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Введение

В настоящее вpеìя существенно pазвиваþтся
такие напpавëения, как нанонаука, нанотехноëо-
ãия, нанотехника, наноìатеpиаëы и äp. [1]. В pаз-
витие этих напpавëений инвестиpуþтся оãpоìные
сpеäства во всех стpанах ìиpа. Возникает вопpос,
по÷еìу иìенно наноpазìеpный уpовенü pассìот-
pения физи÷еских и хиìи÷еских пpоöессов в pаз-
ëи÷ных обëастях ÷еëове÷ескоãо знания пpивëек
стоëü пpистаëüное вниìание всей ìиpовой обще-
ственности. Возникëа öеëая наноpевоëþöия, ос-
нову котоpой составëяþт пеpехоäы от атоìно-ìо-
ëекуëяpноãо уpовня к наноуpовнþ и от наноуpовня
к ìакpоуpовнþ взаìен пеpехоäа от атоìно-ìоëе-
куëяpноãо к ìакpоуpовнþ. Pанее созäанные физи-
÷еские ìоäеëи теpяþт свои позиöии, а pазpаботка
новых суëит поëное пеpеосìысëение всех извест-
ных в физике и хиìии экспеpиìентаëüных зако-
нов, явëений, эффектов и äp. На наноуpовне со-
хpаняþтся все известные свойства конäенсиpован-
ноãо состояния и созäается этот уpовенü путеì
вкëþ÷ения pазëи÷ных типов взаиìоäействий ìеж-
äу атоìаìи и ìоëекуëаìи. Взаиìная их коìбина-
öия не тоëüко опpеäеëяет pазëи÷нуþ аëëотpопиþ,
но и позвоëяет поëу÷атü нанокëастеpные систеìы,
котоpые фоpìиpуþт pазëи÷ные констpукöионные

ìатеpиаëы с нужныìи физико-ìехани÷ескиìи и
фыизико-хиìи÷ескиìи свойстваìи. Возникает
пеpспектива упpавëения такиìи свойстваìи путеì
созäания соответствуþщих нанотехноëоãий. Кpат-
ко pассìотpиì истоpи÷еский путü pазвития, кото-
pый опpеäеëиë наноуpовенü как пpоìежуто÷ный
ìежäу атоìно-ìоëекуëяpныì и конäенсиpован-
ныì состоянияìи.

Твеpäое теëо — это кpистаëëи÷еское состояние,
поэтоìу изу÷ениеì твеpäоãо теëа äоëãое вpеìя за-
ниìаëасü кpистаëëоãpафия. С откpытиеì pентãе-
новских ëу÷ей появиëасü возìожностü изу÷атü
внутpеннþþ стpуктуpу твеpäоãо теëа путеì поëу-
÷ения ëауэãpаìì äëя ìонокpистаëëов и äебае-
ãpаìì äëя поëикpистаëëи÷еских теë. Пеpвые pе-
зуëüтаты показаëи, ÷то öентpаìи pассеяния явëя-
þтся отäеëüные атоìы, котоpые фоpìиpуþт кpи-
стаëëи÷ескуþ стpуктуpу. Поэтоìу твеpäое теëо
стаëи pассìатpиватü с позиöий ìежатоìных взаи-
ìоäействий с пеpехоäоì на кpистаëëи÷ескуþ
стpуктуpу. Такая иеpаpхия не позвоëиëа пpавиëüно
обосноватü в пеpвуþ о÷еpеäü ìехани÷еские свойства
твеpäоãо теëа. Впеpвые В. В. Новожиëов ввоäит по-
нятие ìикpонапpяжений, ÷то соответствует совpе-
ìенноìу пpеäставëениþ об иеpаpхии состояния
твеpäоãо теëа с поäpазäеëаìи на ìакpо-, ìезо-,
ìикpо- и наноуpовенü [2].

В. Е. Панин с÷итает, ÷то все свойства твеpäоãо
теëа ìоãут бытü поняты с позиöий ìезоуpовня [3]
и ÷то с физикой твеpäоãо теëа наäо pазбиpатüся на
ìезоуpовне.

С на÷аëа 80-х ãоäов пpоøëоãо стоëетия пpи-
стаëüное вниìание быëо обpащено на возникно-
вение кëастеpных стpуктуp, как ìакpоìоëекуë
с боëüøиì ÷исëоì pазноpоäных атоìов. Паpаë-
ëеëüно с этиì напpавëениеì в ìатеpиаëовеäении
пpоисхоäит pазãpани÷ение не по пpинöипу анаëи-
за стpоения ìатеpиаëа на атоìно-ìоëекуëяpноì
уpовне с пеpехоäоì на ìакpоуpовенü, а по пpин-
öипу анаëиза стpоения ìатеpиаëов на атоìно-ìо-
ëекуëяpноì уpовне с посëеäоватеëüныì пеpехоäоì
на ìезоуpовенü, а затеì тоëüко на ìакpоуpовенü.
Пpи pассìотpении стpоения ìатеpиаëов на ìезо-
уpовне пpиøëи к вывоäу, ÷то этот пpоìежуто÷ный
уpовенü фоpìиpуется наноpазìеpныìи ÷астиöаìи.
Такой поäхоä äаë оãpоìный иìпуëüс в пониìании
стpуктуpы pазëи÷ных констpукöионных ìатеpиа-
ëов. В pезуëüтате в ìатеpиаëовеäении возникëи
новые нау÷ные напpавëения, а иìенно:

Дан кpаткий анализ полученным pезультатам по сле-
дующим основным научным напpавлениям в области на-
ночастиц и нанотехнологий: фоpмиpование сложных мо-
лекул, кластеpов и кластеpных стpуктуp; наностpук-
туpные металлы, сплавы и кеpамические матеpиалы;
механические свойства наноматеpиалов; тепловые свой-
ства наноматеpиалов; эмиссионные свойства наномате-
pиалов; методы получения и свойства углеpодных нано-
матеpиалов; водоpодное матеpиаловедение; взpывные
технологии в стpоительстве; электpические свойства
наноматеpиалов; магнитные свойства наноматеpиалов;
возможности компьютеpного моделиpования сложных
кластеpных стpуктуp и нанотехнологий.

ÍÀÍÎÒÅÕÍÎËÎÃÈÈ È ÇÎÍÄÎÂÀß 
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� поëу÷ение и свойства уãëеpоäных наноìатеpиа-
ëов;

� наностpуктуpные ìетаëëы, спëавы и кеpаìи÷е-
ские ìатеpиаëы;

� ìаãнитные наноìатеpиаëы;

� физикохиìия эëеìентов и систеì с низкоpаз-
ìеpныì стpуктуpиpованиеì и äp.

Доpоãостоящие техноëоãии поëу÷ения pазëи÷-
ных наноìатеpиаëов обусëовиëи постановку заäа-
÷и pазpаботатü коìпüþтеpное ìоäеëиpование та-
ких техноëоãий и опpеäеëитü основные тpебования
к pеаëизаöии оптиìаëüных техноëоãий поëу÷ения
наноконстpукöионных ìатеpиаëов с заäанныìи
физико-ìехани÷ескиìи свойстваìи.

Паpаëëеëüно с экспеpиìентаëüныìи äанныìи
теоpети÷еские иссëеäования быëи напpавëены на
поëу÷ение эëектpонноãо состояния твеpäых теë,
котоpые по заìысëу иссëеäоватеëей äоëжны быëи
выявитü взаиìосвязü состава и стpуктуpы ìатеpиа-
ëа с еãо физико-хиìи÷ескиìи свойстваìи. Дëя pе-
øения pяäа пpикëаäных заäа÷ пëоäотвоpныì ока-
заëосü оäноэëектpонное пpибëижение.

Оäноэëектpонное пpибëижение исхоäит из ãа-
ìиëüтониана ìноãоатоìной систеìы, но pассìат-
pивается пpи этоì äвижение кажäоãо эëектpона
в усpеäненноì поëе остаëüных ÷астиö (яäеp и
эëектpонов). Дëя кажäоãо объекта выбиpается свой
потенöиаë взаиìоäействия и свой способ пpеä-
ставëения оäноэëектpонной воëновой функöии.
Пpи этоì pассìатpиваþтся äва ìетоäа — зонный и
кëастеpный. Это настоëüко ãpубое пpибëижение,
÷то такой ìетоä пpи вниìатеëüноì pассìотpении
физики твеpäоãо теëа оказаëся не веpныì в саìой
постановке заäа÷и.

На пpотяжении ìноãих ëет в Беëоpусскоì на-
öионаëüноì техни÷ескоì унивеpситете pазpабаты-
ваëасü äвух÷асти÷ная квантовая теоpия физики
твеpäоãо теëа. Пеpвые pезуëüтаты, поëу÷енные пpи
pассìотpении энеpãий связи упpо÷няþщеãо ìоно-
сëоя с основой, совпаëи с экспеpиìентаëüныìи
äанныìи в пpеäеëах 3—5 % [4]. Пpиìенение этоãо
ìетоäа äëя pассìотpения взаиìоäействия искусст-
венных спутников Зеìëи с окpужаþщей атìосфе-
pой в pежиìе свобоäноìоëекуëяpноãо обтекания
позвоëиëо пpеäсказатü новое явëение: ìощное ëо-
бовое све÷ение в фиоëетово-ãоëубой обëасти спек-
тpа с ìаксиìуìаìи на высоте 125—140 кì и на вы-
соте поëета 105 кì (эффект Гpе÷ихина) [5, 6].
На пpотяжении посëеäних äесяти ëет ìетоä совеp-
øенствоваëся и пpиìеняëся äëя анаëиза pазëи÷-
ных свойств твеpäоãо теëа. Основное вниìание
быëо уäеëено фоpìиpованиþ кëастеpных обpазо-
ваний, котоpые фоpìиpуþт кpистаëëи÷ескуþ
стpуктуpу. Пеpвые поëу÷енные pезуëüтаты обоб-
щены в ìоноãpафии [6].

В основу пpеäëоженной физи÷еской ìоäеëи
фоpìиpования кëастеpных стpуктуp с низкоpаз-
ìеpныì стpуктуpиpованиеì на наноуpовне

с обоснованиеì нанотехноëоãий быëи поëожены
сëеäуþщие пpинöипы:

� взаиìоäействие ÷астиö в твеpäоì теëе опpеäе-
ëяется бинаpныì взаиìоäействиеì бëижайøих
тpех кооpäинаöионных сфеp;

� веpоятностü pаспpеäеëения ваëентноãо эëек-
тpона по энеpãияì внутpи твеpäоãо теëа опpе-
äеëяется уøиpениеì основноãо состояния
с у÷етоì вëияния всех возбужäенных состояний
нейтpаëüных атоìов (ìоëекуë), котоpые фоp-
ìиpуþт кpистаëëи÷ескуþ стpуктуpу;

� в кажäоì бинаpноì взаиìоäействии у÷итыва-
ëисü коваëентные связи: ваëентных эëектpонов
pазной кpатности ионизаöии;

� в конäенсиpованноì состоянии у÷итываëосü
взаиìное затенение ÷астиö pазëи÷ныìи кооp-
äинаöионныìи сфеpаìи в пpоöессе бинаpноãо
взаиìоäействия;

� äоëя ионной связи äëя атоìных ÷астиö опpеäе-
ëяëасü по вpеìени пpебывания ваëентноãо
эëектpона вбëизи кажäоãо атоìа в бинаpноì
взаиìоäействии с у÷етоì веpоятности обìена
ваëентныìи эëектpонаìи;

� в бинаpноì взаиìоäействии у÷итываëисü все
возìожные энеpãети÷еские связи.

Внутpикëастеpное взаиìоäействие опpеäеëяет
ìезоуpовенü стpоения твеpäоãо теëа, а ìежкëа-
стеpное взаиìоäействие явëяется основныì пpи
pассìотpении ìакpосвойств твеpäых теë. Поëу÷ен-
ные потенöиаëы ìежкëастеpноãо взаиìоäействия
позвоëиëи теоpети÷ески опреäеëитü: зна÷ения ìо-
äуëей Юнãа, коэффиöиенты Пуассона, коэффиöи-
енты ëинейноãо pасøиpения, зуб теку÷ести, эëек-
тpи÷еские и ìаãнитные свойства pазëи÷ных ìате-
pиаëов и ìноãое äpуãое äëя pяäа ÷истых и коìпо-
зиöионных ìетаëëи÷еских, ìетаëëокеpаìи÷еских
и кеpаìи÷еских констpукöионных ìатеpиаëов.
Интеpесные pезуëüтаты поëу÷ены в пpоöессе обос-
нования аëëотpопи÷еских изìенений. Испоëüзуя
поëу÷енный потенöиаë ìежкëастеpноãо взаиìо-
äействия, пpеäставиëасü возìожностü пpоãнозиpо-
ватü ìехани÷еские свойства ÷истых и коìпозиöи-
онных ìатеpиаëов путеì коìпüþтеpноãо ìоäеëи-
pования [7]. Кpатко pассìотpиì, какие быëи по-
ëу÷ены pезуëüтаты на основе пpиìенения
äвух÷асти÷ной квантовой ìеханики пpи pассìот-
pении физики твеpäоãо теëа в pазëи÷ных напpав-
ëениях на наноуpовне.

Фоpмиpование сложных молекул, 
кластеpов и кластеpных стpуктуp

Фоpìиpование сëожных ìоëекуëяpных и кëа-
стеpных стpуктуp обусëовëено бинаpныì взаиìо-
äействиеì с вкëþ÷ениеì pазëи÷ных типов взаиìо-
äействий с у÷етоì их стpоения. Возникает коëëек-
тивное взаиìоäействие кажäой ÷астиöы вещества с
бëижайøиì окpужениеì пеpвой, втоpой и тpетüей

кооpäинаöионных сфеp.
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Ковалентная связь. Потенöиаë бинаpноãо ìеж-

кëастеpноãо взаиìоäействия äëя коваëентной свя-

зи иìеет виä [6]:

Eсв.pез =

= (1)

Зäесü R0 — pавновесное pасстояние ìежäу взаи-

ìоäействуþщиìи ÷астиöаìи; Eсв.pез — pезуëüти-

pуþщая энеpãия связи на pавновесноì pасстоя-

нии; Ni – ÷исëо ÷астиö в i-й кооpäинаöионной

сфеpе; κi — коэффиöиент виäности; ,  —

эффективные заpяäы взаиìоäействуþщих ÷астиö;

ρe,a(εk), ρe,b(εl) — pаспpеäеëение эëектpонной

пëотности вокpуã сиëовых öентpов взаиìоäейст-

вуþщих ÷астиö k-ì и i-ì энеpãосостояниях; H1,1,

H1,2 и S — соответственно интеãpаëы куëоновский,

обìенный и пеpекpытия.

Ионная связь. Ионная связü опpеäеëяется по

вpеìени пpебывания ваëентных эëектpонов вбëи-

зи взаиìоäействуþщих ÷астиö. Есëи τ1 и τ2 — вpе-

ìена пpебывания ваëентноãо эëектpона соответст-

венно вбëизи пеpвой и втоpой взаиìоäействуþщих

÷астиö, то веpоятностü нахожäения обоих эëектpо-

нов вбëизи пеpвой ÷астиöы

P1 = , (2)

а вбëизи втоpой ÷астиöы

P2 = . (3)

Как в пеpвоì, так и во втоpоì сëу÷аях возника-

ет ионная связü. В pезуëüтате веpоятностü возник-

новения äоëи ионной связи pавна суììе этих ве-

pоятностей:

Θ = P1 + P2. (4)

С у÷етоì (4) энеpãиþ ионной связи опpеäеëяþт

сëеäуþщиì обpазоì:

Eион = ΘS , (5)

ãäе l — заpяä эëектpона; Ra,b — pасстояние ìежäу

взаиìоäействуþщиìи öентpаìи A и B; ε0 –

1/4π•9•109 Ф/ì — абсоëþтная äиэëектpи÷еская
постоянная вакууìа.

Энеpгия связи точечный заpяд—диполь. Есëи ва-
ëентный эëектpон иìеет вытянутуþ оpбиту, т. е.
нахоäится в состоянии P-, D-, F- и т. ä., и это со-
стояние взаиìоäействует с эëектpонной обоëо÷кой
S-состояния, то такой атоì обëаäает встpоенныì
äипоëüныì эëектpи÷ескиì ìоìентоì, отëи÷ныì
от нуëя:

pэ = 2e = 2e z |Ψ |2dτ, (6)

ãäе  — сpеäнее сìещение эëектpонноãо обëака S-

состояния от сфеpи÷ески сиììетpи÷ноãо pаспpе-
äеëения; dτ — эëеìент конфиãуpаöионноãо пpо-
стpанства; Ψ — супеpпозиöионная pезуëüтиpуþ-
щая воëновая функöия. Напpиìеp, äëя атоìа ки-
сëоpоäа по фоpìуëе (6) поëу÷ено сëеäуþщее зна-
÷ение äипоëüноãо эëектpи÷ескоãо ìоìента:

pэ = 5,37•10–30 Кë•ì.

Боëее пpостой способ нахожäения встpоенно-
ãо äипоëüноãо эëектpи÷ескоãо ìоìента, пpеäëо-
женный в pаботе [8], основан на вы÷исëении
кваäpата сpеäнеãо сìещения эëектpонноãо обëака
S-состояния.

Есëи pассìатpиватü взаиìоäействие оäинако-
вых атоìов, котоpые обpазуþт äвухатоìнуþ ìоëе-
куëу, то энеpãия связи то÷е÷ноãо заpяäа с äипоëеì
опpеäеëяется сëеäуþщиì выpажениеì:

Ee—d = j(1 – S) , (7)

ãäе re — pавновесное pасстояние ìежäу атоìаìи

в äвухатоìной ìоëекуëе. Появëение ÷ëена (1 – S)
в фоpìуëе (7) обусëовëено теì обстоятеëüствоì,
÷то взаиìоäействие то÷е÷ный заpяä—äипоëü не
pеаëизуется пpи нахожäении обоих ваëентных
эëектpонов вбëизи оäноãо из атоìов. В этоì сëу÷ае
возникает äоëя ионной связи и поëностüþ искëþ-
÷ается взаиìоäействие то÷е÷ный заpяä—äипоëü.
Есëи оба взаиìоäействуþщих атоìа обëаäаþт äи-
поëüныì эëектpи÷ескиì ìоìентоì, то j = 2, а есëи
оäин из них, то j = 1.

Диполь-дипольное взаимодействие. В общеì
сëу÷ае äипоëü-äипоëüное взаиìоäействие опpеäе-
ëяется по фоpìуëе [9]

Eäип-äип = . (8)

Зäесü Ri опpеäеëяется стpуктуpой конäенсиpован-

ной фазы иëи пëотностüþ вещества; ϕ(αi, Ni) —

функöионаëüная связü, опpеäеëяеìая взаиìныì
pаспоëожениеì эëектpи÷еских äипоëей (Ni) поä

 +  пpи r m R0;

Ni ρe,a(εk)Ѕ

ρe,b(εl) dεkdεl  пpи r > R0.
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уãëоì αi в стpуктуpе конäенсиpованной сpеäы; pэ,1

и pэ,2 — эëектpи÷еские ìоìенты взаиìоäействуþ-

щих äипоëей.
С у÷етоì стpоения кpистаëëа и взаиìноãо pас-

поëожения äипоëей äpуã относитеëüно äpуãа поëу-
÷аеì сëеäуþщее выpажение äëя опpеäеëения äи-
поëü-äипоëüноãо взаиìоäействия внутpи кpистаë-
ëа пpостой куби÷еской стpуктуpы:

Eäип = . (9)

Такиì обpазоì, сëожное по своей конфиãуpа-
öии эëектpи÷еское поëе, фоpìиpуеìое äипоëяìи в
ионноì кpистаëëе, пpивоäит к тоìу, ÷то кpоìе ко-
эффиöиента виäности* сëеäует у÷итыватü взаиìное
pаспоëожение äипоëей äpуã относитеëüно äpуãа, ко-
тоpое обусëовëено стpоениеì кpистаëëа. Дипоëü-
äипоëüное взаиìоäействие в пеpвоì бëижайøеì
сëое осëабëяется кpутиëüныìи коëебанияìи эëек-
тpи÷еских äипоëей в пëоскостях XZ и YZ. Это äве
степени свобоäы, поэтоìу Eäип.pез(1) = Eäип + kБT.

Пpи взаиìоäействии со втоpыì и тpетüиì сëояìи
äобавëяþтся еще äве степени свобоäы, обусëов-
ëенные коëебанияìи ÷астиö вещества в пëоскости,
пеpпенäикуëяpной pаäиусу, соеäиняþщеìу взаи-
ìоäействуþщие ÷астиöы:

Eäип.pез(2, 3) = Eäип + 2kБT, (10)

ãäе kБ — постоянная Боëüöìана.

Обpазование кластеpов. Кëастеpная ìоäеëü
конäенсиpованноãо состояния ÷етко опpеäеëена в
pаботах [10—12]. Особенно в жиäкостях бëижний
поpяäок обpазуþт кëастеpы, а в свобоäноì пpо-
стpанстве нахоäятся исхоäные ÷астиöы вещества,
котоpые совеpøаþт тpансëяöионное äвижение ìе-
жäу кëастеpаìи. Пëотностü упаковки ÷астиö в кëа-
стеpе соответствует пëотности упаковки кpистаëëа
(0,68—0,74). Пëотностü упаковки свобоäных ÷ас-
тиö вещества в ìежкëастеpноì объеìе составëяет
0,44—0,47 [12].

Взаиìоäействие с пеpвой кооpäинаöионной
сфеpой фоpìиpует кëастеp с наибоëее пëотной
упаковкой ÷астиö и с наибоëüøей энеpãией связи.
Это основной кëастеp, котоpый соäеpжит сеìü
атоìов в сëу÷ае пpостой куби÷еской стpуктуpы, äе-
вятü атоìов в сëу÷ае объеìоöентpиpованной
стpуктуpы и 13 атоìов соäеpжится в ãpанеöентpи-
pованной стpуктуpе. Основной кëастеp, взаиìо-
äействуя со свобоäныìи атоìаìи ìежкëастеpноãо
объеìа, ìожет увеëи÷иватüся в pазìеpах. Энеpãия
связи свобоäноãо атоìа с кëастеpоì зависит от ко-
ваëентной связи и энеpãии физи÷еской аäãезии,
опpеäеëяеìой эëектpонаìи втоpой и посëеäуþщей
кpатности ионизаöии с бëижниì окpужениеì

я÷ейки аäãезии. Пpи низких теìпеpатуpах свобоä-
ные атоìы в ìежкëастеpноì объеìе отсутствуþт.
Межкëастеpное взаиìоäействие упëотняет стpук-
туpу, и тоãäа кажäый атоì обëаäает энеpãией свя-
зи, котоpая обусëовëена коваëентной связüþ со
всеìи атоìаìи всех тpех кооpäинаöионных сфеp с
у÷етоì их коэффиöиента виäности. В этоì сëу÷ае
все вещества, в тоì ÷исëе и ìетаëëы, пpеäставëяþт
собой коваëентные кpистаëëы. Фоpìиpуется некое
заìоpоженное состояние с пëотной упаковкой
кëастеpов, коãäа ãpаниöа ìежäу кëастеpаìи ис÷е-
зает и ìежäу ниìи отсутствует свобоäное пpо-
стpанство.

Кëастеp объеìоöентpиpованной стpуктуpы
пpеäставëяет собой ÷етыpехãpаннуþ бипpизìу, а
ãpанеöентpиpованная стpуктуpа — тpехãpаннуþ
бипpизìу [13]. По ìеpе pаспаäа ìоноëитноãо
кpистаëëи÷ескоãо состояния пpи низких теìпеpа-
туpах на отäеëüные кëастеpы энеpãия связи ÷ас-
тиö втоpой и тpетüей кооpäинаöионных сфеp су-
щественно изìеняется, но pаспоëожение ÷астиö в
стpуктуpе остается неизìенной. В ка÷естве пpи-
ìеpа в табë. 1 пpивеäены pезуëüтаты pас÷ета
энеpãии связи пpи абсоëþтноì нуëе теìпеpатуpы
÷исто коваëентной связи в ìоноëитноì обpазова-
нии и возìожная энеpãия связи в кëастеpноì об-
pазовании, а также в ноpìаëüных усëовиях, коãäа
кëастеpы фоpìиpуþт pеøето÷нуþ стpуктуpу аëþ-
ìиния.

Энеpãия связи ÷астиö втоpой и тpетüей кооpäи-
наöионной сфеpы с кëастеpоì выøе, ÷еì кова-
ëентная связü ìежäу öентpаëüной ÷астиöей и эти-
ìи же ÷астиöаìи в ìоноëитноì кpистаëëе пpи аб-
соëþтноì нуëе теìпеpатуpы. В pезуëüтате общая
энеpãия связи, пpихоäящаяся на оäну ÷астиöу, в
ìоноëите ìенüøе, ÷еì в кëастеpноì обpазовании.
В ноpìаëüных усëовиях энеpãия связи ÷астиö оп-
pеäеëяется тоëüко бинаpныì взаиìоäействиеì
÷астиö в основноì кëастеpе и основноãо кëастеpа
со свобоäныìи ÷астиöаìи ìежкëастеpных пустот.
Энеpãия связи ÷астиö втоpой кооpäинаöионной
сфеpы соответствует тепëовой энеpãии ÷астиö пpи
теìпеpатуpе пëавëения.

 * Коэффиöиент виäности опpеäеëяет затенение бинаpноãо
взаиìоäействия äpуãиìи pяäоì стоящиìи атоìаpныìи (ìоëе-
куëяpныìи) стpуктуpаìи (сì. [6]).

8pэ
2
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Табëиöа 1

Энергия связи (в эВ) результирующая 
и бинарного взаимодействия частиц первой, второй и третьей 

координационных сфер для кристалла алюминия

№ коорäинаöи-
онной сферы

Теìпература, К

0 298

Коваëентная 
внутри ìоноëита

Внутри 
кëастера

Внутри 
кëастера

1 0,233 0,230 0,190
2 0,0287 0,0912 0,0878
3 2,44•10–5 0,00705 0

Межкëастерное 
взаиìоäействие

0,0312 0,0312 0,0905

Eсв. рез 2,917 3,300 3,226
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Чисëо ÷астиö в кëастеpе опpеäеëится сëеäуþ-
щиì обpазоì:

Nкë = WiNi, (11)

ãäе Ni — ÷исëо ÷астиö в i-й кооpäинаöионной сфеpе;

Wi — веpоятностü тоãо, ÷то ÷астиöа вещества свя-

зана с кëастеpоì и не нахоäится в свобоäноì пpо-
стpанстве, совеpøая тpансëяöионное äвижение.
Эта веpоятностü опpеäеëяется с испоëüзованиеì
функöии pаспpеäеëения Максвеëëа—Боëüöìана.

Чисëо связанных ÷астиö в кëастеpе с pостоì
теìпеpатуpы пpакти÷ески паäает по ëинейноìу за-
кону, а ÷исëо свобоäных ÷астиö, пpихоäящихся на
оäин кëастеp, возpастает по ëинейноìу закону.
Тpетüя кооpäинаöионная сфеpа на фоpìиpование
кëастеpов в кpистаëëе вëияния не оказывает. Пpи
теìпеpатуpе кипения кëастеpы фоpìиpуþтся тоëü-
ко в pезуëüтате взаиìоäействия с пеpвой кооpäи-
наöионной сфеpой, и общее ÷исëо ÷астиö в кëа-
стеpе не пpевыøает 5. Остаëüные 15 ÷астиö бëи-
жайøеãо окpужения вбëизи кажäоãо кëастеpа на-
хоäятся в ìежкëастеpноì пpостpанстве в
свобоäноì состоянии. Энеpãия связи свобоäных
÷астиö в ìежкëастеpноì пpостpанстве обусëовëе-
на пpеиìущественно бинаpныì взаиìоäействиеì,
тоãäа как в кëастеpе энеpãия связи ÷астиö опpеäе-
ëяется коëëективныì взаиìоäействиеì. Тоëüко в
кpити÷ескоì состоянии кëастеpы поëностüþ pас-
паäаþтся. Поëу÷ается, ÷то в жиäкоì состоянии
уже пpисутствуþт связи, хаpактеpные äëя ãазов, а
в кpити÷ескоì состоянии вообще пpопаäает pаз-
ниöа ìежäу жиäкостüþ и ãазоì.

Кëастеp сëеäует pассìатpиватü как некуþ ìак-
pоìоëекуëу. Это обусëовëено теì, ÷то в конäенси-
pованной сpеäе энеpãети÷еские состояния ваëент-
ных эëектpонов pазëи÷ных ÷астиö äанноãо веще-
ства интенсивно пеpеìеøиваþтся и обpазуþт еäи-
ное эëектpонное обëако.

Pазpыв связи с тpетüей кооpäинаöионной сфе-
pой пpивоäит к тоìу, ÷то ìоноëитный коваëент-
ный кpистаëë на÷инает pаспаäатüся на отäеëüные
кëастеpы. В кpистаëëе возникаþт ìежкëастеpные
пустоты, котоpые запоëняþтся свобоäныìи атоìа-
ìи, вкëþ÷аþтся ìежкëастеpные взаиìоäействия и
на÷инается фоpìиpование pеøето÷ной кëастеp-
ной стpуктуpы.

Наностpуктуpные металлы, сплавы 
и кеpамические матеpиалы

Межкëастеpное взаиìоäействие фоpìиpует pе-
øетку кpистаëëи÷ескоãо и жиäкоãо состояний.
В кpистаëëах в зависиìости от тоãо иëи иноãо типа
взаиìоäействия фоpìиpуется соответствуþщий
тип кpистаëëа. Есëи бинаpное взаиìоäействие ìе-
жäу кëастеpаìи опpеäеëяется пpеиìущественно
коваëентной связüþ, то возникаþт кpистаëëоãpа-
фи÷еские стpуктуpы, обусëовëенные теì иëи иныì

pаспpеäеëениеì эëектpонной пëотности взаиìо-
äействуþщих ваëентных эëектpонов. Пpеиìущест-
венное ионное взаиìоäействие обусëовëивает пpо-
стуþ куби÷ескуþ кpистаëëоãpафи÷ескуþ стpукту-
pу, а пpеиìущественное äипоëü-äипоëüное взаи-
ìоäействие опpеäеëяет нитевиäнуþ стpуктуpу
твеpäоãо теëа. В жиäкоì состоянии ìежкëастеpное
взаиìоäействие фоpìиpует кpистаëë пpостой ку-
би÷еской стpуктуpы. Коãäа же в бинаpноì взаиìо-
äействии кëастеpов пpисутствуþт ìноãие типы
взаиìоäействий в pазëи÷ных пpопоpöиях, то воз-
никаþт саìые pазнообpазные кpистаëëи÷еские
стpуктуpы твеpäоãо теëа, поä÷ас саìых экзоти÷е-
ских фоpì.

В pеøето÷ной кëастеpной стpуктуpе в зависи-
ìости от pаспоëожения кëастеpов относитеëüно
äpуã äpуãа возникаþт ìежкëастеpные пустоты. Дëя
ãpанеöентpиpованной (ГЦК)-стpуктуpы — это
пустоты 4,05R0, 3R0, 1,5R0, 0,5R0 и 0,3092R0, а äëя

объеìоöентpиpованной (ОЦК)-стpуктуpы —
3,63R0, 1,5R0 и 0,4142R0. Пустоты 4,05R0, 3R0 и

0,3092R0 ГЦК-стpуктуpы, 3,63R0 и 0,4142R0 ОЦК-

стpуктуpы иìеþт сфеpоиäаëüнуþ фоpìу, а остаëü-
ные пустоты — щеëевиäнуþ фоpìу и pаспоëожены
хаоти÷ески äpуã относитеëüно äpуãа (R0 — pасстоя-

ние ìежäу ÷астиöаìи в кëастеpе). Pанее поëаãа-
ëосü, ÷то это тpещины. Наëи÷ие щеëевиäных пус-
тот в кpистаëëе явëяется пpи÷иной возникновения
äисëокаöий.

В обìенноì взаиìоäействии вбëизи кажäоãо
кëастеpа у÷аствуþт свобоäные изоëиpованные ато-
ìы. Скоpостü тpансëяöионноãо äвижения опpеäе-
ëяется сpеäней скоpостüþ хаоти÷ескоãо äвижения
атоìов (ìоëекуë) ãаза в соответствии с законоì
pаспpеäеëения Максвеëëа по скоpостяì.

Pасстояние, котоpое свобоäная ÷астиöа пpохоäит
ìежäу äвуìя посëеäоватеëüныìи стоëкновенияìи с
кëастеpаìи, äëя ГЦК-стpуктуpы pавно ΔR =
= 0,3092Rкë, а äëя ОЦК-стpуктуpы ΔR = 0,4142Rкë.

У÷итывая, ÷то тоëüко 1/6 ÷астü атоìов äвижутся в
заäанноì напpавëении в свобоäноì пpостpанстве,
на основании пpинöипа неопpеäеëенности пpиìе-
нитеëüно к энеpãии и пpостой куби÷еской стpук-
туpы кëастеpной pеøетки поëу÷аеì сëеäуþщуþ
фоpìуëу äëя оöенки энеpãии бинаpноãо обìенно-
ãо взаиìоäействия ìежäу кëастеpаìи:

ΔEобì = Nп, (12)

ãäе Nп — ÷исëо окpужаþщих пустот; h — постоян-

ная Пëанка; Mа — ìасса свобоäноãо атоìа в ìеж-

кëастеpной пустоте. Коэффиöиент 1/2 свиäетеëü-
ствует о тоì, ÷то в обìенноì взаиìоäействии у÷а-
ствуþт оäновpеìенно äве ÷астиöы.

Увеëи÷ение pасстояния ìежäу кëастеpаìи с
pостоì теìпеpатуpы и стоëкновитеëüный ÷ëен пpи
äвижении ÷астиö в ìежкëастеpноì объеìе у÷иты-

i 1=

4

∑

LhNкë

2ΔR
-------------

−
8kБT

πMa

----------
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ваþтся коэффиöиентоì L, котоpый зависит от
äвух фактоpов: упpуãоãо и неупpуãоãо стоëкнове-
ния с обpазованиеì ìоëекуëяpных стpуктуp с äву-
ìя и боëее атоìаìи.

Коэффиöиент L опpеäеëяется сëеäуþщиì обpа-
зоì:

L =  + . (13)

Зäесü инäекс i + 1 — это ÷исëо ÷астиö в обpазо-
вавøейся ìоëекуëе; Ni – ÷исëо таких ìоëекуë в

ìежкëастеpноì объеìе.

Энеpãия активаöии обpазования i-х ìоëекуë
вы÷исëяется по фоpìуëе [6]

Ea,i ≈ 0,29iEсв,2. (14)

Зная энеpãиþ активаöии, ëеãко нахоäиì ÷исëо
обpазуþщихся i-х ìоëекуë в соответствии с основ-
ной фоpìуëой, описываþщей кинетику пpотека-
ния хиìи÷еской pеакöии

= kf,in1n2, (15)

ãäе kj,i — константа пpяìой хиìи÷еской pеакöии,

а n1 и n2 — соответственно конöентpаöии pеаãи-

pуþщих ÷астиö.

Из (15) сëеäует:

Ni = dni = kf,in1n2dt. (16)

Пpиìенитеëüно к ìежкëастеpныì пустотаì
фоpìуëа (16) запиøется в виäе

Ni + 1 = kf,iNi(N0 – Ni)ΔR . (17)

Константа пpяìой хиìи÷еской pеакöии опpеäе-
ëяется по фоpìуëе [6]

kf,i = 2R2 exp , (18)

ãäе μпp — пpивеäенная ìасса pеаãиpуþщих ÷астиö;

R — pасстояние ìежäу взаиìоäействуþщиìи ÷ас-
тиöаìи.

С pостоì теìпеpатуpы, коãäа энеpãия тепëовоãо
äвижения становится выøе энеpãии ìежкëастеp-
ноãо взаиìоäействия, кëастеpы на÷инаþт совеp-
øатü поступатеëüное äвижение в жиäкости как
свобоäные ÷астиöы. Веpоятностü поëной свобоäы
опpеäеëяется pазностüþ (1 – Wi). Веpоятностü свя-

зи ìежäу кëастеpаìи не pавна нуëþ и поэтоìу кëа-
стеpы не pазëетаþтся, нахоäясü в жиäкоì состоя-
нии. Этот факт обусëовëивает существование ква-
зикpистаëëи÷еской стpуктуpы pаспëава ìетаëëа,
котоpая описана в [12]. Пpи теìпеpатуpе пëавëе-
ния связü ìежäу кëастеpаìи поëностüþ не pазpу-
øается и поэтоìу pеаëизуется как бы жиäкокpи-

стаëëи÷еское состояние. По ìеpе pоста теìпеpатуpы
жиäкоãо состояния основной кëастеp постепенно
pаспаäается, а пpи теìпеpатуpе субëиìаöии основ-
ные кëастеpы интенсивно pазpуøаþтся.

Необхоäиìые физи÷еские и хиìи÷еские свой-
ства тоìу иëи иноìу ìатеpиаëу ìожно пpиäатü пу-
теì ввеäения в основу (заìещениеì иëи внеäpе-
ниеì) соответствуþщих пpиìесей, а пpи упpо÷не-
нии ìетаëëи÷еской основы äpуãиìи ìетаëëаìи об-
pазуþтся ìетаëëи÷еские соеäинения в виäе
ìоноìоëекуëяpноãо сëоя. Энеpãия связи теì вы-
øе, ÷еì боëüøе äоëя ионной связи. На жеëезной
основе äоëя ионной связи наиìенüøая äëя никеëя,
а наибоëüøая — äëя уãëеpоäа и азота. Поэтоìу уã-
ëеpоä и азот øиpоко испоëüзуþт äëя упpо÷нения
жеëеза. Жеëезо с уãëеpоäоì обpазует о÷енü пpо÷-
ное соеäинение — öеìентит Fe3C, а саì ìетоä та-

коãо упpо÷нения поëу÷иë название цементация.
Еще боëее твеpäое покpытие возникает пpи азоти-
pовании стаëи, ÷то естественно, так как äоëя ион-
ной связи в этоì сëу÷ае явëяется наибоëüøей.

Увеëи÷ение энеpãии связи в пpиповеpхностноì
сëое øиpоко испоëüзуется äëя упpо÷нения и вос-
становëения pазëи÷ных констpукöионных ìате-
pиаëов. Нанесение упpо÷няþщих покpытий из са-
ìофëþсуþщихся спëавов, pавно как и восстанов-
ëение изноøенных повеpхностей äетаëей, техно-
ëоãи÷ески осуществëяется путеì pазоãpева
упpо÷няþщеãо сëоя, состоящеãо из pяäа эëеìен-
тов. Упpо÷няþщий сëой соäеpжит никеëü, боp,
кpеìний, хpоì, ìеäü, титан и äpуãие эëеìенты в
pазëи÷ных пpопоpöиях. Теìпеpатуpа в ванне pас-
пëава нескоëüко ниже теìпеpатуpы пëавëения ос-
новы. Все эëеìенты упpо÷няþщеãо поpоøка хао-
ти÷ески pаспpеäеëены в обpазуþщейся жиäкой
фазе, в котоpой öентpаìи кpистаëëизаöии явëяþт-
ся основные кëастеpы. В такой коìпозиöионной
сpеäе обpазуется ìикpонеоäноpоäная стpуктуpа
бëижнеãо поpяäка в виäе pазноpоäных кëастеpов.

Механические свойства твеpдых тел. 
Упpочнение констpукционных матеpиалов

Механи÷еские свойства pазëи÷ных констpукöи-
онных ìатеpиаëов опpеäеëяþтся ìежкëастеpныì
взаиìоäействиеì.

Изìенение кpистаëëоãpафи÷ескоãо стpоения
обусëовëено фазовыìи пеpехоäаìи втоpоãо pоäа.
Мноãие констpукöионные ìатеpиаëы с изìенени-
еì теìпеpатуpы всëеäствие пpотекания хиìи÷е-
ских pеакöий и поä вëияниеì внеøнеãо ìехани÷е-
скоãо возäействия изìеняþт свое кpистаëëоãpафи-
÷еское стpоение.

С изìенениеì теìпеpатуpы кpистаëëоãpафи÷е-
ское стpоение изìеняется весüìа существенно.
В этоì отноøении яpкиì пpеäставитеëеì явëяется
жеëезо, в котоpоì с повыøениеì теìпеpатуpы
pеаëизуется öепо÷ка пpевpащений α-Fe → β-Fe →
→ γ-Fe → δ-Fe. Пpи кажäоì такоì пеpехоäе ска÷-
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кообpазно изìеняется ìоäуëü Юнãа, котоpый вы-
pажается ÷еpез ìикpопаpаìетpы кpистаëëи÷ескоãо
твеpäоãо теëа сëеäуþщиì обpазоì:

E = , (19)

ãäе ΔEсв.pез — изìенение ìежкëастеpноãо взаиìо-

äействия пpи заäанной относитеëüной äефоpìа-
öии Δl/l; d0 — ìежатоìное (ìежìоëекуëяpное) pас-

стояние внутpи кëастеpа иëи ìежäу кëастеpаìи.

Пpевpащение β-Fe → γ-Fe пpоисхоäит пpи теì-
пеpатуpе 912 °C. В соответствии с (19) отноøение
ìоäуëей Юнãа на ãpаниöе пеpехоäа опpеäеëяется
фоpìуëой

= . (20)

Пpи теìпеpатуpе фазовоãо пpевpащения 912 °C
pезуëüтиpуþщуþ энеpãиþ связи ìежкëастеpноãо
взаиìоäействия в β-ìоäификаöии ìожно поëо-
житü pавной kБT и воспоëüзоватüся пpи этоì по-

тенöиаëоì Леннаpäа—Джонса. Тоãäа пpи äефоp-
ìаöии 0,3 % на указанной ãpаниöе пеpехоäа отно-
øение ìоäуëей Юнãа Eβ/Eγ pавно 1,65. Пpевpаще-

ние β-Fe → γ-Fe сопpовожäается изìенениеì
стpуктуpы кpистаëëа, т. е. ОКЦ-стpуктуpа пеpехо-
äит в ГКЦ-стpуктуpу. Из фоpìуëы (20) сëеäует, ÷то
такое пpевpащение äоëжно всеãäа сопpовожäатüся
уìенüøениеì ìоäуëя Юнãа.

Пpотекание хиìи÷еских pеакöий, как пpавиëо,
пpоисхоäит на повеpхности констpукöионных ìа-
теpиаëов. В основноì это окисëитеëüные pеакöии,
в pезуëüтате котоpых обpазуþтся окисные и оксиä-
ные пëенки. Мноãие ìоëекуëы оксиäов обëаäаþт
сpавнитеëüно боëüøиì встpоенныì эëектpи÷е-
скиì ìоìентоì. Всëеäствие этоãо такие ìоëекуëы
в конäенсиpованноì состоянии на повеpхности
ìетаëëов обpазуþт стpуктуpу ионных кpистаëëов
в виäе тонких пëенок. Обpазование на повеpхно-
сти констpукöионных ìатеpиаëов тонких оксиä-
ных пëенок пpивоäит к возникновениþ pастяãиваþ-
щих и сжиìаþщих усиëий. Моäуëü Юнãа таких пëе-
нок существенно отëи÷ается от ìоäуëя Юнãа основ-
ноãо ìатеpиаëа. Напpиìеp, äëя аëþìиния тоëщина
окисной пëенки ìожет äохоäитü äо 15—20 нì, а ìо-
äуëü Юнãа пpи äефоpìаöии 0,05 % составëяет

1,61•1013 Па. Моäуëи Юнãа äëя pезных се÷ений
испытуеìых обpазöов соотносятся как их пëоща-
äи. Поэтоìу äëя обpазöа äиаìетpоì 5 ìì эффек-
тивный ìоäуëü Юнãа äëя аëþìиния иìеет зна÷е-

ние 2,57•108 Па, а äëя поëикpистаëëи÷ескоãо аëþ-

ìиния – 1,8•107 Па, т. е. отëи÷ается на поpяäок.

Пpи упpуãой äефоpìаöии стpуктуpа кpистаëëа
не изìеняется, поэтоìу äиаãpаììа "напpяжение—
äефоpìаöия" обëаäает ëинейной хаpактеpистикой.

С pостоì pасстояния ìежäу кëастеpаìи энеpãия
ìежкëастеpной связи уìенüøается. Коãäа эта
энеpãия, уìенüøаясü, äостиãает энеpãии актива-
öии фазовоãо пеpехоäа втоpоãо pоäа, на÷инается
пеpестpойка кëастеpной pеøето÷ной стpуктуpы и
возникает пëасти÷еская äефоpìаöия. Дëя жеëеза
на äиаãpаììе "напpяжение—äефоpìаöия" появëя-
ется так называеìый "зуб теку÷ести". Это как pаз
тот ìоìент, коãäа пpоисхоäит фазовый пеpехоä
ОЦК-стpуктуpы в ГЦК-стpуктуpу. Оäновpеìенно
на внеøней повеpхности всëеäствие pаäиаëüноãо
сжатия в обëасти "øейки" пpоисхоäит упëотнение
повеpхностноãо сëоя. Пpи äаëüнейøеì pастяже-
нии это упëотнение pаспpостpаняется к öентpу об-
pазöа. Эффективный ìоäуëü Юнãа в се÷ении
"øейки" уìенüøается äо тех поp, пока упëотнен-
ный сëой äвижется к öентpу испытуеìоãо обpазöа.
Поэтоìу на кpивой "напpяжение—äефоpìаöия"
возникает "пëато". В этот ìоìент пpоисхоäит ин-
тенсивная звуковая эìиссия и возникает изëу÷е-
ние эëектpоìаãнитных воëн [6, 14].

Как äëя ÷истых ìетаëëов, так и äëя pазëи÷ных
их коìбинаöий на атоìноì уpовне энеpãия ìеж-
кëастеpноãо взаиìоäействия опpеäеëяется кова-
ëентной и ионной связяìи, а также обìенныì
взаиìоäействиеì свобоäныìи атоìаìи внутpи
ìежкëастеpных пустот. Посëеäнее pеаëизуется
тоëüко äëя ìетаëëов. В сëу÷ае упpо÷нения ìетаë-
ëи÷еских констpукöий pазëи÷ныìи интеpìетаëëи-
÷ескиìи покpытияìи, а также ìетаëëокеpаìи÷е-
ских и кеpаìи÷еских ìатеpиаëов существенный
вкëаä в pезуëüтиpуþщуþ энеpãиþ связи вносят
взаиìоäействия типа то÷е÷ный заpяä—äипоëü
и äипоëü—äипоëü.

Коãäа такие взаиìоäействия явëяþтся опpеäе-
ëяþщиìи, то возникает хpупкое pазpуøение кон-
стpукöионных ìатеpиаëов. Это обусëовëено теì,
÷то энеpãия связи то÷е÷ный заpяä—äипоëü обpат-
но пpопоpöионаëüна кваäpату pасстояния, а äи-
поëü—äипоëü — обpатно пpопоpöионаëüна кубу
pасстояния ìежäу взаиìоäействуþщиìи ÷астиöа-
ìи. Вкëþ÷ение таких типов взаиìоäействий пpи-
воäит к зна÷итеëüноìу pосту ìоäуëя Юнãа, но оä-
новpеìенно и к боëее быстpоìу еãо уìенüøениþ
с pостоì пpиëоженноãо напpяжения.

Дëя конäенсиpованноãо состояния pезуëüти-
pуþщая энеpãия взаиìоäействия ÷астиö вещества
äpуã с äpуãоì опpеäеëяется фоpìуëой (1), а вбëизи
pавновесноãо pасстояния R0 pезуëüтиpуþщая

энеpãия взаиìоäействия пpеäставëяется в боëее
пpостоì виäе:

Eсв.pез = 

(21)

Зäесü ΔR0,1 и ΔR0,2 — соответственно pасстоя-

ния ìежäу ÷астиöаìи вещества, äо котоpых pеаëи-

2 ΔEсв. рез l
2

21,21d0
3
Δl

2
-------------------------

Eβ

Eγ

-----
ΔEсв, βd0 γ,

3

ΔEсв,γd0 β,

3
----------------------

β1(|r – R0 |)
2 пpи 0 m r m R0 + ΔR0,1;

β2(|r – R0 |)
2 пpи R0 + ΔR0,1 m r m R0 + ΔR0,2.
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зуется кваäpати÷ная зависиìостü потенöиаëа взаи-
ìоäействия пpи коэффиöиенте пpопоpöионаëüно-
сти β1 и затеì β2, пpи÷еì β1 > β2. Пpи возäействии

внеøнеãо äавëения в твеpäоì теëе возникаþт
внутpенние напpяжения. Внутpенние напpяжения,
котоpые возникаþт всëеäствие сìещения атоìов
(ìоëекуë) от своеãо pавновесноãо pасстояния, поë-
ностüþ коìпенсиpуþт внеøнее äавëение. Зная по-
тенöиаë бинаpноãо взаиìоäействия, ëеãко опpеäе-
ëитü возникаþщее внутpеннее напpяжение, а
иìенно:

P = , (22)

ãäе U(r) — потенöиаë взаиìоäействия; Sпë — пëо-

щаäü ÷астиöы, котоpая у÷аствует во взаиìоäейст-
вии.

В обëасти упpуãой äефоpìаöии, ãäе выпоëняет-
ся закон Гука, с у÷етоì pавенства (21) и внутpен-
них паpаìетpов кpистаëëи÷еской pеøетки поëу-
÷аеì:

= E . (23)

Зäесü U(R0) = Eсв.pез — pезуëüтиpуþщая энеpãия

связи бинаpноãо взаиìоäействия, опpеäеëяеìая по
(1), (5) и (8).

В сëу÷ае аëþìиния пpи ноpìаëüных усëовиях
пëощаäü кëастеpа опpеäеëяется pазìеpаìи основ-

ноãо кëастеpа. Тоãäа Sкë = 7,07 /4 (d0 — pасстоя-

ние ìежäу атоìаìи внутpи основноãо кëастеpа),
а pасстояние ìежäу кëастеpаìи составит R0 = 3d0.

Дëя боëüøинства кеpаìи÷еских ìатеpиаëов в об-
ëасти относитеëüных äефоpìаöий 0 m Δl/l m 0,05
потенöиаë взаиìоäействия от pасстояния ìежäу
кëастеpаìи ìожно в ãpубоì пpибëижении аппpок-
сиìиpоватü кваäpати÷ной зависиìостüþ, и тоãäа в
этих пpеäеëах äефоpìаöий констpукöионная кеpа-
ìика äоëжна обëаäатü обpатиìыìи свойстваìи.

Выpажение (23) опpеäеëяет ìоäуëü Юнãа ÷еpез
ìикpопаpаìетpы кpистаëëи÷ескоãо твеpäоãо теëа.
Выпоëненные pас÷еты ìоäуëя Юнãа äëя pазëи÷ных
ìетаëëов, ìетаëëокеpаìики и кеpаìики по (23) сов-
паëи с экспеpиìентаëüныìи äанныìи [13—20].

Моäуëü Юнãа опpеäеëяет упpуãие свойства изо-
тpопных ìатеpиаëов в пpоöессе сжатия иëи pастя-
жения, а коэффиöиент Пуассона — попеpе÷ные
изìенения изотpопных ìатеpиаëов в пpоöессе их
сжатия иëи pастяжения. Дëя ìетаëëов коэффиöи-
ент Пуассона ìенüøе 0,5, äëя аìоpфных теë (сви-
неö, кау÷ук) пpибëижается к 0,5, а äëя некотоpых
äиэëектpиков — боëüøе 0,5. Этот экспеpиìентаëü-
ный факт тpуäно объяснитü с общепpинятых по-
зиöий, коãäа пpеäпоëаãается, ÷то в усëовиях вы-
поëниìости закона Гука ìоäуëü Юнãа и коэффи-
öиент Пуассона явëяþтся постоянныìи веëи÷ина-
ìи. Pеаëüно как ìоäуëü Юнãа, так и коэффиöиент

Пуассона не явëяþтся веëи÷инаìи постоянныìи.
Пpи оäностоpонней äефоpìаöии стеpжня кpуãëоãо
се÷ения поä äействиеì сиëы F пpоисхоäит уäëине-
ние стеpжня на Δl и оäновpеìенно уìенüøение pа-
äиуса стеpжня на Δr. Есëи пpеäпоëожитü, ÷то ìо-
äуëü Юнãа не изìеняется пpи pастяжении и сжа-
тии стеpжня, то коэффиöиент Пуассона

μ =  : = 0,5. (24)

Поëу÷енное отноøение не зависит от фоpìы
стеpжня. Отноøение äефоpìаöий пpи сжатии
и pастяжении äëя оäноpоäноãо изотpопноãо твеp-
äоãо теëа свиäетеëüствует о тоì, ÷то эти äефоpìа-
öии существенно отëи÷аþтся äpуã от äpуãа. Пpи
этоì коэффиöиент Пуассона не äоëжен зависетü
от типа вещества. В äействитеëüности такая зави-
сиìостü иìеет ìесто, и она опpеäеëяется изìене-
ниеì ìоäуëя Юнãа от äефоpìаöии. Напpиìеp,
в pаботах [6, 13] äëя аëþìиния быëо показано, ÷то
ìоäуëü Юнãа pезко уìенüøается пpи возpастании
äефоpìаöии. В этой связи pезуëüтиpуþщий коэф-
фиöиент Пуассона пpеäставится сëеäуþщиì обpа-
зоì:

μpез = μ = 0,5 . (25)

Зäесü E2 и E1 — соответственно ìоäуëü Юнãа пpи

äефоpìаöии pастяжения и пpи äефоpìаöии сжа-
тия. В сëу÷ае аëþìиния пpи pастяжении ìоäуëü

Юнãа pавен 7,05•1010 Па, а пpи сжатии ìоäуëü

Юнãа составëяет 10,8•1010 Па. В pезуëüтате коэф-
фиöиент Пуассона äëя аëþìиния составëяет ∼0,33,
а экспеpиìентаëüное зна÷ение 0,32—0,36. Анаëо-
ãи÷ная ситуаöия иìеет ìесто и äëя äpуãих ìетаë-
ëов. Что касается свинöа и кау÷ука, äëя котоpых
коэффиöиент Пуассона соответственно pавен 0,42
и 0,47, то эти вещества обëаäаþт хоpоøиìи пëа-
сти÷ескиìи свойстваìи, поэтоìу äëя таких ве-
ществ ìоäуëü Юнãа не изìеняется пpи возpаста-
нии äефоpìаöии. Вот по÷еìу äëя этих веществ ко-
эффиöиент Пуассона äоëжен бытü бëизок к 0,5.

Дëя ионных кpистаëëов, äëя котоpых энеpãия
связи опpеäеëяется äипоëü-äипоëüныì взаиìоäей-
ствиеì, наобоpот, ìоäуëü Юнãа пpи pастяжении
зна÷итеëüно боëüøе, ÷еì пpи сжатии, так как в
пеpвоì сëу÷ае связü ÷астиö в кpистаëëе опpеäеëя-
ется взаиìоäействиеì посëеäоватеëüно pаспоëо-
женных äипоëей, а во втоpоì сëу÷ае — паpаëëеëü-
но pаспоëоженных äипоëей. Энеpãия связи во вто-
pоì сëу÷ае ìенüøе, ÷еì в пеpвоì в 2 pаза. Энеpãия
äипоëü-äипоëüной связи обpатно пpопоpöионаëü-
на кубу pасстояния ìежäу взаиìоäействуþщиìи
÷астиöаìи. Поэтоìу отноøение ìоäуëей Юнãа äëя
таких кpистаëëов пpи äвукpатноì отëи÷ии äефоp-
ìаöий pастяжения и сжатия составëяет ∼3,14. В pе-
зуëüтате äëя ÷исто ионных кpистаëëов коэффиöи-
ент Пуассона в соответствии с (25) составит 0,159.

gradU r( )
Sпë

-----------------

U r( ) U R0( )–

r R0– S
---------------------------

r R0–

R0

-------------

d0
2

Δr
r
---- Δl

l
----

E2

E1

-----
E2

E1

-----
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Экспеpиìентаëüное зна÷ение коэффиöиента Пу-
ассона äëя ÷исто ионноãо кpистаëëа MoSi2 иìеет

зна÷ение 0,158—0,172 [17]. С pостоì теìпеpатуpы
отноøение ìоäуëей Юнãа пpи äвукpатноì отëи-
÷ии ëинейной äефоpìаöии уìенüøается, поэтоìу
коэффиöиент Пуассона äоëжен возpастатü.

Дëя кеpаìики нитpиäа кpеìния коэффиöиент
Пуассона нахоäится в пpеäеëах 0,22—0,27 [19, 20].
В α-ìоäификаöии ÷астиöы Si3N4 связаны ÷исто

коваëентной связüþ, а в β-ìоäификаöии — пpе-
иìущественно äипоëü-äипоëüныì взаиìоäействи-
еì. Поэтоìу äëя α-ìоäификаöии коэффиöиент
Пуассона äоëжен бытü бëизок в сpеäнеì к 0,35, как
это иìеет ìесто äëя ìетаëëов, а äëя β-ìоäифика-
öии — бëизок к ионныì кpистаëëаì, т. е. составëятü
0,159. Напpиìеp, есëи в обpазöе α-ìоäификаöии со-
äеpжится 40 %, а β-ìоäификаöии – 60 %, то äëя та-
кой кеpаìики нитpиäа кpеìния коэффиöиент Пуас-
сона составит 0,235. Это зна÷ение нахоäится в пpе-
äеëах поëу÷енных экспеpиìентаëüных äанных.

Стекëа обëаäаþт тоëüко объеìной упpуãостüþ,
а ìоäуëü Юнãа äëя таких веществ хаpактеpизует
всестоpоннее сжатие. Моäуëü всестоpоннеãо сжа-
тия äëя оконноãо стекëа составëяет 5,6 ГПа, а ко-
эффиöиент Пуассона pавен 2,25. Пpи оäностоpон-
неì pастяжении хаоти÷ески pаспоëоженные эëек-
тpи÷еские äипоëи кëастеpных обpазований вы-
стpаиваþтся вäоëü напpавëения пpиëоженной
наãpузки, и в pезуëüтате этоãо ìоäуëü объеìноãо
сжатия пеpехоäит в ìоäуëü pастяжения. Энеpãия
связи опpеäеëяется äипоëü-äипоëüныì взаиìоäей-
ствиеì в напpавëении pастяжения. Дипоëüный ìо-

ìент äëя кëастеpа SiO2 составëяет 1,11•10–29 Кë•ì,

а еãо pаäиус 0,54 нì. Есëи пpеäпоëожитü, ÷то поä
äействиеì пpиëоженноãо напpяжения все äипоëü-
ные эëектpи÷еские ìоìенты pаспоëожиëисü вäоëü
äействуþщей сиëы, то энеpãия связи

Eсв = , (26)

ãäе l — pасстояние ìежäу взаиìоäействуþщиìи
кëастеpаìи; pэ — äипоëüный эëектpи÷еский ìо-

ìент.

Из опpеäеëения ìоäуëя Юнãа поëу÷аеì:

E = /Sкëε. (27)

Зäесü Sкë — пëощаäü попеpе÷ноãо се÷ения кëа-

стеpа.

На основании исхоäных äанных с у÷етоì (26) и

(27) иìееì: E = 2,72•107/(Δl/l ). Пpи Δl/l = 0,1 %
E = 27,2 ГПа.

В соответствии с (25) коэффиöиент Пуассона
äëя оконноãо стекëа pавен 2,43, а экспеpиìентаëü-
ное зна÷ение быëо поëу÷ено 2,25.

В pаботах [23, 24] пpовеäен pас÷ет ìехани÷е-
ских свойств уãëеpоäа в pазëи÷ных аëëотpопи÷е-
ских состояниях. В pезуëüтате поëу÷ено, ÷то фуë-
ëеpены по своиì ìехани÷ескиì свойстваì не ус-
тупаþт аëìазаì и äаже нескоëüко пpевосхоäят аë-
ìаз. С pостоì äефоpìаöии ìоäуëü Юнãа pезко
паäает анаëоãи÷но тоìу, как это пpоисхоäит с ìе-
таëëаìи [6]. Нанотpубки не уступаþт ìехани÷е-
скиì свойстваì pазëи÷ных кеpаìи÷еских и ìетаë-
ëокеpаìи÷еских констpукöионных ìатеpиаëов.
Гpафит обëаäает зна÷итеëüныìи ìехани÷ескиìи
свойстваìи внутpи сëоя, а ìежäу сëояìи эти свой-
ства уìенüøаþтся на поpяäок. Незна÷итеëüные
сäвиãовые äефоpìаöии сëоев äpуã относитеëüно
äpуãа пpивоäит к саìопpоизвоëüноìу pассëоениþ
ãpафита, ÷то и испоëüзуется äëя оpãанизаöии су-
хоãо тpения.

Тепловые свойства твеpдых тел

В кpистаëëи÷еской pеøетке пpи сpавнитеëüно
ìаëых теìпеpатуpах отäеëüные атоìы не ìоãут ко-
ëебатüся äpуã относитеëüно äpуãа, так как они äос-
тато÷но жестко связаны. Коëебания совеpøаþт
äpуã относитеëüно äpуãа öеëые коìпëексы атоìов
(кëастеpы), связü ìежäу котоpыìи зна÷итеëüно
ìенüøе, ÷еì ìежäу атоìаìи внутpи кëастеpа. Pе-
зуëüтиpуþщая ìоëяpная тепëоеìкостü в бинаpноì
пpибëижении опpеäеëится так:

CV,1 = 3gRã(TdWi/dT + Wi)NА/2(Ni + 1). (28)

Зäесü 3g — статисти÷еский вес с у÷етоì тpех сте-
пеней свобоäы коëебатеëüноãо äвижения незави-
сиìых кëастеpных pеøеток в коìпозиöионноì ìа-
теpиаëе; Rã — унивеpсаëüная ãазовая постоянная;

NА — ÷исëо Авоãаäpо; Ni — ÷исëо паpных взаиìо-

äействий с i-ì кооpäинаöионныì сëоеì, ÷исëо 2
в знаìенатеëе отpажает закон pавноìеpноãо pас-
пpеäеëения энеpãии по степеняì свобоäы; Wi —

веpоятностü тоãо, ÷то ÷астиöа вещества связана
с кëастеpоì и не нахоäится в свобоäноì пpостpан-
стве, совеpøая тpансëяöионное äвижение. Эта ве-
pоятностü опpеäеëяется из функöии pаспpеäеëе-
ния Максвеëëа—Боëüöìана по энеpãияì.

В фоpìуëе (28) пеpвый ÷ëен хаpактеpизует по-
ãëощение энеpãии всëеäствие изìенения веpоят-
ности возбужäения коëебаний пpи pазоãpеве веще-
ства, а втоpой ÷ëен опpеäеëяет äоëþ поãëощенной
энеpãии, котоpая накапëивается всëеäствие пеpе-
äа÷и ее äpуãиì атоìаì бëижайøеãо окpужения.
Пеpвый ÷ëен в фоpìуëе (28) ìожно тpактоватü
как затpаты энеpãии на возбужäение упpуãих ко-
ëебаний, а втоpой ÷ëен — как pазностü энеpãии,
затpа÷енной на pазpыв связей ìежäу ÷астиöаìи
конäенсиpованной сpеäы пpи изìенении теìпе-
pатуpы на dT.

2pэ
2

4πε0l
3

------------

dEсв

dl
---------

i 1=

4

∑
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Вбëизи абсоëþтноãо нуëя коëебатеëüные степе-
ни свобоäы, обусëовëенные бинаpной связüþ ÷ас-
тиö вещества с ÷астиöаìи втоpой и пеpвой кооp-
äинаöионных сфеp, поëностüþ заìоpожены. Теп-
ëоеìкостü в этоì сëу÷ае опpеäеëяется выpажениеì

CV = 3gRã T . (29)

Зäесü W3 — веpоятностü возбужäения коëëектив-

ных упpуãих коëебаний pеøето÷ных кëастеpных
стpуктуp äpуã относитеëüно äpуãа и тоëüко в оäноì
напpавëении, т. е. с оäной степенüþ свобоäы.

Коэффиöиент упpуãости коëëективных коëеба-
ний вбëизи нуëевой теìпеpатуpы опpеäеëяется
äвойной энеpãией связи основноãо кëастеpа с ÷ас-
тиöаìи тpетüей кооpäинаöионной сфеpы и сäви-
ãовой äефоpìаöией основноãо кëастеpа относи-
теëüно атоìов втоpой кооpäинаöионной сфеpы.
До теìпеpатуpы T = 1 K сäвиãовой äефоpìаöией
ìожно пpенебpе÷ü и пpи опpеäеëении W3 в фоp-

ìуëе (29) у÷итыватü энеpãиþ связи основноãо кëа-
стеpа тоëüко с ÷астиöаìи тpетüей кооpäинаöион-
ной сфеpы. Чисëо кëастеpов, котоpые вовëекаþтся
в коëебания, опpеäеëяется тоëüко бëижайøиì ок-
pужениеì. Дëя ГЦК-стpуктуpы это восеìü кëасте-
pов, а äëя ОЦК-стpуктуpы — äесятü кëастеpов.

Энеpãия связи вбëизи абсоëþтноãо нуëя (äо оä-
ноãо ãpаäуса) опpеäеëяется пpеиìущественно
взаиìоäействиеì основноãо кëастеpа с атоìаìи
тpетüей кооpäинаöионной сфеpы. С pостоì теìпе-
pатуpы выøе оäноãо ãpаäуса сëеäует у÷итыватü
сäвиãовуþ äефоpìаöиþ. Тепëоеìкостü вбëизи аб-
соëþтноãо нуëя возpастает äостато÷но быстpо.
В некотоpой обëасти теìпеpатуp ìожно этот pост

аппpоксиìиpоватü äебаевскиì T 3-законоì, кото-
pый обусëовëен pезкиì изìенениеì веpоятности
возбужäения коëëективных коëебаний в кpистаëëе
в соответствии с pаспpеäеëениеì Максвеëëа—
Боëüöìана.

Пpи высоких теìпеpатуpах необхоäиìо у÷иты-
ватü pасхоä энеpãии не тоëüко на возбужäение уп-
pуãих коëебаний, но и на pазpыв связей ìежкëа-
стеpноãо взаиìоäействия и атоìов внутpи кëастеpа.
Дëя всех веществ по ìеpе увеëи÷ения интеpваëа
усpеäнения по теìпеpатуpе тепëоеìкостü pезко
паäает и существенныì обpазоì не изìеняется
с теìпеpатуpой. Тоëüко вбëизи теìпеpатуpы
пëавëения возникает pезкий ска÷ок. В этой то÷ке
пpоисхоäит пеpехоä от упоpяäо÷енной стpуктуpы
к неупоpяäо÷енной и  pеаëизуется  знаìенитая
λ-то÷ка. Энеpãия связи с повыøениеì теìпеpату-
pы уìенüøается незна÷итеëüно и по÷ти по ëи-
нейноìу закону, а тепëоеìкостü заìетно pастет.
В ноpìаëüных усëовиях pас÷етное зна÷ение теп-
ëоеìкости пpакти÷ески совпаäает с экспеpиìен-
таëüныìи äанныìи.

Эмиссионные свойства наноматеpиалов

В пpоöессе кинеìати÷ескоãо тpения и обpабот-
ки pезаниеì пpоисхоäит непpеpывное изìенение
энеpãии атоìных и ìоëекуëяpных взаиìоäейст-
вий. Пpи этоì возникает öеëый коìпëекс взаиìо-
связанных физико-хиìи÷еских явëений: тепëо-
вых, соpбöионных, эëектpи÷еских и äp. [21, 22].
Во всех этих явëениях pабота выхоäа эëектpона яв-
ëяется наибоëее еìкой хаpактеpистикой физико-
хиìи÷еской активности тpущихся повеpхностей.
От pазности pабот выхоäа сопpикасаþщихся ìе-
таëëов зависит напpяженностü контактных эëек-
тpи÷еских поëей, обеспе÷иваþщих зна÷итеëüнуþ
аäãезиþ и, сëеäоватеëüно, эëектpостати÷ескуþ
коìпоненту тpения.

В конäенсиpованной сpеäе эëектpон нахоäится
в потенöиаëüной яìе, ãëубина котоpой отс÷итыва-
ется от ãpаниöы ионизаöии äо поëожения уpовня
Феpìи ваëентной зоны. Потенöиаëüные яìы, в
котоpых нахоäятся эëектpоны, äëя pазных веществ
заìетно отëи÷аþтся äpуã от äpуãа. Pанее с÷итаëи,
÷то pабота выхоäа эëектpона опpеäеëяется pаботой
по пpеоäоëениþ äвойноãо эëектpи÷ескоãо сëоя и
сиë зеpкаëüноãо взаиìоäействия. Пpи этоì поëа-
ãаëи, ÷то pабота по пpеоäоëениþ äвойноãо эëек-
тpи÷ескоãо сëоя составëяет ∼1 эВ. Оäнако ìеха-
низì обpазования äвойноãо эëектpи÷ескоãо сëоя
всëеäствие выхоäа свобоäных эëектpонов с по-
веpхности конäенсиpованноãо вещества не pеаëи-
зуется. На саìоì äеëе pе÷ü иäет о пpеоäоëении
эëектpоноì ãëубины потенöиаëüной яìы, в кото-
pой он нахоäится на уpовне Феpìи. Это тот äоба-
вок, котоpый необхоäиìо у÷итыватü в сиëах зеp-
каëüноãо взаиìоäействия. Кpоìе тоãо и, пожа-
ëуй, саìое основное, — не у÷итываëосü, ÷то эëек-
тpон, котоpый покиäает повеpхностü, явëяется
свобоäныì.

Внутpи конäенсиpованной сpеäы эëектpоны не
свобоäные, и это совеpøенно äpуãие эëектpоны.
Они не ìоãут покинутü повеpхностü, так как обëа-
äаþт спиноì и жестко связаны со своиì сиëовыì
öентpоì. Свобоäные эëектpоны спиноì не обëа-
äаþт. Но тоëüко свобоäные эëектpоны способны
своиì эëектpи÷ескиì поëеì поëяpизоватü повеpх-
ностный сëой атоìов в кëастеpных обpазованиях.
Связанные эëектpоны не ìоãут выйти за пpеäеëы
повеpхности и отоpватüся от своих сиëовых öен-
тpов. Теì не ìенее, они покиäаþт повеpхностü.
Сëеäоватеëüно, они в какой-то ìоìент ìоãут об-
ëаäатü свойстваìи свобоäноãо эëектpона. Действи-
теëüно, в пpоöессе обìена ваëентныìи эëектpона-
ìи пpоисхоäит пеpехоä от оäной ÷астиöы к äpуãой,
и пpи этоì спин эëектpона изìеняет свой ìоìент
на пpотивопоëожное зна÷ение. В этот ìоìент ва-
ëентный эëектpон пpохоäит ÷еpез состояние сво-
боäноãо эëектpона. Веpоятностü такоãо пеpехоäа
опpеäеëяется интеãpаëоì пеpекpытия.

dW3
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По ìеpе уäаëения от повеpхности свобоäный
эëектpон поëяpизует кажäый атоì повеpхностноãо
сëоя. Поэтоìу на небоëüøих уäаëениях от повеpх-
ности пpоисхоäит зеpкаëüное взаиìоäействие не
со всей повеpхностüþ, а с отäеëüныìи атоìаìи
кpистаëëи÷еской pеøетки. Тоëüко на äостато÷но
боëüøоì уäаëении от повеpхности возникаþт си-
ëы "зеpкаëüноãо взаиìоäействия".

Совпаäение pас÷етных зна÷ений с экспеpиìен-
таëüныìи äанныìи, поëу÷енныìи фотоэëектpон-
ныì и теpìоэëектpонныì ìетоäаìи, впоëне уäов-
ëетвоpитеëüное. По pазpаботанной ìетоäике быë
пpовеäен pас÷ет pаботы выхоäа äëя повеpхности
{100} стpонöия в зависиìости от теìпеpатуpы без
у÷ета теìпеpатуpноãо pасøиpения. Оказаëосü, ÷то
pабота выхоäа в этоì сëу÷ае не изìеняется с теì-
пеpатуpой. Отсþäа сëеäует, ÷то pабота выхоäа за-
висит от теìпеpатуpы пpеиìущественно всëеäст-
вие тепëовоãо pасøиpения твеpäых теë.

Ионные кpистаëëы — это в основноì нитpиäы,
оксиäы, хëоpиäы и äp., котоpые обëаäаþт боëü-
øиì встpоенныì эëектpи÷ескиì ìоìентоì и яв-
ëяþтся хоpоøиìи äиэëектpикаìи. Pабота выхоäа
äëя таких веществ äоëжна бытü зна÷итеëüной. Вы-
поëненные конкpетные изìеpения äаþт боëüøой
pазбpос по поëу÷енныì pезуëüтатаì. Экспеpиìен-
таëüные изìеpения теpìоэëектpонныì и фото-
эëектpонныì ìетоäаìи пpовеäены в pазëи÷ных ус-
ëовиях их пpиìенения. Есëи пpоанаëизиpоватü ус-
ëовия, в котоpых выпоëняëисü изìеpения указан-
ныìи ìетоäаìи, то их ìожно систеìатизиpоватü
в сëеäуþщеì поpяäке:
� вещество соäеpжит пpиìеси;
� изìеpения пpовеäены в сиëüных эëектpи÷еских

поëях;
� пpовеäена активаöия в потоке äpуãоãо вещества,

обëаäаþщеãо ìетаëëи÷ескиìи свойстваìи;
� тонкие пëенки нанесены на ìетаëëи÷еский

кеpн;
� тонкие пëенки экспониpованы в сpеäе кисëо-

pоäа иëи азота.
Кажäый из указанных способов изìеpений вно-

сит свои коppективы в поëу÷енный pезуëüтат. Сëе-
äует иìетü в виäу, ÷то в ионноì кpистаëëе ваëент-
ные эëектpоны связаны с остовоì кpистаëëи÷е-
ской pеøетки, а в остове — конкpетно со своей ìо-
ëекуëой. Энеpãия ионизаöии äипоëüных ìоëекуë
составëяет 5—10 эВ. Это зна÷итеëüная энеpãия
связи. Чтобы ваëентные эëектpоны пеpевести
в pазpяä свобоäных, сëеäует выпоëнитü сpавни-
теëüно боëüøуþ pаботу. Есëи пpи этоì у÷естü, ÷то
необхоäиìо затpатитü еще pаботу по пpеоäоëениþ
сиë связи со знакопеpеìенной повеpхностüþ,
то pабота выхоäа с повеpхностей ионных кpистаë-
ëов äоëжна бытü зна÷итеëüной. Pеаëüно поëу÷аþт
äовоëüно низкие зна÷ения pабот выхоäа с повеpх-
ностей ионных кpистаëëов. Это обусëовëено теì,
÷то свобоäные эëектpоны поставëяþтся в теëо
ионноãо кpистаëëа независиìыì исто÷никоì.

В ÷астности, наëи÷ие пpиìесей, котоpые взаиìо-
äействуþт с äипоëüныìи ìоëекуëаìи аäãезионны-
ìи сиëаìи, пpивоäит их к саìопpоизвоëüной ио-
низаöии, и эти пpиìеси в теëо ионноãо кpистаëëа
поставëяþт свобоäные эëектpоны. На это pабота
не тpатится.

Наëи÷ие внеøних эëектpи÷еских поëей пpиво-
äит к автоионизаöии ваëентных эëектpонов на от-
pиöатеëüноì поëþсе эëектpи÷ескоãо äипоëя. По-
этоìу изìеpения pаботы выхоäа осуществëяþтся
в этоì сëу÷ае уже äëя свобоäных эëектpонов.

Коãäа пpовоäят активаöиþ, то на ãpаниöах pаз-
äеëа возникаþт äвойные эëектpи÷еские сëои, ко-
тоpые выпоëняþт pоëü поëожитеëüно заpяженной
сетки, и всëеäствие этоãо в теëо ионноãо кpистаëëа
поставëяþт свобоäные эëектpоны без затpаты
внеøней pаботы.

Анаëоãи÷ная ситуаöия возникает на ãpаниöе
pазäеëа ìежäу кеpноì и основныì ионныì кpи-
стаëëоì, а также пpи саìопpоизвоëüноì pосте ок-
сиäных сëоев на основноì ìатеpиаëе, котоpый яв-
ëяется хоpоøиì пpовоäникоì и выпоëняет pоëü
кеpна.

Наибоëее веpоятная ситуаöия äëя свобоäноãо
эëектpона pеаëизуется пpи пpовеäении активаöии
в потоке äpуãоãо вещества, обëаäаþщеãо ìетаëëи-
÷ескиìи свойстваìи. Дëя этоãо сëу÷ая поëу÷ено
хоpоøее совпаäение с опытныìи äанныìи, коãäа
вещество нанесено на ìетаëëи÷еский кеpн, кото-
pый поставëяет свобоäные эëектpоны в теëо ион-
ноãо кpистаëëа. Эта ситуаöия испоëüзуется пpи
созäании теpìоэëектpонных катоäов.

Pазpаботанная теоpети÷еская ìоäеëü pас÷ета
pаботы выхоäа с у÷етоì кëастеpноãо стpоения ìа-
теpиаëов позвоëиëа не тоëüко пpавиëüно поëу÷итü
эту веëи÷ину äëя ìноãих веществ, но и установитü
пpи÷ину возникновения боëüøоãо pазбpоса экспе-
pиìентаëüных äанных, поëу÷енных pазëи÷ныìи
иссëеäоватеëяìи. Pазëи÷ия эти обусëовëены усëо-
вияìи, в котоpых пpовоäиëся экспеpиìент.

Аллотpопические изменения в наноматеpиалах. 
Фуллеpены, нанотpубки, алмазы

Обëастü пpиìенения веществ IV поäãpуппы
табëиöы Менäеëеева — уãëеpоäа, кpеìния, ãеpìа-
ния, оëова — весüìа ìноãообpазная. Особая зна-
÷иìостü в этоì отноøении пpинаäëежит уãëеpоäу.
Обëасти пpиìенения уãëеpоäа:

� оpãанизаöия сухоãо тpения;

� испоëüзование феноëüноãо ãpафита в ка÷естве
тепëозащитноãо покpытия в спускаеìых аппа-
pатах искусственных спутников Зеìëи;

� ìетаëë-фуëëеpенов — в ка÷естве соpбöионных
äат÷иков, покpытий с низкиì коэффиöиентоì
тpения, тензоpезистивных äат÷иков, в ìеäиöи-
не, в изìеpитеëüной технике и äp.;

� нанотpубок — в энеpãетике äëя уëу÷øения ха-
pактеpистик исто÷ников энеpãии;
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� аëìазов — в ìаøиностpоении в ка÷естве абpа-
зивноãо и pежущеãо инстpуìента.

В кажäоì конкpетноì сëу÷ае испоëüзуется pаз-
нообpазное аëëотpопи÷еское изìенение уãëеpоäа.

Экспеpиìентаëüно хоpоøо изу÷ены кpистаëëо-
ãpафи÷еские стpуктуpы пpи аëëотpопи÷ескоì из-
ìенении pазëи÷ных веществ и физико-хиìи÷еские
свойства таких стpуктуp. Но пpи этоì отсутствуþт
аäекватные ìоäеëи, котоpые бы позвоëиëи пpавиëü-
но обосновыватü техноëоãиþ поëу÷ения тоãо иëи
иноãо вещества в заäанноì стpуктуpноì состоянии.
Быëи попытки сфоpìиpоватü такие ìоäеëи путеì
пpиìенения оäно÷асти÷ной квантовой теоpии
твеpäоãо теëа и ìоëекуëяpной äинаìики. Оäнако
ни пеpвая, ни втоpая теоpии не позвоëиëи поëу-
÷итü оäнозна÷ных pеøений. Это обусëовëено
теì, ÷то оäно÷асти÷ная квантовая теоpия твеpäо-
ãо теëа невеpна в своей постановке заäа÷и, а вто-
pая теоpия — ÷исто эìпиpи÷еская, так как в ос-
нове ее испоëüзуется эìпиpи÷еский потенöиаë
Леннаpäа—Джонса [6].

Аëëотpопи÷еские изìенения тpактуþтся как
фазовый пеpехоä втоpоãо pоäа. Такой поäхоä по-
звоëиë пpавиëüно обосноватü усëовия, в котоpых
пpоисхоäит такой пеpехоä в ìетаëëах [25]. Пpи-
ìенитеëüно к веществаì IV поäãpуппы табëиöы
Менäеëеева не ясно, по÷еìу пpоисхоäит тpанс-
фоpìаöия оäной стpуктуpы в äpуãуþ поä вëияни-
еì изìенения внеøних возäействуþщих факто-
pов и коãäа в каких усëовиях фоpìиpуется та иëи
иная стpуктуpа. Пеpехоä оäной стpуктуpы в äpу-
ãуþ пpи изìенении внеøних физико-хиìи÷еских
фактоpов пpоисхоäит путеì пpиìенения сëожных
техноëоãий.

С у÷етоì наëи÷ия в атоìах сpавнитеëüно боëü-
øоãо встpоенноãо äипоëüноãо эëектpи÷ескоãо ìо-
ìента всëеäствие ãибpиäизаöии состояний ваëент-
ных эëектpонов уто÷нена стpуктуpа и пpовеäен
pас÷ет энеpãии связи ìоëекуë C2, Si2, Ge2 и Sn2.

Коваëентная связü pасс÷итываëасü по фоpìуëе (1).
Доëя ионной связи опpеäеëяëасü по фоpìуëе (5).
Кажäый ваëентный эëектpон взаиìоäействует
со встpоенныì эëектpи÷ескиì äипоëеì пpотиво-
поëожноãо атоìа. Этот виä взаиìоäействия оöени-
ваëся по фоpìуëе (7). Дипоëü-äипоëüное взаиìо-
äействие опpеäеëяëосü с у÷етоì стpуктуpы конäен-
сиpованной фазы по фоpìуëе (9).

Так как pасстояние ìежäу яäpаìи во всех pас-
сìотpенных ìоëекуëах äостато÷но ìаëое, то кова-
ëентная связü совìестно с äоëей ионной связи pеа-
ëизуþтся зна÷итеëüные. Пpи этоì во всех ìоëеку-
ëах возникает тоëüко σ-связü. Обìенное взаиìо-
äействие äëя ìоëекуëы C2 обëаäает ìаксиìаëüныì

зна÷ениеì, коãäа äефоpìиpованные оpбиты ва-
ëентных эëектpонов pаспоëаãаþтся вäоëü ëинии
связи взаиìно пpотивопоëожно, т. е. своиìи отpи-
öатеëüныìи заpяäаìи äpуã пpотив äpуãа. Энеpãия
äипоëü-äипоëüноãо взаиìоäействия пpи такоì

pаспоëожении äипоëей поëожитеëüная, и äоëжна
осëабëятü коваëентнуþ и ионнуþ энеpãии связи.
В этоì сëу÷ае эëектpон-äипоëüное взаиìоäейст-
вие также осëабëяет pезуëüтиpуþщуþ энеpãиþ
связи. Дëя остаëüных ìоëекуë встpоенные эëек-
тpи÷еские äипоëи pаспоëаãаþтся äpуã за äpуãоì.
В этоì сëу÷ае эëектpон-äипоëüные взаиìоäейст-
вия взаиìно коìпенсиpуþтся, а äипоëü-äипоëüное
взаиìоäействие упpо÷няет коваëентнуþ и ионнуþ
связи. Pезуëüтиpуþщая энеpãия связи соответствует
энеpãии äиссоöиаöии. Совпаäение pас÷етных зна-
÷ений с экспеpиìентаëüныìи äанныìи в пpеäеëах
оøибок изìеpений и pас÷етов свиäетеëüствует
о пpавиëüности пpеäëоженной физи÷еской ìоäеëи
обpазования pассìотpенных äвухатоìных ìоëекуë.

Уãëеpоä пpеäставëяет особый интеpес, так как
обëаäает øиpокиì спектpоì аëëотpопи÷еских пpе-
вpащений. Поэтоìу на пpиìеpе выясниì пpи÷ину
возникновения аëëотpопи÷еских пpевpащений,
котоpые свойственны не тоëüко уãëеpоäу, но и äpу-
ãиì ÷истыì и коìпозиöионныì веществаì.

Моëекуëа C3 обpазуется всëеäствие взаиìоäей-

ствия атоìа уãëеpоäа с ìоëекуëой C2. Взаиìоäей-

ствие атоìа уãëеpоäа с ìоëекуëой C2 пpивоäит

к обобщениþ всех тpех атоìов в еäинуþ ìоëекуëу
C3. Пpи этоì ìоëекуëа C2 äефоpìиpуется так, ÷то

pасстояние ìежäу атоìаìи в этой ìоëекуëе возpас-
тает от 0,1242 äо 0,154 нì. На это тpатится pабота,
pавная 1,787 эВ. Поэтоìу в pезуëüтиpуþщей энеp-
ãии связи атоìа уãëеpоäа с ìоëекуëой C2 это зна-

÷ение pаботы у÷итывается как поëожитеëüная ве-
ëи÷ина, т. е. пpивоäит к ее осëабëениþ. Так как
пpоисхоäит существенная äефоpìаöия ìоëекуëы
C2, то это неизбежно сказывается на pаспоëоже-

нии эëектpи÷еских äипоëей исхоäных атоìов.
У÷ет всех возìожных типов взаиìоäействий в сис-
теìе C2—C позвоëиë установитü, ÷то общая энеp-

ãия pазpыва связи C2—C составëяет 6,383 эВ. Энеp-

ãия ионизаöии ìоëекуëы C3 составëяет 11,5 эВ,

а сpеäний ее pаäиус 0,1584 нì.

Pаспоëожение ìоëекуë C2 относитеëüно äpуã

äpуãа в систеìе C2—C2 пpивоäит к их pастяжениþ.

Pасстояние ìежäу атоìаìи внутpи ìоëекуëы воз-
pастает с 0,1242 äо 0,1415 нì. На это тpатится pа-
бота, pавная 2,017 эВ. Pезуëüтиpуþщая энеpãия
связи ìоëекуë C2 в пëоскоì сëое pавна 1,855 эВ.

Энеpãия связи пpи этоì фоpìиpуется пpеиìуще-
ственно äипоëü-äипоëüныì взаиìоäействиеì.
Pасстояние ìежäу сëояìи составëяет 0,335 нì.
Есëи поäсëой pазìещается со сäвиãоì так, ÷то ìо-
ëекуëы C2 нахоäятся по öентpу øестиуãоëüника,

то pезуëüтиpуþщая энеpãия связи буäет поëожи-
теëüной и составит 0,182 эВ. Есëи же сìеститü поä-
сëой впpаво иëи вëево от öентpа øестиуãоëüника,
то энеpãия связи уже составит –0,290 эВ. Поëу÷а-
ется, ÷то äаже незна÷итеëüные сäвиãовые äефоp-
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ìаöии пpивоäят к саìопpоизвоëüноìу pассëоениþ
такоãо ìатеpиаëа. Такиì свойствоì обëаäает ãpафит.
Сëеäоватеëüно, взаиìоäействие ìоëекуë C2—C2

фоpìиpует ãpафит и уãоëü.

Уãоëü обëаäает нитевиäной стpуктуpой. Энеp-
ãия связи ìоëекуë C2 ìежäу собой в этоì аëëотpо-

пи÷ескоì состоянии составëяет ∼2,3 эВ, а ìежäу
нитяìи опpеäеëяется тоëüко коваëентной связüþ
и обëаäает зна÷ениеì ∼1,21 эВ.

Пpи взаиìоäействии атоìов уãëеpоäа с ìоëеку-
ëой C3 пpоисхоäит постепенное наpащивание во-

кpуã ìоëекуëы C3 атоìов уãëеpоäа, пpи этоì обpа-

зуется заìкнутая конфиãуpаöия из 5, 8, 34 и т. ä.
устой÷ивых кëастеpных конфиãуpаöий. Коãäа
в ìоëекуëе C3 свеpху и снизу pаспоëаãается атоì

уãëеpоäа, то возникает устой÷ивая конфиãуpаöия
из пяти атоìов. Энеpãия связи атоìа уãëеpоäа
с ìоëекуëой C3 составит 4,597 эВ.

Коãäа фоpìиpуется кëастеp из восüìи атоìов,
то ìиниìаëüная энеpãия связи сëеäуþщеãо сëоя
атоìов уãëеpоäа с исхоäныì кëастеpоì составëяет
4,760 эВ. Энеpãии связи атоìов уãëеpоäа непосpеä-
ственно с ìоëекуëой C3 не отëи÷аþтся äpуã от äpу-

ãа в зависиìости от их pаспоëожения в pазëи÷ных
сëоях относитеëüно ìоëекуëы C3. Так как энеpãия

связи атоìов уãëеpоäа с ìоëекуëой C3 весüìа зна-

÷итеëüная, то пpоисхоäит обобщение ваëентных
эëектpонов и возникает кëастеp с ÷исëоì ÷астиö,
опpеäеëяеìых ÷исëоì Фибона÷÷и. Посëеäуþщие
атоìы уãëеpоäа взаиìоäействуþт с кëастеpоì, pаз-
ìеp котоpоãо зна÷итеëüно возpос. Поэтоìу кова-
ëентной и ионной связяìи ìожно пpенебpе÷ü и
pассìатpиватü тоëüко взаиìоäействие эëектpон-
äипоëü и äипоëü-äипоëüное. Кажäый атоì уãëеpо-
äа своиìи äипоëяìи взаиìоäействует оäновpеìен-
но с тpеìя атоìаìи уãëеpоäа, pасстояние ìежäу
котоpыìи 0,154 нì. Pезуëüтиpуþщая энеpãия свя-
зи äëя кажäоãо атоìа уãëеpоäа посëеäуþщеãо ко-
оpäинаöионноãо сëоя составëяет ∼4,15 эВ.

Итак, энеpãия связи атоìов уãëеpоäа независи-
ìо от тоãо, в какоì сëое они нахоäятся, составëяет
боëее 4 эВ на атоì. Кажäый поëностüþ запоëнен-
ный сëой пpеäставëяет собой ìакpоìоëекуëу
с обобщениеì ваëентных эëектpонов. Обpазуþ-
щиеся такиì обpазоì ÷астиöы поëу÷иëи название
фуëëеpены. Это äостато÷но пpо÷ные обpазования
кëастеpных ìакpоìоëекуë.

Наëи÷ие в öентpе кëастеpноãо обpазования ìо-
ëекуëы C3 пpивоäит к возникновениþ отpостков

из ìоëекуë C2, котоpые взаиìно оттаëкиваþтся

äpуã от äpуãа. Даëüнейøий их pост пpивоäит
к заìкнутой стpуктуpе, внутpи котоpой обpазуется
пустота. Pазìеp пустот ìожет составëятü äесятки
наноìетpов. Наpащивание сëоев пpивоäит к фоp-
ìиpованиþ нанотpубок.

Моëекуëы C3 в стpуктуpноì взаиìоäействии

C3—C3 pаспоëаãаþтся снизу и свеpху относитеëüно

кажäоãо сëоя и обpазуþт своþ куби÷ескуþ стpук-
туpу, котоpая сäвинута относитеëüно исхоäной
стpуктуpы на поëовину ее ãpани. Возникает аëìаз-
ная стpуктуpа. Энеpãия связи пpеиìущественно
опpеäеëяется äипоëü-äипоëüныì взаиìоäействи-
еì. Поэтоìу аëìазная стpуктуpа уãëеpоäа обëаäает
хpупкиì pазpуøениеì.

Такиì обpазоì, в атоìе уãëеpоäа всëеäствие
ãибpиäизаöии s и p состояний возникает встpоен-
ный äипоëüный эëектpи÷еский ìоìент. Пpи обpа-
зовании ìоëекуëы C2 встpоенные эëектpи÷еские

ìоìенты напpавëены взаиìно пpотивопоëожно,
осëабëяя коваëентнуþ связü и äоëþ ионной связи.
Энеpãия pазpыва связи C2—C опpеäеëяется всеìи

возìожныìи типаìи взаиìоäействия и составëяет
6,38 эВ. Взаиìоäействие ìоëекуë C2—C2 в сëое

и ìежäу сëояìи опpеäеëяется коваëентной связüþ
и äипоëü-äипоëüныì взаиìоäействиеì, но ìежäу
сëояìи возникает неустой÷ивое pавновесие, ÷то и
опpеäеëяет стpуктуpу ãpафита. Уãоëü пpеäставëяет
собой нитевиäнуþ стpуктуpу, котоpая опpеäеëяет-
ся взаиìоäействиеì C2—C2, сäвинутых относи-

теëüно äpуã äpуãа на pазìеp атоìа уãëеpоäа. Взаи-
ìоäействие C3—C опpеäеëяет стpуктуpу фуëëеpе-

нов, взаиìоäействие C3—C2 — стpуктуpу нанотpу-

бок и, наконеö, взаиìоäействие C3—C3 —

стpуктуpу аëìаза. Наëи÷ие встpоенноãо эëектpи÷е-
скоãо ìоìента в ìоëекуëах Si2, Ge2 и Sn2 обусëов-

ëивает их куби÷ескуþ стpуктуpу, а пpи высоких
теìпеpатуpах пеpехоäит в тетpаãонаëüнуþ. Хаpак-
теp взаиìоäействия ÷астиö в pазëи÷ных стpуктуpах
позвоëяет пpавиëüно сфоpìуëиpоватü необхоäи-
ìые усëовия, котоpые сëеäует у÷итыватü в техно-
ëоãии поëу÷ения таких констpукöионных ìатеpиа-
ëов.

Водоpодная обpаботка матеpиалов

Пpи воäоpоäной обpаботке ìатеpиаëов внеäpе-
ние воäоpоäа пpоисхоäит по ìестаì спайности,
а внутpи ìонокpистаëëа — по ëу÷аì, т. е. по ще-
ëевиäныì ìежкëастеpныì пустотаì. Попаäая по
щеëевиäныì ìежкëастеpныì пустотаì в сфеpои-
äаëüные пустоты, ìоëекуëы воäоpоäа взаиìоäей-
ствуþт в паpоãазовой фазе со свобоäныìи атоìаìи
основноãо ìатеpиаëа. Кpоìе этоãо, всëеäствие ка-
таëити÷еской äиссоöиаöии ìоëекуë воäоpоäа пpо-
исхоäит также взаиìоäействие атоìов воäоpоäа с
основой исхоäноãо ìатеpиаëа. В сëу÷ае ìетаëëов
взаиìоäействие атоìов воäоpоäа с основой пpиво-
äит к обpазованиþ ãиäpиäов.

Во всех сфеpоиäаëüных и щеëевиäных пустотах
ГЦК- и ОЦК-стpуктуp соäеpжатся атоìы основно-
ãо ìетаëëа. Коãäа воäоpоä попаäает в ìежкëастеp-
ные пустоты, то он нахоäится в потенöиаëüной яìе
с жесткиìи стенкаìи. Пpи этоì пpоисхоäит обìен
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энеpãией. Pеакöия обpазования ãиäpиäов в сфе-
pоиäаëüноì объеìе пpотекает пpакти÷ески ìãно-
венно по ìеpе появëения таì ìоëекуëы воäоpоäа.
Такая ситуаöия pеаëизуется äëя всех ìетаëëов.

По ìеpе появëения в ìежкëастеpных пустотах
ãиäpиäа ìетаëëа и атоìа воäоpоäа всëеäствие об-
ìенноãо взаиìоäействия пpоисхоäит увеëи÷ение
энеpãии связи на оäин кëастеp внутpи ìетаëëа.
Наибоëüøий пpоöент увеëи÷ения энеpãии связи
на оäин кëастеp pеаëизуется äëя аëþìиния и наи-
ìенüøий — äëя öиpкония.

Коëи÷ество ìассы воäоpоäа, котоpое необхоäи-
ìо ввести в тот иëи иной ìетаëë, ÷тобы pеаëизо-
ватü ìаксиìаëüное увеëи÷ение энеpãии связи, а
сëеäоватеëüно, и еãо пpо÷ностü составит

K= , (30)

ãäе m0 — ìасса оäной атоìной еäиниöы ìассы;

ρ — пëотностü ìетаëëа, в котоpый ввоäится воäо-
pоä; R0 — pаäиус ìетаëëи÷ескоãо кëастеpа.

Коãäа пpоисхоäит поëное запоëнение сфеpои-
äаëüных пустот ìаëоãо pазìеpа воäоpоäоì, ìоäуëü
Юнãа пpи äефоpìаöии в 1 % составëяет äëя аëþ-
ìиния 134 МПа и äëя öиpкония 338 МПа, а äëя
÷истых кpистаëëов аëþìиния и öиpкония соответ-
ственно иìеет зна÷ения 89 и 317 МПа. Даëüнейøее
увеëи÷ение ìассы внеäpенноãо воäоpоäа пpивоäит
к катаëити÷еской äиссоöиаöии ввоäиìоãо воäоpо-
äа и обpазованиþ ìоëекуë ãиäpиäа внутpи основ-
ноãо ìетаëëа.

Повеpхностный катаëиз ìоëекуë воäоpоäа с об-
pазованиеì ìоëекуë ãиäpиäа ìетаëëа в ìежкëа-
стеpных пустотах пpивоäит к зна÷итеëüноìу
уìенüøениþ пpо÷ностных свойств исхоäноãо ìа-
теpиаëа. Поэтоìу в на÷аëе навоäоpаживания пpо-
исхоäит увеëи÷ение пpо÷ностных свойств ìетаëëа,
а затеì еãо уìенüøение [26—29]. Поëу÷енные pе-
зуëüтаты pас÷етов по pосту пpо÷ности ìетаëëов
с поëныì навоäоpаживаниеì соãëасуþтся с опыт-
ныìи äанныìи [28, 29].

Наибоëüøеìу pазpуøениþ пpи воäоpоäной
коppозии поäвеpжены аëþìиний и хpоì. Жеëезо и
паëëаäий также pазpуøаþтся, но зна÷итеëüно ìеä-
ëеннее. Никеëü, титан, кобаëüт и öиpконий пpак-
ти÷ески не поääаþтся воäоpоäной коppозии в ноp-
ìаëüных усëовиях. Пpи небоëüøоì pазоãpеве они
также поäвеpжены интенсивной воäоpоäной коp-
pозии. Напpиìеp, öиpконий пpи теpìоöикëиpова-
нии в атìосфеpе воäоpоäа пpи теìпеpатуpе 1136 К
(α→β-пеpехоä) поäвеpãаëся сиëüной воäоpоäной
коppозии [26]. Пpи теìпеpатуpе α→β-пеpехоäа вpе-
ìя обpазования ìоносëоя ãиäpиäа öиpкония на по-
веpхности кëастеpов öиpкония составëяет 7,86 ìкс,
т. е. пpакти÷ески ìоносëой ãиäpиäа öиpкония обpа-
зуется ìãновенно. Так, посëе пяти теpìоöикëов

пеpехоäа β→α ìетаëëи÷еская составëяþщая öиp-
кония пpакти÷ески поëностüþ ис÷езает [26].

Энеpãия связи ìоëекуë ãиäpиäа ìетаëëов обу-
сëовëена коваëентной и ионной связяìи. Потен-
öиаë взаиìоäействия в этоì сëу÷ае опpеäеëяется по
фоpìуëаì (1)—(5). В ка÷естве пpиìеpа на pис. 1
пpивеäены pаспpеäеëения потенöиаëа взаиìоäей-
ствия в зависиìости от ìежъяäеpноãо pасстояния
äëя аëþìиния и öиpкония. Такой сëожный потен-
öиаë взаиìоäействия обусëовëен теì, ÷то пpоис-
хоäит сìена отpиöатеëüноãо зна÷ения потенöиаëа
взаиìоäействия на поëожитеëüное еãо зна÷ение на
pазëи÷ных уäаëениях яäеp в ìоëекуëе ãиäpиäа ìе-
таëëа äëя pазной кpатности ионизаöии атоìов ìе-
таëëа. Максиìаëüное зна÷ение энеpãии связи pеа-
ëизуется äëя аëþìиния, жеëеза, кобаëüта и паëëа-
äия, коãäа пpоисхоäит сìена знака потенöиаëа
взаиìоäействия пpи взаиìоäействии атоìа воäо-
pоäа с атоìоì ìетаëëа пеpвой кpатности иониза-
öии. Дëя никеëя, титана, хpоìа и öиpкония ìак-
сиìаëüная энеpãия связи возникает, коãäа сìена
знака потенöиаëа взаиìоäействия пpоисхоäит пpи
взаиìоäействии атоìа воäоpоäа с пеpвой и тpетüей
кpатностüþ ионизаöии атоìа ìетаëëа. По ìакси-
ìаëüноìу зна÷ениþ энеpãии связи устанавëива-
ëосü ìежъяäеpное pасстояние в ìоëекуëе ãиäpиäа
ìетаëëа. Поëу÷енные зна÷ения энеpãии äиссоöиа-
öии и энеpãии активаöии пpи äиффузии воäоpоäа
внутpü ìетаëëа äëя хpоìа 3,17 эВ и 0,699 эВ поë-
ностüþ совпаäаþт с äанныìи pаботы [29], в кото-
pой соответственно пpивеäены зна÷ения 3,2 эВ и
(0,6—0,8) эВ.

Pассìотpиì на пpиìеpе öиpкония, как ìеняется
ìоäуëü Юнãа пpи обpазовании ãиäpиäа öиpкония в
ìонокpистаëëе öиpкония. Гиäpиä öиpкония обëа-
äает боëüøиì äипоëüныì эëектpи÷ескиì ìоìен-
тоì. Поэтоìу такие ìоëекуëы фоpìиpуþт ионный
кpистаëë пpостой куби÷еской стpуктуpы. Pазìеp
pебpа куба ãиäpиäа öиpкония составит 0,4293 нì.
Дëя такоãо куба энеpãия связи опpеäеëяется пpе-
иìущественно äипоëü-äипоëüныì взаиìоäействи-
еì и pавна 1,505 эВ. Моäуëü Юнãа äëя ìонокpи-

2m0

ρ 2r0( )
3

--------------

Pис. 1. Потенциал взаимодействия атома водоpода с атомом:

1 — аëþìиния и 2 — öиpкония
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стаëëа ãиäpиäа öиpкония в зависиìости от äефоp-
ìаöии пpивеäен на pис. 2. В щеëевиäных пустотах
ìежäу пpотивопоëожныìи кëастеpаìи обpазуþтся

ìостики связи из ìоëекуë ãиäpиäа öиpкония1.
Энеpãия связи ìежäу ìоëекуëаìи ãиäpиäа öиpко-
ния в этоì сëу÷ае составит 0,231 эВ, а ìоäуëü Юнãа
уìенüøается по÷ти на поpяäок по сpавнениþ
с ÷истыì кpистаëëоì ãиäpиäа öиpкония 2 (pис. 2).
Есëи навоäоpаживание незна÷итеëüное и пpоисхо-
äит тоëüко обpазование ãиäpиäа öиpкония в ìаëых
сфеpоиäаëüных пустотах, то ìоäуëü Юнãа уìенü-
øается по÷ти в 3 pаза по сpавнениþ с поëныì за-
поëнениеì щеëевиäных пустот ìоëекуëаìи ãиäpи-
äа ìетаëëа 3, а äëя ÷истоãо кpистаëëа уìенüøается
незна÷итеëüно относитеëüно сëабоãо навоäоpажи-
вания öиpкония. Пpи обpазовании ìоносëоя ãиä-
pиäа ìетаëëа в щеëевиäных пустотах äо обpазова-
ния ìостиков связи ìоäуëü Юнãа pезко паäает по
сpавнениþ со сëабыì навоäоpаживаниеì и äаже
по сpавнениþ с ÷истыì ìетаëëоì 4. Это äостато÷-
но известный экспеpиìентаëüный факт.

Такиì обpазоì, сëабое навоäоpаживание не-
скоëüко увеëи÷ивает энеpãиþ связи на оäин кëа-
стеp, затеì по ìеpе покpытия ìоносëоеì ãиäpиäа
ìетаëëа внутpи щеëевиäных пустот энеpãия связи
pезко паäает, а по ìеpе обpазования ìостиков по-
степенно возpастает в щеëевиäных пустотах. Даëü-
нейøее навоäоpаживание пpивоäит к поëноìу pаз-
pуøениþ ìетаëëа с обpазованиеì поpоøкообpаз-
ноãо ãиäpиäа ìетаëëа всëеäствие возpастания pаз-
ìеpа кëастеpов куби÷еской стpуктуpы ионноãо
кpистаëëа. Пpи обpазовании ìостиков связи в ще-

ëевиäных пустотах энеpãия связи опpеäеëяется
в основноì äипоëü-äипоëüныì взаиìоäействиеì,
котоpое обpатно пpопоpöионаëüно кубу pасстоя-
ния ìежäу взаиìоäействуþщиìи ÷астиöаìи. По-
этоìу pазpуøение таких констpукöионных ìате-
pиаëов äоëжно бытü äостато÷но хpупкиì.

Выпоëненные теоpети÷еские pас÷еты взаиìо-
äействия воäоpоäа с ìетаëëаìи с обpазованиеì
ãиäpиäов позвоëиëи не тоëüко выяснитü стpуктуpу
ìоëекуë ãиäpиäов pазëи÷ных ìетаëëов, но и обос-
новатü, по÷еìу пpоисхоäит уìенüøение пpо÷ност-
ных свойств ìетаëëов и на÷инает пpеобëаäатü
хpупкое pазpуøение.

Взpывные технологии в стpоительстве

Взpывные техноëоãии øиpоко испоëüзуþтся в
øахтноì и поäзеìноì стpоитеëüстве [31]. Пpиìе-
няþтся взpывные техноëоãии пpи пpокëаäке ство-
ëов и тоннеëей, а также äëя упpо÷нения поëу÷ае-
ìых ствоëов и тоннеëей путеì испоëüзования на-
бpызãбетонной кpепи взpывныì способоì [32].
Пpиìенение взpывных pабот в стpоитеëüстве øахт
и тоннеëей остpо ставит заäа÷у коìпüþтеpноãо ìо-
äеëиpования взpывных стpоитеëüных техноëоãий.
Что касается взpывной техноëоãии набpызãбетон-
ной кpепи, то пеpвая äостато÷но уäа÷ная попытка
нау÷ноãо обоснования такой техноëоãии с хоpо-
øиì экспеpиìентаëüныì поäтвеpжäениеì быëа
осуществëена в pаботах [33—35].

Саìые pаспpостpаненные сëожные ãоpные по-
pоäы (ãpанит, ãнейсы) соäеpжат кpистаëëы кваp-
öа, поëевоãо øпата и сëþäы. В состав поëевых
øпатов кpоìе оксиäа кpеìния и аëþìиния вхо-
äят еще и оксиäы каëия, натpия и каëüöия. Обы÷-
ный поëевой øпат соäеpжит оксиä каëия
(K2O•Al2O3•SiO2) и известен поä названиеì оp-

токëаз. Оpтокëаз, pазëаãаясü поä возäействиеì во-
äы, пpевpащается в аëþìосиëикат, известный поä
названиеì каоëин, (Al2O3•2SiO2•H2O). Чистый

каоëин встpе÷ается сpавнитеëüно pеäко и соäеp-
жится в связанноì состоянии в ãоpных поpоäах и
в pазëи÷ных ãëинах, составëяя их основу. Чтобы
опpеäеëитü ìехани÷еские свойства pазëи÷ных
ãëин и ãоpных поpоä, необхоäиìо выяснитü стpук-
туpу кажäой из ìоëекуë, вхоäящих в каоëин, какие
они обpазуþт кëастеpные стpуктуpы и как эти кëа-
стеpные стpуктуpы взаиìоäействуþт äpуã с äpуãоì.

Обpазование ìоëекуëы Al2O3 обусëовëено взаи-

ìоäействиеì атоìа кисëоpоäа с äвуìя pаäикаëаìи
AlO. Pезуëüтиpуþщая энеpãия связи ÷астиö в ìо-
ëекуëе Al2O3 опpеäеëяется äипоëü-äипоëüныì

взаиìоäействиеì и коваëентной связüþ ìежäу pа-
äикаëаìи AlO, а также взаиìоäействиеì атоìа ки-
сëоpоäа с äвуìя pаäикаëаìи AlO коваëентной и äо-
ëей ионной связяìи. Энеpãия äипоëü-äипоëüноãо
взаиìоäействия ìежäу pаäикаëаìи AlO буäет наи-
боëüøей, коãäа эëектpи÷еские äипоëи этих ìоëе-
куë pаспоëожатся посëеäоватеëüно äpуã за äpуãоì.

 1 Обpазование ìостиков связи в щеëевиäных пустотах опи-
сано в pаботе [30].

Pис. 2. Зависимость модуля Юнга циpкония от дефоpмации:

1 — ìонокpистаëë ãиäpиäа öиpкония; 2 — ìонокpистаëë ãиä-
pиäа öиpкония с ìостикаìи связи в щеëевиäных пустотах; 3 —
навоäоpаживание незна÷итеëüное; 4 — обpазование ìоносëоя
ãиäpиäа öиpкония



НАНО- И МИКРОСИСТЕМНАЯ ТЕХНИКА, № 5, 2008 17

Моëекуëы ãëинозеìа, обëаäая боëüøиì зна÷е-
ниеì эëектpи÷ескоãо äипоëüноãо ìоìента, в кон-
äенсиpованноì состоянии обpазуþт pазëи÷ные
конфиãуpаöии. Известны тpи ìоäификаöии кpи-
стаëëи÷ескоãо состояния ãëинозеìа:

� α-, β- и γ-Al2O3; α-Al2O3 — это кpистаëë ко-
pунäа;

� β-Al2O3 пpеäставëяет собой тpиãонаëüнуþ сис-
теìу, котоpая пpакти÷ескоãо интеpеса не пpеä-
ставëяет, так как она pазpуøается пpи сpавни-
теëüно низких теìпеpатуpах;

� γ-ìоäификаöия Al2O3 обëаäает куби÷еской
стpуктуpой и пpи теìпеpатуpе 1070 К пpевpаща-
ется в α-ìоäификаöиþ.

Межкëастеpное взаиìоäействие α-ìоäифика-
öии ãëинозеìа в ãоpизонтаëüной пëоскости со-
ставëяет 0,673 эВ, а в веpтикаëüноì напpавëении —
0,307 эВ. Сpеäняя энеpãия связи кëастеpов в pеøе-
то÷ной стpуктуpе составëяет 3,306 эВ. Межкëа-
стеpное взаиìоäействие пpевосхоäит ìежìоëеку-
ëяpное внутpи кëастеpа. Это пpивоäит к тоìу, ÷то
с pостоì теìпеpатуpы pаспаäаþтся вна÷аëе кëасте-
pы, а затеì ìеста спайности ìежäу кëастеpаìи.
Напpиìеp, по ìеpе повыøения теìпеpатуpы кëа-
стеpная pеøето÷ная стpуктуpа, сфоpìиpованная
в γ-ìоäификаöии, остается, а пpоисхоäит пеpе-
стpойка стpуктуpы кëастеpа в α-ìоäификаöиþ.

В ìоëекуëе SiO2 взаиìоäействие атоìа кисëо-

pоäа с pаäикаëоì SiO опpеäеëяется коваëентной
и ионной связяìи. В зависиìости от взаиìноãо
pаспоëожения эëектpи÷еских äипоëüных ìоìен-
тов ìоëекуë SiO2 кpеìнезеì ìожет пpебыватü

в α- и β-состояниях. В α-состоянии кpеìнезеì
пpеäставëяет собой кваpö. В приpоäе кpистаëëы
кваpöа встpе÷аþтся pеäко. Пpеиìущественно
в пpиpоäе существует кpеìнезеìное стекëо (кваp-
öевый песок) в виäе β-состояния, котоpое пpеä-
ставëяет собой ãексаãонаëüнуþ стpуктуpу. Такая
стpуктуpа pаспаäается пpи теìпеpатуpе 1470 °C
и уãëе ìежäу связяìи атоìов кисëоpоäа 138°. От-
сþäа сëеäует, ÷то по ìеpе остывания пëанеты Зеì-
ëя вна÷аëе фоpìиpоваëся кpеìнезеì, а затеì ãëи-
нозеì в α-ìоäификаöиях. Посëе тоãо как сфоp-
ìиpоваëасü кëастеpная стpуктуpа кpеìнезеìа,
внутpи ìежкëастеpных пустот возникаþт кëасте-
pы ãëинозеìа, так как поpистая стpуктуpа кpеì-
незеìа поëностüþ запоëнена отäеëüныìи ìоëе-
куëаìи ãëинозеìа.

Моëекуëяpные кëастеpы пpеäставëяþт собой
ìакpоìоëекуëы, в котоpых коваëентная и ионная
связи ìежäу ниìи пpенебpежиìо ìаëы всëеäствие
их боëüøих pазìеpов. Поэтоìу äëя боëüøинства
веществ со зна÷итеëüныì встpоенныì äипоëüныì
эëектpи÷ескиì ìоìентоì связü ìежäу кëастеpаìи
опpеäеëяется в основноì эëектpон-äипоëüныì
и äипоëü-äипоëüныì взаиìоäействиеì с фоpìи-
pованиеì ионноãо кpистаëëа.

Кpистаëëи÷еский кваpö (α-SiO2) фоpìиpуется

ìежкëастеpныì взаиìоäействиеì, как это пpоис-
хоäит в ионноì кpистаëëе. Бинаpная связü в ãо-
pизонтаëüноì напpавëении составëяет 0,355 эВ,
а в веpтикаëüноì напpавëении 0,879 эВ. В pезуëü-
тате кëастеpная pеøето÷ная стpуктуpа в ãоpизон-
таëüноì напpавëении буäет pаспаäатüся пpи теì-
пеpатуpе 1100 °C, а в веpтикаëüноì напpавëении —
пpи теìпеpатуpе 3100 °C. Межкëастеpные пустоты
также стоëбообpазные, но пpеäставëяþт собой ÷е-
pеäуþщиеся pоìбоэäpи÷еские пиpаìиäы pазìе-
pоì у основания 0,708 нì с усе÷енныìи веpøина-
ìи pазìеpоì 0,426 нì. Есëи запоëнитü такие стоë-
бообpазные пустоты äpуãиìи атоìаìи, ìоëекуëа-
ìи иëи кëастеpаìи, то кpеìнезеìное стекëо pезко
уëу÷øит свои ìехани÷еские свойства.

Пpи запоëнении пустот кpеìнезеìа кëастеpаìи
ãëинозеìа соотноøение ìоëекуë этих веществ со-
ставëяет 0,5, т. е. на äве ìоëекуëы кpеìнезеìа пpи-
хоäится оäна ìоëекуëа ãëинозеìа. Кëастеp ãëино-
зеìа, нахоäясü в ìежкëастеpной пустоте кpеìнезе-
ìа, оäновpеìенно взаиìоäействует с восеìüþ кëа-
стеpаìи этоãо вещества. Исхоäя из pеøето÷ной
кëастеpной стpуктуpы кpеìнезеìа, äипоëü-äи-
поëüное взаиìоäействие взаиìно коìпенсиpуется,
а ионная связü и связü эëектpон-äипоëü вносят
вкëаä в pезуëüтиpуþщуþ энеpãиþ связи в кëастеp-
нуþ pеøето÷нуþ стpуктуpу кваpöевоãо стекëа.

Взаиìоäействие кëастеpа α-Al2O3 с кëастеpной

pеøето÷ной стpуктуpой α-SiO2 обусëовëено теì,

÷то ваëентный эëектpон кëастеpа α-Al2O3 взаиìо-

äействует с äипоëеì ìоëекуëы α-SiO2, а кëастеp

α-SiO2 — с äипоëеì ìоëекуëы α-Al2O3. В обоих

сëу÷аях pезуëüтиpуþщая энеpãия связи фоpìиpу-
ется øестнаäöатüþ паpаìи.

Потенöиаë бинаpноãо взаиìоäействия ìежäу
кëастеpаìи ãëинозеìа в кëастеpной pеøето÷ной
стpуктуpе кpеìнезеìа пpеäставëяется в виäе

U(R) =  + , (31)

ãäе R1 и R2 — pасстояние ìежäу кëастеpоì

и ìоëекуëой и ìежäу ìоëекуëаìи внутpи кëастеpа
соответственно; pэ — äипоëüный эëектpи÷еский

ìоìент ìоëекуëы Al2O3; e — заpяä эëектpона; R —

pасстояние ìежäу кëастеpаìи в пpоöессе äефоpìа-
öии.

Потенöиаë, опpеäеëяеìый по фоpìуëе (31), со-
ответствует pасстояниþ, боëüøеìу pавновесноãо.
Потенöиаë ìенüøе pавновесноãо pасстояния сëе-
äует аппpоксиìиpоватü фоpìуëой Моpза с у÷етоì
тоãо, ÷то потенöиаë виäа (31) на pавновесноì pас-
стоянии äоëжен сøиватüся с фоpìуëой Моpза.
Тоãäа

U(R) = De [1 – exp (–β(R – R0))]
2 – De. (32)

epэ

4πε0 R R1+( )
2

----------------------------
2pэ

2

4πε0 R R2+( )
3

----------------------------
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Зäесü β = 2πνe ; и в своþ о÷еpеäü νe =  —

основная ÷астота коëебания кëастеpа,

k =  — коэффиöиент упpуãости, а M —

ìасса кëастеpа; De — энеpãия äиссоöиаöии на со-

ставëяþщие сëожной ìоëекуëы.
Пpи относитеëüной äефоpìаöии pастяжения

Δl/l, pавной 1,2, ãpанитные поpоäы поëностüþ pаз-
pуøаþтся.

Дëя пpавой ветви pезуëüтиpуþщеãо потенöиаëа
бинаpноãо взаиìоäействия кëастеpов α-Al2O3 ìо-

äуëü Юнãа опpеäеëяется по фоpìуëе (31). В ãоpи-

зонтаëüноì напpавëении он составëяет ∼2,2•1010 Па,

а в веpтикаëüноì напpавëении ∼3,76•109 Па. По-
ëу÷енные зна÷ения ìоäуëя Юнãа относятся
к сжатиþ. Относитеëüная äефоpìаöия, котоpой
соответствует энеpãия связи, pавная энеpãии коëе-
батеëüноãо äвижения в ноpìаëüных усëовиях, pав-

на 4,65•10–4. На основании закона Гука äавëение,
пpи котоpоì пpоизойäет pазpыв бинаpной связи
ìежäу кëастеpаìи α-Al2O3 в пpоöессе сжатия, оп-

pеäеëяется фоpìуëой

Pкp = E . (33)

В pезуëüтате в ãоpизонтаëüноì напpавëении

кpити÷еское äавëение составëяет 1,02•107 Па, а в

веpтикаëüноì напpавëении — 1,75•106 Па. Есëи
поäействоватü на ãоpнуþ поpоäу äавëениеì, боëü-
øиì кpити÷ескоãо, то поpоäа буäет pазpуøена.

Давëения, боëüøие кpити÷ескоãо 1,75•106 Па, по-
ëу÷аþт путеì поäpыва взpыв÷атоãо вещества (ВВ).

Конкpетно аììонаë скаëüный № 1 пpессован-

ный обëаäает пëотностüþ ρ = 1430...1580 кã/ì3 и

тепëотой взpыва Q = 5,4•106 Дж/кã. Масса оäноãо
патpона m = 0,4 кã. Пpи взpыве такоãо ВВ pеаëи-

зуется äавëение P ∼ 8•109 Па.
Это äавëение взpыва пpевосхоäит кpити÷еское.

Зна÷ит, в пpоöессе поäpыва такоãо ВВ скаëüные
поpоäы äоëжны pазpуøатüся. Дëя опpеäеëения
ìассы скаëüной поpоäы, котоpая буäет поëностüþ
pазpуøена оäниì пиpопатpоноì, воспоëüзуеìся
законоì сохpанения энеpãии. Тоãäа объеì ãëины,
котоpый буäет выбpоøен пpи взpыве пиpопатpона,

составит 2,62 ì3, а pаäиус поëноãо pазpуøения —
0,85 ì. Оптиìаëüная ãëубина закëаäки заpяäа ∼0,45 ì,
а ãëубина выеìки ãpунта в обоих сëу÷аях составит
∼1,13 ì.

Есëи пpохоäка ствоëа пpоисхоäит поä воäой,
то ãиäpостати÷ескиì äавëениеì воäяноãо стоëба
ìожно пpенебpе÷ü, а в пpоöессе äефоpìаöии ãоp-
ных поpоä иëи твеpäых ãëин пpоисхоäит быстpое
запоëнение ìоëекуëаìи воäы освобоäивøеãося
ìежкëастеpноãо пpостpанства. Связü ìежäу кëа-

стеpаìи α-Al2O3 буäет пpоисхоäитü уже ÷еpез ìо-

ëекуëу воäы. Энеpãия связи осëабëяется. В ãоpи-
зонтаëüноì напpавëении составит 0,032 эВ, а в
веpтикаëüноì напpавëении — 0,047 эВ. Тоãäа, есëи
пpенебpе÷ü pазìеpаìи ìоëекуëы воäы, ÷исëо кëа-
стеpов ãëинозеìа, связü ìежäу котоpыìи буäет

pазpуøена, составит ∼2•4,78•1026 = 9,56•1026.
Такое ÷исëо кëастеpов α-Al2O3 заниìает объеì

7,4 ì3. Pаäиус выеìки ãоpной поpоäы составит
∼1,2 ì. Оптиìаëüная ãëубина заëеãания пиpопа-
тpона ∼0,8 ì.

Дëя ãëины поä воäой объеì выеìки ãpунта воз-

pастает äо 15 ì3, pаäиус выеìки ∼1,5 ì, а опти-
ìаëüная ãëубина закëаäки пиpопатpона ∼1,0 ì.

Поëу÷енные теоpети÷еские оöенки выеìки
ãpунта взpывныì ìетоäоì в пpеäеëах оøибок вве-
äения исхоäных äанных и выпоëняеìоãо pас÷ета
äостато÷но хоpоøо поäтвеpжäаþтся экспеpиìен-
таëüныìи äанныìи. Pазpаботанная ìоäеëü взpыв-
ной техноëоãии пpохоäки øахтных ствоëов и тон-
неëей позвоëяет осуществитü коìпüþтеpное ìоäе-
ëиpование в pазëи÷ных усëовиях пpовеäения
взpывных pабот.

Электpические свойства наноматеpиалов

Эëектpи÷еские свойства всех ÷етыpех аãpеãат-
ных состояний вещества опpеäеëяþтся такиìи ха-
pактеpистикаìи, как äиэëектpи÷еская пpониöае-
ìостü и уäеëüное сопpотивëение сpеäы. Диэëек-
тpи÷еская пpониöаеìостü сpеäы хаpактеpизует по-
веäение веществ в стати÷еских эëектpи÷еских
поëях, а уäеëüное сопpотивëение — это äинаìи÷е-
ская хаpактеpистика эëектpи÷еских свойств веще-
ства. О÷евиäно, ÷то эти хаpактеpистики взаиìно
увязаны äpуã с äpуãоì. Чтобы понятü такуþ связü,
необхоäиìо ина÷е пpеäставëятü pаспpостpанение
эëектpи÷ескоãо тока вäоëü пpовоäников.

Из уpавнений Максвеëëа сëеäует вывоä о тоì,
÷то эëектpоìаãнитные воëны пеpеносят энеpãиþ.
Пëотностü потока энеpãии, пеpеносиìой эëектpо-
ìаãнитной воëной, опpеäеëяется вектоpоì Уìо-
ва—Пойнтинãа. Пpи pаспpостpанении эëектpоìаã-
нитной воëны вäоëü пpовоäника эëектpи÷еское
поëе у повеpхности пpовоäника иìеет танãенöи-
аëüнуþ и ноpìаëüнуþ составëяþщие. Тоãäа вектоp
Уìова—Пойнтинãа пpиобpетает виä

P = [E
τ
H ] + [EnH ], (34)

ãäе Eτ и En — составëяþщие напpяженности эëек-

тpи÷ескоãо поëя вäоëü пpовоäника и ноpìаëüно к
еãо повеpхности; H — напpяженностü ìаãнитноãо
поëя.

Пеpвое сëаãаеìое описывает закон Джоуëя—
Ленöа и закон Оìа, а втоpое сëаãаеìое ответствен-
но за пеpенос энеpãии эëектpоìаãнитноãо поëя
вäоëü пpовоäника [22]. Всëеäствие этоãо эëектpи-
÷еский ток в пpовоäниках сëеäует pассìатpиватü
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не как äвижение свобоäных эëектpи÷еских заpя-
äов, а как pаспpостpанение эëектpоìаãнитных
воëн вäоëü пpовоäника. Пpи этоì пpовоäник пpеä-
ставëяет собой воëновоä, внутpи котоpоãо pаспpо-
стpаняется эëектpоìаãнитная воëна без сущест-
венноãо осëабëения, а вне пpовоäника быстpо за-
тухает всëеäствие вкëþ÷ения воëновоãо сопpотив-
ëения вакууìа.

Так как напpяженностü ìаãнитноãо поëя, яв-
ëяþщаяся äинаìи÷еской хаpактеpистикой pаспpо-
стpанения эëектpоìаãнитной воëны, опpеäеëяется
ëинейно ÷еpез сиëу эëектpи÷ескоãо тока, то это по
существу оäна и та же веëи÷ина, но истоpи÷ески
названа в оäноì сëу÷ае сиëой эëектpи÷ескоãо тока,
а в äpуãоì сëу÷ае — напpяженностüþ ìаãнитноãо
поëя. Как оäна, так и äpуãая веëи÷ина опpеäеëя-
þтся ÷еpез взаиìоäействие ìаãнитных поëей.

Диэëектpи÷еская пpониöаеìостü сpеäы ввоäит-
ся äëя описания повеäения эëектpи÷еских поëей в
pазëи÷ных веществах. Дëя описания эëектpи÷е-
ских и ìаãнитных поëей в еäиной систеìе А. Зоì-
ìеpфеëüä ввеë понятие абсоëþтной и относитеëü-
ной äиэëектpи÷еской пpониöаеìости сpеäы. Дëя
вакууìа относитеëüная пpониöаеìостü сpеäы pав-
на еäиниöе, а относитеëüно вакууìа pассìатpива-
ется относитеëüная пpониöаеìостü сpеäы. Поä
äействиеì внеøнеãо эëектpи÷ескоãо поëя в каж-
äоì веществе пpоисхоäит сìещение внутpенних
эëектpи÷еских заpяäов, котоpое хаpактеpизуется
вектоpоì эëектpи÷ескоãо сìещения.

Дëя опpеäеëения относитеëüной äиэëектpи÷е-
ской пpониöаеìости сpеäы необхоäиìо знатü äи-
эëектpи÷ескуþ воспpииì÷ивостü, котоpая опpеäе-
ëяет поëяpизаöионные свойства сpеäы.

Поä вëияниеì внеøнеãо эëектpи÷ескоãо поëя
пpоисхоäит поëяpизаöия кëастеpов. Сиëа взаиìо-
äействия внеøнеãо поëя с ваëентныì эëектpоноì
кëастеpа äоëжна бытü скоìпенсиpована изìенени-
еì внутpенних сиë связи ваëентноãо эëектpона
с эффективныì заpяäоì кëастеpа. Тоãäа

eEэ =  – . (35)

Зäесü Z* — эффективный заpяä кëастеpа; e — заpяä
эëектpона; rкë — pаäиус кëастеpа; Wз — веpоят-

ностü тоãо, ÷то ваëентный эëектpон пpи сìещении
на Δrкë запоëнит äанное энеpãети÷еское состоя-

ние; Eэ — напpяженностü эëектpи÷ескоãо поëя.

Посëе несëожных пpеобpазований и пpенебpе-
ãая ìаëыìи веëи÷инаìи втоpоãо поpяäка из pавен-
ства (35), äипоëüный эëектpи÷еский ìоìент опpе-
äеëиì так:

pэ = , (36)

ãäе Eвн — напpяженностü эëектpи÷ескоãо поëя,

созäаваеìая поëожитеëüныì заpяäоì кëастеpа.

Уìножив pавенство (36) на пëотностü кëасте-
pов, поëу÷иì вектоp эëектpи÷еской поëяpизаöии:

P = . (37)

Веpоятностü тоãо, ÷то на уäаëении Δrкë энеpãе-

ти÷еский уpовенü буäет занят сìещенныì заpя-
äоì, зависит от стpоения кpистаëëа, еãо ìоäифи-
каöии и хаpактеpа поëяpизаöии сpеäы. Хаpактеp
поëяpизаöии сpеäы опpеäеëяется ìеханизìоì
коìпенсаöии внеøнеãо эëектpи÷ескоãо поëя
всëеäствие pазäеëения связанных заpяäов.

В ìетаëëах эëектpоны в ваëентной зоне поä÷и-
няþтся квантовой статистике Феpìи—Диpака. Так
как пpи наëожении внеøнеãо эëектpи÷ескоãо поëя
ваëентные эëектpоны сìещаþтся тоëüко вбëизи
уpовня Феpìи, то веpоятностü свобоäноãо состоя-
ния вбëизи уpовня Феpìи опpеäеëяется фоpìуëой

Wсвоб = 1 – . (38)

Зäесü E = εF + ΔE, а ΔE — энеpãия бинаpноãо ìеж-

кëастеpноãо взаиìоäействия, пpихоäящаяся на оä-
ну ÷астиöу (ΔE = θiкë/2, а θiкë — энеpãия иониза-

öии кëастеpа).
Дëя боëüøинства ìетаëëов в ноpìаëüных усëо-

виях ΔE . kБT. Сëеäоватеëüно,

Wсвоб = 1 – , (39)

а веpоятностü тоãо, ÷то ваëентный эëектpон кëа-
стеpа запоëнит это состояние,

Wэ = 1 – Wсвоб = exp . (40)

В pезуëüтате äëя боëüøинства ìетаëëов вектоp
эëектpи÷еской поëяpизаöии буäет опpеäеëятüся
выpажениеì

P = Eэ, (41)

а из общеãо опpеäеëения вектоpа эëектpи÷ескоãо
сìещения сëеäует, ÷то относитеëüная äиэëектpи-
÷еская пpониöаеìостü

εr = 1 + . (42)

Конкpетный pас÷ет относитеëüной äиэëектpи-
÷еской пpониöаеìости äëя pяäа ìетаëëов пpиве-
äен в табë.2.

Пpи теìпеpатуpах вбëизи абсоëþтноãо нуëя
ãpаниöа ìежäу кëастеpаìи пpопаäает, обpазуется
кpистаëëи÷еский ìоноëит, в котоpоì кажäый атоì
связан с бëижайøиì окpужениеì со зна÷итеëüной
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энеpãией [6]. Поэтоìу в фоpìуëе (42) rкë заìеня-

ется на pаäиус атоìа, ΔE ска÷коì возpастает, это
пpивоäит к pезкоìу pосту äиэëектpи÷еской пpони-
öаеìости и, соответственно, pезкоìу паäениþ
уäеëüноãо сопpотивëения пpовоäника, т. е. возни-
кает свеpхпpовоäиìостü. В тонких пpовоäниках за
с÷ет сиë повеpхностноãо натяжения тоже обpазу-
ется ìоноëит, а это зна÷ит, ÷то äëя таких пpовоä-
ников äоëжна возникатü свеpхпpовоäиìостü. Это
äействитеëüно иìеет ìесто пpи пеpеäа÷е эëектpи-
÷ескоãо тока по оäноìу пpовоäу сpавнитеëüно
боëüøой ìощности.

Дëя оpиентаöионной поëяpизаöии относитеëü-
ная пpониöаеìостü опpеäеëяется по фоpìуëе:

εr = 1 + , (43)

ãäе np — конöентpаöия ÷астиö, обëаäаþщих äи-

поëüныì эëектpи÷ескиì ìоìентоì.

В ка÷естве пpиìеpа pассìотpиì эëектpопpовоä-
нуþ кеpаìику нитpиäа кpеìния, аpìиpованнуþ
äисиëиöиäоì ìоëибäена. Дипоëüный эëектpи÷е-

ский ìоìент MoSi2 составëяет 1,84•10–29 Кë•ì,

а конöентpаöия в еäиниöе объеìа — 2/24  (rкë —

pаäиус кëастеpа нитpиäа кpеìния). Пpи ноpìаëü-

ной теìпеpатуpе εr ≈ 1,45•109. Диэëектpи÷еская

пpониöаеìостü поëу÷ается äостато÷но боëüøой.
Это зна÷ит, ÷то нитpиäная кеpаìика, аpìиpован-
ная äисиëиöиäоì ìоëибäена, явëяется эëектpо-
пpовоäящей.

На основании законов Био-Саваpа—Лапëаса и
Аìпеpа напpяженности эëектpи÷ескоãо и ìаãнит-
ноãо поëей опpеäеëяþтся сëеäуþщиìи уpавне-
нияìи:

E = μ0μr [ν, H ] и H = ε0εr [ν, E ]. (44)

Уpавнения (44) описываþт эëектpоìаãнитнуþ
воëну. В соответствии с этиìи уpавненияìи пpо-
хожäение эëектpи÷ескоãо тока естü pаспpостpане-
ние эëектpоìаãнитной воëны вäоëü пpовоäника
всëеäствие отëи÷ия от нуëя ноpìаëüной состав-
ëяþщей напpяженности эëектpи÷ескоãо поëя. На-
ëи÷ие пpи этоì отëи÷ной от нуëя танãенöиаëüной
составëяþщей эëектpи÷ескоãо поëя эëектpоìаã-

нитной воëны обусëавëивает закон Оìа и закон
Джоуëя—Ленöа [22].

Воспоëüзовавøисü пеpвыì уpавнениеì в систе-
ìе (44), pассìотpиì пpохожäение эëектpи÷ескоãо
тока I по пpовоäнику кpуãëоãо се÷ения pаäиуса r
и äëиной l.

Так как

E = μ0μrνH, (45)

то с у÷етоì тоãо, ÷то ν = 1/  и H = I/2πr,

поëу÷аеì закон Оìа в виäе

ϕ1 – ϕ2 = I. (46)

Отсþäа уäеëüное сопpотивëение выpажается
сëеäуþщей зависиìостüþ:

ρ = . (47)

Дëя боëüøинства ìетаëëов μr ≈ 1. Поэтоìу

уäеëüное сопpотивëение обpатно пpопоpöионаëü-
но коpнþ кваäpатноìу из относитеëüной äиэëек-
тpи÷еской пpониöаеìости сpеäы и пpопоpöио-

наëüно = 120π — так называеìоìу "воëно-

воìу сопpотивëениþ вакууìа" и ëинейноìу pазìе-
pу се÷ения пpовоäника.

Оöенки, выпоëненные по (47) по поpяäку веëи-
÷ины совпаäаþт с экспеpиìентаëüныìи äанныìи.

В сëу÷ае нитpиäа кpеìния, аpìиpованноãо äи-
сиëиöиäоì ìоëибäена пpи поëноì запоëнении ìа-
ëых стоëбообpазных пустот ìоëекуëаìи MoSi2 и

иäеаëüноì кpистаëëе, äëя обpазöа pаäиусоì 5 ìì

уäеëüное сопpотивëение pавно 15,9•10–6 Оì•ì.
Экспеpиìентаëüно ìиниìаëüное зна÷ения уäеëüно-

ãо эëектpи÷ескоãо сопpотивëения 6,9•10–6 Оì•ì
pеаëизуется пpи теìпеpатуpе спекания 700 °C
с 60 % ìас. MoSi2 äëя ÷астиö pазìеpоì 0,85 ìкì

и 7,2•10–6 пpи теìпеpатуpе спекания 600 °C
с 60 % ìас. MoSi2 äëя ÷астиö pазìеpоì 0,48 ìкì.

Теоpети÷ески вы÷исëенное зна÷ение уäеëüноãо
эëектpи÷ескоãо сопpотивëения совпаäает с экспе-
pиìентаëüныìи äанныìи по поpяäку веëи÷ины
äостато÷но убеäитеëüно.

Есëи у÷естü коэффиöиент поãëощения эëектpо-
ìаãнитных воëн, то уäеëüное сопpотивëение ìож-
но пpеäставитü в виäе

ρ = (1 + kэффr0). (48)

Эффективный коэффиöиент поãëощения kэфф

ëинейно зависит от конöентpаöии свобоäных ато-
ìов внутpи ìежкëастеpных пустот. Дëя ìетаëëов
в øиpокой обëасти теìпеpатуp конöентpаöия сво-
боäных атоìов ëинейно зависит от теìпеpатуpы.

Табëиöа 2

Энергия ионизации кластерных образований, относительная 
диэлектрическая проницаемость и удельное сопротивление 

в сравнении с экспериментальными данными

Параìетр
Вещество

Na Al α-Fe Cu W

Θкë, эВ 0,714 1,56 1,46 1,63 4,64
εr 2,24•107 1,05•1014 1,85•1013 4,64•1014

P•108 Оì 2,68•104/4,20 3,07/2,61 22/8,9 4,37/1,56 4,90
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Вбëизи теìпеpатуpы пëавëения и выøе на÷инает
сказыватüся поãëощение обpазуþщихся äвухатоì-
ных ìоëекуë в ìежкëастеpных пустотах, а по ìеpе
äаëüнейøеãо pазоãpевания внутpи ìежкëастеpных
пустот обpазуþтся новые кëастеpные обpазования,
÷то äоëжно у÷итыватüся в коэффиöиенте поãëоще-
ния, äëя котоpоãо ëинейная зависиìостü сущест-
венно наpуøается.

Пpи низких теìпеpатуpах ãpаниöа ìежäу кëа-
стеpаìи ис÷езает, обpазуется ìоноëит, свобоäные
атоìы отсутствуþт, и в этих усëовиях коэффиöи-
ент поãëощения стpеìится к нуëþ. Относитеëüная
äиэëектpи÷еская постоянная стpеìится к еäиниöе.
В pезуëüтате äëя аëþìиния пpовоäиìостü пpи теì-
пеpатуpе ∼1 К по отноøениþ к пpовоäиìости пpи
ноpìаëüной теìпеpатуpе возpастает на сеìü поpяä-
ков. Возникает свеpхпpовоäиìостü äëя пpохожäе-
ния эëектpоìаãнитных воëн по пpовоäнику вбëизи
абсоëþтноãо нуëя теìпеpатуpы. Веpоятностü обpа-
зования ìоноëита опpеäеëяется энеpãией связи ка-
жäой ÷астиöы вещества с ÷астиöаìи тpетüей кооp-
äинаöионной сфеpы. Есëи выpазитü энеpãиþ свя-
зи ÷еpез теìпеpатуpу, то она соответствует 2,67 К.
Зависиìостü веpоятности обpазования ìоноëита и
пpовоäиìости от теìпеpатуpы äëя аëþìиния пpи-
веäены на pис. 3. Зна÷ение кpити÷еской теìпеpа-
туpы Tc, пpи котоpой возникает свеpхпpовоäи-

ìостü, отìе÷ено жиpной ëинией на оси абсöисс.
Наäо поëаãатü, ÷то кpити÷еская теìпеpатуpа соот-
ветствует увеëи÷ениþ свобоäных атоìов в ìежкëа-
стеpных объеìах в e pаз. Тоãäа äëя аëþìиния пpи
Tc = 1,178 К энеpãия связи äоëжна соответство-

ватü 1,9•10–4 эВ. Отëи÷ие от pас÷етноãо зна÷ения
энеpãии связи с атоìаìи тpетüей кооpäинаöион-
ной сфеpы составëяет не боëее 20 %, ÷то впоëне
äопустиìо пpи выпоëненноì äостато÷но ãpубоì
pас÷ете.

Уäеëüное сопpотивëение пpопоpöионаëüно по-
пеpе÷ноìу pазìеpу пpовоäника и обpатно пpопоp-
öионаëüно коpнþ кваäpатноìу из äиэëектpи÷еской
пpониöаеìости. Поэтоìу в обëасти теìпеpатуp, ãäе
äиэëектpи÷еская пpониöаеìостü существенно не
изìеняется с теìпеpатуpой, она возpастает ëиней-

но, так как ëинейно pастет попеpе÷ный pазìеp
пpовоäника пpи увеëи÷ении теìпеpатуpы.

Пpи высоких теìпеpатуpах ìеняется стpуктуpа
вещества, возникаþт фазовые пеpехоäы пеpвоãо
и втоpоãо pоäа. Это пpивоäит к pезкоìу уìенüøе-
ниþ äиэëектpи÷еской постоянной вещества и, со-
ответственно, к pосту уäеëüноãо сопpотивëения
пpовоäника.

Пpи теìпеpатуpах вбëизи абсоëþтноãо нуëя
ãpаниöа ìежäу кëастеpаìи в твеpäоì теëе ис÷езает,
обpазуется оäноpоäный кpистаëëи÷еский ìоно-
ëит, в котоpоì кажäый атоì связан с бëижайøиì
окpужениеì со зна÷итеëüной энеpãией связи. В pе-
зуëüтате нивеëиpуþтся фëуктуаöии пëотности
внутpи пpовоäника, ÷то pезко снижает поãëоще-
ние эëектpоìаãнитных воëн, pаспpостpаняþщихся
внутpü пpовоäника. Возpастание энеpãии связи
ска÷коì пpивоäит к pезкоìу pосту äиэëектpи÷е-
ской пpониöаеìости и, соответственно, к быстpо-
ìу паäениþ уäеëüноãо сопpотивëения пpовоäника,
т. е. возникает свеpхпpовоäиìостü.

Такиì обpазоì, эëектpи÷еские свойства твеp-
äых теë обусëовëены поëяpизаöией кëастеpов
в ìетаëëах и оpиентаöионной поëяpизаöией в äи-
эëектpиках и кеpаìиках.

Магнитные свойства наноматеpиалов

Наìаãни÷енностü вещества в конäенсиpован-
ноì состоянии опpеäеëяется наëи÷иеì кpуãовых
токов внутpи вещества. Наëи÷ие кpуãовых токов в
атоìных и ìоëекуëяpных стpуктуpах впоëне объ-
ясниìо. Такие токи возникаþт пpи оpбитаëüноì
äвижении эëектpонов на стаöионаpных оpбитах, а
также всëеäствие наëи÷ия спиновоãо ìехани÷е-
скоãо ìоìента у эëектpонов и яäеp. Коãäа же pе-
зуëüтаты, поëу÷енные äëя атоìных и ìоëекуëяp-
ных стpуктуp, испоëüзуþт äëя объяснения ìаãнит-
ных свойств веществ в конäенсиpованноì состоя-
нии, то экспеpиìентаëüные äанные объясняþт в
ëу÷øеì сëу÷ае на ка÷ественноì уpовне. Это осо-
бенно ÷етко пpоявиëосü пpи объяснении феppо-
ìаãнетизìа, феppиìаãнетизìа, антифеppоìаãне-
тизìа и äpуãих ìаãнитных свойств твеpäых теë.

Из экспеpиìентаëüных äанных сëеäует, ÷то
феppоìаãнетизì обусëовëен возìожной оpиента-
öией постоянных ìаãнитов öеëых ãpупп атоìов в
оäноì напpавëении. Всëеäствие этоãо такие веще-
ства обëаäаþт постоянной наìаãни÷енностüþ äа-
же в отсутствие внеøнеãо ìаãнитноãо поëя. К феp-
pоìаãнитныì веществаì (ìаãнетикаì) относятся
эëеìенты в твеpäоì кpистаëëи÷ескоì состоянии,
такие как:

� пеpехоäные эëеìенты типа жеëеза с неäостpо-
енной 3d-обоëо÷кой (Fe, Co, Ni);

� pеäкозеìеëüные эëеìенты с äостpаиваþщейся
4f-обоëо÷кой (Cd, Tb, Dy);

� бинаpные и боëее сëожные спëавы и соеäине-
ния этих эëеìентов ìежäу собой и с äpуãиìи

Pис. 3. Зависимость веpоятности обpазования монолита (1) и пpо-
водимости (2) для алюминия
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нефеppоìаãнитныìи ìатеpиаëаìи (ìаãнитные
спëавы);

� спëавы и соеäинения Cr и Mn с нефеppоìаãнит-
ныìи ìатеpиаëаìи (ãейсëеpовы спëавы).

Есëи кpистаëë постpоен не из атоìов пеpехоä-
ных эëеìентов, то в неì возìожно сохpанение не-
зависящеãо от внеøнеãо ìаãнитноãо поëя ìаãнит-
ноãо ìоìента. Пpи этоì pазëи÷аþт ÷етыpе основ-
ных типа кpистаëëов:

� ìетаëëи÷еские кpистаëëы на основе пеpехоäных
эëеìентов с äостpаиваþщейся d-обоëо÷кой;

� ìетаëëи÷еские кpистаëëы с äостpаиваþщейся
f-обоëо÷кой;

� неìетаëëи÷еские кpистаëëи÷еские соеäинения
пpи наëи÷ии хотя бы оäноãо коìпонента из пе-
pехоäных d- иëи f-эëеìентов;

� сиëüно pазбавëенные pаствоpы паpаìаãнитных
ионов пеpехоäных d- иëи f-эëеìентов в äиаìаã-
нитных ìетаëëи÷еских кpистаëëах.

Атоìаìи с äостpаиваþщейся d-обоëо÷кой явëя-
þтся жеëезо, кобаëüт, никеëü, хpоì, ìаpãанеö.
Во всех этих эëеìентах внеøняя обоëо÷ка, кpоìе
атоìа хpоìа, явëяется заìкнутой, а d-обоëо÷ка —
äостpаиваþщаяся. Сpеäние уäаëения от яäpа ато-
ìов указанных веществ эëектpонов s-состояния и
d-состояния pазные, но их воëновые функöии вза-
иìно пеpекpываþтся. Всëеäствие этоãо пpоисхо-
äит ãибpиäизаöия воëновых функöий s- и d-со-
стояний. Pезуëüтиpуþщая воëновая функöия явëя-
ется супеpпозиöией воëновых функöий этих со-
стояний.

Всëеäствие ãибpиäизаöии воëновых функöий
в атоìах возникает встpоенный эëектpи÷еский
äипоëü

pэ = е, (49)

ãäе  — кваäpат сpеäнеãо сìещения s- и d-состоя-

ний относитеëüно öентpа атоìа.

Поëу÷енныì зна÷енияì встpоенноãо äипоëüно-
ãо эëектpи÷ескоãо ìоìента соответствует встpоен-
ный ìаãнитный ìоìент, опpеäеëяеìый по фоpìу-
ëе [22]

pì = , (50)

ãäе νe =  — скоpостü ваëентноãо эëектpона

пеpвой кpатности ионизаöии на стаöионаpной оp-
бите; rа — pаäиус нейтpаëüноãо атоìа.

С у÷етоì наëи÷ия в атоìах встpоенноãо äипоëü-
ноãо эëектpи÷ескоãо ìоìента сpавнитеëüно боëü-
øоãо зна÷ения всëеäствие ãибpиäизаöии состоя-
ний эëектpонов s- и d(f )-состояний быëа опpеäе-
ëена энеpãия связи атоìов в кëастеpах pазëи÷ных
веществ и установëено pаспоëожение эëектpи÷еских
ìоìентов в pазëи÷ных кpистаëëи÷еских стpуктуpах
кëастеpных обpазований.

Pезуëüтиpуþщий встpоенный эëектpи÷еский
ìоìент с у÷етоì взаиìной коìпенсаöии äëя кëа-
стеpа ОЦК-стpуктуpы составëяет пятü äипоëüных
эëектpи÷еских ìоìентов отäеëüноãо атоìа, соот-
ветственно äëя ГЦК-стpуктуpы — тpи и äëя ãекса-
ãонаëüной — оäин. Стpуктуpа аëìаза пpеäставëяет
собой äве встpоенные äpуã в äpуãа ГЦК-стpукту-
pы, сìещенные в напpавëении пpостpанственной
äиаãонаëи. Поэтоìу pезуëüтиpуþщий эëектpи÷е-
ский ìоìент кëастеpа типа аëìаза составит øестü
äипоëüных эëектpи÷еских ìоìентов отäеëüных
атоìов.

Пpи известноì pазìеpе кëастеpа, еãо энеpãии
ионизаöии и зна÷ении äипоëüноãо эëектpи÷ескоãо
ìоìента быë пpовеäен pас÷ет энеpãии ìежкëастеp-
ноãо взаиìоäействия, котоpая фоpìиpует pеøе-
то÷нуþ стpуктуpу твеpäоãо теëа. Pезуëüтиpуþщая
энеpãия связи обpатно пpопоpöионаëüна pасстоя-
ниþ ìежäу кëастеpаìи в степени боëüøе äвух. Это
пpивоäит к хpупкоìу pазpуøениþ ìатеpиаëов,
атоìы котоpых обëаäаþт заìетныì встpоенныì
эëектpи÷ескиì ìоìентоì. Дëя ìаpãанöа в основ-
ноì pеаëизуется хpупкое pазpуøение, кëастеp ко-
тоpоãо обëаäает ìощныì встpоенныì эëектpи÷е-

скиì ìоìентоì (7,5•10–29 Кë•ì). Энеpãия äи-
поëü-äипоëüноãо взаиìоäействия ìежäу кëастеpа-
ìи опpеäеëяет теìпеpатуpу Нееëя.

Дипоëü-äипоëüное взаиìоäействие внутpи кëа-
стеpа выстpаивает äипоëüные эëектpи÷еские ìо-
ìенты вäоëü напpавëения, котоpое обеспе÷ивает
ìиниìуì энеpãии связи. Маãнитные ìоìенты так-
же выстpаиваþтся вäоëü оäноãо напpавëения пеp-
пенäикуëяpно эëектpи÷ескоìу ìоìенту. Взаиìо-
äействие ìаãнитных ìоìентов зна÷итеëüно усту-
пает взаиìоäействиþ эëектpи÷еских ìоìентов,
поэтоìу взаиìоäействиеì ìаãнитных ìоìентов в
pезуëüтиpуþщей энеpãии связи ìожно пpенебpе÷ü
и с÷итатü, ÷то теìпеpатуpа Кþpи опpеäеëяется
тоëüко äипоëü-äипоëüныì взаиìоäействиеì ìеж-
äу атоìаìи внутpи кëастеpа.

Дëя ìатеpиаëов с äостpаиваþщейся d-обоëо÷-
кой энеpãии äипоëü-äипоëüноãо взаиìоäействия
ìежäу атоìаìи внутpи кëастеpа и ìежäу кëастеpа-
ìи пpиìеpно pавны, поэтоìу теìпеpатуpа Нееëя и
теìпеpатуpа Кþpи пpакти÷ески совпаäаþт. Дëя
pяäа ìатеpиаëов с äостpаиваþщейся f-обоëо÷кой
энеpãия äипоëü-äипоëüноãо взаиìоäействия ìеж-
äу атоìаìи внутpи кëастеpа ìенüøе, ÷еì ìежäу
кëастеpаìи. Поэтоìу äëя таких ìатеpиаëов теìпе-
pатуpа Кþpи ìенüøе теìпеpатуpы Нееëя.

Взаиìоäействие ìаãнитных ìоìентов с наëо-
женныì внеøниì ìаãнитныì поëеì ìожет бытü
соизìеpиìо с äипоëü-äипоëüной связüþ. Этот тип
ìаãнитноãо взаиìоäействия сëеäует у÷итыватü в
pезуëüтиpуþщей энеpãии связи.

Пpи наëожении внеøнеãо ìаãнитноãо поëя
ìаãнитные äипоëи вещества выстpаиваþтся вäоëü
напpавëения пpиëоженноãо ìаãнитноãо поëя. Воз-
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никает оpиентаöионная поëяpизаöия ìаãнетика.
В pезуëüтате äëя ìаãнитной воспpииì÷ивости и
относитеëüной ìаãнитной пpониöаеìости поëу÷аеì:

km = Wс; μr = 1 + (1 – Wс), (51)

ãäе μ0 = 4π•10–7 Гн/ì — абсоëþтная ìаãнитная

пpониöаеìостü вакууìа; nсвяз — конöентpаöия

связанных атоìов внутpи кëастеpа; nсвоб — кон-

öентpаöия свобоäных атоìов внутpи ìежкëастеp-
ных пустот.

Веëи÷ина Wc, ввеäенная в (51), опpеäеëяет ве-

pоятностü тоãо, ÷то ìаãнитный äипоëü явëяется
связанныì и вы÷исëяется путеì интеãpиpования
функöии pаспpеäеëения ÷астиö по энеpãияì Мак-
свеëëа—Боëüöìана. Маãнитная воспpииì÷ивостü
опpеäеëяется ÷исëоì связанных ìаãнитных äипо-
ëей, а ìаãнитная пpониöаеìости в сëабоì ìаãнит-
ноì поëе — ÷исëоì свобоäных ìаãнитных äипоëей
в веществе пpи заäанной теìпеpатуpе.

В ка÷естве пpиìеpа pассìотpиì повеäение ìаã-
нитной воспpииì÷ивости и ìаãнитной пpониöае-
ìости äëя жеëеза. Pезуëüтаты пpеäставëены на pис.
4 и 5 соответственно. Анаëоãи÷ные зависиìости
поëу÷аþтся и äëя äpуãих феppоìаãнитных ìате-
pиаëов.

Вы÷исëенные зна÷ения теìпеpатуpы Кþpи
в пpеäеëах äопущенных оøибок в pас÷етах поëно-
стüþ совпаëи с экспеpиìентаëüныìи äанныìи.

Pазpаботанная теоpия ìаãнетизìа на наноуpов-
не позвоëиëа установитü пpеäеëüные зна÷ения на-
ìаãни÷ивания феppоìаãнитных ìатеpиаëов. Так,

äëя жеëеза это зна÷ение составиëо 230 А•ì2/кã,
÷то äостато÷но убеäитеëüно совпаäает с экспеpи-
ìентаëüныìи äанныìи.

Такиì обpазоì, феppоìаãнетизì обусëовëен не
обpазованиеì äоìенов всëеäствие обìенноãо спин-
спиновоãо взаиìоäействия, а возникает всëеäствие
ãибpиäизаöии воëновых функöий d(f )- и s-состоя-
ний. Это пpивоäит к фоpìиpованиþ встpоенных
эëектpи÷еских ìоìентов на уpовне атоìаpных сис-

теì. Всëеäствие äипоëü-äипоëüноãо взаиìоäейст-
вия пpоисхоäит выстpаивание ìаãнитных ìоìен-
тов саìопpоизвоëüно внутpи кëастеpов, а ìежкëа-
стеpное взаиìоäействие обусëовëивает обpазова-
ние äоìенных стpуктуp в зна÷итеëüных объеìах,
коãäа теìпеpатуpа не пpевосхоäит теìпеpатуpу
Кþpи. Маãнитная воспpииì÷ивостü опpеäеëяется
÷исëоì связанных äипоëüных ìаãнитных ìоìен-
тов, а ìаãнитная пpониöаеìостü, наобоpот, опpе-
äеëяется ÷исëоì свобоäных ìаãнитных ìоìентов
пpи заäанной теìпеpатуpе. Стpуктуpное стpоение
опpеäеëяет pазëи÷нуþ зависиìостü кpивых наìаã-
ни÷ивания от напpавëения внеøнеãо ìаãнитноãо
поëя относитеëüно кpистаëëоãpафи÷еских осей.
Коэpöитивная сиëа опpеäеëяется энеpãией связи –
коваëентной, ионной и эëектpон-äипоëüныì взаи-
ìоäействиеì.

Нанотехнологии получения композиционных 
констpукционных матеpиалов

Все констpукöионные ìатеpиаëы обëаäаþт pаз-
ветвëенной кëастеpной стpуктуpой, в котоpой воз-
никаþт ìежкëастеpные стоëбообpазные пустоты
ìаëоãо и боëüøоãо pазìеpа сфеpоиäаëüной и ще-
ëевиäной фоpìы, обpазуя pыхëуþ поpистуþ стpук-
туpу. Маëые сфеpоиäаëüные пустоты иìеþт pаз-
ìеp ìоëекуë äо 1 нì, а боëüøие пустоты — pазìеp
кëастеpов äо 10 нì. Такая pыхëая стpуктуpа не по-
звоëяет испоëüзоватü исхоäные ìатеpиаëы в ÷ис-
тоì виäе в ка÷естве констpукöионноãо ìатеpиаëа.
Чтобы исхоäный ìатеpиаë испоëüзоватü в ìаøи-
ностpоении в ка÷естве констpукöионноãо ìатеpиа-
ëа, необхоäиìо запоëнитü ìежкëастеpные пустоты
какиì-то напоëнитеëеì.

Теìпеpатуpа pазоãpева äоëжна пpевыøатü теì-
пеpатуpу пëавëения ìатеpиаëа испоëнитеëя, но не
пpевыøатü теìпеpатуpу пëавëения исхоäноãо ìа-
теpиаëа, т. е. явëятüся сpеäней ìежäу этиìи äвуìя
теìпеpатуpаìи. Пpи повыøенноì пëавëении ок-
pужаþщей атìосфеpы пpоисхоäит pазоãpев и охëа-
жäение нескоëüко pаз. Охëажäение äоëжно äëитü-
ся от оäноãо и боëее ÷асов. Пpи такоì способе pа-
зоãpева и охëажäения пpиповеpхностные сëои бу-
äут насыщатüся атоìаìи окpужаþщей атìосфеpы

μ0nсвязpm
2

3kБT
--------------------

μ0nсвобpm
2

3kБT
--------------------

Pис. 4. Зависимость относительной магнитной воспpиимчивости
от темпеpатуpы для железа

Pис. 5. Зависимость относительной магнитной пpоницаемости
от темпеpатуpы для железа
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и запоëнятü ìаëоpазìеpные ìежкëастеpные пусто-
ты с катаëити÷ескиì обpазованиеì соответствуþ-
щих ìоëекуë. Это пpивеäет к заìетноìу уëу÷øе-
ниþ ìехани÷еских свойств такоãо констpукöион-
ноãо ìатеpиаëа, так как в пpиповеpхностных сëоях
буäут запоëнены все щеëевиäные и ìаëоpазìеpные
сфеpоиäаëüные пустоты.

Боëüøие стоëбообpазные пустоты сëеäует за-
поëнятü кëастеpаìи äpуãих веществ, pазìеp кото-
pых не пpевыøает 10 нì. Так как ìежкëастеpное
взаиìоäействие во ìноãих констpукöионных ìате-
pиаëах пpеиìущественно опpеäеëяется эëектpон-
äипоëüныì и äипоëü-äипоëüныì взаиìоäействи-
еì, то кëастеpы и ìоëекуëы веществ напоëнитеëя
äоëжны обëаäатü сpавнитеëüно боëüøиì эëектpи-
÷ескиì ìоìентоì. Исхоäя из стpуктуpы исхоäноãо
ìатеpиаëа опpеäеëяется пpоöент весовоãо состава
äëя поëноãо запоëнения боëüøих пустот кëастеpа-
ìи напоëнитеëя, а ìаëых пустот – ìоëекуëаìи на-
поëнитеëя. Напpиìеp, на основе общеãо виäа pе-
øет÷атой стpуктуpы нитpиäа кpеìния быëа pеко-
ìенäована сëеäуþщая коìбинаöия äëя поëу÷ения
эëектpопpовоäящей констpукöионной кеpаìики
нитpиäа кpеìния путеì запоëнения боëüøих сфе-
pоиäаëüных и щеëевых пустот ìоëекуëяpныìи кëа-
стеpаìи Y2O3 и Al2O3, а ìаëоpазìеpных пустот –

ìоëекуëаìи MoSi2:

Si3N4 +  5 % Y2O3 + 1,5 % Al2O3 + 70 % MoSi2.

Поëу÷енные энеpãии связи на оäин кëастеp
нитpиäа кpеìния с поëныì запоëнениеì ìаëых и
боëüøих пустот бëизки к энеpãияì связи конст-
pукöионных ìатеpиаëов, состоящих из ìетаëëов.

По сpавнениþ с ìетаëëаìи констpукöионная
кеpаìика обëаäает хpупкиì pазpуøениеì, так как
энеpãия связи в кеpаìи÷еских ìатеpиаëах обpатно
пpопоpöионаëüна кубу pасстояния ìежäу кëасте-
pаìи, тоãäа как äëя ìетаëëов обpатно пpопоpöио-
наëüная зависиìостü pеаëизуется тоëüко от pас-
стояния ìежäу взаиìоäействуþщиìи ÷астиöаìи.
Механи÷еские и тепëовые свойства коìпозиöион-
ных констpукöионных ìатеpиаëов зна÷итеëüно
пpевосхоäят ÷истые ìетаëëы, поскоëüку их бинаp-
ная ìежкëастеpная связü в 3—4 pаза боëüøе ìеж-
кëастеpной бинаpной связи в ìетаëëах.

Пpи запоëнении боëüøих и ìаëых пустот сëе-
äует испоëüзоватü посëеäоватеëüнуþ техноëоãиþ.
Вна÷аëе запоëняþтся пустоты боëüøоãо, а затеì
ìаëоãо pазìеpа. Как в пеpвоì, так и во втоpоì сëу-
÷аях необхоäиìо обеспе÷итü:
� ìиниìаëüный pазìеp ÷астиö исхоäных нано-

äиспеpсных поpоøков;
� pавноìеpное их pаспpеäеëение по всеìу объеìу

сìеøиваеìоãо поpоøка;
� äостато÷но высокуþ теìпеpатуpу спекания.

О÷евиäно, ÷то ìиниìаëüный наноpазìеp сìе-
øиваеìых поpоøков способствует поëноìу запоë-
нениþ сфеpоиäаëüных и щеëевых пустот, так как
кpупные ÷астиöы пpеäставëяþт собой поëикpи-

стаëëи÷еские теëа, а всëеäствие хаоти÷ескоãо pас-
пpеäеëения отäеëüных ìонокpистаëëи÷еских бëо-
ков äpуã относитеëüно äpуãа стоëбообpазные сфе-
pоиäаëüные и щеëевые пустоты в ìонокpистаëëах
в ìестах спайности взаиìно пеpекpываþтся. Это
pезко осëабëяет запоëнения стоëбообpазных пус-
тот соответствуþщиìи напоëнитеëяìи пpи взаиì-
ной äиффузии.

Стоëбообpазные пустоты pавноìеpно pаспpеäе-
ëены по повеpхности исхоäноãо ìатеpиаëа. Поэто-
ìу вещества напоëнитеëя также äоëжны бытü pав-
ноìеpно pаспpеäеëены ìежäу ÷астиöаìи вещества
основы.

Высокая теìпеpатуpа в пpоöессе запоëнения
стоëбообpазных пустот необхоäиìа äëя тоãо, ÷то-
бы поpоøкообpазное вещество напоëнитеëя пpе-
вpатитü в жиäкое состояние, котоpое состоит из
сëабо взаиìоäействуþщих кëастеpных обpазова-
ний. Кpоìе тоãо, pазоãpев основы äо высоких теì-
пеpатуp обеспе÷ивает возìожностü боëее эффек-
тивно пpеоäоëеватü ìеста спайности отäеëüныìи
кëастеpаìи вещества напоëнитеëя.

Дëя обеспе÷ения оäинаковых ìехани÷еских и
тепëовых свойств коìпозиöионных ìатеpиаëов по
всеìу объеìу ÷астиöы основы и напоëнитеëей
äоëжны испоëüзоватüся оäинаковоãо pазìеpа. Опти-
ìаëüный pазìеp опpеäеëяется теìпеpатуpой и энеp-
ãией связи ìежäу исхоäныìи ÷астиöаìи. В уëüтpа-
äиспеpсной систеìе кажäая ÷астиöа контактиpует
с боëüøиì ÷исëоì сосеäей. Пpи энеpãиях взаиìо-
äействия ìежäу ÷астиöаìи, пpевыøаþщих тепëовое
иëи хаоти÷еское ìехани÷еское äвижения, обpазуþт-
ся кëастеpы-аãëоìеpаты, т. е. возникает коаãуëяöия
÷астиö. Чтобы избежатü явëения коаãуëяöии сìеøи-
вание и pазìоë поpоøка напоëнитеëя и поpоøка ос-
новы осуществëяþт в жиäкой сpеäе, состоящей из
ìоëекуë с боëüøой äиэëектpи÷еской постоянной.
Поäбоpоì жиäкой сpеäы и соответствуþщей теìпе-
pатуpы äëя äанноãо pазìеpа испоëüзуеìых ÷астиö
äобиваþтся устpанения явëения коаãуëяöии.

В pезуëüтате взаиìоäействия кpистаëëи÷еских
÷астиö поpоøка напоëнитеëя с кpупныìи обpазо-
ванияìи поpоøка основы в жиäкой сpеäе возник-
нет их аäãезия. Частиöы поpоøка внеäpяеìых ве-
ществ остаþтся в кpистаëëи÷ескоì состоянии.
Чтобы запоëнитü стоëбообpазные пустоты, необ-
хоäиìо твеpäые ÷астиöы поpоøка напоëнитеëя
пpевpатитü в состояние, коãäа отäеëüные кëастеpы
этих веществ пpакти÷ески не взаиìоäействуþт
äpуã с äpуãоì. Такое состояние ìожно обеспе÷итü
путеì pазоãpева выøе теìпеpатуpы пëавëения иëи
÷исто ìехани÷ескиì путеì. Часто возникает ситуа-
öия, коãäа теìпеpатуpа пëавëения кpистаëëи÷е-
скоãо состояния напоëнитеëя существенно выøе
теìпеpатуpы пëавëения исхоäноãо ìатеpиаëа. По-
этоìу ìеханизì pазоãpева отпаäает, так как в этоì
сëу÷ае буäет наpуøена кëастеpная pеøето÷ная
стpуктуpа исхоäноãо ìатеpиаëа. Остается pеаëизо-
ватü ÷исто ìехани÷еский ìетоä запоëнения стоë-
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бообpазных пустот боëüøоãо pазìеpа, как это по-
казано на pис. 6. О÷евиäно, ÷то в такой техноëоãии
не все кëастеpы напоëнитеëя пpоникнут в стоëбо-
обpазные пустоты. Некотоpые из них по-пpежнеìу
буäут пpебыватü в виäе ÷астиö в ìежзеpенных об-
ëастях и поëноãо запоëнения стоëбообpазных пус-
тот основы боëüøоãо pазìеpа не пpоизойäет.
В äанной техноëоãии кëастеpы напоëнитеëя не
выпоëняþт своей pоëи. Поэтоìу необхоäиìо ис-
поëüзоватü техноëоãиþ, котоpая бы позвоëиëа за-
поëнятü стоëбообpазные пустоты боëüøоãо pазìе-
pа отäеëüныìи ìоëекуëаìи кëастеpов напоëните-
ëя, котоpые, нахоäясü в пустотах боëüøоãо pазìе-
pа, соеäиняëисü бы в кëастеpы. Pеаëизаöия такой
техноëоãии изобpажена на pис. 7. В этой техноëо-
ãии ìоëекуëы кëастеpов напоëнитеëя äоëжны вхо-
äитü в состав жиäких кисëот иëи щеëо÷ей. Всëеä-
ствие катаëити÷еской äиссоöиаöии на ÷астиöах
основы высвобожäаþтся отäеëüные ìоëекуëы, ко-
тоpые пpоникаþт внутpü исхоäноãо ìатеpиаëа. На-
капëиваясü в боëüøих стоëбообpазных пустотах,
они обpазуþт кëастеpы. Такая техноëоãия наибо-
ëее оптиìаëüная, но äостато÷но сëожная.

Пëоäотвоpныì оказаëосü запоëнение сфеpои-
äаëüных и щеëевых пустот пpи сpавнитеëüно низ-
ких теìпеpатуpах путеì скëеивания тонких ìетаë-
ëи÷еских пëастин аëþìиния (0,2—0,6 ìì) высоко-
пpо÷ныì поëиìеpныì ìатеpиаëоì оpãанопëасти-
коì иëи стекëопëастикоì (0,2—0,5 ìì) пpи
небоëüøоì внеøнеì äавëении [36]. Взаиìное пpо-
никновение оäноãо ìатеpиаëа в äpуãой путеì запоë-
нения ìежкëастеpных пустот в пpиповеpхностных
сëоях пpивеëо к возpастаниþ пpо÷ности в 2,5 pаза.

Интеpесные возìожности созäания коìпозиöи-
онных ìатеpиаëов типа наноëаìинатов тоëщиной

20 нì Fe—Ag, Fe—Cu, Fe—Fe, Cu—Ni и Cu—Nb
pеаëизованы путеì сбоpки пакета из опpеäеëенно-
ãо ÷исëа сëоев, пpокатки пакета в вакууìе пpи теì-
пеpатуpе 750—800 °C, хоëоäной пpокатки на воз-
äухе äо тоëщины, pавной наноpазìеpной тоëщине
исхоäноãо сëоя [37, 38].

Внеäpение атоìов, ìоëекуë, кëастеpов в тот иëи
иной ìатеpиаë основы в ìежкëастеpные пустоты
äëя поëу÷ения нужных физико-техни÷еских
свойств ëеãко осуществитü путеì втиpания.

Весüìа пеpспективныì и ëеãко осуществиìыì
явëяется способ оpãанизаöии эëектpи÷ескоãо pазpя-
äа ìежäу пpовоäникаìи пеpвоãо и втоpоãо pоäа пpи
поìещении констpукöионноãо ìатеpиаëа в эëектpо-
ëит, котоpый соäеpжит в pаствоpе нужные äëя вне-
äpения в ìежкëастеpные пустоты эëеìенты [39].

Выводы

Такиì обpазоì, pазpаботанная нанокëастеpная
теоpия физики твеpäоãо теëа пpинöипиаëüно отëи-
÷ается от всех существуþщих теоpий и позвоëяет не
тоëüко анаëизиpоватü физико-техни÷еские свойства
pазëи÷ных наноìатеpиаëов, но и позвоëяет осуще-
ствëятü коìпüþтеpное ìоäеëиpование как отäеëü-
ных пpостых и сëожных ìоëекуë, так и кëастеpных
обpазований, фоpìиpуþщих все свойства твеpäых и
жиäких теë на ìакpоуpовне. Это в своþ о÷еpеäü по-
звоëяет пpавиëüно сфоpìуëиpоватü основные тpебо-
вания к оптиìаëüныì техноëоãияì поëу÷ения коì-
позиöионных констpукöионных ìатеpиаëов, ис-
поëüзуþщихся в ìаøиностpоении на наноуpовне.

Pис. 6. Технологический пpоцесс получения композита путем ме-
ханического внедpения кластеpов наполнителя в основу

Pис. 7. Технологическая схема получения смеси композицион-
ного матеpиала путем гидpолиза
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Воäоpоä явëяется оäниì из исто÷ников энеpãии
буäущеãо. Высокиìи теìпаìи веäутся иссëеäова-
ния в обëасти воäоpоäной энеpãетики. В связи с
этиì встает пpобëеìа хpанения воäоpоäа. Оäниì
из ìетоäов хpанения этоãо öенноãо пpоäукта явëя-
ется аäсоpбöия на повеpхности уãëеpоäа, пpеä-
ставëенноãо pазëи÷ныìи аëëотpопи÷ескиìи фоp-
ìаìи [1]. В этоì отноøении пеpспективныìи ìа-
теpиаëаìи äëя хpанения воäоpоäа явëяþтся новые
уãëеpоäные ìатеpиаëы — фуëëеpены и уãëеpоäные
нанотpубки [2—4]. Так, напpиìеp, уãëеpоäные на-
нотpубки способны уäеpживатü воäоpоä пpи теì-
пеpатуpах, бëизких коìнатной [3]. В связи с этиì
необхоäиìо pазобpатüся в ìеханизìах аäсоpбöии и
ìетоäах ее оöенки, а также способах опpеäеëения
ее паpаìетpов. Пpи низких теìпеpатуpах äо 150 К
аäсоpбöия иìеет в основноì физи÷еский хаpактеp
и устой÷ивых связей ìежäу уãëеpоäоì и воäоpоäоì
не обpазуется [5]. В äанной pаботе буäут pазpабо-
таны теpìоäинаìи÷еская и кинети÷еская ìоäеëи
физи÷еской аäсоpбöии воäоpоäа уãëеpоäныìи на-
нотpубкаìи (УНТ), а также опpеäеëены паpаìетpы
физи÷еской аäсоpбöии.

Физи÷еская аäсоpбöия обусëовëена сиëаìи pаз-
ëи÷ной пpиpоäы: сиëаìи Ван äеp Вааëüса, эëек-
тpостати÷еской поëяpизаöии, эëектpи÷ескоãо изо-
бpажения. Все эти сиëы хаpактеpизуþт отсутствие
обìенноãо взаиìоäействия, котоpое хаpактеpно
äëя хеìосоpбöии [6]. Эффективности физи÷еской
аäсоpбöии способствует кpивизна повеpхности
тpубок [7]. Интенсивная аäсоpбöия иäет внутpи тpу-
бок и поpах, обpазованных пу÷каìи УНТ [8—10].

Важнуþ pоëü иãpаþт äефекты [11]. Такиì обpазоì,
аäсоpбöия воäоpоäа на УНТ ìожет пpоисхоäитü на
ìеста отëи÷аþщейся пpиpоäы, котоpые иìеþт
pазëи÷ные зна÷ения паpöиаëüной свобоäной энеp-
ãии аäсоpбöии. Пpи физи÷еской аäсоpбöии не
пpоисхоäит pазваëа ìоëекуëы воäоpоäа на отäеëü-
ные атоìы и их пеpезаpяäка. Поэтоìу ìожно не
пpиниìатü во вниìание эëектpонные пpоöессы.
Это необхоäиìо у÷итыватü пpи постpоении теpìо-
äинаìи÷еской ìоäеëи физи÷еской аäсоpбöии.

Pассìотpиì сëеäуþщуþ ìоäеëü аäсоpбöионных
пpоöессов. В окpужаþщей УНТ сpеäе нахоäится
аäсоpбант. Независиìо от тоãо, в какоì аãpеãатноì
состоянии он нахоäится, ìожно выäеëитü ÷исëо

ìест Nα и ÷исëо ÷астиö  аäсоpбанта. В конäен-

сиpованной жиäкой сpеäе все ìеста запоëнены
÷астиöаìи, поэтоìу эти äва ÷исëа pавны. В сpеäе
иäеаëüноãо ãаза эти ÷исëа ìожно выpазитü ÷еpез
äавëения:

Nα = /kT, = pα/kT,

ãäе pα — паpöиаëüное äавëение;  — паpöиаëüное

äавëение насыщенноãо паpа аäсоpбанта α-типа; k —
постоянная Боëüöìана; T — теìпеpатуpа.

В pезуëüтате аäсоpбöии пpоисхоäит захват ÷ас-
тиö аäсоpбанта на ìеста аäсоpбиpуþщей повеpх-

ности N β. Конöентpаöия захва÷енных ÷астиö —

. Зäесü веpхний инäекс указывает ìесто, на ко-

тоpое аäсоpбиpуется атоì ëибо ìоëекуëа. Нижний
инäекс указывает тип аäсоpбанта.

Эти пpоöессы пpоисхоäят с некотоpой веpоят-
ностüþ, котоpая в усëовиях терìоäинаìи÷ескоãо
pавновесия pоëи не иãpает, оäнако, как буäет по-
казано ниже, опpеäеëяет кинетику пpоöессов.

1. Теpмодинамика физической адсоpбции

Дëя нахожäения энеpãии и ÷исëа аäсоpбиpован-
ных атоìов иëи ìоëекуë пpиìениì ìетоä, осно-
ванный на ìиниìизаöии свобоäной энеpãии Гиб-
бса [12—15].

Пpиìенение ìетоäа, основанноãо на ìиниìи-
заöии свобоäной энеpãии Гиббса, пpеäпоëаãает,
÷то в систеìе существует pавновесие: выpовняëисü
теìпеpатуpа и äавëение — и все кинети÷еские пpо-
öессы стаëи стаöионаpныìи. В этоì сëу÷ае пpи
постоянной теìпеpатуpе и äавëении äоëжна бытü
ìиниìаëüна свобоäная энеpãия Гиббса:

G = H – TS, (1)

ãäе H — энтаëüпия; S — конфиãуpаöионная энтpо-
пия систеìы.

Свобоäнуþ энеpãиþ Гиббса систеìы пpеäста-
виì в виäе:

G = GL(Nα) + GS( ), (2)

Получены фоpмулы для описания пpоцессов адсоpбции
и десоpбции, а также pазpаботана методика опpеделе-
ния pавновесных и кинетических паpаметpов, котоpые
позволяют pазделять адсоpбционные пpоцессы на со-
ставляющие и отдельно опpеделять кинетические коэф-
фициенты десоpбции для pазлично pасположенных моле-
кул адсоpбантов.

На пpимеpе физической адсоpбции водоpода нано-
тpубками опpеделены энеpгии активации и веpоятности
десоpбции.

Nα

α

ps
α

Nα

α

ps
α

Nα

β
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ãäе GL — свобоäная энеpãия внеøней фазы; GS —
свобоäная энеpãия кpистаëëа. Свобоäная энеpãия
носитеëей заpяäа — эëектpонов и äыpок — пpи фи-
зи÷еской аäсоpбöии во вниìание не пpиниìается.

Пpи pеøении заäа÷и важнуþ pоëü иãpаþт зако-
ны сохpанения ÷исëа ìест, ÷исëа ÷астиö и заpяäа.

Законы сохpанения числа мест. Таких законов
ìожно записатü стоëüко, скоëüко типов pазëи÷ных
ìест иìеет УНТ и сpеäа, с котоpой она контакти-
pует. Кажäый закон сохpанения соäеpжит все
стpуктуpные еäиниöы, а иìенно атоìы и ìоëеку-
ëы, котоpые аäсоpбиpуþтся на ìестах äанноãо
типа:

ϕβ = N β – = 0. (3)

Так как pе÷ü иäет о ìестах, то баëанс устанав-
ëивается по веpхнеìу инäексу. Инäекс α пpобеãает
все возìожные в выбpанной ìоäеëи зна÷ения,
вкëþ÷ая β.

Закон сохpанения числа частиц. Таких законов
ìожно записатü стоëüко, скоëüко соpтов ÷астиö
аäсоpбиpуется. Баëанс устанавëивается по нижне-
ìу инäексу и саìо уpавнение иìеет виä:

ϕα = Nα – = 0. (4)

Инäекс β пpобеãает все возìожные зна÷ения,
вкëþ÷ая и инäекс α.

Дëя тоãо ÷тобы вы÷исëитü pавновеснуþ кон-
öентpаöиþ аäсоpбиpованных ÷астиö, воспоëüзу-
еìся сëеäуþщиì аëãоpитìоì:
� составиì уpавнение äëя свобоäной энеpãии

Гиббса УНТ с аäсоpбиpованныìи ÷астиöаìи,
состоящее из äвух ÷астей, а иìенно конфиãуpа-
öионной и энеpãети÷еской;

� пpовеäеì ìиниìизаöиþ свобоäной энеpãии ìе-
тоäоì неопpеäеëенных ìножитеëей Лаãpанжа
с у÷етоì законов сохpанения, pассìотpенных
выøе.
В соответствии с выбpанныì аëãоpитìоì запи-

øеì энеpãиþ Гиббса в виäе:

G = H – TS = H – TST – kT lnW, (5)

ãäе W — теpìоäинаìи÷еская веpоятностü состоя-
ния [12—15]; ST — тепëовая ÷астü энтpопии.

Дëя тоãо ÷тобы вы÷исëитü свобоäнуþ энеpãиþ
связи УНТ с аäсоpбантоì, ввеäеì паpöиаëüный
потенöиаë Гиббса, пpихоäящийся на оäну аäсоp-
биpованнуþ ÷астиöу:

=  – T , (6)

ãäе  — энтаëüпия;  — коëебатеëüная энтpо-

пия аäсоpбöии ÷астиöы. Из опpеäеëения паpöи-
аëüной веëи÷ины сëеäует, ÷то энеpãия систеìы ìо-
жет бытü найäена уìножениеì этой веëи÷ины на

÷исëо ÷астиö: G = .

Теpìоäинаìи÷еская веpоятностü связана с пе-
pестановкой ìоëекуë аäсоpбанта по ìестаì аä-
соpбöии:

W = . (7)

Экстpеìуì свобоäной энеpãии буäеì искатü ìе-
тоäоì неопpеäеëенных ìножитеëей Лаãpанжа.
Функöионаë äëя нахожäения усëовноãо ìиниìуìа
иìеет виä:

Φ = G + λαϕα + λβϕβ, (8)

ãäе λα, λ
β — неопpеäеëенные ìножитеëи Лаãpанжа,

котоpые возникëи из законов сохpанения; λα —

÷исëа ÷астиö, λβ — ÷исëа ìест. Чисëо неопpеäе-
ëенных ìножитеëей Лаãpанжа pавно ÷исëу зако-
нов сохpанения.

Поäставив выpажения (6), (7) и (8),поëу÷иì
функöионаë, котоpый буäеì ìиниìизиpоватü:

Φ =  + Θ  – ln( ) –  + 

+ N
β
 – N

β
 – ln N

β
 –  + N

β
lnN

β
 – N

β  + 

+ λα Nα –  + λβ N β – , (9)

ãäе Θ = kT.

Пpи ìиниìизаöии от этоãо функöионаëа беpут-
ся ÷астные пpоизвоäные. Пpи äиффеpенöиpова-
нии боëüøинство еãо сëаãаеìых обpащается
в ноëü, и ìы поëу÷иì систеìу уpавнений виäа:

=  + 

+ Θ ln  –  – ln – λα – λβ. (10)

Фоpìуëа (10) — это, по сути, систеìа уpавне-
ний. Чисëо этих уpавнений pавно ÷исëу коìбина-
öий, котоpые ìожно составитü из инäексов α, β,
за котоpыìи стоят pазëи÷ные типы атоìов и ìеста
аäсоpбöии. В этих фоpìуëах взаиìоäействие äе-
фектов не утpа÷ено и закëþ÷ено оно в ìножитеëях
Лаãpанжа, физи÷еский сìысë котоpых пpеäстоит
выяснитü.

Пустü в фоpìуëе (10) инäексы ëибо тоëüко α,
÷то соответствует ÷астиöе аäсоpбанта в своей сpеäе
в собственноì узëе pеøетки, ëибо β, ÷то соответ-
ствует атоìаì уãëеpоäа УНТ. В pезуëüтате поëу÷а-
еì уpавнение, связываþщее äва из тpех ìножите-
ëей Лаãpанжа:

λα = –λα +  + Θln . (11)

Пpоизвоäная от свобоäной энеpãии по ÷исëу
÷астиö — это их хиìи÷еский потенöиаë, поэтоìу,
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λα = μα, λβ = μβ. Хиìи÷еские потенöиаëы в pеãу-

ëяpноì пpибëижении ìожно выpазитü в виäе:

μα,β =  + kT lnaα,β, (12)

ãäе  — хиìи÷еские потенöиаëы ÷истоãо коì-

понента, а aα,β — активностü коìпонента, связан-

ная с еãо конöентpаöией.

От конöентpаöии всех типов äефектов зависит

 — конöентpаöия пустых ìест аäсоpбöии. Это

÷исëо стpеìится к ÷исëу атоìов основной pеøет-
ки, котоpое, как пpавиëо, ìноãо боëüøе ÷исëа ато-
ìов аäсоpбанта, поэтоìу в сëу÷ае аäсоpбöии ÷ас-
тиö pазноãо типа возникает конкуpенöия за ìеста
аäсоpбöии. В этоì сëу÷ае необхоäиìо воспоëüзо-
ватüся законоì сохpанения ÷исëа ìест. Взаиìная

связü  с äpуãиìи äефектаìи отpажается фоpìу-

ëой = N β – .

Окон÷атеëüные выpажения äëя конöентpаöии
аäсоpбиpованных ìоëекуë, захва÷енных на них,
иìеþт виä:

 = exp . (13)

Из выpажения (13) поëу÷аеì выpажение äëя
изотеpìы Ленãìþpа:

= = N β, (14)

ãäе K = exp  — константа pавновесия; p —

паpöиаëüное äавëение паpов аäсоpбанта; ps — äав-

ëение насыщаþщих паpов аäсоpбанта.

Фоpìуëы (13), (14) позвоëяþт pасс÷итыватü
конöентpаöии аäсоpбиpованных ÷астиö во всех
сëу÷аях ìоноìоëекуëяpной аäсоpбöии.

Pазpаботанные теоpети÷еские ìоäеëи позвоëя-
þт опpеäеëятü паpаìетpы аäсоpбöии. В ка÷естве
пpиìеpа pассìотpиì аäсоpбöии воäоpоäа оäно-
сìенной тpубкой. Дëя этоãо испоëüзуеì экспеpи-
ìентаëüные pезуëüтаты pаботы [16] (pис. 1). Дëя
pас÷ета экспеpиìентаëüные pезуëüтаты, пpивеäен-
ные на pис. 1, пеpес÷итываëисü из ìассовых пpо-
öентов в относитеëüные еäиниöы. В пеpвуþ о÷е-

pеäü быëа pасс÷итана äоëя ìест, занятых атоìаìи
воäоpоäа. Дëя этоãо испоëüзоваëосü о÷евиäное вы-
pажение, у÷итываþщее отëи÷ие ìоëекуëяpных
ìасс воäоpоäа и уãëеpоäа, пpи÷еì с÷итаëосü, ÷то
пpи физи÷еской аäсоpбöии воäоpоä пpисоеäиня-
ется в виäе ìоëекуëы, а ÷исëо ìест аäсоpбöии pав-
но ÷исëу атоìов уãëеpоäа. Доëя ìест, занятых во-
äоpоäоì, pавна

a = wtμc / , (15)

ãäе wt — ìассовая äоëя аäсоpбиpованноãо воäоpо-

äа; μc — ìоëекуëяpная ìасса уãëеpоäа;  — ìо-

ëекуëяpная ìасса воäоpоäа.

Затеì выпоëняëосü пpеобpазование, котоpое
äоëжно быëо ëинеаpизоватü изотеpìу аäсоpбöии:

= pK = exp , (16)

ãäе — свобоäная энеpãия аäсоpбöии воäоpоäа

на УНТ.

На экспеpиìентаëüной зависиìости pис. 1 на-
бëþäаþтся äва пpяìоëинейных у÷астка, котоpые
соответствуþт аäсоpбöии с pазëи÷ных ìест. Ап-
пpоксиìаöия у÷астков изотеpìы ëинейныìи зави-
сиìостяìи типа a1p + a2 позвоëяþт опpеäеëитü

свобоäнуþ энеpãиþ:

= –kT ln(a1ps). (17)

Pезуëüтаты pас÷ета — 0,012 и 0,021 эВ. Эти па-
pаìетpы позвоëяþт пеpес÷итатü конöентpаöии аä-
соpбиpованных ìоëекуë.
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Pис. 1. Изотеpма адсоpбции водоpода. Точки — экспеpимент [16],
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2. Кинетика адсоpбции

Энеpãети÷еские паpаìетpы аäсоpбöии ìожно
поëу÷итü, pассìатpивая ее кинетику. Пpиìеì сëе-
äуþщие äопущения:
� аäсоpбöия пpоисхоäит на опpеäеëенных аä-

соpбöионных öентpах;
� ìоëекуëы аäсоpбанта ìежäу собой не взаиìо-

äействуþт;
� ÷исëо аäсоpбöионных öентpов естü постоянная

веëи÷ина, заäанная пpеäыстоpией пpиãотовëе-
ния обpазöа;

� оäин öентp аäсоpбöии связывает ëиøü оäну ìо-
ëекуëу аäсоpбанта.
В pаìках äанной ìоäеëи уpавнение аäсоpбöии

иìеет виä:

= Nα  –  + exp , (18)

ãäе  — конöентpаöия атоìов аäсоpбанта, свя-

занных в ìестах i-типа;  — конöентpаöия ìест

i-типа; Nα — конöентpаöия ìоëекуë аäсоpбанта в

ãазовой фазе, опpеäеëяþщая паpöиаëüное äавëе-

ние аäсоpбанта;  — веpоятностü захвата аäсоp-

банта öентpаìи аäсоpбöии i-типа пpи еäини÷ной

конöентpаöии аäсоpбанта в ãазовой фазе;  —

веpоятностü аäсоpбöии аäсоpбанта;  — энеpãия

связи аäсоpбанта на öентpе аäсоpбöии.
Экспеpиìент по äесоpбöии ãазов пpовоäится

в высокоì вакууìе пpи непpеpывной отка÷ке, по-
этоìу äавëение аäсоpбиpованноãо ãаза (конöен-
тpаöия ìоëекуë) вне пpеäеëов нанотpубки стpе-
ìится к нуëþ. Пpи этоì уpавнение (1) упpощается:

= = – exp dt. (19)

В фоpìуëе (19) суììиpование веäется по ÷исëу
ìест захвата атоìов аäсоpбанта. Десоpбöиþ с каж-
äоãо ìеста ìожно pассìатpиватü независиìо, по-
этоìу в уpавнении (19) äостато÷но иссëеäоватü
пpоöесс äесоpбöии с оäноãо типа ìест.

Пеpеä опpеäеëениеì скоpости äесоpбöии, на-
нотpубки, как пpавиëо, отжиãаþтся в высокоì ва-
кууìе и пpи теìпеpатуpе 1000...1200 °C в те÷ение
нескоëüких ÷асов. Это необхоäиìо äëя уäаëения из
обpазöов аìоpфноãо уãëеpоäа, низкоìоëекуëяp-
ных коìпëексов и нежеëатеëüных аäсоpбантов. За-
теì теìпеpатуpа понижается и пpоисхоäит насы-
щение нанотpубок аäсоpбантоì пpи опpеäеëенной
теìпеpатуpе. Посëе этоãо кpиостат с обpазöоì ох-
ëажäается äо ãеëиевых теìпеpатуp. Посëе äостиже-
ния pавновесия обpазöы наãpеваþт с постоянной

скоpостüþ, напpиìеp, γ = 0,25 К•с–1 [17]. В этоì
сëу÷ае теìпеpатуpа обpазöов изìеняется ëинейно

со вpеìенеì T = T0 + γt, ãäе T0 — теìпеpатуpа на-

÷аëа наãpева. Как пpавиëо, ее выбиpаþт заäоëãо äо

на÷аëа äесоpбöии. В пpоöессе наãpева теì иëи

иныì способоì фиксиpуется коëи÷ество äесоpби-

pуþщеãося вещества. Такиì обpазоì, набëþäается

теpìостиìуëиpованная äесоpбöия вещества из

нанотpубки. Дëя описания этоãо пpоöесса в фоp-

ìуëе (19) необхоäиìо от аpãуìента t (вpеìя) пе-

pейти к T (теìпеpатуpа). Деëая заìену пеpеìен-

ных, пpихоäиì к äиффеpенöиаëüноìу уpавнениþ

=  exp dT, (20)

ãäе γ — скоpостü наãpева обpазöа.

Pеøение äанноãо уpавнения иìеет виä:

= exp , (21)

ãäе E2  — интеãpаëüная показатеëüная функ-

öия втоpоãо поpяäка.

Уpавнение (21) позвоëяет нахоäитü кинети÷е-

ские коэффиöиенты:  — энеpãиþ связи ìоëе-

куëы и  — веpоятностü äесоpбöии. Это äеëается

путеì сопоставëения анаëити÷ескоãо выpажения с

экспеpиìентаëüныìи pезуëüтатаìи. Оäнако на

пpактике уäобнее воспоëüзоватüся пpоизвоäной по

теìпеpатуpе от конöентpаöии äесоpбиpованных

ãазов, котоpая äëя оäино÷ноãо пpоöесса иìеет виä

кpивой с ìаксиìуìоì, а äëя супеpпозиöии пpоöес-

сов — кpивой с нескоëüкиìи ìаксиìуìаìи, ÷исëо

котоpых pавно ÷исëу независиìых пpоöессов äе-

соpбöии. Пpоизвоäная äëя супеpпозиöии нескоëü-

ких пpоöессов иìеет виä:

= =

= – exp exp . (22)

Леãко виäетü, ÷то коãäа веpоятностü äесоpбöии

ìоëекуëы становится сpавниìа с вpеìенеì на-

бëþäения, пpоизвоäная äостиãает ìаксиìуìа.

Веpоятностü äесоpбöии пpи теìпеpатуpе ìакси-

ìуìа с систеìати÷еской поãpеøностüþ поpяäка

k 2T 2/( )2 pавна

 = exp . (23)
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Поäставëяя фоpìуëу (23) в (22) и поëüзуясü ап-
пpоксиìаöией интеãpаëüной показатеëüной функ-
öии, поëу÷аеì уpавнение

= Zexp , (24)

ãäе Z = exp .

В фоpìуëе (24) теìпеpатуpа ìаксиìуìа и аì-
пëитуäа пика оöениваþтся непосpеäственно из
экспеpиìентаëüной кpивой, а поäбиpатü необхо-
äиìо тоëüко энеpãиþ связи, ÷то ìожно сäеëатü с
то÷ностüþ 1—2 %.

Дëя äесоpбöии воäоpоäа паpаìетpы аäсоpбиpо-
ванных пpоöессов найäены пpи сpавнении уpавне-
ния (24) с экспеpиìентаëüныìи äанныìи pаботы [18]
(pис. 2). Pезуëüтаты вы÷исëений пpивеäены в таб-
ëиöе.

Дëя нанотpубок уäаëосü выäеëитü пpоöессы äе-
соpбöии с тpех pазëи÷ных ìест и, кpоìе тоãо, оп-
pеäеëитü веpоятностü äесоpбöии, котоpая pанее не
опpеäеëяëасü. Pезуëüтаты кинети÷еских экспеpи-
ìентов хоpоøо соãëасуþтся с теpìоäинаìи÷ески-
ìи pас÷етаìи, выпоëненныìи с испоëüзованиеì
изотеpì аäсоpбöии.

Такиì обpазоì, в äанной pаботе поëу÷ены фоp-
ìуëы äëя описания пpоöессов аäсоpбöии и äесоpб-
öии, а также pазpаботана ìетоäика опpеäеëения

pавновесных и кинети÷еских паpаìетpов, котоpые
позвоëяþт pазäеëятü аäсоpбöионные пpоöессы на
составëяþщие и отäеëüно опpеäеëятü кинети÷е-
ские коэффиöиенты äесоpбöии äëя pазëи÷но pас-
поëоженных ìоëекуë аäсоpбантов. Сëеäует заìе-
титü, ÷то без pазäеëения пpоöессов на составëяþ-
щие, ìожет возникнутü существенная оøибка
в опpеäеëении энеpãии связи и веpоятности äе-
соpбöии.
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Pис. 2. Теpмодесоpбция водоpода. Точки — экспеpимент [18],
линии — аппpоксимации уpавнением (24)

Параметры десорбции кислорода 
с различных мест локализации

Место типа (i) 1 2 3

Энерãия связи, эВ 0,014 0,028 0,078
Вероятностü äесорбöии, с–1 3,4 2,3 39
Энерãии связи из изотерìы аä-
сорбöии, эВ

0,012 0,021 —
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ÒPÅÁÎÂÀÍÈß Ê ÑÈÑÒÅÌÅ 

ÏPÎÅÊÒÈPÎÂÀÍÈß ÌÈÊPÎÑÕÅÌ

Гëавной заäа÷ей систеìы пpоектиpования явëя-
ется обеспе÷ение пеpевоäа тpебований техни÷ескоãо
заäания в тpебования к ìатеpиаëаì, эëеìентаì кон-
стpукöии ìикpосхеì и ìикpосхеìаì в öеëоì, техно-
ëоãии изãотовëения и пpоизвоäства паpтий ìикpо-
схеì, тpебования к поëноте контpоëя в пpоöессе
pазpаботки, изãотовëения и испытаний обpазöов
ìикpосхеì, устанавëиваеìые в констpуктоpской и
техноëоãи÷еской äокуìентаöии, а также обеспе÷е-
ние ãаpантий соответствия ìикpосхеì этиì тpебова-
нияì и ìетоäы поäтвеpжäения.

Механизì пpеобpазования тpебований техни÷е-
скоãо заäания в тpебования к ìатеpиаëаì, эëеìен-
таì констpукöии ìикpосхеì и ìикpосхеìаì в öе-
ëоì, техноëоãии их изãотовëения, поëноте контpоëя
и испытаний необхоäиìо pеãëаìентиpоватü в пpо-
öеäуpах пpоектиpования всех уpовней (от станäаpта
äо инстpукöии).

Состав пpоöеäуp, пpиìеняеìых пpи пpоектиpо-
вании, поpяäок их пpиìенения опpеäеëяется в "Pу-
ковоäстве по ка÷еству (пpи пpоектиpовании)"
и в пpоãpаììе обеспе÷ения ка÷ества pазpаботки.

В пpоöеäуpах пpоектиpования пpеäусìатpивается
äостижение тpебуеìоãо выхоäа ãоäных ìикpосхеì.

Пpоектиpование ìикpосхеìы пpовоäится как
öифpовое, анаëоãовое, так и сìеøанное (öифpоана-
ëоãовое) ìоäеëиpование в öеëоì.

Пpи пpоектиpовании пpовоäится ìоäеëиpование
pаботы ìикpосхеìы в усëовиях возäействия факто-
pов, установëенных в техни÷ескоì заäании äëя наи-
хуäøеãо со÷етания фактоpов.

Моäеëи äоëжны бытü обоснованы, опpобиpова-
ны, аттестованы, äоëжны обеспе÷иватü тpебуеìуþ
то÷ностü, pеаëизовыватü связü паpаìетpов ìоäеëей с
pежиìаìи и усëовияìи техпpоöесса и обеспе÷иватü
pас÷еты с у÷етоì поëя äопуска на техноëоãи÷еские
паpаìетpы.

Дëя pаäиаöионно-стойких ìикpосхеì ìоäеëи
пpеäусìатpиваþт ãаpантиpованный уpовенü ста-
биëüности пpоöесса, обеспе÷иваþщий заäанный
уpовенü pаäиаöионной стойкости.

На ìоäеëи по испоëüзуеìоìу техноëоãи÷ескоìу
пpоöессу утвеpжäается "Аттестат ìоäеëи САПP тех-
ноëоãи÷ескоãо пpоöесса" и "Аттестат бибëиотеки
функöионаëüных эëеìентов на техноëоãи÷еский
пpоöесс".

Пpоектиpование техноëоãии пpеäусìатpивает
ìоäеëиpование и оптиìизаöиþ техноëоãи÷ескоãо
пpоöесса в öеëях снижения еãо ÷увствитеëüности к
изìенениþ усëовий и pежиìов и созäание систеì-
ной техноëоãии, основные коìпоненты котоpой
пpивеäены ниже.

1. Маpøpут изãотовëения, äëя котоpоãо äоëжны
бытü установëены:
� посëеäоватеëüностü техноëоãи÷еских опеpаöий;
� состав испоëüзуеìоãо обоpуäования;
� состав и типы техноëоãи÷еских сpеä;
� pежиìы, опpеäеëяþщие сpеäние зна÷ения паpа-

ìетpов;
� зна÷ения паpаìетpов по опеpаöияì и äопуски на

них;
� состав и констpукöии тестовых стpуктуp, эëеìен-

тов и кpистаëëов.
2. Систеìа обеспе÷ения безäефектной техноëо-

ãии пpеäусìатpивает:
� äефектностü исхоäных ìатеpиаëов;
� пеpе÷енü и уpовни äефектности, вносиìые на

опеpаöиях;
� исто÷ники äефектообpазования, связанные с ис-

поëüзованиеì техноëоãи÷еских сpеä, конкpетных
типов обоpуäования, pежиìов, ìатеpиаëов, осна-
стки, äействияìи пеpсонаëа;

� ìетоäы ìиниìизаöии äефектообpазования.
3. Систеìа стабиëизаöии äиспеpсии паpаìетpов

устанавëивает:
� пеpе÷енü и тpебования по воспpоизвоäиìости

всеãо набоpа паpаìетpов на конкpетных опеpа-
öиях;

� пеpе÷енü исто÷ников äиспеpсии паpаìетpов, свя-
занных с обоpуäованиеì, пpоöессаìи, оснасткой,
äействияìи пеpсонаëа;

� ìетоäы стабиëизаöии äиспеpсии паpаìетpов.
4. Систеìа контpоëя пpеäусìатpивает:

� систеìу инфоpìативных паpаìетpов äëя инте-
ãpаëüной оöенки техноëоãии;

� пеpе÷енü испоëüзуеìоãо контpоëüно-изìеpи-
теëüноãо и физико-анаëити÷ескоãо обоpуäова-
ния;

� ìетоäики контpоëя;
� ìетоäы и кpитеpии статисти÷ескоãо контpоëя и

pеãуëиpования;
� ìетоäы систеìноãо анаëиза техноëоãи÷еских

пpоöессов по äефектности и äиспеpсии, анаëиз
бpака.

Пpиведены тpебования к пpоцедуpам пpоектиpования
интегpальных микpосхем, напpавленные на обеспечение
их качества и надежности.

ÌÀÒÅÐÈÀËÎÂÅÄ×ÅÑÊÈÅ

È ÒÅÕÍÎËÎÃÈ×ÅÑÊÈÅ ÎÑÍÎÂÛ ÌÍÑÒ
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На испоëüзуеìуþ техноëоãиþ утвеpжäается "Атте-
стат на техноëоãи÷еский пpоöесс".

Пpоöеäуpы пpоектиpования äоëжны обеспе÷итü
äостижение показатеëей наäежности в усëовиях но-
ìинаëüных и обëеã÷енных pежиìов и усëовий, ус-
тановëенных в техни÷ескоì заäании и оöенку ожи-
äаеìой наäежности.

Пpи пpоектиpовании пpеäусìатpиваþтся ìеpы
по пpеäотвpащениþ типовых ìеханизìов отказов и
pеаëизаöии этих тpебований в констpуктоpской и
техноëоãи÷еской äокуìентаöии.

Пpоöеäуpы пpоектиpования пpеäусìатpиваþт
также pазpаботку необхоäиìых тестовых стpуктуp,
нахоäящихся в ìоäуëях pабо÷их иëи тестовых кpи-
стаëëов, äëя опеpативной и äостовеpной оöенки в
пpоöессе изãотовëения ìикpосхеì сëеäуþщих по-
казатеëей:
� эëектpофизи÷еских свойств эëеìентов и

стpуктуp;
� эëектpи÷еских паpаìетpов;
� ка÷ества выпоëнения техноëоãи÷еских опеpаöий;
� наäежностных хаpактеpистик;
� pаäиаöионной стойкости.

Дëя оöенки ка÷ества техноëоãи÷ескоãо пpоöесса
ìоãут испоëüзоватüся оöено÷ные и äеìонстpаöион-
ные схеìы.

Типовые оöено÷ные схеìы äоëжны соответство-
ватü тpебованияì, установëенныì ãеоìетpи÷ескиìи
и иныìи пpоектныìи ноpìаìи. Тpебования к эëек-
тpи÷ескиì наãpузкаì и паpаìетpаì тpанзистоpов
и всех ìежсоеäинений устанавëиваþтся исхоäя из

усëовий "наихуäøеãо" ваpианта. Аpхитектуpа типо-
вых оöено÷ных схеì äоëжна обеспе÷итü ëеãкостü äи-
аãностиpования отказов.

Пpи пpоектиpовании обеспе÷ивается тестиpуе-
ìостü пpоектиpуеìых ìикpосхеì.

Pазpабот÷ик обязан пpоäеìонстpиpоватü воз-
ìожности и стабиëüностü всех опеpаöий, пpиìеняе-
ìых пpи контpоëе констpуктивных, эëектpи÷еских
и пpоектных ноpì;
� контpоëü ãеоìетpи÷еских и физи÷еских пpоект-

ных ноpì;
� контpоëü эëектpи÷еских пpоектных ноpì, т. е.

контpоëü коpотких заìыканий, обpывов и öеëо-
стности эëектpи÷еских соеäинений;

� контpоëü наäежностных пpоектных ноpì, т. е.
контpоëü явëений эëектpоìиãpаöии и пëотности
тока, паäения напpяжения на pезистивных стpук-
туpах, возникновения тиpистоpноãо эффекта,
еäини÷ных сбоев, вëияния "ãоpя÷их" эëектpонов,
возäействия заpяäов стати÷ескоãо эëектpи÷ества,
выжиãания стpуктуp.
Pазpабот÷ик äоëжен иìетü äокуìентиpованные

пpоöеäуpы пpинятия pеøения по типовыì ситуаöи-
яì, возникаþщиì в пpоöессе оöенки pезуëüтатов
пpоектиpования.

Литеpатуpа

ОСТ 11 0999—99. Станäаpт отpасëи "Микpосхеìы инте-
ãpаëüные. Обеспе÷ение ка÷ества в пpоöессе pазpаботки.
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ÒÂÅÐÄÛÕ ÐÀÑÒÂÎÐÎÂ 

(Ba(Ti
1 – x

Mn
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3
 È Pb(Ti

1 – x
Mn

x
)O

3

Введение

В настоящее вpеìя активно пpовоäится поиск

новых ìатеpиаëов, иìеþщих оäновpеìенно сеãне-

тоэëектpи÷еские и ìаãнитные свойства [1—4].

Особый интеpес пpеäставëяþт иссëеäования изìе-

нений свойств пpи пеpехоäе от ìакpокpистаëëи÷е-

ских к нанокpистаëëи÷ескиì состоянияì таких

ìатеpиаëов [5, 6]. Как показано в ìноãо÷исëенных

пубëикаöиях, с пеpехоäоì в нанокpистаëëи÷еские

состояния сеãнетоэëектpи÷еские свойства pезко

поäавëяþтся [7—9], а в pяäе сëу÷аев иìеþт ìесто

pеконстpуктивные изìенения с pезкиìи изìене-

нияìи свойств [10—12]. Наноpазìеpные эффекты

в феppоìаãнетиках пpакти÷ески äо настоящеãо

вpеìени не изу÷аëисü. В посëеäние äва äесятиëе-

тия изу÷ение ìуëüтифеppоиков (сеãнетоэëектpи-

ков) в основноì пpовоäится на кисëоpоäно-окта-

эäpи÷еских стpуктуpах с атоìаìи Mn, Fe, Co, на-

хоäящихся в октаэäpи÷ескоì окpужении кисëо-

pоäных атоìов. Наибоëее активно изу÷аþтся

систеìы типа (A′A′′)MnO3 (A′ — pеäкозеìеëüные

эëеìенты, A′′ — щеëо÷ные ìетаëëы) [13, 14], а также

Установлено, что в системе Ba((Ti1 – xMnx)O3 пpи
низкотемпеpатуpном синтезе (500 °C) обpазуется неус-
тойчивая пеpовскитовая фаза в интеpвале концентpа-
ций 0,1 m x m 0,9, котоpая пеpеходит в фазу гексаго-
нального BaTiO3 после отжига пpи 600 °C. В составах
системы твеpдых pаствоpов Pb((Ti1 – xMnx)O3 обpазу-
ются неpавновесные состояния пеpовскитовых фаз со
спонтанной дефоpмацией, зависящей от x, что делает
эти составы пеpспективными для пpименения в качест-
ве сегнетомагнетиков.
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систеìы твеpäых pаствоpов типа

A( Mnx)O3(A—Ba, Pb; B′ — Ti) [15, 16].

Пpи изу÷ении составов систеìы Ba(Ti1 – xMnx)O3

(0,04 m x m 0,50) [15] установëено, ÷то в pезуëüтате
высокотеìпеpатуpных отжиãов пpи коìнатной
теìпеpатуpе стабиëизиpуется стpуктуpа типа ãекса-
ãонаëüноãо BaTiO3(h). Эти составы иìеþт высокие

зна÷ения pяäа äиэëектpи÷еских паpаìетpов, пpи-
вëекатеëüных äëя пpиìенения в устpойствах ìик-
pовоëновой техники. Оäнако в pаботе [15] пpобëе-
ìа существования в этих составах ìаãнитных
свойств не обсужäается. Ка÷ественные хаpактеpи-
стики сосуществования ìаãнитных и сеãнетоэëек-
тpи÷еских свойств пpивеäены в pаботе [16] äëя со-
ставов систеìы Pb(Ti1 – xMnx)O3 (0 m x m 0,35).

Как показано в pаботе [16], в этих составах набëþ-
äается уìенüøение спонтанной äефоpìаöии пpи
увеëи÷ении конöентpаöии Mn. Такой же pезуëüтат
поëу÷ен в pаботе [17] пpи изу÷ении составов
Pb(Ti1 – xMnx)O3 (x = 0,1; 0,3; 0,5), а также изìе-

pены äиэëектpи÷еские и ìаãнитные свойства.

Цеëüþ настоящей pаботы явëяëосü опpеäеëение
кpити÷еских усëовий пpиãотовëения составов систеì
Ba(Ti1 – xMnx)O3 и Pb(Ti1 – xMnx)O3 (0,1 m x m 0,9)

со стабиëизаöией устой÷ивых фазовых состояний
пеpовскитовой стpуктуpы.

Экспеpимент

Дëя изãотовëения обpазöов твеpäых pаствоpов
Ba(Ti1 – xMnx)O3 и Pb(Ti1 – xMnx)O3 на пеpвой

стаäии поëу÷аëи ãеëи путеì сìеøивания BaO
и PbO со сëожныìи ãиäpоксиäаìи Ti и Mn типа
α-Ti1 – xMnxO2xzH2O. Сëожные ãиäpоксиäы пpеä-

ваpитеëüно быëи поëу÷ены сìеøиваниеì α-тита-
новой кисëоты с нитpатоì Mn в соответствуþщих
конöентpаöиях. Пpиãотовëенные ãеëü-сìеси высу-
øиваëисü и отжиãаëисü пpи pазных теìпеpатуpах:
обpазöы систеìы Ba(Ti1 – xMnx)O3 — пpи 500 и

600 °C, а систеìы Pb(Ti1 – xMnx)O3 — пpи 500 и

700 °C. Все отжиãи пpовоäиëисü в те÷ение äвух ÷а-
сов. Поëу÷енные поpоøковые обpазöы изу÷ены
пpи коìнатной теìпеpатуpе ìетоäоì pентãеност-
pуктуpноãо анаëиза на äифpактоìетpе ДPОН-3М
(CuKα-изëу÷ение, Ni-фиëüтp) в pежиìе поøаãово-

ãо сканиpования äифpакöионных пpофиëей в ин-
теpваëе 20 m 2Θ m 60°. Обpаботка экспеpиìентаëü-
ных äанных пpовоäиëасü ìетоäоì поëнопpофиëü-
ноãо анаëиза с испоëüзованиеì коìпüþтеpной
пpоãpаììы Powdercell 2.3.

Pезультаты и их обсуждение

Как известно, ваpüиpованиеì усëовий пpиãо-
товëения ìожно поëу÷итü BaTiO3 пpи коìнатной

теìпеpатуpе ëибо с тетpаãонаëüной пеpовскито-

вой стpуктуpой с объеìоì я÷ейки V0 = 64,32 Å3

(ìетоä твеpäофазноãо высокотеìпеpатуpноãо синте-
за), ëибо с куби÷еской пеpовскитовой я÷ейкой

с объеìоì V1 = 64,58 Å3 (синтез из сìеси TiO2

с Ba(OH)2•8H2O отжиãоì пpи T = 500 °C), ëибо

с ãексаãонаëüной стpуктуpой (h-BaTiO3) с объе-

ìоì я÷ейки, пpивеäенныì на оäну ìоëекуëу

ABO3 ( ), V2 = 66,63 Å3 (закаëка посëе отжиãа

пpи T > 1460 °C). Сpавнение пpи коìнатной теì-
пеpатуpе объеìов я÷еек показывает, ÷то
V2 > V1 > V0. Увеëи÷ение V1 по сpавнениþ с V0 со-

ответствует известноìу наноpазìеpноìу эффекту,
соãëасно котоpоìу уìенüøение pазìеpов кpистаë-
ëитов сеãнетоэëектpи÷ескоãо BaTiO3 пpивоäит к

увеëи÷ениþ объеìа я÷ейки пpи коìнатных теìпе-
pатуpах и к снижениþ теìпеpатуpы ниже коìнат-
ной фазовоãо пеpехоäа из паpаэëектpи÷еской ку-
би÷еской фазы в сеãнетоэëектpи÷ескуþ тетpаãо-
наëüнуþ [14]. Стpуктуpа h-BaTiO3 боëее pыхëая

(V2 > V1), ÷еì стpуктуpа пеpовскитовой фазы

BaTiO3 в связи с заìоpаживаниеì высокотеìпеpа-

туpных вакансий стpуктуpы по кисëоpоäу.

Изу÷ение составов систеì Ba(Ti1 – xMnx)O3, ото-

жженных пpи 500 и 600 °C, показаëо, ÷то в pезуëü-
тате отжиãа пpи 500 °C все составы (за искëþ÷ени-
еì состава с x = 0,6) пpи коìнатной теìпеpатуpе
иìеþт пеpовскитовуþ стpуктуpу (ВТМО-I). Посëе
отжиãа пpи 600 °C оказаëосü, ÷то все составы
(ВТМО-II) хаpактеpизуþтся фазой ãексаãонаëüно-
ãо BaTiO3.

В табë. 1 пpивеäены основные стpуктуpные ха-
pактеpистики обpазуþщихся фаз в составах
Ba(Ti1 – xMnx)O3 посëе их отжиãа пpи 500 и 600 °C.

Можно виäетü, ÷то составы ВТМО-I (0,1 m x m 0,4)
хаpактеpизуþтся тетpаãонаëüной я÷ейкой с уìенü-
øениеì спонтанной äефоpìаöии (c/a – 1) пpи уве-
ëи÷ении x, ÷то соответствует уìенüøениþ спон-
танной поëяpизаöии Ps. Составы с 0,5 m x m 0,9 —

куби÷еские. Объеìы я÷еек составов ВТМО-I пpи
ваpüиpовании x ìеняþтся незна÷итеëüно. Составы
ВТМО-II (посëе отжиãа пpи 600 °C) со стpуктуpой
типа h-BaTiO3 хаpактеpизуþтся заìетныì увеëи÷е-

ниеì  с увеëи÷ениеì x.

Сpавнение äанных, пpивеäенных в табë. 1, с pе-
зуëüтатаìи pаботы [15] обнаpуживает pезкое пpо-
тивоpе÷ие, есëи в pаботе [15] установëено, ÷то
с увеëи÷ениеì конöентpаöии Mn в составах
Ba(Ti1 – x

Mn
x
)O3 (0,02 m x m 0,50) объеì V2 уìенüøа-

ется, то в наøеì экспеpиìенте V2 (0,1 m x m 0,9) —

увеëи÷ивается. Автоpы pаботы [15] объясняþт на-
бëþäаеìуþ зависиìостü V2(x) pазëи÷иеì ионных

pаäиусов  (0,605 Å) и  (0,530 Å) пpи обpа-

зовании неупоpяäо÷енных твеpäых pаствоpов. На-
бëþäаеìое наìи увеëи÷ение V2(x) ìожно объяс-

B
1 x–
′

V
ABO

3

V
ABO

3

h( )

R
Ti

4+
R
Mn

4+
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нитü законоìеpныìи изìененияìи ваëентноãо со-

стояния Mn (Mn4+ → Mn3+) с обpазованиеì äефек-
тов по кисëоpоäу, котоpые пpивоäят к увеëи÷ениþ

V2 за с÷ет боëüøеãо ионноãо pаäиуса Mn3+ (0,70 Å)

пpи обpазовании твеpäых pаствоpов. Данные pаз-
ëи÷ия явëяþтся сëеäствиеì pазных усëовий отжи-
ãа обpазöов: в pаботе [15] отжиã пpовоäиëся пpи
1450 °C, в äанной pаботе (h)-фазы составов твеp-
äых pаствоpов поëу÷ены отжиãоì пpи 600 °C.

В табë. 2 пpеäставëены основные стpуктуpные
паpаìетpы составов систеìы Pb(Ti1 – xMnx)O3 по-

сëе отжиãа исхоäных ãеëüных сìесей пpи 500 °C
(PTMO-I) и 700 °C (PTMO-II). Pасøифpовка pент-
ãеноãpаìì показаëа, ÷то в обpазöах PTMO-I с
0,1 m x m 0,4, кpоìе основной тетpаãонаëüной пе-
pовскитовой фазы, пpисутствует незна÷итеëüное
коëи÷ество Pb3O4. В составах с 0,5 m x m 0,7 обна-

pуживается псевäокуби÷еская пеpовскитовая фаза.
В обpазöах с x = 0,8 и 0,9 набëþäаþтся ëиøü фазы
Pb3Mn7O15 и Pb3O4. В систеìе PTMO-II пеpовски-

товые фазы набëþäаþтся в составах с 0,1 m x m 0,9.

Фаза состава с x = 0,8 — тетpаãонаëüная, в составе

с x = 0,9 она — псевäокуби÷еская. Наpяäу с пеpов-

скитовой фазой в обpазöах составов с x = 0,8 и 0,9

пpисутствует пpиìесная фаза Pb6Mn6O17.

Можно виäетü, ÷то конöентpаöионный интеp-

ваë обpазования твеpäых pаствоpов с пеpовскитово-

ãо типа стpуктуpой зависит от теìпеpатуp отжиãа —

с увеëи÷ениеì теìпеpатуpы отжиãа от 500

äо 700 °C он увеëи÷ивается от 0,1 m x m 0,7 äо

0,1 m x m 0,9. Кpоìе тоãо, увеëи÷ение теìпеpатуp

отжиãа от 500 äо 700 °C пpивоäит к увеëи÷ениþ

конöентpаöионноãо интеpваëа существования пpи

коìнатной теìпеpатуpе тетpаãонаëüной фазы в со-

ставах PTMO-II (äо x = 0,8) по сpавнениþ с соста-

ваìи PTMO-I (äо x = 0,4) (pис. 1). Соответственно

отжиã пpи 700 °C (по сpавнениþ с отжиãоì пpи

500 °C) пpивоäит к увеëи÷ениþ зна÷ений спонтан-

ных äефоpìаöий (c/a – 1) в составах пpи коìнат-

ной теìпеpатуpе.

Табëиöа 1

Параметры ячеек Ba(Ti1 – x
Mn

x
)O3 при комнатной температуре, приготовленные отжигом при 500 и 600 °С

Конöентра-
öия Mn, x

T = 500 °C T = 600 °C

a, Å c, Å c/a – 1 V, Å ah, Å ch, Å , Å3

0,1 4,064* 4,106 0,010 67,81 5,743 14,058 66,92
0,2 4,081 4,107 0,006 68,40 5,733 14,029 65,55
0,3 4,082 4,098 0,004 68,28 5,739 14,034 66,71
0,4 4,078 4,088 0,002 67,98 5,749 14,108 67,295
0,5 4,080 — 0 67,92 5,750 14,109 67,323
0,6 —** 5,761 14,102 67,548
0,7 4,084 — 0 68,12 5,784 14,107 68,113
0,8 4,078 — 0 67,82 5,783 14,156 68,325
0,9 4,086 — 0 68,22 5,783 14,232 68,692

* Оøибка при опреäеëении параìетров я÷ейки составëяет ±0,001 Å.
** Образеö с x = 0,6 явëяется неоäнофазныì.

V
ABO

3

h( )

Табëиöа 2

Структурные параметры твердых растворов Pb(Ti1 – xMn
x
)O3, приготовленные отжигом при 500 и 700 °С

Структурные параìетры 
кристаëëи÷еских фаз

Конöентраöия x

0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9

T = 500 °C

aT, Å 3,915 3,924 3,930 3,927 3,919* 3,911* 3,906* — —
cT, Å 4,103 4,100 4,096 4,034 — — — — —
cT/aT – 1 0,048 0,045 0,042 0,029 — — — — —
VT, Å3 62,9 63,1 63,3 62,3 60,2* 59,8* 59,6* — —

Rp-фактор, % 3,71 3,83 3,78 3,91 4,00 4,10 4,21 — —

T = 700 °C

aT, Å 3,904 3,911 3,905 3,921 3,908 3,896 3,923 3,912 3,946*
cT, Å 4,118 4,096 4,064 4,076 4,051 4,015 4,050 4,018 —
cT/aT – 1 0,055 0,047 0,041 0,040 0,037 0,031 0,032 0,027 —
VT, Å3 62,8 62,7 62,0 62,7 61,9 60,9 62,3 61,5 61,4*

Rp-фактор, % 3,95 3,86 4,12 3,90 4,93 3,06 7,05 —** —**

* Параìетры эëеìентарной я÷ейки, соответствуþщие псевäокуби÷еской фазе.
** Наëи÷ие приìесной фазы Pb6Mn6O17 не äает возìожности корректно обработатü äифракöионные профиëи.
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На pис. 2, а, б пpеäставëены зависиìости по-
ëуøиpин äифpакöионных отpажений типа 002т

и 200т тетpаãонаëüной (B(002т) и B(200т) и

200с(B(200с)) — псевäокуби÷еской фаз от x соста-

вов PTMO-I и PTMO-II. Можно виäетü, ÷то
B(002т) зна÷итеëüно пpевыøает B(200т). Это

в пеpвуþ о÷еpеäü отpажает вëияние äефектов
стpуктуpы на зна÷ения спонтанной поëяpизаöии
Ps в pазëи÷ных кpистаëëитах, ÷то и пpоявëяется в

ваpиаöиях паpаìетpа cт я÷ейки, вäоëü котоpоãо на-

пpавëен вектоp Ps. Достовеpностü поëу÷енных pе-

зуëüтатов поäтвеpжäается и небоëüøиìи зна÷е-
нияìи поëнопpофиëüноãо фактоpа неäостовеpно-
сти pаспpеäеëения стpуктуpных паpаìетpов (Rp)

(сì. табë. 2). Увеëи÷ение поëуøиpин B(002т) с уве-

ëи÷ениеì x связано, скоpее всеãо, с увеëи÷ениеì
конöентpаöии äефектов стpуктуpы по кисëоpоäу за

с÷ет пеpехоäов Mn4+ и Mn3+. Поэтоìу о÷евиäна
коppеëяöия ìежäу увеëи÷ениеì конöентpаöии äе-
фектов и уìенüøениеì зна÷ения спонтанной äе-
фоpìаöии (сì. pис. 1).

Так как в äанной pаботе ãëавное вниìание быëо
сосpеäото÷ено на изу÷ении законоìеpностей фоp-
ìиpования в систеìах PTMO (и BTMO) пеpовски-
товых сеãнето(ìаãнето)эëектpи÷еских фаз, пpиãо-
товëение кеpаìи÷еских обpазöов äëя изìеpений
äиэëектpи÷еских и ìаãнитных свойств не вхоäиëо
на äанноì этапе в заäа÷и pаботы. Это, в ÷астности,
быëо связано с теì, ÷то пеpовскитовая стpуктуpа
в систеìе BTMO неустой÷ива. Она, как показано
выøе, пpи Tотж > 600 °C пеpехоäит в фазу ãексаãо-

наëüноãо BaTiO3. Поэтоìу пpиãотовëение соответ-

ствуþщих кеpаìи÷еских обpазöов с пеpовскитовой
стpуктуpой пpеäставëяет отäеëüнуþ заäа÷у. Спека-
ние обpазöов систеìы на äанноì этапе иссëеäова-
ний также тpебует äопоëнитеëüных иссëеäований
в связи с теì, ÷то высокотеìпеpатуpное спекание

свинеöсоäеpжащих пеpовскитов за÷астуþ сопpо-

вожäается изìенениеì стехиоìетpии составов

и/иëи изìененияìи стpуктуp.

Сpавнение поëу÷енных наìи pезуëüтатов с pе-

зуëüтатаìи pаботы [16, 17] показывает, ÷то стpук-

туpные состояния составов систеìы PTMO зависят

от усëовий пpиãотовëения. Фоpìиpование устой-

÷ивых пpи коìнатной теìпеpатуpе тетpаãонаëüных

пеpовскитовых фаз оäнозна÷но пpеäпоëаãает на-

ëи÷ие в составах с 0,1 m x m 0,8 сеãнетоэëектpи÷е-

ских фазовых пеpехоäов выøе коìнатных теìпе-

pатуp, ÷то и поäтвеpжäено экспеpиìентаëüно в pа-

ботах [16, 17]. Кpоìе тоãо, наëи÷ие ìаãнитных фа-

зовых пеpехоäов в составах с x = 0,1; 0,3; 0,5, по

äанныì pаботы [17], позвоëяет отнести составы

систеìы PTMO к сеãнетоìаãнетикаì с теìпеpату-

pаìи Кþpи и Нееëя зна÷итеëüно выøе коìнатной

теìпеpатуpы, ÷то и äеëает их пеpспективныìи äëя

äаëüнейøих иссëеäований.

Рис. 1. Зависимость спонтанной дефоpмации (c/a – 1) для сис-
темы Pb((Ti1 – xMn

x
)O3 PTMO-I (кpивая 1) и PTMO-II (кpивая

2) от концентpации маpганца

Pис. 2. Зависимости полушиpин дифpакционных отpажений
B(002т) и B(200т) тетpагональной и B(200с) псевдокубической

пеpовскитовых фаз от концентpации маpганца x для системы
Pb((Ti1 – xMn

x
)O3:

а — отжиã пpи 500 °C, 2 ÷; б — отжиã пpи 700 °C, 2 ÷
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Заключение

Pазpаботка и созäание сеãнетоìаãнитных ìате-
pиаëов на основе систеìы твеpäых pаствоpов
Pb(Ti1 – xMnx)O3 пpеäставëяþтся пеpспективныìи в

связи с теì, ÷то в составах систеìы Pb((Ti1 – xMnx)O3

сеãнетоэëектpи÷еские и ìаãнитные фазовые пеpехо-
äы пpоисхоäят зна÷итеëüно выøе коìнатных теìпе-
pатуp. Иссëеäование сеãнетоэëектpи÷еских и ìаãнит-
ных свойств составов систеìы Ba(Ti1 – xMnx)O3 ос-

ëожнено невысокиìи теìпеpатуpаìи стабиëизаöии
пеpовскитовых фаз, ÷то обусëовëивает спеöиаëüное
изу÷ение путей созäания коìпозитных ìатеpиаëов.
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Саìаpский ãосуäаpственный унивеpситет

ÒÅÕÍÎËÎÃÈß ÏÎËÓ×ÅÍÈß 
ÃÅÒÅPÎÑÒPÓÊÒÓP n-SiC/p-Si 
È ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ 
PÀÄÈÎÝËÅÊÒPÈ×ÅÑÊÎÃÎ 
ÝÔÔÅÊÒÀ Â 8-ÌÈËËÈÌÅÒPÎÂÎÌ 
ÑÂ×-ÄÈÀÏÀÇÎÍÅ

Введение

Пеpехоä от тpаäиöионных поëупpовоäниковых
ìатеpиаëов к øиpокозонныì обусëовëен тpебова-
нияìи созäания наäежных пpибоpов, способных

pаботатü в экстpеìаëüных усëовиях. Каpбиä кpеì-
ния (SiC) бëаãоäаpя своиì эëектpофизи÷ескиì
свойстваì и pазpаботанности техноëоãии поäëоже÷-
ноãо ìатеpиаëа выøеë на оäно из веäущих ìест по
созäаниþ на еãо основе пpибоpов СВЧ-äиапазона [1].
Особыì интеpесоì поëüзуется куби÷еский каpбиä
кpеìния (3C-SiC) как еäинственный поëитип этоãо
ìатеpиаëа β-ìоäификаöии ввиäу еãо уникаëüных
эëектpофизи÷еских и опти÷еских свойств, сохpа-
няþщихся пpи высоких теìпеpатуpах. Гетеpоэпи-
таксиаëüное выpащивание 3C-SiC на кpеìниевых
поäëожках позвоëиëо pеøитü пpобëеìу поëу÷ения
этоãо ìатеpиаëа в виäе обpазöов боëüøих pазìеpов,
пpиãоäных äëя сеpийной поëупpовоäниковой техно-
ëоãии.

В äанной pаботе пpовоäиëосü иссëеäование по-
ëупpовоäниковоãо изìеpитеëя на основе ãетеpоэпи-
таксиаëüной стpуктуpы n-3C-SiC/p-Si. Установëена
зависиìостü выхоäноãо напpяжения от поäаваеìой
ìощности в 8-ìиëëиìетpовоì äиапазоне СВЧ-
воëны.

Пpоведено исследование pадиоэлектpического эффек-
та в гетеpостpуктуpах n-SiC/p-Si в диапазоне 40 ГГц.
Установлено, что вольт-ваттная хаpактеpистика об-
pазцов линейна в диапазоне от 0 до 3 Вт СВЧ мощности.
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1. Технология изготовления гетеpостpуктуp n-3C-
SiC/p-Si

В хоäе выпоëнения äанной pаботы быëи изãотов-
ëены поëупpовоäниковые пpеобpазоватеëи. В ка÷е-
стве исхоäной поäëожки äëя изãотовëения пpеобpа-
зоватеëей испоëüзоваëся кpеìний (Si) pазìеpоì
20 Ѕ 20 ìì пpовоäиìости äыpо÷ноãо типа, оpиента-
öией (100), тоëщиной 360...450 ìкì.

Дëя фоpìиpования ãеоìетpии pабо÷ей обëасти
n-3C—SiC исхоäная пëастина p-Si окисëяëасü на
возäухе в äиффузионной пе÷и пpи теìпеpатуpе
1100 °C в те÷ение 6 ÷. Затеì поäëожки SiO2/Si по-
кpываëи с pабо÷ей стоpоны защитныì сëоеì. Посëе
этоãо вытpавëиваëи окна pазìеpаìи (a Ѕ b) 4,0 Ѕ 2,0
ìì, пëастины пpоìываëи в HF и поäвеpãаëи о÷истке
путеì кипя÷ения в паpах аöетона (pис. 1). Pост каp-
биäокpеìниевой пëенки на кpеìниевой поäëожке
пpоисхоäиë с обеих стоpон в пpоöессе ãетеpоэпитак-
сии, пpи этоì каpбиä кpеìния с неpабо÷ей стоpоны
уäаëяëи с поìощüþ тpавитеëя (HNO3 : HF = 4:1) [2].
Посëе этоãо пëастина pазpезаëасü на отäеëüные ÷ув-
ствитеëüные эëеìенты (pис. 2).

Сëеäуþщий этап техноëоãи÷ескоãо пpоöесса —
поëу÷ение оìи÷еских контактов к каpбиäу кpеìния.

Пpи изãотовëении оìи÷еских контактов в pаботе
быëи испоëüзованы сëеäуþщие pекоìенäаöии:

1) контактный ìатеpиаë выбиpаëи, исхоäя из еãо
pаботы выхоäа: äëя поëупpовоäника n-типа — ìе-
таëë с pаботой выхоäа ìенüøе, ÷еì у поëупpовоäни-

ка; äëя поëупpовоäника p-типа — ìетаëë с бо́ëüøей
pаботой выхоäа;

2) кpоìе тоãо, контактный ìатеpиаë выбиpаëи по
еãо пpиìесныì свойстваì в объеìе поëупpовоäника:
äëя поëупpовоäника n-типа — ìетаëë, созäаþщий
äоноpнуþ пpиìесü в поëупpовоäнике; äëя поëупpо-
воäника p-типа — ìетаëë, созäаþщий акöептоpнуþ
пpиìесü;

3) повеpхностü поëупpовоäника в обëасти кон-
такта поäвеpãаëасü øëифованиþ повеpхности без
посëеäуþщеãо тpавëения.

Как пpавиëо, тpетий пункт испоëüзуется, коãäа
пеpвые äва не äаþт жеëаеìоãо pезуëüтата. Выбоp ос-
новноãо ìетаëëа, испоëüзуеìоãо äëя изãотовëения
оìи÷еских контактов, опpеäеëяëся не тоëüко зна÷е-
ниеì pаботы выхоäа, но и ìехани÷ескиìи и теìпе-
pатуpныìи свойстваìи.

Сëеäуя пеpе÷исëенныì пунктаì, никеëевые кон-
такты к каpбиäу кpеìния изãотовëяëисü ìетоäоì
ìаãнетpонноãо pаспыëения. Маãнетpонное pаспы-
ëение пpовоäиëосü на установке ВУП 5М, оснащен-
ной ìаãнетpоноì постоянноãо тока (pис. 3).

Pис. 1. Фоpмиpование pабочей области n-3C-SiC

Pис. 2. Чувствительный элемент n-3C-SiC/p-Si

Pис. 3. Pабочая камеpа магнетpонной pаспылительной системы
ВУП-5М:

1 — pабо÷ий объеì; 2 — ìаãнетpон; 3 — съеìная ìиøенü; 4 —
поäëожкоäеpжатеëü; 5 — зажиì; 6 — поäëожка; 7 — засëонка;
8 — пëазìа тëеþщеãо pазpяäа; 9 — pу÷ка äëя вpащения засëонки
в pабо÷еì объеìе; 10 — pу÷ка äëя вpащения поäëожкоäеpжатеëя
в pабо÷еì объеìе; 11 — воäяной øëанã; 12 — кpан напуска pа-
бо÷еãо ãаза; 13 — высоковоëüтный ввоä; 14 — отка÷ка äиффу-
зионныì насосоì

Pис. 4. Чувствительный элемент n-3C-SiC/p-Si с Ni-контактами
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Пpоöесс напыëения пpоисхоäиë в те÷ение 4,5 ìин
пpи заäанной сиëе тока pазpяäа 50 ìА и напpяжении
200 В.

В pезуëüтате быëи  поëу÷ены ãетеpостpуктуpы
n-3C—SiC/p-Si с никеëевыìи контактаìи (pис. 4).
В ка÷естве вывоäов испоëüзоваëасü тонкая зоëотая
пpовоëо÷ка. Контакт ìежäу вывоäаìи и напыëен-
ныì никеëеì осуществëяëся с поìощüþ äвухэëек-
тpоäной сваpки коpоткиìи иìпуëüсаìи тока, äëи-
теëüностüþ 3...5 с.

Свойства контактов иссëеäоваëисü на постоян-
ноì токе на хаpактеpиоãpафе типа TR-4805. Все ис-
сëеäуеìые обpазöы иìеëи ëинейнуþ воëüт-аìпеp-
нуþ хаpактеpистику (pис. 5).

2. Исследование свойств омических контактов
в СВЧ-диапазоне

Иссëеäования пpовоäиëисü в 8-ìиëëиìетpовоì
СВЧ-äиапазоне на установке, бëок-схеìа котоpой
пpеäставëена на pис. 6.

Изìеpения пpовоäиëисü пpи äвух напpавëениях
паäаþщей СВЧ-воëны относитеëüно поëожения по-
ëупpовоäниковоãо пpеобpазоватеëя (пpяìое и об-
pатное). Pаспоëожение ÷увствитеëüноãо эëеìента
ìеняëосü äëя выявëения пpяìой и обpатной зависи-
ìости выхоäноãо напpяжения от уpовня СВЧ-сиãнаëа.
По этиì зависиìостяì опpеäеëяëисü свойства кон-
тактов.

Из воëüт-ваттной хаpактеpистики (pис. 8) виäно
pасхожäение зависиìостей выхоäноãо напpяжения с
поëупpовоäниковоãо пpеобpазоватеëя от ìощности
СВЧ-сиãнаëа äëя пpяìоãо и обpатноãо напpавëения
СВЧ-воëны.

Это объясняется теì, ÷то в pезуëüтате внесенной
неоäноpоäности в воëновоä пpоявëяется неоäина-
ковый pазоãpев ÷увствитеëüноãо эëеìента в связи с
соизìеpиìостüþ äëины воëны и еãо ëинейных pаз-
ìеpов, ÷то пpивоäит к возникновениþ теpìоЭДС.

Заключение

Такиì обpазоì, испоëüзуя ìетоäы пpовеpки
свойств контактов на постоянноì токе и в äиапазоне
СВЧ-воëны, ìожно опpеäеëитü свойства контактов
к ãетеpостpуктуpаì n-3C-SiC/p-Si. Pезуëüтаты ис-
сëеäования показаëи, ÷то на контакты в СВЧ-äиа-
пазоне к äат÷ику накëаäывается напpяжение теpìо-
ЭДС, это обусëовëено ãеоìетpией контактов. На по-
стоянноì токе äанное явëение не набëþäается.

Установëено, ÷то в поëу÷енных в äанной pаботе
ãетеpостpуктуpах n-3C-SiC/p-Si возникает ЭДС pа-

Pис. 5. Вольт-ампеpная хаpактеpистика контактов к чувствитель-
ному элементу на n-3C-SiC/p-Si

Pис. 6. Пpинципиальная схема установки для исследования pа-
диоЭДС:

1 — ãенеpатоp СВЧ; 2 — феppитовый вентиëü; 3 — аттенþатоp;
4 — изìеpитеëüная ëиния ИВЛ-140; 5 — ìикpовоëüтìетpВ7-21;
6 — изìеpитеëüная ãоëовка (pис. 7); 7 — ваттìетp М3-13/1; 8 —
ответвитеëü; 9 — соãëасованная наãpузка

Pис. 7. Положение чувствительного элемента в измеpительной
головке

Pис. 8. Вольт-ваттная хаpактеpистика контактов к датчику на
стpуктуpе n-3C-SiC/p-Si (1 — пpямое напpавление СВЧ-волны,
2 — обpатное напpавление СВЧ-волны)
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äиоэëектpи÷ескоãо эффекта на ÷астоте 40 ГГö.
Воëüт-ваттная хаpактеpистика ëинейна в äинаìи÷е-
скоì äиапазоне 0—0,5 Вт. Вëияние оìи÷еских кон-
тактов на выхоäной сиãнаë пpеобpазоватеëя быëо
устpанено путеì их pаспоëожения вне зоны äейст-
вия СВЧ воëны. Поëу÷енные в äанной pаботе ãете-
pостpуктуpы ìоãут бытü испоëüзованы äëя созäа-
ния изìеpитеëей ìощности 8-ìиëëиìетpовоãо
СВЧ-äиапазона.
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È PÀÇPÀÁÎÒÊÀ ÂÀÊÓÓÌÍÛÕ 
ÌÅÒÎÄÎÂ ÈÕ ÓÑÒPÀÍÅÍÈß

Оäниì из ãëавных усëовий устой÷ивоãо
pазвития ãазовой отpасëи явëяется обеспе÷е-
ние наäежности и эффективности экспëуа-
таöии ãазотpанспоpтных пpеäпpиятий. Дан-
ные пpобëеìы тесно связаны с заäа÷ей сни-
жения пpоизвоäственных затpат на пpовеäе-
ние pеìонтных ìеpопpиятий. Зна÷итеëüное
повыøение стоиìости восстановитеëüных (pе-
ìонтных) pабот и запасных ÷астей äиктует не-
обхоäиìостü внеäpения новых совpеìенных
техноëоãий техни÷ескоãо обсëуживания.

В Pоссии экспëуатиpуется систеìа ìаãи-
стpаëüных ãазопpовоäов пpотяженностüþ
152,8 тыс. киëоìетpов (на конеö 2004 ã.).

Автоpаìи äанноãо иссëеäования впеp-
вые быëо выäвинуто пpеäпоëожение о тоì,
÷то наводоpаживание металла тpубопpовода
пpи течении потока газа внутpи тpубопpо-

вода может пpоисходить по той же схеме, котоpая
имеет место пpи так называемом "сухом" тpении
металлических повеpхностей дpуг о дpуга.

Теоpетические основы

Автоpы с÷итаþт äанное пpеäпоëожение спpа-
веäëивыì, у÷итывая, ÷то те÷ение ãаза по тpубопpо-
воäу сопpовожäается ìикpо- и наноконтактныìи
взаиìоäействияìи пыëинок и ìоëекуë ãаза со
стенкой тpубы (pис. 1), пpи этоì общая физи÷е-
ская каpтина этих взаиìоäействий анаëоãи÷на
каpтине пpи "сухоì" тpении и также сопpовожäа-
ется pаствоpениеì соpбиpуеìых ãазов (воäоpоäа и
äейтеpия) в ìетаëëе тpубы.

Так как саì пpоöесс pаствоpения воäоpоäа
в тоëще тpубы пpотекает äостато÷но ìеäëенно,
то пpоöесс ìожно описатü уpавнениеì нестаöио-
наpной äиффузии (2-й закон Фика). Диффузия
в поëуоãpани÷енный обpазеö ÷еpез повеpхностü
(x = 0, pис. 2), на котоpой поääеpживается посто-

Исследован пpоцесс "наводоpаживания" металлических
(в основном стальных) тpуб магистpальных газопpоводов в
pезультате пpоникновения в матеpиал тpубы водоpода,
вызывающего в дальнейшем "коppозионное pастpескивание
под напpяжением" стенок тpубы и ее усталостное или
механическое pазpушение со вpеменем.

Pис. 1. Схема взаимодействия молекул и микpочастиц пыли газового потока
с внутpенней стенкой газопpовода в околосваpной зоне тpубопpовода:

1—2 — звенüя тpубопpовоäа; 3 — сваpной øов; 4—5 — защитное покpытие;
6 — потенöиаëüно опасная зона; d0, d1 — внутpенний и наpужный äиаìетpы

тpубопpовоäа соответственно; x — pасстояние от внутpенней повеpхности стен-
ки тpубы
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янная конöентpаöия C0, не зависящая от вpеìени
(C(0, t) = C0), опpеäеëяется фоpìуëой

CH(x, t) = (CsurfH – Ci) + Ci,

ãäе CsurfH — конöентpаöия атоìов воäоpоäа в пеp-
воì ìоносëое соpбата; Ci — на÷аëüная конöентpа-
öия воäоpоäа в объеìе ìетаëëа; D — коэффиöиент
äиффузии; x — pасстояние от повеpхности в ãëубü
ìетаëëа; t — вpеìя.

По äанноìу закону быëи поëу÷ены теоpети÷е-
ские pас÷еты, котоpые показываþт, как веäет себя
воäоpоä со вpеìенеì. Pас÷ет быë сäеëан äëя 1 ìе-
сяöа, 1 ãоäа, 20 ëет (pис. 2).

Экспеpимент

Дëя экспеpиìентаëüной пpовеpки высказанной
ãипотезы из окоëосваpной зоны тpубы ìаãистpаëü-
ноãо тpубопpовоäа, отсëуживøеãо 20 ëет, быë вы-
pезан обpазеö. Окоëосваpная зона быëа выбpана
как потенöиаëüно наибоëее опасная с позиöий
"навоäоpаживания".

Pассìотpиì pезуëüтаты экспеpиìентаëüноãо
иссëеäования пpоöесса навоäоpаживания ìетаëëа
тpубопpовоäов в pезуëüтате взаиìоäействия потока
ãаза с тpанспоpтной тpубой ìаãистpаëüноãо тpубо-
пpовоäа.

Как виäно на pис. 3, 4, схеìа pазäеëки обpазöа,
изãотовëенноãо из отсëуживøей свой сpок тpубы
ãазопpовоäа, быëа выбpана такой, ÷тобы обеспе-
÷итü возìожностü поëу÷ения pезуëüтатов то÷ноãо
хиìи÷ескоãо анаëиза соäеpжания ãаза (воäоpоäа)
в ìатеpиаëе иссëеäуеìой тpубы на атоìаpно-ìоëе-
куëяpноì уpовне на pазëи÷ных, стpоãо опpеäеëен-
ных ãëубинах пpоникновения (äиф-
фузии) ãаза (воäоpоäа) от внутpен-
ней повеpхности тpубы.

В связи с этиì äëя пpовеäения
экспеpиìентов быëа испоëüзована
установка втоpи÷ной ионной ìасс-
спектpоìетpии (ВИМС) CAMECA-4f.
Испоëüзование этой анаëити÷еской

установки накëаäывает оãpани÷ения на pазìеpы
иссëеäуеìых обpазöов. Обpазеö äоëжен поìещатü-
ся в äеpжатеëе установки. Это усëовие выпоëняет-
ся пpи ãабаpитных pазìеpах обpазöа, вписываþ-
щихся в öиëинäp äиаìетpоì 24 ìì и высотой
10 ìì. Иìенно поэтоìу исхоäный обpазеö тpубы,
отсëуживøей 20 ëет, быë поäеëен на составëяþ-
щие ÷асти соãëасно pис. 3, 4.

В ка÷естве пеpви÷ноãо ионноãо пу÷ка в указан-
ной установке пpиìеняþтся ионы кисëоpоäа иëи
öезия. Энеpãия пеpви÷ных ионов pеãуëиpуется
в äиапазоне от 1 äо 100 эВ. Лу÷ пеpви÷ных ионов
ìетоäоì постpо÷ноãо сканиpования "пpотpавëива-
ет" на обpазöе кваäpатное уãëубëение со стоpоной
250 ìкì. Ток пеpви÷ноãо пу÷ка 10–9 А.

Внеøний виä "окон÷атеëüных" обpазöов пpеä-
ставëен на pис. 5.

Pезуëüтаты ВИМС-анаëиза пpеäставëены на
pис. 6.

Из пpеäставëенных äиаãpаìì виäно, ÷то ëевая
x < 5 ìкì) и пpавая (x > 5 ìкì) ÷асти всех äиа-

Pис. 2. Pасчетные кpивые изменения со вpеменем (t1 = 1 месяц,

t2 = 1 год, t3 = 20 лет) pаспpеделения концентpации pаствоpен-

ного в металле тpубы водоpода, pассчитанные по глубине x от
внутpенней повеpхности тpубы; 1 — матеpиал тpубы газопpовода

1 erf x

2 Dt
 

------------
⎝ ⎠
⎜ ⎟
⎛ ⎞

–
⎝ ⎠
⎜ ⎟
⎛ ⎞

Pис. 4. Pасположение нумеpации индексов "окончательных" об-
pазцов относительно кооpдинаты x (длины диффузионного пути
водоpода, измеpенной от внутpенней повеpхности тpубопpовода)

Pис. 3. Схема попеpечной pазделки "составляющей части" исход-
ного обpазца на "доли", схема послойной pазделки "долей" на че-
тыpе слоя "окончательных" обpазцов показана гоpизонтальными
штpиховыми линиями. Pазмеpы "окончательного" обpазца: длина
l = 24 мм, шиpина h = 10 мм, толщина d = 3 мм

Pис. 5. Внешний вид "окончательных" обpазцов, изготовленных в соответствии с ин-
дикацией, пpедставленной на pис. 4
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ãpаìì pазëи÷ны по хаpактеpу изìенения
конöентpаöии. Левая ÷астü всех äиаãpаìì
(x < 5 ìкì) хаpактеpизуется pезкиì pостоì
(пpиìеpно в 100 pаз, сì. äиаãpаììу 131)
конöентpаöии воäоpоäа, pаствоpяеìоãо у
повеpхности (x = 0). Этот пpоöесс хаpакте-
pизует ìеханостиìуëиpованнуþ äиффузиþ
воäоpоäа (и äейтеpия) в ìетаëëах паpы тpе-
ния. В pассìатpиваеìых на pис. 6 сëу÷аях
pезкий pост конöентpаöии воäоpоäа, pас-
твоpяеìоãо непосpеäственно у повеpхно-
стей обpазöов, вызван пpоöессаìи ìехани-
÷еской обpаботки обpазöов (фpезеpованиеì
и поëиpованиеì), котоpые ìожно pассìат-
pиватü как ваpианты ìеханостиìуëиpован-
ной äиффузии. Пpавые ÷асти äиаãpаìì
(x > 5 ìкì) соответствуþт конöентpаöии
воäоpоäа, успевøеãо пpоäиффунäиpоватü
сквозü ìетаëë тpубопpовоäа на ãëубину x =
= 0,005ò20 ìì. В связи с отìе÷енныìи
особенностяìи äиаãpаìì, пpеäставëенных
на pис. 6, эти и поäобные иì äиаãpаììы
быëи pазäеëены на äве ÷асти, как это пока-
зано на pис. 7.

Пpиìеp äиаãpаììы pас÷етноãо pаспpе-
äеëения конöентpаöии воäоpоäа CH(x),
pаствоpенноãо в стенке тpубы по ãëубине x
посëе 20 ëет экспëуатаöии, пpеäставëен на
pис. 8. Уpовенü конöентpаöии CH(0) соот-
ветствует исхоäной (базовой) конöентpа-
öии воäоpоäа в ìатеpиаëе тpубы.

Обсуждение pезультатов

Анаëиз pезуëüтатов экспеpиìентаëüноãо
иссëеäования пpоöесса навоäоpаживания
ìетаëëи÷еских тpуб ãазопpовоäов в pезуëüта-
те тpения ãаза о стенку тpубы показывает,
÷то этот пpоöесс вызывает зна÷итеëüное на-
воäоpаживание ìетаëëа тpубопpовоäа. Так,
посëе 20-ëетней экспëуатаöии исхоäная

конöентpаöия воäоpоäа в ìатеpиаëе тpубы CH(x) =

= 1018 ат.•сì–3 на ãëубине x = 2 ìì увеëи÷иëасü äо

уpовня CH(x = 2 ìì) = 3•1020 ат.•сì–3 (сì. инäекс

14), т. е. в 300 pаз! Та же исхоäная конöентpаöия на
ãëубине x = 10 ìì увеëи÷иëасü äо уpовня CH =

= 2•1019 ат.•сì–3 (сì. инäекс 13), т. е. в 20 pаз!
Та же исхоäная конöентpаöия на ãëубине x = 18 ìì

увеëи÷иëасü äо уpовня C
H
 = 8•1018 ат.•сì–3

(сì. инäекс 11), т. е в 8 pаз!
Также автоpаìи быëа pазpаботана установка

äëя пëазìенной  о÷истки и äаëüнейøеãо нане-
сения защитноãо покpытия наноìетpовой тоë-
щины на внутpеннþþ повеpхностü ìаãистpаëü-
ных тpубопpовоäов äëя пpеäотвpащения пpоöес-
са навоäоpаживания. Сëеäует отìетитü, ÷то нане-

Pис. 7. Pаспpеделение концентpации pаствоpенного водоpода (H2):

а — пpи pезке (поäãотовка обpазöа к иссëеäованияì); б — pавновесная кон-
öентpаöия, показывает соäеpжание воäоpоäа за вpеìя экспëуатаöии (в на-
øеì сëу÷ае 20 ëет)

Pис. 6. Диагpаммы pаспpеделения концентpации водоpода CH(x), pаствоpенного

в pазличных (в соответствии с относительной индексацией) обpазцах. Пpавая
часть диагpамм соответствует концентpации водоpода, успевшего пpодиффунди-
pовать сквозь металл тpубопpовода на глубину x = 0,005—20 мм. Цифpы и над-
писи соответствуют индексации "окончательного" обpазца (см. pис. 3, 4)

Pис. 8. Диагpамма с pезультатами экспеpиментальной пpовеpки
pасчетного pаспpеделения концентpации водоpода CH(x), pас-

твоpенного в стенке тpубы на глубине x = 0,005—20 мм после
20 лет эксплуатации. Pезультаты экспеpиментов получены на ус-
тановке втоpичной ионной масс-спектpометpии (ВИМС)
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сение пëенки ìожет пpовоäитüся в поëевых
усëовиях.

Изобpетение основано на испоëüзовании но-
воãо ìетоäа созäания ãеpìети÷ноãо техноëоãи÷е-
скоãо вакууìноãо объеìа внутpи потенöиаëüно
опасной зоны тpубопpовоäа, скëонной к навоäо-
pаживаниþ, а также на испоëüзовании техноëо-
ãи÷еских устpойств, обеспе÷иваþщих защиту
внутpенней повеpхности тpубы от навоäоpажива-
ния. Геpìети÷ный объеì созäается внутpи тpубы
ìежäу ввоäиìыìи в тpубу ãеpìети÷ныìи äискаìи
(таpеëяìи). Геpìетизаöии констpуктивных зазо-
pов, обpазуþщихся ìежäу внутpенней повеpхно-
стüþ pабо÷ей тpубы и ãеpìети÷ныìи äискаìи,
фоpìиpуþщиìи ãеpìети÷ный вакууìный техно-
ëоãи÷еский объеì внутpи pабо÷ей тpубы, äости-
ãается испоëüзованиеì атìосфеpноãо äавëения,
сжиìаþщеãо таpеëи с нажиìныìи äискаìи
и поäжиìаþщеãо упëотнитеëüные пpокëаäки
к внутpенней повеpхности тpубы (pис. 9).

Выводы

� Пpовеäенные автоpаìи иссëеäова-
ния показываþт, ÷то пpоцесс тpе-
ния газа о стенку тpубы вызывает
значительное (в 10—300 pаз) уве-
личение наводоpаживания металла
тpубопpовода на глубине до 18 мм,
т. е. такой уpовенü увеëи÷ения,
котоpый в кëасси÷еской ëитеpату-
pе по навоäоpаживаниþ явëяется
искëþ÷итеëüныì.

� Пpоöесс ìеханостиìуëиpованно-
ãо навоäоpаживания ìетаëëа тpу-
бы явëяется ÷pезвы÷айно ìеäëен-
ныì и ìаëозаìетныì äëя кëасси-
÷еских ìетоäов иссëеäования, ис-
поëüзуеìых в ìетаëëуpãии и
ìаøиностpоении. Поэтоìу не яв-
ëяется уäивитеëüныì тот факт, ÷то
поäобные pезуëüтаты не быëи по-
ëу÷ены äо сих поp.

� Высокая степенü навоäоpажива-
ния тpубы в pезуëüтате ìеханости-

ìуëиpованноãо пpоöесса pаствоpения воäоpоäа
явëяется ÷pезвы÷айно устой÷ивыì и хоpоøо
пpеäсказуеìыì по ка÷еству и уpовнþ пpоöес-
соì несìотpя на то, ÷то pазpуøение ìатеpиаëа
тpубы в pезуëüтате этоãо пpоöесса пpоизвоäит
впе÷атëение внезапноãо события.
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Введение

Феppоìаãнитные ìатеpиаëы хаpактеpизуþтся
наëи÷иеì äоìенной ìаãнитной стpуктуpы зеpен.
Доìены пpеäставëяþт собой обëасти зеpен, спон-
танно наìаãни÷енные äо насыщения. В зависиìо-
сти от pазìеpа зеpна ìатеpиаëа ìаãнитная стpук-
туpа ìожет бытü ìноãоäоìенной иëи оäноäоìен-
ной. В сëу÷ае ìассивных и тонкопëено÷ных феp-
pоìаãнетиков, pазìеp зеpна котоpых нахоäится
в пpеäеëах еäиниö и äесятков ìикpоìетpов, зеpна
иìеþт ìноãоäоìеннуþ ìаãнитнуþ ìикpостpукту-
pу, возникаþщуþ в pезуëüтате ìиниìизаöии суì-

ìаpной ìаãнитной энеpãии обpазöа. В ìноãоäо-
ìенных ìатеpиаëах взаиìоäействие с внеøниì
ìаãнитныì поëеì своäится ãëавныì обpазоì к
сìещениþ ãpаниö ìежäу äоìенаìи. Наностpукту-
pиpование феppоìаãнитноãо ìатеpиаëа пpивоäит к
ìоäификаöии зеpен в нано÷астиöы с pазìеpаìи от
äесятков äо еäиниö наноìетpов. В pезуëüтате су-
щественно изìеняþтся ìаãнитные свойства ìате-
pиаëа — коэpöитивная сиëа, ìаãнитная пpониöае-
ìостü, наìаãни÷енностü насыщения, виä петëи
ãистеpезиса [1]. Пpи÷ина этоãо состоит в тоì, ÷то
с уìенüøениеì pазìеpов зеpен äо наноìетpовых
ìеняется их ìаãнитная стpуктуpа и осуществëяется
пеpехоä в оäноäоìенное состояние. В pезуëüтате
ìаãнитные вектоpы атоìов оpиентиpуþтся оäина-
ково в объеìе нано÷астиöы, ÷то устpаняет потеpи
энеpãии, возникаþщие всëеäствие наëи÷ия äоìен-
ных стенок и сосеäствуþщих обëастей с pазныìи
напpавëенияìи наìаãни÷енности. Такие нано-
стpуктуpиpованные феppоìаãнитные ìатеpиаëы
ìоãут äеìонстpиpоватü отсутствие ãистеpезиса, об-
ëаäатü супеpпаpаìаãнитныìи свойстваìи и ãи-
ãантскиì ìаãнитосопpотивëениеì [1].

Маãнитная энеpãия оäноäоìенной нано÷асти-
öы в основноì опpеäеëяется обìенныì и ìаãни-
тостати÷ескиì взаиìоäействиеì, так как сущест-
вование äоìенных стенок становится энеpãети÷е-
ски невыãоäныì [2]. В оäноäоìенноì состоянии
пpеобëаäаþщиì ìеханизìоì пеpеìаãни÷ивания
становится пpоöесс синхpонноãо (коãеpентноãо)
вpащения боëüøинства инäивиäуаëüных атоìных
ìаãнитных ìоìентов (спинов). Оäнако поä äейст-
виеì тепëовых фëуктуаöий нано÷астиöа ìожет по-
ìенятü оpиентаöиþ вектоpа наìаãни÷енности
в соответствии с теpìоактиваöионныì ìеханиз-
ìоì. Веpоятностü этоãо пpоöесса высока, есëи
ìаãнитная энеpãия нано÷астиöы сpавниìа с энеp-
ãией тепëовых фëуктуаöий kT. Дëя устpанения
фëуктуаöий вектоpа наìаãни÷енности необхоäи-
ìо, ÷тобы ìаãнитная энеpãия нано÷астиöы суще-
ственно пpевосхоäиëа веëи÷ину kT.

Увеëи÷ение ìаãнитной энеpãии нано÷астиö без
изìенения их pазìеpа возìожно за с÷ет pоста на-
ìаãни÷енности насыщения иëи энеpãии анизотpо-
пии. Это пpивеäет к pосту взаиìоäействия ìежäу
ниìи в наностpуктуpиpованноì ìатеpиаëе, ÷то по-
тpебует боëее сиëüных поëей äëя пеpеìаãни÷ива-
ния нано÷астиö.

Pазpаботана модель магнитной стpуктуpы цилинд-
pических наночастиц. Получена система уpавнений для
pасчета pаспpеделения вихpевой намагниченности таких
наночастиц в pамках континуального пpиближения ис-
ходя из уpавнения Эйлеpа, минимизиpующего полную
энеpгию наноцилиндpа. Pассмотpено влияние темпеpа-
туpы на pост длины однодоменности цементита в угле-
pодных нанотpубках, pавной 6—8 нм пpи 300 К. Показа-
но, что с pостом темпеpатуpы от 300 до 450 К длина од-
нодоменности для цементита возpастает в 2,16, а до
470 К — в 3,4 pаза.

KÎÍÑÒÐÓÈÐÎÂÀÍÈÅ 

È ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ  ÌÍÑÒ
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Маãнитные свойства наностpуктуpиpованных
ìатеpиаëов существенныì обpазоì опpеäеëяþтся
не тоëüко pазìеpаìи нано÷астиö и их ìаãнитной
наностpуктуpой, но и ìаãнитныì взаиìоäействи-
еì ìежäу ниìи, котоpое ìожет упpавëятüся изìе-
нениеì pасстояния ìежäу нано÷астиöаìи, pаспо-
ëоженныìи в ìатеpиаëе.

Есëи ìежäу оäноäоìенныìи феppоìаãнитныìи
нано÷астиöаìи созäатü неìаãнитные пpосëойки,
напpиìеp, путеì капсуëиpования их в неìаãнит-
нуþ ìатpиöу, то ìаãнитное взаиìоäействие ìежäу
ниìи уìенüøится. В pезуëüтате уìенüøится ìаã-
нитное поëе, необхоäиìое äëя пеpеоpиентаöии их
ìаãнитноãо ìоìента. С pостоì pасстояния ìежäу
нано÷астиöаìи ìаãнитная энеpãия их взаиìоäей-
ствия снижается, обусëовëивая изìенение ìаãнит-
ных свойств ìатеpиаëа. В коне÷ноì итоãе увеëи-
÷ениеì pасстояния ìежäу нано÷астиöаìи ìожно
поëу÷итü ìатеpиаë, в котоpоì отсутствует ìаãнит-
ное взаиìоäействие ìежäу ниìи. В этоì сëу÷ае
(пpи пpо÷их pавных усëовиях) ìаãнитное поëе, не-
обхоäиìое äëя пеpеоpиентаöии их ìаãнитноãо ìо-
ìента, буäет ìиниìаëüныì, но увеëи÷ится веpоят-
ностü вëияния тепëовых фëуктуаöий.

В ка÷естве неìаãнитной ìатpиöы испоëüзуþт
поpистые сpеäы. Пpиìеpоì ìоãут сëужитü öеоëи-
ты — кpистаëëи÷еские сиëикаты с внутpенниìи по-
pаìи хоpоøо опpеäеëенных pазìеpов и фоpìы [1].
Дpуãиì пpиìеpоì ìоãут сëужитü существуþщие
в пpиpоäе ìатеpиаëы с ìоëекуëяpныìи поëостя-
ìи, запоëненныìи ìаãнитныìи нано÷астиöаìи,
такие как биоëоãи÷еская ìоëекуëа — феppитин [1].

Оäнако испоëüзование таких ìатеpиаëов в ка-
÷естве ìатpиö äëя капсуëиpования феppоìаãнит-
ных нано÷астиö не позвоëяет pеãуëиpоватü pазìе-
pы нано÷астиö и ìаãнитное взаиìоäействие ìежäу
ниìи из-за невозìожности упpавëятü pазìеpаìи
поp и паpаìетpаìи неìаãнитных пpосëоек.

На наø взãëяä, наибоëее пеpспективныì явëя-
ется испоëüзование в ка÷естве неìаãнитной ìат-
pиöы ìассивов веpтикаëüно оpиентиpованных уã-
ëеpоäных нанотpубок.

Уãëеpоäные нанотpубки (УНТ) — это уãëеpоäные
ìоëекуëы, обëаäаþщие уникаëüныì набоpоì спе-
öифи÷еских свойств: ìехани÷еских, эëектpофизи÷е-
ских, эìиссионных, опти÷еских и хиìи÷еских. Они
не пеpестаþт уäивëятü pеãуëяpно обнаpуживаеìыìи
новыìи эффектаìи и пpиìененияìи [3].

Оäной из особенностей УНТ явëяется возìож-
ностü их запоëнения нано÷астиöаìи pазëи÷ных
ìатеpиаëов, в ÷астности, феppоìаãнитных [4].
В таких УНТ в зависиìости от ìетоäа и pежиìов
их синтеза ìожно поëу÷атü pазìеp нано÷астиö äо
еäиниö наноìетpов; тоëщину стенок УНТ, кото-
pые сëужат в ка÷естве неìаãнитных pазäеëитеëü-
ных эëеìентов, ìожно pеãуëиpоватü также в нано-
ìетpовоì äиапазоне; состав нано÷астиö ìожно из-
ìенятü от ÷истоãо ìетаëëа pазëи÷ных ìоäифика-
öий äо еãо öеìентитов и каpбиäов.

Ваpüиpуя pазìеpоì и составоì нано÷астиö, а
также тоëщиной стенок УНТ, ìожно оптиìизи-
pоватü ìаãнитные хаpактеpистики ìассивов УНТ
по такиì паpаìетpаì, как пëотностü ìаãнитной
записи иëи ÷увствитеëüностü к ìаãнитноìу поëþ
пpи ìиниìизаöии фëуктуаöий вектоpа наìаãни-
÷енности.

В совpеìенных устpойствах ìаãнитной паìяти
основныì ìеханизìоì записи явëяется наìаãни-
÷ивание ìаëой обëасти ìаãнитноãо носитеëя в оп-
pеäеëенноì напpавëении. Уìенüøение pазìеpа
отäеëüных носитеëей äо еäиниö наноìетpов по-
звоëит увеëи÷итü пëотностü записи, оäнако äо оп-
pеäеëенных пpеäеëов, поскоëüку возìожна потеpя
инфоpìаöии всëеäствие саìопpоизвоëüноãо пеpе-
ìаãни÷ивания носитеëя инфоpìаöии поä äействи-
еì тепëовых фëуктуаöий [5]. Поэтоìу с÷итается,
÷то пëотностü ìаãнитной записи вpяä ëи пpевысит
оäин теpабит на кваäpатный äþйì [5]. Оäниì из
способов пpеоäоëения этоãо поpоãа явëяется ис-
поëüзование феppоìаãнитных ìатеpиаëов с боëü-
øой коэpöитивной сиëой.

Чувствитеëüностü äат÷иков ìаãнитноãо поëя
опpеäеëяется ìаãнитныìи свойстваìи ìатеpиаëов.
Наибоëüøей ÷увствитеëüностüþ к ìаãнитноìу по-
ëþ обëаäаþт ìатеpиаëы, хаpактеpизуþщиеся ìак-
сиìаëüной кpутизной зависиìости наìаãни÷енно-
сти от напpяженности внеøнеãо ìаãнитноãо поëя,
пpи÷еì кpутизна pастет с уìенüøениеì pазìеpов
нано÷астиö.

Такиì обpазоì, основной пpобëеìой повыøе-
ния пëотности ìаãнитной записи и pазpаботки
свеpх÷увствитеëüных äат÷иков ìаãнитноãо поëя с
испоëüзованиеì нанотехноëоãий явëяется со÷ета-
ние тpебуеìой ÷увствитеëüности к ìаãнитноìу по-
ëþ с отсутствиеì саìопpоизвоëüноãо пеpеìаãни-
÷ивания.

Наибоëее пеpспективныì ìетоäоì синтеза ìас-
сивов веpтикаëüно оpиентиpованных УНТ явëяет-
ся ìетоä хиìи÷ескоãо осажäения из паpовой фазы
(CVD). В pаботе [4] этиì ìетоäоì поëу÷аëи ìас-
сивы УНТ с феppоìаãнитныì напоëнитеëеì (на-
нокоìпозитоì). В этой pаботе синтез УНТ осуще-
ствëяëи высокотеìпеpатуpныì пиpоëизоì жиäко-
ãо уãëевоäоpоäа – p-ксиëоëа [C8H10] в сìеси с ëе-

ту÷иì катаëизатоpоì — феppоöеноì [Fe(C5H5)2]

пpи атìосфеpноì äавëении с испоëüзованиеì аp-
ãона в ка÷естве ãаза-носитеëя. УНТ фоpìиpоваëи
на повеpхности кpеìниевых поäëожек КДБ
20 (100), поìещенных в тpуб÷атый кваpöевый pе-
актоp спеöиаëüно созäанноãо обоpуäования äëя
этих öеëей. Быëи найäены pежиìы синтеза УНТ,
пpи котоpых они запоëнены нанокоìпозитоì,
пpеäставëяþщиì собой в основноì (боëее ÷еì на
90 %) öеìентит Fe3C в пpисутствии небоëüøоãо

коëи÷ества Fe и каpбиäа Fe5C2. Наëи÷ие в УНТ

в основноì Fe3C свиäетеëüствует о тоì, ÷то в пpо-

öессе их pоста в сpеäе ëету÷еãо катаëизатоpа ÷ас-
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тиöы Fe не пpосто встpаиваþтся в УНТ, а вступаþт
с хиìи÷ескуþ pеакöиþ с ней. Fe3C пpеäставëяет

собой стабиëüное соеäинение, котоpое, как извест-
но, в ìассивноì поëикpистаëëи÷ескоì состоянии
обëаäает яpко выpаженныìи феppоìаãнитныìи
свойстваìи.

В pаботе [4] показано, ÷то нанотpубки явëяþтся
в основноì ìноãостенныìи и иìеþт внеøний
äиаìетp от ∼20 äо 40 нì, хотя в небоëüøоì коëи-
÷естве пpисутствуþт и оäностенные. Нано÷астиöы
коìпозита, напоëняþщеãо УНТ, иìеþт ãëавныì
обpазоì уäëиненнуþ öиëинäpи÷ескуþ фоpìу äиа-
ìетpоì от ∼3 äо 20 нì и äëиной äесятки наноìет-
pов. Они обëаäаþт обpатиìыìи ìаãнитныìи свой-
стваìи в äиапазоне теìпеpатуp 78 m T m 720 K.
Части÷но нанокоìпозит в УНТ пpоявëяет супеp-
паpаìаãнитные свойства. Теìпеpатуpа Кþpи ìас-
сива УНТ pавна ∼480 K.

Коэpöитивная сиëа поäобноãо нанокоìпозита
пpи коìнатной теìпеpатуpе составëяет поpяäка
31,83 кА/ì и спаäает äо нуëя пpи наãpеве äо теì-
пеpатуpы 450 K [6].

Такиì обpазоì, ìассивы УНТ на основе нано-
коìпозита Fe3C пpеäставëяþт собой пеpспектив-

ный ìатеpиаë äëя созäания наäежных, устой÷ивых
к внеøниì возäействияì и фëуктуаöияì вектоpа
наìаãни÷енности устpойств ìаãнитной паìяти с
повыøенной пëотностüþ записи, а также ìаãнит-
ных äат÷иков с высокой ÷увствитеëüностüþ к ìаã-
нитноìу поëþ.

Маãнитная стpуктуpа инäивиäуаëüных нано÷а-
стиö pазëи÷ных ìаãнитных ìатеpиаëов явиëасü
пpеäìетоì ìноãо÷исëенных теоpети÷еских и экс-
пеpиìентаëüных иссëеäований [7—17]. Оäнако äо
настоящеãо вpеìени не пpовоäиëисü ни теоpети-
÷еские, ни экспеpиìентаëüные иссëеäования
ìаãнитной стpуктуpы нано÷астиö öеìентита, ÷то
не позвоëяет в поëной ìеpе испоëüзоватü их по-
тенöиаëüные возìожности пpи созäании ìаãнит-
ных устpойств.

Настоящая pабота посвящена ìоäеëиpованиþ
ìаãнитной стpуктуpы инäивиäуаëüных нано÷астиö
öеìентита в отсутствие внеøнеãо ìаãнитноãо поëя
в зависиìости от их pазìеpа в обëасти теìпеpатуp
300—470 K.

В pаботах [7—17] установëено, ÷то в сëу÷ае оä-
ноäоìенных нано÷астиö ìаãнитная стpуктуpа ìо-
жет бытü оäноpоäной иëи вихpевой. Пpи этоì pас-
пpеäеëение наìаãни÷енности в нано÷астиöах за-
висит от хаpактеpной äëины оäноäоìенности R0

[2, 7, 8]:

R0 ≈ , (1)

ãäе Ms — наìаãни÷енностü насыщения ìатеpиаëа

нано÷астиöы; A — константа обìенной энеpãии;

K — константа анизотpопии; Q — pазìаãни÷иваþ-
щий фактоp; H — напpяженностü внеøнеãо поëя.

Пpи pазìеpах нано÷астиöы, пpевыøаþщих
äëину оäноäоìенности R0, ее наìаãни÷енностü

конфиãуpиpуется такиì обpазоì, ÷тобы избежатü
фоpìиpования поëþсов на повеpхности, ÷то пpи-
воäит к закpу÷иваниþ ìаãнитных ìоìентов и фоp-
ìиpованиþ вихpевой стpуктуpы.

Зна÷ения веëи÷ины R0 äëя нано÷астиö пеpехоä-

ных ìетаëëов (феppоìаãнетиков) ëежат в обëасти
äесятков наноìетpов: äëя жеëеза — 12—20 нì, ни-
кеëя — 55—60 нì, кобаëüта — 70 нì [2, 9].

Нано÷астиöа öиëинäpи÷еской фоpìы в зависи-
ìости от ее pазìеpов и напpавëения внеøнеãо ìаã-
нитноãо поëя ìожет нахоäитüся в оäноpоäноì со-
стоянии, коãäа наìаãни÷енностü пеpпенäикуëяpна
попеpе÷ноìу се÷ениþ нано÷астиöы (пеpпенäику-
ëяpное z-состояние), оäноpоäноì состоянии, ко-
ãäа наìаãни÷енностü паpаëëеëüна попеpе÷ноìу се-
÷ениþ нано÷астиöы (пëанаpное состояние) и в
вихpевоì состоянии (pис. 1, а—г).
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Pис. 1. Геометpия (а) и намагниченность (б—г) цилиндpической
наночастицы:

б — оäноpоäное пеpпенäикуëяpное z-состояние; в — оäноpоä-
ное пëанаpное состояние; г — вихpевое состояние
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Соãëасно анаëити÷еской ìоäеëи [10], вихpевая
ìаãнитная стpуктуpа öиëинäpи÷еской нано÷асти-
öы состоит из äвух обëастей: öентpаëüной pаäиу-
соì r < W и внеøней, ãäе W < r < R. Во внеøней
÷асти вихpя вектоp наìаãни÷енности ëежит в по-
пеpе÷ноì се÷ении öиëинäpа. Веpтикаëüная коì-
понента наìаãни÷енности, пеpпенäикуëяpная по-
пеpе÷ноìу се÷ениþ öиëинäpа, всþäу бëизка к ну-
ëþ, за искëþ÷ениеì öентpаëüной обëасти, явëяþ-
щейся яäpоì вихpя. Пpи этоì вихpевое
pаспpеäеëение в яäpе сëабо зависит от кооpäинаты
z вäоëü оси öиëинäpа. Pаспpеäеëение наìаãни÷ен-
ности в отсутствие внеøнеãо ìаãнитноãо поëя по-
ëу÷ается на основе ваpиаöионноãо пpинöипа ìи-
ниìизаöии поëной энеpãии (обìенная пëþс ìаã-
нитостати÷еская).

Соãëасно pаботе [11], вихpевое состояние нано-
÷астиöы явëяется ÷етыpехкpатно топоëоãи÷ески
выpожäенныì, так как поëяpизаöия (пеpеìаãни-
÷ивание) öентpаëüной и пеpифеpийной ÷астей
вихpя ìожет изìенятüся независиìо. Поэтоìу на-
но÷астиöа в вихpевоì состоянии явëяется носите-
ëеì äвух битов инфоpìаöии, в то вpеìя как нано-
÷астиöа в оäноpоäноì состоянии — носитеëü тоëü-
ко оäноãо бита.

Указанные основные свойства вихpевоãо со-
стояния обусëовëиваþт ка÷ественно pазëи÷ный
виä петëи ãистеpезиса нано÷астиö в зависиìости
от их pазìеpов и ìаãнитных паpаìетpов — от пpя-
ìоуãоëüной с боëüøиì зна÷ениеì коэpöитивной си-
ëы äо безãистеpезисной, вкëþ÷ая их коìбинаöии.

Упpавëяя ìаãнитныìи свойстваìи нано÷астиö
в оäноpоäноì пеpпенäикуëяpноì z-состоянии, оä-
ноpоäноì пëанаpноì состоянии и вихpевоì со-
стоянии, ìожно обеспе÷итü со÷етание высокой
÷увствитеëüности к внеøнеìу ìаãнитноìу поëþ и
повыøенной стойкости к тепëовыì фëуктуаöияì
наностpуктуpиpованноãо ìатеpиаëа. В своþ о÷е-
pеäü, ìаãнитной стpуктуpой нано÷астиö ìожно
упpавëятü, ваpüиpуя их pазìеpоì и составоì, а также
тоëщиной pазäеëяþщих их неìаãнитных стенок.

Модель магнитной стpуктуpы 
цилиндpической наночастицы

Одноpодная магнитная наностpуктуpа. Дëя ìо-
äеëиpования ìаãнитной стpуктуpы öиëинäpи÷е-
ской нано÷астиöы, котоpуþ ìоäеëüно ìожно pас-
сìатpиватü как öиëинäp, испоëüзоваëи контину-
аëüное описание pаспpеäеëения ìаãнитных ìо-
ìентов (спинов) в теpìинах ноpìиpованной
наìаãни÷енности m = M/Ms , äëя котоpой испоëü-

зуется станäаpтная уãëовая паpаìетpизаöия [12].

В отсутствие внеøнеãо ìаãнитноãо поëя энеp-
ãия E оäноpоäно наìаãни÷енноãо наноöиëинäpа
опpеäеëяется взаиìоäействиеì повеpхностных
ìаãнитостати÷еских заpяäов. Дëя оäноpоäно наìаã-
ни÷енноãо наноöиëинäpа в пëоскости xy ноpìиpо-

ванная на веëи÷ину πR 2L  энеpãия E = 2πNx оп-

pеäеëяется фактоpоì pазìаãни÷ивания Nx [18]:

Nx = , (2)

ãäе ε = L/2R; m = 1/ ; K(m), E(m) — поëные

эëëипти÷еские интеãpаëы пеpвоãо и втоpоãо pоäа.

Ноpìиpованная энеpãия E = 2πNz оäноpоäно

наìаãни÷енноãо öиëинäpа вäоëü оси z опpеäеëяет-
ся фактоpоì pазìаãни÷ивания аксиаëüно-сиììет-
pи÷ной нано÷астиöы:

Nz = 1 – 2Nx. (3)

Вихpевая наностpуктуpа. С pостоì pазìеpа на-
ноöиëинäpа относитеëüно веëи÷ины R0 пpоисхо-

äит искpивëение наìаãни÷енности, и вихpевое со-
стояние становится энеpãети÷ески боëее выãоä-
ныì [12]. Дëя вихpевоãо pаспpеäеëения θ = θ(ρ),
ϕ = χ ± π/2 ноpìиpованная обìенная энеpãия
иìеет виä [12, 15]

wex = (R/R0)
2 dρρ . (4)

Коìпоненты наìаãни÷енности mz = cosθ, mx +

+ imy = sinθexp(iΦ) опpеäеëяþтся сфеpи÷ескиìи

уãëаìи θ и Φ , котоpые явëяþтся функöияìи по-
ëяpных кооpäинат в пëоскости öиëинäpа ρ и χ.

Ноpìиpованная на веëи÷ину πR 2L  ìаãнитоста-

ти÷еская энеpãия вихpевоãо состояния опpеäеëяет-
ся выpажениеì [15]

wm = cosθ(ρ)J0(ρx)dρ [1 – exp (–βx)]dx, (5)

ãäе β = L/R; J0(z) — функöия Бессеëя пеpвоãо pоäа

нуëевоãо поpяäка.

Уpавнение Эйëеpа, ìиниìизиpуþщее поëнуþ
энеpãиþ наноöиëинäpа w

v
= wex + wm, иìеет ин-

теãpо-äиффеpенöиаëüнуþ фоpìу [15]:

 +  – =

= sinθ(ρ) ρ′cosθ(ρ′)g(ρ, ρ′, β)dρ′, (6)

ãäе ìаãнитостати÷еское яäpо

g(ρ, ρ′, β) = [1 – exp (–βx)]J0(ρx)J0(ρ′x)dx. (7)

Уpавнение (6), pеøениеì котоpоãо явëяется функ-
öия θ(ρ), по ìнениþ ìноãих автоpов, ìожет бытü
пpоанаëизиpовано ëиøü пpибëиженно [12, 14, 15].
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Пpи÷ина этоãо в неëинейноì äиффеpенöиаëüноì

опеpатоpе и неëинейноì интеãpаëüноì ÷ëене,

вкëþ÷аþщеì яäpо в виäе несобственноãо интеãpаëа.

Посëеäний к тоìу же пëохо схоäится из-за наëи-

÷ия затухаþщих коëебатеëüных составëяþщих.

В связи с этиì все иìеþщиеся в настоящее вpеìя

в ëитеpатуpе pезуëüтаты ìоäеëиpования вихpевых

состояний на основе уpавнения (6) поëу÷ены пу-

теì пpиìенения пpобных функöий (Ansatz) и, сëе-

äоватеëüно, явëяþтся в той иëи иной ìеpе пpибëи-

женныìи.

Пpовеäенный наìи анаëиз показаë, ÷то устpане-
ние несобственноãо интеãpаëа яäpа (7) возìожно пу-
теì пpиìенения интеãpаëüных пpеобpазований.
Пеpвый ÷ëен яäpа (7) пpеобpазуеì с поìощüþ ин-
теãpаëüноãо пpеобpазования Бессеëя—Ханкеëя [19].
В pезуëüтате поëу÷иì:

g1(ρ, ρ′) = J0(ρx)J0(ρ′x)dx =

= F , (8)

ãäе Γ — ãаììа-функöия; F — ãипеpãеоìетpи÷еская
функöия паpаìетpов 1/2, 1/2, 1 и аpãуìента

ν = 4ρρ′(ρ + ρ′)–2. Pяä äëя функöии F с паpаìетpа-
ìи 1/2, 1/2,1 схоäится во всеì еäини÷ноì кpуãе,
искëþ÷ая то÷ку ν = 1 [20]. То÷ка ν = 1 в (8) äос-
тиãается тоëüко пpи усëовии ρ = ρ′. Вы÷исëение
функöии (8) возìожно äо зна÷ений аpãуìента

ν m (1 – 10–13) и pасхоäиìостü пpи ν ≡ 1 не вëияет
на pезуëüтаты pас÷етов. Пpиìеняя интеãpаëüное
пpеобpазование Лапëаса [19] ко втоpоìу ÷ëену
в (7), иìееì:

g2(ρ, ρ′, β) = exp(–βt)J0(ρt)J0(ρ′t)dt =

= , (9)

ãäе Q–1/2(x) — сфеpи÷еская функöия Лежанäpа

втоpоãо pоäа паpаìетpа –1/2, котоpая опpеäеëяет-
ся с поìощüþ ãипеpãеоìетpи÷еской функöии [19,
20]. Из (9) поëу÷иì, ÷то

g2(ρ, ρ′, β) =

= F . (10)

Pяä äëя функöии F с паpаìетpаìи 3/4, 1/4, 1 так-
же схоäится во всеì еäини÷ноì кpуãе, искëþ÷ая

то÷ку ν* = (2ρρ′)/(β2 + ρ2 + ρ′2) = 1 [20]. Отìетиì,
÷то указанная то÷ка äостиãается тоëüко в сëу÷аях,
коãäа β = 0, ρ = ρ′. Пpи β ≠ 0 она не äостиãается.

Пpи β = 0 pас÷ет ãипеpãеоìетpи÷еской функöии

возìожен äо зна÷ений аpãуìента z m (1 – 10–13).

Дëя пpовеpки поëу÷енных фоpìуë (8) и (10) ìы

испоëüзоваëи выpажение äëя вспоìоãатеëüной

функöии, ввеäенной в [15]:

I(ρ, β) = g(ρ, ρ′, β)ρ′dρ′. (11)

Дëя функöии (11) существует анаëити÷еское pе-

øение пpи ρ = 0:

I(0, β) = (–4π/β)(1 –  + β). (12)

Поëу÷енные выpажения (8), (10) позвоëяþт

то÷но pасс÷итыватü функöиþ (11). Пpеиìущест-

воì пpиìенения ãипеpãеоìетpи÷еских функöий

явëяется отсутствие несобственных интеãpаëов, а

также пpостота и унивеpсаëüностü вы÷исëений.

Пpеобpазуеì уpавнение (6) к уpавнениþ, соäеp-

жащеìу ëинейный интеãpаëüный ÷ëен, путеì за-

ìены искоìой функöии u(ρ) = cosθ(ρ):

 + u  + 

+  + 

+  – (R/R0)
2 u(ρ′)ρ′g(β, ρ, ρ′)dρ′ = 0, (13)

с ãpани÷ныìи усëовияìи: u(0) = 1, du/dρ
ρ = 0 = 0.

Пpиниìая 1 – u2 = 1 – 4z2 = f (z), поëу÷иì:

 –  +  +

+ f(z)U(ρ) = 0; (14)

U(ρ) =  + (R/R0)
2 u(ρ′)ρ′g(β, ρ, ρ′)dρ′ . (15)

Pеøение неëинейноãо уpавнения (14), соãëасно

[21], соответствует pеøениþ уpавнения пеpвоãо

поpяäка, иìеþщеãо виä

= f(z)ω(ρ), (16)

ãäе функöия ω(ρ) опpеäеëяется ëинейныì уpавне-

ниеì 1-ãо поpяäка:

 +  + U(ρ) = 0. (17)
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Интеãpиpуя уpавнения (16), (17), поëу÷аеì:

u(ρ) = , (18)

ãäе

Y(ρ) = exp(–2lnρ ρU(ρ)dρ + 2 ρln (ρ)U(ρ)dρ). (19)

Зäесü C1, C2 — постоянные.

Поëу÷енная систеìа уpавнений (15), (18), (19)
äëя pас÷ета pаспpеäеëения вихpевой наìаãни÷ен-
ности в наноöиëинäpе соäеpжит ëинейное инте-
ãpаëüное уpавнение Фpеäãоëüìа 2-ãо pоäа (15) и
выpажения, связываþщие функöии u(ρ) и U(ρ).

В äанной pаботе испоëüзуется континуаëüное
пpибëижение, в котоpоì ìаãнитные паpаìетpы
äоëжны испытыватü теpìи÷еские ваpиаöии. Пpи-
ìенение континуаëüноãо пpибëижения äëя теìпеpа-
туp äо то÷ки Кþpи обосновано в pаботах [22—24].
Pост теìпеpатуpы веäет к уìенüøениþ наìаãни-
÷енности насыщения MS и пëотности энеpãии ани-

зотpопии K, в то вpеìя как зна÷ение обìенной
константы A не ìеняется.

В pаботе [4] показано, ÷то pост теìпеpатуpы T
веäет к уìенüøениþ наìаãни÷енности насыщения
öеìентита, капсуëиpованноãо в УНТ. Пpовеäен-
ный наìи анаëиз показаë, ÷то изìенение наìаãни-
÷енности насыщения поä÷иняется закону Бëоха,
описываеìоãо выpажениеì

MS (T ) = MS (0)(1 – BMT 3/2 – CMT 5/2),

ãäе BM, CM — экспеpиìентаëüные константы;

MS (0) — наìаãни÷енностü насыщения пpи нуëе-

вой теìпеpатуpе. Этот закон äëя öеìентита в УНТ
äействует в обëасти теìпеpатуp от 78 К äо 400 К.

В обëасти иссëеäуеìых наìи теìпеpатуp (300—
470 К) пpовеëи анаëиз поëу÷енных pанее экспеpи-
ìентаëüных äанных по теìпеpатуpной зависиìости
наìаãни÷енности насыщения [4] и опpеäеëиëи, ÷то
она описывается ìоäеëüþ Стонеpа (pис. 2) [25]:

MS (T ) = MS (0)[1 – (T/TC)2]1/2, (20)

ãäе TC — теìпеpатуpа Кþpи öеìентита.

Из выpажения (20) сëеäует, ÷то в pаìках pас-
сìатpиваеìоãо пpибëижения теìпеpатуpная зави-
сиìостü äëины оäноäоìенности иìеет виä

R0(T ) = 0,784R0(T0)/ , (21)

ãäе R0(T0) — äëина оäноäоìенности пpи теìпеpа-

туpе T0 = 300 К.

Пpовеäенные наìи оöенки äëины оäноäоìен-
ности и ее изìенения с pостоì теìпеpатуpы пока-
заëи сëеäуþщее. По äанныì pазëи÷ных pабот зна-
÷ения обìенной константы A и наìаãни÷енности
насыщения MS äëя öеìентита ëежат в обëасти A =

= (0,42—0,49)•10–11 Дж/ì, MS = (1,2—1,6)•106 А/ì.

На основе этих äанных оöенка äëины оäноäоìен-
ности R0 äëя öеìентита показаëа, ÷то ее зна÷ение

ëежит в пpеäеëах 4—6 нì. Это зна÷ение наìноãо
ниже, ÷еì в сëу÷ае веëи÷ины R0 äëя нано÷астиö

пеpехоäных ìетаëëов (феppоìаãнетиков): äëя же-
ëеза — 12—20 нì, никеëя — 55—60 нì, кобаëüта —
70 нì [2, 9]. Отсþäа сëеäует, ÷то наëи÷ие в УНТ öе-
ìентита ìожет пpивести к созäаниþ ìаãнитной
паìяти с боëüøей пëотностüþ записи.

Заключение

Пpовеäен анаëиз особенностей ìаãнитных
свойств наностpуктуpиpованных ìатеpиаëов с у÷е-
тоì наëи÷ия неìаãнитных пpосëоек ìежäу нано-
÷астиöаìи.

Показано, ÷то ìассивы УНТ на основе нано-
коìпозита Fe3C пpеäставëяþт собой пеpспектив-

ный ìатеpиаë äëя созäания наäежных, устой÷ивых
к внеøниì возäействияì и фëуктуаöияì вектоpа
наìаãни÷енности устpойств ìаãнитной паìяти с
повыøенной пëотностüþ записи, а также ìаãнит-
ных äат÷иков с высокой ÷увствитеëüностüþ к ìаã-
нитноìу поëþ.

Pассìотpены особенности оäноpоäноãо и вих-
pевоãо ìаãнитных состояний отäеëüной нано÷асти-
öы. Pазpаботана ìоäеëü ìаãнитной стpуктуpы öи-
ëинäpи÷еской нано÷астиöы. Поëу÷ена систеìа
уpавнений äëя pас÷ета pаспpеäеëения вихpевой на-
ìаãни÷енности öиëинäpи÷еских нано÷астиö в pаì-
ках континуаëüноãо пpибëижения исхоäя из уpавне-
ния Эйëеpа, ìиниìизиpуþщеãо поëнуþ энеpãиþ
наноöиëинäpа. Систеìа соäеpжит ëинейное инте-
ãpаëüное уpавнение Фpеäãоëüìа 2-ãо pоäа и функ-
öионаëüные выpажения. Поëу÷ены выpажения äëя
ìаãнитостати÷ескоãо яäpа уpавнения Эйëеpа, соäеp-
жащие ãипеpãеоìетpи÷еские функöии.

C1ρ
4C

2
Y ρ( ) 1–

C1ρ
4C

2
Y ρ( ) 1+

-------------------------------

∫ ∫

1 T/TC( )
2

–

Pис. 2. Темпеpатуpная зависимость намагниченности наночастиц
цементита в УНТ:

1 — экспеpиìент; 2 — ìоäеëü Стонеpа
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Pассìотpено вëияние теìпеpатуpы на pост äëины
оäноäоìенности öеìентита в УНТ. На основе поëу-
÷енных pанее экспеpиìентаëüных äанных по изìеpе-
ниþ теìпеpатуpной зависиìости наìаãни÷енности
öеìентита в УНТ показано, ÷то äëина оäноäоìенно-
сти R0 äëя öеìентита ëежит в пpеäеëах 4—6 нì.

С pостоì теìпеpатуpы от 300 äо 450 К зна÷ение
R0 äëя öеìентита возpастает в 2,16, а äо 470 К —

в 3,4 pаза.
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Введение

В настоящее вpеìя изу÷ение пpоöессов конвек-
тивной äиффузии в эëектpохиìи÷еской я÷ейке
иìеет не тоëüко теоpети÷еское, но и боëüøое пpи-
кëаäное зна÷ение. Pазpаботанные на основе этоãо
явëения ìоëекуëяpно-эëектpонные пpеобpазова-
теëи (МЭП) успеøно испоëüзуþтся в ка÷естве ÷ув-
ствитеëüных эëеìентов совpеìенных пpибоpов,
pеãистpиpуþщих ìехани÷еские коëебания свеpх-
ìаëой интенсивности. Напpиìеp, в pезуëüтате
пpовеäенных теоpети÷еских и экспеpиìентаëüных
иссëеäований на основе МЭП быëо pазpаботано
сеìейство сейсìопpиеìников, по совокупности
своих хаpактеpистик ставøих весüìа пpивëека-
теëüной аëüтеpнативой тpаäиöионныì ìехани÷е-
скиì пpибоpаì, а созäанные на пpинöипах ìоëе-
куëяpной эëектpоники уãëовые аксеëеpоìетpы
в настоящее вpеìя не иìеþт анаëоãов в ìиpе, ÷то
откpывает их øиpокие пеpспективы в таких пpак-

Численными методами исследуются пpоцессы конвек-
тивного пеpеноса в молекуляpно-электpонном пpеобpазова-
теле паpаметpов движения, созданном на основе планаpных
технологий. Пpиводится математическая постановка за-
дачи, гpафические pезультаты pасчета физических величин
в пpеобpазующей ячейке и pассчитанные пpи pазных гео-
метpических паpаметpах амплитудно-частотные хаpак-
теpистики пеpспективных геометpий МЭЯ.
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ти÷ески важных обëастях, как ìонитоpинã pаботы
поäзеìноãо буpовоãо обоpуäования, 3D-сейсìика,
и äp.

Пеpеäато÷ная функöия МЭП опpеäеëяется еãо
ìехани÷еской и эëектpохиìи÷еской систеìаìи,
и в общеì сëу÷ае ее виä существенныì обpазоì за-
висит от ãеоìетpии пpеобpазуþщеãо эëеìента.
В pезуëüтате пpовеäенных в посëеäние ãоäы pабот
с испоëüзованиеì как анаëити÷еских, так и ÷ис-
ëенных ìетоäов, быëи поëу÷ены пеpеäато÷ные
функöии бëизких к pеаëüныì эëектpоäных систеì,
äостато÷но хоpоøо соãëасуþщиеся с экспеpиìен-
таëüныìи äанныìи. Так, быëо поëу÷ено объясне-
ние экспеpиìентаëüно набëþäаеìоãо спаäа аì-
пëитуäно-÷астотных хаpактеpистик на ÷астотах
выøе äиффузионной по закону 1/ω ([1, 2]) и äаëü-

нейøее ускоpение асиìптотики äо 1/ω3/2 ([2, 3]).
Поëу÷енные pезуëüтаты относятся к пpакти÷ески
испоëüзуеìыì в настоящее вpеìя устpойстваì,
в котоpых эëектpоäы пpеобpазуþщей я÷ейки изãо-
товëяþтся из ìетаëëи÷еской сетки, спëетенной из
нитей äиаìетpоì от 20 äо 200 ìкì.

Несìотpя на уже äостиãнутые высокие техни÷е-
ские хаpактеpистики пpакти÷еских ìоëекуëяpно-
эëектpонных устpойств, пpовеäенные в посëеäние
ãоäы теоpети÷еские иссëеäования показываþт, ÷то
возìожен äаëüнейøий пpоãpесс, основныì инст-
pуìентоì в котоpоì äоëжно статü уìенüøение ха-
pактеpных pазìеpов эëектpоäноãо узëа МЭП. В ÷а-
стности, в pаботе [2] быëо показано, ÷то с уìенü-
øениеì pазìеpа эëектpоäа d хаpактеpная ÷астота f0
спаäа пеpеäато÷ной функöии МЭП сäвиãается
в стоpону высоких ÷астот в соответствии с законоì

f0 ∼ 1/d 2, ÷то позвоëяет испоëüзоватü еãо в высоко-

÷астотной обëасти. Еще в pаìках сиëüно упpощен-
ной оäноìеpной ìоäеëи Лаpкаìа [4] быëо теоpе-
ти÷ески показано, ÷то пpи ÷астотах, ìенüøих äиф-

фузионной ÷астоты fD = D/2πd 2, ìоëекуëяpно-

эëектpонный пpеобpазоватеëü абсоëþтно ëинеен
пpи ëþбых äействуþщих сиãнаëах. В pаботах [2, 3]
быëа у÷тена тpехìеpная стpуктуpа эëектpоäноãо
узëа и иссëеäована эëектpоäная конфиãуpаöия,
аäекватная pеаëüноìу пpеобpазоватеëþ. Pезуëüта-
ты äанных pабот на совpеìенноì уpовне поäтвеp-
äиëи вывоäы pанней ìоäеëи Лаpкаìа о возìожно-
сти pаäикаëüноãо повыøения äинаìи÷ескоãо äиа-
пазона pаботы МЭП путеì уìенüøения pасстоя-
ния ìежäу эëектpоäаìи. В pаботе [5] быëо
показано, ÷то уìенüøение ìежэëектpоäноãо pас-
стояния пpивоäит к pезкоìу снижениþ естествен-
ной конвекöии в ìежэëектpоäноì пpостpанстве и,
как сëеäствие, уìенüøениþ собственных øуìов
пpеобpазоватеëя, обусëовëенных äанныì явëени-
еì. Оäнако äо сих поp эти pезуëüтаты носиëи тоëü-
ко теоpети÷еский хаpактеp, поскоëüку их пpакти-
÷еское испоëüзование быëо невозìожно в сиëу
техноëоãи÷еских оãpани÷ений. Пеpехоä к ìикpо-

и нанотехноëоãияì позвоëяет пpеоäоëетü указан-
ные оãpани÷ения. Становится все боëее ясно, ÷то
уìенüøение хаpактеpных pазìеpов эëеìентов пpе-
обpазуþщеãо узëа впоëне способно обеспе÷итü ка-
÷ественно боëее высокие выхоäные хаpактеpисти-
ки пpеобpазоватеëя.

Вìесте с теì, пpостое ìасøтабиpование извест-
ных в настоящее вpеìя стpуктуp в стоpону ìикpо-
ìетpовых и наноìетpовых pазìеpов еäва ëи опpав-
äано, а ÷асто и невозìожно с техноëоãи÷еской то÷-
ки зpения. Сpеäи äpуãих возìожных техноëоãи÷е-
ских поäхоäов наибоëее пеpспективныì явëяется
созäание пpеобpазуþщей эëектpоäной я÷ейки на
основе пëанаpных техноëоãий, т. е. путеì напыëе-
ния эëектpоäов на некотоpуþ äиэëектpи÷ескуþ
повеpхностü и фоpìиpования в поäëожках с нане-
сенныìи на них эëектpоäаìи стpуктуp канаëов,
обеспе÷иваþщих пpотекание pабо÷ей жиäкости
÷еpез эëектpоäнуþ систеìу поä äействиеì внеø-
них ìехани÷еских возäействий. Такая техноëоãия
позвоëит не тоëüко существенно уëу÷øитü хаpак-
теpистики пpибоpов, но и существенно уìенüøитü
их себестоиìостü в ìассовоì пpоизвоäстве и обес-
пе÷итü хоpоøуþ воспpоизвоäиìостü паpаìетpов.

В то же вpеìя, иìеþщиеся теоpети÷еские ìоäе-
ëи ìаëо пpиìениìы к новыì пеpспективныì ãео-
ìетpияì пpеобpазуþщей эëектpоäной систеìы.
Иìеþщийся пpобеë и пpизвана устpанитü настоя-
щая pабота, посвященная теоpети÷ескоìу иссëеäо-
ваниþ свойств я÷еек, pеаëизуеìых в pаìках пëа-
наpных техноëоãий. Пpивоäится общая ìатеìати-
÷еская постановка заäа÷и и pезуëüтаты ÷исëенноãо
ìоäеëиpования пpоöессов ìассо- и заpяäопеpено-
са в жиäкостных и твеpäотеëüных ìоëекуëяpно-
эëектpонных ìикpостpуктуpах пëанаpноãо типа.
Впеpвые поëу÷ены аìпëитуäно-÷астотные хаpак-
теpистики (АЧХ) конфиãуpаöий пpеобpазуþщих
я÷еек, наибоëее пеpспективных с то÷ки зpения
совìещения ìоëекуëяpно-эëектpонных пpинöи-
пов пpеобpазования сиãнаëа и совpеìенных ìик-
pоэëектpонных и наноэëектpонных техноëоãий.
Pезуëüтаты pаботы свиäетеëüствуþт о боëее ìеä-
ëенной скоpости спаäа АЧХ я÷еек с pостоì ÷ас-
тоты по сpавнениþ с испоëüзуеìыìи ныне. Так,

вìесто спаäа АЧХ по закону 1/f 3/2, хаpактеpноãо
äëя я÷еек с сето÷ныìи эëектpоäаìи, поëу÷ен бо-
ëее ìеäëенный закон убывания хаpактеpистики:

1/f α, ãäе 1,0 m α m 1,3, а то÷ное зна÷ение показа-
теëя степени зависит от ëинейных pазìеpов я÷ей-
ки. Возìожностü äостижения зна÷ений α, бëиз-
ких к 1, иìеет искëþ÷итеëüно важное пpакти÷е-
ское зна÷ение, так как откpывает пути к созäаниþ
высоко÷астотных äат÷иков äвижения, обеспе÷и-
ваþщих интеãpиpование сиãнаëа на стаäии пpе-
обpазования и поëу÷ение выхоäноãо сиãнаëа,
пpопоpöионаëüноãо изìеpяеìой скоpости äвижу-
щеãося объекта без испоëüзования эëектpонной
коppекöии.
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Постановка задачи

Совpеìенный ìоëекуëяpно-эëектpонный пpе-

обpазоватеëü пpеäставëяет собой эëектpоäный

узеë, поìещенный в äиэëектpи÷ескуþ тpубку, за-

поëненнуþ pаствоpоì эëектpоëита, явëяþщиìся

pабо÷ей сpеäой äëя пpеобpазования ìехани÷ескоãо

сиãнаëа в эëектpи÷еский ток. Основныì эëеìен-

тоì пpеобpазования явëяþтся ÷етыpе эëектpоäа —

äва аноäа (внеøние эëектpоäы) и äва катоäа (внут-

pенние эëектpоäы), вкëþ÷енные по äиффеpенöи-

аëüной схеìе и поìещенные в pабо÷ий pаствоp

эëектpоëита. Вся систеìа поìещается в некотоpый

коpпус с упpуãиìи возвpащаþщиìи эëеìентаìи,

обеспе÷иваþщиìи устой÷ивостü pабо÷еãо состоя-

ния систеìы, пpи котоpоì эëектpоäы постоянно

поãpужены в pаствоp эëектpоëита. Есëи ìежäу

эëектpоäаìи поäана постоянная pазностü потен-

öиаëов, то в непоäвижной жиäкости ìежäу аноäоì

и катоäоì устанавëивается стаöионаpное pаспpе-

äеëение конöентpаöии активных носитеëей заpя-

äа, веäущее к пpотеканиþ постоянноãо фоновоãо

эëектpи÷ескоãо тока. Поä внеøниì возäействиеì

жиäкостü пpихоäит в äвижение ÷еpез пpеобpазуþ-

щий эëеìент, вызывая ваpиаöии тока, пpопоpöио-

наëüные аìпëитуäе внеøнеãо возäействия и яв-

ëяþщиеся выхоäныì сиãнаëоì пpеобpазоватеëя.

Обы÷но испоëüзуеìая в ìоëекуëяpно-эëек-

тpонных пpеобpазуþщих я÷ейках (МЭЯ) pабо÷ая

жиäкостü пpеäставëяет собой pаствоp, соäеpжа-

щий высокуþ конöентpаöиþ фоновоãо (не у÷аст-

вуþщеãо в эëектpоäных pеакöиях) эëектpоëита,

с небоëüøой äобавкой активноãо коìпонента, от-

ветственноãо за пеpенос заpяäа ÷еpез ãpаниöу pаз-

äеëа жиäкостü—ìетаëë эëектpоäа. Как показано,

напpиìеp, в pаботе [6] äëя pас÷ета тока, пpотекаþ-

щеãо в систеìе, в этоì сëу÷ае äостато÷но pассìат-

pиватü потоки активноãо коìпонента, у÷итывая

äиффузионный и конвективный пеpенос. Pоëü фо-

новоãо эëектpоëита своäится пpи этоì к экpани-

pованиþ эëектpи÷ескоãо поëя в жиäкости и, теì

саìыì, поäавëениþ ìиãpаöионноãо пеpеноса за-

pяäов. В такой систеìе основныì уpавнениеì,

описываþщиì пеpенос активноãо коìпонента, яв-

ëяется уpавнение нестаöионаpной конвективной

äиффузии, иìеþщее, в общеì сëу÷ае, виä:

= DΔC – V•∇C, (1)

ãäе C — конöентpаöия активных ионов; V — ãиä-

pоäинаìи÷еская скоpостü те÷ения эëектpоëита от-

носитеëüно коpпуса пpеобpазоватеëя; D — коэф-

фиöиент äиффузии; t — вpеìя.

Pаспpеäеëение скоpостей, необхоäиìое äëя pе-

øения уpавнения (1), ìожет бытü поëу÷ено из

уpавнений Навüе—Стокса (пpи pас÷ете ëинейноãо

откëика äостато÷но испоëüзоватü пpибëижение

ìаëых ÷исеë Pейноëüäса) и усëовия несжиìаеìо-
сти жиäкости:

= νΔV – ; (2)

divV = 0, (3)

ãäе ν — коэффиöиент вязкости эëектpоëита; P —
äавëение; ρ — пëотностü.

Пpи наëи÷ии на эëектpоäах постоянной pазно-
сти потенöиаëов во всеì объеìе эëектpоëита уста-
новится стаöионаpное pаспpеäеëение конöентpа-
öий C0, постоянное во вpеìени. Маëый ãиäpоäи-

наìи÷еский поток жиäкости вызовет искажение
установивøеãося pаспpеäеëения конöентpаöий,
хаpактеpизуеìое äобавкой C1: C = C0 + C1(t ). С÷и-

тая, ÷то пеpеìенная ÷астü конöентpаöии ìноãо
ìенüøе постоянной, буäеì искатü ëинейный от-
кëик систеìы. Уpавнение (1) пpеобpазуется в сис-
теìу виäа

ΔC0 = 0; (4)

= DΔC1 – V•∇C0. (5)

Систеìа, состоящая из уpавнений (4), (5), (2)
и (3), в ëинейноì пpибëижении поëностüþ опpе-
äеëяет пpоöессы конвективной äиффузии, пpоис-
хоäящие в я÷ейке. Дëя ее pеøения необхоäиìо
пpежäе всеãо заäатü ãpани÷ные и на÷аëüные ус-
ëовия.

Pассìотpиì ìоëекуëяpно-эëектpоннуþ я÷ейку,
состоящуþ из ÷етыpех эëектpоäов пpяìоуãоëüной
фоpìы, поìещенных на нижней повеpхности äи-
эëектpи÷еской тpубки. Соответствуþщая схеìа
пpивеäена на pис. 1.

Зна÷ения конöентpаöий на эëектpоäах поëу÷иì

из соотноøения Неpнста U = ln . У÷итывая,

÷то в наøеì сëу÷ае eU . kT, äëя аноäов поëу÷аеì

C0 |r ∈ аноäы = Ca, C1 |r ∈ аноäы = 0. (6)

Анаëоãи÷но äëя катоäов

C0 |r ∈ катоäы = 0, C1 |r ∈ катоäы = 0. (7)

∂C
∂t
-----

∂V
∂t
----- P∇

ρ
------

∂C1

∂t
-------

Pис. 1. Схематическое пpедставление молекуляpно-электpонной
ячейки, созданной на основе планаpных технологий

kT

e
-----

Cк

Ca

-----
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На повеpхности äиэëектpиков буäеì с÷итатü

= 0, = 0, ÷то соответствует

отсутствиþ потоков заpяäа ÷еpез äиэëектpи÷еские
повеpхности.

Левая и пpавая ãpаниöы обëасти откpыты и вы-
биpаþтся на äостато÷ноì уäаëении от эëектpоäов,
÷тобы пpи небоëüøоì сìещении этих ãpаниö кон-
öентpаöия ионов и скоpостü потока на них не ìе-
няëисü:

= 0,  = 0, (8)

ãäе оси напpавëены так, как показано на pис. 1.
В ка÷естве вхоäноãо сиãнаëа буäеì испоëüзо-

ватü пеpепаä äавëений ìежäу ëевой и пpавой ãpа-
ниöаìи обëасти:

P |r ∈ ëев. ãpаниöа = P0Sin(ωt), P |r ∈ прав. ãpаниöа = 0. (9)

У÷теì усëовие пpиëипания жиäкости на твеp-
äых повеpхностях:

Vx |r ∈ äиэë. = Vx |r ∈ эëектpоäы = 0,

Vy |r ∈ äиэë.  = Vy |r ∈ эëектpоäы = 0. (10)

На откpытых ëевой и пpавой ãpаниöах обëасти
поëаãаеì, ÷то, во-пеpвых, жиäкостü те÷ет вäоëü
стенок канаëа:

Vy |r ∈ ëев. пpав. ãp. = 0, (11)

и во-втоpых, ÷то ãpаниöы выбpаны настоëüко äа-
ëеко от эëектpоäной систеìы, ÷то пpи пеpехоäе ÷е-
pез них жиäкостü не ìеняет своþ скоpостü:

= 0. (12)

Поäставëяя выpажение (10) в (2), поëу÷аеì со-
отноøения äëя äавëения на эëектpоäах и в äиэëек-

тpике: νΔV = . На твеpäых повеpхностях, на-

пpавëенных вäоëü оси x, буäеì испоëüзоватü сëе-
äуþщее ãpани÷ное усëовие:

= νΔVy. (13)

Анаëоãи÷но, äëя тех ÷астей эëектpоäов, кото-
pые pаспоëожены вäоëü оси y, буäет спpавеäëиво
выpажение

= νΔVx. (14)

Кpоìе тоãо, на äве пеpеìенные коìпоненты
скоpости у наc иìеется тpи уpавнения. Вìесте с
теì, нет ни оäноãо уpавнения, явныì обpазоì вы-
pажаþщеãо äавëение. Поэтоìу на пpактике оказа-
ëосü боëее уäобныì испоëüзоватü пpибëижение
сëеãка сжиìаеìой жиäкости (как это обсужäается,
напpиìеp, в pаботе [8]):

ΔP = MdivV, (15)

ãäе M — ÷исëо, поäобpанное, с оäной стоpоны,
äостато÷но боëüøиì, ÷тобы обеспе÷итü пpакти÷е-
скуþ несжиìаеìостü жиäкости, а с äpуãой стоpо-
ны, не сëиøкоì боëüøиì, ÷тобы не поäавитü со-
бой äpуãие пеpеìенные пpи аpифìети÷еских вы-
÷исëениях.

В ка÷естве выхоäноãо сиãнаëа, как это обы÷но
иìеет ìесто на пpактике, pассìатpиваëасü аìпëи-
туäа pазностноãо катоäноãо тока:

I(t ) = Iкат2(t ) – Iкат1(t ) =

= Dq nÑC1(t ) – nÑC1(t ) , (16)

÷то, в сиëу сиììетpии, позвоëиëо, в ÷астности, из-
бавитüся от фоновых составëяþщих тока.

Анаëити÷еское pеøение систеìы, состоящей из
уpавнения Навüе—Стокса, усëовия несжиìаеìо-
сти жиäкости и уpавнения конвективной äиффу-
зии, пpи пpивеäенных зäесü pазpывных ãpани÷ных
усëовиях пpеäставëяет собой оãpоìные ìатеìати-
÷еские тpуäности, ÷то обосновывает пpиìенение
иìенно ìетоäов вы÷исëитеëüной ìатеìатики.
Пpиìенявøиеся pанее упpощенные анаëити÷е-
ские ìоäеëи пpивоäиëи поpой к pезуëüтатаì, не
соответствуþщиì экспеpиìентаëüныì äанныì.
Напpиìеp, в pанней pаботе Лаpкаìа [4] pассìат-
pиваëасü упpощенная ìоäеëü, в котоpой отсутст-
воваëа зависиìостü скоpости жиäкости от кооpäи-
нат. Пpи этоì ÷астотная хаpактеpистика выхоäно-

ãо тока пpи f → ∞ иìеëа виä 1/ , ÷то пpотивоpе-

÷иëо набëþäенияì. В pаботе [1] иссëеäования
пpовоäиëисü в пpеäпоëожении, ÷то те÷ение иìеет
пуазейëевский пpофиëü. Это позвоëиëо уто÷нитü,
÷то пpи ÷астотах ниже äиффузионной, аìпëитуäа
äиффузионноãо тока сëабо зависит от ÷астоты,

а пpи ÷астотах выøе fD = D/l 2 на÷инает снижатüся

по закону 1/f, ÷то уже хоpоøо соответствоваëо экс-
пеpиìентаëüныì äанныì в обëасти ÷астот впëотü
äо 50 Гö. Даëüнейøее уто÷нение пpофиëя скоpо-
стей на обëастü ÷астот 50...250 Гö в pаботе [3] по-
звоëиëо еще на øаã пpибëизитüся к объяснениþ
набëþäаеìоãо спаäа хаpактеpистики по закону

1/f 3/2. В настоящей pаботе уäаëосü отказатüся от
упpощений и поëу÷итü pезуëüтаты, äостовеpностü
котоpых зависит ëиøü от то÷ности вы÷исëений.

Метод вычислений

В pаботе испоëüзоваëасü посëеäняя веpсия
(5.0.19) пакета пpоãpаìì FlexPDE — спеöиаëизи-
pованной систеìы äëя поëу÷ения ÷исëенных pе-
øений систеì äиффеpенöиаëüных уpавнений,
встpе÷аþщихся пpи pеøении заäа÷ во ìноãих об-
ëастях фунäаìентаëüной и пpикëаäной науки. Pас-
÷ет в pаìках FlexPDE веäется ìетоäоì коне÷ных
эëеìентов. Испоëüзуется итеpаöионный ìетоä
Нüþтона с pеãуëиpовкой øаãа (ìетоä Нüþтона—
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Pафсона): xn + 1 = xn – αn , ãäе

αn — pазìеp øаãа на кажäой итеpа-

öии; αn выбиpается в соответствии с

аëãоpитìоì äpобëения øаãа.
На основании физи÷еской ìоäе-

ëи, уpавнений, ãpани÷ных усëовий,
фоpìы и свойств ìатеpиаëов быë на-
писан сöенаpий. Соãëасно с ниì,
пpоãpаììой выпоëняëисü опеpаöии,
необхоäиìые äëя тоãо, ÷тобы пpеоб-
pазоватü описание систеìы äиффе-
pенöиаëüных уpавнений в ÷астных
пpоизвоäных в ìоäеëü äëя pас÷ета
ìетоäоì коне÷ных эëеìентов, нахо-
äиëосü pеøение уже обезpазìеpен-
ной систеìы уpавнений и пpеäстав-
ëяëисü pезуëüтаты в ãpафи÷еской
иëи текстовой фоpìе. Даëее pезуëü-
таты сниìаëисü и обpабатываëисü в
pу÷ноì pежиìе.

В пpоãpаììе пpиìеняëасü к инте-
ãpаëаì пpовеpка на äостовеpностü
поäс÷ета. Дëя этоãо оöениваëасü относитеëüная
неопpеäеëенностü поëу÷енных зна÷ений пеpеìен-
ных и сpавниваëасü с äопустиìыì откëонениеì.
Есëи неопpеäеëенностü пpевыøаëа äопустиìое
зна÷ение, то я÷ейка снова pазбиваëасü, а pеøение
пеpес÷итываëосü. Дëя ìетоäа коне÷ных эëеìен-
тов испоëüзоваëосü автоìати÷еское постpоение
сетки. То÷ностü вы÷исëений и ìаксиìаëüный
pазìеp я÷ейки сетки поäбиpаëисü на основе фи-
зи÷еских пpинöипов. Так, напpиìеp, øаã сетки
äоëжен äëя кажäой ÷астоты бытü зна÷итеëüно
ìенüøе хаpактеpной äиффузионной äëины сис-

теìы δD = .

Pезультаты и их обсуждение

На pис. 2—6 (сì. тpетüþ стоpону обëожки) пpи-
веäены pезуëüтаты ìоäеëиpования äëя схеìы, изо-
бpаженной на pис. 1, со сëеäуþщиìи ÷исëовыìи
äанныìи: F = 50 ìкì, L = 10 ìкì, R = 10 ìкì,
H = 100 ìкì, d = 10 ìкì. Pаспpеäеëение зна÷ений
пеpеìенных веëи÷ин в äвуìеpной обëасти показа-
но в виäе изоëиний с pавноìеpныì øаãоì. Кажäая
изоëиния изобpажена соответствуþщиì öветоì.
Пpи изìенении от ìаксиìаëüноãо зна÷ения к ìи-
ниìаëüноìу öвет изоëиний сìещается из кpасной
обëасти спектpа в фиоëетовуþ. Все äëины пpеä-
ставëены в ìиëëиìетpах. На pис. 2 и 3 изобpажены
äвуìеpные pаспpеäеëения: C0 — фоновой конöен-

тpаöии активноãо коìпонента эëектpоëита, C1 —

ëинейной по скоpости ìаëой попpавки к ней, вы-
званной ãиäpоäинаìи÷ескиì äвижениеì скоpости.
На pис. 4, 5 и 6 в ка÷естве пpиìеpа изобpажены
pаспpеäеëения пеpеìенных веëи÷ин, вхоäящих

в уpавнения Навüе—Стокса (2): ãоpизонтаëüной и
веpтикаëüной составëяþщих ãиäpоäинаìи÷еской
скоpости эëектpоëита, а также äавëение. Все ãpа-
фики соответствуþт оäноìу из ìоìентов вpеìени,
коãäа жиäкостü äвижется в напpавëении сëева на-
пpаво на низкой ÷астоте. Заìетиì, ÷то стаöионаp-
ное pаспpеäеëение конöентpаöии ионов C0 нахо-

äится в соãëасии с pаботой [8], а скоpостü жиäко-
сти в канаëе иìеет на низких ÷астотах паpабоëи÷е-
ский пpофиëü, ÷то соответствует испоëüзовавøеìуся
в pаботе [1] пpибëижениþ, пpивоäивøеìу к убы-
ваниþ аìпëитуäы тока с ÷астотой по закону 1/ω.

Наконеö, ãpафик зависиìости pазностноãо ка-
тоäноãо тока от вpеìени I(t ), опpеäеëяеìоãо фоp-
ìуëой (16), показан на pис. 7. Ток явëяется ãаpìо-
ни÷еской функöией и коëебëется с той же ÷асто-
той, ÷то и внеøнее возäействие. Этот наãëяäный
факт ëежит в основе pаботы äиффузионных пpе-
обpазоватеëей. В pаìках pаботы иссëеäоваëисü
МЭЯ со сëеäуþщиìи ÷исëенныìи äанныìи:

1) F = 50 ìкì, R = 10 ìкì, L = 10 ìкì,
H = 100 ìкì, d = 2 ìкì (на pис. 8 — кpивая 1);

2) F = 50 ìкì, R = 10 ìкì, L = 10 ìкì,
H = 50 ìкì, d = 2 ìкì (кpивая 2);

3) F = 50 ìкì, R = 10 ìкì, L = 10 ìкì,
H = 100 ìкì, d = 10 ìкì (кpивая 3).

На pис. 8 пpеäставëен ãpафик зависиìости аì-
пëитуäы pазностноãо катоäноãо тока от ÷астоты в
äвойноì ëоãаpифìи÷ескоì ìасøтабе. Отëи÷и-
теëüной особенностüþ всех тpех хаpактеpистик яв-
ëяется не зависящее от ÷астоты повеäение на низ-

ких ÷астотах. На÷иная с fD ≈ D/l 2, ãäе D — коэф-

фиöиент äиффузии, l — pасстояние ìежäу эëек-
тpоäаìи, аìпëитуäа тока буäет спаäатü с
опpеäеëенноãо ìоìента по закону 1/ω. Этот pе-

f ′ x
n

( )

f ″ x
n

( )
-----------

D/ω

Pис. 7. Зависимость pазностного катодного тока от вpемени для низких частот. Вpемя
установления стационаpного pежима t

D
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зуëüтат оказаëся хаpактеpныì äëя всех иссëеäован-
ных схеì, вкëþ÷ая тpаäиöионные я÷ейки с сет÷а-
тыìи эëектpоäаìи, и быë поäтвеpжäен как экспе-
pиìентаëüныìи äанныìи, так и теоpети÷ескиìи
иссëеäованияìи [1—3]. С÷итается, ÷то связано это
с теì, ÷то с pостоì ÷астоты уìенüøается хаpактеp-

ная äиффузионная äëина δD = , всëеäствие

÷еãо сжиìается обëастü, из котоpой ионы успеваþт
за поëовину пеpиоäа коëебания скоpости жиäко-
сти äости÷ü эëектpоäов посpеäствоì äиффузии.
Этиì также объясняется тот факт, ÷то кpивые 1 и 2

(то естü ãpафики äëя схеì, отëи÷аþ-
щихся ëиøü тоëщиной канаëа:
100 ìкì пpотив 50) на pис. 8 на сpеä-
них ÷астотах схоäятся и äаëее пpак-
ти÷ески совпаäаþт. Так, эëектpоäов
äостиãаþт ионы из обëастей, нахоäя-
щихся вбëизи стенок канаëа, всëеä-
ствие ÷еãо боëее äаëüние обëасти на
хаpактеpистику никакоãо вëияния не
оказываþт.

Кpоìе тоãо, обpащает на себя вни-
ìание тот факт, ÷то кpивые 1 и 3 на
низких ÷астотах поëностüþ совпаäа-
þт, а на сpеäних и высоких — pасхо-
äятся. Связано это с коне÷ностüþ
pазìеpов эëектpоäов. Действитеëüно,
в pассìатpиваеìоì сëу÷ае пpяìо-
уãоëüных эëектpоäов за поëпеpиоäа
коëебания жиäкости на катоä успеþт
поступитü ионы с оãpани÷енной об-
ëасти pазìеpоì

S(δD) =

= , (17)

ãäе d — высота эëектpоäа; 2R — еãо äëина; L — pас-
стояние ìежäу эëектpоäаìи. Пëощаäü этой обëас-
ти не буäет уìенüøатüся с pостоì ÷астоты стpоãо
по закону 1/ω, хаpактеpноãо äëя сëу÷ая ìаëых öи-
ëинäpи÷еских эëектpоäов. Вìесто этоãо сëеäует

ожиäатü, ÷то S(δD) ∼ 1/ωα, ãäе 1/2 < α < 1, пpи÷еì

с pостоì ÷астоты α уìенüøается от
α = 1, стpеìясü в пpеäеëе к α → 1/2.
Так, äëя сëу÷ая d = 10 ìкì по сpав-
нениþ со сëу÷аеì d = 2 ìкì боëее
существенныì в S(δD) буäет вкëаä

÷ëена, пpопоpöионаëüноãо δDd, это

заìеäëяет паäение хаpактеpистики,
÷то ìы и виäиì на ãpафике. Анаëо-
ãи÷но, ìожно пpоãнозиpоватü, ÷то
увеëи÷ение äëины эëектpоäов пpи-
веäет к уìенüøениþ накëона кpи-
вой.

Сëеäует отìетитü, ÷то pеøаеìая в
настоящей pаботе заäа÷а отëи÷ается
от заäа÷, котоpые pассìатpиваëисü в
пpеäыäущих pаботах. Так, в pаботах
[1—3] вхоäныì сиãнаëоì быë объеì-
ный поток эëектpоëита, в то вpеìя
как в настоящей pаботе жиäкостü
пpивоäится в äвижение поä возäей-
ствиеì pазности äавëений. Чеpез
вpеìя τ

υ
 посëе на÷аëа пpоöесса уста-

навëивается pежиì, в котоpоì поток
жиäкости коëебëется с той же ÷асто-
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Pис. 8. Зависимость амплитуды pазностного катодного тока от частоты в двойном ло-
гаpифмическом масштабе для тpех схем, отличающихся дpуг от дpуга шиpиной канала
или толщиной электpодов

Pис. 9. Зависимость потока жидкости чеpез левую гpаницу ячейки от вpемени на низкой
или сpедней частоте. Вpемя установления стационаpного pежима течения жидкости t

u

значительно меньше пеpиода колебаний давления в ячейке
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той, ÷то и äавëение (pис. 9). Объеìный поток в
äанноì сëу÷ае опpеäеëяется как интеãpаë от ãоpи-
зонтаëüной коìпоненты скоpости (веpтикаëüная
pавна нуëþ) по ëевой ãpаниöе обëасти. Но есëи на
÷астотах впëотü äо ãиäpоäинаìи÷еской пpи заäан-
ноì пеpепаäе äавëений объеì пpотекаþщеãо ÷еpез
я÷ейку эëектpоëита постоянен, то, на÷иная с ÷астоты

ω ∼ ω
υ
, ãäе ω

υ
= υ/H 2, всëеäствие инеpöионности

объеìный поток жиäкости в зависиìости от ÷ас-
тоты на÷инает паäатü, стpеìясü в пpеäеëе к закону
1/ω (pис. 10). Этот pезуëüтат нахоäится в соãëасии
с кëасси÷ескиì pезуëüтатоì, пpивеäенныì в pаботе

[9], утвеpжäаþщеì, ÷то пpи h/δ
υ
. 1

сpеäняя по се÷ениþ канаëа скоpостü
жиäкости поä÷иняется закону V ≈

≈ e–iωt. Этот факт необхоäиìо

у÷итыватü пpи pас÷ете пеpеäато÷ной
функöии я÷ейки.

Кpоìе тоãо, pезуëüтаты ìоäеëи-
pования поäтвеpжäаþт факт pас-
сëоения жиäкости на высоких ÷ас-
тотах, пpоявëяþщийся в тоì, ÷то
ìежäу скоpостüþ жиäкости и äавëе-
ниеì появëяется сäвиã фаз, äости-
ãаþщий в öентpе канаëа пpи ω ≈ ω

υ

зна÷ения π/2. Аìпëитуäа скоpости
паäает с ÷астотой неpавноìеpно по
се÷ениþ канаëа. В опpеäеëенные
пpоìежутки вpеìени появëяþтся
внутpенние те÷ения, напpавëенные
в стоpону, пpотивопоëожнуþ суì-
ìаpноìу те÷ениþ жиäкости. По-

этоìу, есëи суììаpный поток жиäкости паäает на
высоких ÷астотах по закону ≈ 1/ω, то, соãëасно
pаботе [9], вбëизи стенок канаëа всеãäа естü не-
боëüøая обëастü, ãäе сäвиã фаз ìежäу скоpостüþ
и äавëениеì не пpевыøает веëи÷ины π/4, а ско-

pостü паäает по закону 1/ , ÷то также поäтвеp-

жäается pас÷етаìи. Такиì обpазоì, на высоких
÷астотах pазìеp обëасти S(ω) уìенüøается по за-

кону 1/ωα, ãäе α → 1/2, а äопоëнитеëüный вкëаä
в спаä хаpактеpистики вносит паäение скоpости

вбëизи стенок канаëа по закону 1/ , ÷то в pе-

зуëüтате äает итоãовое α l 1 в зако-
не уìенüøения аìпëитуäы тока с

÷астотой 1/f α.
Окон÷атеëüно пеpеäато÷ная

функöия я÷еек буäет опpеäеëятüся
отноøениеì аìпëитуäы тока
к аìпëитуäе потока жиäкости как
функöия ÷астоты. Соответствуþ-
щий ãpафик пpивеäен на pис. 11.

Основные выводы

На ÷астотах ниже äиффузионной
АЧХ я÷еек пpакти÷ески постоянна.

На÷иная с ÷астоты ω ∼ ωD хаpак-

теpистика убывает по закону 1/ω.
Этот pезуëüтат хаpактеpен äëя всех
сиììетpи÷ных схеì. Затеì асиìпто-

тика ускоpяется äо 1/ωα, ãäе
1,0 < α < 1,3. Pезуëüтат α = 1,5, по-
ëу÷аеìый экспеpиìентаëüно äëя ìо-
ëекуëяpно-эëектpонной я÷ейки с се-
то÷ныìи эëектpоäаìи, в наøеì сëу-
÷ае не набëþäается. Боëее тоãо, виä
хаpактеpистики саìыì существен-

ia

ω
---

ω

ω

Pис. 11. Амплитудно-частотные хаpактеpистики ячеек с pазличными геометpическими
паpаметpами в двойном логаpифмическом масштабе

Pис. 10. Зависимость потока жидкости чеpез ячейку от частоты в двойном логаpиф-
мическом масштабе для тpех схем, отличающихся дpуг от дpуга шиpиной канала или
толщиной электpодов



НАНО- И МИКРОСИСТЕМНАЯ ТЕХНИКА, № 5, 2008 57

ныì обpазоì зависит от ãеоìетpи÷еских паpаìет-
pов я÷ейки. Коне÷ностü ëинейных pазìеpов сис-
теìы пpивоäит к ваpиаöии pезуëüтатов, ÷то позво-
ëяет äо опpеäеëенной степени вëиятü на выхоäные
паpаìетpы устpойств. Pезуëüтат α = 1,5 из pабот
[2, 3] веpоятно ìожет бытü поëу÷ен и в pассìатpи-
ваеìой в pаботе ãеоìетpии, но ëиøü как ÷астный
сëу÷ай пpи соответствуþщеì поäбоpе паpаìетpов.

Посëеäуþщее существенное заìеäëение асиì-
птотики впëотü äо α ≈1/3. По-виäиìоìу это связа-
но с боëее ìеäëенныì убываниеì pазìеpа обëасти,
ионы котоpой за поëовину пеpиоäа коëебания ус-
певаþт äости÷ü эëектpоäов, с pостоì ÷астоты,
а также с интенсификаöией ãиäpоäинаìи÷ескоãо
пеpеноса вбëизи стенок канаëа на высоких ÷астотах.

Работа выполнена при финансовой поддержке
РФФИ, гранты 06-07-08082-офи и 07-07-12055-офи.
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Введение

Инфоpìаöионный Интеpнет-поpтаë www.
mstonline.de соäеpжит актуаëüные новости ìикpо-
систеìотехники. Вниìание уäеëяется событияì во
всеì ìиpе, особенно новоìу напpавëениþ
МЭМС-техноëоãий äëя pазpаботки систеì набëþ-
äения и своевpеìенноãо обнаpужения сеpäе÷ных
забоëеваний, а также äëя äиаãности÷ескоãо сопpо-
вожäения паöиентов с такиìи забоëеванияìи.
Сеpäе÷ные забоëевания явëяþтся пеpвоо÷еpеäной
пpобëеìой в ìиpе. Инфоpìаöионный поpтаë со-

äеpжит ссыëки на унивеpситеты и ëабоpатоpии,
в котоpых веäется pазpаботка МЭМС. В обзоpе
пpеäставëены веäущие pазpабот÷ики.

Analog Devices, США. Pазpабатывает поëупpо-
воäниковые äат÷ики теìпеpатуpы, ìаãнитноãо по-
ëя, ìикpоìехани÷еские äат÷ики, ìикpоãиpоскопы
и äpуãие пpибоpы. Все они иìеþт как öифpовые,
так и анаëоãовые выхоäы.

Гиpоскопы äеëятся на äва основных кëасса:
свобоäные ãиpоскопы (астати÷еские, хpанящие за-
äанное напpавëение) и äат÷ики уãëовой скоpости
(ДУС), к котоpыì и относятся ãиpоскопы iMEMS.
В посëеäних äëя созäания ÷увствитеëüных эëеìен-
тов äат÷иков пpиìенена техноëоãия тонкосëой-
ноãо тpавëения. Гиpоскопы ìожно сpавниватü по
pазëи÷ныì хаpактеpистикаì: ìассоãабаpитныì
показатеëяì, энеpãопотpебëениþ, стоиìости, на-
äежности, способности pаботатü в усëовиях виб-
pаöии.

В пеpвуþ о÷еpеäü всех интеpесует то÷ностü ãи-
pоскопа. Дëя астати÷еских ãиpоскопов основныì
показатеëеì то÷ности явëяется остато÷ная ско-
pостü ухоäа, тоãäа как то÷ностü ДУС хаpактеpизу-
ется поãpеøностüþ изìеpения уãëовой скоpости.
Гиpоскопы iMEMS пpеäназна÷ены äëя пpиìене-
ния в тех устpойствах, ãäе интеpваëы автоноìной

ÝËÅÌÅÍÒÛ ÌÍÑÒ

Пpедставленный обзоp ведущих pазpаботчиков МЭМС
является пpодолжением статьи "Pазpаботка МЭМС",
опубликованной автоpами в жуpнале "Нано- и микpосис-
темная техника", 2008, № 1.
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pаботы ãиpоскопа äостато÷но ìаëы, т. е. коppек-
öия пpовоäится äостато÷но ÷асто иëи непpеpывно.
Скоpостü ухоäа ìикpоìехани÷еских ãиpоскопов
составëяет 10°/÷.

Несìотpя на ìенüøуþ в сpавнении с äpуãиìи
ãиpоскопаìи то÷ностüþ ãиpоскопы iMEMS обëа-
äаþт öеëыì pяäоì äостоинств. Это ìаëые ãабаpит-
ные pазìеpы и ìасса. Масса ADXRS150/300 в коp-
пусах 7 Ѕ 7 Ѕ 3 ìì не пpевыøает 0,5 ã. В ãиpоско-
пах пpеäусìотpена встpоенная систеìа поëноãо
ìехани÷ескоãо и эëектpонноãо автотестиpования,
котоpая функöиониpует без откëþ÷ения äат÷иков.
Техноëоãия iMEMS обеспе÷ивает устой÷ивостü
äат÷иков к уäаpаì и вибpаöии. Гиpоскопы ADXRS
выäаþт стабиëüный выхоäной сиãнаë в пpисутст-
вии ìехани÷еских коëебаний с ускоpениеì äо 2000 g
в øиpокоì äиапазоне ÷астот. Это свойство важно
äëя таких систеì, как напpиìеp, автоìобиëüный
äат÷ик пеpевоpота. Пеpевоpот äоëжен бытü äосто-
веpно pаспознан эëектpонныìи систеìаìи авто-
ìобиëя на фоне поìех от уäаpов и вибpаöий в pе-
зуëüтате стоëкновения иëи выезäа за пpеäеëы пpо-
езжей ÷асти. Сиãнаë, поëу÷аеìый с ãиpоскопа, ìо-
жет бытü испоëüзован также äëя: повыøения
то÷ности и наäежности систеì позиöиониpования
и навиãаöии (GPS), стабиëизаöии поäвижных сис-
теì автоìобиëей, саìоëетов, pоботов, антенн
и пpоìыøëенноãо обоpуäования; ввоäа äанных
в поpтативные коìпüþтеpы и äpуãих обëастях.

Гиpоскоп iMEMS объеäиняет на оäноì кpеì-
ниевоì кpистаëëе äат÷ик уãëовой скорости (ДУС)
и эëектpонику, обеспе÷иваþщуþ пpеäваpитеëüнуþ
обpаботку и фоpìиpование сиãнаëа (pис. 1). Две
ìикpостpуктуpы из поëикpеìния снабжены спе-
öиаëüныìи возбужäаþщиìи pаìкаìи, котоpые с
поìощüþ эëектpи÷ескоãо сиãнаëа пpивоäятся в pе-
зонанс. Коëебания ìикpоìехани÷еских эëеìентов

иìеþт äостато÷но высокуþ ÷астоту и аìпëитуäу,
÷тобы пpи уãëовоì вpащении пpибоpа сиëа Коpио-
ëиса, äействуþщая на эти эëеìенты, äостиãаëа за-
ìетноãо зна÷ения.

По кpаяì кажäой коëебëþщейся pаìки пеpпен-
äикуëяpно напpавëениþ коëебаний pаспоëожены
поäвижные зубöы (øтыpи), котоpые ÷еpеäуþтся
с непоäвижныìи зубöаìи (øтыpяìи, сфоpìиpо-
ванныìи на кpеìниевой поäëожке). Эти äва типа
øтыpей обpазуþт стpуктуpу, еìкостü котоpой ìе-
няется пpопоpöионаëüно сиëе Коpиоëиса. Поëу-
÷енный с еìкостноãо äат÷ика сиãнаë поступает на
каскаäы усиëения и äеìоäуëяöии, пpеобpазуþщие
еãо в выхоäное напpяжение, пpопоpöионаëüное уã-
ëовой скоpости. Наëи÷ие в ìикpосхеìе äвух пеp-
пенäикуëяpно pаспоëоженных оäнотипных äат÷и-
ков позвоëяет избежатü вëияния на выхоäной сиã-
наë ãиpоскопа вибpаöии и ускоpения. Схеìы фоp-
ìиpования сиãнаëа, pаспоëоженные на этоì же
кpистаëëе, позвоëяþт сохpанитü ка÷ество сиãнаëа
в усëовиях "øуìноãо" окpужения (эëектpоìаãнит-
ных поìех, øуìов öифpовых схеì и т. ä.). Дëя схе-
ìы возбужäения ÷увствитеëüных эëеìентов тpебу-
ется напpяжение питания 14—16 В. Так как на
ìикpосхеìу поäается напpяжение 5 В, то äëя по-
выøения напpяжения питания на кpистаëëе иìе-
ется схеìа "заpяäовоãо насоса" с пеpекëþ÷аеìыìи
конäенсатоpаìи. Гиpоскоп иìеет встpоеннуþ схе-
ìу автотестиpования с öифpовыì упpавëениеì,
котоpая pаботает пpи активноì äат÷ике. В состав
ìикpосхеìы вхоäит äат÷ик теìпеpатуpы äëя уст-
pойства и коìпенсаöии поãpеøностей, вызван-
ных изìенениеì теìпеpатуpы.

Коìпания pазpаботаëа оäно- и äвуосные аксе-
ëеpоìетpы ADXL50, 150 и 250. Пpибоpы обëаäаþт
то÷ностüþ изìеpений, опpеäеëяеìой абсоëþтной
поãpеøностüþ 0,01 g. Относитеëüная поãpеøностü

Pис. 1. Кpисталл микpогиpоскопа (датчика угловой скоpости)
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0,02 %. Вообще ãовоpя, аксеëеpоìетpы тpаäиöион-
ных констpукöий (выпоëненные путеì объеìноãо
тpавëения еìкостных я÷еек, пüезоэëектpи÷еские,
эëектpоìехани÷еские) обеспе÷иваþт боëее высо-
куþ то÷ностü изìеpений, ÷еì iMEMS-äат÷ики, но
иìеþт стоëü зна÷итеëüнуþ стоиìостü, ÷то их пpи-
ìенение опpавäано ëиøü в пpеöизионных изìеpи-
теëüных коìпëексах.

Аксеëеpоìетpы ADXL 150/250 — ìикpосистеìы
тpетüеãо покоëения с äиапазоноì изìеpяеìых зна-
÷ений пpоекöий вектоpа ускоpения ± 50 g. Они
соäеpжат фоpìиpоватеëü сиãнаëа, ãенеpатоp, äеìо-
äуëятоp, тайìеp и схеìу автоноìноãо тестиpова-
ния. ADXL250 — äвуосный аксеëеpоìетp, с äвуìя
взаиìно пеpпенäикуëяpныìи осяìи кооpäинат,
ëежащиìи в пëоскости пpибоpа. О наäежности
ADXL250 свиäетеëüствуþт боëüøие зна÷ения äо-
пускаеìых кpити÷еских наãpузок. Пpоекöия уско-
pения (äëитеëüностü 0,5 ìс) — 500 g. Чувствитеëü-
ные эëеìенты аксеëеpоìетpов выпоëнены в фоpìе
поäвижноãо коpоìысëа с äвухто÷е÷ныì кpепëени-
еì путеì нанесения поëикpеìния на SiO2 (pис. 2).

Посëе тpавëения SiO2 коpоìысëо остается в поä-

вижноì состоянии на pасстоянии 1,6 ìкì наä поä-
ëожкой. В со÷етании с непоäвижныìи эëеìентаìи
коpоìысëо обpазует 42-еìкостные изìеpитеëüные
я÷ейки, поëная еìкостü котоpых äостато÷но ëи-
нейно зависит от пеpеìещения коpоìысëа пpо-
поpöионаëüно пpиëоженной к неìу сиëе. Пpеäу-
сìотpены также 12 я÷еек äëя эëектpостати÷ескоãо
пеpеìещения коpоìысëа пpи автоноìноì тести-
pовании äат÷ика — пpовеpке ÷увствитеëüноãо эëе-
ìента. В хоäе тестиpования созäается эëектpоста-
ти÷еское усиëие, эквиваëентное ∼20 % äиапазона
изìеpяеìых зна÷ений ускоpения.

Аксеëеpоìетpы пpиìеняþтся в ка÷естве инеp-
öиаëüных äат÷иков в саìых pазëи÷ных обëастях.

Так, напpиìеp, ADXL190 иìеет настоëüко ìаëые
ãабаpитные pазìеpы и ìассу, ÷то это позвоëяет ис-
поëüзоватü еãо в ка÷естве äат÷ика ускоpения непо-
сpеäственно на äиффузоpе ãpоìкоãовоpитеëя. Бëа-
ãоäаpя ввеäениþ обpатной связи по ускоpениþ
уäаëосü äобитüся уëу÷øения äобpотности акусти-
÷еских систеì. Аксеëеpоìетpы пpиìеняþтся в сис-
теìах контpоëя уpовня вибpаöий и äисбаëанса
эëектpоäвиãатеëей насосов, коìпpессоpов, высо-
кообоpотных стиpаëüных ìаøин. Они позвоëяþт
автоìати÷ески коppектиpоватü pабо÷ие паpаìетpы
äвиãатеëей äëя äостижения ìиниìаëüных øуìов и
снижения энеpãопотpебëения. Аксеëеpоìетpы øи-
pоко испоëüзуþтся в автоìобиëях в ка÷естве ко-
ìанäных äат÷иков поäуøек безопасности, в ан-
тибëокиpово÷ных систеìах тоpìозов, систеìах
охpаны и сиãнаëизаöии, автоìати÷еской коppек-
öии накëона фаp, упpавëении активной поäвес-
кой и äp. Пеpспективно пpиìенение аксеëеpо-
ìетpов в "÷еpных ящиках", pеãистpиpуþщих па-
pаìетpы äвижения автоìобиëя. Аксеëеpоìетpы
пpиìеняþтся в споpтивных тpенажеpах äëя изìе-
pения тpаектоpии äвижения теëа споpтсìена и
непpеpывноãо контpоëя откëонения от иäеаëüной
тpаектоpии, обеспе÷иваþщей äостижение ìакси-
ìаëüноãо споpтивноãо pезуëüтата. Поäобные сис-
теìы ìоãут испоëüзоватüся äëя оптиìизаöии
споpтивных по÷еpков, äëя поäpажания иì в äаëü-
нейøеì.

Ansys, США. Спеöиаëизиpуется на pазpаботках
пpоãpаììноãо обеспе÷ения (ПО) äëя ìоäеëиpова-
ния pазëи÷ных техноëоãи÷еских пpоöессов. Пpи
созäании ПО закëаäываþтся сëеäуþщие конöеп-
туаëüные pеøения:

� они охватываþт pазные физи÷еские пpоöессы;

� обеспе÷иваþт ìоäеëиpование ìехани÷еских
пpоöессов;

Pис. 2. Микpомашинный акселеpометp
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� оöениваþт и описываþт пpоöессы в жиäких и
ãазообpазных сpеäах;

� вкëþ÷аþт эëектpоìаãнитное взаиìоäействие
(низко÷астотные äëя эëектpоäвиãатеëей, pеëе,
соëеноиäов и ìаãнитов, а также высоко÷астот-
ные äëя pаäио- и ìикpовоëновых пpибоpов);

� позвоëяþт оöенитü уpовенü ка÷ества и наäеж-
ности пpоекта;

� обеспе÷иваþт пpи÷инно-сëеäственное связыва-
ние ìоäеëиpования (это естü ÷астü пpоöесса
анаëиза pезуëüтатов автоìатизиpованноãо пpо-
ектиpования, она позвоëяет повыситü то÷ностü,
конвеpãенöиþ и скоpостü пpоектных pеøений).
Ansys pазpаботаë свыøе 20 кpупных пакетов

САПP. В табë. 1 пpеäставëены основные из них.
ПО пpиìеняется äëя pазëи÷ных отpасëей пpо-
ìыøëенности: аэpокосìи÷еской; автоìобиëüной,
хиìи÷еской, эëектpонной, МЭМС и äp.

Пpи pазpаботке САПP МЭМС у÷итываþтся
сëеäуþщие их особенности:
� повыøенное "спутывание" эëеìентов и ìежсо-

еäинений;
� наëи÷ие эëектpостати÷еских заpяäов;
� эëектpостати÷еское спутанное сëожение;
� наëи÷ие еìкости поäëожки;
� жиäкостное увëажнение;
� жиäкостно-стpуктуpное соеäинение;
� жиäкостно-повеpхностное напpяжение;
� ВЧ эëектpоìаãнитные поëя;
� коìпозиöионные ëу÷и;
� на÷аëüное остато÷ное напpяжение;

� pазëи÷ные систеìы объеäинений эëеìентов и
ìноãое äpуãое.
Пpи ìоäеëиpовании МЭМС ìожно пpовоäитü

анаëизы:
� стpуктуpный (ìехани÷еский, теpìи÷еский, ìаã-

нитный);
� теpìи÷еский (pавновесное состояние, тепëо-

пpовоäностü, конвекöия, изëу÷ение);
� äинаìи÷еский (ëаìинаpный, туpбуëентный

поток, свобоäная иëи пpинуäитеëüная конвек-
öия);

� эëектpоìаãнитный (эëектpостати÷еский, ìаã-
нитостати÷еский, анаëиз текущей пpовоäиìо-
сти).
Пятü пакетов Ansys пpеäназна÷ены äëя ìоäеëи-

pования повеäен÷еских ìоäеëей МЭМС и МОЭМС:
1. Mechanical. Констpукöионный и теpìи÷е-

ский анаëиз.
2. Emag. Эëектpоìаãнитный и эëектpостати÷е-

ский анаëиз.
3. Flotran. Заäа÷и ìеханики жиäкости и ãазов.
4. LS-Dyna. Заäа÷и, связанные с боëüøой äе-

фоpìаöией, неëинейныì повеäениеì ìатеpиаëов
и взаиìоäействиеì нескоëüких объектов.

5. PrerPost.
Постановка заäа÷и и обpаботка pезуëüтатов,

а также созäание, иìпоpт/экспоpт ãеоìетpи÷еских
ìоäеëей. Бибëиотека коìпонентов МЭМС вкëþ-
÷ает:
� инеpöионный äат÷ик;
� ìикpозеpкаëо;
� ìикpопоëосковуþ ëиниþ пеpеäа÷и;
� теpìоэëектpи÷еский усиëитеëü;
� ìикpожиäкостный канаë;
� ãенеpатоp поëя ìикpоинтеpфейсноãо пpоöес-

соpноãо теpìинаëа;
� пеpекëþ÷атеëü pаäио÷астот;
� высокока÷ественный pезонатоp;
� эëектpоìехани÷ескуþ öепü и äp.

Гpуппа EVG, США. Pазpабатывает техноëоãиþ,
обоpуäование и ìежäунаpоäные станäаpты по пpо-
öессаì обpаботки и выpавнивания непëанаpной
стоpоны пëастины с уже сфоpìиpованныìи на пëа-
наpной стоpоне  ìикpоизäеëияìи (напpиìеp, äëя
устpанения "кëина" пëастин). Посëе выpавнива-
ния пëастины пеpеäаþтся äëя посëеäуþщеãо со-
еäинения (аноäная теpìокоìпpессия). Диаìетp
поäëожки 150, 200 и 300 ìì. Пpоäукöия МЭМС:
� интеãpаëüный аксеëеpоìетp, испоëüзуется в ав-

тоìобиëях Ford;
� äат÷ик äавëения, pеаãиpует на äавëение в забоp-

нике возäуха автоìобиëüноãо äвиãатеëя и пеpе-
äает инфоpìаöиþ кëапану топëивной инжек-
öии. Соотноøение возäуха и топëива оптиìаëü-
но pасс÷итано с у÷етоì заãpуженности тpанс-
поpтноãо сpеäства;

� уãëовой äат÷ик Деëфи—Деëко. Испоëüзуется
äëя активноãо упpавëения тоpìозаìи. Чип вы-
поëнен по техноëоãии повеpхностной ìикpооб-

Табëиöа 1

САПР Ansys

№ Пакет Моделируемые процессы

1 Mechanical Механи÷еские проöессы и их оптиìизаöия
2 DesignSpace Механи÷еские проöессы и их развитие
3 Structural Структурные (ëинейные и неëинейные)
4 Multiphisics Физи÷еские: тепëовые, акусти÷еские, 

эëектроìаãнитные
5 CFX-5 Жиäкостно-äинаìи÷еские
6 Professional Структурно-тепëовые
7 Dyna Коìбинированные (неëинейные), возникаþ-

щие при испытаниях ìетаëëа на про÷ностü 
иëи при крити÷еской "устаëости" ìетаëëа

8 Emag Эëектроìаãнитные низкой ÷астоты
9 ICEM CFD Изìеняþщие ãеоìетриþ объектов

10 Environment Обработка резуëüтатов перви÷ноãо ìоäе-
ëирования

11 Xplorer Возäействие окружаþщих внеøних усëо-
вий

12 Design Mo-
deler

Поäетаëüное изìенение и ìоäификаöия 
ãеоìетрии объектов; ìощный инструìент 
äëя созäания общей конöепöии ìоäеëи

13 Xplorer VT Разработка общей конöепöии ìоäеëи с äе-
таëизаöией бëоков

14 Fatigue.asp Цикëи÷еские наãрузки; рас÷ет вреìени 
"жизни" изäеëия

15 Freqsweepvt Высоко÷астотные эëектроìаãнитные 
и структурные

16 Paramesh Снижение степени сëожности ìоäеëи äëя 
ее анаëиза

17 Workbench Перви÷ное рабо÷ее ìесто Ansys
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pаботки в виäе вибpиpуþщей коëüöевой стpук-
туpы. Дат÷ик ãеpìети÷ен и соäеpжит äва ÷ипа,
соеäиненных по техноëоãии "поäëожка к поä-
ëожке". Испоëüзуется вакууìиpованный коp-
пус, ÷тобы коëüöевой äат÷ик (äëя ноìинаëüной
pаботы) ввести в pезонанс.

Intelligent Micro Pattering, США. Pазpабатывает
фотоëитоãpафи÷еское обоpуäование äëя МЭМС.
Основной пpоäукт — экспозиöионная систеìа
SF-100, пpиìеняеìая кpоìе фотоëитоãpафии
в обоpуäовании äëя сбоpки МЭМС, пpоизвоäстве
опти÷ескоãо воëокна и DWDM-коìпонентов, оп-
тоэëектpонных устpойств, ìикpожиäкостных
стpуктуp BioMEMS, анаëизе отказов МЭМС.
Систеìа SF-100 (pис. 3) в со÷етании с оpиãинаëü-
ной техноëоãией "уìноãо фиëüтpа", pазpаботан-
ной в унивеpситете Фëоpиäы (США), äает воз-
ìожностü пpовеpки экспëуатаöионных хаpакте-
pистик МЭМС без пpоизвоäства ìноãо÷исëенных
фотоøабëонов. Безìасо÷ная техноëоãия сущест-
венно уìенüøает вpеìя pазpаботки новоãо изäе-
ëия и капитаëовëожения.

Пpинöип äействия SF-100 состоит в тоì, ÷то
коìпüþтеp связан с "уìныì фиëüтpоì", ÷тобы
обеспе÷итü изобpажение äëя экспозиöии. Эти изо-
бpажения созäаþтся в коìпüþтеpе и затеì пеpеäа-
þтся "уìноìу фиëüтpу" äëя опти÷еской обpаботки
обpазöа. Дëя контpоëя то÷ности позиöиониpова-
ния изобpажений на поäëожке испоëüзуется ìик-
pоскоп. Пpиìеняется поëихpоìати÷еский исто÷-
ник света. Свет, пpохоäящий ÷еpез фиëüтp, пpо-
еöиpуется непосpеäственно на повеpхностü pабо-
÷ей поäëожки. Обëастü этоãо изобpажения обы÷но
составëяет нескоëüко кваäpатных сантиìетpов,
поэтоìу испоëüзуется поøаãовое äвижение, ÷тобы
засветитü всþ повеpхностü поäëожки (пëощаäüþ

äо 200 ìì2).

Кpоìе кpеìния, ìожно пpовести фотоëитоãpа-
фиþ по сëеäуþщиì ìатеpиаëаì: ãаëüвани÷еской

ìеäи (тоëщина от 1 äо 300 ìкì); ãаëüвани÷ескоìу
никеëþ (испоëüзуется техноëоãия суëüфата/хëоpи-
äа никеëя пpи 40—45 °C); аëþìиниþ; стаëи; кваp-
öу; поëиäиìетиëсиëоксану (эëеìенты от 10 ìкì äо
10 ìì); äиазотипныì фото÷увствитеëüныì ëаìи-
натаì (пëенки 15—20 ìкì); фото÷увствитеëüной
кеpаìике; стекëу; пëастìассаì; GaAs; InP и äp.

MEM Research, США. Pазpабатывает пpо-
ãpаììные сpеäства ìоäеëиpования и пpоектиpова-
ния МЭМС. Пакет EM3DS (pис. 4) пpеäназна÷ен
äëя эëектpоìаãнитноãо анаëиза МЭМС-пеpекëþ-
÷атеëей, конäенсатоpов и ìоноëитных СВЧ ИМС
(pис. 5). Пакет пpеäставëяет собой пpоãpаììу
тpехìеpноãо эëектpоìаãнитноãо ìоäеëиpования
квазипëанаpных ìноãосëойных стpуктуp и позво-
ëяет ìоäеëиpоватü тоëстые пpовоäники, неоäно-
pоäности в äиэëектpике и эффекты в пüезоэëек-
тpи÷еских ìатеpиаëах. Напpиìеp, естü возìож-
ностü анаëиза pезонатоpов на объеìных акусти÷е-
ских воëнах с у÷етоì высоко÷астотных паpазитных
связей, анаëиза акусти÷еских эффектов в сpеäах с
÷астотно-зависиìыìи связяìи. Пpоãpаììа äает
возìожностü описыватü pаспpеäеëенные и упpав-
ëяеìые исто÷ники токов, позвоëяет выпоëнитü
поëное ìоäеëиpование MESFET и HEMT тpанзи-
стоpов. Она позвоëяет pеøатü тpехìеpные инте-
ãpаëüные уpавнения и пpоектиpоватü сëеäуþщие
устpойства:

� фиëüтpы высокой ìощности, коаксиаëüные
фиëüтpы;

� фиëüтpы с низкиì пpохоäоì и высокиì пpохо-
äоì äо 100 ГГö;

� äвупëексоpы, тpипëексоpы, ìуëüтипëексоpы äо
100 ГГö;

� воëновоäы, феppитовые устpойства, изоëятоpы,
выкëþ÷атеëи ìощности и äp.

Шестü коìпаний, pазpабот÷иков САПP, вхоäят
в состав MEM Research: Oea, Mician, Optimal, Star,
Sonnet, Zeland Software.

Pис. 3. Система SF-100 и ее схема
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MEMS Engineering and Material, США. Pазpа-

батывает техноëоãиþ изãотовëения поäëожек äëя

МЭМС, äат÷иков и устpойств, сëужащих исто÷ни-

каìи энеpãии. Pазвивает запатентованнуþ техноëо-

ãиþ поëу÷ения поäëожек "кpеìний на изоëятоpе"

с пpиìенениеì аноäноãо пpикëеивания кpеìния

на стекëо пpи сëабоì äавëении. Скëеивание, то÷-

нее сëипание, основывается на сöепëении äвух

зеpкаëüно ãëаäких поäëожек сиëой Ван-äеp-Вааëü-

са пpи коìнатной теìпеpатуpе. Даëüнейøий отжиã

укpепëяет скëеивание. Финиøные øëифовка и по-

ëиpовка утон÷аþт поäëожку äо тpебуеìоãо уpовня.

Аноäное окëеивание зависит от ìиãpаöии заpяäов.

Пpи пpикëаäывании стpоãо опpеäеëенноãо отpи-

öатеëüноãо заpяäа к стекëу ионы натpия в стекëе

ìиãpиpуþт к отpиöатеëüноìу эëектpоäу. Пpи этоì

возникает пpостpанственный заpяä в обëасти кон-

такта кpеìния и стекëа. Этот пpостpанственный

заpяä созäает боëüøуþ напpяженностü эëектpоста-

ти÷ескоãо поëя ìежäу кpеìниеì и стекëоì, кото-

pая пpо÷но уäеpживает оба ìатеpиаëа. Попутно

кисëоpоä из стекëа пеpеносится к стыку стекëа и

кpеìния, фоpìиpуется пëенка SiO2, котоpая и соз-

äает пpо÷ное скëеивание.

Поäëожки "кpеìний на стекëе" øиpоко испоëü-

зуþтся äëя пpоизвоäства äат÷иков äавëения и фо-

то÷увствитеëüных эëеìентов. Эта оpиãинаëüная

техноëоãия позвоëяет также поëу÷атü поäëожки

типа поëупpовоäник/стекëо с испоëüзованиеì та-

ких сëожных поëупpовоäниковых стpуктуp, как

Si/сапфиp, Ge/Si, GaAs/Si, InP/Si. Техноëоãи÷е-

ские возìожности pазpабот÷иков о÷енü высоки:

� изãотовëение ìонокpеìния ìетоäоì Чохpаëü-

скоãо и ìетоäоì зонной пëавки;

Pис. 5. СВЧ ИМС

Pис. 4. Пакет EM3DS
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� pезка, øëифовка и поëиpовка стекëянных,
кваpöевых и pазëи÷ных поëупpовоäниковых
поäëожек, "стекëование" поäëожек;

� эпитаксиаëüное наpащивание, фоpìиpование
pазëи÷ныìи ìетоäаìи тонких пëенок Al, Cu,
Au, Cr, Ni, Pt, SiO2, Si3N4, поëикpеìния;

� фотоëитоãpафи÷еские пpоöессы, ãаëüвани÷е-
ские пpоöессы, вëажное и сухое тpавëение ìа-
теpиаëов.

Planar, США. Pазpабатывает пëоскопаpаëëеëü-
ные пëазìенные и жиäкокpистаëëи÷еские ìонито-
pы и äиспëеи pазëи÷ных pазìеpов и äëя pазëи÷ноãо
пpиìенения (табë. 2). Planar пpоявëяет боëüøой ин-
теpес к ìикpозеpкаëаì (pис. 6) и их пpиìенениþ в
обоpуäовании новоãо покоëения. Особенностü ÷и-
пов — коìпоненты ìикpоìеханики пpоизвеäены
пpяìо на поäëожке ìикpоизäеëия. Чтобы pеаëизо-
ватü пpоекöиþ света с испоëüзованиеì ìикpозеpкаë
пpиìеняþт äве техноëоãии: DLP (Digital Light Pro-
jection) и DMD (Digital Mirror Device). Вообще ãо-
воpя, опти÷еские МЭМС-зеpкаëа испоëüзуþтся äëя
откëонения света, пеpеäаваеìоãо в опти÷ескоì во-
ëокне, и äëя созäания öифpовой пpоекöии.

В пеpвоì сëу÷ае pазpаботанные ìикpозеpкаëа
ìоãут бытü кëассифиöиpованы по пpинöипу конфи-
ãуpаöии: 1D, 2D и 3D, котоpые соответствуþт сте-
пени опеpативной ìобиëüности ìикpозеpкаë. Кон-
фиãуpаöия 1D позвоëяет ìикpозеpкаëу контpоëиpо-
ватü свет, накëоняясü по оäной оси. Конфиãуpаöия
2D äает возìожностü зеpкаëу накëонятüся в оpтоãо-
наëüных позиöиях. 3D позвоëяет ëþбые накëоны —
от паpаëëеëüных äо оpтоãонаëüных.

В сëу÷ае öифpовой пpоекöии испоëüзуþтся
ìассивы ìикpозеpкаë, созäанные по техноëоãии,
pазpаботанной Texas Instrument (США). Иìеется
в виäу МЭМС-устpойство, состоящее из оãpоìноãо
ìассива поäвижных ìикpозеpкаë, котоpые в состоя-
нии изìенятü уãоë конфиãуpаöии 15000 pаз в секунäу.
Существуþт pазëи÷ные типы ìассивов — от ìини-
ìаëüных конфиãуpаöий 3 Ѕ 3 äо 256 Ѕ 256 ìикpозеp-

каë. Pазpаботаны ìассивы 1024 Ѕ 1280, ÷то pавно-
öенно 1,3 ìëн отäеëüно упpавëяеìых зеpкаë. Кажäое
ìикpозеpкаëо по pазìеpу схоäно с остpиеì иãоëки.
Сpеäи изäеëий, в котоpых испоëüзуþтся такие тех-
ноëоãии, — пpоектоpы и ТВ с пëоскиì экpаноì.

Чтобы pеаëизоватü пpоекöиþ света поступаþт
сëеäуþщиì обpазоì. Устpойство освещается бе-
ëыì светоì, котоpый отpажается на выхоäнуþ
ëинзу, есëи зеpкаëа pаспоëожены в поëожении
"Вкë.", иëи отpажаþтся на аäсоpбент света, есëи
конфиãуpаöия зеpкаë в состоянии "Выкë." Моäу-
ëиpуя вибpаöиþ зеpкаë и заставëяя свет пpохоäитü
÷еpез "öветовуþ стенку", котоpая соäеpжит пеp-
ви÷ные öвета, на выхоäе ìожно поëу÷итü öветное
изобpажение с ÷астотой обновëения окоëо 70 Гö.
Pезуëüтаты наìноãо ëу÷øе, ÷еì у жиäкокpистаë-
ëи÷ескоãо пpоектоpа.

Vaisala, США. Пpоизвоäит инстpуìенты, пpи-
боpы и систеìы äëя изìеpения поãоäных усëовий
и состояния окpужаþщей сpеäы с испоëüзованиеì
встpоенных спеöиаëизиpованных äат÷иков. Pазpа-
батывает:
� стаöионаpные и пеpеносные äат÷ики вëажно-

сти;
� äат÷ики "то÷ки pосы";
� äат÷ики äëя опpеäеëения вëажности в ìасëе;
� äат÷ики äëя опpеäеëения виäиìости на авто-

стpаäах и аэpоäpоìах;
� äат÷ики баpоìетpи÷ескоãо äавëения;
� äат÷ики скоpости ветpа;
� äат÷ики высоты обëа÷ности;
� äат÷ики поãоäы в pеаëüноì вpеìени;
� äат÷ики äоpожной поãоäы на автостpаäах;
� äат÷ики CO2;
� äат÷ики NH3;
� pаäиозонäы.

Базовые техноëоãии изìеpений, котоpые ìоãут
бытü пpиìенены с испоëüзованиеì МЭМС, сëе-
äуþщие: пüезоpезистивная, еìкостная и эëектpо-
ìаãнитная.

Табëиöа 2

Применение и особенности дисплеев и мониторов

Применение Особенности дисплеев и мониторов

Банкоìаты
Из ванаäиевоãо стекëа, с высокой контраст-
ностüþ и яркостüþ äаже при попаäании пря-
ìых соëне÷ных ëу÷ей

Оборуäование, 
транспорт

Высокая наäежностü, аäаптированы к вибра-
öияì, уäараì, параì разëи÷ных жиäкостей

Авиаöия Работаþт в экстреìаëüных усëовиях

Меäиöина

От ìаëых, с высокиì разреøениеì äëя ра-
äиоëоãии, äо боëüøих (на всþ стену) äëя äе-
ìонстраöии операöий в стуäен÷еской 
ауäитории

У÷режäения
Боëüøоãо форìата äëя проектных работ, äëя 
конференöий и правитеëüственных äокëаäов

Табëо Дëя öифровоãо показа инфорìаöии

Доì
Пëоский пиксеëüный ìонитор 
(оäновреìенно äëя ПК, ТВ и иãр)

Pис. 6. Микpозеpкала
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Пьезоpезистивный эффект вызывает в кpеìнии
о÷енü высокие изìенения сопpотивëения. Дëя
уìенüøения оøибок обы÷но связываþт ìежäу со-
бой нескоëüко сенсоpов.

Емкостные сенсоpы соäеpжат по кpайней ìеpе
оäин эëектpоä, способный äвиãатüся. Саìая эф-
фективная конфиãуpаöия пpеäставëяет собой "ãpе-
бенü", так как она ãаpантиpует наивысøуþ ÷увст-
витеëüностü.

К электpомагнитным сенсоpам относятся pезо-
нансные и теpìоэëектpи÷еские. Pезонансные ос-
нованы на pезонансных спиöах иëи äиафpаãìах.
Пpиìеняя pазëи÷ное возäействие, ìожно ìенятü
÷астоту pезонанса (поäобно тоìу, как это пpоис-
хоäит у стpун ãитаpы). Это позвоëяет изìеpятü на
вхоäе такие пеpеìенные, как äавëение, теìпеpату-
pа, скоpостü и ускоpение. Теpìоэëектpи÷еские
сенсоpы соäеpжат опpеäеëенное ÷исëо ìаëенüких
теpìопаp. Они испоëüзуþтся, ÷тобы изìеpятü,
пpежäе всеãо, интенсивностü ИК изëу÷ения. Оäин
кpай теpìопаpы pаспоëожен наä повеpхностüþ
поäëожки ÷ипа, äpуãой нахоäится в кpеìнии. В от-
вет на изëу÷ение кpай теpìопаpы наä повеpхно-
стüþ поäëожки наãpевается.

Заключение

Кpеìниевые МЭМС объеäиняþт ìехани÷е-
ские, опти÷еские и жиäкостные эëеìенты с эëек-
тpонныìи схеìаìи. Инфоpìаöионный поpтаë
www.eetimes.fr, посвященный совpеìенной эëек-
тpонике и МЭМС, активно сотpуäни÷ает с коìпа-

нияìи Фpанöии, Геpìании, Веëикобpитании,
США, Тайваня, Коpеи, Китая. Совpеìенный pы-
нок МЭМС пpеäставëен в основноì инеpöионны-
ìи сенсоpаìи, сенсоpаìи äавëения, ãоëовкаìи äëя
пpинтеpов, öифpовыìи äиспëеяìи с высокиì pаз-
pеøениеì, ВЧ МЭМС, коìпонентаìи äëя ìикpо-
хиìи÷ескоãо анаëиза и ìеäиöинской äиаãностики.
МЭМС испоëüзуþтся и в автоìобиëях.

Пеpвона÷аëüно обоpуäование автоìобиëей ав-
тоìати÷ескиìи поäуøкаìи безопасности тpебова-
ëо установки относитеëüно боëüøих по pазìеpу
аксеëеpоìетpов (äат÷иков). Они быëи выпоëнены
отäеëüно от эëектpонноãо бëока и стоиëи окоëо
50 äоëë. Сеãоäня бëаãоäаpя МЭМС-техноëоãии
аксеëеpоìетp и эëектpоника объеäинены в оäноì
÷ипе стоиìостüþ ìенее 10 äоëë. Небоëüøой pаз-
ìеp (как кусо÷ек сахаpа) обеспе÷ивает боëее быст-
pуþ pеакöиþ на pезкое тоpìожение. Бëаãоäаpя
низкой öене пpибоpов изãотовитеëи äобавëяþт
также боковые поäуøки безопасности. Чувстви-
теëüностü МЭМС-устpойств постоянно совеpøен-
ствуется — ìожно у÷итыватü pазìеp и ìассу пас-
сажиpа, ÷тобы откpытие поäуøки инäивиäуаëüно
соответствоваëо кажäоìу пассажиpу.

Дpуãие пpиìенения МЭМС в автоìобиëях: то-
пëивные äат÷ики äавëения; äат÷ики возäуøноãо
потока; äат÷ики äавëения в øинах; äат÷ики в поä-
весках споpтивных ìаøин; автоìати÷еское бëоки-
pование äвеpей; выpавнивание фаp; навиãаöия;
ветpовые стекëа с автоìати÷ескиì затеìнениеì от
яpкоãо встpе÷ноãо света.

УДК 681.5

О. Е. Глухова, канä. физ.-ìат. наук,
И. Н. Салий, ä-p физ.-ìат. наук,
Саpатовский ãосуäаpственный унивеpситет 
иì. Н. Г. Чеpныøевскоãо
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Известно, ÷то пpотекаþщий по катоäу ток инäу-
öиpует pост тепëовыäеëения. Пpи неìеняþщейся
скоpости тепëоотвоäа это пpивоäит, вообще ãовоpя,

к неоãpани÷енноìу pосту теìпеpатуpы эìитиpуþ-
щих öентpов и, как сëеäствие, их pазpуøениþ.
Обы÷но степенü наãpева эìиттеpа оöениваþт по от-
ëи÷иþ воëüт-аìпеpной хаpактеpистики от таковой
äëя поëевой эìиссии Фауëеpа—Ноpäãейìа [1—3].
Поäобный способ пpивоäит к усpеäненныì (по не-
котоpоìу объеìу) зна÷енияì теìпеpатуpы. В связи
с этиì пpобëеìа ëокаëüноãо (в öентpах эìиссии)
изìеpения теìпеpатуpы остается важной, пpиоб-
pетая особуþ актуаëüностü äëя устpойств с катоäоì
на уãëеpоäных нанотpубках.

Пpеäëаãается новый способ опpеäеëения теì-
пеpатуpы эìитиpуþщих öентpов с поìощüþ нано-
теpìоäат÷ика, выпоëненноãо на основе äвухсëой-
ных нано÷астиö Cn@Cm с неöентpаëüныì эффек-

тоì. Основу пpинöипа äействия нанотеpìоäат÷ика
составëяет обусëовëенный изìенениеì теìпеpату-
pы эффект изìенения ÷астоты пеpескока фуëëеpе-
на Cn из оäной потенöиаëüной яìы в äpуãуþ. Этот

эффект пpивоäит, в ÷астности, к изìенениþ øи-
pины спектpаëüной ëинии (ШСЛ) яäеpноãо ìаã-
нитноãо pезонанса (ЯМP). Сëеäоватеëüно, по от-

Теоpетически доказано, что нецентpальный эффект,
наблюдаемый, напpимеp, в некотоpых двухслойных нано-
частицах C

n
@C

m
, может служить основой для создания

датчика темпеpатуpы в области эмитиpующих цен-
тpов. Пpинцип действия такого нанотеpмодатчика со-
ставляет обусловленное нагpевом увеличение частоты
пеpескока внутpеннего фуллеpена из одной потенциаль-
ной ямы в дpугую. Темпеpатуpу в области эмитиpующих
центpов катода на наностpуктуpах пpедлагается pеги-
стpиpовать по сужению линии ядеpного магнитного pе-
зонанса, пpедопpеделенному увеличением скоpости диф-
фузии C

n
 в поле удеpживающего потенциала C

m
.
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носитеëüноìу изìенениþ ШСЛ ЯМP ìожно су-

äитü об изìенении теìпеpатуpноãо pежиìа нано-

эìиттеpа.

Цеëüþ pаботы явëяется pас÷ет каëибpово÷ной

хаpактеpистики теpìонаноäат÷ика, пpеäставëяþ-

щей собой зависиìостü теìпеpатуpы от ноpìиpо-

ванной поëуøиpины спектpаëüной ëинии ЯМP.

Поскоëüку зависиìостü ÷астоты пеpескока от теì-

пеpатуpы у кажäой äвухсëойной нано÷астиöы с не-

öентpаëüныì эффектоì — своя, pас÷ет каëибpо-

во÷ной хаpактеpистики осуществëяется инäивиäу-

аëüно äëя выбpанной нано÷астиöы.

Пpоäеìонстpиpуеì постpоение каëибpово÷ной

хаpактеpистики теpìонаноäат÷ика (без потеpи

общности pассужäений) на пpиìеpе äвухсëойной

нано÷астиöы C20@C240 с икосаэäpи÷еской сиì-

ìетpией поëя уäеpживаþщеãо потенöиаëа. Pас÷ет

пpовоäится в нескоëüко этапов; их посëеäоватеëü-

ностü и соäеpжание изëаãаþтся в нижесëеäуþщих

pазäеëах.

Pасчет атомной стpуктуpы компонентов 
наночастицы

Атоìная стpуктуpа коìпонентов нано÷астиöы

C20@C240 pасс÷итывается с поìощüþ квантово-хи-

ìи÷еской ìоäеëи сиëüной связи с ìоäифиöиpо-

ванныìи энеpãети÷ескиìи паpаìетpаìи: атоìны-

ìи теpìаìи и ìежатоìныìи ìатpи÷ныìи эëеìен-

таìи ãаìиëüтониана [4]. Выбоp такой ìоäеëи оп-

pавäан ãаpантиpованно высокой то÷ностüþ

pас÷етов äëин связей, потенöиаëа ионизаöии Pioniz

и энеpãети÷еской щеëи эëектpонноãо Eg спектpа

уãëеpоäных нанокëастеpов [4]. Напpиìеp, äëя фуë-

ëеpена C60 найäенные с поìощüþ пpинятой в ка-

÷естве pабо÷ей ìоäеëи ÷исëовые зна÷ения äëин

связей 0,14 нì и 0,145 нì, Pioniz = 7,61 эВ,

Eg = 2,04 эВ впоëне соãëасуþтся с известныìи

экспеpиìентаëüныìи äанныìи [5]: ìаксиìаëüное

pасхожäение не пpевыøает 3 %.

Важныì äëя äаëüнейøеãо анаëиза явëяется ус-

тановëение ãpуппы сиììетpии фуëëеpенов C240

и C20. Известно, ÷то C240 иìеет икосаэäpи÷ескуþ

сиììетpиþ Ih. Что касается C20, то к настоящеìу

вpеìени в ëитеpатуpе отсутствует устой÷ивое ìне-

ние о сиììетpии этоãо фуëëеpена. Поэтоìу ниже

пpиниìается, как и в [6—8], ÷то C20 пpинаäëежит

к ãpуппе сиììетpии D3d.

На основе этих пpеäпоëожений быëи pасс÷ита-
ны необхоäиìые äëя äаëüнейøеãо анаëиза ÷исëо-
вые зна÷ения ãеоìетpи÷еских и энеpãети÷еских
паpаìетpов фуëëеpенов C20 и C240 (в основноì со-

стоянии); они пpеäставëены в табë. 1. Энеpãети÷е-
ская щеëü Eg опpеäеëяëасü как интеpваë ìежäу по-

сëеäниì запоëненныì и пеpвыì незапоëненныì
уpовняìи; потенöиаë ионизаöии Pioniz опpеäеëяëся

pазниöей ìежäу нуëевыì и посëеäниì запоëнен-
ныì уpовняìи; поä pаäиусоì R фуëëеpена пpини-
ìаëся pаäиус сфеpы, в котоpуþ он ìожет бытü за-
кëþ÷ен; энеpãия связи вы÷исëяëасü как
Eb = E(C1) – E(Cn)/n, ãäе n — ÷исëо атоìов в сис-

теìе, E(C1) — энеpãия атоìа уãëеpоäа в свобоäноì

состоянии; E(Cn) — энеpãия n-атоìной конфиãу-

pаöии; ΔH — тепëота обpазования.

Pасчет топологии энеpгетической повеpхности 
взаимодействия слоев наночастицы

В основноì состоянии нано÷астиöы C20@C240,

соответствуþщеì теìпеpатуpе T = 0 К, фуëëеpен
C20 ионизиpуется вбëизи öентpа оäноãо из 12 пpа-

виëüных пентаãонов кëетки фуëëеpена C240, т. е.

фуëëеpен C20 сìещен от öентpа в напpавëении

оси сиììетpии 5-ãо поpяäка внеøней обоëо÷ки
(pис. 1, а). Пустü этоìу поëожениþ C20 соответ-

ствует E1 — энеpãия взаиìоäействия фуëëеpено-

вых сëоев нано÷астиöы. Отìетиì, ÷то совокуп-
ностü потенöиаëüных яì с энеpãией E1 пpеäстав-

ëяет собой икосаэäp, в ëþбой из веpøин котоpоãо
с pавной веpоятностüþ ìожет нахоäитüся фуëëе-
pен C20.

Кpоìе 12 ãëубоких потенöиаëüных яì с энеp-
ãией E1 существуþт также 30 иäенти÷ных потен-

öиаëüных яì с боëüøей энеpãией E2, pаспоëожен-

ных вбëизи сеpеäины pебpа икосаэäpа кëетки
фуëëеpена C240 (в напpавëении оси 2-ãо поpяäка,

pис. 1, б), и 20 иäенти÷ных потенöиаëüных яì с
еще боëüøей энеpãией E3 (E3 > E2 > E1), pаспоëо-

женных у öентpа ãpани икосаэäpа (в напpавëении
оси 3-ãо поpяäка, pис. 1, в).

Энеpãии потенöиаëüных яì Ek (k = 1, 2, 3) ìо-

ãут бытü опpеäеëены в pезуëüтате анаëиза pеëüефа

Табëиöа 1

Геометрические и энергетические параметры фуллеренов наночастицы C20@C240

Cn Eg, эВ Pioniz, эВ Eb, эВ ΔH, R, нì
Мин./ìакс. 

äëина связи, нì

C20 (D3d) 2,88 6,71 6,34 25,10 0,206 0,143/0,151
C240 (Ih) 1,29 7,06 7,17 5,99 0,720 0,139/0,144

ккаë
ìоëü•атоì
-----------------------
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повеpхности энеpãии взаиìоäействия сëоев нано-
÷астиöы:

E = , (1)

ãäе k — с÷ет÷ик взаиìоäействуþщих паp атоìов уã-
ëеpоäа, пpинаäëежащих pазныì сëояì нано÷астиöы;
rk — pасстояние ìежäу атоìаìи k-й паpы; N — ÷исëо

паp (N = 4800 äëя ÷астиöы C20@C240), σ = 0,142 нì —

äëина C—C связи; y0 = 2,7 и A = 24,3•10–79 Дж•ì6 —

эìпиpи÷ески поäобpанные паpаìетpы [9]. Выpаже-
ние поä знакоì суììы — потенöиаë Леннаpäа—
Джонса, с поìощüþ котоpоãо ìоäеëиpуется Ван-
äеp-Вааëüсовое взаиìоäействие атоìов pазных сëоев
нано÷астиöы.

Чисëовые зна÷ения E1, 2, 3, найäенные с поìо-

щüþ фоpìуëы (1), пpивеäены в табë. 2. В ней также
соäеpжатся энтаëüпия нано÷астиöы C20@C240, те-

пëота pеакöии, сìещение d1 внутpеннеãо фуëëе-

pена от öентpа ìасс внеøнеãо, pасстояние d2 ìе-

жäу сосеäниìи бëижайøиìи потенöиаëüныìи
яìаìи; все эти зна÷ения соответствуþт основно-
ìу состояниþ.

Из äанных табëиöы нахоäиì, ÷то зна÷ениþ
E2 – E1 = 0,012 эВ соответствует T = 154 К,

а E3 – E1 = 0,013 эВ — теìпеpатуpа T = 218 К.

Ясно, ÷то повыøение теìпеpатуpы äо 154 К инäу-
öиpует äиффузиþ фуëëеpена C20 в поëости C240.

Энеpãии, соответствуþщей этоìу зна÷ениþ теìпе-
pатуpы, äостато÷но, ÷тобы фуëëеpен C20 покинуë

потенöиаëüнуþ яìу с энеpãией E1 и на÷аë ска÷ко-

обpазно пеpеìещатüся ìежäу потенöиаëüныìи
яìаìи с энеpãияìи E1 и E2. Важно отìетитü, ÷то

на÷аëо äиффузии сопpовожäается pезкиì сужени-
еì ШСЛ ЯМP фуëëеpена C20.

Даëüнейøее повыøение теìпеpатуpы äо 218 К
пpивоäит к изìенениþ тpаектоpии äиффузии C20:

тепеpü фуëëеpен буäет пеpескакиватü ìежäу тpеìя

k 1=

N

∑
A

σ
6
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Табëиöа 2

Некоторые энергетические и геометрические параметры 
наночастицы C20@C240

ΔH, 7,36

ΔH
реакöии

 (C
m
 + C

n
 → C

n
@C

m
), ккаë/ìоëü –25,72

Верøины икосаэäра
d1, нì 0,1870
d2, нì 0,1966
E1, эВ –1,126

Центры ребер ико-
саэäра

d1, нì 0,1847
d2, нì 0,1842
E2, эВ –1,114

Центры ãраней ико-
саэäра

d1, нì 0,1838
d2, нì 0,1311
E3, эВ –1,113

ккаë
ìоëü•атоì
-----------------------

Pис. 1. Позиöиониpование C20 в поле удеpживающего потенциала

фуллеpена C240:

а — соответствуþщее энеpãии E1 взаиìоäействия сëоев нано÷а-

стиöы; б — энеpãии E2; в — энеpãии E3
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потенöиаëüныìи яìаìи E1, E2 и E3. Теìпеpатуp-

ный интеpваë 64 K отве÷ает потенöиаëüноìу баpü-
еpу ìежäу ìиниìуìаìи с энеpãияìи E2 и E3. Уве-

ëи÷ение теìпеpатуpы сопpовожäается непpеpыв-
ныì pостоì ÷астоты пеpескоков ìежäу потенöи-
аëüныìи ìиниìуìаìи.

Pасчет частоты пеpескока

Частота пеpескока фуëëеpена C20 pасс÷итывает-

ся по pезуëüтатаì ÷исëенноãо экспеpиìента, кото-
pый закëþ÷аëся в ìоäеëиpовании повеäения C20

в поëе уäеpживаþщеãо потенöиаëа C240 пpи теì-

пеpатуpе T. Базу ÷исëенноãо экспеpиìента соста-
виë ìетоä ìоëекуëяpной äинаìики с описаниеì
взаиìоäействия атоìов фуëëеpена по ìоäеëи сиëü-
ной связи [4], а взаиìоäействия атоìов pазных
сëоев — по фоpìуëе (1). Атоìаì фуëëеpенов C20

пpисваиваëасü скоpостü, pасс÷итанная из соотно-
øения

= ,

ãäе m — ìасса ìоëекуëы; vtrans — скоpостü посту-

патеëüноãо äвижения; k — постоянная Боëüöìана.
Чисëо пеpеìещений ìежäу потенöиаëüныìи яìа-
ìи в еäиниöу вpеìени опpеäеëяет ÷астоту пеpеско-
ка пpи теìпеpатуpе T.

В ка÷естве на÷аëüной теìпеpатуpы äëя pас÷ета
÷астоты пеpескока взято зна÷ение 300 K, отве÷аþ-
щее ìоìенту на÷аëа pаботы автокатоäа. Дëя

T = 300 K äиффузия фуëëеpена C20, как показано

выøе, набëþäается ìежäу всеìи тpеìя типаìи по-
тенöиаëüных яì с энеpãияìи E1, E2 и E3.

Даëее теìпеpатуpа увеëи÷иваëасü äо зна÷ения
2000 K, котоpое соãëасно теоpети÷ескиì и экспе-
pиìентаëüныì оöенкаì, соответствует поpоãово-
ìу зна÷ениþ теìпеpатуpы, выøе котоpоãо насту-
пает pазpуøение катоäа с наноэìиттеpаìи-на-
нотpубкаìи. Зависиìостü ÷астоты пеpескока от
теìпеpатуpы пpивеäена на pис. 2. То÷каìи обо-
зна÷ены зна÷ения ÷астоты пеpескока, поëу÷ен-
ные в pезуëüтате ÷исëенноãо экспеpиìента,
спëоøной ëинией — pезуëüтат интеpпоëяöии со-
отноøениеì Аppениуса, опpеäеëяþщиì теìпеpа-
туpнуþ pеëаксаöиþ:

ν = Ae–B/kT, (2)

в котоpоì ν — ÷астота пеpескока C20 ìежäу потен-

öиаëüныìи яìаìи äëя теìпеpатуpы T; ÷исëовые
зна÷ения эффективноãо потенöиаëüноãо баpüеpа
B = 1096 K и коэффиöиента A = 3,47 ТГö найäены
ìетоäоì Хука—Дживса.

Pасчет калибpовочной хаpактеpистики 
теpмодатчика

Каëибpово÷ная хаpактеpистика теpìонаноäат-
÷ика, как уже отìе÷аëосü, естü зависиìостü теìпе-
pатуpы от поëуøиpины спектpаëüной ëинии ЯМP
фуëëеpена (в контексте статüи — C20). Известно

[10], ÷то относитеëüная поëуøиpина pезонансной
ëинии (по уpовнþ 0,5 ìаксиìуìа поãëощаеìой
атоìоì фуëëеpена ìощности) äëя теìпеpатуpы T,
ìожет бытü вы÷исëена по фоpìуëе

(Δω)T = , (3)

ãäе (Δω)1 — поëуøиpина ëинии покоящеãося фуë-

ëеpена C20. Pасс÷итываëасü ноpìиpованная по

(Δω)300K = 0,7013  поëуøиpина спектpаëüной

ëинии (Δω)T.

Pезуëüтаты ÷исëенноãо pас÷ета каëибpово÷ной
хаpактеpистики теpìонаноäат÷ика на основе äвух-
сëойной нано÷астиöы C20@C240 показаны на pис. 3

то÷каìи; спëоøная кpивая — pас÷ет по фоpìуëе

T = 4298,755exp , (4)

отpажаþщей интеpпоëяöиþ äанных ÷исëенноãо
экспеpиìента. Выpажение (4) и естü уäобная äëя
пpакти÷еских öеëей каëибpово÷ная хаpактеpисти-
ка нанотеpìоäат÷ика на основе äвухсëойной нано-
÷астиöы C20@C240 с икосаэäpи÷еской сиììетpией

поëя уäеpживаþщеãо потенöиаëа.

Pис. 2. Зависимость частоты пеpескока фуллеpена C20 из одной 
потенциальной ямы в дpугую в поле удеpживающего потенциала 
C240 от темпеpатуpы. Точками отмечены pезультаты численного 
экспеpимента, сплошной линией — pезультат интеpполяции 
фоpмулой Аppениуса
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Выводы и обсуждение pезультатов

Пpеäëожена и теоpети÷ески обоснована ìоäеëü
теpìонаноäат÷ика, пpинöип äействия котоpоãо
основан на эффекте зависиìости øиpины ëинии
спектpа ЯМP от ìеняþщейся с теìпеpатуpой ÷ас-
тоты пеpескока инкапсуëиpованной ÷астиöы.
Особенностüþ пpеäëоженноãо способа явëяется
возìожностü ëокаëüноãо (в öентpах эìиссии) из-
ìеpения теìпеpатуpы в устpойствах с катоäоì на
уãëеpоäных нанотpубках. Пpеäëоженная каëиб-
pово÷ная хаpактеpистика в фоpìе (4) позвоëяет
опpеäеëятü теìпеpатуpу в пpеäеëах от 300 äо 2000 K
с поìощüþ внеäpенноãо в пëенку с наноэìитте-
pаìи теpìонаноäат÷ика на основе äвухсëойной
нано÷астиöы C20@C240.

Изëоженная схеìа pас÷ета каëибpово÷ных ха-
pактеpистик теpìонаноäат÷иков пpиìениìа также
не тоëüко к äвухсëойныì фуëëеpеновыì нано÷а-
стиöаì с неöентpаëüныì позиöиониpованиеì

внутpеннеãо коìпонента, но и к уãëеpоäныì нано-
÷астиöаì — энäоэäpаëüныì фуëëеpенаì типа
A@Cn (A — атоì). О пеpеìещении атоìа A в по-

ëости фуëëеpена Cn ìожно также суäитü по изìе-

нениþ еãо спектpа эëектpонноãо паpаìаãнитноãо
pезонанса. Оäнако, по наøиì pас÷етаì, в поäав-
ëяþщеì боëüøинстве сëу÷аев инкапсуëиpованный
атоì ìожет покинутü потенöиаëüнуþ яìу ëиøü
пpи теìпеpатуpе ∼10000—14000 K, ÷то опpеäеëяет
иные обëасти пpиëожений соответствуþщих нано-
теpìоäат÷иков.

Pабота выполнена в pамках Пpогpаммы Пpези-
диума PАН П-03 "Квантовая Макpофизика" (Под-
пpогpамма № 2 "Влияние атомно-кpисталлической и
электpонной стpуктуpы на свойства конденсиpован-
ных сpед") и пpи поддеpжке гpанта PФФИ (пpоект
№ 07-02-00852а).
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Íàíîñåíñîp èç íàíîòpóáîê

Пpоãpесс в нанотехноëоãиях позвоëяет по-
ëу÷итü боëüøий контpоëü наä тpаäиöионны-
ìи ìатеpиаëаìи. Как установиëи у÷еные из
США, оказаëосü, ÷то пëенка из ìноãосëойных
уãëеpоäных нанотpубок (MWCNT) ìожет
фоpìиpоватü наносенсоp.

Коìанäа иссëеäоватеëей из Межäунаpоä-
ноãо унивеpситета Фëоpиäы (Florida Interna-
tional University) pазpаботаëа поëиìеpнуþ
пëенку с вкëþ÷ениеì ìноãосëойных уãëеpоä-
ных нанотpубок. Пpи этоì пëенка явëяется
наносенсоpоì äëя контpоëя за стpуктуpныìи
вибpаöияìи, ÷то пpиãоäится в иссëеäовании
ìатеpиаëов и пpоектиpовании новых "уìных"
коìпозитов (pис. 1).

Леãкий в пpоизвоäстве, "уìный" наносен-
соp созäан из поëоски ãотовой MWCNT-пëен-
ки, изãотовëенной коìпанией Nano Lab. Меä-
ные контакты, обеспе÷иваþщие обìен ин-
фоpìаöией с пëенкой, быëи нанесены на
пëенку с поìощüþ тепëовой вакууìной обpа-
ботки.

Тесты наносенсоpа показаëи, ÷то он ìожет
поëу÷атü инфоpìаöиþ о стpуктуpных вибpа-

öиях ìатеpиаëа, к котоpоìу пpикpепëен, по÷-
ти кажäуþ секунäу. В иссëеäованиях у÷еные
нанесëи сенсоp на аëþìиниевуþ повеpхностü.
Оäнако у÷еныì нужно поpаботатü наä теìпе-
pатуpной стабиëüностüþ сенсоpа — пока он
стабиëüно pаботает в äиапазоне теìпеpатуp
237...363 K.

Источник:

Nanotechweb: MWCNT film points towards smart

sensor. (http://nanotechweb.org/cws/article/tech/32727;

jsessionid=3424A8E4B00DBF46E08F9340D7EEC356)

Íîâàÿ àpõèòåêòópà ÷èïîâ ïîíèçèò 
ýíåpãîïîòpåáëåíèå â 10 pàç

Нанотехноëоãии позвоëят не тоëüко ìи-
ниатþpизиpоватü эëектpонику, но и сущест-
венно сокpатитü ее энеpãопотpебëение.

У÷еные из Масса÷усетскоãо техноëоãи÷е-
скоãо института (MIT) и их коëëеãи из коìпа-
нии Texas Instruments pазpаботаëи новый äи-
зайн ìикpоэëектpонных ÷ипов, позвоëяþщий
äо 10 pаз уìенüøитü энеpãопотpебëение эëек-
тpоники на еãо основе.

Новый äизайн быë пpеäставëен 5 февpаëя
на конфеpенöии International Solid-State Cir-
cuits Conference в ã. Сан-Фpанöиско. Таì быë
пpеäставëен øиpоко известный ìикpокон-
тpоëëеp MSP430, pаботаþщий по новой тех-
ноëоãии. Тpаäиöионно ÷ипы pаботаþт на на-
пpяжении в 1 В, а пpеäставëенный ÷ип ис-
поëüзоваë всеãо 0,3 В.

Такая pеäукöия питаþщеãо напpяжения
äостиãается не сëиøкоì пpосто, äëя этоãо у÷е-
ныì пpиøëосü pазpаботатü конвеpтеp посто-
янноãо тока новоãо типа. Боëее тоãо, äëя ус-
пеøной конвеpтаöии совpеìенной ìикpо-
эëектpоники на новые станäаpты ëоãика
äоëжна соответствоватü пониженноìу напpя-
жениþ.

Пока техноëоãия, pазpаботанная у÷еныìи,
нахоäится на стаäии пpототипиpования, но
спеöиаëисты наäеþтся, ÷то она поëу÷ит в не-
äаëекоì буäущеì øиpокое пpиìенение. Боëее

ÍÎÂÎÑÒÈ ÍÀÍÎÒÅÕÍÎËÎÃÈÉ

Pис. 1. Наносенсоp из многослойных нанотpубок
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тоãо, техноëоãия низкоãо энеpãопотpебëения
позвоëит испоëüзоватü ÷ипы в ìеäиöинских
иìпëантантах, pаботаþщих от тепëовой энеp-
ãии паöиента. Техноëоãия также позвоëит pаз-
веpнутü сетü из нескоëüких ìикpоустpойств
внутpи теëа, но эти пеpспективы еще необхо-
äиìо äоpаботатü и иссëеäоватü.

Источник:

Eurek Alert: Team develops energy-efficient micro-
chip (http://www.eurekalert.org/pub_releases/2008-02/
miot-tde020408.php)

Íàíîíèòè ZnO — îñíîâà áóäóùèõ 
íàíîëàçåpîâ

У÷еные из Геpìании суìеëи выpаститü па-
pаëëеëüный "ëес" веpтикаëüных наноøтыpей
из оксиäа öинка, котоpые ìоãут pаботатü в pо-
ëи исто÷ников ëазеpноãо изëу÷ения. Сна÷аëа
заäа÷ей у÷еных быëа ìиниатþpизаöия исто÷-
ников ëазеpноãо изëу÷ения äо устpойств pаз-
ìеpоì в 1 ìкì. Но затеì выясниëосü, ÷то от-
äеëüные наноøтыpи из оксиäа öинка (ZnO)
также ìоãут изëу÷атü!

Наноøтыpи ZnO — поëупpовоäники с øи-
pокой запpещенной энеpãети÷еской зоной,
котоpые ìоãут изëу÷атü в уëüтpафиоëетовоì
äиапазоне (UV-ëазеp) пpи коìнатной теìпе-
pатуpе (pис. 2).

Оäнако пpоизвести упоpяäо÷енный ìас-
сив наноøтыpей äостато÷но тяжеëо, так как
изëу÷аþщие возìожности ãотовоãо наноëа-
зеpа на их основе зависят от ãеоìетpии их
pаспоëожения.

У÷еныì из унивеpситета Каpëсpуэ (Univer-
sity of Karlsruhe) уäаëосü найти пpавиëüный

поäхоä к их пpоизвоäству — это тpанспоpт в
паpовой фазе. Высоко÷истый поpоøок ZnO в
паpовой фазе ãазоì äоставëяëся к ìесту оса-
жäения — поäëожке GaN, обpаботанной зоëо-
тыìи катаëизатоpаìи.

В итоãе, веpтикаëüные наноøтыpи ZnO
эпитаксиаëüно выpастаëи на всех пята÷ках,
обpаботанных зоëотыìи катаëизатоpаìи. Пpи
этоì они быëи оäинаково упоpяäо÷ены — оä-
ной äëины и äиаìетpа. Оäнако остаëасü еще
оäна пpобëеìа — фоpìиpование p—n-пеpехо-
äов, тоëüко посëе этоãо ìожно ãовоpитü о ãо-
товоì наноëазеpе. У÷еные хотят äопиpоватü
исхоäные нанонити äëя поëу÷ения пеpехоäов.

Без соìнения, наноëазеp буäет востpебован
таì, ãäе нужны ìаëенüкие по pазìеpаì исто÷-
ники сиëüноãо света. Это и ìикpоäиаãности-
ка, и устpойства опти÷ескоãо хpанения äан-
ных, и яpкие äиспëеи.

Источник:

Nanotechweb: Zinc oxide makes good nanolasers
(http://nanotechweb.org/cws/article/tech/32747;jses-
sionid=3CAA12148F89EFB96BC446BB30BC84F4)

ÄÍÊ ïîìîãàåò ôîpìèpîâàòü 
òpåõìåpíûå íàíîñòpóêòópû

Нанотехноëоãии поëу÷иëи новый ìощ-
ный инстpуìент иссëеäования и пpототипи-
pования наностpуктуp. Две pазные коìанäы
у÷еных в США сìоãëи с поìощüþ öепей
ДНК напpавитü саìосбоpку нано÷астиö зо-
ëота в тpехìеpнуþ стpуктуpу.

Обы÷но наноpазìеpные базовые бëоки
фоpìиpуþт впоëне опpеäеëенные стpуктуpы
ìетоäоì саìосбоpки. Довоëüно тpуäно заста-
витü их сфоpìиpоватü ÷то-ëибо äpуãое, осо-
бенно, есëи pе÷ü иäет о контpоëе фоpìы и
pазìеpа ãотовой стpуктуpы во всех тpех изìе-
pениях. Оäнако у÷еные Чэä Майpкин (Сhad
Mirkin) и Джоpäж Шатö (George Schatz) из Се-
веpо-Запаäноãо унивеpситета (Northwestern
University) сìоãëи заставитü ìоëекуëу ДНК на-
пpавëятü сбоpку нано÷астиö-бëоков.

Паpаëëеëüно с Майpкиноì и Шатöеì pа-
ботаëа коìанäа у÷еных поä pуковоäствоì
Оëеãа Ганãа (Oleg Gang) из Наöионаëüной Ла-
боpатоpии Бpукхэвена (Brookhaven National
Laboratory). Они поøëи по анаëоãи÷ноìу пу-
ти, пpикpепëяя к ìоëекуëе ДНК нано÷астиöы
зоëота. В пpовеäенноì иìи экспеpиìенте бы-
ëа сфоpìиpована тpехìеpная наностpуктуpа с
кpистаëëи÷еской сиììетpией из зоëотых на-

Pис. 2. Наноштыpи ZnO под сканиpующим электpонным микpо-
скопом
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но÷астиö. Пpи этоì ìоëекуëы ДНК иãpаëи
pоëü ëесов, на котоpых pаспоëаãаëисü стpои-
теëüные бëоки-нано÷астиöы (pис. 3, сì. ÷ет-
веpтуþ стоpону обëожки).

Нано÷астиöы pазìеpоì всеãо 10 нì пpисое-
äиняëисü к öепяì ДНК, и как тоëüко ìоëеку-
ëа встpе÷аëа коìпëеìентаpный у÷асток с та-
кой же нано÷астиöей на конöе, фоpìиpова-
ëасü паpа стpоитеëüных бëоков. Бëаãоäаpя
уäа÷ноìу pаспоëожениþ коìпëеìентаpных
у÷астков pазных паp ДНК-нано÷астиö быëа
сфоpìиpована тpехìеpная сетка из нано÷а-
стиö.

Посëе фоpìиpования стpуктуpы у÷еные ее
наãpеëи äëя тоãо, ÷тобы уäаëитü фpаãìенты
ДНК и поëу÷итü завеpøеннуþ зоëотуþ нано-
стpуктуpу.

Майpкин увеpен, ÷то в буäущеì у÷еныì
уäастся фоpìиpоватü из нано÷астиö не тоëüко
куби÷еские стpуктуpы, но и пиpаìиäы, и ãео-
ìетpиþ посëожнее. Вся пpеëестü ìетоäа за-
кëþ÷ается в ëеãкоì пpоãpаììиpовании ìоëе-
куë ДНК, котоpые выступаþт в pоëи ëесов äëя
нано÷астиö.

У÷еные с÷итаþт, ÷то их откpытие буäет по-
ëезно в наноэëектpонике, фотонике и äpуãоì
пpоизвоäстве наностpуктуp заäанноãо типа. О
своей pаботе они сообщиëи в жуpнаë Nature.

Источник:

Nanotechweb: DNA helps self-assemble nanoparti-
cles. (http://nanotechweb.org/cws/article/tech/32707;
jsessionid=94EA1052F8D4B8743D4129179C3B19B9).

Pàäèî íà íàíîòpóáêàõ: 
äóáëü âòîpîé

Пеpвое тpанзистоpное pаäио, выпоëненное
поëностüþ из устpойств, соäеpжащих нанот-
pубки, созäано нанотехноëоãаìи из Унивеp-
ситета Иëëинойса (University of Illinois). Бëаãо-
äаpя наноpаäио иссëеäоватеëи усëыøаëи от-
÷ет о пpобках в Баëтиìоpе, тpансëиpуеìый
pаäиостанöией этоãо ãоpоäа. Как ãовоpят у÷е-
ные, это пеpвое pаäио, в котоpоì из нанотpу-
бок сфоpìиpована ìатpиöа, эффективно пpи-
ëеãаþщая к сëоþ поëупpовоäника. Пpеиìу-
щество ìетоäа, пpеäëоженноãо у÷еныìи, за-
кëþ÷ается в тоì, ÷то техноëоãия ëеãко
воспpоизвоäиìа в пpоìыøëенных усëовиях.

Основное äостижение у÷еных закëþ÷ается
в тоì, ÷то иì уäаëосü созäатü ìатpиöу паpаë-
ëеëüных ãоpизонтаëüно pаспоëоженных уãëе-
pоäных нанотpубок внутpи "бутеpбpоäа",

сфоpìиpовав ãотовуþ пëату-øабëон äëя äаëü-
нейøеãо pазìещения эëектpоники (pис. 4).

Выpаститü паpаëëеëüные pяäы нанотpубок
оказаëосü äостато÷но пpосто — нанотехноëо-
ãии äавно известен ìетоä хиìи÷ескоãо осаж-
äения в паpовой фазе (CVD-ìетоä). Тоëüко
тепеpü у÷еные испоëüзоваëи в ка÷естве осно-
вы поäëожку из кваpöа. Фоpìиpуþщиеся на-
нотpубки в то÷ности pосëи вäоëü кpистаëëи-
÷еской стpуктуpы кваpöевоãо кpистаëëа, обpа-
зуя pовные pяäы. Посëе этоãо быëо пpоще
сфоpìиpоватü из pяäа нанотpубок в поëупpо-
воäниковоì сэнäви÷е нанотpанзистоpы. Так
как все нанотpубки быëи паpаëëеëüны, то и
эëектpи÷еские свойства поëу÷ивøихся нано-
тpанзистоpов быëи анаëоãи÷ныìи. Пpи этоì
нанотpубки в составе кажäоãо тpанзистоpа pа-
ботаëи паpаëëеëüно, ÷то позвоëиëо устpойст-
ву пpопускатü äостато÷но боëüøуþ сиëу тока
пpи pаботе. А это, в своþ о÷еpеäü, позвоëяет
äобитüся высокоãо коэффиöиента усиëения
как в pаäио÷астотноì, так и в äиапазоне ау-
äио÷астот (pис. 5, сì. ÷етвеpтуþ стоpону об-
ëожки).

"Коэффиöиент усиëения настоëüко высок,
÷то вы сìожете сëуøатü pаäио, поäкëþ÷ив к
нанотpанзистоpноìу пpиеìнику äаже обы÷-
ные науøники!" — ãовоpит оäин из иссëеäо-
ватеëей Джон Pоäжеpс (John Rogers). Боëее
тоãо, пpоìыøëенныìи ìетоäаìи наноэëек-
тpоники сpазу ìожно изãотовитü ìножество
наноустpойств на основе нанотpубок.

Неäавно иссëеäоватеëи уже сообщаëи о
наноpаäио на основе оäной-еäинственной на-
нотpубки. Неäостаток этоãо иссëеäования за-
кëþ÷аëся в посëеäуþщеì усиëении сиãнаëа,

Pис. 4. Стpоение платы-шаблона
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а тепеpü, бëаãоäаpя ìассиву нанотpубок, эта
пpобëеìа отпаëа. "Пpеиìущество наøей тех-
ноëоãии состоит в тоì, ÷то все коìпоненты
наноpаäио (антенны, RF-усиëитеëи и ауäио-
усиëитеëи) фоpìиpуþтся из бëоков-ìатpиö
паpаëëеëüно pаспоëоженных нанотpубок", —
поясняет Pоäжеpс.

Сей÷ас öеëü у÷еных — созäатü эëектpонное
устpойство, соäеpжащее äо ста нанотpанзи-
стоpов-бëоков.

Pезуëüтаты своей pаботы Pоäжеpс и еãо
коëëеãи опубëиковаëи в PNAS.

Источник:

Nanotechweb.org: Nano-radios move on (http://
nanotechweb.org/cws/article/tech/32617;jsessionid=
8639157EE58D3BA7741FE318B29B62A4)

Íàíîòpóáêè ìîãóò óìåíüøèòü 
òpàäèöèîííóþ ìèêpîýëåêòpîíèêó

Интеãpиpованные ìикpосхеìы, напpиìеp

кpеìниевые ÷ипы, поëностüþ зависиìы от

внутpенних соеäинений ìежäу ìикpосхе-

ìаìи.

Деëо в тоì, ÷то пpи уìенüøении pазìеpов

ìеäных пpовоäов, их пpовоäящая способ-

ностü ìеняется, поэтоìу естü некотоpый

баpüеp, оãpани÷иваþщий показатеëи скоpо-

сти pаботы ÷ипа, связанный напpяìуþ с тоë-

щиной ìеäноãо пpовоäника.

Нанотехноëоãи уже äавно испоëüзуþт на-

нотpубки в ка÷естве "экспеpиìентаëüных" на-

нопpовоäников. Бëаãоäаpя их ìаëенüкиì pаз-

ìеpаì ìожно пëотнее упаковатü ìикpосхеìы

внутpи ÷ипа, уìенüøив, такиì обpазоì еãо

pазìеp. Оäнако äо сих поp не быëо пpоäеìон-

стpиpовано ни оäноãо pаботоспособноãо

кpеìниевоãо ÷ипа с нанотpубкаìи в ка÷естве

пpовоäников внутpи. Но нанотехноëоãии не

стоят на ìесте, и неäавно у÷еные из Унивеp-

ситета Стэнфоpäа (Stanford University) и коì-

пании Toshiba сìоãëи впеpвые испоëüзоватü

ìетаëëизованные уãëеpоäные нанотpубки внут-

pи ÷ипа, котоpый pаботает на таких же скоpо-

стях, ÷то и обы÷ная эëектpоника. В тестовоì

обpазöе у÷еные сìоãëи поëу÷итü ÷астоты око-

ëо 1 ГГö. Откpытие у÷еных ìожет зäоpово

поääеpжатü закон Муpа, котоpоìу äостато÷но

тpуäно pазвиватüся äаëüøе без уìенüøения

ìеäных пpовоäников. Тепеpü же их ìоãут за-

ìенитü нанотpубки. Как ãовоpят у÷еные, это

пеpвый øаã к внеäpениþ нанотpубок в тpаäи-

öионнуþ эëектpоннуþ пpоäукöиþ: паìятü,

пpоöессоpы и äpуãуþ ìикpоэëектpонику. Как

сëеäствие — ìоäеpнизиpованные ÷ипы обяза-

теëüно буäут ìенüøе по pазìеpаì.

Источник:

PhysOrg: Engineers demonstrate nanotube wires op-
erating at speed of commercial chips (http://www.phy-
sorg.com/news120922775.html)

Ó÷åíûå ñîçäàëè "ñâåpõïpèëèïàþùóþ" 
ïîâåpõíîñòü

Уже нескоëüко ëет у÷еные пытаþтся повто-
pитü уäивитеëüные способности ìаëенüкой
ящеpиöы — ãеккона. И вот, иссëеäоватеëяì из
Беpкëи уäаëосü пpоäвинутüся еще на øаã в
созäании новоãо типа ìатеpиаëа, котоpый,
возìожно, позвоëит в буäущеì ëþäяì каpаб-
катüся по стенаì с такой же ëеãкостüþ, как это
äеëает ãеккон.

Коìанäе нанотехноëоãов из Каëифоpний-
скоãо Унивеpситета в Беpкëи (University of Cali-
fornia) äавно известно, по÷еìу ãеккону уäается
поëзатü по стенаì. Все äеëо в ìиниатþpных
воëосках наноìетpовых pазìеpов, pаспоëо-
женных на ноãах pептиëии. Они и обеспе÷и-
ваþт пpиëипание ящеpки к повеpхности.

Нанотехноëоãии сеãоäня ìоãут обеспе÷итü
по÷ти то÷ное воспpоизвеäение пpиëипаþ-
щей повеpхности ноãи ãеккона, вот тоëüко

Pис. 6. Полимеpная повеpхность, имитиpующая липкие части но-
ги геккона
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у÷еные äоëãое вpеìя не ìоãëи поäобpатü не-
обхоäиìый äëя этоãо ìатеpиаë. Pанее ис-
поëüзоваëи äаже кpеìниевые нановоëоски,
поëу÷енные фотоëитоãpафи÷еской техни-
кой, оäнако они не äаваëи äоëжноãо сöепëе-
ния с повеpхностüþ äëя пpиëипания. В но-
воì иссëеäовании у÷еные взяëи новый ìате-
pиаë — жесткий поëипpопиëен, из котоpоãо
быë сфоpìиpован "ковеp" из нанонитей äиа-
ìетpоì 600 нì, ÷то в 100 pаз ìенüøе äиаìет-
pа ÷еëове÷ескоãо воëоса (pис. 6).

И, как ни стpанно, жесткий поëипpопиëен
показаë ëу÷øие pезуëüтаты, ÷еì все остаëüные
ìатеpиаëы (кpеìний и pяä поëиìеpов). Поëу-
÷ивøаяся пëенка пëощаäüþ окоëо äвух кваä-
pатных сантиìетpов ìожет äеpжатü на веpти-
каëüной стекëянной повеpхности ãpуз äо 400
ãpаìì! Это по÷ти 1/6 от "пpиëипатеëüной" си-
ëы ãеккона, и это ìаксиìуì, ÷то иссëеäовате-
ëи ìоãут сеãоäня äобитüся от наноìатеpиаëа.
То естü пока пpиpоäа ëу÷øе пониìает в нано-
техноëоãиях, ÷еì у÷еные (pис. 7, сì. ÷етвеp-
туþ стоpону обëожки).

Но у÷еные не pасстpаиваþтся, так как по-
ëу÷енный pезуëüтат сообщает о тоì, в какоì
напpавëении äоëжны pазвиватüся äаëüøе по-
ëиìеpные нанотехноëоãии.

Источник:

PhysOrg: The pitter patter of little feet... climbing
straight up a wall (http://www.physorg.com/news
120845139.html)

Påíòãåíîâñêèé ìèêpîñêîï äîñòèã 
påêîpäíîãî pàçpåøåíèÿ

У÷еныì уäаëосü сконстpуиpоватü pентãе-
новский ìикpоскоп новоãо типа, отëи÷аþ-
щийся высокиì pазpеøениеì. Это позвоëит
у÷еныì боëее äетаëüно иссëеäоватü стpуктуpу
ìатеpии и свойства ìатеpиаëов. Pаботаëа наä
новыì x-ìикpоскопоì Межнаöионаëüная ко-
ìанäа иссëеäоватеëей из Унивеpситета Каëи-
фоpнии в Лос-Анжелесе (University of California
at Los Angeles), Австpаëийскоãо Синхpотpона
(Australian Synchotron) и наöионаëüной ëабоpа-
тоpии Аpãонны, øтат Иëëинойс (Argonne Na-
tional Laboratory in Illinois).

Деëо в тоì, ÷то повыøатü pазpеøение pент-
ãеновской ìикpоскопии ìожно по÷ти äо
0,1 нì, это связано с "ãpани÷ныì pазìеpоì"
äëины воëны pентãеновскоãо изëу÷ения. Этот
по÷ти атоìный пpеäеë (0,1 нì — pазìеp атоìа
сpеäних pазìеpов) неäостижиì пока pентãе-

новскиì ìикpоскопаì, но коìанäе у÷еных
уäаëосü к неìу пpибëизитüся.

По сути äеëа, — как объясняет Джанвей
Миао (Jianwei Miao), это оäин из наибоëее
то÷ных pентãеновских ìикpоскопов на сеãо-
äняøний äенü. Он ìожет не тоëüко äаватü
изобpажения ìатеpиаëа, но и еãо эëеìентный
состав. Атоìная спектpоскопия, напpиìеp,
ìожет pассказатü о составе иссëеäуеìоãо ìа-
теpиаëа, но не о еãо стpуктуpе, пpеäставëяя
тоëüко спектp обpазöа.

Естественно, äëя иссëеäований ìатеpиаëов
это не сëиøкоì уäобно. Напpиìеp, ìатеpиаëы
с äопиpованиеì (с ìикpонныìи вкpапëения-
ìи äpуãих ìатеpиаëов) как pаз уäобно иссëе-
äоватü, виäя не тоëüко их атоìаpнуþ стpукту-
pу, но и pазäеëение атоìов по эëеìентаì.

Микpоскоп, изобpетенный иссëеäоватеëя-
ìи, испоëüзует техноëоãиþ pезонансной pент-
ãеновской äифpакöии. Этот ìикpоскоп ново-
ãо типа не иìеет ëинз, ÷то сниìает оãpани÷е-
ние по ãëубине фокуса, вынужäаþщее испоëü-
зоватü тонкие обpазöы (pис. 8, сì. ÷етвеpтуþ
стоpону обëожки). Вìесто ëинз в ìикpоскопе
испоëüзуется отвеpстие äиаìетpоì 10 ìкì,
пpостpанственно выбиpаþщее наибоëее коãе-
pентнуþ ÷астü pентãеновскоãо изëу÷ения
с пpеобëаäаþщей äëиной воëны.

В пеpвуþ о÷еpеäü ìикpоскоп äает äва pент-
ãеновских äифpакöионных изобpажения об-
pазöа, оäин — äо кpая поëосы поãëощения об-
pазöа, äpуãой — неìноãо выøе. Кpай поëосы
поãëощения — это зна÷ение энеpãии, котоpуþ
ìожет поãëотитü ìатеpиаë без ответноãо изëу-
÷ения фотоэëектpона. Pазниöа ìежäу äвуìя
äифpакöионныìи каpтинаìи äает возìож-
ностü поëу÷итü пpостpанственное pаспpеäеëе-
ние эëеìентов. А "каpта" коэффиöиента pеф-
pакöии обpазöа поìожет показатü состав ìа-
теpиаëа по эëеìентаì.

У÷еные пpоäеìонстpиpоваëи pаботу на
обpазöе с вкpапëенияìи висìута (Bi) на
кpеìниевой поäëожке (Si). Атоìы висìута
втpое боëüøе по pазìеpу, ÷еì атоìы кpеì-
ния, и это быëо отëи÷но виäно на изобpаже-
ниях, поëу÷енных посëе обpаботки äанных
ìикpоскопоì.

Цифpовая каìеpа ìикpоскопа ìожет хpа-
нитü в паìяти äо тыся÷и изобpажений, поэто-
ìу у÷еные pазpаботаëи эвоëþöионный аëãо-
pитì, выбиpаþщий тоëüко ëу÷øие изобpаже-
ния äëя постpоения пpостpанственноãо pас-
пpеäеëения эëеìентов.
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Новый ìикpоскоп буäет поëезен не тоëüко
у÷еныì-ìатеpиаëовеäаì, но и в поëупpовоä-
никовой пpоìыøëенности, и пpи изу÷ении
пpоöессов саìосбоpки.

О своей pаботе у÷еные сообщиëи в свежеì вы-

пуске Physical Review Letters.

Источник:

PhysOrg: Microscope Sees with Nanoscale Resolu-
tion:

(http://www.physorg.com/news120739181.html)

Åâpîïåéñêèé ïpîåêò GRAND 
çàéìåòñÿ pàçâèòèåì ãpàôåíîâîé 
íàíîýëåêòpîíèêè

Поëупpовоäниковая пpоìыøëенностü äав-
но заìетиëа новый наноìатеpиаë — ãpафен.
Нанотехноëоãии позвоëяþт наëаäитü еãо пpо-
извоäство, остановка тоëüко за pаботоспособ-
ныìи устpойстваìи на еãо основе. Дëя pазви-
тия ãpафеновой наноэëектpоники Евpопей-
скиì Соþзоì сфоpìиpован пpоект GRAND,
пpеäусìатpиваþщий пpиìенение ãpафена то-
ãäа, коãäа техноëоãи÷еские возìожности ìи-
ниатþpизаöии тpаäиöионной CMOS-техно-
ëоãии ис÷еpпаþтся. Консоpöиуì вкëþ÷ает
в себя анаëити÷ескуþ, теоpети÷ескуþ и экс-
пеpиìентаëüнуþ ãpуппы. В состав GRAND
вхоäит pяä евpопейских пpеäпpиятий и иссëе-
äоватеëüских ëабоpатоpий. Кооpäинатоp пpо-
екта, коìпания АМО, пpеäоставит базу äëя
pазpаботки ãибких нано-CMOS-ìикpосхеì
с ãpафеновыìи пеpекëþ÷атеëяìи и соеäини-
теëüныìи пpовоäникаìи. Паpтнеp пpоекта
IUNET pазpаботает базу äëя ìатеìати÷ескоãо
ìоäеëиpования ãpафеновой наноэëектpони-
ки, а коìпания CEA-LETI сфокусиpуется на
pазpаботке ìетоäов ìассовоãо пpоизвоäства
устpойств на основе ãpафеновой ëоãики. За
теоpети÷еские и ëабоpатоpные изыскания от-
ве÷ает коìанäа нанотехноëоãов из Отäеëения
нанотехноëоãий наöионаëüноãо института
Тинäаëëа (Tyndall National Institute). У÷еные из
Кеìбpиäжскоãо унивеpситета зайìутся анаëи-
зоì низкотеìпеpатуpных ãpафеновых уст-
pойств.

По сути äеëа, консоpöиуì GRAND пpеä-
ставëяет собой pазвеpнутуþ схеìу коììеpöиа-
ëизаöии ãpафеновых техноëоãий с öеëüþ соз-
äания коììеp÷ески успеøных пpоäуктов. Та-
кое pазвитие коììеpöиаëизаöии нанотехно-

ëоãий не ìожет не pаäоватü, так как похоже
евpопейские спеöиаëисты выбpаëи оäин из
саìых наäежных ìетоäов äëя тоãо, ÷тобы пpи-
вести пpоäукт из ëабоpатоpии на ìиpовой pы-
нок. Как ãовоpят пpеäставитеëи консоpöиуìа,
пеpвые pезуëüтаты GRAND сìожет пpоäе-
ìонстpиpоватü уже к конöу 2008 ãоäа.

Источник:

Nanotech-Now: Research Project on Graphene Na-
noelectronic Devices kicks off in 2008 (http://www.na-
notech-now.com/news.cgi?story_id = 27552)

Íàöèîíàëüíàÿ Íàíîòåõíîëîãè÷åñêàÿ 
Èíèöèàòèâà ÑØÀ îïóáëèêîâàëà 
íîâûé ñòpàòåãè÷åñêèé ïëàí

В конöе äекабpя 2007 ãоäа Наöионаëüная
Нанотехноëоãи÷еская Иниöиатива США
(NNI) опубëиковаëа коppектиpовку стpатеãи-
÷ескоãо пëана pазвития нанотехноëоãий в
стpане. Пëан описывает виäения пpобëеìы, а
также öеëи, котоpые пëаниpуþт äостиãнутü в
новоì ãоäу. NNI утвеpжäает, ÷то США быëи в
пpоøëоì ãоäу ëиäеpоì в обëасти нанотехно-
ëоãи÷еских R&D. Как ãовоpят офиöиаëüные
пpеäставитеëи NNI, кажäые тpи ãоäа пpово-
äится коppектиpовка пеpвона÷аëüноãо стpате-
ãи÷ескоãо пëана, в посëеäний pаз коppекти-
pовка быëа в 2004 ãоäу.

Особое вниìание в новоì пëане уäеëено
наноìеäиöине, в основноì в обëасти äиаãно-
стики онкоëоãи÷еских забоëеваний и их теpа-
пии. Также в обëасти наноэëектpоники быë
отìе÷ен пеpспективный наноìатеpиаë ãpафен
и ëоãи÷еские пеpекëþ÷атеëи на еãо основе.
Эти и äpуãие уто÷нения пеpвона÷аëüных вет-
вей pазвития нанотехноëоãий в стpане утвеp-
äиë Набëþäатеëüный Совет Пpезиäента в об-
ëасти науки и техноëоãий и Наöионаëüный
иссëеäоватеëüский совет Наöионаëüных Ака-
äеìий.

Поëностüþ ска÷атü и пpо÷итатü новый
стpатеãи÷еский пëан ìожно по аäpесу (pdf
1.7 Мбайт): http://www.nano.gov/NNI_ Strategic_
Plan_2007.pdf

Источник:

Small Times: National Nanotechnology Initiative re-
leases new strategic plan (http://www.smallti-
mes.com/display_article/316242/109/ARTCL/none/no-
ne/1/National-Nanotechnology-Initiative-releases-new-
strategic-plan/)



НАНО- И МИКРОСИСТЕМНАЯ ТЕХНИКА, № 5, 2008 75

Л. Pаткин

ÌÅÍÄÅËÅÅÂÑÊÈÉ ÑÚÅÇÄ — PÎÑÑÈÉÑÊÎÉ ÍÀÍÎÈÍÄÓÑÒPÈÈ

Pабота, посвященная ìеханизìаì pоста,

опти÷ескиì и стpуктуpныì свойстваì эпитак-

сиаëüных наностpукãуp типа квантовых то÷ек

и нановискеpов (нитевиäных нанокpистаë-

ëов) pазëи÷ных поëупpовоäниковых соеäине-

ний III—V, пеpспективных äëя пpиìенения в

тоì ÷исëе в наносенсоpах, ìикpо- и оптоэëек-

тpонике, быëа пpеäставëена на фоpуìе ëау-

pеатоì Нобеëевской пpеìии акаäеìикоì

Ж. И. Аëфеpовыì и ÷ë.-коpp. PАН В. М. Ус-

тиновыì (Санкт-Петеpбуpãский физико-тех-

ноëоãи÷еский нау÷но-обpазоватеëüный öентp

PАН). Быëа показана зависиìостü пpоöессов

фоpìиpования наностpуктуp от pазìеpных

эффектов, избиpатеëüно вëияþщих на ìоpфо-

ëоãи÷еские свойства поëу÷аеìых объектов и

хаpактеp их pоста.

Докëаä акаäеìика М. В. Аëфиìова (Центp

Фотохиìии PАН) о pоëи наностpуктуp пpи

созäании ìатеpиаëов и пеpспективных уст-

pойств касаëся заäа÷ коìпüþтеpноãо ìоäеëи-

pования пpи созäании наностpуктуp, саìооp-

ãанизаöии нано÷астиö в ìакpо- и ìикpоан-

саìбëи, опpеäеëения пpоöессов в оpãани÷е-

ских и неоpãани÷еских наностpуктуpах с

изìенениеì их свойств, пpобëеì ìноãоуpов-

невой оpãанизаöии ìатеpиаëов из нано÷астиö

и пpоöессов саìооpãанизаöии в наностpукту-

pы ìоëекуë и атоìов. Pассìатpиваëисü воз-

ìожности пpиìенения наностpуктуpиpован-

ных ìатеpиаëов в экоëоãии, нано- и ìикpо-

эëектpонике, энеpãетике, зäpавоохpанении и

ìаøиностpоении.

Необы÷ные катаëити÷еские свойства на-

ноpазìеpных коìпëексов паëëаäия и никеëя

на пpиìеpе стеpео- и pеãиосеëективноãо

пpисоеäинения ìоëекуë со связяìи E—E

и E—H к аëкинаì быëи pассìотpены в сооб-

щении акаäеìика И. П. Беëеöкой (МГУ

иì. М. В. Лоìоносова) и В. П. Ананикова

(Институт оpãани÷еской хиìии иì. Н. Д. Зе-

ëинскоãо PАН). Быëи выäеëены законоìеp-

ности, позвоëяþщие боëее ãëубоко понятü ìе-

ханизì pеакöий пpисоеäинения связей по схе-

ìе "эëеìент—эëеìент" и "эëеìент—воäоpоä" к

непpеäеëüныì ìоëекуëаì. Pазвитиеì теìы

автоpов стаë их äокëаä совìестно с С. С. За-

ëесскиì и Н. В. Оpëовыì о паëëаäиевых и

никеëевых наноpазìеpных коìпëексах — се-

ëективных катаëизатоpах пpисоеäинения ìо-

ëекуë со связüþ E—H (E = S, Se) к аëкинаì.

Сотpуäники Института общей и неоpãани-

÷еской хиìии иì. В. И. Веpнаäскоãо НАН Ук-

pаины С. В. Воëков и Т. А. Миpная пpеäста-

виëи pезуëüтаты нау÷ноãо иссëеäования ион-

ных жиäкокpистаëëи÷еских pаспëавов и сте-

коë аëканоатов ìетаëëов, в котоpых быëо

установëено, ÷то сìекти÷еская стpуктуpа аë-

ÈÍÔÎÐÌÀÖÈß

С 23 по 28 сентябpя 2007 года в Москве пpоходил XVIII Менделеевский съезд по общей и пpикладной химии, оpгани-

зованный Pоссийской академией наук, Pоссийским химическим обществом им. Д. И. Менделеева, Пpавительством Мо-

сквы, Министеpством обpазования и науки PФ, Национальным комитетом pоссийских химиков и Pоссийским союзом хи-

миков. Одной из основных тем фоpума, посвященного столетию Менделеевских съездов, и пpоводимого под эгидой Ме-

ждунаpодного союза по теоpетической и пpикладной химии, являлись вопpосы, связанные с научными исследованиями

в сфеpе нанотехнологий и наноматеpиалов.
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коанатных ìезоìоpфных стекоë (МС) позво-

ëяет осуществëятü высокоскоpостнуþ ãоëоãpа-

фи÷ескуþ записü, ис÷исëяеìуþ в наносекун-

äах, востpебованнуþ в совpеìенных теëекоì-

ìуникаöионных оптовоëоконных систеìах äëя

свеpхбыстpых опти÷еских пеpекëþ÷атеëей. На-

нопоpистая стpуктуpа МС способствует оpиен-

таöии и стабиëизаöии нано÷астиö pазëи÷ной

пpиpоäы (нанотpубки, фуëëеpены и т. ä.).

Вопpосы испоëüзования нанотехноëоãий в

ка÷естве основы новой наукоеìкой эконоìи-

ки XXI века поëу÷иëи поäpобное освещение в

выступëении ÷ëена-коppеспонäента PАН

М. В. Коваëü÷ука (Институт кpистаëëоãpафии

иì. А. В. Шубникова PАН, PНЦ "Куp÷атов-

ский институт"). Фоpìы оpãанизаöии иссëе-

äований и их ìежäисöипëинаpный хаpактеp

быëи pассìотpены в контексте бëижайøих за-

äа÷ и пеpспектив нанотехноëоãи÷еских НИP и

ОКP, опpеäеëенных иниöиативой Пpезиäента

PФ В. В. Путина "Стpатеãия pазвития наноин-

äустpии".

Теìой äокëаäа акаäеìика А. И. Pусанова

(Санкт-Петеpбуpãский ãосунивеpситет) явëя-

ëасü теpìоäинаìика наностpуктуp (так назы-

ваеìая нанотеpìоäинаìика), оäниì из кëþ÷е-

вых поëожений котоpой сëужит pас÷ет супpа-

ìоëекуëяpноãо хиìи÷ескоãо потенöиаëа.

Наибоëüøий интеpес сpеäи аãpеãативных ìа-

ëых систеì вызываþт ìиöеëëы, необы÷ностü

свойств котоpых потpебоваëа пеpесìотpа и

уто÷нения pяäа свойств поëожений теpìоäи-

наìики. Напpиìеp, пpотивоpе÷ащий кëасси-

÷ескиì уpавненияì Остваëüäа—Фpейнäëиха и

Кеëüвина pост pаствоpиìости с pазìеpоì ìо-

жет бытü объяснен путеì стpоãоãо pазãpани-

÷ения неустой÷ивых и устой÷ивых состояний

в pавновесноì pаспpеäеëении ìоëекуëяpных

аãpеãатов по pазìеpаì.

Заìеститеëü äиpектоpа Института хиìи÷е-

ской физики иì. Н. Н. Сеìенова PАН ä-p

физ.-ìат. наук О. М. Саpкисов сpеäи новых

напpавëений иссëеäований в хиìии на базе

феìтосекунäных техноëоãий особо выäеëиë

pезуëüтаты, касаþщиеся наноpазìеpных сис-

теì — уãëеpоäных нанотpубок и оксиäов ти-

тана. В ÷астности, поä÷еpкиваëасü пеpспек-

тивностü анаëиза физико-хиìи÷еских пpоöес-

сов с феìтосекунäныì вpеìенныì и наноìет-

pовыì пpостpанственныì pазpеøениеì,

всëеäствие со÷етания ìноãофотонной фëуо-

pесöентной спектpоскопии с ìикpоскопией

бëижнеãо поëя.

Вопpосаì ìоäеëиpования ãеоìетpии и

пpоãнозиpования свойств поëиэäpаëüных на-

ностpуктуp посвятиëи совìестный äокëаä

И. В. Станкеви÷ (Институт эëеìентооpãани-

÷еских соеäинений иì. А. Н. Несìеянова

PАН) и Л. А. Чеpнозатонский (Институт био-

хиìи÷еской физики иì. Н. М. Эìануэëя

PАН). Фуëëеpены и ãpафеновые стpуктуpы,

уãëеpоäные и неуãëеpоäные нанотpубки со-

ставëяþт важные кëассы поëиэäpи÷еских на-

ностpуктуp, обнаpуженных экспеpиìентаëüно

бëаãоäаpя øиpокоìу спектpу квантово-хиìи-

÷еских ìетоäов.

Хиìи÷еский факуëüтет и Сìоëëи институт

нанотехноëоãии унивеpситета иì. У. М. Pайса

(ã. Хüþстон, США) на съезäе пpеäставëяë

пpофессоp В. Н. Хабаøеску с сообщениеì о

хиìи÷еской ìоäификаöии, пpиìенении и

свойствах наностpуктуpных фоpì уãëеpоäа

(НФУ). Диспеpãиpование НФУ в поëиìеpах с

поëу÷ениеì нанокоìпозитов новоãо покоëе-

ния уëу÷øает ìехани÷еские свойства поëи-

этиëена, нейëона, поëипpопиëена и эпоксиä-

ных ìатеpиаëов, а также повыøает ÷увстви-

теëüностü ìетоäов ìасс-спектpоскопии äëя

анаëиза биотканей, ëипиäов и пептиäов.

В иссëеäовании ÷ëен-коppеспонäента

А. К. Чибисова (Центp фотохиìии PАН) ìе-

тоäоì наносекунäноãо ëазеpноãо фотоëиза

изу÷аëисü pеакöии оäноэëектpонноãо окисëе-

ния äиìеpов тиакаpоöианиновых кpаситеëей.

Пpи анаëизе спектpов поãëощения кpасите-

ëей выявëено существование поëос, соответ-

ствуþщих pасщепëениþ синãëетноãо возбу-

жäенноãо уpовня äиìеpов, иìеþщих, в отëи-

÷ие от ìоноìеpов, квантовый выхоä интеp-

коìбинаöионной конвеpсии в тpипëетное

состояние.

Хаpактеpизаöии ãибpиäных сфеpи÷еских

нано÷астиö "остов/обоëо÷ка" соãëасно äи-

фpакöионной каpтины быëо посвящено вы-

ступëение Г. С. Юpüева из Института неоpãа-

ни÷еской хиìии иì. А. В. Никоëаева СО

PАН. Пpобëеìы стpуктуpноãо анаëиза ве-

ществ с испоëüзованиеì синхpотpонноãо из-

ëу÷ения и коìпüþтеpных ìоäеëей стpоения

быëи затpонуты в еãо совìестноì äокëаäе с
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Б. С. Сеìухиныì (Институт физики пpо÷но-

сти и ìатеpиаëовеäения СО PАН). Pабота

пpоãpаìì коìпüþтеpноãо ìоäеëиpования

пpостpанственноãо стpоения иëëþстpиpова-

ëасü, в ÷астности, пpиìеpаìи постpоения

öиëинäpи÷ескоãо и сфеpи÷ескоãо наноаëìа-

за, с посëеäуþщей возìожностüþ созäания

ìоäеëей нано-CdSe/поëиэтиëена и наноаë-

ìаз/оëиãопептиäов.

Пеpспектива pазвития оте÷ественной нано-

инäустpии быëа в фокусе вниìания пpеäста-

витеëей Хиìи÷ескоãо факуëüтета МГУ

иì. М. В. Лоìоносова. Теìой выступëения

Г. Б. Сеpãеева совìестно с В. Е. Бо÷енковыì

быëи ãазо÷увствитеëüные наноìатеpиаëы,

в ÷астности, pезуëüтаты иссëеäования изìе-

нений эëектpофизи÷еских свойств наностpук-

туpных тонкопëено÷ных изäеëий пpи аäсоpб-

öии паpов аììиака и воäы. В ìатеpиаëе

Г. Б. Сеpãеева и Т. И. Шабатиной обсужäа-

ëисü вопpосы кpиофоpìиpования и конку-

pентных взаиìоäействий в ãибpиäных ìетаëë-

ìезоãенных наносистеìах, капсуëиpование

котоpых в поëиìеpные пëенки пpивоäит к

фоpìиpованиþ стабиëüных в øиpокоì äиапа-

зоне теìпеpатуp наноìатеpиаëов.

Пpиìеpоì коììеpöиаëизаöии pазpаботок в

сфеpе нанотехноëоãий и внеäpения в хозяйст-

венный обоpот pезуëüтатов интеëëектуаëüной

äеятеëüности явëяется созäание в Нижеãоpоä-

скоì ãосуäаpственноì техни÷ескоì унивеpси-

тете совìестно с ìосковской фиpìой

"ХОPСТ" наноpазìеpных систеì äëя pазäеëе-

ния ãазовых сìесей. В сообщении В. М. Во-

pотынöева и В. М. Маëыøева äеìонстpиpо-

ваëисü экспеpиìентаëüно поëу÷енные pе-

зуëüтаты о÷истки ãексафтоpиäа сеpы, по

ìноãиì показатеëяì совпаäаþщие с теоpети-

÷ескиìи pас÷етаìи. Сотpуäни÷ество фиpìы

и вуза позвоëиëо созäатü ìетоäы непpеpыв-

ной и напpавëенной ãазоãиäpатной кpистаë-

ëизаöии с øиpокой сфеpой пpоìыøëенноãо

пpиìенения.

Новый пpепаpативный безpеаãентный спо-

соб pазäеëения эëектpоëитов на нейтpаëüных

нанопоpистых поëиìеpных соpбентах, осно-

ванный на äиффеpенöиpованноì искëþ÷ении

(экскëþзии) эëектpоëитов в соответствии

с pазìеpаìи ãиäpатиpованных ионов, анонси-

pоваëи на съезäе З. К. Бëинникова, В. А. Да-

ванков, Л. А. Павëова и М. П. Цþpупа (Ин-

ститут эëеìентооpãани÷еских соеäинений

PАН). Бëаãоäаpя высокой соpбöионной ак-

тивности нанопоpистоãо поëиìеpа, ìетоä по-

звоëяет освобоäитü эëектpоëиты от пpиìесей

оpãани÷еских соеäинений.

Коìпüþтеpное ìатеpиаëовеäение неоpãа-

ни÷еских нанотpубок — ÷pезвы÷айно сëожная

и вìесте с теì актуаëüная нау÷ная пpобëеìа,

сутü котоpой суìеë äонести äо сëуøатеëей со-

тpуäник Института хиìии твеpäоãо теëа УpО

PАН А. Л. Ивановский. В ÷астности, иëëþст-

pиpоваëасü возìожностü пpоãноза ìехани÷е-

ски инäуöиpованных фазовых пеpехоäов в на-

нотуpбуëентных веществах с фоpìиpованиеì

новых, отсутствуþщих в соответствуþщих

кpистаëëи÷еских фоpìах фаз.

Сообщение К. Б. Оãанесяна из Института

общей и неоpãани÷еской хиìии иì М. Г. Ман-

веëяна НАН Pеспубëики Аpìения pаскpываëо

особенности свойств и стpуктуpы синтети÷е-

скоãо соäосоäеpжащеãо кpеìнезеìа с нано-

ìетpи÷ескиì pаспpеäеëениеì коìпонентов.

Отìе÷аëосü боëüøое пpакти÷еское зна÷ение

иссëеäований äëя коìпëексной пеpеpаботки

пpиpоäноãо ìинеpаëüноãо сыpüя на пpиìеpе

натpиевоãо еpеванита-25, пpиìеняеìоãо äëя

изãотовëения стекоë и в кеpаìике спеöиаëü-

ноãо назна÷ения.

Сотpуäники Института эëеìентооpãани÷е-

ских соеäинений иì. А. Н. Несìеянова PАН

А. А. Аскаäский, М. А. Кpаþхина, Е. А. Куp-

ская, Н. А. Саìойëова и И. А. Яìсков поäãо-

товиëи ìатеpиаëы по аìфифиëüныì сопоëи-

ìеpаì ìаëеиновой кисëоты, пpиìеняеìыì

в ка÷естве стабиëизатоpов нано÷астиö сеpеб-

pа, пеpспективных äëя пpиìенения в бактеpи-

öиäных и антифунãаëüных сpеäствах.

Метоäоì поëу÷ения наноäиспеpных ÷астиö

ìожет бытü избpан ìяãкий ìеханохиìи÷еский

синтез, и это убеäитеëüно показаëи в своеì

иссëеäовании Л. Г. Каpак÷иев и Е. Г. Авваку-

ìов из Института хиìии твеpäоãо теëа и ìе-

ханохиìии СО PАН. Дëя pеøения пpобëеìы

пpеäохpанения наноäиспеpсных ÷астиö от аã-

pеãиpования выбиpается pеакöия с поëу÷ени-

еì соëи, сëужащей äëя них ìатpиöей.

Саìооpãанизаöия, тpанспоpтные и pеöеп-

тоpные свойства наностpуктуpиpованных

функöионаëüных повеpхностей, сфоpìуëиpо-
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ванные в äокëаäе М. А. Каëининой и

В. В. Аpсëанова, позвоëиëи äетаëüно pас-

сìотpетü pазëи÷ные стpатеãи÷еские напpавëе-

ния настpойки äвуìеpных пëенок äифиëüных

и неäифиëüных соеäинений äëя тpанспоpти-

pовки ìоëекуë и ионов в пëенках. На основе

стpатеãий pазpаботаны pазные типы новых се-

ëективных оäно- и ìноãосëойных ìатpиö, и с

поìощüþ фазовоãо pазäеëения в сìеøанных

ìоносëоях pеаëизована иäея "супpаìоëеку-

ëяpной поìпы".

Совìестный тpуä сотpуäников Института

общей физики (ИОФ) иì. А. М. Пpохоpова

PАН и ФГУП "НИТИОМ ВНЦ "ГОИ

иì. С. И. Вавиëова", в ÷исëе котоpых — ака-

äеìик В. В. Осико, коëëеãи из ИОФ и ГОИ

Т. Т. Басиев, В. А. Деìиäенко, К. В. Дукеëü-

ский, И. А. Миpонов, Ю. В. Оpëовский,

А. Н. Сìиpнов и П. П. Феäоpов, быë посвя-

щен пpобëеìе pазpаботки фтоpиäной опти÷е-

ской нанокеpаìики. Пpивеäенные äанные

атоìно-сиëовой и эëектpонной ìикpоскопии

свиäетеëüствуþт о наностpуктуpноì хаpактеpе

пpиpоäной кеpаìики CaF
2
 Суpанскоãо ìесто-

pожäения, обpазöы котоpой иìеþт аноìаëüно

высокуþ вязкостü pазpуøения — от 3 äо 6 pаз

выøе, ÷еì у ìонокpистаëëов.

Гоpазäо сëожнее pеøаþтся заäа÷и, связан-

ные с саìооpãанизаöией наноäиспеpсных

коìпонентов в оëиãоìеpных сpеäах, о кото-

pых повествоваëосü в выступëении äиpектоpа

ä-pа техн. наук В. Н. Стpеëüникова и сотpуä-

ников С. А. Астафüевой, В. А. Ваëüöифеpа и

И. В. Ваëüöифеpа из Института техни÷еской

хиìии УpО PАН. Созäанная pеоконäуктоìет-

pи÷еская установка способствует выявëениþ

законоìеpностей обpазования пpостpанствен-

но-непpеpывных наностpуктуp äиспеpсных

коìпонентов в оëиãоìеpноì связуþщеì по-

ëиìеpных ìатеpиаëов, напоëненных наноäис-

пеpсныìи уãëеpоäныìи коìпонентаìи.

Синтез и опти÷еские свойства коëëоиäных

квантовых то÷ек (КТ) типа "яäpо/обоëо÷ка" —

совìестное иссëеäование нау÷ноãо коëëекти-

ва в составе Е. А. Жукова, Д. Н. Диpина,

С. Г. Доpофеева и P. Б. Васиëüева с Факуëü-

тета наук о ìатеpиаëах МГУ иì. М. В. Лоìо-

носова. Иссëеäование КТ pазëи÷ныìи ìето-

äаìи способствоваëо выявëениþ бесстpуктуp-

ноãо кpаевоãо поãëощения, соответствуþщеãо

пpостpанственноìу pазäеëениþ эëектpонно-

äыpо÷ной паpы ìежäу обоëо÷кой и яäpоì

с уìенüøениеì пеpекpывания воëновых

функöий эëектpона и "äыpки", пpи этоì спек-

тpаëüный анаëиз фиксиpоваë пеpехоä ìежäу

pежиìаìи ëокаëизаöии эëектpона пpи тоëщи-

не обоëо÷ки окоëо 1 нì.

Основные поëожения теоpии, пpактики и

созäания техни÷еских пpиëожений, связан-

ных с изу÷ениеì наноpазìеpных интеpваëов

äиспеpсных ÷астиö вещества, быëи озву÷ены в

сообщении Г. М. Воëкова из МГТУ-МАМИ.

Пеpспективой наноинäустpиаëüноãо пpиìе-

нения созäанных ìатеpиаëов ìожет сëужитü

пpоìыøëенная оäностаäийная техноëоãия

нанокоìпозитов систеìы "ìатpиöа—напоë-

нитеëü".

В äокëаäе Э. В. Панова, В. М. Оãенко и

С. В. Воëкова из Института общей и неоpãа-

ни÷еской хиìии иì. В. И. Веpнаäскоãо НАН

Укpаины быëи отpажены основные поëоже-

ния конöепöии испоëüзования äëя синтеза

наноìатеpиаëов в ка÷естве пеpспективных

сpеä спеöиаëизиpованных pаспëавов. Напpи-

ìеp, эëектpоëиз pаспëавов неоpãани÷еских

соëей каpбонатов и хëоpиäов щеëо÷ных ìе-

таëëов пpиеìëеì äëя синтеза уãëеpоäных на-

но÷астиö и кëастеpов, пpи÷еì выpащенные из

pаспëавов кpистаëëы существенно отëи÷аþт-

ся от обы÷ных, ÷то связано с их избиpатеëü-

ной аäсоpбöией.

Также на Менäеëеевскоì съезäе, вкëþ÷ав-

øеì в себя поpяäка 20 pазäеëов, сатеëëитных

сиìпозиуìов и кpуãëых стоëов, в ÷астности,

спеöиаëизиpованнуþ секöиþ "Хиìия ìатеpиа-

ëов, наностpуктуpы и нанотехноëоãии" поä pу-

ковоäствоì акаäеìика PАН Ю. Д. Тpетüякова,

быëи засëуøаны и äpуãие выступëения и со-

общения.
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ÏPÅÇÅÍÒÀÖÈß ÍÀÓ×ÍÎ-ÎÁPÀÇÎÂÀÒÅËÜÍÎÃÎ ÖÅÍÒPÀ 
"ÍÀÍÎÒÅÕÍÎËÎÃÈÈ" ÌÔÒÈ

18 ìаpта 2008 ã. в 14.00 в Московскоì фи-

зико-техни÷ескоì институте (ãосуäаpствен-

ноì унивеpситете) (МФТИ) по аäpесу: Мос-

ковская обëастü, ãоpоä Доëãопpуäный, со-

стояëасü пpезентаöия нау÷но-обpазоватеëüно-

ãо öентpа "Нанотехноëоãии" МФТИ.

Оpãанизатоpаìи ìеpопpиятия выступиëи

МФТИ и Муниöипаëüный фонä поääеpжки

пpеäпpиниìатеëüства и инноваöионной äея-

теëüности ã. Доëãопpуäный пpи поääеpжке

Инноваöионной паëаты ã. Доëãопpуäный.

К у÷астиþ в пpезентаöии пpиãëаøены

пpеäставитеëи ìинистеpств и веäоìств Pос-

сийской Феäеpаöии, Пpавитеëüства Москов-

ской обëасти, аäìинистpаöии ãоpоäа Доëãо-

пpуäный, известные у÷еные, пpеäставитеëи

инноваöионных коìпаний.

В Pоссии, вступивøей всëеä за США, Япо-

нией и пеpеäовыìи евpопейскиìи стpанаìи

в нанотехноëоãи÷ескуþ ãонку, pазвоpа÷ива-

ется öеëый pяä Феäеpаëüных öеëевых пpо-

ãpаìì, посвященных pеøениþ оãpоìноãо

спектpа пpобëеì, пpостиpаþщихся от pазви-

тия инфpастpуктуpы нанотехноëоãий äо pе-

øения пpобëеìных заäа÷ наноинäустpии.

Нау÷но-обpазоватеëüный öентp (НОЦ) "На-

нотехноëоãии", созäанный в pаìках pеаëиза-

öии Феäеpаëüной аäpесной инвестиöионной

пpоãpаììы по созäаниþ типовоãо НОЦ по

напpавëениþ "Нанотехноëоãии" и инноваöи-

онной обpазоватеëüной пpоãpаììы МФТИ

"Наукоеìкие техноëоãии и эконоìика инно-

ваöий" на базе уникаëüноãо обоpуäования,

стаë пеpвыì Центpоì ìиpовоãо пpевосхоäства

по напpавëениþ "Наноìетpоëоãия" в оpãани-

заöиях высøей øкоëы Pоссии.

В pаìках пpезентаöии НОЦ "Нанотехно-

ëоãии" пpоøëа встpе÷а стуäентов, аспиpан-

тов и пpепоäаватеëüскоãо состава МФТИ

с pуковоäствоì НОЦ, веäущиìи у÷еныìи

в обëасти нанотехноëоãий, пpеäставитеëяìи

Инноваöионной паëаты и Муниöипаëüноãо

фонäа поääеpжки пpеäпpиниìатеëüства и

инноваöионной äеятеëüности ãоpоäа Доëãо-

пpуäный.

На встpе÷е pассìатpиваëисü вопpосы pаз-

вития нау÷но-иссëеäоватеëüской составëяþ-

щей у÷ебноãо пpоöесса МФТИ в обëасти на-

нотехноëоãий и вопpосы взаиìоäействия

НОЦ "Нанотехноëоãии" и бизнес-инкубатоpа

Муниöипаëüноãо фонäа поääеpжки пpеäпpи-

ниìатеëüства и инноваöионной äеятеëüности

ã. Доëãопpуäный в öеëях созäания усëовий äëя

пpовеäения НИОКP и коììеpöиаëизаöии на-

у÷ных pазpаботок стуäентов, аспиpантов и ìо-

ëоäых у÷еных МФТИ в обëасти нанотехноëо-

ãий, наноìатеpиаëов и наносистеìной тех-

ники.

В pаìках пpезентаöии быëо оpãанизовано

посещение НОЦ "Нанотехноëоãии" и встpе÷а

с еãо сотpуäникаìи.
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