинамических инвариантов соответствуют значениям, 
свойственным гибкоцепным полимерам в хороших и θ - растворителях.  

В представленной работе определены равновесная жесткость A и d диаметр полимерных це-
пей PHMA и SMA с использованием построения Грея-Блюмфельда-Хирста. Для образцов серии 
PHMA величина равновесной жесткости и средний диаметр полимерной цепи составляют 
A = 5.2 ± 0.6 нм и dav = 1.1 ± 0.2 нм соответственно, для образцов серии SMA – A = 7.7 ± 0.7 нм и 
dav = 1.73 ± 0.15 нм соответственно, что отвечает классу полимеров со значительной равновесной 
гибкостью цепи и качественно согласуется с литературными данными [1, 3]. Возрастание величины 
A образцов SMA по сравнению с образцами PHMA можно объяснить тем, что увеличение объема 
бокового заместителя (его длины) приводит к возрастанию стерических взаимодействий между бо-
ковыми цепями и, как следствие, уменьшению равновесной гибкости макромолекул [1].  
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Методом ДЛП определены величина и знак оптической анизотропии ∆ai мономерного звена 
SMA, свидетельствующие о сворачивании боковых цепей в молекулах образцов данного ряда.  

Компьютерное моделирование в пакете HyperChem позволило установить геометрические 
размеры полимерных цепей, а также определить оптическую анизотропию ∆ai мономерного звена 
PHMA и SMA. Были сделаны выводы о том, что значение оптической анизотропии в наиболее свер-
нутой конформации для обеих моделей близко по величине к теоретическому. Сопоставление по-
лученных данных показало, что определённые в данной работе характеристики хорошо согласуются 
между собой и с результатами, полученными ранее для других полиалкилметакрилатов. 

Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ 18-33-20013-a. Авторы выражают благодар-
ность Центру диагностики функциональных материалов для медицины, фармакологии и наноэлек-
троники Научного парка СПбГУ за предоставленное оборудование для проведения необходимых 
измерений. 

А)    Б)  
Рис. 1. Структурные химические формулы полигексилметкарилата (А) и  

полистеарилметакрилата (Б). 

Литература 
1. Цветков В.Н. Жесткоцепные полимерные молекулы. − Л.: Наука, 1986. 380 с. 
2. Tsvetkov N.V., Lebedeva E.V., Lezov A.A., Podseval’nikova A.N., Akhmadeeva L.I., Zorin I.M., Bilibin A. Yu. Mac-

romolecules of poly-(12-acryloylaminododecanoic acid) in organic solvent: Synthesis and molecular characteris-
tics. // Polymer 55 (7), 2014. P. 1716–1723. 

3. Tsvetkov N.V., Mikusheva N.G., Lezov A.A., Gubarev A.S., Mikhailova M.E., Podseval’nikova A.N., Akhmad-
eeva L.I., Lebedeva E.V., Zorin I.M,. Shcherbinina T.M., Bilibin A. Yu. Molecular, conformational, and optical 
characteristics of poly(cetylammonium-2-acrylamido-2-methylpropanesulfonate) obtained by micellar polymeri-
zation. // European Polymer Journal. Volume 75, February 2016. P. 251-263. 

УДК 544.163 

Изучение комплексообразования ионов цинка в условиях конкурентной  
координации методом спектроскопии ЯМР 

В.В. Гараева1,2, Д.Ю. Алешин2, А.А. Павлов1,2 
1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

2Институт элементоорганических соединений им. А.Н. Несмеянова РАН 

В настоящее время большой актуальностью пользуется развитие препаратов на основе ком-
плексных соединений от трудно поддающихся лечению заболеваний. Так, например, для лечения 
злокачественных опухолей используется Цисплатин — препарат на основе ионов Pt (II), фармако-
логическое действие которого подобно алкилирующим средствам, и заключается в нарушении 
функции нитей ДНК и образовании сшивок между ними. 

К числу трудно поддающихся лечению заболеваний также относится туберкулез. На данный 
момент одними из основных препаратов I-го ряда для лечения туберкулеза являются Рифампицин 
и Изониазид, имеющие высокую биологическую активность — 10 мкг/диск и 100 мкг/диск соответ-
ственно. Очевидно, что повышение показателя активности положительно сказывается на лечебном 
воздействии препарата. Также известно, что одним из факторов выживаемости и реактивации 
Mycobacterium tuberculosis, они же палочка Коха, является состояние их редокс-гомеостаза, завися-
щее от внутриклеточной концентрации ионов переходных металлов — Co2+, Ni2+, Mn2+, Fe3+, Zn2+, 
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Cu2+ и других. Совокупность этих факторов позволяет предположить, что комплекс, синтезирован-
ный на основе одного из эссенциальных металлов и лигандов, обладающих активностью в отноше-
нии бактерий, будет обладать большей активностью, чем некоторые аптечные препараты. 

В качестве комплексообразующего металла нами был выбран цинк, так как он относится к 
числу жизненно необходимых микроэлементов и входит в состав более чем 100 ферментов. В каче-
стве биологически активного лиганда была взята 2-фуранкарбоновая кислота, входящая в состав 
антибактериальных препаратов и дополнительный лиганд 1,10-фенантролин, тоже проявляющий 
биологическую активность в отношении бактерий. Полученный комплекс является моноядерным 
— к атому цинка координируются два остатка фуроат-аниона и хелатно связанная молекула фенан-
тролина (схема реакции представлена на Рис. 1). 

В работе для определения строения комплекса была использована спектроскопия ядерного 
магнитного резонанса (ЯМР), имеющая преимущество относительно, например, рентгеноструктур-
ного или рентгенофазового анализа в том, что позволяет работать с растворами. Необходимость 
этого обусловлена тем, что измерение биологической активности проводится в растворе диметил-
сульфоксида, поэтому для начала необходимо было убедиться, что в растворе комплекс остаётся 
цельным, не происходит распада на индивидуальные молекулы, который также мог бы обуславли-
вать активность. 

В докладе будут представлены результаты исследования строения комплекса в растворе ди-
метилсульфоксида с помощью ЯМР на основе спектроскопии протонного магнитного резонанса 
(Рис. 2) и спектроскопии ядерного эффекта Оверхаузера. Также будут представлены результаты 
определения коэффициента диффузии комплекса и лигандов на основе диффузионно-упорядочен-
ной спектроскопии ЯМР. 

 
Рис. 1. Схема реакции образования комплекса цинка. 

 

 
Рис. 2. Сравнение спектров протонного магнитного резонанса смеси лигандов и комплекса цинка. 
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Одной из наиболее актуальных технологических задач, решаемых современной наукой, яв-
ляется повышение производительности вычислительной техники. В качестве возможного решения 
поставленной задачи часто рассматривается спинтроника – перспективное направление в современ-
ной микроэлектронике, в основе которого лежит воздействие на электронные свойства материи 
внешним магнитным полем. Последнее десятилетие спинтронные устройства, использующие в ка-
честве носителей информации не электрический ток, а ток спинов, набирают популярность в про-
мышленном производстве ввиду меньшего размера и существенно более низкого энергопотребле-
ния и тепловыделения, чем у классических транзисторов в составе кремниевого чипа.  

Несмотря на распространённое использование в спинтронике неорганических материалов, 
в последнее время интенсивно развивается принципиально другой подход, заключающийся в ис-
пользовании в качестве структурных единиц изолированных молекул, обладающих магнитными 
свойствами. Как правило, речь идет о «молекулярных магнетиках», молекулы которых содержат 
один или несколько неспаренных электронов. Использование молекулярных магнетиков в составе 
гибридных спинтронных устройств позволяет варьировать в широких пределах спин-зависимые 
электронно-транспортные свойства интерфейсов на границах между слоями разной природы [1], а 
также может позволить управлять спиновым током посредством обратимого переключения между 
спиновыми состояниями [2]. 

Тем не менее, до сих пор остаётся много нерешённых вопросов, касающихся влияния слоя 
выбранного молекулярного магнетика на транспортные свойства устройств молекулярной спинтро-
ники. В частности, неясными остаются механизмы влияния магнетизма центрального иона [3] и со-
единения в целом [4], что делает невозможным рациональный дизайн устройств молекулярной 
спинтроники.  

Поскольку на электронно-транспортные свойства влияют как электронное строение самого 
соединения, так и его гибридизация на поверхности ферромагнитного электрода, в работе исполь-
зовались очень сходные по строению клеточные комплексы переходных металлов (клатрохелаты, 
Рис. 1а) с инкапсулированными диамагнитными (Fe2+) и парамагнитными (Co2+) ионами, сравнение 
которых позволит выявить закономерности влияния спинового состояния иона металла на работу 
устройства. С другой стороны, возможность направленной функционализации клатрохелатов по ре-
берным и апикальным положениям открывает широкие перспективы для рационального дизайна их 
пространственной и электронной структуры, оптических и магнитных свойств, а также других ха-
рактеристик, определяющих потенциал этих соединений как компонентов устройств молекулярной 
спинтроники. 

Выбранные соединения являются молекулярными магнетиками, что может оказать суще-
ственное влияние на магнетосопротивление конечных устройств, а также обладают скомпенсиро-
ванным зарядом, вследствие чего отлично подходят для нанесения однородных тонких плёнок ме-
тодом возгонки в вакууме. О чистоте и плотности получаемых возгонкой плёнок свидетельствует 
УФ/видимый спектр образца, приведенный на Рис. 1б. Указанный метод нанесения молекулярного 
слоя позволит значительно снизить риски появления неоднородностей/дефектов по сравнению с по-
лучением плёнок из раствора, нередко приводящих к нарушению правильной работы интерфейса 
«ферромагнетик – молекулярный слой». 

В докладе будут рассмотрены подходы к нанесению плёнок различных клатрохелатов и со-
зданию устройств вида Ni/Clath/AlOx/Co, где слой клатрохелата (Clath) будет нанесён термической 
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возгонкой, а ферромагнитные электроды - с помощью набирающего популярность в области созда-
ния устройств молекулярной спинтроники магнетронного распыления [5]. Кроме того, будут пред-
ставлены результаты изучения морфологии полученных плёнок и устройств с использованием 
атомно-силовой микроскопии, растровой электронной микроскопии, спектроскопии поглощения в 
УФ/видимой области, а также температурные и полевые зависимости электронно-транспортных 
свойств и магнетосопротивления для изготовленных прототипов. 

Полученные результаты демонстрируют широкий потенциал клатрохелатов в качестве мо-
лекулярных компонентов спинтронных устройств, а также позволяют расширить научную базу для 
направленного дизайна новых молекулярных материалов, ориентированных на использование в 
устройствах молекулярной спинтроники.  

Работа была поддержана грантом РНФ №19-73-10194. 

Рис. 1. Строение изученных клатрохелатов (а) и спектры поглощения в УФ/видимой области 
плёнки клатрохелата кобальта(II), полученной методом термической возгонки при температуре 

510 K и давлении 10-3 мбар (б) 
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Молекулярные системы, способные существовать в двух различных состояниях в зависимо-
сти от внешних условий, представляют интерес в качестве логических элементов для устройств мо-
лекулярной спинтроники [1]. Типичный пример таких систем – комплексы переходных металлов, 
спиновое состояние которых можно переключать с помощью внешнего воздействия, такого как из-
менение температуры [2]. Для описанных выше применений они должны не только соответствовать 
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жестким требованиям, предъявляемым соответствующими устройствами, но и обладать дополни-
тельными свойствами, позволяющими управлять их магнитными характеристиками.  

Подобной полифункциональности у комплексов переходных металлов можно достичь вы-
бором класса лигандов, которые содержат два координационных сайта, способных селективно ко-
ординировать атомы 3d- и 4f- переходных металлов [3]. В качестве таких лигандов нами выбраны 
соединения, в состав которых одновременно входят пиразолонпиридиновый и бета-дикетонатный 
фрагменты (рис. 1).  

Каждый из этих фрагментов по-отдельности использовался в синтезе комплексов переход-
ных металлов со свойствами мономолекулярных магнитов [4] и спиновых кубитов [5], а также со 
спиновым переходом [6]. Наличие этих двух фрагментов в одной молекуле может обеспечить ши-
рокое разнообразие многофункциональных полиядерных комплексов различных металлов, одно-
временно проявляющих несколько из описанных магнитных свойств для их использования в раз-
личных устройствах молекулярной спинтроники. Выбранный класс лигандов позволяет варьиро-
вать как заместители R и R1 (рис. 1), так и комбинацию металлов, координирующих пиразолонпи-
ридиновый и/или бета-дикетонатный, что в перспективе делает возможным создание общих прин-
ципов направленного дизайна подобных полиядерных структур для молекулярной спинтроники. 

Полученные нами лиганды и их комплексы с различными металлами изучены с помощью 
ЯМР спектрометрии, рентгеноструктурного анализа, элементного анализа и циклической вольтам-
перометрии. 

 
Рис. 1. Строение ацилпиразолонпиридинового лиганда, где R и R1 – функциональные группы, от-

личающиеся электронными и стерическими характеристиками. 
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Известно, что тип мезогена в основном определяет тип жидко-кристаллического упорядо-
чения и фазовое поведение [1]. Однако, значительное влияние может оказывать длина и тип боко-
вых цепей. [2] Для понимания влияния типа концевых групп на структуру и свойства были изучены 
три соединения, представленные на рисунке 1. Методами термогравиметрического анализа (ТГА), 
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дифференциальной сканирующей калориметрии (ДСК), рентгеноструктурного анализа (РСА) (ме-
тод рассеяния рентгеновских лучей со скользящим пучком) и поляризационной оптической микро-
скопии (ПОМ) были изучены изменения структуры и фазовые переходы в таких системах.  

Методом ДСК было изучено фазовое поведение при нагреве. Все три образца имеют слож-
ное фазовое поведение (см. рис.2.), однако отдельный интерес представляет образец B02, обладаю-
щий способностью к полимеризации благодаря наличию двойной связи в боковой цепи. В термиче-
ском поведении наблюдаются значительные отличия, вызванные строением боковых цепей. 

Совмещая методы ПОМ с нагревом и дополняя полученные данные методами РСА, были 
изучены структуры, формируемые образцами и преобразования, возникающие при процессе отжига 
всех образцов и в ходе полимеризации образца B02. Основные результаты представлены на рисунке 
3. 

Из данных ПОМ и РСА видно, что образец BO1 образует при комнатной температуре жид-
кокристаллическую фазу типа SmA. Образец BO2 является полностью кристаллическим, что под-
тверждается методом ПОМ. Образец BO3 также формирует кристаллическую фазу. 

В рамках данной работы, было показано, что даже небольшое отличие в типе боковых цепей 
ЖК молекул в значительной степени влияет на структуру и термические свойства. Длина боковой 
цепи может мешать образованию ЖК фазы, тем самым определяя итоговую структуру образца.  

 
Рис.1. химическая структура изучаемых соединений. 

 
a)                                                          b)                                                              c)                 
Рис.2. Кривые ДСК, содержащие кривые, соответствующие 2 нагреву (красная) и  

охлаждению (синяя). 
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Рис.3. данные РСА (слева) и ПОМ (справа), образцы BO1, BO2 и BO3  

(верхний, средний и нижний ряд, соответственно).  
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2Институт элементоорганических соединений им. А. В. Несмеянова 

Металл-органические координационные полимеры [1] – уникальный класс кристаллических 
материалов, периодическая трехмерная структура которых образована ионами металлов и коорди-
нированными к ним органическими линкерами. Отличающая их большая площадь внутренней по-
верхности в сочетании с настраиваемой пористостью лежит в основе их практического применения 
в хранении и разделении газов, катализаторов или их «контейнеров» в различных химических про-
цессах и т.п. Среди существующих синтетических подходов [2] для синтеза новых металл-органи-
ческих координационных полимеров зачастую используют сольвотермальный метод [3], позволяю-
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щий получать монокристаллы хорошего качества с целью установления их кристаллической струк-
туры при помощи рентгеноструктурного анализа. Для этого исходные органические и неорганиче-
ские компоненты нагревают с высококипящим растворителем до температур, как правило, превы-
шающих его температуру кипения [4], что в некоторых случаях приводит к появлению (как правило, 
нежелательному) продуктов разложения выбранного растворителя в составе металл-органического 
координационного полимера [5]. 

В настоящей работе таким образом был получен новый металл-органический координаци-
онный полимер кобальта(II) [Co(OH)(HCOO)х(OAc)1-x]n (Рис. 1) при использовании ацетата ко-
бальта(II), 4,4’-бипиридина и диметилформамида в качестве источника иона металла, органиче-
ского лиганда и растворителя, соответственно. Наличие в данном продукте формиат-аниона, выпол-
няющего роль органического лиганда наравне с ацетат-анионом, является результатом ранее наблю-
давшегося [5] разложения диметилформамида при длительном (в течение 24 часов) выдерживании 
соответствующего раствора при 120ºС.  

Попытки целенаправленного получения [Co(OH)(HCOO)х(OAc)1-x]n и его аналогов в раз-
личных условиях путем варьирования температуры и времени сольвотермального синтеза, природы 
переходного металла, соотношения реагентов и даже природы растворителя, способного к терми-
ческому разложению, привели к серии металл-органических координационных полимеров, де-
тально охарактеризованных при помощи рентгеноструктурного анализа. Это позволило обнаружить 
между образующимся кристаллическим продуктом и условиями его образования закономерности, 
необходимые для рационального дизайна металл-органических координационных полимеров на ос-
нове продуктов разложения растворителя. 

Работа выполнена при финансовой поддержке Российского Фонда Фундаментальных Ис-
следований (грант №19-29-08032). 

 
Рис. 1. Фрагмент кристаллической упаковки координационного полимера 

[Co(OH)(HCOO)х(OAc)1-x]n, образовавшегося при in situ разложении диметилформамида. 
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Природный тиол глутатион (GSH) – трипептид γ-глутамилцистеинилглицин, наиболее из-
вестный эндогенный биоантиоксидант, концентрация которого в клетках и межклеточной среде жи-
вотных, растений и микроорганизмов (0,1–10 мМ) выше концентрации других низкомолекулярных 
антиоксидантов. Известно, что GSH взаимодействует с радикалами, предотвращает окисление бел-
ков, восстанавливает пероксидные -О-О- и дисульфидные связи –S–S–. Восстановление гидропе-
роксидов мембранных липидов глутатионом осуществляется ферментативным путем с участием 
глутатион-пероксидаз. Однако в случае пероксида водорода (Н2О2) имеет место и непосредственное 
взаимодействие GSH и H2O2. В последнее десятилетие активно изучают сигнальную роль глутати-
она, часто в сочетании с Н2О2, в регулировании окислительного стресса и организации ответа живых 
организмов на внешние воздействия [1]. 

Стехиометрическое уравнение реакции GSH с H2O2 имеет вид: 2GSH + H2O2 ® GSSG + 
2H2O. Однако в водных растворах взаимодействие протекает по сложному механизму, включаю-
щему, образование молекулярных комплексов GSH–H2O2 и GSH-GSH, и сопровождается выходом 
тиильных радикалов GS• [2]. Известно, что тиильные радикалы обратимо присоединяются к нена-
сыщенным связям [3]. В [4] было установлено, что глутатион в присутствии H2O2 реагирует с нена-
сыщенными фенолами ресвератролом (RVT) и кофейной кислотой (СА) (тиол-ен реакция) [4]. В [5] 
было обнаружено, что скорость образования радикалов в реакции GSH с H2O2.сильно зависит от рН 
раствора и состава буферных растворов. Целью данной работы было выяснить влияние рН водного 
раствора и ионного состава на тиол-ен реакцию GSH с RVT в присутствии H2O2. Исследовали вли-
яние биологически значимых ионов Na+, K+, Mg2+, Ca2+, Cl-, а также ацетилхолина (ACh) важней-
шего нейромедиатора, играющего существенную роль в нервно-мышечной и когнитивной активно-
сти живых существ, на скорость расходования  RVT в присутствии GSH и H2O2. Ацетилхолин явля-
ется четвертичным аммониевым катионом (R4N+), который реагируют с широким спектром биоло-
гических сайтов связывания, в том числе в ацетилхолинэстеразе. 

Глутатион (GSH), реактив Эллмана, DTNB, (5,5'-дитиобис- (2-нитробензойная кислота), 
ацетилхолин хлорид (ACh), CaCl2 – все «Sigma-Aldrich», пероксид водорода, Н2О2, транс-ресвера-
трол (RVT), «abcrGmbH», «OXOID», MgSO4×7H2O, «ACROS Organics», KH2PO4, K2HPO4×3H2O – 
все «PCGroup» использовали без предварительной очистки. Скорости расходования реагентов кон-
тролировали методом кинетической спектрометрии: для RVT  e = 0,3·105 л·моль–1·см–1 при  lmax 304 
-308 нм.; концентрацию GSH  определяли с использованием реактива Эллмана  при lmax 412 нм e = 
0,14·105 (М×см)-1. 

Принципиальную схему тиол-ен реакции GSH c ненасыщенным фенолом RVT в присут-
ствии H2O2 в водной среде можно представить следующими реакциями, в которых P• - алкильный 
радикал, образующийся в результате присоединения тиильного радикала GS• к двойной связи ре-
свератрола:      
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H2O2 
↓ 

GSH + GSHÛ [GSH…GSH] → G-S-S-G + 2H2O 
↓ 

Радикалы (GS•)                                (Wi)                Инициирование цепи 
↓ 

GS• + RVT Û P•                                (kp)              Продолжение цепи 
P• + O2 ® PO2

• 
PO2

• + GSH  ®  PO2H + GS• 
GS• + GS• ® G-S-S-G,             (kt)               Обрыв цепи 

Скорость расходования ресвератрола (WRVT) описывается уравнением цепного процесса с 
квадратичным обрывом цепей: 

WRVT = Wi + а [RVT] Wi 0.5     (1) 
в котором Wi – скорость образования радикалов, параметр а = kp/(2kt)0.5, аналогичный отно-

шению констант скоростей продолжения и обрыва цепи, характеризует относительную активность 
ненасыщенного соединения в тиол-ен реакции.  

Молекула GSH включает две карбоксильных, сульфгидрильную и аминную группы, диссо-
циация которых в водных растворах характеризуется следующими значениями рКа: 2,5; 3,7; 9,2 и 
9,5, соответственно. Поэтому можно ожидать значительное влияние рН раствора на скорость реак-
ции GSH и Н2О2 и влияние GSH на рН реакционной смеси. 

На образование радикалов в реакции GSH с Н2О2, и соответственно скорость тиол-ен реак-
ции GSH с RVT влияет pH реакционной смеси: в кислой среде GSH находится преимущественно в 
молекулярном виде, а при рН > 7  GSH приобретает отрицательный заряд, что затрудняет образова-
ние комплексов, которые генерируют радикалы. В слабощелочных Na- и K-фосфатных буферных 
растворах при рН>7 радикалы не образуются.  
 

Компоненты среды рН раствора рН в реак-
ции 

WRVT ∙108, 
M∙c-1 

Wi∙108, 
M∙c-1 a, (M/c)0.5 

NaCl, 4mM 6.5 2.96 1.1 0.6 1.75 
KCl, 4мМ 6.5 2.92 0.9 0.8 0.2 

CaCl2, 4 мМ 6.5 2.94 1.0 0.8 1.3 
MgSO4, 4мМ 6.5 3.01 1.9 1.7 0.3 
AChCl, 4 мМ 4.8 3.02 1.3 1.1 0.7 

K-фосфатный буфер 7.4 7.29 0 0 0 
Na-фосфатный буфер 7.4 7.27 0 0 0 

Деионизированная вода 6.25 2.96 2.5 1.4 2.9 
Таб.1. Кинетические характеристики реакции 10мМ GSH с 3,2·10-5 М RVT в присутствии 2мМ 

Н2О2 в водных растворах солей 
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В данном докладе, мы представляем проект новой установки «Высокотемпературный мик-
рореактор, интегрированный во времяпролетный масс-спектрометр с фотоионизацией вакуумным 
ультрафиолетом», для исследования образования молекул углеводородов, в процессах связанных с 
химией горения и астрохимией.  

Установка состоит из прямоугольной вакуумной камеры (ВК) из нержавеющей стали марки 
304L (120 см × 120 см × 70 см), которая откачивается турбомолекулярными насосами (Osaka 
TG2400M) мощностью 2400 л/с [1], к которой через вакуумный фланец присоединен времяпролет-
ный масс-спектрометр с рефлектроном (ВПМС), производства Jordan TOF Products, Inc. Масс-спек-
трометр подключен к турбомолекулярному насосу (Osaka TG420M; 400 л/с) и спиральному насосу 
(Edwards XDS35iC; 10 л/с), откачивающему турбонасосы главной камеры и масс-спектрометра. 
Внутри ВК расположена дифференциально откачиваемая камеры первичного источника (КИ) так, 
что выходящий из нее молекулярный пучок попадет в источник ионизации ВПМС. Откачивание КИ 
осуществляется магнитолевитацонным насосом (Osaka TG2400M), который откачивается насосом 
Рутса (Leybold WS505; 140 л/с) и спиральным насосом (Edwards XDS35iC). 

За формирование импульсного молекулярного пучка отвечает импульсное сопло. Пьезо-
электрический клапан спроектирован для генерации коротких газовых импульсов (длительностью 
80 мкс) при высокой частоте повторения и большом расходе газа. Устанавливается в КИ перед ским-
мером (с отверстием 1 мм) на трехосевой подвижке. Для исследования высокотемпературных реак-
ций будет использоваться высокотемпературный микрореактор. Который состоит из резистивно 
нагреваемой трубки из карбида кремния (SiC) длиной 22 мм и внутренним диаметром 1 мм; макси-
мально достижимая температура нагрева оценивается в 1300-1400 K. Электрический нагрев и уста-
новка трубки происходит через две электродные втулки из карбида кремния и два электродных 
блока из молибдена [2].  

Генерация вакуумного ультрафиолета (118 нм, 10,5 эВ) будет происходить в газовой ячейке 
утроения частоты (длина 269 мм, диаметр 35 мм) третьей гармоники Nd:YAG-лазера. На входе в 
ячейку находится кварцевое окно, а на выходе плоско-выпуклая линза MgF2, для фокусировки света 
в источник ионизации масс-спектрометра. В ячейки содержится смесь ксенона и аргона в соотно-
шении 1:10, при 200 Торр [3]. 

Новая экспериментальная установка позволит получать результаты мирового уровня, в том 
числе раскрыть механизмы протекания реакций в зонах горения, получить надежные константы 
скоростей и их зависимостей от температуры и давления для различных механизмов инициирования 
и поддержания горения. Полученные кинетические константы позволят разработать кинетические 
модели горения, которые будут являться основой для создания новых методов и способов энергоэф-
фективного и экологически чистого сжигания топлив. 

Работа выполнена при поддержке Мегагранта Правительства Российской Федерации (грант 
№ 14.Y26.31.0020). 
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Процесс триплет-триплетной аннигиляции (T-T аннигиляция) интенсивно исследуется по-
следнее десятилетие в связи с возможностью создания на его основе ап-конверсионных систем (up-
conversion systems), эффективно работающих при низких интенсивностях возбуждающего света [1], 
а также с возможностью создания эффективных органических светоизлучающих диодов (OLED) с 
использованием замедленной флуоресценции [2].  Одним из необходимых требований для эффек-
тивного процесса T-T аннигиляции является наличие значительной концентрации триплетных со-
стояний, что может быть реализовано в системах, обладающих фосфоресценцией при комнатной 
температуре [3]. Ранее было показано, что суспензии на основе комплексов нафталина с β-цикло-
декстрином и различными третьими компонентами обладают долгоживущей фосфоресценцией при 
комнатной температуре, близкой по своим временам жизни к значениям для нафталина в заморо-
женных растворах при 77 K [4–6]. Данный факт говорит о том, что в таких комплексах значительно 
подавлены процессы безызлучательного распада триплетных состояний, и возможно создание боль-
ших концентраций молекул в триплетном состоянии.  

В ходе данной работы были исследованы спектры люминесценции суспензии микрокри-
сталлов тройных комплексов нафталин-β-циклодекстрин-циклогексан в воде при импульсном воз-
буждении в нормальных условиях (см. рисунок 1а). Микрофотографии кристаллов представлены на 
рисунке 2.  Было обнаружено, что наряду с долгоживущей фосфоресценцией в данной системе 
наблюдается замедленная флуоресценция. Кинетики затухания фосфоресценции и замедленной 
флуоресценции экспоненциальны (см. рисунок 1б). Время жизни замедленной флуоресценции – 
0,89 с, составляет половину времени жизни фосфоресценции – 1,97 с. Интенсивность фосфоресцен-
ции линейно зависит от интенсивности возбуждающего излучения, в то время как интенсивность 
замедленной флуоресценции квадратично. Данные факты хорошо согласуются с моделью гибели 
триплетных возбужденных состояний со слабой Т-Т аннигиляцией, описываемой уравнениями типа 
(1) – (4)  [7]. 

При описании процесса Т-Т аннигиляции следует учесть, что рассматриваемая система 
представляет собой гетерогенную суспензию, состоящую из анизотропных кристаллов тройных 
комплексов и воды. Диффузия молекул нафталина внутри кристаллов комплексов в условиях экс-
перимента пренебрежимо мала. Поэтому, в отличии от ранее рассматриваемых гомогенных изо-
тропных растворов [7], в исследуемой системе, следует выделить два ансамбля молекул нафталина. 
Для первого ансамбля характерно отсутствие дополнительных молекул нафталина в ближайшем 
окружении, такие молекулы не способны к Т-Т аннигиляции, однако вносят вклад в фосфоресцен-
цию. Для молекул второго ансамбля в ближайшем окружении присутствует хотя бы одна молекула 
нафталина, поэтому они способны к Т-Т аннигиляции. Эффективность данного процесса, зависит 
от числа молекул в окружении, а также эффективности процессов миграции энергии возбуждения. 
Учесть данные факты в простейшем случае возможно с помощью коэффициента , зависящего от 
концентрации нафталина и строения кристалла.  

[𝑇(]1	~	𝐼P$ (1) 
𝐼}4 =	𝐾P4𝜃4𝑘}4[𝑇(]1#𝑒@#5/� (2) 

		𝐼+A = 𝑘+A[𝑇(]1𝑒@5/� (3) 
[𝑇(]1	~	𝐶&95A				 (4) 

[𝑇(]1 	− концентрация триплетных состояний в начальный момент времени,	𝐼P$	– интенсив-
ность падающего на  образец возбуждающего света, 𝐼}4 −	интенсивность замедленной флуоресцен-
ции, 𝜃4 −	квантовый выход флуоресценции, 𝑘}4 −		излучательная константа  синглетного состоя-
ния, 	𝐼+A −интенсивность фосфоресценции, 𝜏 −	время жизни фосфоресценции, 𝑘+A −		излучатель-
ная константа  триплетного состояния, 𝐶&95A				 −	концентрация нафталина в тройных комплексах, 
𝐾P4 −	коэффициент, учитывающий количество соседних друг к другу молекул β-циклодекстрина с 
содержащимся внутри них нафталином. 
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Рис. 1. (а) - Спектры флуоресценции (1), фосфоресценции (2) и замедленной флуоресценции (3) 

(интенсивность спектра увеличена в 50 раз) комплексов нафталин-β-циклодекстрин-циклогексан в 
водной дисперсии; (б) – кинетики затухания замедленной флуоресценции (1) и фосфоресценции 

(2) комплексов нафталин-β-циклодекстрин-циклогексан в водной дисперсии. Время жизни замед-
ленной флуоресценции – τ – 0.89 с, время жизни фосфоресценции – 1.97 с. 

 
Рис. 2. Микрофотография кристаллов тройных комплексов  

нафталин-β-циклодекстрин-циклогексан 
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Использование смеси олеиламина и олеиновой кислоты как ключ к улучшению 
спектральных характеристик коллоидных квантовых точек сульфида свинца 

Д.В. Дёмкин1, И.А. Шуклов1, В.Ф. Токнова1 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Сульфид свинца широко используется в фотодетекторах ближнего и среднего ИК диапазона 
благодаря достаточно простой технологии применения тонких поликристаллических плёнок, что 
выгодно отличает его от кремния, германия, арсенидов индия и галлия, так как для изготовления 
приёмников на их основе требуется сложная и дорогостоящая технология эпитаксиального роста 
монокристаллических плёнок. 

Использование ККТ на основе сульфида свинца привлекательно благодаря крайне высокой 
обнаружительной способности порядка 1013  Джонс [2] а также наличие квантово-размерного эф-
фекта, позволяющего очень плавно варьировать область максимального поглощения фотодетектора 
за счёт варьирования среднего размера частиц. 

Синтез коллоидных квантовых точек проводят с использованием триалкилфосфинов, алки-
ламинов и алкилофосфоновых кислот при повышенной температуре, при этом можно контролиро-
вать размер частиц изменяя температуру, длительность реакции и концентрацию исходных веществ. 

Широко распространена методика синтеза ККТ PbS с использованием раствора серы в оле-
иламине, где в качестве прекурсора свинца выступают галогениды свинца, растворённые в олеи-
ламине. При этом получаются ККТ с широким распределением по размерам, что ухудшает спек-
тральные свойства продукта. Отчасти данная проблема решается селективным осаждением, однако 
это снижает химический выход продукта. Также стоит отметить трудоёмкость очистки ККТ PbS от 
избытка PbCl2. 

В данной работе разработан новый метод получения ККТ PbS с использованием смеси оле-
иновая кислота/октадецен для приготовления прекурсора свинца. Для этого были исследованы за-
висимости спектральных характеристик от температуры и времени проведения реакции. Был иссле-
дован температурный интервал 110-170°С с шагом в 20°С и временной интервал от 2.5 до 15 минут. 
При этом было установлено, что время синтеза лишь незначительно сдвигает экситонный пик (Рис. 
1), так как размер частиц сильно меняется в первую минуту синтеза. Наибольшее влияние на поло-
жение экситонного пика оказывает температура синтеза, что отражено на Рис. 2. Варьируя темпе-
ратуру синтеза от 110°С до 170°С можно получить ККТ с максимумом поглощения от 1725 до 2040 
нм соответственно. 

Полученные данным методом наночастицы PbS при температуре 130°С имеют сферическую 

форму и средний диаметр 7.5 нм (Рис. 3). Энергия перехода  и диаметр частицы , как было 
показано в работе [3], связаны формулой 

 
что хорошо согласуется с результатами эксперимента. 
В итоге были получены ККТ PbS с достаточно узким экситонным пиком, который можно 

довольно плавно двигать в пределах от 1725 до 2040 нм путём изменения температуры. Следует 
отметить, что данная методика также лишена проблемы очистки продукта от остатка галогенидов 
ртути благодаря использованию оксида свинца PbO. 

Работа выполнена при финансовой поддержке проекта РФФИ № 18-29-20062, по теме госу-
дарственного задания АААА-А19-119070790003-7, а также при поддержке правительства Россий-
ской федерации (номер соглашения 074-02-2018-286). 
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Рис. 1. Зависимость положения экситонного пика от времени синтеза 

 

 
Рис. 2. Зависимость положения экситонного пика от температуры 

 
Рис. 3. ПЭМ микрофотографии квантовых точек PbS, полученных при температуре 130°С 
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Исследование механизма образования коллоидных нанокристаллов теллуридов  
при использованиии ТОФ/теллур в качестве прекурсора 

И. А. Шуклов1 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Коллоидные квантовые точки теллуридов переходных металлов из-за своих уникальных 
свойств получают пристальное внимание. Ширина запрещенной зоны варьируется от 1.54 эВ для 
CdTe и 0.31 эВ для PbTe до 0 для HgTe.[1] Широкополосное поглощение в сочетании с большим 
боровским радиусом экситона делает квантовые точки теллуридов перспективными кандидатами 
для применения в лазерах, приборах телекоммуникации, фотодетекторах, солнечных батареях и 
т.д.[2] 

 

 

Рис. 1. Комплекс трибутилфосфина с теллуром и спектр 125Te ЯМР раствора теллура в триоктил-
фофине. 

 
Раствор элементарного теллура в триоктилфосфине (ТОФ) широко применяется в синтезе 

коллоидных квантовых точек теллуридов кадмия, ртути, свинца и серебра. При этом в литературе 
отсутствует какая-либо информация о химическом составе используемого реагента. По аналогии с 
селенидами триалкилфосфинов предполагается образование бинарных соединений с теллуром. 

Исследование растворов теллура в ТОФ с помощью 125Te и 31P{1H} ЯМР, а также квантово-
химических расчетов позволило выяснить природу соединений, образующихся в результате раство-
рения теллура в триалкилфосфинах при разном отношении фосфор/теллур. Комплекс теллура с 
двумя молекулами ТОФ оказался основным компонентом, подобных растворов (Рис 1). Таким об-
разом, благодаря полученным данным, химическая природа этого популярного для синтеза нано-
структур теллуридов реагента должна быть коренным образом пересмотрена.  

 

  
Рис. 2. ПЭМ и спектр поглощения ККТ HgTe. 

 
Кроме того, исследованный раствор был успешно применен для синтеза коллоидных кван-

товых точек теллурида ртути (рис 2).[3] 
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Исследование химической реакции 2-бутина и метилидинового радикала 
А.А. Николаев1, А.М. Мебель1,2, В.Н. Азязов1,3

 

1Самарский национальный исследовательский университет имени академика С.П. Королева 
2Международный институт Флориды  

3Самарский филиал Физического института имени П.Н. Лебедева РАН 

Рассмотрена реакция взаимодействия 2-бутина (С4Н6) с метилидиновым радикалом (СН). 
Исследуемая реакция протекает как в результате горения ископаемых видов топлив [1] (то есть при 
высоких температурах, где основную роль играет энтропийный фактор химической реакции), так и 
в холодных облаках открытого космоса (при достаточно низких температурах с преобладающим 
энтальпийным фактором реакции). 2-бутин является изомером молекул 1,3-бутадиена и 1,2-бутади-
ена, задачи с которыми при реагировании с тем же метилидин-радикалом были уже рассмотрены. 
Для трех данных реакций были проведены экспериментальные исследования со скрещенными мо-
лекулярными пучками изомеров С4Н6 и метилидина. Все результаты для 1,3-бутадиена опублико-
ваны в работе [2], для 1,2-бутадиена и 2-бутина результаты так же будут опубликованы. 

Целью данной работы является анализ механизмов образования пятичленных соединений в 
химической реакции 2-бутина с метилидином. Изучение механизмов образования ароматических 
пятичленных углеводородов C5 привлекло большое внимание научного сообщества в области фи-
зической и теоретической химии, физики и химии горения и взрыва, а также астрохимии ввиду важ-
ности углеводородов C5 в качестве потенциальных предшественников (прекурсоров) полицикличе-
ских ароматических углеводородов (ПАУ) в процессах горения и в космических условиях. 

С помощью квантово-механических расчетов высокого уровня были найдены оптимальные 
геометрии для промежуточных комплексов, переходных состояний, продуктов реакции; колеба-
тельные частоты и значения потенциальных энергий. Геометрии различных соединений были опти-
мизированы с использованием гибридного метода функционала плотности wB97XD с базисным 
набором 6-311G** в программе Gaussian09 [3]. Использование данного метода достаточно для по-
лучения точных расчетов геометрической структуры молекул. Для уточнения полученных методом 
wB97XD энергий был применен метод связанных кластеров CCSD(T)-F12 с корреляционно-согла-
сованным базисным набором cc-pVTZ-F12 в программном пакете MOLPRO 2010 [4]. Как показы-
вает практика, при использовании системы данных методов получаются результаты, достигающие 
химической точности 4 кДж/моль. 

Объединяя все полученные данные, можно построить поверхность потенциальной энергии 
(ППЭ), где все энергии промежуточных комплексов (промежуточных состояний или интермедиа-
тов), переходных состояний и продуктов реакции были рассчитаны относительно энергии реаген-
тов, принятой за начало отсчета. Основной единицей измерения для энергии является кДж/моль. 
Две части ППЭ представлены рис. 1-2. 

Если говорить о начальном этапе реакции, то есть о возможных способах присоединения 
радикала СН к молекуле С4Н6, то в данной реакции - это присоединение к тройной связи 2-бутина 
с формированием трех начальных интермедиатов i80, i81 и i82, которые связаны между собой не-
высокими энергетическими барьерами; и внедрение радикала СН в С-Н связь одной из метильных 
групп С4Н6 (из-за симметрии 2-бутина не имеет значения, в какую метильную группу происходит 
внедрение метилидина) с образованием интермедиата i83. Из предыдущей работы по 1,3-бутадиену 
[2] был сделан вывод, что преобладает реакционный путь, ведущий к промежуточным состояниям 
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i80-i82, то есть присоединение к π-электронной плотности молекулы 2-бутина. Из-за высокой реак-
ционной способности метилидиновый радикал присоединяется к 2-бутину безбарьерно. Анализи-
руя поверхность потенциальной энергии, можно сделать вывод, что реакция является не только без-
барьерной (отсутствие входного барьера), но и экзотермической, то есть в результате реакции вы-
делится энергия (так как энергии продуктов отрицательны относительно энергии реагентов).  

Также были исследованы коэффициенты ветвления продуктов исходной реакции на основе 
теории Райса, Рамспергера, Касселя и Маркуса (РРКМ). Теория РРКМ предсказала, что если началь-
ная реакция идет по пути присоединения радикала СН к тройной связи С4Н6, то основной выход 
реакции (~97%) приходится на продукт 1-метил-3-метиленциклопропен p28, тогда как на p39 (1-
метил-циклопропен) и p40 (синглетный циклический карбен) суммарно ~3% Если же реакция про-
исходит по пути внедрения метилидина в С-Н связь метиловой группы 2-бутина, то преобладающим 
продуктом реакции является 1-пентен-3-ин p8 (~94%), тогда как на 1,2,3-пентатриен p10 и другие 
продукты реакции приходится ~7%. 

 Работа в Самарском университете поддержана Министерством образования и науки 
Российской Федерации по гранту № 14.Y26.31.0020.  

 
Рис. 1. Первая часть ППЭ реакции 2-бутина и метилидинового радикала 

 
Рис. 2. Вторая часть ППЭ реакции 2-бутина и метилидинового радикала 
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Литий-кислородный химический источник тока под давлением 
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Литий кислородные химические источники тока изучаются более 40 лет, т.к. являются с 
точки зрения физической химии наиболее ёмким решением. Например, современный литий ионный 
аккумулятор в теории даёт не более 600 Вт*ч/кг, а литий кислородный аккумулятор ЛКА может 
выдать до 11400 Вт*ч/кг. [1] 

В последние 5 лет, учёным удалось достичь хороших результатов используя электролит на 
основе ДМСО (диметилсульфоксид) с добавлением солей лития LiTFSI (Бис (трифторметансульфо-
нил) имид лития). И добиться ёмкости 8,25мАч/см2 [2] 

В 2008 году, до того, как был известен ДМСО, как хороший электролит [3], ученые провели 
исследование по сравнению разрядных характеристик ЛКА при различных давлениях статью [4] в 
результате выяснили, что увеличение давления кислорода, помогает предотвратить образование 
пленки оксида лития I и повысить ёмкость аккумулятора. 

Было решено, изучить влияние давления на разрядную характеристику. Был создан стенд, 
для работы под давлением, при этом одновременно исследования проводились в двух слоях, с воз-
можностью увеличения количества слоёв, что ранее было невозможно, т.к. кислород подходил со 
стороны катода. (Рис.1)  

Это было достигнуто благодаря разделению катодов пористым материалом (был проведён 
ряд опытов и наиболее оптимальным оказалась сетка из синтетической нити) и зажатию подпружи-
ненными пластинами из фторопласта. (Рис.2) 

Далее была произведена разрядка многослойной ячейки под давлением ОСЧ кислорода 8.5 
Атм. И получен результат в 22,6мАч/см2. (Рис.3) и (Рис.4). Что является отличным результатом и 
требует перепроверки, но лабораторию закрыли более чем на 5 месяцев из-за пандемии COVID-19, 
а далее, был вынужден сменить лабораторию и опыты не имеют продолжения. 

Расчёты 
Суммарная ёмкость 53,6+37=90,6мАч, площадь двух анодов 4 см2 (два диска по 16мм). Пол-

ная ёмкость 22,6мАч/см2 . Ток разряда 0,1мАч/см2 анода. 
Вывод 

Давление положительно влияет на ёмкость ЛКА. Имеет смысл до изучить данный вопрос.  

   
 Рис.1 стандартное проведение опыта с ЛКА   Рис.2 многослойная ЛКА ячейка с 

 подводом  кислорода с торца 
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Рис.3 разрядная кривая для анода диаметром 16 мм. катодная бумага Sigracet GDL 10AA, ёмкость 
53,65мА*ч (далее опыт был прерван и продолжен на рис.4)  

 

 
Рис.4 продолжение кривой разряда, ёмкость 37мАч 
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Нанокомпозиты типа ядро@оболочка Fe7C3@FexOy@Carbon, полученные при 
разложении ферроцена Fe(C5H5)2 

В.А. Заяханов1, С.С. Старчиков1, А.Л. Васильев1, И.С. Любутин1, Ю.А. Никифорова1, 
 К.О. Фунтов1, К.В. Фролов1, Л.Ф. Куликова2, В.Н. Агафонов3, В.А. Давыдов2 

1Институт кристаллографии им. А.В.Шубникова ФНИЦ «Кристаллография и фотоника» РАН 
2Институт физики высоких давлений им. Л.Ф. Верещагина РАН 

3University of Tours 

Наночастицы оксидов и карбидов железа привлекают большое внимание исследователей 
благодаря своим уникальным магнитным и химическим свойствам и широким практическим при-
менениям в различных областях, таких как катализ, хранение данных, восстановление окружающей 
среды, защите от коррозии и других [1-3]. Геофизики [4] предполагают, что карбид железа Fe7C3 
присутствует в ядре Земли и объясняет аномальные упругие свойства ядра Земли. Наночастицы 
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карбидов железа, как правило, имеют более высокую намагниченность насыщения по сравнению с 
оксидами, химически стабильны, поэтому эти материалы рассматривают как новые платформы для 
биомедицинских применений, например, в области гипертермии, в качестве контрастного вещества 
для магнитно-резонансной томографии, в качестве магнитоуправляемых наноносителей для адрес-
ной доставки лекарств. Дополнительная модификация поверхности наночастиц с образованием 
нанокомпозитов типа ядро@оболочка может повысить их биосовместимость и придать новые 
неожиданные свойства. Это в свою очередь приводит к важности исследования свойств наноком-
позитов с целью их практических применений и поиску новых эффективных методов получения 
нанокомпозитов. 

Один из методов создания подобных материалов основывается на разложении ферроцена 
Fe(C5H5)2 при высоком давлении и температуре [5]. Показано, что превращение ферроцена при дав-
лении 8 ГПа и высокой температуре приводит к образованию наночастиц карбидов железа, инкап-
сулированных в углеродные оболочки. Динамика механизма превращения ферроцена при давлении 
P = 8 ГПа и температурах Т ≤ 1600 °C, при коротких временах изотермической выдержки (10 - 20 
секунд) была исследована нами ранее [6]. Однако, механизм превращения ферроцена при более дли-
тельных изотермических выдержках остается до конца не решенным вопросом. Целью данной ра-
боты было изучение механизма разложения ферроцена при временах выдержки tR от 10 до 10000 
секунд при давлении P = 8 ГПа и температуре T = 900 °C. 

В данной работе использовался комплекс экспериментальных методов: порошковая рентге-
новская дифракция, рамановская спектроскопия, просвечивающая электронная микроскопия 
(ПЭМ), электронная дифракция, энергодисперсионный рентгеновский микроанализ и мёссбауэров-
ская спектроскопия. 

Установлено, что основными продуктами разложения ферроцена при P = 8 ГПа и T = 900 °С 
при временах выдержки tR вплоть до 10000 секунд являются различные кристаллические фазы кар-
бидов и оксидов железа, заключенные в матрицу из аморфного углерода. Последовательное увели-
чение времени выдержки исходного ферроцена сопровождается развитием процессов кристаллиза-
ции в карбидной подсистеме и уменьшением дефектности углеродной матрицы. Основной магнит-
ной фазой являются наночастицы карбида железа Fe7C3, размеры которых растут при увеличении 
времени выдержки.  Результатом кристаллизации углеродной системы при длительном времени вы-
держки становится образование графитовых нановолокон, углеродных нанолуковиц, степень кри-
сталлического совершенства которых возрастает с ростом времени выдержки tR ферроцена при фик-
сированной температуре и давлении.  

Нанокомпозиты Fe7C3@FexOy@Carbon, полученные при временах выдержки от 10 секунд 
до 300 секунд, проявляют суперпарамагнитные свойства при комнатной температуре. С повыше-
нием времени выдержки ферроцена Fe(C5H5)2 выше 300 секунд в мессбауэровских спектрах образ-
цов наблюдаются дополнительные пики, характерные для магнитоупорядоченного состояния же-
леза в карбидах Fe7C3. 

На рис. 1 представлены изображения продуктов разложения ферроцена при давлении P = 8 
ГПа, температуре T =900 °С и времени выдержки tR = 10000 секунд, полученные с помощью ПЭМ. 
Хорошо видно, что оболочка наночастицы Fe7C3 состоит из двух слоев – оксида железа Fe3O4 и 
графита. 

На основании полученных результатов, в работе обсуждается возможный механизм разло-
жения ферроцена Fe(C5H5)2 при временах изотермической выдержки tR от 10 секунд до 10000 секунд 
при P = 8 ГПа и температуре T = 900 °C. 

Работа выполнена при поддержке гранта Российского научного фонда (проект № 19-72-
00095) в части анализа порошковых рентгенограмм, проведения мёссбауэровских и рамановских 
экспериментов, обработке и анализу результатов, и Министерства науки и высшего образования в 
рамках выполнения работ по Государственному заданию ФНИЦ «Кристаллография и фотоника» 
РАН в части экспериментов по просвечивающей электронной микроскопии нанокомпозитов. 
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Рис. 1. ПЭМ изображение продуктов разложения ферроцена при давлении P = 8 Гпа, температуре 
T =900°С и времени выдержки tR = 10000 секунд. На вставке показано увеличенное изображение 

края частицы Fe7C3, окруженной оболочками оксида Fe3O4 и углерода 
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О некоторых особенностях современной практики описания процессов горения 
Г.Б. Брауэр 

Институт структурной макрокинетики и проблем материаловедения РАН  
Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Доклад представляет собой реферативный пересказ довольно большого текста (3 авторских 
листа на английском языке), вышедшего в виде главы в книге «Theory and Applications of Chemistry» 
[1], в которой собраны материалы от ученых разных стран, среди которых Россию представлял этот 
текст. К сожалению, до сих пор этот материал на русском языке пока не удалось напечатать, что в 
ближайшее время, надеюсь, будет исправлено. Система «https://www.researchgate.net/» показывает 
устойчивый интерес к материалу. Так как работа формально была приурочена к 130-ей годовщине 
ур-я Аррениуса, может создастся неверное впечатление, что я критикую и сомневаюсь в «правиль-
ности» классического уравнения. Но это не так. На самом деле основной посыл работы направлен 
на проблемы адекватности моделирования в тех или иных задачах в основном из области макроки-
нетики (физико-химические процессы). Понятно, что моделирование – это всегда некое упрощение 
реальности. Существуют различные классификации типов моделирования. Я предлагаю смотреть 
на соответствие модели и задачи, для решения которой осуществляется моделирование и пытаюсь 
описать особо выдающиеся и важные случаи несовпадения процессов, происходящих в реальности 
и того, что заложено в уравнениях модели. И, да, обычно эти системы уравнений содержат экспо-
ненты из ур-я Аррениуса, которые благодаря своим математическим свойствам, например, в горель-
ческих задачах, позволяют моделировать и вопросы устойчивости, колебаний, спина, даже если 
уравнения весьма далеки от реальных механизмов, происходящих в той или иной системе и приво-
дящих к этим эффектам. В качестве иллюстрации рассмотрим одну из работ по моделированию 
реального эксперимента по горению [2]: титан засыпается в лодочку, закрытую кварцевым стеклом 
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(Рис. 1). Титан поджигается электрической спиралью и горит в воздухе, который проходит через 
узкую щель. В эксперименте наблюдается «вибрирующее» горение. Это происходит из-за того, что 
когда начинается воспламенение титановой частицы, из титана начинает выделяться примесный газ, 
который присутствует (0,1-0,3% массы) из-за особенностей его получения из титановой губки и ме-
шает подаче воздуха, в результате горение затухает, что в свою очередь вызывает уменьшение вы-
деления примесного газа и титан снова вспыхивает и т.д. Что делают «теоретики» в статье: игнори-
руют все, что было сказано о выделении примесного газа. Записывается стандартная система урав-
нений и наблюдаемые колебания возникают из-за свойств аррениусовской экспоненты. Таким об-
разом, есть вполне определенные процессы, но в формулах заложен совсем другой процесс, но ре-
зультат моделирования вроде бы положительный. 

Отдельные разделы работы [1], посвящены задачам, в которых применение рассматривае-
мого способа моделирования дает успешные результаты, к которым сложно придраться. 

Еще один раздел посвящен моему соавтору, выдающемуся английскому ученому Galwey, 
Andrew Knox, автору многочисленных книг, учебников, статей, включенному as a noteworthy Chem-
istry educator by Marquis Who's Who. Текст этого раздела он редактировал сам. Если коротко, Галь-
вей успешно занимался изучением и моделированием изменений, происходящих при нагревании 
разнообразных, изначально твердых, реагентов. Он тщательно рассматривал сложные процессы по-
явления очагов химических превращений, их рост, развитие, фазовые переходы, парциальные дав-
ления газов, использовал всевозможные методы измерений реагирующих систем, изучал сложные 
процессы с помощью калориметрических измерений, обычно дополняемых кинетическими иссле-
дованиями, подкрепленными соответствующими химическими и физическими наблюдениями, до-
полнительными экспериментами и т.д. Этот метод он называет TDoS (термическое разложение 
твердых тел). Однако «победил» более примитивный подход, так называемый термический анализ 
(ТА): без сложных наблюдений с использованием современных компьютеров. По сути он заклю-
чался в эмпирическом определении коэффициентов так называемой кинетической триады в уравне-
нии k = ATnexp(−	 E

RT
) (A – предэкспотенциальный множитель, содержащий в знаменателе  T0n) – 

это современная форма ур-я Аррениуса, используемая в таблицах по константам скорости. В ре-
зультате Гальвея фактически «выкинули» из журналов The Journal of Thermal Analysis and Calorim-
etry (Springer), Thermochimica Acta (Elsevier), Journal of Analytical and Applied Pyrolysis (Elsevier) and 
a few others. Он много писал критики, в частности отмечая, что в разных лабораториях, получаемые 
значения триад обычно сильно не совпадают [3]. 

Проблема в том, что мотивы поведения ученых зачастую не связаны с научной истиной, а 
определяются чем-то другим. В [1] упоминаются истории из жизни Аррениуса, когда первый пред-
седатель Нобелевского комитета и обладатель соответствующей премии за идею диссоциации, го-
ворил, что он не утверждает, что ионы на самом деле существуют, но это только удобная гипотеза 
для объяснения экспериментов. Лейбниц водил Петра I «за нос», обещая, что вот-вот и передаст в 
его кунсткамеру работающую копию вечного двигателя, и получал за это серьёзные суммы и дотя-
нул до смерти обоих. А его соперник за первенство в написании формулы для определенного инте-
грала, Ньютон принял не умеющего писать Меньшикова в английские академики и другие истории. 
В 1962 году историк науки Томас Кун в книге «Структура научных революций» предполагает, что 
неверные парадигмы могут «продержаться сколь угодно долго». Кун пишет, что даже, если научное 
сообщество в целом проникнуто духом терпимости в нём действует двойные стандарты аргумента-
ции. Суждение в поддержку «парадигматизированной» онтологии воспринимаются в контексте 
«да-стратегии», а попытки обоснования «ереси» в контексте «нет-стратегии» и т.д. Но чего не очень 
понимал Кун, это влияние политики и других социальных факторов на позиции ученых. Американ-
ские ученые, отвечая, что вреднее жир или сахар, ответили, как просили заказавшие исследование 
корпорации. Проблема потепления климата из-за парникового эффекта, которую в 1908 году поднял 
Аррениус… 

 На физтехе делают лабораторную работу, в которой показывается, что аррениусовское вза-
имодействие между молекулами газов хорошо описывает реакцию с соответствующими предэкспо-
нентом и энергией активации. На самом деле, насыщенные молекулы газов между собой практиче-
ски не взаимодействуют. Почему важно понимать, как на самом деле горят и взрываются газы и как 
надо рассматривать их взаимодействие, я пишу в [4]. Достаточно порядка 3 об. % соответствующего 
ингибитора и смеси газов перестают быть взрывоопасными.  В [1] еще несколько подобных важных 
историй.    
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Рис 1. This figure illustrates a particular combustion experiment [2]. Titanium is poured into 

the boat and covered with quartz glass plate. Titanium is ignited in air, which passes through a 
narrow slit. An unusual type of "vibrating" combustion is observed.  

1 - Ignition spiral, 2 - Quartz glass, 3 – Initial powder layer, U – Front velocity 
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Оптимизация протоколов нанесения MALDI-матриц для масс-спектрометрической 
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Широкое применение масс-спектрометрического анализа в клинической практике невоз-
можно без совершенствования физико-химических основ этого метода [1]. Матрично-активирован-
ная лазерная десорбция/ионизация (MALDI) визуализирующая масс-спектрометрия (MS Imaging) - 
технология, которая генерирует молекулярные профили и двумерные карты ионной плотности сиг-
налов пептидов и белков непосредственно с поверхности гистологических срезов ткани. Время про-
летный (TOF) масс-спектрометр позволяет добиться высокой производительности и воспроизводи-
мости результатов. Подготовка образца - важный этап анализа, от которого зависит информатив-
ность получаемых данных. Тонкий срез ткани помещают на предметное стекло покрытое токопро-
водящим напылением (обычно оксидом индия-олова), после чего на ткань наносится подходящая 
MALDI матрица вручную или автоматически. Качество матричного покрытия определяется разме-
ром, плотностью и однородностью кристаллов, которые образуются на поверхности ткани. Чем 
меньше отдельные кристаллы, тем выше пространственное разрешение. 

Для эксперимента был выбран метод сублимационного нанесения матрицы. Данный метод 
является быстрым и простым в применении, обеспечивает ровное и тонкое покрытие ткани кристал-
лами матрицы, высокую воспроизводимость эксперимента, а также позволяет минимизировать де-
локализацию аналитов, так как растворитель в ходе нанесения не используется. Целью работы была 
оптимизация протоколов нанесения матриц DHB, 9-AA для работы в режиме положительных и от-
рицательных ионов, оптимизация условий нанесения матриц, чтобы увеличить количество иссле-
дуемых молекул и пространственное разрешение получаемых изображений. 
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Срезы мозга мыши были приготовлены с использованием криомикротома и разморожены 
на токопроводящих предметных стеклах. Процедура сублимации матриц и перекристаллизация на 
образце ткани состояла из двух шагов. Первым шагом было формирование матричного слоя на 
срезы мозга мыши методом сублимации. Следующим шагом была рекристаллизация матрицы на 
ткани с помощью воздействия паров растворителя. После чего образец готов для анализа с помощью 
MALDI-TOF. Были протестированы различные температурные и количественные условия сублима-
ции, и длительность и интенсивность рекристаллизации. Морфология и размеры кристаллов полу-
ченного слоя матрицы анализировались с помощью сканирующего электронного микроскопа.  

Данный метод показал превосходную воспроизводимость и высокое пространственное раз-
решение по сравнению с автоматическим и ручным методом напыления матрицы.  

Работа выполнена в рамках государственного задания Министерства науки и высшего обра-
зования (соглашение № 075-00337-20-02, проект № 0714-2020-0006) с использованием оборудова-
ния ЦКП ФИЦ ХФ им. Н.Н. Семенова РАН. 
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Программируемые биомиметические свойства новых полимерных материалов  
с щеточной структурой 

Е.А. Берсенев1,2, Д.А. Иванов1,2,3 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
2Институт проблем химической физики РАН 

4Institut de Sciences des Matériaux de Mulhouse-IS2M 

Новые тенденции в развитии персонализированной медицины и носимой электронике со-
здали спрос на синтетические полимерные материалы, точно воспроизводящие уникальные меха-
нические свойства живых тканей: «мягкость» т.е. низкие значения модуля упругости, и одновре-
менно с этим «жесткость» т.е. быстрое возрастание модуля при деформации. В данной работе ис-
следуется уникальная система, точно воспроизводящая механические свойства живых тканей и ли-
шенная недостатков гелей, воспроизводящих модуль, но не неспособных упрочнятся при растяже-
нии и долгое время сохранять механические свойства в широком диапазоне внешних условий из-за 
вытекания растворителя. При помощи in situ малоуглового рентгеновского рассеяния нами была 
исследована [1-3] структура полимерных систем с так называемой «щёточной» архитектурой. Плот-
ная пришивка боковых цепей позволяет контролировать конформацию основной цепи молекулы 
путем изменения длины боковой цепи, плотности пришивки, изменение природы боковых и основ-
ных цепей. Показано, что с помощью небольшого числа структурных параметров возможно незави-
симо изменять модуль и коэффициент упрочнения и предсказывать их численные значения при по-
мощи скейлинговых закономерностей. 

Работа выполнена в рамках госзадания 0074-2019-0014 (№ гос. регистрации АААА-А19-
119101590029-0).  
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Рис. 1. Дифракционные картины исследованных пластомеров и обнаруженный 

 скейлинговый закон 
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Рекомбинация атомов кислорода после фотолиза озона 
А.А. Першин1,2, М.А. Федотова1, К.А. Романюк1,2, А.П. Торбин1,2 

1Самарский университет  
2Самарский филиал Физического института им. П.Н. Лебедева РАН 

Получены временные профили озона после УФ импульсного лазерного фотолиза в смеси 
O3/N2(CO2) методом время-разрешенной абсорбционной спектроскопии. Наблюдение временных 
профилей O3 осуществлялось методом абсорбционной УФ спектроскопии с подводом зондирую-
щего излучения по световолокну. Обнаружено, что основной вклад в гибель озона в постфотолиз-
ной зоне вносит реакционный процесс О3+О2

*, где О2
* – возбужденная молекула кислорода (более 

4 эВ), формируемая в ходе трехчастичной рекомбинации атомов кислорода О+О+М→О2
*+М. На 

основании кинетической модели (табл. 1) и экспериментально полученных профилей O3 опреде-
лены значения констант скорости процессов с участием молекул О2

*. 
Схема экспериментальной установки представлена на рисунке 1(а). Использованная уста-

новка во многом схожа с использованной ранее в работах [5,6]. Типичные временные профили О3 
после импульсного лазерного фотолиза для трех разных давлений N2 и СО2 показаны на рисунке 
1(б). O3

ph и O3
0 соответствуют концентрациям озона до и после фотолиза соответственно. Из рисунка 

очевидно, что повышение содержания СО2 в смеси приводит к снижению скорости и степени раз-
рушения озона. 

Для составления кинетической модели были использованы процессы и константы скорости, 
приведенные в таблице 1. При анализе системы уравнений полагалось, что O2

* и O(1S) находятся в 
состоянии динамического равновесия. В результате, кинетическая модель сводилась к следующей 
системе дифференциальных уравнений: 
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(3) 

В дальнейшем при анализе экспериментальных временных профилей озона использовалась 
выше представленная система дифференциальных уравнений. Для определения констант скоростей 
k2 и k5 использовалось численное решение системы дифференциальных уравнений и аппроксимация 
решениями СДУ полученных из эксперимента профилей озона в системе Wolfram Mathematica. 
Примеры аппроксимации временных профилей О3 после фотолиза  
в смеси O3/N2 и O3/СО2 приведены на рисунках 2(а) и 2(б) соответственно. В результате анализа 
данных были определены константы скорости k2 = (2,0±0,8) ∙ 10-10 см3/с, k5

N2 = (5,0±1,7) ∙ 10-15 см3/с 
и k5

CO2 = (4,1±1,8) ∙ 10-15 см3/с. 
Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках научного проекта 

№ 19-33-90265. 
№ Процесс Константа скорости при T=300 К Источник 

1 O + O + М ® O2
* + M 

М = N2   k1 = 4,5∙10-33 см6/с [1] 
М = CO2   k1 = 9∙10-33 см6/с [1] 

2 O2
* + O3 ® O + O2 + O2 k2 = (2,0±0,8) ∙ 10-10 см3/с Данная работа 

3 O2
* + O ® O2 + O(1S) k3 = 2,1∙10-11 см3/с [2] 

4 O(1S) + O3 ® продукты k4 = 5,8∙10-10 см3/с [3] 

5 O2
* + М ® O2 + M 

М = N2   k5 = (5,0±1,7) ∙ 10-15 см3/с Данная работа 
М = CO2    k5 = (4,1±1,8) ∙ 10-14 см3/с Данная работа 

6 O + O3 ® O2 + O2 k6 = 8∙10-15 см3/с [4] 
7 O2(a1Δ) + O3 ® O + O2 + O2 k7 = 3,8∙10-15 см3/с [4] 

Таб.1. Реакции, включенные в модель 

 

 

 

 
(а)                    (б) 

Рис. 1. (а) Схема экспериментальной установки.  
(б) Типичные временные профили озона для трех разных составов смеси. 

 

  
Рис. 2. Примеры расчетных и экспериментальных профилей озона 
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Синтез и исследование кристаллов гексахлорогафната цезия 

А.Н. Синельников1, Н.Н. Синельников2 

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 
2АО ПФ ЭЛВИРА 

На основании данных о растворимости [1] разработана методика синтеза кристаллического 
гексахлорогафната цезия из хлористого цезия и восьмиводной хлорокиси гафния в растворе соляной 
кислоты с концентрацией более 35%. Кристаллы выращивали в установке, изготовленной из стекла 
марки Boro 3.3 по методу кристаллизации при изменении температуры при вынужденной конвек-
ции, описанном в [2]. Рост кристаллов проходил при переохлаждении раствора в 25°С, реакция про-
водилась 90 суток. 

Полученные кристаллы были промыты водой, высушены, после чего был проведён сравни-
тельный анализ их сцинтилляционной активности с промышленными кристаллами NaI(Tl). 

Для определения сцинтилляционной активности продукта было изготовлено 2 сенсора из 
спрессованных кристаллов, залитых оптическими компаундами – эпоксидной смолой и двухкомпо-
нентным силиконовым компаундом под вакуумом. После застывания смолы и силикона образцы 
обмотали белой лентой из ПТФЭ. В таком виде их оптически сопрягали с кремниевым ФЭУ гамма-
спектрометра для проверки сцинтилляционной активности.  

При одинаковом коэффициенте усиления сняли зависимость интенсивности свечения полу-
ченного образца и промышленного кристалла NaI(Tl) от времени в пределах одной вспышки. Ин-
тенсивность свечения выражена в относительных единицах, зависимости I(t) для образца и NaI(Tl) 
представлены на графике 1 а, б. 

Аппроксимируя эти зависимости экспонентами, можем получить примерные функциональ-
ные зависимости I(t). Проинтегрировав по времени от 0 до значения последней точки этих зависи-
мостей получим общее количество излучённого света, выраженного в относительных едини-
цах*микросекунда (световыход кристаллов). Так мы выяснили, что световыход синтезированного 
соединения не более чем в 2.16 раза меньше, чем известная величина у NaI(Tl), то есть порядка 19 ∗
103 фотонов/МэВ. 

В источнике [3] представлен гамма-спектр изотопа Cs137, отснятый на двух кристаллах 
NaI(Tl) и Cs2[HfCl]6 (рис. 1). Из спектра видно, что световыход Cs2[HfCl]6 примерно в 2 раза ниже, 
чем у йодистого натрия, и составил 23000 фотонов/МэВ [3]. 
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a)                                                               б) 

График 1. Зависимости интенсивности свечения кристалла Cs2[HfCl]6 (а), и NaI(Tl) (б) от времени. 
 

 
Рис.1. Спектры изотопа Cs137, отснятые на кристаллах NaI(Tl) и Cs2[HfCl]6, представленные в [3]. 
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Понимание механизмов микроструктурной реорганизации полимеров при термических об-
работках, а также объяснение сложности их термического поведения имеет большое значение в фи-
зике полимеров. 

В данной работе проведено совмещение сверхбыстрой нанокалориметрии (НК) и атомно-
силовой микроскопии (АСМ) для исследования кристаллизации и плавления полимера с полужест-
кой цепью поли (триметилентерефталата) (РТТ). АСМ обеспечивает возможность проводить иссле-
дования полукристаллической структуры PTT с высоким пространственным разрешением вплоть 
до уровня ламеллярной организации. [2] Нанокалориметрия обеспечивает возможность применения 
сверхвысоких скоростей нагрева/охлаждения (> 103 К/с) при исследовании образцов с массами ме-
нее нанограммов.  

Комбинация НК/АСМ позволила провести сверхбыстрый отжиг образца при повышенных 
температурах с последующим сверхбыстрым охлаждением образца до целевой температуры кри-
сталлизации. Повторный кратковременный отжиг с последующей визуализацией при более низких 
температурах позволяет раскрыть механизмы высокоскоростной реорганизации в полукристалли-
ческих полимерах.  

В данной работе представлены первые результаты экспериментов с использованием совме-
щенных НК/АСМ для исследования PTT, закристаллизованного in-situ при 200 °C. Получены изоб-
ражения поверхности сферолитов PTT в областях, где ламелли в основном имеют ориентацию типа 
«edge-on» с интервалом в 10-15 нм между ближайшими ламеллями. (Рисунок 1). Данные АСМ, по-
лученные при различным температурах, начиная от комнатной до температуры плавления РТТ 
(25°C - 230°C), демонстрируют переменный контраст на фазовых изображениях АСМ и дают воз-
можность установить наличие температурной зависимости процессов реорганизации ламеллярной 
структуры полимера. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках научного проекта 
№19-29-12049\19. Работа выполнена в рамках госзадания 0074- 

2019-0014 (№ гос. регистрации АААА-А19-119101590029-0). Выражается благодарность 
PSCM ESRF –Европейский центр синхротронного излучения, Гренобль, Франция, в частно-

сти Понтони Д. и научному руководителю Иванову Д.А. 

   
Рис.1 – АСМ изображение PTT изотермически закристаллизованного при 200 °C  
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Органические полупроводники являются перспективными материалами для применения в 
современной электронике и фотонике, поскольку электрические и оптические свойства могут быть 
заданы им в ходе синтеза молекул и формирования тонких пленок. В этой связи актуальной задачей 
становится установление связи между электронной структурой полупроводника и его фотоэлектри-
ческими свойствами. Уровни высшей заполненной молекулярной орбитали (ВЗМО или HOMO) и 
нижней свободной молекулярной орбитали (НСМО или LUMO) служат электронными состояниями 
для транспорта дырок и электронов, соответственно. По этим уровням рассчитывают ширину за-
прещенной зоны Egap полупроводника, которая определяет его фундаментальные электрические и 
оптические свойства.  

В работе экспериментально определены значения энергии уровней ВЗМО/НСМО и ширины 
запрещенной зоны в органическом полупроводнике 2-((5-(4-пентадецил-4H-тиено[3,2-b]индол-2-
ил)тиофен-2-ил)метилен)бензо[b]тиено[2,3-d]тиофен-3(2H)-он с помощью следующих методов: оп-
тический метод (ОМ), циклическая вольтамперометрия (ЦВА), ультрафиолетовая фотоэлектронная 
спектроскопия (УФЭС), метод постоянного фототока [1]. Традиционный ОМ оценки ширины за-
прещенной зоны полупроводниковых материалов основан на результатах измерений спектров по-
глощения. Значение оптической Egap находят путем экстраполяции края поглощения в ее длинно-
волновой части (рис.1). В методе ЦВА измеряют вольтамперограмму, которая отображает ток, про-
ходящий через слой полупроводника на электроде, в зависимости от потенциала рабочего электрода 
(рис.2). Из ЦВА определяют значения ВЗМО и НСМО молекул. Экстраполяция результатов УФЭС 
(рис.3) позволяет определить энергию ионизации, ВЗМО. Метод постоянного фототока позволяет 
измерить Egap, которая определяет фотопроводимость пленочного полупроводника. Ранее с приме-
нением оптического и ЦВА методов в органических полупроводниках на основе тиено[3,2-b]индола 
[2] были выполнены измерения ширины запрещенной зоны. В работе обсуждаются особенности 
использованных методов, энергетическая диаграмма электронных уровней полупроводника и фо-
тоиндуцированные электронные процессы в планарных и объемных гетеропереходах на его основе 
в фотоэлектрических устройствах [3].  

 

  
Рис. 1.  Спектр поглощения тонкой пленки тиено[3,2-b]индола на стеклянной подложке.  

 
Рис. 2.  ЦВА тиено[3,2-b]индола в растворе электролита. 
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Рис. 3.  Спектр тонкой пленки тиено[3,2-b]индола, полученный методом УФЭС. 

 
Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (проект № 19-33-90283). 
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В работе численно решалась задача о течении ньютоновской двумерной капли радиуса R в 
микроканале ширины w совместно с несовместимой с ней псевдопластичной жидкостью. Данная 
постановка является актуальной в связи с возрастающей важностью микрожидкостных методов в 
физико-химических и биологических приложениях, где используемые жидкости часто проявляют 
неньютоновское поведение [1]. Поля скоростей, давления и вязкости псевдопластичной обтекаю-
щей жидкости рассчитывали на базе открытой вычислительной платформы OpenFoam методом ко-
нечных объемов [2], а динамическое поведение границы раздела моделировали методом объема 

жидкости [3]. Зависимость вязкости  псевдопластичной среды от скорости сдвига  описывали 
при помощи модели Карро-Ясуда: 

 , (12) 

где  и  вязкости среды при придельно малых и больших скоростяъ сдвига, а параметр 
n определяет интенсивность изменения вязкости от скорости сдвига.  

Распределение вязкости окружающей среды вокруг капли рассчитывали на малом расстоя-
нии от границы раздела, как функцию полярного угла φ, отсчитываемого от оси канала. Пример 

такого распределения для отношения вязкостей  при средней скорости течения u 
= 0.025 м/с и значении параметра конфайнмента g = R/w = 0.8 показан на рис.1.  
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Эффективную вязкость псевдопластичной среды вокруг капли получали путем усреднения 

по всем углам φ, как . Такая вязкость зависит от средней скорости обтекающей 
среды и параметров реологической модели (1). Эти зависимости приведены на рис. 2 при λ =21.2 с. 

Представляет интерес найти соотношение между эффективной вязкостью, рассчитанной из 

распределения вязкости среды вокруг капли, с более простым определением вязкости , которое 
связано с такими входным параметром, как средняя скорость u сплошной среды. Для этого опреде-

лим  путем подстановки в соотношение (1) значения , которое является грубой оценкой 
скорости сдвига течения Пуазейля псевдопластичной жидкости. Как видно, приведенное на рис. 3а 

отношение  практически не зависит от средней скорости обтекающей среды и параметра n 

модели Карро-Ясуда. При этом рассчитанные значения и  связаны между собой простой ли-

нейной зависимостью  (см. рис. 3б). 
Таким образом, нами обнаружена простая зависимость между трудно определяемой в экс-

перименте, но физически более обоснованной эффективной вязкости  и простой 

оценкой , определяемой из входных параметров эксперимента. Полученный резуль-
тат может быть использован при планировании экспериментов с микрожидкостными устройствами 
и интерпретации данных связанных с перемешиванием жидкостей в микрокаплях при течении в 
микроканалах. 

Работа выполнена при финансовой поддержке гранта РФФИ № 18-53-15013 и госбюджета 
(госзаказ ФИЦ ХФ РАН по теме 0082-2014-0013). Расчеты проведены на вычислительных ресурсах 
Межведомственного суперкомпьютерного центра РАН.  

 
Рис. 1. Пример распределения относительной вязкости m вокруг капли (а) и ее зависимость от по-

лярного угла φ (б). 
 

 
Рис. 2. Зависимость относительной вязкости m от средней скорости течения u и реологического 

параметра n. 
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Рис. 3. Зависимость отношения эффективных вязкостей, рассчитанных разными способами, от 
средней скорости течения и реологического параметра n (а), корреляция между эффективными 

вязкостями и  (б) 
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Углеродные материалы, используемые в качестве автоэлектронных катодов, относятся к 
наноструктурированным материалам. Автоэлектронная эмиссия таких материалов происходит с 
микровыступов, имеющих характерные размеры от 0,1 до 100 нм. В настоящее время автоэмисси-
онные катоды из углеродных материалов применяются в различных областях вакуумной электро-
ники. 

Основной проблемой при создании стабильных автоэмиссионных катодов является про-
блема материалов. Одним из наиболее перспективных классов материалов для этой цели является 
группа полиакрилонитрильных углеродных волокон. Представлены основные особенности авто-
электронной эмиссии углеродных волокон, в том числе флуктуации тока. Автоэлектронная эмиссия 
углеродных материалов является чрезвычайно широкой областью исследований.  

Углеродное волокно с диаметром филамента 6-10 мкм, содержащее 99 % углерода, называ-
ется химически чистым веществом. Для создания автокатодов полиакрилонитрильные углеродные 
волокна различных модификаций являются единственными коммерчески известными материалами. 
Автокатоды из углеродных полиакрилонитрильных волокон отличаются от других типов автоэмис-
сионных катодов тем, что они продолжают работать без существенной деградации его эмиссии при 
вакуумном пробое. 

Катод, работающий в электронных приборах, таких, как электроннo-лучевые прборы, имеет 
большое количество эмиссионных центров на рабочей поверхности. Электронный пучок проходит 
последовательно через ряд точек на мишени за время τ, а затем проходит в другую точку. Поэтому 
флуктуации эмиссионного тока такого катода в этот момент меньше чем τ, и в средном не важны 
для такого прибора. В этом случае стабильная работа прибора определяется по следующей формуле: 

𝑞& =	 𝐼&Ö𝜏, 

где 𝐼&Ö  – средний за время τ ток пучка, падающего на данную точку мишени.  
Ниже приведены типичные средние отклонения тока и дисперсии для разных времен, кото-

рые показали стабилизацию автоэмиссионных характеристик углеродных волокон. На рис. [1,2] по-
казана зависимость изменения неустойчивости σ от эмиссионного тока для различных времен обра-
ботки.  
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Рис. 1. Рассеивание эмиссионного тока 

 

 
Рис. 2. Зависимость параметра от эмиссионного тока. 
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Последние два десятилетия особое внимание уделяется автоэмиссионным свойствам угле-
родных материалов, которые являются наиболее перспективными в развитии электроники полевой 
эмиссии [1, 2]. Уникальная структура и свойства такого материала, как углеродные нанотрубки де-
лает их идеальными элементами для создания электронных устройств, таких как квантовые про-
вода, диоды, полевые транзисторы, сенсоры и холодные катоды полевых эмиттеров. 

Высокие эмиссионные характеристики углеродных нанотрубок определяются, в первую 
очередь, высоким аспектным отношением L/R и электрическое поле в окрестности нанотрубки в 
сотни раз превышает среднее по объему значение отношения падения напряжения к величине меж-
электродного промежутка. В результате эмиссионные свойства нанотрубок проявляются при суще-
ственно более низких значениях приложенного напряжения по сравнению с традиционно исполь-
зуемыми автоэмиссионными катодами [3]. 

Объектом исследования является образец углеродной нити диаметром около 30-40 мкм, со-
стоящий из длинных пучков нанотрубок. 

Структурные характеристики образца УНТ-нити исследовали с помощью методов сканиру-
ющей (растровой) электронной микроскопии до и после эмиссии электронов в течение нескольких 
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часов. Определяли степень и характер деградации волокон. Замерены вольт амперные характери-
стики эмитирующих образцов в различных условиях. 
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Одним из основных способов отслеживания характера поверхности автоэлектронных като-
дов при их разработке и производстве в науке и технике является исследование флуктуаций тока 
автоэлектронной эмиссии [1]. Экспоненциальная зависимость автоэмиссионного тока от прозрач-
ности потенциального барьера обуславливает достаточно сильную зависимость флуктуаций тока от 
процессов, возникающих на самой поверхности автокатода, а также в приповерхностных областях. 
Это дает относительно высокую чувствительность метода измерения токовых шумов для конкрет-
ного исследования поверхности. А спектральные характеристики, особенно низкочастотные флук-
туации [2], обладают информацией о статистических и временных параметрах адсорбционно-ми-
грационных и электронных процессов на поверхности автокатодов. 

Измерение уровня флуктуаций автоэмиссионного тока во время формовки катодов позво-
ляет делать выводы о физической составляющей процессов прямо на поверхности катодов, а также 
о характере и скорости её перестройки [3]. Высокая достоверность, точные результаты и простота 
эксперимента делают этот метод одним из востребованных. 
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Катоды на основе ПАН волокон и пирографита 
Б.И. Маснавиев, И.Н. Косарев, Е.П. Шешин 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Впервые углеродные волокна в качестве автоэмиттера были использованы в работе [1]. Про-
веденные исследования показали большую долговечность при работе в техническом вакууме по 
сравнению с острийными автокатодами. Наиболее перспективными для изготовления автокатодов 
являются ПАН волокна. В зависимости от структуры, которая определяется исходным волокном и 
режимом температурной обработки, волокна на основе ПАН волокна превосходят по токоотдаче и 
долговечности волокна на основе пеков и пиролитические углеродные волокна. Пирографит – это 
поликристаллический материал, который обладает высокой степенью предпочтительной ориента-
цией кристаллитов вдоль поверхности осаждения. Автоэлектронная эмиссия с пирографита, как и в 
случае углеродных волокон, является анизотропной. Низкая степень деградации приводит к умень-
шению флуктуаций эмиссионного тока и высокой стабильности работы автоэмиссионной лампы на 
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основе катода из пирографита. Катоды из пирографита сравнительно дешевы и просты в изготовле-
нии и обработке.  

В данной работе углеродные материалы исследовались в растровом электронном микро-
скопе, затем использовались в качестве автокатода в вакуумной камере, после чего степень дегра-
дации материалов оценивалась по вновь сделанным РЭМ-фотографиям. В результате экспозиции 
ПАН волокон в эмиссионной камере, наблюдаются различные стадии разрушения кончиков отдель-
ных волокон. До экспозиции волокна имеют плоский торец с резковыраженными краями, а боковая 
поверхность является цилиндрической. После экспозиции в качестве катода в течение 2 часов концы 
некоторых отдельно-стоящих волокон приобрели коническую форму и покрылись глубокими ка-
вернами. Степень деградации волокон зависит от напряженности электрического поля вблизи него 
при эмиссии. Волокна, сбившиеся в пучки, или те, торцы которых находятся глубже остальных, 
изменяют форму слабее, чем выступающие или отдельно стоящие вследствие меньшей локальной 
напряженности электрического поля. В то же время, при длительной экспозиции выступающие во-
локна выравниваются с остальными, и деградация волокон становится более распределенной и рав-
номерной по пучку волокон. 

При изучении эмиссионных свойств ПАН волокон были сняты вольтамперные характери-
стики. Анализ автоэмиссионных изображений, сделанных при различных величинах эмиссионного 
тока, показал нерегулярный характер эмитирующей поверхности углеродного волокна. 

Образцы пирографита, изготовленные и обработанные разными способами для установле-
ния влияния шероховатости и площади эмитирующего участка на режим работы, долговечность и 
эффективность были исследованы на долговечность и электрические характеристики. 

Для оценки шероховатости был использован растровый электронный микроскоп JEOL JSM 
7001F. Были получены фотографии катодов до и после эмиссии для установления характера дегра-
дации и влияния режима на образцы. Были замерены вольт-амперные характеристики образцов. 

Литература 
1. Sheshin E.P., Ultramicroscopy, 79, (1999) 101 

УДК 537.533.9, 537.533.7 

Многоэмиттерные катодно-модуляторные узлы с углеродными материалами 
С.С. Шапошников 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Рассмотрено решение проблемы создания альтернативы существующим источникам света, 
состоящее в разработке экологически безопасных энергосберегающих катодолюминисцентных ис-
точников света нового поколения, основанных на свечении люминофора под действием электронов, 
полученных при автоэлектронной эмиссии с автокатода с большим количеством эмиссионных цен-
тров.  

В настоящее время не существует готовых к промышленной эксплуатации оптимизирован-
ных конструкций ламп общего и специального (ультрафиолетовые лампы) назначения с автоэмис-
сионным катодом. Поэтому ключевой задачей является разработка прототипа высокоэффективного 
автоэмиссионного катодно-модуляторного узла. Актуальной задачей в настоящее время является 
создание многолучевых электронных пушек, обладающих высокой электрической прочностью и 
надежностью в эксплуатации. Рассмотрен принцип действия автоэмиссионных катодно-модулятор-
ных узлов в катодолюминисцентных источниках света. Проведена оценка перспективы оптимиза-
ции конструкции катодолюминисцентных ламп с автоэмиссионным катодно-модуляторным узлом. 
Важнейшим параметром ламп является светоотдача [1], поэтому предложено сделать фокус на вы-
боре материалов [2] и конструкции катода как на ключевых факторах, определяющих эффектив-
ность светоотдачи. 

В результате для создания катодолюминисцентных источников света предложено использо-
вать автоэмиссионный многоэмиттерный катод, включающий ряд отдельных катодов с плоской или 
вогнутой сферической эмитирующей поверхностью, расположенных на одной общей плоской по-
верхности, а также управляющий электрод в виде плоскопараллельной пластины и анод, снабжен-
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ный снабженными соосно большими катодам отверстиями для пропускания парциальных электрон-
ных пучков. Обоснована техническая возможность использования данных многолучевых электрон-
ных пушек в катодолюминисцентных лампах. 

 

Рис. 1. Модель триода с автокатодом  
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О возможном влиянии резистивности на повышение однородности автоэмиссии 
 катода из углеродных материалов 

Д.И. Озол 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Хорошо известно, что автоэмиссионный ток катодов из углеродных материалов простран-
ственно весьма неоднороден, т.к. все они представляют собой многоэмиттерные системы [1], при-
чём микровыступы-эмиттеры не только неравномерно распределены по поверхности катода, но и 
нетождественны и могут значительно отличаться друг от друга.  

В недавних экспериментах с углеродными катодами нового типа было обнаружено, во-пер-
вых, заметное отклонение ВАХ вниз от фаулеровской в области больших напряжений, и, во-вторых, 
при этом в области больших напряжений и токов имел место заметный рост равномерности эмис-
сии.  

В принципе, сходный вид ВАХ в определённом диапазоне мог бы быть обусловлен упруго-
стью материала катода (модель катода с упругим экранированием) [1], однако лишь в узком диапа-
зоне и при дополнительных предположениях о структуре материала катода. Согласно этой модели, 
начиная с некоторой величины напряжения ток должен начать снижаться, чего в экспериментах с 
новыми катодами пока не наблюдалось. Не так давно качественно похожий вид ВАХ наблюдался 
Образцовым с соавторами для единичного алмазного острия [2], и эти данные получили изящное 
объяснение в работе [3] на основе учёта конечной проводимости материала катода. Если учесть, что 
реальный материал катода имеет отличное от нуля сопротивление, это означает, что для  обеспече-
ния протекания тока через остриё на нём должна быть некоторая разность потенциалов – иными 
словами, эквипотенциали уже не «огибают» эмитирующее остриё (как в случае идеальной прово-
димости), а начинают его пересекать, причём с ростом тока место пересечения острия каждой из 
эквипотенциалей опускается всё ниже. Таким образом, напряжённость поля на острие меньше, чем 
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при том же напряжении, но в отсутствии тока, и ток снижается по сравнению с расчётным. Алмаз, 
будучи широкозонным диэлектриком, проводит ток по механизму Френкеля-Пуля, что и моделиро-
валось в [3], но омическое сопротивление даст качественно близкую картину. 

Учитывая данный эффект резистивности, можно попытаться объяснить повышение равно-
мерности эмиссии новых катодов с ростом напряжения. Пусть на поверхности катода имеются вы-
ступы различной высоты и геометрии (рис.1). Пока ток не течёт через катод, его эквипотенциальные 
поверхности выглядят, как на рис.1а. Электрическое поле максимально на центральном выступе, 
меньше на левом и минимально на правом 

Та же картина сохранилась бы и при протекании автоэмиссионного тока в случае идеальной 
проводимости материала катода – все точки катода имеют одинаковый потенциал; при этом эмит-
тировало бы в основном центральное острие, эмиссия боковых была бы многократно меньше, и 
эмиссия катода в целом – значительно неравномерна.  

При протекании тока эквипотенциали начнут опускаться и с учётом ненулевого сопротив-
ления – станут пересекать эмиттирующее остриё. До сих пор мы предполагали, что ток течёт лишь 
через центральное остриё. Но по мере увеличения приложенного напряжения ток растёт, и эквипо-
тенциали «провисают» всё сильнее – таким образом, напряжённость электрического поля на глав-
ном острие снижается (по сравнению с полем, каким оно было бы при том же напряжении и иде-
альной проводимости), тогда как на «побочных» остриях она растёт. (Без учёта резистивности ма-
териалов и «провисания» эквипотенциалей соотношения напряжённостей поля не менялось бы.) Та-
ким образом, автоэмиссионный ток с главного острия ослабевает по сравнению с «идеальным» при 
том же напряжении, в то время как боковые начинают эмиттировать – в изображённом на рис1б 
случае эмиттировать первым начнёт левое остриё, после чего эквипотенциали начнут пересекать и 
его (рис.2), и т.д.   

Таким образом, при росте напряжения будет расти ток, эквипотенциали станут «провисать» 
всё сильнее, и в эмиссию будут включаться всё новые, наименее выраженные выступы – и в то же 
время ток с наиболее развитых будет (в относительных или, возможно, даже абсолютных величи-
нах) снижаться, а величины тока с различных острий будут сближаться. В пределе, при бесконечном 
большом напряжении, эмиттировать должны были бы все выступы на поверхности катода, причём 
почти одинаково. Величины токов различных выступов тем ближе, чем выше удельное сопротив-
ление материала – сопротивление выступает в роли уравнивающего автоматического регулятора. 
Это очевидно для другого предельного случая – при бесконечно большом удельном сопротивлении 
токи всех выступов одинаковы, т.е. ток попросту не течёт, тогда как при отсутствии сопротивления 
токи неодинаковы. Можно ожидать, что конкретный вид рельефа поверхности может в общем слу-
чае влиять на вид ВАХ. 

Другим объяснением повышения равномерности могла бы быть дополнительная термоэмис-
сия, вызванная саморазогревом катода (катода в целом или лишь микровыступов) протекающим 
через него током, но тогда следовало бы ожидать иного вида ВАХ, отклоняющегося от фаулеров-
ской не вниз, а, наоборот, вверх. Возможно, это явление также имеет место, но, судя по форме ВАХ, 
в исследованном диапазоне токов роль резистивности доминирует – хотя нельзя исключать, что при 
более высоких токах (и, как следствие, температурах) ВАХ испытает еще один перегиб, уже вверх. 
Анализ совместного влияния всех представимых эффектов требует тщательного расчёта и модели-
рования, с учётом как электрических, так и теплофизических параметров катода. 

                
                       Рис 1а.                                      Рис.1б. 
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Рис.2. 
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Особенности катодолюминесцентных ультрафиолетовых ламп для систем очистки 
воздуха 

Е.П. Шешин 

Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Современная обстановка в мире с пандемией COVID-2019 породила огромную потребность 
в дезенфицирующих и защитных средствах, в том числе и в устройствах для очистки воздуха в по-
мещениях, транспорте и.т.д, так называемых, рециркуляторов. 

Существующие на сегодняшний день устройства основаны, как правило на активации по-
крытия из диоксида титана ультрафиолетовым излучением 320-400нм. В настоящее время почти 
100% таких ультрафиолетовых источников – это лампы с наполнением ртутными парами, и очень 
небольшая часть – светодиоды. 

Поэтому создание высокоэффективных ультрафиолетовых катодолюминесцентных ламп с 
автокатодами является чрезвычайно актуальной задачей. 

Известно, что минимальная энергия для возбуждения диоксида титана -20мВт/см2. Эта энер-
гия с большим запасом (более 60мВт/см2) достигается в разработанных нами пальчиковых лампах 
[1,2]. 

Диаметр лампы 19мм, мощность около 1Вт. Такие лампы можно эффективно использовать 
для систем очистки воздуха в рециркуляторах достаточно малой мощности, например очистки не-
больших помещений за достаточно большое время. 

Для увеличения производительности рециркуляторов и соответственно увеличения обьемов 
очищаемого воздуха необходимо повышать мощность ультрафиолетового излучения. Поэтому 
дальнейшие работы будут вестись в направлении увеличения излучающей поверхности лампы и, 
соответственно, увеличения числа автокатодов. 

Литература 
1. Ozol D.I., Vereschagina N.Yu., Sheshin E.P., Cathodoluminescent UV-sources usin carbon fiber field emission 

cathodes//Program book 20th Int.Vac. Electronics Conf.(JVEC 2019) South Korea 2019, 24.4.p143. 
2. Шешин Е.П., «Катодолюминесцентные ультрафиолетовые источники излучения на основе автокатодов из 

углеродных материалов // Труды 62 Всероссийской научной конференции МФТИ, 18-24., 2019г., Электро-
ника, фотоника и молекулярная физика – М, МФТИ,2019,с177-178, ISBN 978-5-7417-0724-1 

 



 
364 

УДК 537.533.2 
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Окружающий человека воздух оказывает большое влияние на его организм. В воздушной 
смеси могут содержаться твердые микроскопические частицы, молекулы летучих органических со-
единений и патогенные микроорганизмы, которые являются потенциальными угрозами для здоро-
вья. Использование рециркуляторов воздуха в помещении направлено на снижение концентрации 
нежелательных компонентов воздушной смеси. Фильтры, задерживающие твердые частицы, 
успешно применяются в коммерчески доступных рециркуляторах и имеют высокую эффективность 
[1]. Однако очищение воздуха от различного рода микроорганизмов облучением воздушного потока 
УФ-излучением не обладает достаточной эффективностью [2].   

Каталитических свойств диоксида титана при облучении УФ-излучением позволяют иници-
ализировать и ускорять реакции разложения органических соединений (в том числе состоящих из 
крупных многоатомных молекул) и их последующего окисления практически до H2О и CO2 [3].  
Также была продемонстрирована очень высокая эффективность применения фотокатализа на ос-
нове TiO2 для дезинфекции [4].  

Литература 
1. Alderman S. L. et al. Evaluation of the effect of media velocity on filter efficiency and most penetrating particle 

size of nuclear grade high-efficiency particulate air filters //Journal of Occupational and Environmental Hygiene. 
– 2008. – Т. 5. – №. 11. – С. 713-720. 

2. Kujundzic E. et al. UV air cleaners and upper-room air ultraviolet germicidal irradiation for controlling airborne 
bacteria and fungal spores //Journal of Occupational and Environmental Hygiene. – 2006. – Т. 3. – №. 10. – С. 
536-546. 

3. Minabe T. et al. TiO2-mediated photodegradation of liquid and solid organic compounds //Journal of Photochem-
istry and Photobiology A: Chemistry. – 2000. – Т. 137. – №. 1. – С. 53-62.  

4. Vohra A. et al. Enhanced photocatalytic disinfection of indoor air //Applied Catalysis B: Environmental. – 2006. 
– Т. 64. – №. 1-2. – С. 57-65. 

УДК 537.533.2 

Разработка и оптимизация многокатодной системы в автоэмиссионых УФ лампах 
А.Ю. Таикин, Е.П. Шешин  

1Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет) 

Наиболее распространенной конструкцией при создании автоэмиссионных ламп является 
совокупность катодно-модуляторного узла с анодным экраном, на который нанесен люминофор ви-
димого или УФ излучения. Ввиду технологических и физических проблем, связанных с такой кон-
струкцией была предложена новая схема в разработке эмиссионных ламп. Предлагается создать ка-
тодно-модуляторный узел с определенным количеством катодов. 

Для создания такой системы и ее оптимизации было проведено несколько шагов. Во-пер-
вых, с помощью COMSOL Multiphysics® было выполнено компьютерное моделирование многока-
тодной системы. В качестве катода была использована модель параболоида с нанесенными по спи-
рали эмиссионными центрами. Были получены зависимости распределения плотности тока от по-
верхности экрана для 1, 2, 4, 6, 8 штук.  

Далее были проведены измерения вольт-амперных характеристик автоэмиссионной лампы 
видимого излучения(оранжевый) с 10 катодами на основе ПАН-волокна в узле. Получены данные 
и зависимости для 1, 2, 4, 6 и 8 катодов. Кроме того, эти исследования позволили визуально оценить 
фокусировку и равномерность засветки на аноде для всех 5 вариантов. 

В дальнейшей перспективе исследований будут проведены измерения для различный кон-
фигураций многокатодной системы на основе УНТ-нити 33-43 микрона. Также одной из главных 
задач ставится нахождение оптимальной конструкции модулятора для обеспечения точности фоку-
сировки и однородности электронного пучка. 
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Автокатодные лампы в последнее время привлекают все больше внимания, так как исполь-
зующиеся сейчас источники света имеют свои недостатки: слишком низкий КПД или непривычный 
глазу спектр излучения. 

Одним из важнейших параметров электролюминесцентного источника света с автоэлек-
тронным катодом является ресурс, для исследования которого и предназначен стенд, описываемый 
в докладе. 

Установка должна позволять снимать ВАХ нескольких ламп на протяжении длительного 
времени (порядка 1000 часов) и удовлетворять требованиям противопожарной безопасности. 

Кратко опишем конструкцию (рис.1) испытательного стенда. Модуль питания вынесен в ме-
таллический ящик с кулером охлаждения и состоит из двух лабораторных источников питания, ра-
ботающих поочередно, бесперебойника (на случай отключения в лаборатории электричества) и дат-
чика дыма. Снятие ВАХ производится в автоматическом режиме при помощи осциллографа и мо-
дуля управления, отвечающего за работу источников питания, работу приборов и контроль за экс-
периментом. Исследуемые лампы помещаются на шину, позволяющую одновременно испытывать 
до 10 ламп. 

 
Рис.1 
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В настоящее время многие исследователи активно разрабатывают автокатоды из углерод-
ных материалов для источников свободных электронов, которые требуются для широкого спектра 
электронных приборов, таких, как плоские экраны, источники света, приборы-УВЧ, рентгеновские 
трубки и т. д. 

Из-за специфических особенностей работы автокатода, выбор материала катода и его обра-
ботка являются важным значением [1]. Исследования, связанные с автоэмиссией углеродных мате-
риалов, начались около 40 лет назад и позволили лучше понять взаимосвязь между структурами 
углеродных материалов и их автоэмиссионными свойствами. В данной работе дается краткий обзор 
массовых производимых углеродных материалов, которые в настоящее время имеют очень хорошие 
перспективы для создания стабильно работающих автокатодов. 
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