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ВЛИЯНИЕ РЕЖИМОВ ПЕРЕКЛЮЧЕНИЯ ЭЛЕКТРИЧЕСКОГО 
ПОЛЯ НА ПОЛЯРИЗАЦИОННЫЕ СВОЙСТВА ЭПИТАКСИАЛЬНЫХ 
ГЕТЕРОСТРУКТУР НА ОСНОВЕ ЦИРКОНАТА-ТИТАНАТА СВИНЦА

М. А. Князева ✉, Н. С. Жукова, А. Ф. Вакуленко 
Санкт-Петербургский политехнический университет Петра Великого, 

Санкт-Петербург, Россия
✉ kniazeva.maria225@yandex.ru

Аннотация. С целью продления работоспособности устройств на основе сегнето- 
электриков, в работе впервые предложен экспериментальный подход к выяснению ме-
ханизма развития поляризационной усталости в тонкой сегнетоэлектрической пленке 
на основе цирконата-титаната свинца. Для этого проанализировано влияние конфигу-
рации последовательности записывающих импульсов на поляризацию выбранного объ-
екта. При двух режимах приложения электрического поля (они различались порядком 
следования положительных и отрицательных импульсов) было проведено сравнение 
значений коэрцитивного поля (КП) и остаточной поляризации сегнетоэлектрических 
петель гистерезиса. Установлено, что в моменты циклических переключений измене-
ние компонент КП незначительно, тогда как после пауз между измерениями разница 
между значениями КП достигала 10% и более. Эксперименты показали, что полярность 
завершающего импульса переключающего сигнала задает благоприятные условия для 
стабилизации в пленке доменов, дипольный момент которых сонаправлен с полярно-
стью импульса, и после возобновления измерений требуется поле большей величины 
для изменения поляризации на противоположную.

Ключевые слова: сегнетоэлектрик, эпитаксиальная гетероструктура, поляризацион-
ная усталость, остаточная поляризация, цирконат-титанат свинца

Финансирование: Исследование выполнено при финансовой поддержке гранта Рос-
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на структурные переключения в антисегнетоэлектрических гетероструктурах на основе 
гафната свинца»).
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гетероструктур на основе цирконата-титаната свинца // Научно-технические ведомости 
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Original article
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THE EFFECT OF ELECTRIC FIELD SWITCHING MODES ON 
POLARIZATION PROPERTIES OF THE LEAD ZIRCONATE-TITANATE-

BASED EPITAXIAL HETEROSTRUCTURES
M. A. Kniazeva ✉, N. S. Zhukova, A. F. Vakulenko 

Peter the Great St. Petersburg Polytechnic University, St. Petersburg, Russia
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Abstract. In order to extend the serviceability of ferroelectric devices, this paper proposes an 
experimental approach (for the first time) to clearing up the mechanism of polarization fatigue 
development in a lead zirconate-titanate-based ferroelectric thin film. For this purpose, the 
influence of the recording pulse sequence configuration on the polarization of a selected object 
has been analyzed. The coercive field (CF) and remanent polarization of ferroelectric hystere-
sis loops were compared under two electric field application modes (they differed in the order 
of positive and negative pulses). The change in CF components was found to be insignificant 
during cyclic switching, whereas the difference between CF values reached 10% or more after 
pauses between the measurements. Experiments showed that the polarity of the final pulse of 
the switching signal set favorable conditions for stabilizing domains in the film whose dipole 
moment was aligned with the pulse polarity, and after resuming the measurements, a field of 
higher intensity was required to reverse the polarization.
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Введение

Конденсаторы на основе тонких пленок сегнетоэлектриков (СЭ) являются объектами 
интереса многих исследователей ввиду обширности области их использования. В част-
ности, на основе сегнетоэлектриков реализована концепция энергонезависимой памяти 
(англ. Ferromagnetic Random Access non-volatile Memory (FeRAM)), сочетающей в себе 
высокое быстродействие оперативной памяти и возможность сохранения данных при от-
ключении питания [1, 2]. Запись информации в таких устройствах осуществляется путем 
приложения импульсов определенной полярности: при подаче импульса отрицательной 
полярности в ячейке памяти реализуется состояние, соответствующее логическому нулю 
(«0»), а в случае приложения импульса положительной полярности – логической единице 
(«1»). Ключевая особенность таких приборов – это их основа: они изготавливаются из 
сегнетоэлектрических материалов, которые обеспечивают быстрое переключение поляри-
зации и возможность хранения информации без постоянного источника питания.

Однако одной из главных проблем, препятствующих коммерциализации устройств, 
созданных из сегнетоэлектриков, выступает поляризационная усталость, т. е. снижение 
величины остаточной поляризации при большом количестве циклов записи. Из-за такой 
усталости, состояния, соответствующие логическим «0» и «1», становятся менее различи-
мыми. 

Этот феномен находился в центре внимания многих исследователей; согласно их ре-
зультатам, были предложены возможные причины поляризационной усталости. Согласно 
работе [3], основные механизмы развития указанного явления заключаются в ингиби-
ровании зародышей доменов и «замерзании» доменных стенок в кристалле СЭ. Поми-
мо выявления механизмов, приводящих к усталости сегнетоэлектриков, множество работ 
посвящено анализу влияющих факторов: материалов конденсатора и электродов [4 – 6], 
рабочей температуры [7], размерных эффектов [8], параметров прикладываемого поля [9] 
и других. Тем не менее, на сегодняшний день многие вопросы как фундаментального, так 
и прикладного характера не имеют однозначного ответа. 

Цель настоящего исследования – найти эффективный подход, позволяющий решить 
проблему продления работоспособности устройств на основе сегнетоэлектриков; под-
ход, который бы дал ключ к механизму развития поляризационной усталости сегнето- 
электрика.
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Пробный подход к решению проблемы

Предлагаемый подход к выявлению механизма поляризационной усталости выбран-
ного объекта исследования – тонкой СЭ-пленки на основе цирконата-титаната свинца – 
применяется впервые. Нами была поставлена задача экспериментально оценить влияние 
конфигурации последовательности записывающих импульсов на поляризационные свой-
ства указанной пленки. Для этого на каждой итерации измерений к пленке прикладыва-
лось напряжение в виде последовательности из двух пар треугольных импульсов с поло-
жительной и отрицательной полярностью. Нам было необходимо выяснить, как изменя-
ются со временем коэрцитивное поле и остаточная поляризация при использовании двух 
различных режимов следования импульсов. 

В первом случае сначала к пленке прикладывалась пара положительных импульсов, а 
затем пара отрицательных.

Во втором случае последовательность пар импульсов была противоположной. 
Наблюдение осуществляли за двумя параметрами СЭ-петель гистерезиса, регистриру-

емыми на каждом цикле записи: модулями остаточной поляризации |Pr| и коэрцитивного 
поля |Ec|.

Остаточная поляризация Pr – это векторная величина, сохраняющая свое значение в 
сегнетоэлектрическом конденсаторе после снятия электрического поля; ее изменение при 
многократном приложении поля характеризует поляризационную усталость материала. 

Коэрцитивное поле Ec соответствует такому значению электрического поля, которое 
необходимо приложить к кристаллу для смены знака поляризации на противоположный. 

По результатам измерений были построены зависимости положительной и отрицатель-
ной компонент Ec и Pr от количества циклов записи при различных режимах следования 
импульсов.

Анализ полученных зависимостей позволяет судить о влиянии режима следования им-
пульсов на процессы, происходящие в СЭ-пленке.

Методическая часть

Приготовление образцов. В качестве объекта исследования была выбрана эпитаксиаль-
ная гетероструктура PbZr0,3Ti0,7O3/LaSr0,7Mn0,3O3 (PZT/LSMO), выращенная на подложке 
SrTiO3 (STO) методом импульсного лазерного осаждения. Толщина слоев PZT и LSMO 
(последний выполняет роль нижнего электрода) составляла 60 и 50 нм, соответственно. 
Более подробно технология изготовления пленки описана в работе [10], где эта процедура 
изложена для аналогичного образца. На пленку наносились золотые электроды толщиной 
60 нм (рис. 1, а). Чтобы улучшить адгезионные свойства контакта, между пленкой и элек-
тродами был нанесен промежуточный слой хрома толщиной 4,8 нм.

Детализация измерений. Амплитуда и длительность прикладываемых треугольных им-
пульсов управляющего поля составляли ±8 В и 0,02 с, соответственно. Выбор треугольной 
формы импульса продиктован результатами работы [11], согласно которым использование 
таких записывающих импульсов наиболее благоприятно в случае медленных измерений.

Измерения проводились группами по 50 циклов с паузами между циклами 2 мин. 
На первом этапе исследования была поставлена задача изучить поляризационные свой-
ства СЭ-пленки при небольшом количестве циклов переключения (порядка 103 циклов  
записи), чтобы сконцентрировать внимание на поведении пленки в отсутствие признаков 
усталости [3].

На каждом цикле записи регистрировалась петля СЭ-гистерезиса при использовании 
метода Сойера – Тауэра [12]. Суть метода заключается в измерении заряда эталонного 
конденсатора, включенного последовательно с образцом. Схема измерений была мо-
дифицирована в рамках метода двойной волны [13, 14] с целью устранения диэлек-
трического и электропроводного вкладов, которые могли бы привести к некорректной 
интерпретации результатов. На рис. 1, b представлен пример записи петли гистерезиса, 
получаемой при каждом цикле, а также подход к определению параметров векторов Pr 
и Ec. 

Положительная (Ec+) и отрицательная (Ec
–) компоненты коэрцитивного поля Ec опре-

деляются как значение электрического поля, при котором достигается остаточная поля-
ризация, равная половине значения соответствующих компонент Pr (Pr

+ и Pr
–).
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а) b)

Рис. 1. Фотография электродов, нанесенных на пленку (a), и пример петли гистерезиса 
сегнетоэлектрика, измеряемой при каждом цикле записи (b);

Pr
+, Pr

– – компоненты остаточной поляризации; Ec
+, Ec

– – компоненты коэрцитивной силы

Результаты и их обсуждение

На рис. 2 представлен график зависимости компонент коэрцитивного поля от количе-
ства циклов записи N в двух режимах следования импульсов. Вертикальной пунктирной 
линией на рисунке обозначен момент перехода от одного режима к другому. На зависи-
мостях четко видны различия измерительных серий, которые соответствуют отдельным 
группам, включающим по 50 циклов записи. Для обоих режимов следования записыва-
ющих импульсов характерно несущественное изменение значений компонент Ec

+ и Ec
– в 

моменты циклических переключений, тогда как после пауз между измерениями наблюда-
ются скачки величины |Е|; при этом амплитуда скачков может достигать десяти и более 
процентов от исходных значений.

Анализ зависимости |Ес|(N) позволяет утверждать, что влияние режима следования им-
пульсов на значения Ес выражается в корреляции между полярностью последнего прило-
женного импульса и амплитудой скачка величины Ес после паузы между измерениями.

Если новой группе измерений предшествовала серия переключений, которые завер-
шались импульсами отрицательной полярности, то после паузы амплитуда Ec

+ заметно 
возрастала, в то время как амплитуда Ec

– снижалась, и наоборот.
Если принять во внимание физический смысл коэрцитивной силы Ес, то можно ин-

терпретировать это наблюдение следующим образом: полярность завершающего запи-
сывающего импульса задает такие условия, при которых в кристалле сегнетоэлектрика 
стабилизируются домены с ориентацией дипольных моментов, которая совпадает с на-
правлением импульса.

Рис. 2. График зависимости компонент коэрцитивной 
силы Ес от количества циклов записи в двух режимах 

следования импульсов 
(вертикальным пунктиром показана граница между режимами)

На рис. 3 представлен график 
зависимости компонент оста-
точной поляризации Pr от коли-
чества циклов записи. Как и на 
рис. 2, на этом графике хорошо 
различимы экспериментальные 
точки, относящиеся к отдельным 
группам переключений, а паузы 
между переключениями сопрово-
ждаются преимущественно незна-
чительными падениями величины 
|Pr|. Однако в отличие от зависи-
мости |Ес|(N), изменение режима 
следования записывающих им-
пульсов с «два положительных –
два отрицательных» на «два отри-
цательных – два положительных» 
качественно не влияет на харак-
тер зависимости |Pr|(N).
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Рис. 3. График зависимости компонент остаточной поляризации Pr

от количества циклов записи в двух режимах следования импульсов

Заключение

Идея данного исследования состояла в том, чтобы оценить, как конфигурация пере-
ключающих импульсов влияет на остаточную поляризацию и значение коэрцитивного 
поля в тонкой эпитаксиальной пленке на основе цирконата-титаната свинца. Анализ 
результатов показал, что при многократной записи полярность последнего импульса, 
приложенного к пленке, влияет на скачок |Ес| и тем самым задает благоприятные ус-
ловия для стабилизации в ней доменов, дипольный момент которых сонаправлен с 
полярностью импульса. При этом не было обнаружено каких-либо корреляций между 
полярностью указанного импульса и знаком остаточной поляризации после возобнов-
ления измерений. 

Подход, предложенный в настоящей статье, планируется доработать. В качестве 
одного из направлений дальнейшего развития этого подхода можно выделить постепен-
ное приближение параметров записи к таковым, которые практически используются в 
устройствах хранения данных, а именно – следует увеличить количество циклов записи 
и снизить длительность импульсов.
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ИССЛЕДОВАНИЕ ВИХРЕВЫХ ТЕЧЕНИЙ, СФОРМИРОВАННЫХ
 ИМПУЛЬСНОЙ ТУРБУЛЕНТНОЙ ПЛАВУЧЕЙ СТРУЕЙ
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Аннотация. Представлены результаты численного моделирования распространения 
вихревых облаков, сформированных импульсной турбулентной плавучей струей, для 
числа Рейнольдса Re = 1,5·104, параметра P = 3,65 и числа Грасгофа Gr = 3,9·105. Была 
принята модель трехмерного турбулентного течения, описываемого нестационарными 
уравнениями Рейнольдса. Угол α между направлениями подачи струи и гравитационной 
силы варьировался в диапазоне от 0° до 180°. Движение вихревого облака прослежива-
лось вплоть до момента, когда максимальное значение скорости в облаке становилось 
равным 3,5% от входной скорости. Для различных значений α получены степенные 
зависимости, описывающие распространение вихревого облака вдоль направления по-
дачи струи и падение максимальной скорости и температуры в облаке.
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Abstract. In the paper, the results of numerical modeling of the formation and propa-
gation of vortex structures generated by a pulsed turbulent buoyant jet have been presented 
for the Reynolds number Re = 1.5×104, the parameter P = 3.65, and the Grashof number  
Gr = 3.9×105. A three-dimensional turbulent flow model based on the unsteady Reynolds 
equations was adopted. The angle α between the jet and gravity directions was varied from 0° 
to 180°. The vortex cloud movement was tracked up to the moment when the maximum ve-
locity value in the cloud became equal to 3.5% of the inlet velocity. For various α values, the 
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Введение

В природе и технике широко распространены турбулентные струйные течения, возни-
кающие при истечении жидкости или газа через отверстие за счет наложенного перепада 
давления. Динамика турбулентных струй на протяжении многих лет изучалась экспери-
ментально и теоретически [1, 2]. Результаты исследований турбулентных струй имеют 
широкий спектр приложений; в частности, их можно использовать при проектировании 
систем вентиляции помещений, где приточные струи играют определяющую роль в фор-
мировании воздухораспределения, а также распределения теплоты, влажности и концен-
трации примесей [3]. В прикладных задачах вентиляции помещений влияние на возду-
хораспределение оказывают источники тепловыделения (в ряде случаев оно сопоставимо 
с эффектом подачи приточного воздуха); под воздействием этих источников развивается 
свободная конвекция [4].

При организации воздухообмена в помещениях приточный воздух обычно подается с 
постоянным расходом. Анализу закономерностей развития турбулентных струй при ста-
ционарных входных условиях посвящен основной массив исследований вентиляционных 
течений. Ввиду повышения требований к чистоте воздушной среды и параметрам тепло-
вого комфорта, обычно предлагаются новые технические решения; одно из них состоит в 
организации подачи приточного воздуха с переменным расходом, изменяющимся плавно 
или ступенчато. Предполагается, что при определенных условиях нестационарная подача 
приточного воздуха может повысить эффективность вентиляции [5]. Эффекты нестацио-
нарной подачи приточных струй подробно обсуждаются в обзорной работе [6], где при-
ведено краткое описание проведенных исследований, представлены доступные техниче-
ские решения и сделан вывод о необходимости всестороннего изучения фундаментальных 
аспектов нестационарной вентиляции.

В настоящей работе рассматривается модельная задача об однократном (импульсном) 
выдуве среды в затопленное пространство. Вихревое кольцо [7 – 9] относится к наибо-
лее известным течениям; оно возникает в результате импульсного выдува, однако по-
мимо вихревых колец могут формироваться вихревые облака и нестационарные струи, 
что зависит от продолжительности истечения и скорости истекающей среды. Согласно 
сведениям в статье [8], вихревые структуры, формируемые при импульсной подаче струи, 
характеризуются безразмерным параметром

P = (L0/d)1/3,
где d – диаметр отверстия, через которое подается струя; L0 – протяженность «жидкого 
поршня» при выдуве (L0 = V0t0); при этом t0, V0 – время выдува струи и скорость подачи 
среды через это отверстие. 

Параметр P можно трактовать как линейный масштаб объема, добавленного импуль-
сной струей во внешнюю среду, отнесенный к диаметру отверстия. Вихревые облака об-
разуются при 1,6 < P < 8. При меньших значениях P наблюдается формирование вихревых 
колец, при бóльших – нестационарных струй. 

Экспериментальное моделирование турбулентных вихревых облаков [10, 11], кото-
рое базируется на методике многократного повторения импульсного выдува среды и  
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осреднения контролируемых параметров облака по ансамблю событий, позволило уста-
новить ряд важных, теоретически предсказанных [7] автомодельных свойств распростра-
нения турбулентных облаков во времени.

Численному исследованию формирования и движения турбулентных вихревых облаков 
в изотермических условиях посвящена работа [12], в которой задача решена в осесим-
метричной постановке. В этой работе, в частности, было показано, что течение при им-
пульсной подаче струи можно разделить на две фазы: начальную, включающую истечение 
струи и образование вихревого облака, и последующую – автомодельности, на которой 
профили скорости в уже сформировавшемся вихревом облаке в последовательные момен-
ты времени подобны друг другу. В результате расчетов были определены длительности 
этих фаз. Позднее, в статье [13], в осесимметричной постановке численно моделиро-
валось распространение импульсной газокапельной струи; при этом в диапазоне опре-
деляющих параметров, рассмотренном в статье, было получено соответствие структуре 
течения однофазного потока.

В экспериментальных исследованиях, представленных в статье [10], детально изучено 
движение вихревых структур на удалении от источника распространения струи (фаза ав-
томодельности). Было показано, что в изотермических условиях изменение положения 
вихревого облака во времени осуществляется по степенной зависимости: AtB, где B = 0,25. 
Изменение во времени скорости перемещения вихревого облака также происходит по 
степенной зависимости, при этом показатель степени B = –0,75. Данные параметрических 
расчетов в работе [12] также аппроксимировались указанными степенными зависимостя-
ми.

В отличие от статьи [12], в настоящей работе представлены данные численного мо-
делирования неизотермического течения, возникающего при импульсной подаче в зато-
пленное пространство одиночной плавучей струи. Параметрически исследовано влияние 
направления подачи струи относительно гравитационной силы на структуру формируе-
мого вихревого течения.

Постановка задачи и метод решения

Аналогично постановке задачи в нашей статье [12], в данном случае рассматривается 
течение несжимаемой среды (воздуха) в полупространстве, ограниченном непроницаемой 
твердой стенкой (рис. 1), однако задача ставится как трехмерная. 

Рис. 1. Схема расчетной области: 1 – входное 
отверстие, 2 – стенка, 3 – плоскость симметрии, 

4 – проницаемая граница; 
d – диаметр входного отверстия воздушной струи; 
α – угол подачи струи относительно силы тяжести; 
значения параметров V0, T0, Ta и α даны в тексте;  

g – ускорение свободного падения 

На стенке расположено круглое от-
верстие 1 диаметром d (при постановке 
расчетов в размерном виде d = 0,05 м), 
из которого по нормали к твердой по-
верхности 2 вытекает импульсная струя 
воздуха. Начало системы координат 
расположено в центре отверстия, ось z 
направлена в пространство по нормали 
к ограничивающей стенке. Предполага-
ется симметрия течения относительно 
среднего сечения приточного отверстия, 
так что на границе 3 (x = 0) задано ус-
ловие симметрии. Остальные границы 
расчетной области 4 являются открыты-
ми (проницаемыми). Размеры расчетной 
области составляют 24d × 101d × 120d.

В начальный момент времени t = 0 
среда покоится, ее температура Ta зада-
на постоянной. В промежуток времени  
0 ≤ t ≤ t0 из отверстия вытекает среда с 
постоянной скоростью V0 и температу-
рой T0. При постановке расчетов в раз-
мерном виде приняты следующие значе-
ния параметров: 
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V0 = 4,28 м/с, t0 = 0,57 с, ΔT = T0 – Ta = 20 K, Ta = 293 K.

Эффекты плавучести учитываются в приближении Буссинеска: значение величины 
βΔT (β – коэффициент теплового расширения) составляет менее 0,07. Угол α между на-
правлениями подачи струи и гравитационной силы (см. рис. 1) варьируется в диапазоне 
от 0 до 180° (при α = 0° струя подается по направлению гравитационной силы). Для 
последующей обработки данных введены дополнительные координатные оси (x′, y′, z′) 
таким образом, что x′ = x, а ось y′ направлена против гравитационной силы. 

Задача определяется тремя безразмерными параметрами: 
число Рейнольдса Re = V0d/ν = 1,5·104,
параметр P = (V0t0/d)1/3 = 3,65,
число Грасгофа Gr = gβd3ΔT/ν2 = 3,9·105.

Отметим, что эти параметры определены по значениям физических величин, соот-
ветствующим фазе истечения импульсной струи; значение числа Ричардсона Ri = Gr/Re2 

при этом много меньше единицы, что свидетельствует о преобладании на данном этапе 
вынужденной конвекции. В последующих фазах течения, по мере падения характерной 
скорости вихревого облака, значения Ri близки к единице. 

В расчетах использовалась квазиструктурированная расчетная сетка, размерность ко-
торой составила 540 тыс. ячеек. При пространственной дискретизации использовалась 
топология О-сетки; обеспечивалось сгущение к входному отверстию вдоль радиального и 
осевого направлений; во входном отверстии вдоль окружного направления размещалось 
44 ячейки, в радиальном – 22. Была исследована чувствительность решения к размерно-
сти расчетной сетки: при увеличении числа ячеек сетки в 2 раза по каждому направле-
нию, характеристики вихревых структур слабо изменяются, что позволяет сделать вывод 
о слабой сеточной зависимости решения, полученного на базовой сетке.

Задача решалась численным методом с использованием гидродинамического пакета 
ANSYS Fluent; при проведении параметрических расчетов привлекались ресурсы супер-
компьютерного центра «Политехнический» (scc.spbstu.ru). Моделирование нестационар-
ного турбулентного течения и теплопереноса выполнено методом решения нестационар-
ных уравнений Навье – Стокса, осредненных по Рейнольдсу (англ. Unsteady Reynolds-
Averaged Navier–Stokes (URANS)). Для замыкания системы уравнений Рейнольдса 
использовалась стандартная k–ε модель турбулентности. На входе в расчетную область 
задавались постоянные значения турбулентной вязкости (νt0

/ν = 10) и интенсивности 
турбулентности (I0 = 5%), которые в коде пересчитывались во входные значения k и ε. 
Эти условия соответствуют умеренному уровню турбулентности вблизи входного отвер-
стия. Турбулентное число Прандтля задано равным 0,9. Использовались схемы дискре-
тизации второго порядка точности по пространству и времени. Шаг по времени составил 
0,086V0/d. Продолжительность расчетов составила около 3 тыс. конвективных времен t' 
= tV0/d.

Описание движения и параметров вихревого облака
Особенности движения вихревой структуры, сформированной импульсной струей, 

рассматриваются на примере варианта со значением угла подачи струи относительно 
силы тяжести α = 120°. На начальной фазе движения и формирования вихревого облака 
(при значениях t', меньших 80) структура течения аналогична описанной в статье [10], 
благодаря преобладающей роли вынужденной конвекции. Вклад естественной конвек-
ции проявляется при значениях t', больших 80. Соответственно, в настоящей работе ана-
лиз структуры течения проводится для основной фазы движения вихревого облака, после 
завершения его формирования.

На рис. 2 показаны поля модуля скорости, модуля завихренности и температуры в 
три момента времени от начала подачи импульсной струи: t' = 86, 600 и 2910. Значения 
скорости отнесены к значению максимального модуля скорости в данный момент вре-
мени |Vc|. За центр вихревого облака принята точка С (0, yc, zc), в которой модуль ско-
рости в данный момент времени максимален. Значения модуля завихренности отнесены 
к максимальной завихренности в данный момент времени Ωmax. Величина температуры  
θ = (T – Ta)/(Tmax – Ta) нормирована на перепад между максимальной температурой в вих-
ревом облаке Tmax (в данный момент времени) и температурой окружающей среды.
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Рис. 2. Рассчитанные поля модуля скорости (верхний ряд), 
завихренности (средний ряд) и температуры (нижний ряд) в различные 

моменты времени t': 86 (a), 600 (b) и 2910 (c). Вариант α = 120°

В момент времени t' = 86 вихревая структура, которую характеризует поле завихрен-
ности, вытянута в направлении подачи струи, но ее форма постепенно приближается 
к сферической (см. рис. 2, а); повышенные значения Ω локализованы в области раз-
мерами примерно 8d × 8d × 10d. Центр вихревого облака лишь незначительно смещен 
относительно оси подачи импульсной струи (его положение удалено от оси менее, чем 
на d). К этому моменту времени максимальная скорость снижается примерно на 75% 
относительно скорости подачи струи V0, а перепад (Tmax – Ta) – на 78%, по сравнению с 
перепадом (T0 – Ta). 

При t' = 600 характерные размеры вихревого облака становятся равными  
15d × 15d × 15d, при этом оно заметно смещено относительно первоначального направ-
ления: положение максимума скорости находится на расстоянии 5d от оси импульсной 
струи (см. рис. 2, b). Поля завихренности несимметричны относительно центра вихревой 
структуры: в нижней части облака значения больше, чем в верхней. Интенсивность вих-
ревого облака к этому моменту времени заметно ослабевает: максимум модуля скорости 
|Vc| составляет около 5% от скорости V0, а перепад температуры – менее 3% от началь-
ного. 

К моменту времени t' = 2910 размеры облака увеличиваются еще примерно в 2 раза 
по каждому направлению и составляют 30d × 30d × 30d (см. рис. 2, с). Интенсивность 
движения продолжает падать: продольная и поперечная компоненты скорости сопоста-
вимы и составляют не более 2% от входной скорости. На представленных полях виден 
тепловой шлейф вихревого облака, движущийся еще медленнее и, по сути, отделенный 
от облака. 

Необходимо отметить, что численное моделирование дальнейшей эволюции облака, 
вплоть до его полной остановки, некорректно осуществлять на основе URANS-подхода; 
для расчетов затухания турбулентного движения необходимо привлекать вихреразреша-
ющие подходы, что выходит за рамки настоящей работы. 

Изменение положения вихревого облака во времени и пространстве проиллюстриро-
вано на рис. 3. Наблюдение за положением центра облака (сплошная линия) начинается 
с момента, когда он отстоит примерно на три калибра (3d) от приточного отверстия  
(t'  50). По окончании формирования вихревого облака, когда завершается бы-
строе удаление точки zc от источника (при t' > 100), кривая траектории центра облака  
(см. рис. 3, а, зависимость yc(zc)) начинает отклоняться от направления подачи струи; 
при этом функция yc(zc) близка к кубической вплоть до значений t' порядка 103. 
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a) b)

Рис. 3. Изменение положения максимума скорости вихревого облака 
в пространстве (a) и во времени (b). Пунктирами показаны графики 

аппроксимирующих функций

На интервале 100 < t' < 1000 зависимость zc(t) принимает степенной характер с по-
казателем 0,35; отметим, что для распространения изотермического вихревого облака 
(согласно результатам статьи [10]) показатель степени на автомодельном участке должен 
быть равным 0,25. При бóльших значениях t' (t' > 1000), т.е. на этапе медленного зату-
хания облака (низкая скорость дрейфа), наблюдается некоторое отклонение от указан-
ных степенных зависимостей. За расчетный промежуток времени центр вихревого облака 
сместился весьма существенно: крайнее положение (поля, показанные на рис. 2, c) соот-
ветствует точке (0, 27d, 60d).

Изменение скорости вихревого облака показано на рис. 4, где приведены графики  
эволюции максимальных значений модуля скорости |Vc|(t), а также ее продольной (Vc,z(t)) 
и поперечной (Vc,y(t)) компонент. Штриховые линии на рис. 4, а иллюстрируют изме-
нение |Vc|(t) по степенным зависимостям с показателями –0,75 и –0,40. В отличие от 
изотермического случая [10], где поведение Vc(t) на автомодельном участке описывается 
степенной зависимостью с фиксированным показателем –0,75, для ситуации с плавучей 
импульсной струей такое поведение проявляется только на участке 100 < t' < 600, когда 
продольная скорость много больше поперечной (см. рис. 4, b). При бóльших t' значения 
Vc,z(t) и Vc,y(t) сближаются, а кривая изменения во времени модуля максимальной скоро-
сти |Vc|(t) отклоняется от прежней закономерности и следует новой, которая описывается 
степенной зависимостью с показателем степени, равным –0,4.

a) b)

Рис. 4. Расчетная временная динамика модуля максимальной скорости вихревого облака (a), 
а также ее продольной и поперечной компонент (b)
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Рис. 5. Изменение во времени максимальной 
температуры в вихревом облаке. 

Аппроксимация участка зависимости степенной 
функцией показана пунктирной прямой 

Изменение во времени характерной тем-
пературы в вихревом облаке приведено на 
рис. 5, где представлены данные для нор-
мированной максимальной температуры

θmax = (Tmax – Ta)/(T0 – Ta),

т.е. перепада (нормирован на исходный 
температурный перепад T0 – Ta) между мак-
симальной в данный момент температурой 
в облаке и температурой окружающей сре-
ды Ta.

Для рассмотренного интервала времени 
зависимость θmax(t) – степенная, с показа-
телем –1,03. При значении t' ≈ 1400 макси-
мальный перепад температуры Tmax – Ta со-
ставляет 1% от исходной величины T0 – Ta. 

Максимальное значение модуля скоро-
сти в облаке при этом уменьшилось менее существенно и составляет 3,5% от скорости 
подачи струи. Стоит повторить, что изучение дальнейшего движения облака с преобла-
дающей ролью естественной конвекции выходит за рамки настоящей работы. 

Зависимость движения вихревого облака от направления подачи импульсной струи

В этом разделе представлены результаты параметрических расчетов, выполненных 
для 7 вариантов, которые различаются значениями угла α между направлениями подачи 
струи и гравитационной силы (угол α варьировался в интервале от 0 до 180° с шагом 30°). 
Для каждого из вариантов рассмотрены временные выборки t' < t'3,5%, где t'3,5% – момент 
времени, когда максимальное значение модуля скорости |Vc| становится равным 3,5% от 
входной скорости. В зависимости от варианта, значения t'3,5% составили от 340 (α = 0°) до 
2·103 (α = 180°). Для всех 7 вариантов на рис. 6, а показаны траектории движения вихре-
вых облаков (кривые, иллюстрирующие изменение положения максимального значения 
скорости) в координатах (x′, y′, z′), а на рис. 6, b – распределения модуля скорости в по-
следний момент времени представленной выборки t' = t'3,5%. Видно, что при α = 0° и 180° 
вихревое облако движется вдоль оси подачи импульсной струи; для остальных значений 
угла α вихревое облако под действием сил плавучести отклоняется от этого направления. 
С увеличением угла α длина траектории, пройденной облаком до выбранного уровня  
затухания, постепенно растет, соответственно возрастает и его размер (см. рис. 6, b).

a) b)

Рис. 6. Результаты параметрических расчетов для различных значений угла α: 
а – траектории движения центра облака, b – распределения модуля скорости 

в момент времени t' = t'3,5% (см. пояснения в тексте)

θmax
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a) b)

Рис. 7. Изменение положения центра вихревого облака во времени 
для вариантов с различными значениями α 

(угол подачи струи относительно силы тяжести)

На рис. 7 приведены графики изменения положения центра вихревого облака во вре-
мени для семи рассчитанных вариантов (графики построены в осях, связанных с на-
правлением подачи струи). На семейство кривых zc(t), иллюстрирующее распространение 
облака вдоль направления подачи струи, нанесены две штриховые линии, аппрокси-
мирующие данные расчетов предельными степенными зависимостями (см. рис. 7, а). 
При α = 0°, когда струя подается в направлении силы тяжести, расчетные данные ап-
проксимируются степенной зависимостью с показателем 0,25, что соответствует изотер-
мическому случаю [12]. В другом предельном случае, когда импульсная струя подается 
вверх и гравитационная сила способствует его ускорению (при α = 180°), расчетные 
данные аппроксимируются степенной зависимостью с показателем 0,42. Кривые yc(t) на  
рис. 7, b, иллюстрирующие смещение вихревого облака от направления подачи струи, 
расслаиваются: самое большое смещение наблюдается при подаче струи перпендикуляр-
но направлению гравитационной силы (при α = 90°). Несколько ниже этой кривой лежат 
графики, описывающие постепенное смещение центра вихревого облака при α = 60° и 
120°. Более заметно различие кривых, построенных по данным для α = 30° и 150°: в этих 
случаях вихревое облако смещается от оси медленнее.

a) b)

Рис. 8. Изменение во времени максимальных нормированных значений скорости (a) 
и температуры (b) для вариантов с различными значениями угла α. 

Линии, аппроксимирующие данные расчетов предельными степенными зависимостями 
(при α = 0° и α = 180°), показаны пунктирными линиями 
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Кривые, отражающие изменение во времени максимальной скорости и нормирован-
ной максимальной температуры вихревого облака, показаны на рис. 8. Как и на рис. 7, а, 
на семейства кривых нанесены штриховые линии, аппроксимирующие данные расчетов 
предельными степенными зависимостями (при α = 0° и α = 180°). Для варианта α = 0° 
замедление движения облака происходит быстрее всего, что неудивительно: сила пла-
вучести оказывает заметный тормозящий эффект. Изменение Vc(t) при этом аппрокси-
мируется степенной зависимостью с показателем степени –1,3. Напротив, при α = 180° 
сила плавучести ослабляет торможение облака и скорость Vc(t) снижается со временем по 
степенной зависимости с показателем –0,4. Различия в особенностях падения характер-
ной температуры облака между вариантами проявляются не так существенно: все кривые 
лежат близко друг к другу, и показатели степенных зависимостей меняются в диапазоне 
от –0,996 при α = 0° до –1,100 при α = 180°.

Заключение

В результате проведенного исследования представлены результаты трехмерного 
URANS-моделирования неизотермического течения, сформированного при импульсной 
подаче в затопленное пространство одиночной плавучей струи. Показано, что на началь-
ной фазе движения и формирования вихревого облака, длительность которой составляет 
менее 100 безразмерных единиц времени, преобладает роль вынужденной конвекции; 
при бóльших значениях времени вклад естественной конвекции оказывается существен-
ным.

Анализ структуры течения проведен для основной фазы движения вихревого облака 
вплоть до момента времени, когда максимальное значение модуля скорости |Vc| стано-
вится равным 3,5% от его входного значения. 

Результаты параметрических исследований, в которых угол α между направлениями 
подачи струи и гравитационной силы варьировался в диапазоне от 0° до 180°, показа-
ли, что направление подачи плавучей импульсной струи существенно влияет на тра-
екторию распространения вихревого облака и скорость его затухания. Показано, что 
зависимость, описывающая распространение вихревого облака вдоль направления по-
дачи струи, следует степенному закону; при этом показатель степени лежит в пределах 
от 0,25 (это соответствует изотермическому случаю), до 0,42 и определяется указанным 
направлением. 

Падение максимальной скорости в вихревом облаке со временем также аппроксими-
руется степенными зависимостями с показателями от –1,3 до –0,4. 

Различия в особенностях падения характерной температуры облака для разных значе-
ний α (угол подачи струи относительно силы тяжести) проявляются не так существенно: 
показатель степени для всех случаев близок к значению –1.

Дальнейшие исследования будут направлены на изучение особенностей движения 
вихревых структур при различных значениях параметра P, в том числе с привлечением 
вихреразрешающих подходов.
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Аннотация. Представлены результаты численного моделирования течения жидкости 
в прямоугольном помещении при ее встречной подаче через два щелевых отверстия. 
Число Рейнольдса Re, построенное по высоте приточного отверстия, варьировалось 
в диапазоне от 20 до 140. Для рассмотренного соотношения длин сторон помещения, 
при Re ≥ 50 развиваются интенсивные автоколебания вследствие неустойчивости, ко-
торая проявляется при взаимодействии приточных струй. Уже при значении Re = 100 
течение приобретает хаотический характер со сплошным спектром частот. Значения 
числа Струхаля, соответствующие основной частоте колебаний, слабо зависят от Re и 
составляют примерно 3·10−3.
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Abstract. The paper presents the results of numerical simulation of fluid flow in a rectangu-
lar room when fluid is supplied from two opposing slotted holes. The Reynolds number (Re) 
based on the height of the supply opening was varied from 20 to 140. For the given ratio of the 
lengths of the sides of the room, intensive self-oscillations developed due to instability arising 
when the supply jets interacted at Re ≥ 50. Already at a value of Re = 100 the flow became 
chaotic with a continuous frequency spectrum. The Strouhal number values corresponding to 
the main frequency of the oscillations depended weakly on Re and were approximately 3·10−3.
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Введение

При распространении струй в стесненном пространстве на фоне турбулентного дви-
жения со сплошным спектром частот могут развиваться устойчивые, статистически  
установившиеся крупномасштабные автоколебания струй [1]. Взаимодействия струй 
между собой и с твердыми стенками, в том числе возможность развития автоколебатель-
ных режимов струйных течений, широко исследовались ранее применительно к струйным 
системам управления в устройствах пневмоавтоматики [2]. Низкочастотные автоколеба-
ния могут возникать и при распространении струй воздуха в вентилируемых помещениях. 
Так, возможность возникновения автоколебаний при работе системы вентиляции в уни-
верситетской аудитории продемонстрирована в расчетно-экспериментальной работе [3]. В 
этой статье представлен анализ воздухораспределения в реальном помещении, геометрия 
которого включала ряд мелких деталей, при этом вентиляция обеспечивалась четырьмя 
стандартными приточно-вытяжными устройствами (общее число приточных струй соста-
вило 16). Для столь усложненной конфигурации анализ причин возникновения автоколе-
баний затруднен и не гарантирует однозначных результатов.

В литературе по этой тематике представлен ряд работ, в которых возможные причи-
ны возникновения и условия поддержания устойчивых автоколебаний струйного течения 
обсуждаются для упрощенных конфигураций, при этом упрощения делаются как в части 
геометрии, так и в способе подачи струй. Например, в обзорной работе [4], посвященной 
анализу взаимодействия свободных сдвиговых слоев с препятствиями для упрощенных 
постановок, а также в экспериментальной работе [5], где рассмотрено распространение 
плоской струи в прямоугольной полости, высказаны предположения, что при развитии 
автоколебаний существенную роль играет влияние вторичного возвратного течения на 
поведение струи в ограниченном пространстве. Экспериментальные исследования, пред-
ставленные в статьях [6, 7], в которых рассматривалось распространение круглой струи в 
модельной конфигурации, типичной для процессов литья, а также последующие расчеты 
(см. работы [8, 9]) позволили сделать определенное заключение об условиях, позволяю-
щих реализовать автоколебательный режим течения. Обеспечить такой режим можно при 
наличии протяженного открытого участка границы стесненного пространства, дающего 
определенную свободу для втекания/вытекания жидкости из окружающей среды. 

Указанные условия, разумеется, нетипичны для вентилируемых помещений. Тем не 
менее, именно обеспечение этого условия в тестовом эксперименте, описанном авто-
рами работ [10, 11], когда плоская струя распространялась в модели помещения, пред-
ставляющей собой прямоугольную вентилируемую полость с протяженными открытыми 
участками торцевой границы, позволило установить развитие автоколебательных режи-
мов течения. Низкочастотные автоколебания плоской струи для данной геометрической 
конфигурации были воспроизведены и детально изучены в ходе двумерного (2D) и трех-
мерного (3D) численного моделирования методом решения нестационарных уравнений 
Навье – Стокса, осредненных по Рейнольдсу (англ. 2D/3D Unsteady Reynolds-Averaged 
Navier–Stokes (URANS)), а также методом моделирования крупных вихрей (Large Eddy 
Simulation (LES)) [11 – 13]. 

Нестационарность струйного течения, возникающая при распространении оди-
ночной струи, может с еще большей долей вероятности проявляться при взаимодей-
ствии нескольких струй (что, в частности, продемонстрировано нами в статье [3]). 
Так, в экспериментальной работе [14] было установлено, что течение, возникающее 
при взаимодействии двух плоских струй, подаваемых навстречу друг другу в свободном  
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пространстве (вдали от верхней и нижней стенок полости), принципиально неустойчиво: 
поле давления периодически перестраивается, последовательно отклоняя струи вверх и 
вниз. Устойчивые автоколебания возникают и при истечении навстречу друг другу двух 
плоских пристенных струй: для прямоугольных полостей (модельных помещений) с раз-
личными геометрическими параметрами колебательный характер взаимодействия струй 
был получен экспериментально и численно (см. работы [15] и [16], соответственно).

Взаимодействие встречных припотолочных струй характерно для систем вентиляции 
салонов пассажирских самолетов. В работах [17 – 19] численно и экспериментально рас-
сматривалась структура течения в условиях, типичных для таких вентиляционных систем, 
и во всех случаях регистрировались выраженные автоколебания. В работах [17, 18] рас-
четная область была приближена к модели салона самолета, при этом присутствовали 
загромождающие элементы, что затрудняло непосредственный анализ струйного течения. 
В экспериментальной работе [19] был принят ряд упрощений (плоские стенки и отсут-
ствие загромождения), однако более предпочтительной для параметрического численно-
го моделирования представляется максимально упрощенная постановка, предложенная в 
расчетной работе [20], в которой на противоположных торцевых стенках прямоугольного 
помещения симметрично размещены два щелевых приточных отверстия у потолка и два 
щелевых вытяжных отверстия в окрестности пола. 

Геометрия и расход через каждое из приточных отверстий, принятые в работе [20], со-
ответствуют тесту Нильсена, признанному вентиляционным сообществом [21, 22]; соглас-
но этому тесту, воздушная струя подавалась из щелевого отверстия, расположенного под 
потолком. Экспериментальные данные, полученные через тест Нильсена, широко исполь-
зуются для валидации расчетных данных вплоть до настоящего времени (см., например, 
работу [23] 2025 года; в нашей работе [24] 2020 года представлен как достаточно полный 
обзор опубликованных работ на эту тему, так и ссылка на базу экспериментальных дан-
ных, имеющуюся в открытом доступе). 

Основное внимание в статье [20] направлено на исследование нестационарности, вы-
званной подачей приточного воздуха с периодически меняющимся расходом. Однако, 
как можно предположить на основании результатов, полученных авторами статей [15, 
16], даже при стационарных граничных условиях (при подаче постоянного расхода), вза-
имодействие встречных струй, ввиду проявления гидродинамической неустойчивости, 
должно приводить к возбуждению сильных низкочастотных автоколебаний, а это важное 
обстоятельство в статье [20] никак не обсуждается. 

Цель настоящего исследования – проанализировать условия, приводящие к развитию 
автоколебаний при взаимодействии встречных струй в модельном помещении (полости).

Относительные размеры помещения и положение в нем входных/выходных отверстий 
соответствует постановке задачи, принятой в работе [20]. 

Постановка задачи

Рассматривается течение жидкости в помещении, имеющем форму прямоугольного 
параллелепипеда, геометрические размеры которого 3H × H × H (рис. 1). Жидкость пода-
ется через щелевые отверстия высотой hin = 0,056H (размещены в верхней части проти-
воположных торцевых стенок), к которым присоединены подводящие каналы длиной H. 
Жидкость покидает помещение через вытяжные отверстия высотой hout = 0,16H, разме-
щенные на тех же стенках в окрестности пола. В расчетную область включены также отво-
дящие каналы длиной H, присоединенные к вытяжным отверстиям. Ширина подводящих 
и отводящих каналов равна ширине помещения. Начало системы координат расположено 
в одном из нижних углов помещения, ось x направлена в продольном направлении, ось 
y – в вертикальном.

На поверхности входных сечений подводящих каналов (на рис. 1 эти границы обозна-
чены Inlet-1 и Inlet-2) задаются однородные распределения скорости V0. На поверхности 
выходных сечений отводящих каналов (Outlet-1 и Outlet-2) ставится мягкое выходное 
граничное условие: давление полагается заданным и постоянным. Остальные границы – 
непроницаемые стенки, на которых задается условие прилипания.

Численно решается система нестационарных уравнений Навье – Стокса. Рассма-
тривается течение несжимаемой среды с постоянными физическими свойствами.  
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Рис. 1. Геометрическая модель расчетной области: 
Двумя изоповерхностями скорости Vx > 0 и Vx < 0 
показана структура течения для числа Рейнольдса  
Re = 60; показаны высоты сечений входных – приточных 
(hin) и выходных – вытяжных (hout) отверстий, а также 
подводящих и отводящих каналов (соответственно), их 
границы обозначены как Inlet-1, Inlet-2 и Outlet-1, Outlet-2; 

фигурными стрелками указаны направления струй

Течение в полости характеризуется 
числом Рейнольдса Re = hinV0/ν, кото-
рое построено по высоте приточных 
отверстий и средней скорости на вхо-
де. Рассматриваются режимы течения 
со значениями Re от 20 до 140. Дан-
ный диапазон позволяет проводить 
расчеты в постановке, исключающей 
неопределенность, связанную с при-
менением модели турбулентности. 
Он выбран нами примерно на два 
порядка ниже, чем значение чис-
ла Рейнольдса, принятое в работах  
[20 – 22], где Re = 5,5·103, что соответ-
ствует натурным условиям при венти-
ляции помещений. Выбранные нами 
уменьшенные значения Re можно 
трактовать как эффективные значе-
ния числа Рейнольдса, построенные 
по характерному уровню турбулент-
ной вязкости, порожденной моделью 
турбулентности в слое смешения при 
натурном значении Re. Отметим так-

же, что число Рейнольдса, построенное по высоте помещения H, для рассмотренных 
вариантов принимает значения в диапазоне (0,36 – 2,50)·103 (в работе [15], например, 
значения Re определялись по величине H).

Параметрические расчеты в рассмотренном диапазоне числа Рейнольдса проводились 
на одной и той же сетке, состоящей из 860 тыс. ячеек; сетка была сгущена к приточному и 
вытяжному отверстиям. Для варианта Re = 60 (нестационарное течение) было выполнено 
исследование чувствительности решения к используемой в расчетах сетке: использовались 
сетки, состоящие из 50, 370 и 860 тыс. ячеек. Уже на сетке размерностью 370 тыс. ячеек 
осредненные во времени поля слабо зависели от выбора сетки: распределения средней 
скорости, полученные на сетках из 370 и 860 тыс. ячеек практически совпали. С учетом 
того, что верхняя граница рассматриваемого диапазона Re выше, было принято решение 
использовать сетку максимальной размерности.

Задача решалась в гидродинамическом пакете ANSYS Fluent (версия 2022r1), в кото-
ром реализован метод конечных объемов. В пакете заданы следующие опции численного 
метода. Для расчета конвективных потоков через грани контрольного объема использо-
валась противопоточная схема второго порядка (опция “Second Order Upwind”). Для про-
движения по времени использовалась неявная схема второго порядка. Шаг по времени за-
давался равным 0,15h/V0. Для получения осредненных параметров течения накапливались 
выборки, продолжительность которых составляла более 10 тыс. конвективных времен  
(h/V0). Расчеты выполнены с использованием ресурсов суперкомпьютерного центра «По-
литехнический» (scc.spbstu.ru).

Результаты расчетов и обсуждение
Изменение структуры течения с ростом числа Рейнольдса показано на рис. 2. Здесь 

приведены распределения модуля скорости в среднем вертикальном сечении помещения 
(z = H/2) и вертикальной компоненты скорости в среднем горизонтальном сечении по-
мещения (y = H/2). 

При малых значениях числа Рейнольдса (Re = 20 – данные I, Re = 40 – данные II) ре-
шение в ходе расчетов в нестационарной постановке сходилось к стационарному. В дан-
ном диапазоне значений числа Рейнольдса дальнобойность струй невелика: на небольшом 
расстоянии от приточного отверстия они, постепенно опускаясь к полу, разворачиваются 
на 180, и жидкость направляется к соответствующим выходам. Чем выше значение числа 
Рейнольдса, тем дальше струя проникает вглубь полости, однако до тех пор, пока струи не 
начинают взаимодействовать друг с другом, течение остается стационарным.
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Анализ данных на рис. 2 позволяет заключить, что стационарное течение в обоих 
случаях существенно трехмерно, хотя рассматривается распространение плоских струй. 
Такое утверждение следует из изогнутости полей вертикальной скорости в срединном 
горизонтальном сечении. Это свидетельствует о протяженной области влияния боковых 
стенок в поперечном направлении ввиду существенной роли вязких эффектов. В то же 
время стационарное течение симметрично в продольном направлении относительно сре-
динного сечения x = 1,5H.

При дальнейшем увеличении числа Рейнольдса дальнобойность струй постепенно рас-
тет, они достигают центра помещения и начинают взаимодействовать. Структура, кото-
рая формируется при совместном движении встречных струй, теряет устойчивость, те-
чение в помещении становится нестационарным. В связи с этим на рис. 2 для значений  
Re = 60 и 100 показаны картины осредненного во времени поля скорости (данные III 
и IV). Уже при Re = 60 наблюдается квазипериодическое течение (структура обладает  
несколькими характерными частотами). Об этом свидетельствуют мгновенные поля ско-
рости, показанные на рис. 3, а также эволюция компонент скорости в точках мониторинга  
(рис. 4, а). Все представленные сведения относятся к статистически установившемуся ре-
жиму течения (участку выборки, на котором обеспечена независимость средних значений 
от времени).

a) b)

Рис. 2. Расчетные распределения модуля скорости в срединном 
вертикальном сечении z = H/2 (a) и вертикальной компоненты скорости 

в срединном горизонтальном сечении y = H/2 (b) (сечения показаны на схемах сверху) 
для разных значений числа Re: 20 (I), 40 (II), 60 (III) и 100 (IV). 

В случаях I, II – решение стационарное; III, IV – нестационарное, поэтому даны 
распределения величин, осредненных во времени
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Мгновенные поля скорости для режима нестационарного течения при Re = 60 показа-
ны на рис. 3 для четырех моментов времени, которые составляют один период колебаний 
T (см. рис. 4, а). Эволюция полей скорости во времени демонстрирует интенсивное вза-
имодействие струй, при этом встречные плоские струи сохраняют двумерную структуру 
только на начальном этапе своего движения, в центральной же области помещения они 
«сворачиваются», смещаясь каждая к одной из двух боковых стенок. В момент времени  
t = T/4 (среднее сечение x = 1,5H), в правой его части течение идет в положительном 
направлении оси x, а в левой – в отрицательном (см. картины II на рис. 3, b); в момент 
времени t = 3T/4 (см. рис. 4) направления меняются: в правой части течение распро-
страняется в отрицательном направлении, в левой – в положительном (данные IV на  
рис. 3, b). Поочередная смена положения областей с противоположными направления-
ми движения сопровождается периодической деформацией нисходящего потока, который 
поворачивается вокруг вертикальной оси, что хорошо видно при сопоставлении полей II 
и IV на рис. 3, а. Восходящее движение на периферии помещения также демонстриру-
ет сильную нестационарность: максимумы положительной вертикальной скорости вто-
ричного течения периодически перемещаются из одного угла в противоположный (см. 
рис. 3, а).

Итак, моментальные поля скорости демонстрируют принципиально трехмерный ха-
рактер нестационарного течения; дополнительно это иллюстрирует моментальная карти-
на изоповерхностей продольной скорости (см. рис. 1). В то же время картина течения, 
осредненная во времени, оказывается достаточно однородной в поперечном направлении 
z; при этом с ростом числа Рейнольдса степень однородности возрастает, что следует из 
сопоставления полей осредненной вертикальной компоненты скорости в сечении y = H/2 
для Re = 60 и 100 (см. рис. 2). В осредненном течении, струи, сталкиваясь в центральной 
части помещения, совместно спускаются вниз, по направлению к полу помещения, где 
снова происходит разделение потоков, и жидкость движется вдоль пола к вытяжным от-
верстиям; осредненные картины течения при Re = 60 и 100 представляют собой логичное 
продолжение стационарных картин течения при меньших значениях числа Рейнольдса.

Рис. 3. Мгновенные распределения вертикальной (а) и продольной (b) компонент скорости, 
а также ее компоненты в трех средних сечениях помещения (с) в последовательные моменты 

времени t: 0 (I), T/4 (II), T/2 (III) и 3T/4 (IV);
T – период колебаний; P1 – P3 – точки мониторинга, Re = 60

a) b) c)
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Графики изменения во времени продольной и поперечной компонент скорости в трех 
точках мониторинга P1 – P3 для вариантов Re = 60 и 100 приведены на рис. 4. Точки 
расположены на пересечении срединных вертикальных сечений (z = H/2 и x = 1,5H), т.е. 
вдоль центральной линии помещения, на разной высоте: 

точка P1 находится на расстоянии полувысоты приточного отверстия от потолка  
(y = H – hin/2),

точка P2 – в центральной точке помещения (y = H/2), 
точка P3 – на расстоянии полувысоты вытяжного отверстия от пола (y = hout/2). 
При представлении данных, за масштаб времени принят ведущий (основной) период 

колебаний T. Оценка значения T для каждого из вариантов выполнена на основе анализа 
энергетического спектра колебаний скорости.

Из анализа данных на рис. 4 следует, что режим течения при Re = 60 можно трак-
товать как квазипериодический, при этом наблюдается практически полная повторяе-
мость (периодичность) характера изменения скорости в последовательные периоды ко-
лебаний, несмотря на наличие нескольких частот. В энергетическом спектре имеется 
ярко выраженная основная частота; соответствующее ей значение числа Струхаля  
Sh = hin/TV0 составляет 2,5·10–3. В центральной точке регистрируются интенсивные ко-
лебания, особенно заметные на графике эволюции компоненты Vx; знакопеременность 
продольной компоненты скорости отражает периодическую смену направления движения 
вдоль оси x на противоположное. Несмотря на сравнительно близкое размещение точки 
P1 от потолка, в ней регистрируются заметные колебания вертикальной компоненты ско-
рости; при этом за один период колебаний T возникают два максимума и два минимума, 
что говорит о поочередном влиянии струй из противоположных приточных отверстий на 
течение в этой точке. Амплитуда колебаний в точке P3, находящейся в области низких 
скоростей, оказалась примерно на порядок ниже, чем в точках P1 и P2. 

При значении Re = 100 изменение скорости в точках мониторинга приобретает случай-
ный характер (см. рис. 4, b). Автоколебания становятся заметно интенсивнее: отклонение 
продольной компоненты скорости в центральной точке от среднего (нулевого) значения 
достигает 0,3V0. Следует отметить, что в этой точке возрастает по модулю и среднее зна-
чение вертикальной компоненты скорости Vy, что соответствует сужению центральной 
области с нисходящим течением на осредненной картине течения (см. рис. 2). Интенсив-
ность колебаний увеличивается и в области низких скоростей (это точка мониторинга P3).

Пространственное распределение интенсивности колебаний скорости для тех же са-
мых нестационарных режимов (Re = 60 и 100) представлено на рис. 5. Здесь приведены 
поля среднеквадратичного отклонения (англ. Root Mean Square (RMS)) компоненты ско-
рости Vz в срединном вертикальном сечении z = H/2 и компоненты скорости Vy в другом  

Рис. 4. Эволюция во времени продольной (Vx) и вертикальной (Vy) 
компонент скорости в трех точках мониторинга P1 – P3 

при значениях Re = 60 (а) и Re = 100 (b)

a) b)
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срединном вертикальном сечении y = H/2 (оба распределения характеризуют интенсив-
ность колебаний компоненты скорости, нормальной к данному сечению). Видно, что даже 
при Re = 60 колебания охватывают всю область течения; при этом локальные максимумы 
Vy и Vz в центральной части помещения дополнительно свидетельствуют об интенсивном 
перемещении нисходящей структуры, сформированной двумя струями, в поперечном на-
правлении; кроме того, колебания, сопоставимые по интенсивности, зафиксированы в 
области вторичного течения. Сравнение пространственных распределений подтверждает 
вывод о заметном возрастании колебаний по мере увеличения числа Рейнольдса, сделан-
ный ранее на основе локальных данных (см. рис. 4).

a) b)

Рис. 5. Распределения среднеквадратичных отклонений компонент скорости Vz (а) и Vy (b) 
для значений числа Re = 60 (I) и Re = 100 (II)

a) b)

Рис. 6. Энергетический спектр колебаний компоненты скорости Vх в центральной точке 
помещения P2 при значении Re = 100 (а) и зависимость числа Струхаля от чисел Рейнольдса, 

построенная по результатам всех рассчитанных вариантов (b). 
Вертикальная штриховая линия показывает границу между стационарным (I) 

и нестационарным (II) режимами

Энергетический спектр колебаний (англ. Power Spectral Density (PSD)) продольной 
компоненты скорости Vx/V0, построенный на основе выборки в центральной точке поме-
щения P2 для Re = 100, показан на рис. 6, а. Видно, что течение характеризуется практи-
чески сплошным спектром колебаний поля скорости (для значения Re = 60 спектр дис-
кретный) с выраженной основной частотой колебаний. Число Струхаля, соответствующее 
основной частоте, составило Sh = 2,6·10–3, что лишь немного отличается от значения 
числа Струхаля, полученного для Re = 60. 

На рис. 6, b сведены воедино все варианты проведенных параметрических расчетов: 
построена зависимость безразмерной частоты основной гармоники поля скорости от чис-
ла Рейнольдса. Вертикальная штриховая линия показывает границу между стационарным 
(I) и нестационарным (II) режимами течения: согласно результатам всех рассчитанных 
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вариантов, течение стационарное при значениях Re ≤ 40, а когда числа Re ≥ 50, развива-
ются автоколебания. В рассмотренном диапазоне чисел Рейнольдса безразмерная частота 
колебаний практически не меняется для нестационарных режимов течения. Значения 
числа Струхаля лежат в диапазоне (2,5 – 3,4)·10–3. 

Заключение

Представлены результаты трехмерного моделирования течения жидкости в прямо- 
угольном помещении при ее встречной подаче через два щелевых отверстия, находящихся 
в верхней части противоположных торцевых стенок, и ее отводе через два щелевых отвер-
стия в нижней части тех же стенок. Численно решена система нестационарных уравнений 
Навье – Стокса; расчеты выполнены в диапазоне значений числа Рейнольдса, которое 
построено по высоте приточного отверстия, от 20 до 140. 

Показано, что течение, возникающее при встречной подаче двух плоских пристенных 
струй, оказывается неустойчивым, как только дальнобойность струй становится достаточ-
ной для их непосредственного взаимодействия. Для рассмотренного отношения длин сто-
рон помещения при значениях Re ≤ 40 течение стационарное, при Re ≥ 50 развиваются 
интенсивные автоколебания. Наиболее интенсивные пульсации поля скорости фиксиру-
ются в центральной части помещения, где нисходящий поток, объединяющий две струи, 
совершает повороты вокруг вертикальной оси, периодически деформируясь.

Колебания основной нисходящий структуры распространяются и на вторичное восхо-
дящее течение. Нестационарное течение довольно быстро (уже при значении Re = 100) 
приобретает хаотический характер со сплошным спектром частот. 

В рассмотренном диапазоне чисел Рейнольдса явно выражена основная частота ко-
лебаний, при этом значения числа Струхаля остаются практически неизменными и 
составляют примерно 3·10−3.
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СУПЕРКОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ДИНАМИКИ 
ОЛИГОМЕРОВ РЯДА АМИНОКИСЛОТ (Gly, Ala, Trp, Val) 

В ЭЛЕКТРОМАГНИТНОМ ПОЛЕ ИНФРАКРАСНОГО ДИАПАЗОНА

М. А. Баранов ✉, О. Ю. Цыбин 
Санкт-Петербургский политехнический университет Петра Великого, 

Санкт-Петербург, Россия
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Аннотация. Суперкомпьютерное моделирование методом молекулярной динамики 
ряда олигомеров аминокислот позволило впервые выявить для таких частиц особенно-
сти комплекса характеристик как собственных внутримолекулярных локальных колеба-
ний (нормальных мод), так и вынужденных колебаний в растворе при задании электро-
магнитного поля в дальнем и среднем ИК-диапазонах, а также различных алгоритмов 
структуры растворителя. Для олигомеров аминокислот Gly, Ala, Trp, Val и их групп 
получены амплитудно-временные зависимости энергии и электрического дипольного 
момента, Фурье-преобразованием которых выявлены спектры частот. Впервые обнару-
жены и вычислены смещения спектральных пиков, вызванные различиями алгоритмов 
задания структуры растворителя. Интерпретация полученных закономерностей позво-
лила предложить непротиворечивую модель, удовлетворяющую фундаментальным фи-
зическим представлениям о внутримолекулярной и межмолекулярной динамике групп 
биомолекул. Эта модель допускает внутримолекулярные взаимодействия нормальных 
локальных колебаний, в том числе по типу Ферми-резонанса. 

Ключевые слова: молекулярная динамика, компьютерное моделирование, аминокис-
лота, биомолекулярная электроника
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SUPERCOMPUTER SIMULATION OF THE DYNAMICS 
OF OLIGOMERS OF A NUMBER OF AMINO ACIDS (Gly, Ala, Trp, Val) 

IN AN INFRARED ELECTROMAGNETIC FIELD
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Abstract. Supercomputer simulation of several amino acid oligomers using the molecular 
dynamics method has made it possible for the first time to identify a complex of characteristics 
of both intrinsic intramolecular local vibrations, or normal modes, and forced vibrations when 
specifying an alternating electric field in the IR frequency range. Amplitude-time dependences 
of energy and electric dipole moment were obtained for oligomers of Gly, Ala, Trp, Val amino 
acids, the Fourier transform of which revealed their frequency spectra. The type of solvent 

Научно-технические ведомости СПбГПУ. Физико-математические науки. 19 (2) 2026
St. Petersburg State Polytechnical University Journal. Physics and Mathematics. 2026. Vol. 19. No. 2

© Баранов М. А., Цыбин О. Ю., 2026. Издатель: Санкт-Петербургский политехнический университет Петра 

Великого.



Научно-технические ведомости СПбГПУ. Физико-математические науки. 19 (2) 2026

40

© Baranov M. A., Tsybin O. Yu., 2026. Published by Peter the Great St. Petersburg Polytechnic University.

model was shown to significantly affect the position of spectral peaks because of variations in 
local interactions and system dynamics. The interpretation of the obtained patterns made it 
possible to propose a non-contradictory model that satisfied the fundamental physical concepts 
of the intramolecular and intermolecular dynamics of groups of biomolecules. The model al-
lows for intramolecular interactions of normal local vibrations, including those of the Fermi 
resonance type. 

Keywords: molecular dynamics, simulation, amino acid, biomolecular electronics
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Введение

Вынужденные биомолекулярные колебательные процессы, обусловленные воздей-
ствием внешнего электромагнитного поля, имеют важное значение для наук о жизни, 
медицине, микроэлектронике и нанотехнологиях, экспериментальной спектроскопии и 
др. [1 – 13]. Компьютерными вычислениями амплитудно-временных реализаций (АВР) 
суммарного, или интегрального по всем зарядам молекулы, электрического дипольного 
момента (ЭДМ) в отсутствие внешнего воздействия выявлена субпикосекундная дина-
мика собственных биомолекулярных колебаний [14, 15]. Значения частот собственных 
колебаний соответствуют локальным нормальным модам и распределенным колебаниям 
в диапазоне от терагерцовых (ТГц) до инфракрасных (ИК) частот. Компьютерная мо-
лекулярная динамика с вычислением амплитудно-временных реализаций интегрального 
ЭДМ во внешнем электромагнитном поле позволила вычислить конформации молекул и 
ИК-спектры их вынужденных колебаний, получить значительные научные и прикладные 
результаты в современной био- и нанофизике [10, 16 – 25]. Реализована, например, мо-
лекулярная динамика мономеров, димеров и протофибрилл молекул Aβ42 в терагерцовом 
(ТГц)-диапазоне, обоснованы возможности использования этого метода в среднем и даль-
нем ИК-диапазонах [20]. Показано, что использование ньютоновской механики силовых 
полей допустимо в молекулярной динамике в среднем и дальнем ИК-диапазонах наряду 
с квантовомеханическими вычислениями [17, 20, 21, 23, 24, 26 – 28]. Сопоставление 
молекулярно-динамических исследований в этих диапазонах частот показало довольно 
близкое соответствие спектральных характеристик экспериментальным и теоретическим 
данным, относящимся к собственным и вынужденным колебаниям [6, 21 – 23]. 

Примерами служат отнесения наиболее интенсивных собственных колебаний на вы-
численных частотах (волновые числа, см–1):

1100, 1519, 1652, 3018, 3322, 3364, 3362 – в растворах аминокислот аланина (Ala); 
927, 1060, 1542, 1643, 3210, 3322, 3364, 3479 – в растворах глицина (Gly);
1048, 1533, 1640, 3030, 3325, 3361, 3479, 3663 – в растворах валина (Val);
784, 1403, 1495, 1536, 1646, 2917, 3325, 3562, 3766 – в растворах триптофана (Trp).
Эти результаты соответствует имеющимся теоретическим и экспериментальным дан-

ным, однако точность такого соответствия не определена [26, 28]. 
Согласно известным представлениям, частотные составляющие типичных спектров, 

которые лежат выше приблизительно на 200 – 800 см−1, относятся к локальным собствен-
ным внутримолекулярным колебаниям, а ниже – к распределенным коллективным. Уста-
новление соответствия (соотнесение) полос локальных осцилляторов с нормальными мо-
дами и частотами представлено во многих известных источниках, например, в статье [26]. 

Спектральный диапазон 2600 – 900 см–1 представлен в статье [29]. Девять характерных 
колебательных полос (амиды A, B, I, II, ..., VII), где амиды I и II дают полосы между 1600 
и 1700 см–1, а также между 1500 и 1600 см–1, соответственно, являются интенсивными в 
ИК-спектре. Невозмущенный резонанс С=О группы (Amide I) находится на 1688 см–1; 
при этом полоса смещается при наличии воды или других растворителей, а также зависит 
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от конформации. Pезонанс (N–H)-группы (Amide II) лежит в интервале волновых чисел 
1530 – 1580 см–1. Резонанс Са–N (Amide III) соответствует области 1200 – 1340 см–1. Зна-
чения резонансных колебаний поля (основной гармоники меандра 3335,66 и 1042,37 см–1) 
совпадают с собственными локальными колебаниями определенных типов (асимметрич-
ных N–H (Amide A) и C–N, соответственно). 

Благодаря развитию методов молекулярной динамики, в последние годы получены 
новые результаты суперкомпьютерного моделирования, представляющие динамику все 
более сложных белковых молекул в электрическом поле с разной поляризацией и моду-
ляцией в ТГц- и ИК- диапазонах [30 – 33]. Нарастающее внимание уделяется олигомерам 
как основным функциональным компонентам, которые позволяют белкам инициировать 
аллостерию и кооперативность [14, 15, 34 – 37]. 

Впервые выполнено моделирование колебательной динамики олигомеров, иницииро-
ванной электромагнитными полями различной поляризации и временной зависимости в 
разных диапазонах волновых чисел, особенно в дальнем и среднем инфракрасном диапа-
зонах [25]. 

Актуальность суперкомпьютерного исследования молекулярной динамики олигомеров, 
изложенного в данной статье, обусловлена необходимостью уточнить результаты анализа 
вынужденных колебаний таких частиц и их групп в растворах для развития фундамен-
тальных биологических и биофизических представлений, а также для ряда современных и 
перспективных приложений.

Методика исследования и методические результаты
Выбранный подход к проблеме основывался на том, что разработанная суперкомпью-

терная методика молекулярной динамики показала свою достаточно высокую и надежную 
эффективность [25, 29, 38 – 41]. 

Методики, развитые ранее для единичных молекул, также использованы в данной ра-
боте при изучении олигомеров и их групп.

Методика динамического моделирования молекулярного комплекса реализована с ис-
пользованием кластера «РСК-Торнадо» суперкомпьютерного центра «Политехнический» 
Санкт-Петербургского политехнического университета Петра Великого и подробно рас-
смотрена в нашей статье [33]. Кластер с пиковой производительностью 1015 флопс содер-
жит 668 двухпроцессорных узлов (Intel Xeon E5 2697 v3), из них 56 имеют два ускорителя 
вычислений NVIDIA K40. Это позволяет создавать за приемлемое компьютерное время 
эффективные базы данных амплитудно-временных реализаций интегрального электриче-
ского дипольного момента молекул с максимальной длительностью до 40 нс и с наимень-
шим шагом дискретизации до 1 фс, а также обеспечивать тем самым высокое разрешение 
Фурье-спектров в дальнем и среднем инфракрасных частотных диапазонах. В состав про-
граммно-вычислительного комплекса входили пакеты прикладных программ Avogadro, 
Visual Molecular Dynamics, и NAMD, а также дополнительные оригинальные программы, 
написанные на языке Python. Пакет Packmol позволил размещать олигомеры группами с 
количеством частиц р = 1, 2, …, 20 в водном кубе со стороной 70 Å. С помощью пакета 
Avogadro были созданы исходные координатные файлы олигомеров аминокислот Gly, 
Ala, Trp и Val в водных растворах. Ниже представлены, в основном, результаты моделиро-
вания олигомеров polyAlaN (при их начальном задании в виде α-спиралей) с различным 
количеством аминокислотных остатков N = 1, 2, …, 18. Программа VMD позволяла соз-
давать структурные файлы на основе топологии молекулярных связей, добавлять «молеку-
лы воды» и «ионы солей», визуализировать молекулярные системы, выполнять вычисле-
ния энергии и дипольных моментов конформационно-подвижных молекул. Для каждого 
атома системы решали уравнение динамики Ньютона, по временным шагам определяли 
координаты атомов, параметры силового поля, температуру системы, давление и т.п. В 
результате получали мгновенные значения координат и скорости заряженных частиц, че-
рез которые вычисляли зависимости от времени мгновенных значений интегрального 
электрического дипольного момента μ(t) путем суммирования векторов смещений каждо-
го заряда, находящегося в системе в каждый момент времени.

Изменение вектора парциального электрического дипольного момента Δμn,j на j-м  
временном шаге длительностью ∆t соответствует пространственному смещению заряда qn 
на этом шаге на вектор Δrn,j:
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, , , , 1 .n j n n j n n j n jq r q r r − ∆µ = ∆ = −   

Временную динамику мгновенных значений интегрального электрического дипольно-
го момента μ(t) вычисляли путем суммирования по времени суммы парциальных момен-
тов для каждого заряда в растворе олигомеров:

,( ) ,
N

n n j
j n

t q rµ = ∆∑∑                                              (1)

где N – полное количество зарядов. 
Динамические зависимости мгновенных значений электрического дипольного момен-

та μ(t), или амплитудно-временные реализации интегрального ЭДМ, представляют собой 
суперпозицию локальных колебаний всех внутримолекулярных зарядов. 

Спектр волновых чисел колебаний зарядов получали путем Фурье-преобразования 
функции амплитудно-временной реализации интегрального электрического дипольного 
момента как каждого олигомера, так и всего комплекса частиц в ячейке системы. При 
этом в алгоритме вычисления АВР использовалось свойство независимости флуктуаций 
интегрального электрического дипольного момента (1) от начала отсчета векторов ∆rn,j. 
Достигалось высокое разрешение по характеристическим частотам в исследуемой части 
Фурье-спектра благодаря его численному равенству с отношением длительности ампли-
тудно-временной реализации (АВР) к периоду колебания. 

Достоинства применяемого Фурье-метода заключаются в воспроизведении всех спек-
тральных компонент в заданном интервале волновых чисел, в том числе высших и ком-
бинационных гармоник. Диапазон ограничен половиной частоты дискретизации, однако 
может быть расширен при использовании вычислительных ресурсов суперкомпьютера.

Приложение внешнего электромагнитного поля вызывает смещения зарядов на ха-
рактеристических частотах ИК-диапазона и реакцию поляризации, изменяющую компо-
ненты вектора и модуль электрического дипольного момента. Для обеспечения наибо-
лее информативного исследования задавали три вида электромагнитного поля с плоской 
пространственной поляризацией по координатным осям (x, y, z), компонентами [E,0,0] с 
амплитудами от 0,01 до 0,50 В/нм: 

гармоническое электромагнитное поле, 
периодическая последовательность однополярных прямоугольных импульсов, 
симметричный прямоугольный меандр. 
Значение последнего было продиктовано тем, что меандр обладает свойствами пери-

одических последовательностей импульсов и представляет практический интерес в ми-
кроэлектронике для задач управляемого переключения состояний молекул, а также для 
выявления ангармонической динамики молекул. Возможность и эффективность приме-
нения электромагнитного поля в виде меандра с основной гармоникой в ИК-диапазоне 
частот апробирована и подтверждена в ряде работ [14, 15, 23 – 25]. Подобное поле в виде 
меандра было реализовано в молекулярной динамике с воздействием на воду (в жидком 
состоянии) в интервале частот 20 – 500 ГГц [40]. 

Напряженность локального электрического поля, действующего на заряды в молекуле, 
варьировали в широком интервале значений: 0,004 – 0,400 В/нм. Как и в предыдущих 
наших работах, а также в работах других авторов, зависимость амплитуд колебаний от 
времени была линейной и не вызывала фрагментации молекулы. Действительно, такие 
поля существуют только в микроскопической области вблизи заряда и соответствуют ти-
пичным атомным внутримолекулярным. Такой подход не требует сопоставления с макро-
скопическим полем, имеющим иные энергетические характеристики [42 – 44]. 

Руководствуясь предварительно полученными данными о спектрах собственных коле-
баний олигомеров, мы задавали внешнее электрическое поле E(t) резонансными выбор-
ками cо следующими волновыми числами основной гармоники (см–1):

5555, 4167, 3333, 1667, 1515, 1111, 1042, 980 и 200.
Этим выборкам сопоставлены их энергетические характеристики (рис. 1).
Сценарии изменения кинетической и потенциальной энергии частиц и системы в целом 

определяли одновременно с вычислением амплитудно-временной реализации величины 
электрического дипольного момента. 
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a) b)

c)

Рис. 1. Типичные характеристики потенциальной энергии молекул Ala (a), Gly (b), Trp (c) в 
водных растворах при задании растворителя алгоритмом явного растворителя. 

Показаны 3D-зависимости энергии от амплитуды меандра электромагнитного поля на ряде 
выбранных значений волновых чисел (WN). Температура была равна 298 K, 

шаг дискретизации по времени – 5 фс

Существенная, наиболее сильная, зависимость от амплитуды переменного электриче-
ского поля проявляется на значении волнового числа 3333 см–1, соответствующем лока-
лизации колебаний асимметричных групп NH (Amide A) (см. рис. 1, а). Возможно, это лизации колебаний асимметричных групп NH (Amide A) (см. рис. 1, 

Рис. 2. Зависимости значений потенциальной 
и кинетической энергии молекул аминокислот 
дифенил-L-аланина (1, 2), триптофана (3, 
4) и глицина (5, 6) в водном растворе от 
амплитуды поля в момент времени t = 500 пс. 
Волновое число основной гармоники 

электромагнитного поля составляет 3333 см–1

связано также с преимущественной локали-
зацией колебаний в цепях водородных свя-
зей. Энергия молекулы при резонансе зави-
села в большей степени от напряженности 
приложенного электромагнитного поля, и 
в меньшей степени (или почти не зависе-
ла) от длительности амплитудно-временной 
реализации. В области с амплитудой поля 
приблизительно от 0,01 до 0,50 В/нм сохра-
нялись как практически постоянное значе-
ние потенциальной энергии во временном 
интервале от 0 до 510 пс для молекул Gly 
и Trp, так и более сложная зависимость, 
обусловленная, по-видимому, увеличенной 
боковой ветвью, – для Ala (см. рис. 1, b).

На рис. 2 представлены зависимо-
сти значений потенциальной и кинети-
ческой энергии молекул аминокислот 
дифенил-L-аланина, триптофана и глицина 
в водном растворе от амплитуды электро-
магнитного поля в фиксированный момент 
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времени t = 500 пс. Волновое число основной гармоники электромагнитного поля равно 
3333 см–1. Характерно, что имеется линейный участок нарастания энергии от предельно 
малых амплитуд электромагнитного поля на значении основной гармоники поля 3333 см–1 
до приблизительно 0,4 В/нм для глицина и триптофана, и 0,2 В/нм – для дифенил-L- 
аланина. На других характеристических частотах (например, 980 и 200 см–1) оба вида энер-
гии практически не зависят от амплитуды поля, что соответствует данным на рис. 1, а.

Выявлены смещения спектральных пиков по шкале волновых чисел при задании раз-
личий в алгоритмах локальных взаимодействий и динамики системы. В частности, вирту-
альные молекулярные системы различались по способу добавления воды (растворитель). 
Так, в систему можно было «добавлять» как неявный растворитель, так и явный (с добав-
лением молекул воды), т.е. использовать модель Coarse-Grained [45]. 

Во втором случае объем и сложность вычислений возрастают, поскольку необходимо 
задавать параметры и состояния молекул воды, размер водного куба и др. Для первого 
случая использовали метод GBIS (Generalized Born Implicit Solvent). Обобщенный неяв-
ный растворитель Борна (GBIS) – это быстрый, но приближенный метод расчета молеку-
лярной электростатики в растворителе, описываемый уравнением Пуассона – Больцмана, 
которое моделирует воду как диэлектрический континуум:

[ ] 0
0

B

( )( ) ( ) ( ) exp ,f i
i i

i

z e rr r r c z e
k T

∞  − ϕ
∇× ε ∇ϕ = −ρ −  

 
∑                       (2)

где ε(r) – диэлектрическая проницаемость среды, φ – электрический потенциал, ρf(r) – 
плотность электрического заряда в среде, ic

∞ – концентрация i-ого иона на бесконечно-
сти, zi – валентность i-го иона, kB – постоянная Больцмана, T – температура.

Данный метод позволяет моделировать атомные структуры без включения явной воды, 
т.е. без добавления атомов водорода и кислорода (H и O), и не проводить для них вы-
числения координат. Использование неявного растворителя значительно ускоряет моде-
лирование и значительно уменьшает размер выходных файлов (примерно 1 : 50 Гб), что 
выступает ключевым фактором в данном исследовании.

Молекулы аминокислот помещали в моделируемую периодическую систему с ячейкой 
в виде куба воды (длина его стороны составляла 70 Å и не зависела от размеров молекул 
аминокислот). Расстояние от крайней молекулы до границы куба составляло 15 Å. Для 
моделирования растворения молекул была использована модель воды TIP3W, соответ-
ствующая трем атомам молекулы воды в трех точках взаимодействия с молекулой. По-
добные модели обеспечивают высокую вычислительную эффективность и применяются в 
многих приложениях молекулярной динамики. Кроме того, выбранная нами модель воды 
была также использована в силовом поле CHARMM. Разница заключалась в применении 
параметров Леннарда – Джонса: в отличие от модели TIP3, версия модели CHARMM 
присваивает указанные параметры атомам водорода в дополнение к параметрам кисло-
рода в молекуле воды [46, 47]. Эту модель воды использовали авторы многих подобных 
исследований, однако смещения частоты собственных колебаний, связанные с различием 
алгоритмов, не были ими замечены [48, 49]. 

Результаты моделирования системы
На рис. 3 показаны спектральные характеристики воды в периодической системе ку-

бических ячеек, вычисленные в данной работе при использовании алгоритма явного рас-
творителя; для сравнения приведены известные из литературы диапазоны собственных 
колебаний молекул воды [50].

Спектр Фурье электрического дипольного момента молекул воды был вычислен при 
помощи плагина VMD IR Spectral Density Calculator, длительность амплитудно-времен-
ной реализации составляла 20 нс.

Анализ данных на рис. 3 позволяет заключить, что спектральные полосы колебаний 
молекул воды близки к позициям спектральных пиков собственных колебаний биомо-
лекул [20, 30, 31, 33]. Спектральные резонансные эффекты вынужденных колебаний во 
внешнем электромагнитном поле, выявленные в интегральных электрических дипольных 
моментах ансамблей олигомеров, по энергетическим характеристикам подобны наблю-
даемым в единичных молекулах аминокислот, приведенным в статьях [20, 33], а также в 
димерах, тримерах и других пептидах [51, 52].
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Рис. 3. Спектры Фурье амплитудно-временной реализации электрического дипольного 
момента молекул воды: IR MD – результат вычисления с помощью плагина VMD IR Spectral 
Density Calculator (t = 1 нс, fD = 200 ТГц); IR exp NIST – экспериментальный результат по базе 

данных NIST (Национального института стандартов и технологий) [48]. 
Волновые числа (см–1) спектральных колебательных полос 1 – 4 представлены в легенде

Фурье-спектры полос собственных внутримолекулярных колебаний олигомеров 
polyAlaN были качественно взаимно подобны при разных значениях N (N = 1, 2,  …, 18) и 
количества p (p = 1, 2, …, 10) таких олигомеров в водном кубе, но при этом они содержа-
ли ряд количественных особенностей. Типичные обзорные и оконные (фрагментарные) 
спектры собственных колебаний интегрального электрического дипольного момента оли-
гомеров polyAla12 при длительности амплитудно-временной реализации 2 нс, длительно-
сти времени реализации 510 пс и шаге дискретизации по времени 5 фс (температура равна 
298 K), представлены на рис. 4. 

Сравнение обзорных Фурье-спектров собственных колебаний единичных олигомеров 
polyAla12 (p = 1) и их группы при p = 10 (см. рис. 4) показывает, что состав спектраль-
ных компонент практически одинаков. Прослеживается смена спектральных составляю-
щих при увеличении количества олигомеров: переход от структуры двух пиков в центре 
на волновых числах 3313,5 и 3358,1 см–1 к структуре, состоящей из двух пиков на 3277 
и 3394,4 см–1. По-видимому, этот факт указывает на диполь-дипольное взаимодействие 
олигомеров в группе частиц. Аналогичная эволюция спектральных составляющих вос-
производилась и при других значениях параметров N и p. Анализ типичных фрагментов 
обзорного спектра частот, или оконных спектров собственных колебаний интегрального 
электрического дипольного момента  ансамбля олигомеров polyAla12 (см. рис. 4), приво-
дит к предположению, что наблюдаемые в них различия обусловлены эффектами взаим-
ной фононной связи локальных колебаний, а также групповыми механизмами формиро-
вания спектральных компонент в ансамбле молекул. 

Нами были вычислены Фурье-спектры вынужденных колебаний интегрального ЭДМ 
олигомеров polyAla18 при p = 1 и длительности амплитудно-временной реализации, 
равной 2 нс при воздействии внешнего электромагнитного поля в виде симметричного 
прямоугольного меандра. Амплитуду меандра изменяли на два порядка в пределах от 
0,004 до 0,400 В/нм, соответствующих локальным атомным полям в пределах молеку-
лы. На разных частотах колебаний основные гармоники в спектре при изменении па-
раметров воздействия показали практически одинаковые сценарии и закономерности. 
Типичные обзорные спектры вынужденных колебаний интегрального ЭДМ ансамбля 
олигомеров polyAla18 при p = 1, длительности амплитудно-временной реализации, рав-
ной 2 нс, при воздействии внешнего поля в виде симметричного прямоугольного ме-
андра с амплитудой размаха 0,4 В/нм на разных волновых числах основной гармоники 
представлены на рис. 5. 
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Рис. 4. Типичные фрагменты из обзорного спектра волновых чисел (оконные спектры) 
собственных внутримолекулярных колебаний интегрального электрического дипольного 

момента олигомеров polyAla12 при различных значениях количества олигомеров p.
Волновые числа (см–1) спектральных колебательных полос представлены в легендах
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a) WN = 5555 cm–1 b) WN = 4167 cm–1

c) WN = 3333 cm–1 d) WN = 1111 cm–1

e) WN = 1042cm–1 f) WN = 980cm–1

Рис. 5. Фурье-спектры вынужденных колебаний интегрального 
электрического дипольного момента  олигомеров polyAla18 (p = 1, 

длительность амплитудно-временной реализации – 2 нс) при воздействии 
внешнего электромагнитного поля в виде симметричного прямоугольного 
меандра с амплитудой размаха 0,4 В/нм при разных значениях волнового 

числа (WN) основной гармоники

Аналогичные спектры с подобными характеристиками получены при меньших полях 
в интервале 0,01 – 0,400 В/нм для всех трех форм задания электромагнитного поля. 

Сопоставление спектров вынужденных (см. рис. 5) и собственных колебаний пока-
зало, что воздействие поля на значениях волновых чисел 5555 и 4167 см−1, а также дру-
гих в области, лежащей выше частот собственных локальных колебаний, не вызывают 
заметной перестройки спектральных составляющих олигомеров при разных значениях 
N (N = 1, 2, …, 18). При совпадении частоты воздействия, например при значениях 
волновых чисел (в см–1) 3333, 1111, 1042 и 980, и частоты собственного локального 
колебания выявляется сильная амплитудная перестройка по типу резонансной накач-
ки вынужденных колебаний (см. рис. 4). Причинами такого результата, скорее всего, 
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Рис. 6. Зависимости значений резонансных 
пиков молекул polyAlaN при N = 1 и 
N = 18, р = 1, от амплитуды напряженности 
электромагнитного поля при воздействии 
его меандра и значении волнового числа 

основной гармоники WN = 3333 см–1

являются соответствующие изменения 
конформационной структуры и значений 
интегрального ЭДМ. Действительно, по-
лученные частотные зависимости значе-
ний интегрального ЭДМ (усредненных за 
время амплитудно-временной реализации) 
олигомеров polyAla18 при различных зна-
чениях параметра p для электрического 
поля с амплитудой E = 0,4 В/нм не проти-
воречили этому предположению.

На рис. 6 приведены зависимости мак-
симальных значений резонансных спек-
тральных полос молекул polyAlaN при 
N = 1, N = 18 и р = 1, от значений амплиту-
ды напряженности электромагнитного по-
ля при воздействии меандра на волновом 
числе основной гармоники 3333 см–1. Вы-
явлен участок почти линейной связи между 

a) b)

c) d)

e) f)

Рис. 7. Промоделированные спектральные характеристики амплитудно-временной 
реализации электрического дипольного момента молекул Ala и 

Trp (при t = 1 нс) в разных средах: Ala в вакууме (a); Trp в вакууме (b); 
Ala GBIS (с); Trp GBIS (d); Ala в явном водном растворителе (e); 

Trp в явном водном растворителе (f)
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амплитудами резонансов и предельно малыми значениями амплитуды электромагнит-
ного поля. Этот участок простирается вплоть до максимальных значений резонансных 
спектральных полос, когда величина поля составляет примерно 0,4 В/нм, что соответ-
ствует известным результатам других работ [53, 54]. 

Для разных частот воздействия поля, амплитуда спектральных линий либо почти  
не изменялась подобным образом, либо нарастала линейно при повышении поля в ука-
занном интервале. 

На рис. 7 представлены спектральные характеристики амплитудно-временной  
реализации электрических дипольных моментов молекул Ala и Trp при моделировании 
системы для условий вакуума и различных моделей воды-растворителя. Выявленные 
различия в спектральных характеристиках, обсуждаемые далее, позволили сформули-
ровать и обосновать некоторые существенные дополнения к описанию колебательных 
свойств молекул.

Обсуждение полученных результатов
Представленные результаты позволяют проанализировать динамические свойства 

рассмотренного ряда олигомеров в ИК-диапазоне. Сравнение обзорных Фурье-спек-
тров собственных колебаний единичных олигомеров и их групп показало, что состав 
спектральных компонент при различных значениях параметров N и p практически со-
впадает. Эффекты вынужденных колебаний во внешних электромагнитных полях раз-
личной формы, в том числе гармонических и импульсных периодических, выявленные 
в интегральных электрических дипольных моментах ансамблей олигомеров, по энерге-
тическим и спектральным характеристикам оказались подобными наблюдаемым в еди-
ничных молекулах аминокислот. 

При рассмотрении типичных фрагментов обзорного спектра частот (оконных 
спектров) собственных колебаний интегрального электрического дипольного момента 
ансамбля олигомеров выявляется эффект близости осцилляторов по частоте, а также 
осцилляторов электромагнитных полей по частоте. На этом основании можно пред-
положить, что в них имеют место эффекты взаимосвязи локальных колебаний; такая 
связь, скорее всего, обусловлена фононными взаимодействиями, при этом происходит 
групповое формирование спектральных компонент. При увеличении размера олигомера 
совершалось перераспределение компонент частотного спектра: переход от структуры 
двух пиков в центре (при значениях волновых чисел 3313,5 и 3358,1 см–1) к структуре, 
состоящей также из двух пиков – 3277 и 3394,4 см–1. Аналогичная эволюция спек-
тральных составляющих воспроизводилась и при других значениях размера N. На наш 
взгляд, такой эффект вызван Ферми-резонансом второй гармоники колебаний на 1565,7 
и 1695,5 см–1, имеющихся в спектре, с резонансным колебанием при 3333 см−1, которое 
нам удалось выявить через воздействие внешнего электромагнитного поля. 

Для единичной молекулы не наблюдалось существенных изменений интегрального 
ЭДМ при воздействии внешнего электромагнитного поля в режиме вынужденных ло-
кальных колебаний, что указывает, по всей вероятности, на устойчивость конформации 
единичного олигомера при возбуждении в нем локальных, а не коллективных колеба-
ний. Однако существенные изменения появляются при бóльших значениях количества 
олигомеров в ансамбле частиц, когда параметр р = 3, 4 и 5. В этом случае возможны, 
по-видимому, эффекты воздействия внешнего электромагнитного поля на межмолеку-
лярные колебания и силовые диполь-дипольные взаимодействия.

При моделировании впервые выявлено различие зависимостей резонансных пиков 
молекул polyAlaN при значениях N = 1 и N = 18, от напряженности электромагнитно-
го поля при воздействии меандра при волновом числе основной гармоники 3333 см–1 

(см. рис. 5). Резонансное возрастание электрического дипольного момента происходит 
значительно интенсивнее для единичной молекулы (см. рис. 1), чем для олигомера, 
конформация и интегральная энергия которого оказываются стабильнее по отношению 
к возбуждению внутримолекулярных локальных осцилляторов.

Заключение
В работе впервые осуществлено суперкомпьютерное молекулярно-динамическое мо-

делирование олигомеров ряда аминокислот в электромагнитных полях ИК-диапазона. 
Реализованные суперкомпьютерные методы такого рода целесообразно использовать 
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в области нанобиотехнологий и микроэлектроники со встроенными биомолекулярны-
ми компонентами, среди которых важное место занимают олигомеры аминокислот. 
Применение методики доказало свою довольно высокую и надежную эффективность;  
оно обеспечило получение новых результатов, которые непротиворечиво дополняют из-
вестные теоретические и экспериментальные данные. Использование трех разных ви-
дов амплитудной модуляции воздействующего электромагнитного поля (гармоническая, 
периодическая последовательность однополярных прямоугольных импульсов, симме-
тричный прямоугольный меандр) позволило сформировать основы дальнейшего прак-
тического рассмотрения, а также создать условия контроля ангармоничности в широкой 
полосе частот среднего и дальнего ИК-диапазонов. 

Применяемая методика позволила сравнивать спектры частот собственных колеба-
ний молекул как в воде, так и без водной среды, а также выявлять общие свойства 
и особенности. Добавление воды (виртуальное) приводило к положительным сдвигам 
частот в пределах нескольких процентов, т.е. смещению значений энергии колебаний в 
целом в сторону увеличения. Вероятно, природа такой трансформации обусловлена осо-
бенностями спектра собственных колебаний молекул воды, нелинейные связи которых 
возникали одновременно с локальными осцилляторами молекул.

Для олигомеров нами впервые выявлен комплекс характеристик как собственных 
внутримолекулярных локальных колебаний (нормальных мод), так и вынужденных ко-
лебаний в дальнем и среднем ИК-диапазонах. Интерпретация полученных закономер-
ностей позволила предложить непротиворечивую модель физики молекул, включающую 
взаимные фононные связи локальных осцилляторов, удовлетворяющую фундаменталь-
ным физическим представлениям о внутримолекулярной и межмолекулярной динамике 
групп биомолекул. 

Полученные результаты можно использовать для определения функциональных 
свойств дегидратированных биомолекулярных пленок, применяемых в биофизике, на-
нобиотехнологии и микроэлектронике, например при разработке и поиске прототипов 
биоэлектронных и гетерогенных гибридных микроэлектронных приборов с встроенны-
ми биомолекулярными компонентами [55]. 
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ВЛИЯНИЕ ПРОФИЛЯ ТРАНШЕИ ИЗ ДИОКСИДА КРЕМНИЯ
НА ФОТОЧУВСТВИТЕЛЬНОСТЬ КМОП-СОВМЕСТИМОГО 
ЛАВИННОГО ФОТОДИОДА ВИДИМОГО ДИАПАЗОНА
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Санкт-Петербургский политехнический университет Петра Великого, 
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Аннотация. В работе проведено моделирование технологических операций изготовле-
ния кремниевого лавинного фотодиода и расчет его выходных характеристик. В резуль-
тате представлены значения его коэффициента умножения (49,5 – 62,3) и спектральной 
чувствительности (15,8 – 19,6 А/Вт) в зависимости от типа дефекта траншеи из диокси-
да кремния. Показано, что наибольшим образом на данные параметры влияют техно-
логические дефекты, вызывающие сужение профиля траншеи (узкой щели) по направ-
лению к ее дну, что приводит к снижению коэффициента умножения вплоть до 18%. 
Установлено, что зависимость усиления фотодиода от угла наклона стенки траншеи 
хорошо описывается линейной функцией. Показано, что сужение траншеи вызывает 
увеличение латеральной компоненты напряженности электрического поля вблизи этой 
траншеи, что снижает значение пробивного напряжения и не увеличивает коэффициент 
умножения исследуемого фотодиода.

Ключевые слова: лавинный фотодиод, коэффициент умножения, спектральная чув-
ствительность, технологические дефекты, STI, TCAD
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THE INFLUENCE OF A SILICA TRENCH PROFILE 
ON THE PHOTOSENSITIVITY OF A CMOS-COMPATIBLE 

AVALANCHE PHOTODIODE IN THE VISIBLE RANGE
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Abstract. This work has involved the simulation of technological operations of manufactur-
ing a silicon (Si) avalanche photodiode and calculating its output characteristics. As a result, 
the values of its multiplication factor (from 49.5 to 63.3) and spectral sensitivity (from 15.8 
to 19.6 A/W) depending on the shallow trench insulation defect type are presented for a Si 
avalanche photodiode. It has been shown that the technological defects causing narrowing of 
the width of the trench towards its bottom have the greatest impact on these parameters. As a 
result, the multiplication factor decreases to 18%. The dependence of the photodiode gain on 
the trench’s wall inclination angle was established to be described well by a linear function. It 
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was also demonstrated that the trench narrowing led to an increase in the lateral component of 
the electric field strength near the groove, which reduced the breakdown voltage, but did not 
lead to an increase in multiplication.

Keywords: avalanche photodiode, multiplication factor, spectral sensitivity, technological 
defects, STI, TCAD
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Введение

Использование КМОП-совместимых (КМОП – комплементарная структура металл- 
оксид-полупроводник) лавинных фотодиодов находит широкое применение в устрой-
ствах прецизионного позиционирования, оптической коммуникации, а также в системах 
LIDAR (устройства обнаружения и определения дальности с помощью света) [1 – 4]. 
Однако формирование катода и анода на поверхности кремниевой пластины приводит к 
ряду серьезных проблем, наиболее значимыми из которых являются поверхностные эф-
фекты: неоднородность распределения электрического поля и поверхностные токи утечки 
[5]. Эти факторы могут вызывать не только резкое снижение коэффициента лавинного 
умножения во всем спектральном диапазоне, но и преждевременный поверхностный про-
бой пластины. 

К одному из перспективных решений относится создание узкой траншеи (ширина со-
ставляет несколько микрометров) между катодом и анодом, заполненной оксидом крем-
ния SiO2 (узкощелевая изоляция, англ. Shallow Trench Isolation (STI)) [6]. Существует 
довольно большое число способов травления кремния, но как правило, чем сильнее ани-
зотропия формируемого профиля, тем выше сложность технологической операции и тре-
бования к оборудованию. 

При этом каждый подход имеет свои недостатки. Такая совокупность факторов далеко 
не всегда гарантирует требуемые распределение поля и пути ударной ионизации, а это 
отражается на значениях тока при заданном напряжении питания. Кроме того, создаются 
различные картины светового переотражения при засветке всей фоточувствительной зоны 
(или ее части под некоторым углом). Из описания сложившихся неблагоприятных усло-
вий следует формулировка цели настоящего исследования.

Цель данной работы – анализ влияния профиля траншеи, заполненной оксидом крем-
ния, на поведение вольтамперных характеристик КМОП-совместимого лавинного фото-
диода.

Методика исследования и особенности кремниевой структуры 
лавинного фотодиода

Расчеты выходных характеристик и моделирование технологических операций изго-
товления лавинного фотодиода проводились с использованием пакета моделирования 
Sentaurus TCAD. Несмотря на ограничения формы фотошаблонов, мы рассматривали 
осесимметричную структуру (рис. 1), поскольку такой подход позволяет свести к мини-
муму краевые эффекты, что упрощает и делает однозначной интерпретацию получаемых 
результатов по распределению электрического поля. Концентрации донорной (ND) и ак-
цепторной (NA) примесей, а также скорость изменения концентраций ΔND и ΔNA вблизи 
p–n-перехода были подобраны таким образом, чтобы обеспечить достаточный наклон 
кривой вольтамперной характеристики (ВАХ) в линейном режиме [7]. Создание таких ус-
ловий для концентраций имело целью наблюдать изменение поведения указанной кривой 
на всех ее участках. 
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a) b)

Рис. 1. Схематичное изображение радиального среза структуры (a) и график 
зависимостей концентрации легирующих примесей (бора и фосфора) от 

глубины в фоточувствительной области (b).
Красной кривой показана концентрация примеси без учета ее знака 

При моделировании, в качестве профилей траншеи использовались наиболее часто 
встречающиеся структуры и сопутствующие дефекты, представленные на рис. 2. Соответ-
ствующие технологии изготовления этих структур приведены в табл. 1. Несмотря на то, 
что набор выбранных профилей далеко не исчерпан, он позволяет составить представле-
ние о тенденции развития лавины и формировании поля вблизи траншеи. 

Ожидалось, что часть дефектов профилей STI не должна вносить существенных изме-
нений в развитие лавины и значение коэффициента усиления, однако без моделирования 
невозможно произвести предварительную выборку, так как нереально учесть сразу не-
сколько изменений в распределении электрического поля, ионизационного потенциала и 
подвижности носителей заряда.

Один из первых этапов моделирования широкого перечня структур – это оценка сеточ-
ной сходимости. Важно отметить, что для моделирования технологических процессов и 
физики полупроводникового устройства целесообразно использовать два типа сеток. Для 
моделей технологических операций удобна адаптивная сетка, шаг a которой тем меньше, 
чем выше скорость изменения искомой величины ND по координате х, т.е. 1 / a ~ dND / dx. 
Она демонстрирует высокую точность и экономию вычислительных ресурсов. 

Для моделирования физики полученной структуры адаптивная сетка не подходит, так 
как размер ячейки стремительно нарастает в глубине структуры, что приводит к значи-
тельной ошибке и, зачастую, к отсутствию сходимости решения, особенно в оптике. Та-
ким образом, перед этапом моделирования выходных характеристик необходимо прово-
дить перестроение сетки с минимальным шагом, с учетом анализа сеточной сходимости.

В качестве транспортной модели мы использовали классические уравнения дрейфа- 
диффузии, уравнение Пуассона для концентрации электронов и дырок, которые тра-
диционно применяются в TCAD-моделировании полупроводниковых структур  
(англ. Technology Computer-Aided Design (TCAD)). Для описания механизмов генерации и 
рекомбинации был использован стандартный набор физических моделей, рекомендован-
ный для моделирования кремниевых фотодиодов [16].

Для лавинного фотодиода крайне важно отметить способ оценки параметров самой 
лавины. Для кремниевой структуры пробивная напряженность электрического поля оце-
нивалась по хорошо известной модели ионизации [16, 17]. Для этого вычислялись иони-
зационные интегралы для электронов и дырок, которые при пробое кремния становятся 
равными единице; применялись следующие уравнения:

' '

0 0

exp ( ) 1, exp ( ) 1,
   

α − α −α = α − α −α =   
   

∫ ∫ ∫ ∫
W W W W

n n p p p n
x x

dx dx dx dx              (1)

где αn, αp – коэффициенты ионизации электронов и дырок, соответственно; W – ширина 
области пространственного заряда; x, x' – координаты для внешнего и внутреннего инте-
гралов, соответственно.
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Рис. 2. Профили легирования с различным типом дефектов: 
а – вертикальный, прямоугольный, анизотропный, с гладкими стенками; 

b – трапециевидный, угол наклона стенок ≥ 80° (чаще всего); с – V-образный, c углом < 80°; 
d – W-образный, анизотропный, с протравом у краев стенки; e – «скаллопированный»; 

f – овальный, полусферический, изотропный; g – U-образный, анизотропный; 
h – профиль с подтравом у дна канавки. Технологии изготовления см. в табл. 1

Таблица  1

Технологии получения профилей легирования, приведенных на рис. 2 

Позиция на 
рис. 2 Технология Источник

a) Сухое травление (ICP-RIE) [8]
b) Cухое травление [9]
c) Влажное травление KOH [10]
d) Реактивное ионное травление (RIE) [11]
e) Cухое циклическое травление (BOSCH-процесс) [12]
f)

Изотропное плазмохимическое травление SF6

[13]
g) [14]
h) Реактивное ионное травление (RIE) [15]

В свою очередь ионизационные коэффициенты можно оценить из модели Ван 
Оверстратена – де Мана [18] на основе уравнений Чиновета [19], хорошо описывающей 
явление ионизации в диапазоне полей (1 – 6)·105 В/см вблизи значения напряженности 
пробоя кремния:

( ) exp , ( ) exp ,
( ) ( )

pn
n n p p

bbx x
E x E x

γ  γ
α = γα − α = γα −  

   
                    (2)

где αn, αp, bn, bp – эмпирические коэффициенты модели, отражающие скорость иониза-
ции; E(x) – локальная напряженность электрического поля; γ – фононная поправка на 
температуру. 

В работе использовались следующие значения коэффициентов:

αn = 7,03·105 см−1, αp = (6,71 – 15,82)·105 см–1;

bn = 1,231·106 В/см, bp = (1,693 – 2,036)·106 В/см.
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Выбор значений αp и bp из интервалов зависел от величины E(x).
Фононная поправка на температуру следует выражению

0

tanh tanh ,
2 2kT kT

 ω ω γ =    
  

 

                                     (3)

где ħω – энергия фононов (ħω = 0,063); T0 – температура, для которой приведены эмпи-
рические параметры.

Полученные результаты и их обсуждение

При моделировании таких структур встает вопрос о геометрических параметрах профи-
ля траншеи, для которого предстоит анализировать форму профиля. Ширина последнего 
обычно не превышает 1 мкм [20, 21], глубина STI является параметром варьируемым. 
Поэтому на первом этапе, помимо анализа сеточной сходимости, оценивалось влияние 
глубины профиля узкощелевой изоляции (STI) на вольтамперную характеристику лавин-
ного фотодиода при прямоугольном профиле траншеи.

На обеих зависимостях рис. 3 видно, что на глубине траншеи L < 3 мкм наблюдается 
значительный спад коэффициента умножения M. Несмотря на уменьшение напряжения 
питания примерно на 10%, величина M снижается примерно на 72%. Это объясняется 
тем, что, когда глубина STI, выполняющей роль охранного кольца, уменьшается, стано-
вится возможным латеральное протекание лавинных процессов. Профиль электрического 
поля все более смещается к поверхности, а латеральное электрическое поле вблизи по-
верхности (при малых значениях L) имеет напряженность в несколько раз выше, так как 
оно не ограничено канавкой с оксидом кремния. 

Рис. 3. График зависимости коэффициента умножения M (1) и его же значений, нормированных 
на величину напряжения питания, M/Usup (2), от глубины STI-профиля. 

Питающее напряжение Usup = 0,98Ubr (Ubr – пробивное напряжение)

При L > 4 мкм начинается постепенный спад коэффициента умножения M. При уве-
личении глубины поле становится более вытянутым, и при длине волны около 670 нм, на 
глубине 10 мкм интенсивность падает уже примерно на порядок. Вместе с тем происходит 
несущественное падение напряженности поля в области значений глубины менее 10 мкм, 
где поглощается наибольшая доля излучения (здесь оно значительнее ближе к зоне STI). 
При бóльших значениях глубины скорость изменения коэффициента M будет постепенно 
нарастать. Однако важно отметить, что моделирование бóльших глубин нецелесообразно, 
так как на практике это резко снижает число доступных методов травления, требуя высо-
кого аспектного соотношения для профиля STI.

На втором этапе перейдем к моделированию профилей (ширина траншеи W = 1 мкм, 
глубина L = 3 мкм) с разным типом дефектов. Необходимо отметить, что реализация пол-
ностью изотропного варианта травления невозможна из-за неблагоприятного аспектного 
соотношения 3 : 1. На рис. 4 представлены ВАХ фототока и тока темновой проводимости. 
Видно, что наибольшее влияние на пробивное напряжение оказывает степень сужения по 
направлению ко дну STI-канавки, что ведет к усилению влияния латеральной компонен-
ты поля на лавинный процесс. Остальные типы дефектов хотя и приводят к изменению 
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профиля поля вблизи края фоточувствительной зоны, но почти не влияют на пробивное 
напряжение. 

Полученные значения коэффициента умножения и спектральной чувствительности 
приведены в табл. 2. Таким образом, дефекты, связанные с сужением ширины траншеи, 
могут приводить к падению величины М вплоть до 18%.

Рис. 4. Расчетные ВАХ фототока (PhC) и темнового тока (DarkC) при 
различных видах профиля STI и наличии его дефектов. 

Номера кривых соответствуют типам профиля, приведенным в табл. 2

Таблица  2

Значения ключевых параметров профиля STI для разных типов дефектов

Тип профиля S, А/Вт М Ubr, В M/Usup (0,98 Ubr)
1. Прямоугольный 19,0 60,4 50,3 1,23
2. Трапециевидный 18,2 57,3 49,7 1,18
3. V-образный 15,8 49,5 48,6 1,04
4. W-образный 19,6 62,3 50,4 1,26
5. Скаллопированный 18,6 59,0 50,1 1,20
6. U-образный 18,8 59,6 50,3 1,21
7. Подтрав у дна канавки 18,6 59,4 50,2 1,21

Обозначения : S – спектральная чувствительность на длине волны λ = 670 нм; Ubr – 
пробивное напряжение; М, M/Usup – соответственно ненормированный коэффициент 
умножения и нормированный на величину напряжения питания Usup; Usup = 0,98Ubr.

Для W-образного типа дефекта значения практически идентичны идеализированному 
прямоугольному профилю, так как формирование двух углублений вблизи стенок канав-
ки может приводить к локальному увеличению ее глубины вплоть до 4 мкм. А согласно 
данным, представленным на рис. 3, величина коэффициента умножения M в диапазоне  
3 – 4 мкм практически остается неизменной.

На третьем этапе было проанализировано влияние сужения профиля у дна канавки 
на коэффициент умножения. На рис. 5 представлен график зависимости коэффициента 
умножения и спектральной чувствительности от ширины траншеи у дна канавки Wb. За-
висимости хорошо ложатся на прямые аппроксимирующие линии: 

y1 = 10,3498 x1 + 50,2300, R1
2 = 0,9786 (для M),

y2 = 2,9825 x2 + 16,0922, R2
2 = 0,9728 (для S).
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Рис. 5. Зависимости коэффициента умножения M (красные символы) и  спектральной 
чувствительности S (синие символы) от ширины траншеи Wb у дна канавки. Аппроксимирующие 

прямые показаны пунктирными линиями

Полученные зависимости M(Wb) и S(Wb) можно переписать в виде других линейных 
функций, связанных с изменением ширины канавки:

M(Wb) = M(Wb(max)) – x1ΔWb, S(Wb) = S(Wb(max)) – x2ΔWb,                  (4)

где Wb(max), мкм, – максимальная ширина у дна канавки (прямоугольный профиль тран-
шеи); ΔWb, мкм, – отклонение ширины канавки у дна от ширины дна прямоугольно-
го профиля; x1, x2 – коэффициенты линеаризации для величин M и S, соответственно  
(x1 ≈ 10, x2 ≈ 3).

На рис. 6 представлены графики зависимости модуля напряженности электрического 
поля и ее латеральной компоненты от глубины профиля STI.

a) b)

c) d)

Рис. 6. Зависимости модуля напряженности электрического поля (а, с) и ее латеральной 
компоненты (b, d) от глубины STI-профиля для трех значений ширины дна Wb и разных 

позиций относительно границ STI (направления указывают черные отрезки на вставках):
b – 0,1 мкм по перпендикуляру к верхней границе STI, d – вдоль линии, параллельной боковой границе 

STI с зазором 0,1 мкм (L < 3 мкм) и перпендикулярно поверхности (L > 3 мкм). Usup = 40 В



Научно-технические ведомости СПбГПУ. Физико-математические науки. 19 (2) 2026

64

Видно, что для латеральной компоненты напряженности поля вдоль выбранной оси 
при глубинах менее 3 мкм, где свет обладает наибольшей интенсивностью, значение на-
пряженности электрического поля выше у зауженного профиля. Это приводит к тому, что 
при критической напряженности электрического поля возрастает вклад ионизационных 
процессов, протекающих в латеральном направлении, что инициирует преждевременный 
пробой лавинного фотодиода. 

Заключение

В работе были изучены КМОП-совместимые структуры лавинных фотодиодов с 
узкощелевой изоляцией (STI) в виде охранного кольца. При напряжении питания  
Usup = 0,98Ubr (λ = 670 нм), путем моделирования технологических операций и выход-
ных характеристик лавинного фотодиода были получены следующие значения ключе-
вых характеристик: коэффициент умножения M = 62,3, спектральная чувствительность  
S = 19,6 А/Вт.

При ширине профиля траншеи SiO2 около 1 мкм оптимальной глубиной, как показали 
расчеты, является значение порядка 3 – 4 мкм, что исключает методы одностадийного 
изотропного травления кремния. В случае травления с аспектным отношением 1 : 1 паде-
ние величины M может достигать 30%.

Установлено, что дефекты, влияющие на ширину профиля STI, направленные ко дну 
канавки, могут вызывать снижение коэффициента умножения M до 18%. При остальных 
типах рассмотренных дефектов, отклонения значения М от оптимума не превышают 2,5%.

Зависимости коэффициента умножения и спектральной чувствительности от ширины 
профиля у дна канавки хорошо аппроксимируются линейными функциями, связанными 
с отклонением от идеального профиля. Уменьшение коэффициента умножения при суже-
нии ширины канавки связано с увлечением вклада латеральной составляющей напряжен-
ности электрического поля в области с наибольшей интенсивностью света.

В дальнейшем планируется направить наши исследования на анализ процессов, приво-
дящих к снижению величины Wb, на необходимость перекалибровки модели, на изучение 
спектральных зависимостей, а также на возможности минимизации влияния такого рода 
технологических дефектов и отклонений на коэффициент умножения лавинного фотоди-
ода.
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СМЕШАННЫЕ ПАРАМЕТРИЧЕСКИЕ И АВТОКОЛЕБАНИЯ: 
ДЕЙСТВИЕ НА НИХ НЕЛИНЕЙНОГО ПАРАМЕТРИЧЕСКОГО 
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Аннотация. В работе изучены смешанные параметрические и автоколебания при на-
личии нелинейного параметрического воздействия и запаздывания в трении, вызываю-
щего автоколебания. Для этого использована модель фрикционной автоколебательной 
системы, взаимодействующей с источником энергии ограниченной мощности. Решение 
нелинейных дифференциальных уравнений движения достигнуто методом прямой ли-
неаризации. Получены соотношения между нестационарными и стационарными ре-
жимами колебаний. С применением критериев Рауса – Гурвица установлены условия 
устойчивости стационарных колебаний. Проведены расчеты с целью получения инфор-
мации о динамике колебаний. Анализ полученных данных показал, что под действием 
запаздывания амплитудно-частотная зависимость изменяет свое поведение. Запаздыва-
ние приводит также к появлению участков устойчивости на нижних ветвях амплитуд-
ных кривых, и возникает зависимость от крутизны характеристики источника энергии.
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шанные колебания, параметрические колебания, автоколебания, линеаризация

Финансирование: Работа выполнена в рамках Государственного задания на проведе-
ние фундаментальных исследований (код темы FFGU-2024-0018). 

Для цитирования: Алифов А. А. Смешанные параметрические и автоколебания: дей-
ствие на них нелинейного параметрического возбуждения и запаздывания, вызывающе-
го автоколебания // Научно-технические ведомости СПбГПУ. Физико-математические 
науки. 2026. Т. 19. № 2. С. 68–75. DOI: https://doi.org/10.18721/JPM.19206

Статья открытого доступа, распространяемая по лицензии CC BY-NC 4.0 (https://
creativecommons.org/licenses/by-nc/4.0/)

Original article
DOI: https://doi.org/10.18721/JPM.19206

THE MIXED PARAMETRIC AND SELF-OSCILLATIONS: 
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Abstract. In the paper, the mixed parametric and self-oscillations in the presence of a non-
linear parametric action and a delay in friction causing self-oscillations have been studied. For 
this purpose, a model of a frictional self-oscillating system interacting with an energy source 
of limited power was used. The solution of nonlinear differential equations of motion was con-
structed using the direct linearization method. The relations of nonstationary and stationary 
oscillation modes were obtained. By application of the Routh – Hurwitz criteria, the conditions 
for the stability of stationary oscillations were derived. The calculations were carried out in or-
der to gain information about the dynamics of fluctuations. An analysis of the data showed that 
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the amplitude-frequency dependence changed its behavior under the influence of the delay. 
The latter also led to the appearance of stability regions on the lower branches of the amplitude 
curves, and a dependence arose on the steepness of the energy source characteristic.
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Введение

Исследованию различных колебательных процессов посвящено большое число работ. 
По известной классификации, в теории колебаний выделяют четыре типа колебаний, 
которые образуют четыре класса смешанных (взаимодействие типов) колебаний [1 – 3]. 
К одному из классов смешанных колебаний относятся смешанные параметрические и 
автоколебания.

Цель настоящей работы – анализ смешанных параметрических и автоколебаний с уче-
том трех факторов: нелинейного параметрического возбуждения, запаздывания в трении, 
вызывающего автоколебания, и ограниченной мощности источника энергии.

Вопросы энергопотребления приобрели в современном мире большую актуальность, а 
запаздывание может присутствовать во многих системах [4 – 10].

Параметрические колебания, которые математически описываются дифференциаль-
ными уравнениями с периодическими коэффициентами, могут возникать при функцио-
нировании различных систем.  Работа [11] содержит многостороннее исследование пара-
метрических колебаний при квадратичном параметрическом возбуждении.

В настоящей работе решение нелинейных дифференциальных уравнений смешанных 
параметрических и автоколебаний построено методом линеаризации и замены перемен-
ных с усреднением [17].

Уравнения движения

Рассмотрим смешанные параметрические и автоколебания на основе достаточно ши-
роко используемой схемы автоколебательной системы [1, 2, 15]. В этой схеме пружина 
(ее концы неподвижно закреплены) и демпфер соединены с телом, лежащим на ленте, 
непрерывно движущейся с определенной скоростью V. Параметры с0 и γ  соответственно  
коэффициенты линейной и нелинейной частей силы упругости пружины; k0  коэффи-
циент демпфирования (все три параметра – константы). Скорость V следует выражению 

0 .V r= ϕ  Тело обладает массой m и скоростью ẋ по направлению движения x. Лента при-
водится в движение двигателем со скоростью ϕ  вращения ротора и моментной харак-
теристикой ( ),M ϕ  включающей силу сопротивления вращению. Между телом и лентой 
возникает сила трения T(U), вызывающая автоколебания и зависящая от относительной 
скорости 0 .U r x= ϕ−   

Система дифференциальных уравнений, описывающая смешанные параметрические 
и автоколебания при нелинейном параметрическом возбуждении и запаздывании, имеет 
следующий вид:

( )
0 0

0

3 3( ) cos ,

( ) ,

mx k x c x T U x bx t

I M r T U
∆

∆

+ + = − γ − ν

ϕ = ϕ −

 

                                 

 (1)
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где bx3cos(νt)  слагаемое, выражающее нелинейное параметрическое возбуждение  
(b = const, ν = const); r0  радиус точки приложения силы трения (r0 = const); UΔ – от-
носительная скорость ( 0 , ( ),U r x x x t∆ ∆ ∆= ϕ− = −∆     Δ = const  запаздывание); I  момент 
инерции ротора двигателя, I = const. 

Характеристику силы трения T(U∆) примем в виде

( ) ( )3
0 1 3sgn ,T U T U U U∆ ∆ ∆ ∆= −α +α                                   (2)

где T0 – нормальная сила реакции (T0 = const); коэффициенты α1 и α3 – константы; 
sgn(UΔ) = +1 при UΔ > 0, sgn(UΔ) = –1 при UΔ < 0.

В случае UΔ = 0 характеристика T(0) лежит в интервале 

–T0 ≤ T(0) ≤ T0.

Интересно отметить, что характеристика (2) имела место и при опытах в космических 
условиях [16].

С помощью метода прямой линеаризации [17 – 20] заменим выражение (2) функцией 
вида

T(UΔ) = T0[sgn(UΔ) + BT + kT ẋ],

где коэффициенты линеаризации BT и kT определяются выражениями

( ) ( )
( ) ( ) ( ) ( )

2 2 2 2
3 3 0

3 2 2
1 3 2 3 3

2
0 1 23 3

–  3 ,

2  1 2  

, 3 / ,

3 , 2 3 2 5, ,3
T TB u u N up k N p a h h u u N

u

a

N r r N r r

= −α= α +α + α − = −

= α ++α = += +
﻿

      (3)

a = max|x| – амплитуда.
Методом прямой линеаризации также заменим нелинейную часть силы упругости γx3 

линейной cfx с коэффициентом линеаризации 2
3 .f ac N γ=  Уравнения (1) с учетом линеа-

ризации принимают вид 

( ) 3
0 0 sgn cos ,T Tmx k x c x T B U k x bx t∆ ∆+ + = + + − ν                           (4)

( ) ( )0 0 sgn ,T TI M r T U B k x∆ ∆ϕ = ϕ − + +  

 

где c = c0 + cf.
Решение уравнений и условия устойчивости стационарных колебаний

Решения (4) по методу замены переменных с усреднением [17] имеют, с учетом урав-
нения

ẋΔ = –apsin(ψ – pΔ), 
следующий вид:

x = acosψ, ẋΔ = –apsinψ, ψ = pt + ξ, p = ν/2, .ϕ = Ω                      (5)

Решения (4) для случаев UΔ > 0 и UΔ < 0 различны, и уравнения для определения не-
стационарных значений амплитуды a, фазы ξ колебаний и скорости u, которая следует 
выражению u = r0Ω, имеют следующий вид.

а) u ≥ ap:

( )31 2 0,5 sin 2 ,
4

da aG ba
dt pm

= − − ξ  

( )31 2 cos 2
4

,d aW ba
dt pma
ξ
= + ξ                                                                   

(6а)
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( ) ( )0
0 0 1 ;T

u
r

rdu M r T B
dt I

 = − +  
                                                                    (6а)

b) u < ap: 

3 0 2 2 281 2 0.5 sin 2 ,
4

Tda aG ba a p u
dt pm ap

 
= − − ξ − − π 

 

( )31 2 cos 2
4

,d aW ba
dt pma
ξ
= + ξ                                                                   (6b) 

( ) ( ) ( )0 0
0

0
0 1 3 2 ,T

u
r

r r Tdu M r T B
dt I ∗

 = − + − π− ψ π 
 

где 2
0 0 ,c m=ω  G = p[k0 – T0kT cos(pΔ)], 22

0 0( ) sin ,f Tm c T k pW p p= + ∆ω − −  ψ* = 2π –  
arcsin(u/ap).

Стационарные значения амплитуды и фазы определяются условиями 0, 0.a = ξ =  В слу-
чае значений скорости u ≥ ap они находятся из соотношений 

4(4G2 + W2) = b2a4, tg(2ξ) = –2G/W,

а при u < ap для стационарной амплитуды имеет место соотношение a  u/p.
Нагрузка на источник энергии со стороны колебательной системы определяется усло-

вием 0,u =  из которого следует соотношение

M (u/r) – S (a, u) = 0,
где
а) u ≥ ap: S(a, u) = r0T0(1 + BT);
б) u < ap: S(a, u) = r0T0[(1 + BT) + π–1(3π – 2ψ)].

Стационарные значения скорости u можно найти по точкам пересечения кривых M(u/r) 
и S(a, u).

Чтобы вывести условия устойчивости стационарных колебаний составляем уравнения 
в вариациях для уравнений (6) и, применяя критерии Рауса – Гурвица, получаем:

B1 > 0, B3 > 0, B1B2 – B3 > 0,                                    (7)

где B1 = –(b11 + b22 + b33), B2 = b11b33 + b11b22 + b22b33 – b23b32 – b12b21 – b13b31,  
B3 = b11b23b32 +b12b21b33 + b22b13b31 – b11b22b33 – b12b23b31 – b13b21b32.

В случае u ≥ ap имеем: 
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где ( )
0

.u
r

dQ M
du

=

В случае u < ap имеют место следующие коэффициенты:
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 ∂
= − − 

∂ π −  
 ∂

= − + 
∂ π −  
 

= − α ∆ − 
 π −  

  = − + α − ∆ − ξ −    π −

а коэффициенты b13, b23, b31, b33 не изменяются. 

Расчеты стационарных режимов колебаний 

Для проведения расчетов были выбраны следующие значения параметров:

m = 9,8 Н·с2·см–1, k0 = 0,196 Н·с·см–1, c0 = Н·см–1, b = 0,686 Н·см–1,

γ = ±1,96 Н·см–3, T0 = 4,9 Н, α1 = 0,84 с·см–1, α3 = 0,18 с3·см–3, 

r0 = 1 см, I = 9,8 Н·с·см2, pΔ = π/2, π, 3π/2.

Некоторые результаты расчетов при u = 1,2 см·с–1 и различных характеристиках силы 
упругости (γ > 0, γ < 0) показаны на рис. 1. Сплошные линии отражают случаи запазды-
вания pΔ = π/2, штриховые – pΔ = π, пунктирные – pΔ = 3π/2.

a) b)

Рис. 1. Результаты численных расчетов амплитудно-частотных характеристик рассматриваемой 
системы для сил упругости γ = 0,2 (a) и γ = –0,2 (b).

Представлены 3 случая запаздывания pΔ:π/2 (сплошные линии), π( штриховые) и 3π/2 (пунктирные). 
Красные точки A, B, C соответствуют заштрихованным секторам, относящимся к крутизне Q

характеристики источника энергии (колебания устойчивы в пределах этих секторов)
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Заштрихованные секторы относятся к крутизне Q характеристики источника энергии, 
при которых колебания устойчивы. Эти секторы было бы правильнее расположить на 
кривой нагрузки S(а, u), но для экономии места они показаны на амплитудных кривых. 

Заключение

Рассмотрена динамика смешанных параметрических и автоколебаний при нелинейном 
параметрическом возбуждении и запаздывании в автоколебаниях. Для получения инфор-
мации о свойствах этих колебаний использована модель фрикционной автоколебательной 
системы, взаимодействующей с источником энергии ограниченной мощности, и проведе-
ны расчеты стационарных режимов колебаний.

Анализ полученных данных позволил сделать ряд выводов.
Во-первых, амплитудная кривая значительно сдвигается в амплитудно-частотной пло-

скости, по сравнению со случаем отсутствия запаздывания, и зона резонанса увеличива-
ется.

Во-вторых, на некоторых участках нижних ветвей амплитудных кривых наблюдается 
появление устойчивости, зависящей от крутизны характеристики источника энергии. 

Ряд эффектов, имеющих место при взаимодействии колебательной системы с источ-
ником энергии в случае линейного параметрического возбуждения, подробно описаны в 
монографии [1]. Как показало настоящее исследование, подобные эффекты имеют место 
и в случае нелинейного параметрического возбуждения.
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Аннотация. При измерении толщины покрытия методом рентгенофлуоресцентного 
анализа (РФА) требуется провести предварительную калибровку системы регистрации 
на эталонных образцах с известной толщиной покрытия. Такая операция занимает до-
вольно много времени и дает результат лишь для определенной системы регистрации 
и пары элементов (базового материала и его покрытия). В настоящей работе калибро-
вочная кривая определена расчетным методом Монте-Карло с использованием про-
граммы MCC 3D. Так были получены зависимости отношения интенсивностей линий 
флуоресценции Fe Kα (подложка) и Zn Kα (покрытие), а также Cu Kα (подложка) и Au 
Lα (покрытие) от значений толщины покрытий. Кроме того, рассчитаны погрешности 
определения толщины покрытий и сделан вывод о возможности применения метода 
Монте-Карло для расчета толщины покрытия без предварительной градуировки. По-
мимо этого, были рассчитаны оптимальные углы установки детекторов относительно 
нормали для расчета толщины покрытия методом РФА.

Ключевые слова: рентгенофлуоресцентный анализ, покрытие, подложка, тонкая 
пленка, симуляция Монте-Карло, градуировочная зависимость

Для цитирования: Козловский С. С., Гуньков П. С., Бердников Я. А., Донских- 
Тырса В. А. Определение толщины покрытий методом рентгенофлуоресцентного ана-
лиза с использованием градуировочной зависимости, полученной расчетным путем // 
Научно-технические ведомости СПбГПУ. Физико-математические науки. 2026. Т. 19. 
№ 2. С. 76–83. DOI: https://doi.org/10.18721/JPM.19207

Статья открытого доступа, распространяемая по лицензии CC BY-NC 4.0 (https://
creativecommons.org/licenses/by-nc/4.0/)

Научно-технические ведомости СПбГПУ. Физико-математические науки. 19 (2) 2026
St. Petersburg State Polytechnical University Journal. Physics and Mathematics. 2026. Vol. 19. No. 2

© Козловский С. С., Гуньков П. С., Бердников Я. А., Донских-Тырса В. А., 2026. Издатель: Санкт-Петербургский 

политехнический университет Петра Великого.

Приборы и техника физического эксперимента



77

Приборы и техника физического эксперимента

© Kozlovskiy S. S., Gunkov P. S., Berdnikov Ya. A., Donskikh-Tyrsa V. A., 2026. Published by Peter the Great St. 

Petersburg Polytechnic University.

Original article
DOI: https://doi.org/10.18721/JPM.19207

THE THICKNESS DETERMINATION OF COATINGS BY X-RAY 
FLUORESCENT ANALYSIS USING A CALIBRATION CURVE 

OBTAINED BY CALCULATIONS
S. S. Kozlovskii 1, P. S. Gunkov 1 ✉, 

Ya. A. Berdnikov 1, V. A. Donskikh-Tyrsa 2 
1 Peter the Great St. Petersburg Polytechnic University, St. Petersburg, Russia;
2 Regional Center for Standardization, Metrology and Testing in St. Petersburg 

and Leningrad Region (Test-St. Petersburg), St. Petersburg, Russia
✉ gunkov-pavel@yandex.ru

Abstract. When measuring a coating thickness by X-ray fluorescent analysis, the preliminary 
calibration of the detection system is required using reference samples with a known coating 
thickness. This operation is quite time-consuming and gives results only for a certain detection 
system and a pair of elements (the base material and coating). In our study, the calibration 
curve has been obtained by the Monte Carlo calculation method using the MCC 3D software. 
In so doing, we calculated the dependences of the ratios of peak intensities of fluorescence lines 
from Fe Kα (substrate) and Zn Kα (coating), as well as Cu Kα (substrate) and Au Lα (coating) 
on the values of coating thickness. Moreover, the coating thickness determination errors were 
obtained. A conclusion was made about the possibility of using the Monte Carlo method to 
determine the coating thickness without preliminary calibration.
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Введение 

Нанесение покрытий на различные поверхности и контроль их толщины – это ак-
туальная задача для многих отраслей промышленности. На сегодняшний день состав и 
толщину покрытий определяют с помощью ультразвука, вихретокового контроля, рент-
генофлуоресцентного анализа (РФА) и электронной микроскопии. Каждый из методов 
имеет свои преимущества и недостатки [1]. Для анализа толщины покрытий методом 
РФА требуется информация о порядке следования слоев и наличие стандартных образцов 
для калибровки. 

Цель настоящего исследования – разработать методику определения толщины покры-
тия расчетным методом Монте-Карло [2]. Использование данной методики позволило 
определять необходимое время экспозиции при рентгеновским облучении образца для 
нахождения этой толщины с необходимой точностью. 

В качестве тестируемых пар были выбраны цинковое покрытие на железной основе и 
золотое на медной основе как наиболее распространенные. Цинкование стали, т.е. по-
крытие этого металла слоем цинка, который не пропускает влагу и кислород, защищает 
сталь от коррозии, весьма распространено для защиты стальных изделий от ржавчины. 
Позолота медных изделий чаще всего используется в ювелирной промышленности, а так-
же в декоративном дизайне, создании и реставрации произведений искусства [3]. Хотя 
на практике используются сплавы вместо чистых металлов, мы прибегли к простейшим 
системам: Zn-Fe и Au-Cu.
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Расчеты ключевых зависимостей и времен экспозиции были выполнены методом 
Монте-Карло с помощью сертифицированной программы MCC 3D [4 – 6]. Это про-
граммное обеспечение прошло метрологическую аттестацию, поэтому результаты, полу-
ченные с его помощью, следует считать достоверными.

В качестве источника излучения, которым облучался образец, был выбран спектр рент-
геновской трубки с прострельным родиевым анодом и бериллиевым окном толщиной 127 
мкм при напряжении 30 кВ (аналог Moxtek Magnum). В отличие от авторов статей [7 – 
10], которые использовали в качестве источника облучения экспериментальный спектр 
рентгеновской трубки, в нашей работе спектр рентгеновского излучения был промодели-
рован путем расчета методом Монте-Карло. 

Рис. 1. Модель рентгеновской трубки с 
коллиматором, использованная в расчетах: Zr 
Coll –циркониевый коллиматор, Rh T – родиевая 
мишень, Be W – бериллиевое окно, EB – пучок 
электронов; пучок генерируемых фотонов показан 

голубым конусом

Использованная модель рентгеновской 
трубки приведена на рис. 1. Расчет был 
выполнен для трубки с коллиматором, при 
этом диаметр пучка генерируемых квантов 
(кв) на образце был равен 2 мм, а интен-
сивность излучения составила величину  
I = 1,26∙107 (кв/с)·мкА. 

В данной работе в качестве детектора 
использовали расчетную модель детекто-
ра фирмы Амптек с толщиной кристалла 
500 мкм и с бериллиевым окном толщиной 
12,7 мкм. 

Определение оптимального угла 
установки детектора относительно 

нормали для расчета толщины покрытия
Для решения задачи, указанной в под- 

заголовке, в расчетах рассматривалась 
система со следующим расположением 
элементов: рентгеновское излучение от 
источника попадало под прямым углом на 
исследуемый образец, а поток квантов флу-
оресценции регистрировался кольцевыми 

детекторами (для ускорения расчетов), расположенными под разными углами на рассто-
янии 3 см от поверхности образца. Для расчетов было выбрано 5 позиций детекторов. 
Детекторы были расположены под следующими углами к нормали образца (градусы): 
15, 30, 45, 60 и 75. В качестве образца использовали железный диск диаметром 0,5 см и 
толщиной 1 см. На образец «наносился» слой цинка разной толщины s: от 0 до 50 мкм. 
Схема расчета представлена на рис. 2.

Рис. 2. Модель расчетной системы (для пары Zn-Fe): 
Fe sample – образец железа, Zn coating layer – цинковое покрытие; Ring detectors – кольцевые детекторы, 
X-ray source – источник фотонов рентгеновского излучения. Рентгеновское излучение на образец 
показано синей прямой; распространение флуоресценции от образца под разными углами показано 

красными лучами
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В ходе расчетов были получены спектры флуоресценции от образцов с различными 
значениями толщины цинкового покрытия и под разными углами. Вначале были постро-
ены зависимости интенсивности линий флуоресценции Fe Kα и Zn Kα от толщины s слоя 
покрытия для разных углов установки детектора. Аналогичная зависимость была постро-
ена для золотого покрытия меди.

Рис. 3. Расчетные зависимости интенсивности 
линий флуоресценции в пиках Fe Kα и Zn Kα 
от толщины покрытия для угла установки 

детектора 45°.
Значение s = 4,41 мкм соответствует равенству 
высот максимумов флуоресценции, относящихся к 

подложке и покрытию

Рис. 4. Расчетные зависимости отношения 
интенсивностей линий флуоресценции в 
пиках Fe Kα и Zn Kα от толщины покрытия для 
разных углов (в градусах) установки детектора

В качестве примера на рис. 3 представле-
на зависимость интенсивности линий Fe Kα 
и Zn Kα от толщины s слоя покрытия для 
угла установки детектора 45°. Аналогичный 
вид имеют и другие зависимости, однако 
при увеличении угла установки детекто-
ра точка пересечения кривых сдвигается в 
сторону меньших значений толщины. Это 
объясняется удлинением расстояния выхо-
да флуоресценции с максимальной глубины 
при увеличении этого угла. 

Пересечение кривых соответствует тол-
щине покрытия при равенстве высот пи-
ков, относящихся к Fe Kα (подложка) и 
Zn Kα (покрытие). 

На рис. 4 представлены зависимости от-
ношения интенсивностей линий флуорес-
ценции в пиках Fe Kα и Zn Kα от толщины 
покрытия для разных углов установки де-
тектора.

По результатам расчетов было построено 
семейство кривых, отражающих зависимо-
сти отношения интенсивностей двух пиков 
от толщины покрытия для различных углов. 
Анализ данных на рис. 4 показывает, что 
зависимости величины отношения интен-
сивностей в пиках Fe Kα и Zn Kα от тол-
щины слоя покрытия близки для значений 
углов установки детектора вплоть до 45°. В 
случаях превышения указанного значения 
поведение зависимостей меняется: наблю-
дается более резкое снижение величины 
этого отношения. При этом значительно 
снижается диапазон измеряемых значений 
толщины. Этот результат указывает на тре-
бование строго учитывать геометрические 
характеристики используемого прибора. 

Расчетная модель рентгенофлуоресцент-
ного анализатора представлена на рис. 5. 
Показана модель, включающая источник 
излучения, образец и детекторы (рис. 5, a). 

На рис 5, b представлена визуализация распространения рентгеновских лучей, падающих 
на образец, и флуоресцентного излучения, полученная с помощью модельных расчетов. 

В расчетной схеме, представленной на рис. 5, четыре одинаковых детектора Амп-
тек были расположены симметрично по отношению к вертикальной оси под углом 45° 
относительно нормали для ускорения набора статистики. 

В результате расчетов была получена градуировочная зависимость для отношения ин-
тенсивностей линий Fe Kα и Zn Kαот толщины покрытия для угла установки детектора 
45° при напряжении на трубке 30 кВ, токе 1 мА. Такая же зависимость была получена 
для медной подложки, покрытой золотом. Результаты приведены на рис. 6. Аналогичная 
зависимость была представлена в работе [2]. 
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Рис. 5. Расчетная модель рентгенофлуоресцентного анализатора (a) 
и картина распространения рентгеновских квантов, полученная при расчете (b); 

EB – пучок электронов, hν (X) – генерируемые рентгеновские фотоны, 
Zn-Fe – образец, hν (f) – фотоны флуоресценции, D – детекторы 

a) b)

a) b)

Рис. 6. Зависимости отношений интенсивностей I линий в пиках Fe Kα и Zn Kα (a), 
Cu Kα и Au Lα (b) от толщины покрытий, а также погрешности ее определения 

для выбранной интенсивности излучения трубки (U = 30 кВ, I = 1 мА); 
угол установки детектора равен 45° в обоих случаях

Точность определения толщины покрытия с помощью градуировочной зависимости 
зависит от числа зафиксированных сигналов при расчете этой зависимости.

Относительная погрешность δ при измерении отношения числа отсчетов n1/n2 для  
пуассоновского распределения числа отсчетов n1 и n2 определяется формулой: 

1 21/ 1/ .n nδ = +  

На рис. 6 представлены зависимости отношения интенсивностей линий флуоресцен-
ции подложки и покрытия от значений толщины покрытия, а также соответствующие 
погрешности.

Полученная нами погрешность определения толщины покрытий сопоставима с по-
грешностью, описанной в работах [2, 9].

Заключение

Результаты, представленные в работе, показывают, что при рентгенофлуоресцентном 
анализе толщины покрытий с использованием моделирования методом Монте-Карло 
можно определять толщину покрытий без предварительной калибровки и оптимизировать 
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Аннотация. Влияние ионной имплантации Ar+ и Cd+, а также последующего термиче-
ского отжига было изучено на монокристаллическом образце ZnTe(111) с применением 
комплекса методов спектроскопии: ультрафиолетовой фотоэлектронной, поглощения 
света в УФ-. ИК-, видимой областях и Оже-электронной. Результаты исследований 
показали, что бомбардировка поверхности ионами Ar+ и Cd+ с энергией E0 = 1 кэВ до 
достижения дозы насыщения Dsat = (6–8)·1016 см−2 приводит к разрушению кристалли-
ческой структуры ионно-имплантированных слоев и, как следствие, к металлизации 
поверхности. В частности, после имплантации ионами Cd+ и последующего отжига 
при температуре Т = 850 K наблюдается формирование гомогенной сплошной пленки 
Zn0,5Cd0,5Te толщиной 30 – 35 Å, что свидетельствует о перераспределении компонентов 
и образовании нового фазового состояния на поверхности ZnTe. Результаты исследо-
вания тонких пленок Zn0,5Cd0,5Te демонстрируют наличие двух отчетливо выражен-
ных максимумов в спектрах валентных электронов, соответствующих энергиям связи  
−1,4 эВ и −5,2 эВ.
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Abstract. The effect of Ar+ and Cd+ ion implantation and subsequent thermal annealing 

has been studied on a single-crystal ZnTe (111) using a whole range of spectroscopy methods: 
ultraviolet photoelectron one (UPS), light absorption one, and Auger electron one (AES). 
The results showed that bombardment of the surface with Ar+ and Cd+ ions with an energy of  
E0 = 1 keV until a saturation dose of Dsat = (6–8)·1016 cm−2 was reached resulted in the de-
struction of the crystal structure of the ion-implanted layers and, as a consequence, in surface 
metallization. In particular, after implantation with Cd+ ions and subsequent annealing at  
T = 850 K, the formation of a homogeneous continuous Zn0.5Cd0.5Te film 30–35 Å thick was 
observed, which indicated the redistribution of components and the formation of a new phase 
state on the ZnTe surface. The results of the study of Zn0.5Cd0.5Te thin films demonstrate the 
presence of two clearly defined maxima in the valence electron spectra corresponding to bind-
ing energies of −1.4 eV and −5.2 eV.

Keywords: heterostructure, photoelectron spectroscopy, implantation, molecular beam epi-
taxy, saturation dose, thin film, zinc telluride

For citation: Khujaniyozov J. B., Umirzakov B. E., Tashmukhamedova D. A., Loboda V. V., 
Abduvayitov A. A., The influence of Ar+ and Cd+ ion implantation on the composition and 
electronic structure of monocrystalline zinc telluride, St. Petersburg State Polytechnical Uni-
versity Journal. Physics and. 19 (2) (2026) 84–97. DOI: https://doi.org/10.18721/JPM.19208

This is an open access article under the CC BY-NC 4.0 license (https://creativecommons.
org/ Mathematics licenses/by-nc/4.0/)

Введение

Полупроводники AIIBVI, такие как теллуриды кадмия и цинка (CdTe, ZnTe), долгое 
время служили модельными объектами для фундаментальных исследований, однако их 
практическое применение оставалось сравнительно ограниченным, сводясь преимуще-
ственно к использованию в рентгеновских детекторах и люминофорах. Несмотря на такое 
недоразумение, эти соединения отличаются высоким структурным совершенством и об-
ладают уникальными оптическими характеристиками. 

В последние годы соединения AIIBVI привлекают все большее внимание как перспек-
тивные материалы для солнечной энергетики [1 – 5]. Благодаря высокому квантовому 
выходу в зеленой области спектра, они представляются весьма многообещающими для 
эффективного преобразования солнечной энергии в электрическую. 

Одним из факторов, сдерживающих широкое применение гетероструктур на основе 
CdTe и ZnTe, выступает значительное несоответствие параметров их кристаллических 
решеток. Возникающие при этом механические напряжения на границах раздела могут 
приводить к деградации и разрушению структур. Несовпадение решеток также вносит не-
определенности в точность определения величины разрыва зон, что, в частности, прояв-
ляется в существенном разбросе (до ±10% от средней ширины запрещенной зоны) в опу-
бликованных данных о разрыве зон в валентной зоне гетероструктур CdTe/ZnTe [6 – 9].
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Результаты исследований гетероструктур, сформированных на основе бинарных полу-
проводников [10 – 18], в частности системы CdTe/ZnTe при идентичной номинальной 
толщине узкозонного слоя, демонстрируют существенное расхождение в энергетическом 
положении и форме полосы излучения. Это обстоятельство указывает на ярко выражен-
ную зависимость реальной структуры тонкого слоя от специфических технологических 
условий его формирования. Для системы CdTe/ZnTe указанный аспект приобретает осо-
бую значимость в контексте разработки квантовых точек CdTe, легированных прецизион-
но контролируемым количеством магнитных ионов Mn2+ [19].

В гетероэпитаксиальных структурах ключевую роль играют напряжения, возникающие 
в процессе роста, и их последующая релаксация. Эти процессы оказывают определяющее 
влияние на кристаллическое совершенство структуры, которое, в свою очередь, влияет 
непосредственно на электронные характеристики материала и, как следствие, на пара-
метры изготавливаемых инфракрасных детекторов [20 – 28]. Для прецизионной оцен-
ки остаточных деформаций, возникающих в объеме материала, используется широкий 
спектр оптических методов [24] и рентгеновской дифракции [25, 26], позволяющих полу-
чать ценную информацию о механическом состоянии структуры.

В работе [28] представлено экспериментальное исследование слабых деформаций в 
приповерхностных областях аморфных слоев хрома Cr и теллурида ртути-кадмия HgCdTe 
с использованием инновационного нуль-метода. В результате исследования получе-
ны количественные данные, демонстрирующие зависимость амплитуды сигнала второй 
гармоники от величины приложенных напряжений. Кроме того, проведены прецизион-
ные измерения остаточных напряжений в поверхностном слое многослойной структуры 
HgCdTe/CdTe/ZnTe/GaAs, выращенной методом молекулярно-лучевой эпитаксии, что 
позволило установить параметры ее напряженного состояния.

В последние годы метод низкоэнергетической ионной имплантации зарекомендовал 
себя как эффективный инструмент для целенаправленного изменения состава, структуры 
и свойств материалов разнообразной природы [29 – 37], открывая новые перспективы в 
материаловедении и инженерии поверхности.

В настоящей работе представлено исследование модификации поверхности монокри-
сталлических пленок теллурида цинка ZnTe посредством имплантации ионов аргона Ar+ 

и кадмия Cd+, сопряженной с термическим воздействием.
 Цель настоящего исследования – детальное изучение механизмов, приводящих к из-

менениям элементного состава и характеристик электронной структуры пленок теллурида 
цинка в результате комплексной обработки.

Методика эксперимента

Исследование образцов пленок проводилось с использованием сверхвысоковакуумной 
установки (рис. 1), состоящей из двух функционально разделенных отсеков. 

Рис. 1. Экспериментальная установка

В первом блоке осуществлялись процедуры от-
жига, термического окисления и ионной бомбар-
дировки; эти процедуры подготавливали материа-
лы к дальнейшему анализу. 

Второй блок служил для детального анализа со-
става, плотности состояний валентных электронов, 
зонно-энергетической структуры, а также эмис- 
сионных и оптических характеристик образцов. 

В качестве объектов исследования были исполь-
зованы тщательно отполированные и подвергну-
тые химическому травлению монокристалличе-
ские образцы ZnTe(111) и эпитаксиальные пленки 
ZnTe/ Si(111) n-типа, полученные методом магне-
тронного напыления.

Эксперименты проводились в условиях высокого 
вакуума (достигал значения 10–7 Па), с примене-
нием целого комплекса спектроскопических мето-
дов: Оже-электронной (ОЭС), ультрафиолетовой 
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фотоэлектронной (УФЭС) спектроскопии, оптической спектроскопии поглощения элек-
тромагнитного излучения УФ-, ИК- и видимого диапазонов, а также спектроскопии 
упруго-отраженных электронов (СУОЭ). 

Профили распределения атомов по глубине определяли методом ОЭС в сечетании с 
прецезионным послойными травлением поверхности ионами Ar+ с энергией E0, варьи-
руемой в пределах от 2 до 3 кэВ. Перед процедурой ионной имплантации образцы ZnTe 
подвергались дегазации путем прогрева до температуры T = 900 K в течение трех часов. 
Этот процесс сочетался с травлением поверхности ионами Ar+ при давлении 10–7 Па для 
удаления поверхностных загрязнений. 

После завершения очистки, Оже-пики, соответствующие углероду C, сере S и кислоро-
ду O, полностью исчезали, что свидетельствовало о высокой степени чистоты поверхно-
сти. При этом концентрации атомов цинка Zn и теллура Te стабилизировались в диапазо-
не ~ 49 – 50 ат.%, что указывало на восстановление стехиометрии материала. 

Имплантация ионов кадмия Cd+ осуществлялась при энергии Е0 = 1 – 3 кэВ с ис-
пользованием дозы D = 8∙1016 см–2; это значение соответствовало дозе насыщения, при 
которой дальнейшее повышение дозы не приводило к существенным изменениям свойств 
материала. Ионы Cd+ генерировались путем электронной бомбардировки, которая обе-
спечивала высокую точность контроля параметров ионного пучка. 

Результаты экспериментов и их обсуждение

Рис. 2 демонстрирует изменение поверхностной концентрации цинка в соединении 
ZnTe под воздействием бомбардировки ионами аргона Ar+ с энергией E0 = 1 кэВ при 
комнатной температуре.

Рис. 2. Зависимость поверхностной концентрации 
цинка в пленке ZnTe/Si(111) от дозы облучения 
после ее бомбардировки ионами Ar+ с энергией 

Е0 = 1 кэВ (температура комнатная)

Видно, что вплоть до дозы облучения 
D = 2·1014 см–2 поверхностная концен-
трация цинка CZn остается практически 
неизменной, свидетельствуя о стабиль-
ности поверхности материала в началь-
ной стадии ионного воздействия. Затем, 
в диапазоне доз от 2⋅10¹⁴ до 5⋅10¹⁵ см⁻², 
наблюдается снижение концентрации 
цинка на 7 – 8 ат.%. Последующее по-
вышение дозы ионов приводит к ро-
сту концентрации CZn, достигающей  
65 – 66 ат.% при D = (4 – 6)·10¹⁶ см⁻². 
После этого дальнейшее наращивание 
дозы облучения приводит к стабилиза-
ции концентрации цинка, которая далее 
практически не претерпевает изменений.

С целью детального анализа моди-
фикации поверхностной концентрации 
атомов цинка и теллура в процессе бом-
бардировки ионами аргона, была иссле-
дована зависимость от глубины пленки 
h отклонения концентрации цинка ΔCZn 
от стехиометрического состава при двух 
различных значениях дозы облучения: 
5·1015 и 6·1016 см–2 (рис. 3).

Из данных рис. 3 следует, что при до-
зе D = 5·1015 см–2 наблюдается снижение 
концентрации цинка до 8 – 10 ат.% в са-
мых поверхностных слоях, которое оста-
ется практически неизменным до глуби-
ны h = 5 – 6 Å. В интервале значений  
h = 10 – 40 Å отмечается увеличение ΔCZn 
примерно до 6 ат.%. При дальнейшем 

Рис. 3. Зависимости величины ΔCZn от глубины 
пленки ZnTe/Si(111), бомбардированной ионами 
Ar+ с энергией Е0 = 1 кэВ и дозами облучения 
D, см–2: 5·1015 (кривая 1) и 6·1016 (кривая 2 )
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увеличении глубины, величина ΔCZn монотонно снижается, стремясь к нулю при  
h = 60 – 65 Å, что свидетельствует о восстановлении стехиометрического состава, ха-
рактерного для теллурида цинка. Убывание концентрации цинка в интервале значений  
h = 0 – 20 Å, вероятно, обусловлено диффузией атомов Zn вглубь мишени или (с мень-
шей вероятностью) диффузией атомов Te к поверхности (если принять во внимание су-
щественную разницу в массах атомов Te и Zn). Можно видеть, что площади S1 и S2 под 
кривой 1 различаются незначительно, что позволяет предположить отсутствие заметного 
испарения атомов Zn (а также Te). При более высоких дозах бомбардировки ионами  
(D ≥ 6·1016 см–2, см. кривую 2 на рис. 3) значение ΔCZn в приповерхностных слоях пленки 
возрастает до 10 – 12 ат.%, затем монотонно снижается с ростом величины h. На глубине 
50 – 60 Å значение ΔCZn составляет около 1 – 2 ат.%, а при h ≥ 60 Å оно практически не 
изменяется. 

По всей вероятности, при высоких дозах ионной бомбардировки, наряду с диффузией 
атомов теллура к поверхности, происходит их десорбция из поверхностных слоев, что 
приводит к «металлизации» поверхностных слоев пленки ZnTe. При этом ее поверхност-
ные слои полностью разупорядочиваются.

Рис. 4. Оже-спектры образцов на разных этапах исследования:
исходный образец ZnTe(111) (кривая 1); подвергнутый имплантации ионами Cd+ 
(Е0 = 1 кэВ, Ds = 8·1016 см–2) (2); после ионной имплантации и 40-мин. отжига 

при температуре Т = 850 K (3). Числа отражают позиции пиков (эВ)

На рис. 4 представлены Оже-спектры образцов ZnTe, подвергшегося имплантации ио-
нами Cd+ с энергией Е0 = 1 кэВ и дозой Ds = 8·1016 см–2, зарегистрированные до и после 
отжига при температуре Т = 850 K в течение 40 мин. Известно, что анализ изменения 
положения и формы низкоэнергетических пиков, обусловленных участием электронов 
валентной зоны, позволяет получать информацию об образовании новых соединений. 

Концентрацию атомов Сx в приповерхностных слоях можно оценить на основе инфор-
мации об интенсивности высокоэнергетических пиков, по следующей формуле [38]:

1

,x x
x

i

i i

I SC I
S=

=
∑

 

где Ii, Ix – интенсивности Оже-пиков; Si, Sx – коэффициенты Оже-чувствительности. 
Для определения концентрации атомов элементов использовались Оже-пики с значе-

ниями энергии 

Zn: Е = 994 эВ; Te: Е = 483 эВ; Cd: Е = 376 эВ.
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В Оже-спектре неимплантированной пленки ZnTe отчетливо прослеживаются харак-
терные Оже-пики цинка Zn и теллура Te. Количественный анализ спектров показал, 
что поверхностная концентрация цинка составляет приблизительно 49 ат.%, а теллура –  
около 51 ат.%. Процесс имплантации ионов Cd+ приводит к разложению соединения ZnTe 
с одновременным внедрением атомов Cd в решетку ZnTe. После ионной имплантации в 
Оже-спектре наблюдаются выраженные пики цинка и кадмия, в то время как интенсив-
ность пиков теллура значительно снижается, вплоть до полного исчезновения малоин-
тенсивных пиков, что свидетельствует о преимущественной десорбции атомов теллура с 
поверхности образца. При этом наблюдается смещение основного низкоэнергетического 
пика (56 эВ), характерного для ZnTe, на 4 эВ в область более высоких энергий. Это об-
условлено тем, что имплантация ионов Cd+ индуцирует разложение исходного образца 
ZnTe и резкое снижение концентрации теллура; в результате энергия пика приближается 
к значению, свойственному чистому цинку. Анализ, проведенный с учетом высокоэнер-
гетических пиков полного Оже-спектра, выявил, что концентрации атомов кадмия, цинка 
и теллура на поверхности составляют значения приблизительно 48, 40 и 12 ат.%, соответ-
ственно. 

После отжига при температуре 850 K в течение 40 мин, положение пика 60 эВ вновь 
смещается в сторону более низких энергий. Концентрации атомов кадмия и цинка сни-
жаются до 23 – 25 ат.%, а теллура возрастает до 50 – 52 ат.%, что указывает на фор-
мирование монокристаллической пленки с приблизительным составом Zn0,5Cd0,5Te (см.  
кривую 3 на рис. 4).

Исследование электронной структуры поверхностных слоев, включая плотность со-
стояний электронов и параметры энергетических зон, было выполнено с применением 
методов ультрафиолетовой фотоэлектронной спектроскопии (УФЭС) и спектроскопии 
поглощения света [39]. 

На рис. 5 представлены спектры фотоэлектронов, полученные при энергии фотонов 
hν = 10,8 эВ для образца ZnTe, имплантированного ионами Cd+ с энергией Е0 = 1 кэВ и 
дозой D = 8·1016 см–2, до и после термической обработки при температуре Т = 850 K.

В спектре чистого ZnTe отчетливо прослеживаются два выраженных пика при 
энергиях связи приблизительно –1,4 и –5,2 эВ, а также характерная особенность при  
ЕSS = –0,5 эВ, предположительно связанная с существованием поверхностных состояний. 
Подробные сведения о возможных механизмах формирования данных пиков представле-
ны в табл. 1. 

Рис. 5. Результаты регистрации УФЭС на 
разных этапах исследования: 

исходный образец  ZnTe(111) (кривая 1); 
подвергнутый имплантации ионами Cd+ (Е0 = 1 кэВ, 
Ds = 8·1016 см–2) (2); после ионной имплантации и  

40-мин. отжига при температуре Т = 850 K (3); 
SS (Surface state) – поверхностное состояние

Анализ данных в табл. 1 показывает, 
что спектральные пики чистого теллурида 
цинка обусловлены возбуждением элек-
тронов из гибридизированных состояний 
4s Zn + 5p Te и 5s-состояний Te. Ионная 
имплантация приводит к смещению начала 
спектра в область более высоких энергий, 
достигая значения около 1,8 эВ. Кроме то-
го, отмечается увеличение ширины спек-
тра (ΔЕ), исчезновение основных пиков, 
характерных для ZnTe (111), и появление 
новых пиков, которые, по всей видимости, 
связаны с образованием включений Zn, Cd 
и их соединений (см. табл. 1). При этом 
положение энергетических уровней потол-
ка валентной зоны Ev и уровня Ферми EF 
полностью совпадают, что указывает на ме-
таллический характер ионно-легированных 
слоев. В спектре пленки Zn0,5Cd0,5Te, полу-
ченной в результате термической обработки 
ионно-имплантированного теллурида цин-
ка при температуре Т = 850 K, выявляет-
ся характерная спектральная особенность,  
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Таблица  1

Этапы УФЭС-исследований образцов, подвергнутых бомбардировке 
ионами Cd+ и отжигу, а также трактовка результатов

Этап Образец
Результат УФЭС

Ebind, эВ Механизм формирования пика 

1. Исходный ZnTe (111)
–0,5 Поверхностное состояние (SS)
–1,4 4s Zn + 5p Te
–5,2 5s Te

2. Имплантация
E0 = 1 кэВ, 
Ds = 8·1016 см–2

ZnTe
+0,2 5s Cd
+0,8 4s Zn
–3,8 5s Te

3. Отжиг при
 температуре 
Т = 850 K

Zn0,5Cd0,5Te/ZnTe

–0,3 Поверхностное состояние (SS)
–0,8 4s Zn + 5p Te
–1,8 5s Cd + 5p Te
–2,8 4s Zn + 5p Te
–4,6 5s Te

сопровождаемая появлением четырех отчетливых пиков. Детальная интерпретация этих 
пиков также представлена в табл. 1. Важно отметить, что положение энергетического 
уровня Ev претерпевает сдвиг в сторону меньших энергий приблизительно на 2 эВ.

Ширина запрещенной зоны исследованных образцов оценивалась посредством ана-
лиза оптических спектров поглощения (пропускания).

На рис. 6 представлены зависимости коэффициента пропускания света Tph от энергии 
фотонов hν для чистого ZnTe(111) и пленки Zn0,5Cd0,5Te/ZnTe(111), полученной пост- 
имплантационным отжигом при Т = 850 K. Анализ рис. 6 показывает, что коэффици-
ент прохождения света в чистом образце ZnTe остается практически неизменным до 
значения энергии фотонов около 2,1 эВ, что свидетельствует об отсутствии заметного 
поглощения света в этой области спектра. В диапазоне энергий hν = 2,1 – 2,3 эВ на-
блюдается резкое падение коэффициента пропускания до нулевого значения, обуслов-

Рис. 6. Зависимости коэффициента 
пропускания света от энергии фотонов 
для исходного образца ZnTe (кривая 1) и 
финального Zn0,5Cd0,5Te/ZnTe(111) (кривая 2). 
Толщина пленок 30 – 35 Å, температура комнатная

ленное интенсивным поглощением света. 
Экстраполяция указанного отрезка кривой 
к оси hν позволяет приближенно оценить 
ширину запрещенной зоны Eg. Аналогич-
ным образом было найдено значение Eg 
для пленки Zn0,5Cd0,5Te, которое составило 
примерно 1,75 эВ. Следует отметить, что 
во втором случае резкое снижение величи- 
ны Tph начинается уже при значении  
около 1,7 эВ, однако полное поглощение 
света достигается лишь при ~2,2 эВ. По-ви-
димому, ультратонкие пленки (менее 40 Å) 
обладают некоторой остаточной прозрачно-
стью даже при значениях hν > Eg, пропу-
ская свет с малой интенсивностью.

В табл. 2 представлены зонно- 
энергетические и оптические параметры, 
полученные на основе анализа спектров 
фотоэлектронов и поглощения света для 
исходного и финального образцов (ZnTe и 
Zn0,5Cd0,5Te/ZnTe, соответственно).
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                                                      Таблица  2

Зонно-энергетические и оптические параметры пленок,
полученные из УФЭС и оптических спектров пропускания 

Объект 
исследования

Зонно-
энергетические 
параметры, эВ

Оптические 
параметры при 

hν = 1,2 эВ
Ev Eg χ R Tph K

ZnTe 5,30 2,35 2,95 22 78
0

Zn0,5Cd0,5Te 5,35 1,75 3,60 26 74
Обозначения : Ev – энергия уровня потолка валентной зо-
ны, Eg – ширина запрещенной зоны; χ – энергия сродства 
к электрону; R, Tph, K – коэффициенты отражения, пропу-
скания и поглощения света, соответственно; hν – энергия 
фотона.

Значение энергии Ev определялась как разность между энергией фотона и шириной 
спектра фотоэлектронов:

Ev = hν – ΔЕ.

Оптические параметры образцов установлены при энергии фотонов hν = 1,2 эВ. Ана-
лиз данных в табл. 2 показал существенные различия в зонно-энергетических и опти-
ческих параметрах пленки Zn0,5Cd0,5Te и подложки ZnTe. В частности, ширина запре-
щенной зоны для трехкомпонентной пленки составляет приблизительно 1,75 эВ, тогда 
как для подложки этот параметр равен 2,35 эВ. Последующие исследования продемон-
стрировали, что при повышении температуры отжига до 900 K значение х в системе  
Zn1–xCdх достигало 0,6, а при температуре 950 K – увеличивалось до 0,8. При дальнейшем 
повышении температуры в диапазоне 1000 – 1050 K происходило полное испарение ато-
мов кадмия из пленки. Варьирование энергии бомбардировки ионами Cd+ в пределах 
от 1 до 10 кэВ даст возможность контролируемо изменять значения толщины пленки  
Zn1–xCdхTe от 30 – 35 Å до 900 – 1000 Å, что открывает заманчивые перспективы для 
точной настройки свойств материала.

Заключение

В настоящей работе впервые детально исследовано воздействие бомбардировки по-
верхности пленки теллурида цинка ZnTe низкоэнергетическими ионами аргона Ar+ и 
кадмия Cd+ на изменение элементного состава и электронную структуру приповерхност-
ных слоев объекта.

Обнаружено, что облучение ионами Ar+ в низкодозовом диапазоне (D  5·1015 см–2) 
приводит к обогащению поверхности ZnTe атомами теллура, в то время как при увели-
чении дозы (D ≥ 5·1015 см–2) наблюдается преобладание атомов цинка, а имплантация 
ионов Cd+ вызывает аккумуляцию атомов цинка и кадмия на поверхности ZnTe.

Путем имплантации ионов Cd+ в монокристаллический ZnTe с последующим кон-
тролируемым отжигом при температуре 850 K, сформированы тонкие пленки твердого 
раствора Zn0,5Cd0,5Te с равномерной толщиной в пределах значений 30 – 35 Å.

Методами фотоэлектронной спектроскопии и спектроскопии оптического про-
пускания изучены распределение плотности состояний валентных электронов, пара-
метры энергетических зон и оптические характеристики полученных тонких пленок 
Zn0,5Cd0,5Te. Установлено, что на спектрах валентных электронов Zn0,5Cd0,5Te имеется 
два максимума плотностных состояний при энергиях связи –1,4 и –5,2 эВ. Эти макси-
мумы отражают особенности распределения электронной плотности в валентной зоне 
исследуемого материала.
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Введение
Ионная имплантация является одним из ключевых процессов современной полупрово-

дниковой технологии для селективной модификации свойств материалов. Хорошо извест-
но, что облучение полупроводников ускоренными ионами всегда сопровождается обра-
зованием стабильных нарушений кристаллической структуры [1]. Эффективность такого 
радиационного повреждения зависит от целого ряда параметров, таких как масса и энер-
гия ионов, плотность их потока, температура и состав мишени и т.п. [2, 3].

При создании полупроводниковых приборов широко используется последовательное 
облучение ионами с различной энергией и/или ионами разных химических элементов. 
Очевидным примером использования данного подхода может служить формирование 
необходимого распределения легирующих атомов примеси по глубине [4]. Несмотря на 
широкое практическое применение, закономерности и физические механизмы, опреде-
ляющие итоговую степень структурного разупорядочения мишени при последовательном 
облучении, остаются для ряда полупроводниковых материалов недостаточно понятными, 
а для таких весьма актуальных полупроводников, как оксид галлия, практически неизу-
ченными.

В то же время из литературы известно, что накопление дефектов при последовательном 
облучении полупроводников ионами, обладающими различной энергией, и/или их типов, 
может быть как неаддитивным, так и некоммутативным процессом [5 – 7]. Это, в част-
ности, означает, что результирующий профиль распределения структурных повреждений 
может оказаться не просто суммой профилей глубинных нарушений, сформированных 
отдельными ионными облучениями с соответствующими энергиями и дозами (неаддитив-
ность). Кроме того, конечное распределение нарушений может драматически зависеть от 
порядка, в котором применялось облучение (см., например, такие сведения для кремния в 
работах [5, 6] и для нитрида галлия в [7]) (некоммутативность). Помимо этого, было уста-
новлено, что при некоторых комбинациях ионов и последовательностей бомбардировки 
второе облучение может даже уменьшать уровень радиационных повреждений, который 
был сформирован после первой имплантации [8 – 14].

Переход к более широкозонным оксидным полупроводникам открывает новые пер-
спективы для силовой электроники и оптоэлектроники, но одновременно ставит вопрос 
о радиационной стойкости и особенностях дефектообразования в этих материалах, в част-
ности при имплантации ускоренных ионов. 

Одним из наиболее перспективных представителей данного семейства считается оксид 
галлия [15 – 19], существующий в нескольких политипных модификациях [15]. Моно-
клинная β-фаза оксида галлия (β-Ga2O3), ширина запрещенной зоны которого составляет 
около 4,8 эВ, уже активно исследуется и внедряется в производство диодов Шоттки [20] и 
полевых транзисторов [21]. В то же время метастабильной ромбоэдрической α-фазе окси-
да галлия (α-Ga2O3) со структурой корунда присущ ряд уникальных свойств: 

большая ширина запрещенной зоны (до ~5,3 эВ), 
высокое критическое поле пробоя (до ~8 МВ),
возможность эпитаксиального роста на сравнительно недорогих сапфировых подлож-

ках [22, 23].
Практическая реализация приборных структур на основе α‑Ga2O3 неизбежно требует 

надежных методов локального легирования и изоляции, основным из которых остается 
ионная имплантация. Таким образом, для формирования основ ионно-лучевой модифи-
кации α‑Ga2O3 необходимо понимать закономерности накопления и отжига радиацион-
ных дефектов в этом материале, в том числе при последовательном облучении. Однако, 
если формирование структурных нарушений и радиационная стойкость β‑Ga2O3 в послед-
ние годы изучается довольно активно [15 – 22, 24], то данные о повреждениях в α‑Ga2O3 
пока остаются ограниченными [25 – 27], а работы по последовательной бомбардировке 
ионами разного типа и энергии до недавнего времени практически отсутствовали [28].

В настоящей работе впервые исследовано накопление радиационных повреждений 
в полупроводниковом соединении α‑Ga2O3 в условиях последовательного облучения 
легкими ионами фтора F+ и фосфора P+ с энергиями кэВ-диапазона, используемого в 
промышленности. 
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В работе исследованы эпитаксиальные слои α-Ga2O3 со структурой корунда толщиной 
около 2 мкм с ориентацией (0001), выращенные на c-плоскости сапфировой подлож-
ки методом хлорид-гидридной газофазной эпитаксии (англ. Hydride Vapour-Phase Epitaxy 
(HVPE)) в ООО «Совершенные кристаллы» (Санкт-Петербург) [29]. Образцы облучали 
ионами фтора и фосфора при комнатной температуре, с использованием ионного им-
плантера на 500 кВ (HVEE-500) в АО “Научно-производственное предприятие «ЭЛАР»” 
(Санкт-Петербург). Облучение проводили под углом 7° по отношению к кристаллогра-
фическому направлению [0001] для минимизации эффектов каналирования в кристалле. 

Для проведения корректного анализа экспериментальных данных сравнение радиа-
ционного повреждения проводилось для одинакового количества смещений на атом  
(англ. Displacements per Atom (DPA)), генерируемых в мишени. Значения дозы ионов 
ФDPA были определены в приближении парных столкновений как отношение концентра-
ции вакансий в максимуме профиля упругих потерь энергии (nv) при заданном флюенсе  
ионов, рассчитанной с использованием кода TRIM [30], к атомной концентрации α-Ga2O3  
(nat = 1,03·1023 ат/см3), так что ФDPA = (nv ·Ф) /nat, где Ф, см–2, – флюенс. 

Также плотность ионного потока, определяемая как FDPA = dФDPA/dt, поддерживалась 
постоянной в единицах DPA/с. Все параметры использованных облучений приведены в 
таблице. 

Таблица

Значения параметров использованного ионного облучения

Ион
Энергия Rp Rpd 1 DPA Плотность ионного тока

кэВ кэВ/аем нм нм 1014 см–2 мкA/см2 1011 см–2∙с–1 10–3 DPA/с

F+

25 1,3 30 17 10,61 0,41 25,4

2,4
50 2,6 55 36 12,15 0,47 29,2
60 3,0 74 48 12,72 0,49 30,6

P+ 40 1,3 30 17 6,28 0,24 15,1
80 2,6 55 36 6,48 0,25 15,6

Обозначения : Rp – проективный пробег ионов примеси – положение максимума концен-
трации внедренной примеси; Rpd – максимум функции генерации первичных дефектов; DPA – 
количество смещений на атом. 
Примечание . Во всех случаях использовались положительные, однократно заряженные  
ионы. Доза во всех случаях составляла 1,5 DPA. 

Степень разупорядочения кристаллической структуры образцов после облучения из-
мерялась методом резерфордовского обратного рассеяния в сочетании с каналированием 
(RBS/C). Для измерения использовался зондирующий пучок ионов гелия He++ с энергией 
0,7 МэВ в кристаллографическом направлении [0001]. Детектор рассеянных частиц рас-
полагался под углом 170° относительно направления падающего пучка. 

Экспериментальные результаты и обсуждение

На рис. 1 приведены функции генерации первичных точечных дефектов – упругих 
потерь энергии (сплошные линии), рассчитанные по TRIM [30]. Значения максимума 
профиля концентрации внедренной примеси Rp и максимума функции генерации пер-
вичных дефектов Rpd также сведены в таблицу. Энергии ионов подбирались так, чтобы 
распределения первичных точечных дефектов для ионов F+ (25 кэВ) и P+ (40 кэВ), а также 
F+ (50 кэВ) и P+ (80 кэВ) были подобны друг другу (см. рис. 1). Для проведения второго 
облучения (с высокой энергией) энергия ионов выбиралась таким образом, чтобы макси-
мум функции генерации дефектов располагался на глубине, соответствующей положению 
дефектов, образовавшихся в объеме при первом облучении (с низкой энергией).
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Рис. 1. Зависимости функции генерации 
первичных точечных дефектов в α-Ga2O3 от 
глубины образца, рассчитанной по TRIM для 
ионов фтора с энергиями 25 – 60 кэВ и ионов 

фосфора с энергиями 40 и 80 кэВ

На рис. 2 представлены эксперимен- 
тальные RBS/C-спектры для случаев оди-
ночного облучения ионами фтора 25 и 50 кэВ 
дозой 1,5 DPA. Спектры представляют со-
бой зависимость числа зарегистрированных 
обратно-отраженных ионов гелия от номе-
ра канала мультиканального анализатора. 
На спектрах в обоих случаях наблюдаются 
два максимума: один в объеме образца – 
объемный пик дефектов (BDP); второй в 
области поверхности – поверхностный пик 
дефектов (SDP), связанный с образовани-
ем поверхностного аморфного слоя за счет 
диффузии первичных точечных дефектов 
из объема к поверхности, благодаря их под-
вижности [25]. Для ионов фтора с энергией 
25 кэВ BDP располагается на спектре в об-
ласти 246-го канала, что соответствует глу-
бине примерно 35 нм и максимуму функ-
ции генерации для ионов фтора с энергией 
50 кэВ, для которых, в свою очередь, BDP 
расположен в области 229-го канала, экви-
валентного глубине около 62 нм.

Также на рис. 2 представлены результаты 
последовательного облучения ионами фто-
ра для двух случаев: в первом сначала 
низкой энергией 25 кэВ, затем высокой 
50 кэВ; во втором случае наоборот: сначала 
высокой энергией, затем низкой. Каждый 
этап облучения проводился одной и той же 
дозой: 1,5 DPA. Из данных рис. 2 следует, 
что конечный вид спектра, а следовательно, 
и распределение дефектов, сильно зависит 
от способа облучения, несмотря на одина-
ковые значения DPA и DPA/с. Действи-
тельно, когда первое облучение проводится 
ионами фтора низкой энергии, т.е. оказы-
вается суммарное энергетическое воздей-
ствие 25 + 50 кэВ, после второго облучения 
наблюдается повышение BDP. И наоборот, 
величина BDP оказывается ниже при об-
ратном порядке облучения.

Таким образом, облучение ионами фтора 
с энергиями 25 и 50 кэВ представляет собой 
некоммутативный процесс [28].

Далее были проведены эксперимен-
ты по проверке коммутативности ионной 
бомбардировки образцов α-Ga2O3 ионами 
фосфора. Как было указано выше, энергии 
облучения и ионами фосфора подбирались 
так, чтобы функции генерации первичных 
точечных дефектов были подобны соот-

Рис. 2. Экспериментальные спектры 
резерфордовского обратного рассеяния при 
облучении образцов α-Ga2O3 ионами фтора с 
энергиями 25 и 50 кэВ разными способами: 
однократные и двукратные облучения в 
разной последовательности (см. легенду). 
Даны также кривые для необлученных 
образцов в ориентированном (virgin) и 
неориентированном (случайном (random)) 

направлениях зондирующего пучка.
Доза составляла 1,5 DPA для каждого отдельного 
облучения. Стрелками показаны положения 
максимумов функций генерации первичных 
точечных дефектов, соответствующих воздействию 

ионами фтора используемых энергий

ветствующим функциям для ионов F+. Облучение проводилось той же дозой: 1,5 DPA. 
На рис. 3 показаны спектры резерфордовского обратного рассеяния для однократных 
облучений ионами фосфора по 40 и 80 кэВ; при этом положения BDP для них также 
находятся в области 246-го (глубина ~35 нм) и 229-го (~ 62 нм) каналов соответственно 



Научно-технические ведомости СПбГПУ. Физико-математические науки. 19 (2) 2026

102

[25, 26]. Результаты облучения ионами фосфора в разной последовательности, а именно  
40 + 80 кэВ и 80 + 40 кэВ также представлены на рис. 3. Наблюдается значительное 
возрастание сигнала для последовательности низкая энергия – высокая энергия, а сле-
довательно, и более интенсивное накопление устойчивых радиационных повреждений. 
Как и в случае облучения ионами фтора, бомбардировка ионами фосфора с энергиями  
40 и 80 кэВ также является некоммутативным процессом.

Рис. 3. Спектры резерфордовского обратного 
рассеяния, аналогичные приведенным на 
рис. 2, но для облучения ионами фосфора с 

энергиями 40 и 80 кэВ (см. легенду)

Наконец, в заключительном экспери-
менте энергия второго облучения ионами 
фтора была выбрана равной 60 кэВ. Под-
бор был сделан так, чтобы максимум гене-
рации лежал несколько глубже положения 
BDP для ионов 25 кэВ. Дозы каждого эта-
па облучения также были равны 1,5 DPA. 
Итоговые RBS/C-спектры для случаев F+ 
25 + 60 кэВ и 60 + 25 кэВ представлены 
на рис. 4. Видно, что максимум генерации 
смещен вглубь образца относительно поло-
жения BPD F+ 25 кэВ примерно на 13 нм, 
а для F+ 60 кэВ BDP расположен в области 
220-го канала (~90 нм). Как и в остальных 
случаях, обнаружена интенсификация де-
фектообразования для последовательно-
сти облучения низкая энергия – высокая 
энергия. Несмотря на увеличение энергии 
второго иона, облучение ионами фтора 
25 + 60 кэВ также оказалось некоммутатив-
ным.

К настоящему времени были предло-
жены два механизма ионной имплантации 
полупроводников (и продемонстрированы 
их возможности), приводящих к некомму-
тативности накопления структурных нару-
шений. 

Механизм первый [25]: это нелинейность 
дозовых зависимостей структурных нару-
шений на разных глубинах для каждого ти-
па бомбардирующего иона. 

Механизм второй [7, 31]: это формиро-
вание на глубине более высокой концен-
трации стабильных повреждений при облу-
чении ионами меньшей энергии, что при-
водит к более эффективному образованию 
устойчивых дефектов с участием подвиж-
ных точечных дефектов при последующем 
высокоэнергетичном облучении. 

Именно второй механизм наблюдался 
нами экспериментально. В случае же, когда 

Рис. 4. Спектры, аналогичные приведенным 
на рис. 2, но соответствуют лишь двукратному 
облучению ионами фтора с энергиями 25 и 

60 кэВ в разной последовательности

высокоэнергетичное облучение применялось первым, концентрация стабильных наруше-
ний в объеме оказывалась ниже (по сравнению с низкоэнергетическим облучением) и 
подвижные точечные дефекты менее эффективно закреплялись на глубине и диффунди-
ровали к границе поверхностный аморфный слой/кристаллический слой. Для выяснения 
физической природы некоммутативности при последовательной имплантации ионов в 
образцы α-Ga2O3, очевидно, необходимы дополнительные исследования.

Заключение
В работе исследовано накопление радиационных повреждений в образцах альфа- 

оксида галлия при последовательном облучении ионами фтора, и отдельно ионами  
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фосфора (также последовательно) с разной энергией как ионов фтора так и ионов фос-
фора. Обнаружена некоммутативность этого процесса в облучаемом объекте при по-
следовательном воздействии указанными ионами. Предложены возможные механизмы,  
объясняющие данный эффект. Понимание закономерностей и физической природы 
сильной зависимости интенсивности накопления устойчивых дефектов при импланта-
ции ионов в разной последовательности позволит учитывать этот эффект при создании 
электронных приборов на основе полупроводникового соединения α-Ga2O3. Очевидно, 
что в дальнейшем необходимо продолжать как экспериментальные, так и теоретические 
исследования рассматриваемого явления. 
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Аннотация. Плазмонные материалы на основе наноструктур благородных металлов 
обладают уникальными оптическими свойствами в видимом диапазоне. В настоящее 
время плазмоны, которые поддерживаются металлическими наночастицами или рас-
пространяются вдоль металлических интерфейсов, привлекают все большее внимание 
в сенсорике, медицине, визуализации, нанофотонных и оптоэлектронных технологиях. 
В статье представлен краткий обзор двух основных плазмонных мод: поверхностных 
плазмонных поляритонов на металлических интерфейсах и локализованных плазмонов 
в наноструктурах, а также физических основ плазмонно-усиленных датчиков, таких как 
колориметрические сенсоры, сенсоры на основе плазмонно-усиленной флуоресценции 
и сенсоры на основе гигантского комбинационного рассеяния. Такие датчики широко 
используются в здравоохранении, безопасности, пищевой промышленности и монито-
ринге окружающей среды. Рассмотрено получение плазмонных наноструктур в стеклах 
методом ионного обмена и их применение для детектирования химических соединений 
и биообъектов.
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Abstract. Plasmonic materials based on noble metal nanostructures exhibit unique optical 
properties in the visible range. Currently, plasmons supported by metal nanoparticles or propa-
gating along metal interfaces are attracting increasing attention in sensorics, medicine, imaging, 
nanophotonics, and optoelectronic technologies. This article has provided a brief overview of 
two main plasmonic modes: surface plasmon polaritons at metal interfaces and localized plas-
mons in nanostructures. It also discussed the physical principles of plasmon-enhanced sensors, 
such as colorimetric, plasmon-enhanced fluorescence, and surface enhanced Raman scattering 
ones. These sensors are widely used in healthcare, security, food processing, and environmental 
monitoring. The fabrication of plasmonic nanostructures in glasses using ion exchange and their 
application for detecting chemical compounds and biological objects are discussed.
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Введение

Хорошо известно, что на оптических длинах волн электромагнитные свойства бла-
городных металлов – золота, серебра и меди – очень похожи на свойства электронного 
газа. Классическая электронная теория предсказывает (и многочисленные эксперименты 
подтверждают) отрицательную вещественную часть диэлектрической проницаемости для 
благородных металлов на оптических длинах волн или вблизи них [1]. Благодаря этому 
колебания заряда могут распространяться вдоль поверхности благородных и ряда других 
металлов на оптических частотах. В электромагнитном отклике наночастиц с размерами 
порядка нескольких нанометров доминируют колебания поверхностного заряда.

Поверхностный плазмон (ПП) – это явление, вызванное коллективными колебаниями 
электронов проводимости в наноструктурированных металлических системах [2]. Уни-
кальным свойством таких систем выступает способность сохранять оптическую энергию 
сконцентрированной на наномасштабном уровне благодаря поверхностным плазмонам. 
При совпадении частоты внешнего возбуждения с частотой поверхностного плазмона на-
блюдается явление поверхностного плазмонного резонанса.
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Как интенсивность, так и положение поверхностного плазмонного резонанса суще-
ственным образом зависят от размера, формы и состава наноструктур, а также от ди-
электрических свойств окружающей среды [3 – 5]. Последнее открывает возможности 
для спектроскопических методов исследования, которые позволяют в режиме реального 
времени отслеживать взаимодействия между аналитом и поверхностью сенсора [6]. Более 
того, сенсоры на основе поверхностного плазмонного резонанса требуют использования 
минимальных количеств исследуемого вещества и не нуждаются в маркировке образцов, 
что устраняет необходимость их предварительной подготовки [7]. Это приводит к высо-
кочувствительной, универсальной и очень эффективной технологии, которая интенсивно 
развивается в течение последних двух десятилетий.

Поверхностные плазмон-поляритоны и плазмоны в наночастицах

Обычно рассматривают две различные формы плазмонного резонанса (рис. 1):
поверхностные плазмонные поляритоны (ППП), распространяющиеся вдоль металли-

ческих интерфейсов; 
локализованный поверхностный плазмонный резонанс в металлических наночастицах 

(ЛППР) [8]. 
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Рис. 1. Схематическое изображение двух типов плазмонного резонанса: 
a – поверхностный плазмон-поляритон (ППП); распространяется вдоль интерфейса металл–диэлектрик; 

b – локализованный поверхностный плазмонный резонанс (ЛППР) в наночастицах; 
возбуждается при падении на наночастицу электромагнитной волны

ЛППР наблюдается, если размеры металлической наноструктуры много меньше длины 
волны падающего света. Для оптического диапазона оптимальный размер наночастиц 
составляет 10 – 15 нм [9]. При взаимодействии с внешней электромагнитной волной, 
в металлической наноструктуре возникают коллективные нераспространяющиеся коле-
бания поверхностных электронов. При этом частота плазмонного колебания зависит от 
морфологии наночастицы и поляризации волны. В эллипсоидальной наночастице частота 
ЛППР ωα вдоль оси α определяется следующей формулой [10]:

( )1 1 1 ,p d Lα αω = ω + ε −                                       (1)

где ωp – плазменная частота Друде, εd – диэлектрическая проницаемость окружающей 
среды, Lα – геометрический фактор для данной оси (для сферы Lα = 1/3). 

Как следует из формулы (1), резонансная частота зависит от диэлектрической прони-
цаемости окружающей среды, что является основой для плазмонных сенсоров. Кроме 
того, плазмонный резонанс приводит к высокой концентрации электромагнитного поля 
вокруг наноструктуры. Усиленные локальные поля увеличивают эффективность излуча-
тельных и неизлучательных процессов, в которых участвует молекула, расположенная в 
ближнем поле наночастицы. Этот эффект часто называют эффектом наноантенны [11]; 
он обусловливает эффекты поверхностно-усиленной флуоресценции [12] и поверхност-
но-усиленного комбинационного рассеяния света [13]. Оба этих явления можно исполь-
зовать для сенсорики.

В отличие от ЛППР, ППП поддерживают электронные колебания на поверхности 
металл – диэлектрик, в частности, на поверхности тонких металлических пленок. Та-
кие волны, поляризованные в направлении, перпендикулярном к поверхности металла  
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(TM-поляризация), возможны только на интерфейсах между материалами, имеющими 
разные знаки вещественной части диэлектрической проницаемости (в металле на опти-
ческих частотах вещественная часть диэлектрической проницаемости отрицательная). В 
случае интерфейса металл–диэлектрик, на оптических частотах эти волны распростра-
няются как электромагнитные поля, связанные с поверхностными плазменными коле-
баниями – колебаниями электронов проводимости в металле [14]. Это, по своей сути, 
двумерное возбуждение, электромагнитное поле которого экспоненциально затухает с 
расстоянием от поверхности интерфейса [14].

Волновой вектор ППП Q на частоте ω можно записать как [10]

,m d

m d

Q
c

ε εω
=

ε + ε
                                              (2)

где εm – диэлектрическая функция металла. 
Из-за несоответствия волновых векторов падающего света и распространяющегося 

плазмон-поляритона (волновой вектор ППП всегда больше волнового вектора падаю-
щей электромагнитной волны), ППП невозможно возбудить излучением в свободном 
пространстве. Для его возбуждения требуется согласование импульсов, например, за счет 
нарушенного полного внутреннего отражения или периодической структуры.

Классической установкой для возбуждения ППП служит конфигурация Кречмана [15]. 
В этой конфигурации металлическая пленка (обычно благородный металл, чаще всего зо-
лото), нанесенная на призму, почти полностью отражает падающее излучение, за исклю-
чением определенного угла, называемого углом возбуждения ППП. Как можно заключить 
из анализа выражения (2), этот угол зависит от показателя преломления среды, что и 
используется при создании датчиков. 

Распространяющиеся ППП или смешанный режим ППП/ЛППР могут использоваться 
для обнаружения изменений диэлектрической проницаемости окружающей среды. Если 
молекулы аналита в водном растворе связываются с плазмонной металлической плен-
кой, то угол возбуждения ППП изменяется, а длина волны ППП возрастает ввиду более 
высокого показателя преломления молекул [16, 17]. 

Также сообщалось об изготовлении оптоволоконных датчиков на основе ППП [18, 
19]. Основой таких датчиков служили одномодовые конические волокна, покрытые тон-
ким металлическим слоем с одной стороны. Распространяющаяся в волокне оптическая 
мода может возбуждать различные гибридные поверхностные плазмонные моды в метал-
лическом слое. В результате спектр пропускания волокна с металлическим покрытием 
показывает несколько пиков ППП, положение которых зависит от параметров системы и 
показателя преломления внешней среды [18]. Волоконно-оптические датчики на основе 
ППП имеют ряд преимуществ, например малый вес, а также возможности дистанцион-
ного зондирования и мультиплексирования.

Сенсоры на основе плазмонов в наночастицах

Наночастицы благородных металлов, таких как золото, серебро и медь (Au, Ag и Cu), 
демонстрируют ЛППР в оптическом диапазоне и широко используются для создания 
плазмонных сенсоров [20]. Согласно формуле (1), положение ЛППР зависит от формы 
наночастицы и диэлектрического окружения: длина волны резонанса плазмонов смещает-
ся, когда аналит связывается с поверхностью наночастицы (иногда для этого необходима 
функционализация наночастицы), изменяя локальный показатель преломления (рис. 2). 

Изменение показателя преломления n внешней среды на заданную величину Δn сме-
щает положение максимума кривой плазмонного резонанса λres (в единицах длины волны) 
или Eres (в единицах энергии). Соответствующую константу пропорциональности, или 
чувствительность можно выражать в единицах длины волны (Sλ) или энергии (SΕ) [21]: 

Sλ = dλres/dn, SE = dEres/dn = –1,240 Sλ/λ
2 (нм/эВ).

Относительно большая ширина плазмонного резонанса Γ (ширина на полувысоте) ус-
ложняет анализ, поскольку для наноструктур с разной геометрией эта величина может 
различаться более чем в десять раз. Очевидно, что легче обнаружить сдвиг резонанса 
для узких линий, поэтому отношение сдвига резонанса к ширине линии является более 
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Рис. 2. Сдвиг положения ЛППР при изменении внешней среды; ключевые параметры: 
Γ – ширина плазмонного резонанса на полувысоте максимума и λres – положение максимума 

плазмонного резонанса на шкале длин волн

корректной мерой качества сенсора на основе плазмонов. Отношение сдвига резонанса к 
ширине линии – это безразмерная величина, добротность резонансной структуры (FOM) 
[21]:

FOM = S/Γ.

Добротность можно легко определить экспериментально, и эта величина удобна для 
сравнения плазмонных свойств различных структур. Можно показать [22], что для малых 
металлических наночастиц добротность зависит только от природы металла. Она имеет 
наибольшее значение при малом затухании (малых значениях мнимой части диэлектриче-
ской проницаемости) и в точке, где вещественная часть диэлектрической проницаемости 
имеет наиболее сильную зависимость от частоты. Меняя геометрию наночастицы, можно 
настроить резонансную частоту и, в свою очередь, добротность плазмонных датчиков. Из 
всех сенсоров на благородных металлах наибольшую добротность демонстрируют сен-
соры на основе серебряных наночастиц, что связано с низкими потерями для серебра в 
оптическом диапазоне частот.

Колориметрические плазмонные сенсоры, основанные на смещении пика ЛППР в 
коллоидных растворах с наночастицами, являются простым и удобным методом обнару-
жения аналитов в растворе, поскольку этот метод часто обеспечивает прямую визуализа-
цию концентрации аналита. Например, функционализированные золотые наночастицы 
использовались для колориметрического обнаружения тяжелых металлов, малых биоло-
гических молекул и биомакромолекул [23 – 25].

В работе [26] был предложен новый колориметрический анализ для сверхчувствитель-
ного визуального обнаружения глюкозы на основе золотых наночастиц в форме бипира-
мид. Предлагаемый колориметрический анализ глюкозы демонстрировал предел детек-
тирования 0,02 мМ. Более того, с помощью предложенного датчика приблизительные 
уровни глюкозы можно оценивать по изменению цвета невооруженным глазом и таким 
образом провести различие между здоровыми людьми и пациентами с диабетом без ис-
пользования какого-либо сложного инструмента.

Усиление электромагнитного поля вблизи поверхности наночастиц за счет ЛППР 
можно применять для плазмонно-усиленной флуоресцентной спектроскопии. Усиление 
флуоресценции сенсоров на основе ЛППР возможно путем повышения эффективности 
возбуждения аналита и/или испускания им света [27]. В обоих случаях более сильные 
локальные электромагнитные поля приведут к большему усилению. Согласно формуле 
(1), усиление электромагнитного поля вблизи острой структуры будет выше благодаря 
геометрическому фактору (эффект иглы или громоотвода). Таким образом, наностержни, 
вытянутые эллипсоиды и дендриты будут демонстрировать повышенную, по сравнению с 
наносферами, плазмонно-усиленную флуоресценцию. Фактор усиления плазмонной флу-
оресценции обычно находится в диапазоне 10 – 100, но может быть и выше в оптимизи-
рованных плазмонных наноструктурах, достигая в некоторых случаях значения 103 [28]. 
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В частности, исследователь Ф. Се с соавторами использовали массив нанотреугольников 
серебра Ag для усиления флуоресценции красителей в ближнем инфракрасном диапазоне 
[29]. Авторы показали, что низкий квантовый выход (4%) флуоресценции красителя в 
ближнем ИК-диапазоне можно увеличить на два порядка, если использовать нанорешетку 
серебряных треугольников.

Поверхностно-усиленное комбинационное рассеяние света (гигантское комбинацион-
ное рассеяние (ГКР)) является одним из самых мощных и перспективных аналитических 
методов для био- и химического анализа благодаря следующим преимуществам [30 – 33]:

высокая селективность метода за счет уникальных спектральных характеристик анали-
тов;

высокая чувствительность, вплоть до обнаружения отдельных молекул, простота экс-
плуатации;

возможность обнаружения многокомпонентных соединений с помощью одного воз-
буждающего лазера за счет узких спектральных полос.

Само комбинационное рассеяние (КР) обладает низкой эффективностью из-за мало-
го сечения рассеяния (порядка 10–28 – 10–30 см2/молекула). Однако повышенное локаль-
ное электромагнитное поле в плазмонных наноструктурах обеспечивает усиление сигнала 
КР от 104 до 108 [34]. Повышение величины локального электромагнитного поля вблизи 
плазмонных наноструктур определяет эффективность датчиков на основе ГКР, поэтому 
в настоящее время существенные усилия исследователей направлены на разработку ГКР- 
подложек [35 – 37]. 

Одной из эффективных методик, отличающихся относительной простотой и дешевиз-
ной технологии, является методика изготовления плазмонных структур в объеме и на 
поверхности стекла с помощью ионного обмена [38 – 41]. Формирование наноструктур в 
стекле с использованием методики ионного обмена в сочетании с поляризацией стекла и 
его травлением позволяет формировать в стекле микроканалы с плазмонными наночасти-
цами, что перспективно для использования в микрофлюидике [42, 43].

Плазмонные структуры, формируемые методом ионного обмена в стеклах

Стекла – это уникальные материалы, обладающие особыми свойствами, критически 
важными для применения в ряде технологий. Стекла обладают прозрачностью и твер-
достью при комнатной температуре, механической прочностью и высокой химической 
стойкостью. Великий российский ученый М. В. Ломоносов в 1752 году в письме к кура-
тору Московского университета И. И. Шувалову писал [44]:

«Неправо о вещах те думают, Шувалов,
Которые Стекло чтут ниже Минералов,
. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 
Пою перед тобой в восторге похвалу
Не камням дорогим, ни злату, но Стеклу».

Ионный обмен из расплавленных солей является хорошо зарекомендовавшей себя тех-
нологией, способной изменять химико-физические свойства стекла. Эта методика ис-
пользовалась, например, в производстве керамик в эпоху Возрождения. Такая керамика 
была покрыта тонкой стеклянной пленкой с наночастицами серебра и меди различных 
размеров, образованных в результате процесса ионного обмена между ионами металлов 
и ионами щелочных элементов в стекле с последующим восстановлением металлических 
ионов и их агрегацией в наночастицы [45]. 

Как правило, оптическое стекло представляет собой аморфный материал, состоящий 
из нескольких типов оксидов [46]: 

сеткообразователи (SiO2, GeO2 или P2O5); 
промежуточные сеткообразователи (Al2O3, TiO2), которые не могут создавать стекло 

сами по себе, но могут быть объединены с сеткообразователями; 
оксиды-модификаторы (Na2O, K2O, CaO или BaO), которые слабее связаны с сеткой 

стекла.
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Ионный обмен – это, по сути, химическая реакция, в которой подвижные ионы твер-
дого тела обмениваются на ионы с аналогичным зарядом из раствора. Поскольку щелоч-
ные ионы-модификаторы слабо связаны с матрицей стекла, они больше всего пригодны 
для ионного обмена. Для применения в оптике и фотонике в подавляющем большинстве 
случаев используется обмен ионов Na+ или K+ в составе стекла на ионы Ag+, K+ или Tl+ 

из солевого расплава (рис. 3).

Na+

Ag+

Glass

Ag+ Ag+ Ag+

Na+
Na+ Na+

Рис. 3. Схематическое представление ионного обмена в стекле

В настоящее время технология ионного обмена успешно применяется для упрочнения 
стекла [47], создания оптических волноводов и активных оптических устройств [48, 49], 
формирования металлических наноструктур в стекле [50]. На последней из перечислен-
ных технологий остановимся более подробно. 

Формирование металлических наночастиц в объеме и на поверхности стекла. 

Среди множества различных металлических наночастиц синтез и изучение наночастиц 
серебра кажутся особенно интересными, поскольку серебро демонстрирует самую высо-
кую электро-и теплопроводность среди всех металлов [51]. Электронные и оптические 
свойства наночастиц серебра можно контролировать путем подбора режимов синтеза.

К распространенным способам получения металлических наночастиц в стеклах отно-
сятся метод быстрой закалки стекла при его синтезе из расплава [52], золь-гель методика 
[53], ионная имплантация [54] и метод ионного обмена [55]. 

Ионный обмен обладает рядом преимуществ:
может обеспечивать внедрение в стекло достаточно высоких концентраций ионов ме-

таллов;
в результате обмена стекло остается неповрежденным (в отличие от метода ионной 

имплантации, который вносит существенные дефекты в матрицу стекла);
позволяет производить большие объемы стекла с металлическими наночастицами.
После внедрения ионов серебра в стеклянную матрицу путем ионного обмена необ-

ходимо создать условия для фазового распада пересыщенного твердого раствора стекло- 
металл и выпадения второй фазы – металлических наночастиц. Для этого используется 
отжиг (температурная обработка) ионообменного стекла в воздушной атмосфере или  
атмосфере водорода, а также ионизирующее излучение совместно с термической обра-
боткой или без нее. Кроме того, наночастицы можно получать при проведении ионного 
обмена в стекло, содержащее в своем составе восстановители – ионы переменной валент-
ности.

Главное ограничение метода – сложность получения монодисперсных ансамблей на-
ночастиц с узким распределением по размерам. Это связано с самой природой процесса, 
который состоит из двух этапов: диффузии ионов и их последующей агрегации. Метод 
ионного обмена приводит к образованию полидисперсных наночастиц ввиду стохасти-
ческой нуклеации и диффузионного роста [56]. Даже при оптимизации параметров про-
цесса распределение по размерам остается широким [57]. При этом глубина залегания 
наночастиц зависит от времени и температуры проведения процесса, а также от заряда 
диффундирующего иона; глубина составляет от сотен нанометров до нескольких микро-
метров. Для многозарядных ионов (например, Cu2⁺) глубина проникновения существенно 
меньше, чем для однозарядных (Ag⁺, Na⁺) [58]. Термообработка при температурах, пре-
вышающих температуру стеклования, может приводить к формированию структур типа 
ядро-оболочка [59].
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Состав стекла критическим образом влияет на диффузию и восстановление ионов. До-
бавление в стекло ионов переменной валентности, например церия, железа или сурьмы, 
способствует восстановлению серебра при ионном обмене и росту фотолюминесцентных 
молекулярных кластеров серебра и плазмонных наночастиц серебра [60]. В стеклах, ле-
гированных галогенидами, такими как хлор или бром, и подвергнутых ионному обме-
ну Na+↔Ag+ и термообработке, наблюдается образование фото- и термохромных нано-
кристаллов AgCl или AgBr [61]. При этом методика формирования наночастиц методом 
ионного обмена воспроизводима при незначительном отклонении в составе стекла или 
параметров процесса.

При термической обработке, проводимой на воздухе и при температуре ниже некото-
рого порогового значения, в стекле образуются молекулярные кластеры (размерами менее 
1 нм), которые, скорее всего, представляют собой димеры серебра [62]. Происходящие 
процессы можно записать следующим образом [62]:

2(≡ Si – O –Ag+) ↔ ≡ Si – O – Si≡ + O– + (Ag2)
+,

O– + (Ag2)
+ → 2 Ag0 + (1/2) O2.

С увеличением продолжительности отжига при температуре ниже порогового значения 
возрастает лишь количество кластеров, но не их размер. Термическая обработка выше 
порогового значения температуры приводит к росту размеров наночастиц серебра [62]. 
Электронная структура молекулярных кластеров существенно отличается от электронной 
структуры металлических наночастиц, в частности, молекулярные кластеры демонстри-
руют люминесценцию в видимом диапазоне при накачке УФ-излучением, что позволяет 
их использовать в различных сенсорных приложениях [63, 64]. При этом в молекулярных 
кластерах, ввиду их малых размеров, отсутствует коллективное колебание электронов – 
плазмонный резонанс. 

Другой способ термической обработки ионообменного стекла для формирования ме-
таллических наночастиц состоит в отжиге образца в восстанавливающей атмосфере во-
дорода H2. Этот способ приводит к формированию нанокомпозита стекло-металл внутри 
стекла и наноостровковой пленки металла на поверхности стекла, вследствие диффузии 
атомов металлов, восстановленных в результате проникновения водорода в стекло [56]. 
Восстановление ионов металла описывается реакцией [65]:

≡ Si – O –Ag+ + (1/2) H2 → ≡ Si – O – H+ + Ag0.

При отжиге ионообменного стекла в водороде при определенных условиях, можно 
способствовать преимущественному образованию наночастиц на поверхности или в объе-
ме стекла [66], а также создавать упорядоченные ансамбли металлических наночастиц на 
поверхности [67].

Ионизирующие излучения, такие как гамма-кванты, электроны, тяжелые ионы, рент-
геновские или лазерные лучи, можно использовать совместно с термической обработкой 
или вместо нее для получения серебряных наночастиц в ионообменном стекле [68 – 70]. 
Ионизирующее излучение создает в диэлектрической матрице стекла экситоны, которые 
приводят к образованию стабильных дефектов и изменению валентного состояния леги-
рующих и примесных ионов в стеклах.

Гамма-облучение диэлектрической матрицы стекла приводит к образованию в ней 
электронно-дырочных пар. Часть электронов восстанавливает ионы серебра до нейтраль-
ного состояния [71]:
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Последующее образование наночастиц происходит за счет активации диффузии ней-
тральных атомов серебра в стеклянной матрице при термической обработке по такой 
реакции [71] (рис. 4):

nAg0 → Agn.
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Рис. 4. Схема формирования серебряных наночастиц в стекле

Образование наночастиц серебра сопровождается возникновением пиков на длинах 
волн плазмонного резонанса 400 – 420 нм в спектрах оптического поглощения, а так-
же окрашиванием исходно прозрачного стекла в светло-желтый или интенсивно-желтый 
цвет, в зависимости от объемной доли наночастиц. Процесс образования наночастиц се-
ребра зависит от дозы облучения, и его скорость увеличивается по сравнению с термиче-
ским отжигом, поскольку гамма-облучение увеличивает коэффициент диффузии серебра 
в стекле на несколько порядков [71, 72]. 

Формирование наночастиц в стекле может также осуществляться под действием лазера 
без дополнительного термического отжига. Лазерное облучение приводит к разогреву об-
лучаемой области стекла и ее размягчению [73], а также (в случае ионообменного стекла) 
к разрыву связей серебро – немостиковый кислород с последующим восстановлением  
ионов серебра электронами из отрицательно заряженных атомов немостикового кислоро-
да [66]. Кроме того, лазерное облучение на длине волны 355 нм приводит к образованию 
свободных электронов в стекле за счет многофотонного поглощения [74]. Это, в свою 
очередь, вызывает восстановление ионов серебра до металлического состояния путем за-
хвата электронов. Пересыщение приповерхностной области стекла атомами серебра обу-
словливает его склонность к фазовому распаду с выпадением металлических наночастиц 
[75].

Металлические дендритные структуры в стекле. Дендритные (или фрактальные) на-
ноструктуры привлекают повышенное внимание исследователей ввиду их разветвленной 
структуры и большой площади поверхности, что представляет интерес для многих прак-
тических приложений, в частности ГКР и катализа [76, 77]. Были проведены исследова-
ния по получению дендритов серебра с использованием различных методов: 

фотовосстановление в присутствии поливинилового спирта [78], 
восстановление с использованием аскорбиновой кислоты в присутствии полиакрилата 

натрия [79],
жидкий гальвано-химический синтез [80] с использованием импульсной соноэлектро-

химической техники [81] и другие.
Однако большинство методов «мокрой химии» для получения дендритных нанострук-

тур основаны на использовании поверхностно-активных веществ или полимерных ша-
блонов, что усложняет процедуру синтеза и процесс очистки образцов. В некоторых слу-
чаях трудно избежать загрязнения конечного продукта из-за образования нежелательных 
(побочных) химических соединений в реакционной среде, делающих дендриты непригод-
ными для дальнейшего применения. Поэтому поиск методов синтеза дендритных нано-
структур без шаблонов – это актуальное направление исследований.

Перспективным методом синтеза дендритов серебра, не требующим сложного обору-
дования и использования «мокрой химии», является ионный обмен в стекле в сочетании 
с приложением постоянного электрического напряжения к противоположным сторонам 
[82] или к одной и той же стороне стеклянной подложки [40]. Получаемые таким спосо-
бом структуры представлены на рис. 5. 

Механизм образования дендритов при подаче напряжения на ионообменное стекло, 
содержащее ионы металла, можно представить следующим образом [82]. 

На первом этапе, в результате дрейфа ионов серебра под действием электрическо-
го поля и их восстановления на катоде, на поверхности стекла формируются зародыши 
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металлической фазы. На втором этапе про-
исходит диффузионный рост зародышей и 
образование металлических островков, на-
ходящихся в контакте с катодом; некоторые 
из них выступают в качестве вторичного 
катода и таким образом становятся источ-
никами роста дендритов. Поскольку после 
ионного обмена ионы серебра сосредото-
чены в приповерхностной области стекла, 
рост дендритов происходит главным обра-
зом в плоскости, параллельной поверхно-
сти образца, внутри стекла. Последующее 
травление стекла в разбавленном раство-
ре плавиковой кислоты/фторида аммония 
(HF/NH4F) приводит к «прорастанию» на 
поверхности стекла игольчатых структур 
высотой до ~100 нм и более мелких развет-
влений дендритов [40]. Образованные та-
ким образом металлические наноструктуры 

100 µm

Рис. 5. Оптическое изображение серебряных 
дендритов в ионообменном стекле

перспективны для применения в катализе и датчиках ГКР.

Использование плазмонных наноструктур в качестве подложек 
для сенсоров на основе гигантского комбинационного рассеяния

Взаимодействие между светом и наноструктурами благородных металлов служит клю-
чевым моментом для использования одного из наиболее эффективных оптических мето-
дов исследования: поверхностно-усиленного (гигантского) комбинационного рассеяния. 
Металлические наноструктуры выполняют роль «горячих точек» для электрического поля 
падающей световой волны ввиду эффекта локализованного поверхностного плазмонного 
резонанса в наноструктурах [83]. Когда молекула аналита находится близко к одной из 
этих «точек», ее сигнал комбинационного рассеяния возрастает на несколько порядков за 
счет усиления электрического поля, действующего на молекулу. Это обеспечивает датчи-
кам-сенсорам, основанным на эффекте ЛППР, сверхчувствительные пределы детектиро-
вания в сочетании с высокой избирательностью, присущей спектроскопии комбинацион-
ного рассеяния света [84].

Для разработки высокопроизводительных сенсоров на основе ГКР необходима опти-
мизация подложек. Идеальные подложки для ГКР должны обеспечивать высокий уровень 
усиления сигнала, воспроизводимый отклик, возможность многократного использования, 
стабильность металлических наночастиц, низкую стоимость и простоту метода изготов-
ления [85]. 

Сопоставление метода ионного обмена с другими методиками 
изготовления плазмонных структур для ГКР

Основными параметрами, характеризующими плазмонные структуры, использующиеся 
как подложки для ГКР, служат размерное распределение наночастиц, плотность горячих 
точек и коэффициент усиления сигнала комбинационного рассеяния. Ниже представлен 
краткий сравнительный анализ методик формирования металлических наноструктур для 
ГКР.

Ионный обмен в стекле. Наночастицы, получаемые методом ионного обмена в стекле, 
имеют довольно широкое полидисперсное распределение по размерам, что обусловле-
но диффузионным характером их формирования [86]. При этом размер частиц можно 
варьировать от 2 до 250 нм через управление временами ионного обмена и режимами 
отжига [87, 88]. Среднеквадратичное отклонение размеров может достигать 30 – 40% [86]. 
Плотность горячих точек средняя, и есть возможность ее варьирования, например, при 
сочетании метода ионного обмена и термической поляризации стекла [66]. Также соче-
тание двух этих методов позволяет формировать горячие точки в соответствии с заранее 
заданным рисунком. Коэффициент усиления ГКР – средний по величине (до 107 [89]).
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Фемтосекундная лазерная запись плюс восстановление. При фемтосекундной лазер-
ной записи с последующим восстановлением мощные фемтосекундные лазерные им-
пульсы фокусируются в объем стекла или раствора прекурсора. Многофотонное погло-
щение инициирует локальное восстановление ионов металла (например, Ag+ или Au3+) 
до нейтрального состояния, что сопровождается формированием наночастиц в области 
фокуса. Такая методика позволяет получать частицы контролируемого размера (обычно  
20 – 200 нм), меняя мощность лазера и скорость сканирования, и формировать структуры 
с заданной геометрией [91]. Дисперсия размеров составляет порядка 10% [92]. Плотность 
горячих точек при этом высокая. Также можно создавать массивы димеров или цепочек 
частиц с зазорами менее 10 нм, включая 3D-структуры в объеме материала [92]. Высокий 
коэффициент усиления ГКР в таких структурах (до 1010 [93]) достигается за счет точного 
контроля размера наночастиц и создания ансамблей частиц с управляемыми характери-
стиками [91, 94].

Наноимпринт-литография плюс напыление. По этой технологии на подложку наносит-
ся полимерный резист, в котором механическим штампом формируется рельеф (лунки 
или столбики). Затем путем напыления (например, термического или электронно-луче-
вого) осаждается слой металла (Ag, Au); после удаления резиста, на подложке остаются 
строго упорядоченные металлические структуры [95, 96]. Размерное распределение, ко-
торое при этом получается, – чрезвычайно узкое (фактически монодисперсное). Кроме 
того, описанная технология обеспечивает наилучшую воспроизводимость формы и раз-
мера (от 10 нм до нескольких микрометров), соответствующую форме штампа [97]. Ме-
тодика наноимпринт-литографии обеспечивает максимальную плотность горячих точек 
и позволяет проектировать массивы с усилением поля в строго заданных узких областях 
(например, в зазорах между нанодисками) [97]. Это обеспечивает высокий коэффициент 
усиления сигнала ГКР (до 107 [97]) для структур с субнанометровыми зазорами. 

Химическое травление плюс металлизация. Для получения плазмонных наноструктур 
методом химического травления с последующей металлизацией поверхность (например, 
кремния, меди или алюминиевой фольги) обрабатывается химическим травителем для 
создания шероховатости. Далее на эту шероховатую поверхность химически или гальва-
нически осаждается слой благородного металла [98, 99]. Процесс трудно контролировать, 
и часто при его проведении образуются дендритные структуры. Формируемое размерное 
распределение наноструктур при использовании этой методики – широкое и фракталь-
ное; размеры варьируются от нано- до микромасштаба [100], плотность горячих точек 
довольно высокая. Последнее обеспечивает достаточно высокий коэффициент усиления 
сигнала ГКР (до 108 для металлизированного мезапористого кремния [101]).

В таблице представлено сравнение вышеперечисленных методик по трем основным 
характеристикам.

Таблица

Сравнение значений параметров плазмонных структур 
при использовании различных методов

Метод Размерное распределение Плотность  
«горячих точек»

Коэффициент усиления 
сигнала ГКР

Ионный обмен в 
стекле

Широкое 
(полидисперсное) [86]

Средняя/низкая 
(случайное 

распределение) [88]
103 – 107 [89, 90]

Фемтосекундная 
лазерная запись + 
восстановление 

Узкое (контролируемое) 
[91, 92] Высокая [92] 108 – 1010 [93, 102]

Наноимпринт-
литография + 
напыление

Очень узкое 
(монодисперсное) [10]

Очень высокая 
(детерминированное 
расположение) [96]

106 – 107 [97]

Химическое 
травление + 
металлизация

Широкое (случайное, 
дендритное) [100]

Очень высокая 
(субнанометровые 

зазоры) [14]
107 – 108 [101]
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Несмотря на сравнительно низкую плотность горячих точек и относительно невысо-
кий коэффициент усиления сигнала ГКР, по сравнению с другими технологиями, метод 
ионного обмена обладает рядом уникальных преимуществ, которые делают его привлека-
тельным для создания ГКР-активных подложек. 

Следует выделить такие преимущества метода ионного обмена для формирования 
ГКР-структур:

1. Технологическая простота и масштабируемость. Это простой и недорогой процесс, 
пригодный для крупномасштабного производства ГКР-активных подложек. Метод не тре-
бует сложного литографического оборудования и высокого вакуума.

2. Низкая стоимость исходных материалов. В качестве основы для подложек используется 
многокомпонентное стекло, которое представляет собой дешевый и технологичный ма-
териал. Сама процедура ионного обмена также не требует дорогостоящего оборудования 
или расходных материалов.

3. Наночастицы защищены от внешней среды. В отличие от многих других методов, 
где наночастицы находятся непосредственно на поверхности и подвержены окислению и 
сульфидизации, в объеме ионообменного стекла над наночастицами металла находится 
тонкий слой стекла. Это обеспечивает долговечность и сохранность подложки без потери 
свойств и возможность многократного использования при последовательном травлении; 
последнее позволяет обнажать новые слои с неповрежденными наночастицами для по-
вторного использования подложки.

4. Высокий коэффициент усиления сигнала (до 105 – 106), достигаемый при использо-
вании метода, что достаточно для многих аналитических задач, включая проблемы био-
медицины.

5. Гибкость метода и возможность контроля параметров. Процесс позволяет варьи-
ровать и состав, и структуру наночастиц. Например, при последовательном внедрении 
ионов разных металлов (медь и серебро) и контроле температуры отжига можно форми-
ровать наноструктуры типа «ядро-оболочка» и структуры смешанного состава, положе-
ние плазмонного резонанса в которых зависит от соотношения концентраций металлов. 
Кроме того, комбинация ионного обмена с лазерным облучением позволяет создавать 
(«рисовать») структуры заданной формы.

6. Возможность интеграции в оптические схемы. Формирование наночастиц в  
стекле – это идеальный вариант для разработки интегрированных сенсорных чипов, объ-
единяющих оптические волноводы и микрофлюидику. 

7. Хорошая изученность и возможность моделирования. Процессы ионного обмена и 
последующего формирования наночастиц хорошо изучены и поддаются математическому 
моделированию, что позволяет прогнозировать свойства конечных наноструктур.

Таким образом, при целом комплексе перечисленных преимуществ метода главны-
ми можно считать уникальное сочетание простоты и экономичности производства, а 
также открывающиеся возможности повысить долговечность ГКР-подложек благодаря 
естественной защите наночастиц стеклянной матрицей. Это делает технологию особенно 
привлекательной для создания практичных и стабильных сенсоров, пригодных даже для 
полевых условий. Хотя и имеются некоторые ограничения в контроле дисперсии наноча-
стиц по размерам, характерные для этого метода, они не служат серьезным препятствием 
для его применения. 

Серебряные наночастицы обеспечивают лучшее усиление ГКР среди всех наноструктур 
благородных металлов, хотя и склонны к окислению и сульфидированию. 

С учетом оценок значений параметров подложек (они приведены выше), изготовлен-
ных различными методами, подложки для ГКР на основе ионообменных стекол со сфор-
мированными наноструктурами серебра представляются самыми перспективными по сле-
дующим причинам: 

серебряные наноструктуры обеспечивают высокое усиление сигнала ГКР;
серебряные наноостровковые пленки можно удалять с поверхности после использова-

ния и сформировывать новые наночастицы на поверхности простым нагревом подложки 
с ионами серебра; другими словами, подложка пригодна для многоразового использова-
ния [38]; 

при нахождении серебряных наноструктур в объеме стекла они не повреждаются, при 
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этом перед непосредственным использованием наноструктуры можно выводить на по-
верхность путем травления стекла [40];

методика проста и низкозатратна, результаты хорошо воспроизводятся.

Детектирование различных веществ с помощью ГКР-методики на подложках 
с серебряными наноструктурами, сформированными методом ионного обмена

Исследование усиления сигнала комбинационного рассеяния света наноостровковыми 
пленками серебра, образованными на поверхности стекла в результате ионного обмена 
и термического отжига, а также влияние взаимного расположения «горячих точек» в ан-
самбле самоорганизующихся серебряных наноостровков, проводилось в работе [39]. Для 
нерезонансного возбуждения был зарегистрирован сигнал комбинационного рассеяния 
света от водного раствора 1,2-ди(4-пиридил)этилена (BPE) с концентрацией 10–3 М. Про-
веденное сравнение характеристик поверхностно-усиленного комбинационного рассея-
ния света пленками наноостровков на разных стадиях их роста показало, что на стадии 
коалесценции наноостровков усиление доминировало вследствие повышения напряжен-
ности электрического поля близкорасположенными группами наноостровков. На более 
ранних стадиях роста была установлена линейная зависимость между сигналом ГКР и 
поверхностной плотностью наноостровков. Максимальное усиление сигнала наноостров-
ками наблюдалось на пороге коалесценции. 

Серебряные наноостровковые пленки, сформированные на поверхности ионообмен-
ного стекла при термическом отжиге, демонстрируют стабильность в биосовместимых 
буферах, что открывает новые возможности их применения для ГКР-диагностики био-
объектов, растворенных в буферах. В статье [41] было показано, что серебряные нано- 
островковые пленки стабильны в одном из наиболее распространенных (в биологических 
исследованиях) буферов – фосфатно-солевом (PBS), в PBS, разбавленном водой в соотно-
шении 1:100, а также в буфере на основе PBS, в котором хлорид натрия NaCl заменен на 
такое же количество перхлората натрия NaClO4, и в кислом фосфатном буфере. Показа-
но, что после воздействия PBS пленки наноостровков обеспечивают хороший сигнал ГКР 
от монослоя BPE (концентрация 10–4 М), что делает их перспективными для применения 
в биосенсорах.

Метод ГКР с успехом применяется для диагностики аминокислот и белковых соедине-
ний. Было продемонстрировано [103], что спектры ГКР D-аланина и DL-серина можно 
наблюдать, если использовать подложки из серебряных наноостровковых пленок, погру-
женные в стандартные растворы PBS с миллимолярными концентрациями этих амино-
кислот. При этом полученные спектры существенно отличаются по интенсивности пиков 
и их положению от спектров комбинационного рассеяния объемных растворов и ГКР 
кристаллитов соответствующих аминокислот на подложках, не погруженных в буфер, и 
их КР на чистом стекле. Этот эффект предположительно приписывается электростатиче-
ской ориентации цвиттер-ионов аминокислот наночастицами серебра, которые приобре-
тают отрицательный заряд из-за десорбции Ag(I) хлоридом в растворе. 

Таким образом, несмотря на достаточное усиление сигнала за счет металлических нано- 
островков, при идентификации аминокислот в различных биосовместимых буферах необ-
ходимо учитывать взаимодействие аминокислот с металлическим субстратом.

В работе [104] было проведено сравнительное исследование методов ГКР и иммуно-
ферментного анализа для обнаружения нуклеопротеинов вируса SARS-CoV-2. В качестве 
подложек для ГКР использовались наноостровковые пленки серебра на поверхности ионо- 
обменного стекла. Было установлено, что спектры ГКР позволяют различать признаки 
антигенов, антител и признаки, показывающие связь между ними. При этом методика 
ГКР демонстрирует гораздо более низкий предел обнаружения, по сравнению с иммуно-
ферментным анализом: 1 пг/мл против примерно 50 – 100 пг/мл, а также позволяет су-
щественно снизить время диагностики: для проведения иммуноферментного анализа не-
обходимо около двух часов, тогда как измерения ГКР занимают всего несколько секунд. 

Разветвленная структура дендритов делает их весьма привлекательными для сенсор-
ных приложений. Применение дендритов для ГКР-диагностики исследовалось в ряде 
работ [105 – 107]. Так, например, в работе [108] было проанализировано применение 
дендритных наноструктур, сформированных методом электролиза в стекле, обогащенном  



Научно-технические ведомости СПбГПУ. Физико-математические науки. 19 (2) 2026

120

ионами серебра, для ГКР-детектирования малых концентраций вредных веществ. Полу-
ченный предел обнаружения пестицида тирама соответствовал поверхностной концен-
трации 4,6∙10–10 г/мм2 (монослой). Коэффициент усиления комбинационного рассеяния, 
обеспечиваемый дендритами, составлял 4·105. 

Серебро известно своими антибактериальными свойствами, что позволяет успешно 
использовать его в медицине и фармакологии [109]. Однако токсическое действие серебра 
на живые клетки может оказаться препятствием для использования подложек на основе 
серебряных наночастиц для ГКР-анализа биологических объектов. В этом случае можно 
использовать наночастицы других металлов, в частности золота.  Перспективным пред-
ставляется также использование биметаллических наночастиц, например, серебро-золото. 
Такие наночастицы смогут объединить преимущества каждого из металлов – высокую 
добротность ЛППР, обеспечиваемую серебром, а также химическую и биологическую 
инертность золота для диагностики биообъектов.

В работе [110] с использованием ионного обмена и обратной диффузии были получены 
ансамбли биосовместимых наночастиц сплава золота и серебра с различным содержани-
ем серебра, пригодные для использования в качестве подложек для ГКР. Биметалличе-
ские наночастицы золото-серебро выращивали методом ионного обмена серебро-натрий 
в силикатном стекле с последующими нанесением на поверхность образца деперколиро-
ванной золотой пленки и термообработкой. Варьирование режима термообработки по-
зволяло менять долю серебра в наночастице и корректировать спектральное положение 
их локального поверхностного плазмонного резонанса в спектральном диапазоне между 
резонансами наночастиц золота и серебра.

Исследование жизнеспособности клеток на чистых стеклах и стеклянных подложках 
с наночастицами различного состава показало, что клетки, выращенные на контрольных 
предметных стеклах и предметных стеклах с золотыми наночастицами, а также с наноча-
стицами, имеющими долю серебра 40 – 50 мас. %, демонстрируют одинаковую жизнеспо-
собность в пределах референтной точности. При этом для подложек с чисто серебряными 
наночастицами было зарегистрировано заметное снижение жизнеспособности и пример-
но 100%-е падение функциональности/адгезии [110].

Перспективные направления развития 

Универсальность процесса ионного обмена в стекле открывает новые перспективы его 
применения в области плазмоники и фотоники, некоторые из которых уже находятся в 
стадии разработки, а другие еще только начинают изучаться.

Интегрированная фотонная платформа. Ионный обмен в стекле – это одна из основ-
ных технологических платформ для производства недорогих и высокопроизводительных 
планарных волноводов [111]. Этот процесс, который обычно включает обмен ионов K+ 

или Ag+ на ионы Na+ в стекле, создает локальное увеличение показателя преломления, 
формируя основу для каналирования световой волны. Эта технология развивалась в тече-
ние последних 30 лет, что позволило создать широкий спектр устройств для телекомму-
никаций, оптической обработки информации и сенсорики [112]. Волноводные структу-
ры включают как пассивные, так и активные компоненты. Пассивные устройства, такие 
как направленные ответвители, решетки и оптические разветвители, были многократно 
успешно продемонстрированы [113]. Активные устройства, такие как интегрированные 
оптические усилители и лазеры, изготавливаются путем легирования стекла ионами ред-
коземельных элементов (например, неодима Nd3+) и последующего создания волноводов 
с помощью ионного обмена [114]. Одним из наиболее интересных направлений можно 
считать применение этой технологии в квантовой фотонике. В перспективе стоит исполь-
зовать ионообменные волноводы для реализации квантовых схем для криптографии и 
задач квантовой обработки, интегрируя их с лазерами из ионообменного стекла на одном 
чипе. Это позволяет рассматривать ионообменное стекло как перспективную платформу 
для «квантовой интегральной оптики» [115].

Гибкая фотоника на основе стекла. Концепция «гибкой фотоники» представляет собой 
новый этап для создания устройств на основе ионообменного стекла [116]. Это направле-
ние рассматривается как альтернатива гибкой фотонике на полимерной основе, которая 
имеет свои недостатки: ограниченный диапазон показателей преломления, поглощение в 
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ближнем ИК-диапазоне и низкую химическую стабильность. Хотя стекло традиционно 
считается твердым материалом, возможность создания тонких ионообменных слоев от-
крывает перспективу создания фотонных компонентов на гибких стеклянных подложках. 
Идея состоит в том, что технологию ионного обмена можно адаптировать для создания 
гибких фотонных структур на основе коммерческого стекла, при сохранении низких оп-
тических потерь и химической стабильности. 

Для устройств гибкой фотоники возможно использование сверхтонких листов коммер-
ческого стекла (например, Willow Glass от Corning толщиной менее 100 мкм [117]), де-
монстрирующих высокое качество поверхности и гибкость, подобную листу бумаги. Для 
упрочнения этих ультратонких стекол предлагается использовать метод ионного обмена. 
Для щелочных стекол классический ионный обмен (например, Na+ ↔ K+) создает на по-
верхности сжимающие напряжения, которые компенсируют микротрещины при изгибе, 
позволяя достигать меньших радиусов изгиба без разрушения. Это открывает путь к соз-
данию полностью стеклянных гибких устройств для портативной электроники.

Фотонные устройства с ионами/наночастицами благородных металлов. Еще одна пер-
спектива процесса ионообменного формирования наночастиц и кластеров металлов свя-
зана с возможностью создания недорогих фотонных систем с улучшенными характери-
стиками для широкого спектра применений. В частности, внесение ионов благородных 
металлов (Ag, Au) методом ионного обмена в объем или на поверхность микрорезонато-
ров с модами шепчущей галереи (WGM) (микросфер, микродисков) из многокомпонент-
ных стекол позволяет придать новые свойства этим устройствам. Возможность нуклеации 
и выращивания наноструктур благородных металлов (в виде димерных кластеров и/или 
металлических наночастиц размером в несколько нанометров) внутри активной среды 
резонатора, изготовленного из стекла, легированного ионами редкоземельных элементов, 
после ионного обмена и термической постобработки может повысить люминесцентную 
эффективность редкоземельного элемента и его излучение за счет поверхностного плаз-
монного резонанса и/или механизмов переноса энергии, как это наблюдалось для пла-
нарных подложек [118, 119]. Более того, усиление сигнала на конвертированной частоте 
происходит внутри того же микрорезонатора, который, поддерживая высокую плотность 
световой энергии, позволяет фотонам многократно взаимодействовать как с ионами ред-
коземельных элементов, так и с металлическими наноструктурами, обычно расположен-
ными на расстоянии нескольких десятков/сотен нанометров ниже поверхности резона-
тора, в пределах поля действия волноводных мод. Если эти наноструктуры представлены 
небольшими плазмонными наночастицами (например, размером в несколько наноме-
тров), то может произойти комбинация двух резонансных явлений: связанного с ми-
крорезонатором волноводных мод и плазмонного резонанса наночастиц; это приведет к 
дальнейшему значительному усилению сигнала.

Наличие наночастиц благородных металлов, внедренных в полость волновода в стекле, 
также может способствовать усилению нелинейного оптического отклика среды из-за 
наличия плазмонных эффектов. Например, наночастицы серебра с их высокой нелиней-
ностью третьего порядка стоят на первом месте для разработки полностью оптических 
устройств обработки сигналов, таких как эффективные оптические ограничители, кото-
рые требуют материалов с высоким нелинейным показателем преломления n(2) [120]. 

Квантовая и когерентная плазмоника. В этой области внимание исследователей сме-
щается от простого усиления поля плазмонными наночастицами к использованию кван-
товых явлений, таких как фазовая когерентность и сильная связь между плазмонами и 
другими квазичастицами (экситонами, электрон-дырочными парами). Это открывает путь 
к созданию элементов для квантовых компьютеров на графеновых плазмонах и новых ти-
пов нанофотонных устройств [121]. Квантовая плазмоника позволяет создавать источни-
ки одиночных фотонов, транзисторы посредством фотонной блокады и нанолазеры (спа-
зеры) с беспороговой генерацией. Гибридные плазмонно-фотонные схемы поддерживают 
генерацию, манипулирование и детектирование одиночных плазмонов на чипе [122, 123].

Заключение

Наноструктуры, демонстрирующие плазмонные резонансы, имеют широкий спектр 
практических приложений: от визуализации концентрации глюкозы в крови до  
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детектирования токсичных веществ и диагностики вирусных инфекций. Эффективность 
плазмонно-усиленных сенсоров непосредственно зависит от геометрии плазмонных струк-
тур и методов их изготовления. Существенно, что параметры наноструктур можно легко 
адаптировать к различным приложениям посредством выбора материала и морфологии 
структуры. Особенно следует отметить простоту и дешевизну изготовления плазмонных 
наноструктур в стеклах методом ионного обмена. Все вышеизложенное обеспечивает не-
обходимую гибкость при разработке различных сенсоров, использующих плазмонное уси-
ление электрического поля и открывает большие возможности для использования таких 
устройств. Развитие плазмоники обеспечит еще более эффективные усиление и визуали-
зацию сигналов, получаемых от исследуемых веществ и разработку новых устройств де-
тектирования химических и биологических соединений на основе флуоресценции и ГКР.
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Abstract. Chromium nanocomposites MCr2O4 have been synthesized by a solid-state reac-
tion. The synthesized samples were characterized using X-ray powder diffraction technology 
(XRD). The temperature of synthesis was 1000°C for NiCr2O4 and 900°C for Zn Cr2O4. Miller 
indices (hkl) were calculated for the production, and the compounds were shown to have cubic 
structure FCC. The lattice parameters were as follows: a = 8.26 Å, Z = 8, V = 564.26Å3 and  
a = 8.2650 Å, Z = 8, V = 564.58 Å3 for NiCr2O4 and ZnCr2O4 respectively. The space group 
of symmetry is Fd3m for the both. The grain sizes were calculated by the Debye – Scherrer 
formula for the two compounds and were 31.92 nm and 32.78 nm, respectively. The ZnCr2O4 
and NiCr2O4 nanoparticles' morphology was examined using scanning electron microscopy 
(SEM). The SEM images showed the agglomeration of the nanoparticles, which were formed 
of square-shaped nanocrystallites.
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Аннотация. В работе были синтезированы нанокомпозиты хрома MCr2O4 методом 
твердофазных реакций. Значения температуры синтеза составили 1000°C для NiCr2O4 и 
900°C для Zn Cr2O4. Были рассчитаны индексы Миллера (hkl) и показано, что соединения 
обладают гранецентрированной кубической структурой. Параметры решетки составили: 
a = 8,26 Å, Z = 8, V = 564,26 Å (NiCr2O4) и a = 8,2650 Å, Z = 8, V = 564,58 Å3 (ZnCr2O4). 
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Для обоих хромитов пространственная группа симметрии – Fd3m. Размеры зерен, 
рассчитанные по формуле Дебая – Шеррера, составили 31,92 нм (NiCr2O4) и 32,78 нм 
(ZnCr2O4). Морфология наночастиц двух синтезированных хромитов была изучена с 
помощью сканирующей электронной микроскопии. На полученных изображениях была 
видна агломерация наночастиц, состоящая из квадратных нанокристаллитов.
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Introduction

Mixed oxides of chromium with transition metals MCr2O4 where M = Ni, Zn, having a spinel 
structure [1], have attracted a lot of attention due to their great importance in many technical 
fields and their desirable industrial properties such as their high melting point, high resistance to 
acids and alkalis, high activity, and low production cost [2]. In recent years this fact has prompted 
researchers to improve and develop methods for synthesizing these materials. It is possible that the 
most common method for obtaining these oxides is the solid-state reaction [3], which depends 
on mechanical mixing of solid oxides and annealing them, in addition to many other chemical 
techniques that allow obtaining nanometer materials with a high degree of purity and greater 
homogeneity. Among them, such as the sol-gel method [2], the hydrothermal synthesis method 
[4], the co-precipitation method [5], and the combustion reaction method [6] are widely used.

In this research, the solid-state reaction method was adopted to synthesize a chromite – 
transition metal system, as the transition metal chromite has distinctive magnetic properties and 
is used as a catalyst in many reactions and is also used in the manufacture of gas sensors [6 – 9]. 
The solid-state reaction method is one of the most important ones for obtaining these compounds 
because of its ease of preparation, as it does not require special skills. Since some materials are 
difficult to dissolve in water, this method provides a solution to this problem in terms of preparing 
the desired compounds without the need to dissolve them in any solution. On the other hand, 
this advantage constitutes a high economic feasibility for the solid-state method, as the only 
material used in most of its reactions is acetone, which is used to facilitate the mixing of the solid 
compounds during the sample preparation process and in relatively small quantities.

This method is characterized by giving a high-purity mixture of what it requires of high-purity 
oxides without any impurities from different materials for synthesis when mixing compared to 
other synthesis methods. Stoichiometric ratios of the raw materials are taken in their pure form to 
ensure the completion of the reaction and obtain a single phase of the new pure material without 
the presence of other phases of impurities or raw materials [10, 11].

Experimental part

The samples of nickel chromite and zinc chromite were prepared by the solid-state reaction 
(SSR) method as powders by mixing appropriate amounts of nickel, zinc and chromium oxides 
NiO : Cr2O3 = 1 : 1 and ZnO : Cr2O3 = 1 : 1 in the presence of air. The primary nano oxides were 
ZnO (99% VWR International Ltd.), NiO (99% Chem-Lab.), and Cr2O3 (99.1% Genral Purpose 
Reagent). The chemical reactions between these oxides were as follows:

NiO + Cr2O3 → NiCr2O4,                                        (1)

ZnO + Cr2O3 → ZnCr2O4.                                       (2)

The previous materials were ground and mixed using an agate mortar to ensure obtaining a 
homogeneous mixture after adding an amount of acetone to improve the homogeneous mixing 
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process for approximately 15 min until the 
acetone dried. This process was repeated three 
times in succession for each sample. After that, 
the resulting mixture was dried by heating it to 
a temperature of 100°C for a sufficient period of 
time to ensure the elimination of moisture. The 
raw materials' masses were calculated according 
to Eqs. (1) and (2) and are presented in Table 1. 
The required masses were estimated to get a 10 g 
amount of the resulting compound.

Subsequently, the powder was put inside 
a porcelain crucible and heated at various 
temperatures within the range from 600 to 1100°C 
for nickel chromite and from 600 to 900°C for 
zinc chromite. Six hours passed throughout the 
annealing process. After the preparation of zinc- 
and nickel-chromite nanoparticles the powder 
was compressed using a hydraulic press to create 
pellets with a radius of 0.5 cm and a thickness of 
0.2 cm under a pressure of 10 t/m2. The pressing 
process increased the interaction between the 
particles by bringing them closer to one another.

Tab l e  1

The calculated masses of raw materials 
(oxides) used in the preparation 

of 10 g of each chromite

Oxide M, g/mol m, g
NiO : Cr2O3 = 1 : 1 (see Eq. (1))

NiO 74.71 3.2951
Cr2O3 151.99 6.7048

ZnO : Cr2O3 = 1 : 1 (see Eq. (2))
ZnO 81.37 3.487
Cr2O3 151.99 6.513

Cromites
NiCr2O4 226.645 9.9999
ZnCr2O4 233.332 10.0000

Nota t i on s : M, m are respectively the molar mass 
and mass.

Results and discussion

X-ray diffraction (XRD) analysis. The prepared samples were characterised by the X-ray 
diffraction (XRD) technique (Philips-PW-1840, λCoKα = 1.7889 Å). By XRD technique the 
optimum temperature for synthesis was determined, which was the temperature that indicated 
the appearance of a single phase, i.e. obtaining the desired compound. In this investigation, it 
was 1000℃ for the nickel chromite compound and 900℃ for the zinc chromite compound, 

Fig. 1. XRD patterns of the prepared nickel 
chromite annealed at different temperatures for 

six hours

at which a single compound was obtained and 
all diffraction peaks indicated the raw materials 
NiO, ZnO, Cr2O3 being absent.

The scanning process was carried out using 
angles within the range 2θ = (20 – 85)° with an 
angle step of 0.02° and a time step of 2 s. The 
same angular range was used for all scanning 
processes. For the measurement procedure, the 
powder samples were placed on special substrates 
to eliminate background radiation, while the 
pellet samples were placed directly on the sample 
holder, aligned correctly with the substrate used 
for the powder. After collecting the diffraction 
data (peak positions and their intensities), the 
intensity values were plotted against the Bragg 
diffraction angle 2θ. The crystal lattice constants 
were then calculated from the positions of the 
characteristic peaks of the compound.

Nickel chromite NiCr2O4. Fig. 1 shows the 
XRD patterns of NiCr2O4 samples which were 
annealed in the temperature range from 600°C 
to 1100°C for 6 hrs. This data exhibited that 
the initial annealing process did not lead to 
any reaction between the raw materials, as 
the resulting peaks indicated a mixture of raw 
materials, and there was no peak indicating the 
desired compound. 

2θ, deg
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Therefore, 600ºC could not be considered an optimum temperature for the synthesis of nickel 
chromite compound, and the resulting mixture was the one of thermally uncombined primary 
oxides only. For this reason, we gradually raised the annealing temperature while monitoring the 
synthesis through the resulting pattern, and we found that the primary oxides did not react with 
each other at all, and the peaks’ locations or their intensities did not change until 900ºC. At this 
temperature, we noticed a clear decrease in the intensities of the peaks that were due to the raw 
materials, but they did not disappear, in addition to the appearance of three new peaks indicating 
the nickel chromite compound at the angles 2θ = 35.6º, 42.2º, 68.3º which prompted us to 
raise the annealing temperature to 1000ºC to ensure that the synthesis was completed perfectly 
at this temperature or higher temperatures were required to obtain better results. When the 
resulting compound was annealed at 1000ºC, we noticed that the peaks due to the primary oxides 
disappeared completely and that all intensive diffraction peaks were attributed to the NiCr2O4 
compound. Therefore, it could be considered that a pure phase of the NiCr2O4 compound was 
obtained that did not contain any intermediate phases or any phases of the starting materials 
from which the synthesis process was finished at 1000ºC. When the annealing temperature was 
raised to 1100ºC, we noticed the appearance of some peaks due to the starting materials again. 
Consequently, it became clear to us that the NiCr2O4 compound began to decompose at 1100ºC 
and that 1000ºC was the optimal temperature for the synthesis of the NiCr2O4 compound. The 
result we reached is consistent with the published practical work [12].

All the diffraction peaks were indexed and compared with the standard JCPDS, ICSD data of 
the starting NiO, Cr2O3 oxides and NiCr2O4 compound of the numbers 04-0835, 38-1479 and 23-
1271 respectively. Fig. 2 shows the XRD pattern of NiCr2O4, which was annealed at 1000ºC for  

2θ, deg

Fig. 2. XRD patterns of the prepared nickel chromite 
NiCr2O4 annealed at 1000°C for six hours

6 hrs because that was the optimal temperature 
for NiCr2O4 compound synthesis.

Miller indices of diffraction peaks were 
determined for the NiCr2O4 compound. 
These peaks indicate that the NiCr2O4 has a 
cubic structure and belongs to the Fd3m space 
group. From X-ray diffraction measurements 
of NiCr2O4, the distance between crystal 
lattices d were calculated using the Bragg law 
[12]:

nλ = 2d·sinθ,

where λ = 1.7889 Å is the X-ray wavelength 
and θ is the diffraction angle. 

Then the values of the lattice constant 
were determined using the relation of the 
distance between parallel crystal plans in 
the case of the cubic crystal structure that is 
given by the formula [14]:

(dhkl)
2 = a2/(h2 + k2 + l2),         (3)

where a is the lattice constant. 
The values of the distance between parallel 

crystal plans and the lattice constant of 
NiCr2O4 for each diffracting peak are listed 
in Table 2. 

An analysis of the data in Table 2 allows 
us to conclude that the peaks belonging to 
the Miller indexes (400), (311), (220) are the 
most intensive, and we find that they meet 
the conditions:

h + k = 2k, k + l = 2n, h + l = 2n.

Tab l e  2

The results of X-ray diffraction (XRD) analysis 
for NiCr2O4 compound annealed at 1000ºC

2θ, dg I/I0, % dhkl, Å a, Å (hkl)
35.668 55 2.919 8.256 (220)
42.210 100 2.483 8.234 (311)
51.380 22 2.062 8.249 (400)
63.901 22 1.689 8.276 (422)
68.363 35 1.591 8.268 (511)
75.122 50 1.467 8.296 (440)

Nota t i on s : I/I0 is the normalized intensity of 
diffraction peaks, dhkl is the interplanar distance, a is 
the lattice constant, (hkl) are the Miller indices
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That is, the basic cell is face-centered and therefore the compound crystallizes in Face-
Centered Cubic (FCC) type. The average lattice constant of NiCr2O4 is presented in Table 3. The 
unit cell volume was also calculated by the following formula: 

V = a3                                                      (4)

and given in Table 3.

Tab l e  3

Additional structural data for NiCr2O4 compound

a, Å V, Å3 ρ, g/cm3

Z
Theoretical Experimental

8.2634 564.26 5.3006 5.331 8
Nota t i on s : a is the average value of the lattice constant, 
V is the unit cell volume, ρ is the compound density, Z is 
the number of formulae in the unit cell.

The experimental density ρexp of NiCr2O4 
was measured by the pycnometer method 
(distilled water was used for immersion; its 
density was 0.99705 g/cm3 at 25°C). To 
ensure reproducibility of the results, we re-
peated each measurement at least 3 times 
for each sample. The average value is given 
in Table 3. The theoretical X-ray density 
for prepared nickel chromite was calculated 
as follows [11]:

ρth = ZM/NAV,                                               (5)

where Z is the number of formula units in the unit cell (Z = 8 for the spinel lattice), M is the 
molecular mass of the nickel chromite, NA is the Avogadro number, V is the unit cell volume. 

Regarding Z = 8, we can write the general formula for the content of the basic cell as follows: 
Ni8Cr16O32. Thus, one cell contains eight nickel atoms, sixteen chromium ones, and 32 oxygen 
ones. Substituting the value of Z as an integer in Eq. 5 gives us the value of the theoretical density 
(see Table 3). The calculated result is very close to the experimental value, which proves the 
accuracy of our theoretical calculations and the accuracy of our choice of the basic cell unit. The 
crystallite size of the NiCr2O4 compound was calculated using Scherrer’s formula [14, 15]:

L = 0.9λ/(β·cosθ),                                                        (6)

where β, rad, is the full width at half-maximum (FWHM) of diffraction peaks; λ is the X-ray 
wavelength (λ = 1.78897); θ is the Bragg reflection angle. 

The estimated values of crystallite size for each diffracting peak of NiCr2O4 compound were 
calculated using X'pert HighScore software and listed in Table 4. The average crystallite size was 
31.92 nm, so the prepared compound had a nanostructure.

Tab l e  4

The broadening of diffraction peaks and average grain size
of NiCr2O4 compound annealed at 1000ºC

Peak number
Peak position βobs βstd Grain size L, nm

degrees Peak Averaged
1 35.668 0.295

0.001

33.0

31.92

2 42.210 0.394 25.2
3 51.380

0.295
34.8

4 63.900 37.0
5 68.363 0.296 37.8
6 75.122 0.492 23.7
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Zinc chromite ZnCr2O4. Fig. 3 shows the X-ray diffraction patterns of the annealed nickel 
chromite compound ZnCr2O4 within the temperature range from 600 to 900°C, where it appears 
that annealing at temperatures of 600°C to 800°C led to the formation of the zinc chromite 
compound, but with the presence of other peaks that refer to the raw materials, indicating 
that the thermal reaction is incomplete. It was found from Fig. 3 that all intensive diffraction 
peaks were attributed to the ZnCr2O4 compound for the sample annealed at 900°C, where the 
reaction between primary materials was completed. This indicates that the optimum temperature 
for ZnCr2O4 compound synthesis is 900°C which is lower than the temperature of nickel chromite 
formation.

2θ, deg
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Fig. 3. XRD patterns of the prepared zinc chromite 
ZnCr2O4 annealed at different temperatures for 

six hours
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2θ, deg

Fig. 4. XRD patterns of the prepared zinc 
chromite ZnCr2O4 annealed at 900°C for six hours

All the diffraction peaks were indexed and 
compared with the standard JCPDS, ICSD 
data of the starting ZnO and Cr2O3 oxides 
and ZnCr2O4 compound of the numbers  
36-1451, 38-1479 and 24-495 respectively.  
Fig. 4 shows the XRD pattern of ZnCr2O4, 
which was annealed at 900 °C for 6 hrs because 
that is the optimal temperature for the ZnCr2O4 
compound synthesis.

Miller indices of diffraction peaks were de-
termined for ZnCr2O4 cromite. These peaks in-
dicated that ZnCr2O4 had a cubic structure and 
belonged to the space group Fd3m. From X-ray 
diffraction measurements of ZnCr2O4, the dis-
tance between crystal lattices and the values of 
the lattice constant were determined using the 
Bragg law and Eq. 3 for cubic crystal structure. 
The calculated result is listed in Table 5. The 
results show that the compound belongs to the 
cubic symmetry pattern, and all the Miller in-
dex values for all peaks agree with this crystal-
lization pattern, which is consistent with Eq. 3.

Tab l e  5

The results of X-ray diffraction (XRD) analysis 
for ZnCr2O4 compound annealed at 900ºC

2θ, dg I/I0, % dhkl, Å a, Å (hkl)
21.704 6 4.7484 8.2245 (111)
35.675 45 2.9186 8.2549 (220)
42.066 100 2.4909 8.2614 (311)
44.031 7 2.3849 8.2615 (222)
51.246 16 2.0674 8.2692 (400)
63.8476 13 1.6906 8.2824 (422)
68.2505 35 1.5936 8.2804 (511)
75.2356 40 1.4646 8.2852 (440)

All notations are identical to those used in Table 2

The unit cell volume of ZnCr2O4 was calcu-
lated by Eq. 4. This value and other structural 
calculations such as the average lattice constant, 
the experimental density, the theoretical X-ray 
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Tab l e  6

Additional structural data for ZnCr2O4 compound

a, Å V, Å3 ρ, g/cm3

Z
Theoretical Experimental

8.2650 564.58 5.49 5.45 8
All notations are identical to those used in Table 3

density, and the number of formula units in 
the single crystal cell are listed in Table 6. 
Regarding Z = 8, we can write the gener-
al formula for the content of the basic cell 
as follows: Zn8Cr16O32. The crystallite size of 
the ZnCr2O4 compound was calculated using  
Eq. 6. The estimated values of crystallite size 
for each diffracting peak of ZnCr2O4 com-
pound were calculated using X'pert High-
Score software (see Table 7). The average 

crystallite size was 32.78 nm. Hence, the prepared compound is characterized by a nanostructure.

Tab l e  7

The broadening of diffraction peaks and average grain size
of ZnCr2O4 compound annealed at 900ºC

Tab l e  8

A comparison of the results of structural 
calculations for NiCr2O4 and ZnCr2O4

Tab l e  9

A comparison of our results with those obtained from literature

Peak number
Peak position βobs βstd Grain size L, nm

degrees Peak Averaged
1 21.704 0.295

0.001

31.9

32.78

2 35.675 0.295 33.0
3 42.066

0.295
33.6

4 44.031 33.8
5 51.246 0.295 34.8
6 63.848 0.295 37.0
7 68.251 0.394 28.4
8 75.236 0.394 29.7

Compound a, Å V, Å3 ρ, g/cm3

Z L
Experimental Calculated

NiCr2O4 8.2634 564.26 5.331 5.30 8 31.92
ZnCr2O4 8.2650 564.58 5.450 8 32.78

Compound
a, Å V, Å3

Our work Other authors Our work Other authors

NiCr2O4 8.263
8.32 [17, 16]

564.26
575.96 [17, 16]

8.27 [19, 18] 566.66 [19, 18]

ZnCr2O4 8.265
8.280 [17, 16]

564.58
567.66 [17, 16]

8.325 [19, 18] 576.96[19, 18]
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The results obtained from the previous calculations for both nickel chromite and zinc chromite 
compounds are arranged in Table 8. Based on those mentioned earlier, we conclude that the 
solid synthesis method, a straightforward and reasonably priced preparation technique, can create 
chromium-based spinels at temperatures between 800 and 1000°C. Furthermore, the nanoscale 
particle size produced by this preparation technique makes these compounds suitable for use in 
gas sensitivity applications, electrodes, and other fields. 

Table 9 shows a comparison of the results we obtained with some other scientific works.
Scanning electron microscopy (SEM). The morphology of the ZnCr2O4 and NiCr2O4 

nanoparticles was investigated using scanning electron microscopy (SEM). Fig. 5 displays the 
SEM images of ZnCr2O4 and NiCr2O4 nanoparticles synthesized by solid-state reactions. They 
show the agglomeration of the nanoparticles, which are formed up of square-shaped nanofine 
crystallites.

Fig. 5. SEM images of NiCr2O4 (a) and ZnCr2O4 (b) nanoparticles prepared 
by the solid-state method at 1000°C (a) and 900°C (b) for 6 hours

Summary

This work has shown that the straightforward and economical solid-state reaction approach can 
be used to synthesize nickel chromite and zinc chromite nanoparticles successfully, with the optimal 
synthesis temperatures of 1000°C and 900°C, respectively. Both compounds had nanoscale grain 
sizes of about 32 nm and crystallized in a face-centered cubic (Fd3m) structure. The solid-state 
reaction approach is an effective method to create chromium-based nanocomposites since it can 
yield highly pure, nanostructured spinel phases at comparatively low synthesis temperatures. The 
produced compounds are excellent prospects for technical uses including gas sensors, electrodes, 
and other cutting-edge functional materials because of these structural features.
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Аннотация. Нуклеопротеиновые филаменты, формируемые белками-рекомбиназа-
ми на ДНК, являются ключевыми структурами процесса гомологичной рекомбинации, 
обеспечивающей поддержание стабильности генома. Формирование филамента на ДНК 
приводит к значительному изменению механических свойств комплекса, в частности 
к удлинению ДНК, при этом кинетика сборки филамента зависит от механического 
натяжения. В работе с помощью метода оптического захвата получены данные о дина-
мике сборки филаментов RAD51 человека и UvsX бактериофага T6 на двухцепочечной 
ДНК при различных силах механического натяжения. В диапазоне 3 – 12 пН RAD51 
эффективно связывается с ДНК, формируя филаменты с высокой степенью покрытия. 
В отличие от RAD51, эффективное формирование филаментов UvsX происходит только 
при высоком натяжении (12 пН), тогда как при значениях 3 – 6 пН связывание UvsX 
с ДНК существенно ограничено. Различная склонность двух рекомбиназ к взаимодей-
ствию с ДНК отражает адаптацию к клеточным условиям и механизмам регуляции 
гомологичной рекомбинации.
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Abstract. Nucleoprotein filaments formed by recombinase proteins on DNA are key struc-

tures of the homologous recombination process, which ensures the maintenance of the genome 
stability. Filament formation on DNA leads to a significant change in the mechanical proper-
ties of the complex, in particular to DNA lengthening, while the kinetics of filament assembly 
depends on mechanical tension. Using optical tweezers, this study has obtained the data on the 
assembly dynamics of human RAD51 recombinase and bacteriophage T6 UvsX recombinase 
filaments on double-stranded DNA under varying mechanical tension. In the range between 
3 and 12 pN, RAD51 efficiently bound to DNA, forming filaments with a high coverage. In 
contrast to RAD51, an efficient UvsX filament formation occurred only under high tension  
(12 pN), whereas UvsX binding to DNA was severely restricted at 3–6 pN. The different 
tendency of the two recombinases to interact with DNA reflected their adaptation to cellular 
environments and regulatory mechanisms governing homologous recombination.
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Введение

Гомологичная рекомбинация – ключевой механизм поддержания стабильности гено-
ма. Она позволяет клеткам восстанавливать двухцепочечные разрывы ДНК, возобновлять 
остановленные репликативные вилки и обмениваться генетическим материалом в ходе 
мейоза [1, 2]. Центральную роль в процессе гомологичной рекомбинации играют реком-
биназы – высококонсервативные ДНК-связывающие белки, которые покрывают одноце-
почечную ДНК (ssDNA), образуя нуклеопротеиновый филамент. Этот филамент осущест-
вляет поиск гомологичной последовательности на другой молекуле ДНК и способствует 
инвазии цепи [3, 4]. 

Эукариотическая рекомбиназа RAD51, бактериальная рекомбиназа RecA и фаговая ре-
комбиназа UvsX относятся к одному суперсемейству, представленному во всех доменах 
жизни [5, 6]. Фаговая рекомбиназа UvsX функционально более близка к бактериально-
му белку RecA и участвует в процессах гомологичной рекомбинации, рекомбинационно- 
зависимой репликации и репарации ДНК в инфицированных клетках-хозяевах [7, 8]. 
Все члены суперсемейства содержат консервативный RecA-подобный АТФазный домен с 
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мотивами Walker A и Walker B, которые участвуют в связывании и гидролизе аденозин-
трифосфата (АТФ), регулируя сборку, стабильность и диссоциацию нуклеопротеинового 
филамента [5, 9 – 12]. 

RecA – наиболее детально изученный представитель семейства. Структура его спи-
рального филамента, межмономерные контакты и структура мономера известны с поч-
ти атомным разрешением благодаря результатам исследований, полученных методами 
рентгеноструктурного анализа и криоэлектронной микроскопии [3, 9]. Функции RecA в 
SOS-ответе, гомологичной рекомбинации, рестарте репликативных вилок, горизонталь-
ном переносе генов и формировании биопленок хорошо охарактеризованы [13 – 18]. 
ДНК-зависимая АТФазная активность RecA измерена: ее значения kcat составляют 30 
мин⁻¹ для филамента RecA на ssDNA и 20 мин⁻¹ на двухцепочечной ДНК (dsDNA) [19].

RAD51 человека в настоящее время интенсивно изучается, поскольку повышенная 
экспрессия этой рекомбиназы в опухолях обеспечивает устойчивость к химиотерапевти-
ческим препаратам, повреждающим ДНК, что делает данный белок перспективной ми-
шенью для таргетной терапии [20 – 22]. АТФазная активность RAD51 человека была 
охарактеризована в работе [23], где показано, что значения каталитической константы 
kcat составляют 0,21 мин–1 в присутствии ssDNA и 0,07 – 0,11 мин–1 в присутствии dsDNA.

Рекомбиназа UvsX T-четных фагов изучена существенно меньше, чем бактериальные 
или эукариотические гомологи, хотя в последние годы интерес к ее свойствам значи-
тельно возрос в связи с ее использованием в технологии рекомбиназной полимеразной 
амплификации (РПА) [24, 25]. В ходе РПА UvsX формирует нуклеопротеиновые фила-
менты на одноцепочечных праймерах и осуществляет их внедрение в двухцепочечную 
ДНК-матрицу, позволяя ДНК-полимеразе начать синтез новой цепи без необходимости 
термической денатурации дуплекса. Самая высокая активность рекомбиназы UvsX среди 
гомологов делает этот фермент предпочтительным для применения в РПА. Так, согласно 
литературным данным, каталитическая константа kcat гидролиза для UvsX достигает зна-
чения 240 – 500 мин–1, что на порядок выше аналогичного показателя для бактериального 
белка RecA [26, 27]. 

Нуклеопротеиновый филамент, формируемый рекомбиназами, представляет собой 
ключевую структурную единицу гомологичной рекомбинации, обеспечивающую по-
иск гомологии и инвазию цепи в донорскую ДНК [28]. Связывание рекомбиназ с ДНК 
приводит к значительному удлинению молекулы (примерно в 1,5 раза), по сравнению с  
B-формой ДНК, и изменению ее механических свойств, включая жесткость и эластич-
ность [9, 29 – 31]. 

Метод оптического захвата позволяет в реальном времени отслеживать эти структур-
ные превращения на уровне одиночных молекул ДНК, так как измеряются трансформа-
ции их длины под контролируемым внешним натяжением. 

В настоящей работе представлены данные о кинетике сборки нуклеопротеиновых фи-
ламентов RAD51 человека и UvsX фага T6 на dsDNA при различных величинах прикла-
дываемой силы натяжения. Результаты получены с помощью метода оптического захвата.

Материалы и методы

ДНК-конструкция. Для проведения экспериментов на уровне одиночных молекул 
ДНК использовали линейную dsDNA длиной 11 100 пар оснований (base pairs (BPs)). 
Молекулы обладали идентичной природной последовательностью и несли биотиновые 
модификации на обоих концах для специфического прикрепления к микросферам, функ-
ционализированным стрептавидином. Подробная методика получения и очистки таких 
ДНК-конструкций описана в работах [12, 32].

Получение очищенных форм белков. Рекомбинантные белки RAD51 человека и UvsX 
бактериофага T6 получали путем экспрессии в штаммах Escherichia coli BLR(DE3)pLysS 
для RAD51 и Rosetta(DE3) для UvsX. Для этого использовали плазмиды, кодирующие со-
ответствующие белки, слитые с полигистидиновым хвостом. Клетки выращивали в среде 
Lysogeny broth (LB) до оптической плотности 0,6, индуцировали экспрессию добавлением 
изопропил-D-1-тиогалактопиранозида (IPTG) и дополнительно инкубировали при 37°C 
в течение 3 ч. Очистку целевого белка из полученной биомассы клеток проводили мето-
дом аффинной хроматографии на Ni-NTA-агарозе (NTA – нитрилотриуксусная кислота). 



Научно-технические ведомости СПбГПУ. Физико-математические науки. 19 (2) 2026

150

Лизат клеток наносили на колонку в буфере с 50 мМ имидазола, после чего белок элю-
ировали ступенчатым градиентом имидазола. Полученные препараты обладали чистотой 
не менее 95 %, что подтверждалось при помощи электрофореза в полиакриламидном геле 
по методу Лэммли. Очищенные белки хранили при –80 °C в буфере с добавлением 10% 
глицерина. Подробная методика очистки белков описана в работах [33, 34].

Установка «Лазерный пинцет». Эксперименты выполняли на оригинальной уникаль-
ной научной установке «Лазерный пинцет», собранной на основе неинвертированного 
микроскопа Axio Imager.Z1 (Carl Zeiss). Установка позволяет осуществлять оптический 
захват одновременно двумя независимыми ловушками, благодаря разделению излучения 
лазера (Nd:YAG, λ = 1064 нм, Spectra Physics, модель BL-106C) поляризационным де-
лителем на две компоненты, поляризованные во взаимно перпендикулярных направле-
ниях. Пучки фокусировали с помощью иммерсионного объектива с высокой числовой 
апертурой (NA = 1,25). Чтобы перемещать подвижную ловушку в плоскости образца, луч 
направляли через зеркало, закрепленное на пьезоэлектрическом позиционирующем сто-
лике.

Экспериментальная установка была дополнена многоканальной микрофлюидной си-
стемой u-Flux (LUMICKS B.V.) для ламинарной подачи и смены буферных растворов 
вокруг образца. Микрофлюидную камеру крепили на моторизованном столике микро-
скопа с трехосевым позиционированием. Регистрацию изображений вели на камеру iXon 
Ultra 897 (Andor Technology) с электронно-умножающей CCD-матрицей. Обработка ви-
деоданных для определения дистанции между микросферами и соответствующей силы 
растяжения ДНК выполнялась в реальном времени специализированным программным 
обеспечением, созданным нами в среде LabVIEW. Жесткость оптических ловушек кали-
бровали по силе вязкого сопротивления, которую испытывала захваченная микросфера 
при движении с заданной скоростью в жидкой среде известной вязкости.

Проведение экспериментов на уровне одиночных молекул ДНК

Для выполнения манипуляций с ДНК, между каналами с ламинарными потоками осу-
ществляли перенос микросфер и молекулы ДНК, закрепленной между ними. В первом 
канале микрофлюидной системы захватывали стрептавидин-функционализированные по-
листироловые микросферы диаметром 2,1 мкм в две независимые оптические ловушки. 
Затем эти микросферы переносили во второй канал, содержащий раствор ДНК с кон-
центрацией 30 пМ. В этих условиях осуществляли прикрепление одной молекулы ДНК 
к микросферам за счет формирования биотин-стрептавидиновых связей на ее концах, 
что приводило к фиксации ДНК между двумя микросферами. После такой фиксации эту 
систему подвергали предварительному растяжению до силы 10 – 20 пН в канале, содер-
жащем только буферный раствор, с целью проверки целостности молекулы и исключения 
множественных прикреплений. Далее ДНК, закрепленную между микросферами, перено-
сили в четвертый канал микрофлюидной системы, содержащий рекомбиназу RAD51 или 
UvsX в концентрации 300 нМ. 

Используемый буферный раствор имел следующий состав:

40 мМ Tris-HCl (pH 7,5); 0,02% BSA; 1 мM DTT; 5 мМ MgCl2; 2 мМ АТФ.

При этих условиях регистрировали процесс сборки нуклеопротеинового филамента 
на молекуле ДНК. Измерения проводили в режиме фиксированной силы в диапазоне  
3 – 12 пН при температуре 22°С. Сборку нуклеопротеинового филамента отслеживали в 
реальном времени по увеличению длины молекулы ДНК при формировании комплекса. 

Используемый в работе метод оптического захвата позволяет манипулировать одиноч-
ными биомолекулами и отслеживать изменения их механических свойств ввиду возмож-
ности контроля силы натяжения (в диапазоне от долей пиконьютона до сотен пиконью-
тонов) и регистрации удлинения молекулы с нанометровым разрешением. 

Результаты и обсуждение

Для изучения кинетики связывания рекомбиназ RAD51 и UvsX с ДНК использова-
ли dsDNA длиной 11 100 BPs. При помощи совмещения метода оптического пинцета с 
микрофлюидной системой осуществляли захват одиночной молекулы ДНК (рис. 1, a). 
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Молекула ДНК при фиксированной силе натяжения обладает практически постоянной 
длиной, определяемой энтропийным и энтальпийным вкладами в упругий отклик. Экс-
периментально полученная зависимость силы натяжения от удлинения для используемой 
ДНК-конструкции представлена на рис. 1, b.

a) b)

Рис. 1. Графическое представление экспериментов на уровне одиночных молекул ДНК: 
a – схематичное изображение микрофлюидной камеры с четырьмя ламинарными потоками 
1 – 4; b – пример получаемой зависимости натяжения F (пН) от длины молекулы ДНК, 

используемой в работе

Перенос удерживаемой молекулы ДНК в канал, содержащий рекомбиназу RAD51, 
приводил к сборке нуклеопротеинового филамента. В ходе инкубации к образцу при-
кладывали постоянную силу натяжения и регистрировали изменение длины. На рис. 2 
показаны репрезентативные кривые сборки филамента RAD51, полученные при силах 
натяжения F = 3 пН, 6 пН и 12 пН. Динамика формирования филамента RAD51 была 
малочувствительной к вариации величины прикладываемого натяжения. Во всех случаях 
длина комплекса выходила на насыщение за время 60 – 80 с.

Итоговые значения длины филамента составили: 

4,82 ± 0,09 мкм (N = 4) при F = 3 пН;
5,02 ± 0,04 мкм (N = 6) при F = 6 пН;

 4,99 ± 0,11 мкм (N = 4) при F = 12 пН.

Рис. 2. Репрезентативные кинетические 
кривые сборки филаментов RAD51 на 
двухцепочечной ДНК (dsDNA) при трех 

различных силах натяжения

Полезно сопоставить полученные 
результаты итогового удлинения ДНК при 
формировании филамента RAD51–ДНК с 
данными, известными из структурных ис-
следований. Согласно структурным дан-
ным, ДНК в первичном сайте нуклеопро-
теинового филамента удлинена примерно 
в 1,5 раза относительно контурной длины 
B-формы ДНК [5, 35]. Контурная длина ис-
пользуемых молекул ДНК (11 тыс. BPs) со-
ставляет около 3,7 мкм. Ввиду энтропийных 
факторов, длина ДНК, регистрируемая как 
межконцевое расстояние, оказалась коро-
че контурной длины и составила примерно 
3,5 мкм при силе F = 6 пН. Полуторакрат-
ное увеличение указанного значения дает 
оценку 5,25 мкм для длины филаментов,  
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формируемых на используемых двунитевых ДНК, что согласуется с итоговым удлинени-
ем ДНК на 1,5 мкм, регистрируемым в экспериментах. Этот результат свидетельствует о 
достаточно высокой степени покрытия ДНК рекомбиназой RAD51 в сформированных 
нуклеопротеиновых филаментах.

Аналогичным образом была исследована кинетика сборки филаментов UvsX. В отли-
чие от RAD51, полноценное формирование нуклеопротеинового филамента наблюдалось 
только при приложении силы F = 12 пН (рис. 3, a). При силе F = 3 пН удлинения ДНК 
в ходе инкубации в канале с UvsX не наблюдалось, тогда как при F = 6 пН фиксирова-
ли лишь ограниченное увеличение длины, не достигающее стационарного значения (за 
время наблюдения), соответствующего полуторократному удлинению ДНК (рис. 3, b).

a) b)

Рис. 3. Результаты наблюдения сборки филаментов UvsX на dsDNA: 
a – репрезентативные кривые сборки при трех значениях F, пН: 3, 6 и 12; 

b – кривые сборки филаментов UvsX при F = 6 пН

При силе F = 12 пН длина комплекса выходила на насыщение в течение 30 – 40 с, при 
этом итоговая длина составляла 5,4 ± 0,1 мкм (N = 5). Это значение несколько выше та-
ковых, наблюдаемых при той же силе для RAD51, однако также согласуется с примерно 
полуторократным удлинением ДНК. Точная длина филамента, регистрируемая в экспе-
риментах с использованием метода оптического захвата, определяется, помимо силы на-
тяжения, целым рядом факторов, включая степень покрытия ДНК белком, шаг спирали 
филамента, число мономеров на оборот спирали, персистентная длина, а также локаль-
ное присутствие участков неактивной конформации, связанное с гидролизом АТФ. Тем 
не менее, структурные исследования показывают, что для филаментов, формируемых 
рекомбиназами, характерно удлинение ДНК приблизительно в 1,5 раза, по сравнению с 
длиной B-формы ДНК [9, 30, 31]. Наблюдение комплексов с большей длиной, например, 
при F = 12 пН, может указывать на формирование рекомбиназой UvsX филаментов с 
большей степенью покрытия ДНК, чем рекомбиназой RAD51, при этих условиях.

Несмотря на сложившееся мнение о меньшей активности рекомбиназы RAD51, по 
сравнению с RecA и UvsX, полученные результаты указывают на ее способность эффек-
тивно связываться с двухцепочечной ДНК (dsDNA).

Из литературных данных известно, что для рекомбиназы RecA из грамотрицательной 
бактерии Escherichia coli такое связывание затруднено и, как правило, наблюдается лишь 
при приложении достаточно высокой внешней силы натяжения, превышающей 20 пН 
[32]. 

В клетке же активность рекомбиназы RAD51 находится под контролем ряда медиа-
торных белков, прежде всего на этапе сборки нуклеопротеинового филамента на ssDNA 
[5]. В условиях in vitro, при катализе обмена нитями, RAD51 демонстрирует повышен-
ную эффективность внедрения 5'-концевого фрагмента ssDNA, по сравнению с 3'-кон-
цевым, что контрастирует с поведением RecA, для которой предпочтительным является  
3'-концевой участок [36]. Вместе с тем показано, что при использовании дуплексной 
ДНК с одноцепочечным выступом, для рекомбиназы RAD51 восстанавливается эффек-
тивность внедрения 3'-концевого фрагмента. 
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В большинстве моделей гомологичной рекомбинации, в качестве ключевого началь-
ного этапа рассматривается формирование нуклеопротеинового филамента на ssDNA в 
присутствии дополнительных белков, как конкурирующих за связывание с оцДНК, так 
и стимулирующих загрузку рекомбиназы на ssDNA. Вместе с тем природный субстрат, 
образующийся в результате процессинга ДНК и доступный для взаимодействия с реком-
биназой, представляет собой гибридную ДНК, включающую участок dsDNA, перехо-
дящий в 3'-концевой одноцепочечный фрагмент. В связи с этим можно предположить, 
что формирование стабильного филамента RAD51 на dsDNA способно, вследствие ко- 
оперативных взаимодействий, дополнительно повышать конформационную устойчи-
вость филамента RAD51 на ssDNA и тем самым способствовать процессу гомологичной 
рекомбинации. Наличие взаимосвязи между конформационными состояниями различ-
ных участков филамента, сформированного на гибридной ДНК, ранее было продемон-
стрировано для рекомбиназы RecA [37].

Рекомбиназа UvsX считается наиболее активной и поэтому часто востребованной в 
системах рекомбиназной полимеразной амплификации. Каталитическая константа ги-
дролиза АТФ для UvsX на три порядка превышает соответствующий показатель для 
RAD51. В ходе инфицирования клетки T-четными бактериофагами, рекомбиназа UvsX 
обеспечивает рекомбинационно-зависимую репликацию множественных копий генома 
вируса на поздних стадиях инфекции, что позволяет осуществлять синтез сотен копий 
фаговой ДНК в сжатые временные сроки [38]. Неконтролируемое связывание UvsX c 
dsDNA могло бы препятствовать процессам репликации в условиях интенсивного син-
теза фаговой ДНК, а также приводить к неоправданному расходу АТФ. В случае RAD51 
подобное взаимодействие рекомбиназы с dsDNA видится более вероятным и не сопрово-
ждается значительным перерасходом АТФ вследствие существенно более низкой АТФаз-
ной активности данной рекомбиназы. При этом в эукариотических клетках активность 
RAD51 дополнительно находится под контролем значительно более широкого набора 
регуляторных белков.

Заключение

В работе получены данные о кинетике связывания рекомбиназ RAD51 и UvsX при 
различных силах внешнего натяжения в диапазоне 3 – 12 пН. Наблюдаемое отсутствие 
связывания UvsX с двухцепочечной ДНК (dsDNA) без приложения достаточного на-
тяжения, по-видимому, отражает эволюционную адаптацию фаговой репликационной 
системы. Наблюдаемая различная склонность рекомбиназ RAD51 и UvsX к связыванию 
с dsDNA указывает на возможные альтернативные пути организации рекомбинационных 
комплексов in vivo. 

Метод оптического захвата открыл возможность количественно охарактеризовать 
влияние механического напряжения на процессы формирования и стабильности реком-
биназных комплексов. 

Проведение же исследований на уровне одиночных молекул ДНК позволяет прямое 
тестирование влияния типа ДНК-субстрата и физических условий на сборку и стабиль-
ность нуклеопротеиновых филаментов и служит основой для более детального описания 
молекулярных механизмов гомологичной рекомбинации.
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МОДИФИКАЦИИ π0-МЕЗОНОВ В СТОЛКНОВЕНИЯХ 

РЕЛЯТИВИСТСКИХ ЯДЕР МЕДИ И ЗОЛОТА 
ПРИ ЭНЕРГИИ 200 ГэВ И ЯДЕР УРАНА ПРИ 193 ГэВ
Е. В. Банников ✉, Я. А. Бердников, Д. М. Ларионова, 

Д. О. Котов, К. Н. Басиров, И. И. Борисов 
Санкт-Петербургский политехнический университет Петра Великого, 

Санкт-Петербург, Россия
✉ bannikov.ev.21@gmail.com

Аннотация. В работе представлены результаты расчета факторов ядерной модифи-
кации π0-мезонов как функции от их поперечного импульса и азимутального угла в 
различных центральностях столкновений релятивистских ядер Cu + Au при энергии  
200 ГэВ и U + U при 193 ГэВ. В результате анализа полученных данных было уста-
новлено, что характер азимутальной зависимости факторов ядерной модификации  
π0-мезонов в обеих системах столкновений универсален в рассматриваемом диапазоне 
по поперечному импульсу и может быть объяснен зависимостью потерь энергии пар-
тонов от длины их пути в кварк-глюонной плазме (КГП). Азимутальные зависимости 
факторов ядерной модификации π0-мезонов, рассчитанные в данной работе, целесо-
образно использовать для уточнения параметров теоретических моделей, описывающих 
потери энергии партонов в КГП, образующейся в столкновениях деформированных 
ядер или в асимметричных системах столкновений.
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Abstract. The paper presents the results of calculating the nuclear modification factors of π0 

mesons as a function of their transverse momentum and azimuthal angle at different collision 
centralities of Cu + Au at an energy of 200 GeV and U + U at 193 GeV. As a result of the 
analysis of the obtained data, it was established that the azimuthal dependence of the nuclear 
modification factors of π0 mesons in both collision systems demonstrated universality in the 
considered range of transverse momentum and could be explained by the dependence of parton 
energy losses on the length of their path in the quark-gluon plasma (QGP). It is advisable to use 
these azimuthal dependences of nuclear modification factors for clarification of the parameters 
in theoretical models describing the energy losses of partons in the QGP formed in collisions 
of deformed nuclei or in asymmetric collision systems.
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Введение

В конце XX века в рамках квантовой хромодинамики было предсказано, что при экс-
тремальных значениях плотностей энергии и/или температуры, материя может перехо-
дить в особое состояние, в котором ее мельчайшие составляющие (партоны: кварки и 
глюоны) асимптотически свободны [1]. Данное состояние материи получило название 
кварк-глюонной плазмы (КГП). Впоследствии в экспериментах на ускорителях (коллай-
дерные эксперименты) было показано, что формирование КГП возможно в столкновени-
ях релятивистских тяжелых ионов [2].

Исследование свойств КГП – это актуальная задача физики высоких энергий, од-
нако она сталкивается с затруднениями, поскольку время жизни КГП очень мало  
(~10 фм/c [3]) и, следовательно, получить сведения о ее свойствах через прямые экспери-
менты не представляется возможным. Экспериментальные подходы к изучению возмож-
ности формирования КГП в столкновениях релятивистских ионов, а также исследования 
ее свойств, основаны на измерении выходов рожденных частиц и их угловых характери-
стик. 

Данная работа посвящена измерению угловых зависимостей подавления рождения 
адронов при высоких значениях поперечных импульсов (pT > 5 ГэВ/c) [4].
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Постановка задачи

Одним из главных коллайдеров, которые используют для столкновений тяжелых реля-
тивистских ядер, является RHIC (Relativistic Heavy Ion Collider). В эксперименте PHENIX 
[3], проводимом на этом коллайдере, было обнаружено, что рождение адронов с боль-
шими поперечными импульсами pT в столкновениях тяжелых ядер (например, ядер зо-
лота (Au + Au)) подавлено, по сравнению с их рождением в столкновениях протонов  
(p + p) [5]. Рождение адронов с высокими значениями величины pT происходит преиму-
щественно путем фрагментации струй, формируемых высокоэнергетическими партонами 
[6]. Проходя через плотную материю КГП, которая образуется в столкновениях тяжелых 
ядер, высокоэнергетические партоны взаимодействуют с ней, теряя при этом свою энер-
гию в основном за счет тормозного излучения глюонов [6]. Потери энергии родительских 
партонов приводят к ослабеванию адронных струй и, следовательно, к уменьшению по-
перечного импульса адронов этих струй (эффект «гашение струй»). 

Таким образом, обнаруженное подавление рождения адронов с большими pT было  
интерпретировано как свидетельство образования КГП в столкновениях тяжелых ядер [3].

Для количественной оценки степени подавления рождения адронов при больших pT 
принято использовать факторы ядерной модификации адронов (RAB), величина которых 
служит индикатором того, насколько рождение адронов подавлено в столкновениях ядер, 
по сравнению с (p + p)-столкновениями:

( )
2

2

1 ,AB T
AB T

coll pp T

d N dp dyR p
N d N dp dy

=  

где collN −  среднее число бинарных неупругих нуклон-нуклонных взаимодействий;  
d2NAB / dpTdy – инвариантный спектр (по величине pT) рождения изучаемых частиц в 
столкновениях ядер (A + B); d2Npp / dpTdy – инвариантный спектр (также по величине pT) 
рождения изучаемых частиц в (p + p)-столкновениях; y – быстрота. 

Подавление рождения адронов в ядро-ядерных столкновениях в результате потери 
энергии высокоэнергетических партонов приводит к уменьшению значений RAB(pT) ниже 
единицы при pT > 5 ГэВ/с.

Ранее проведенные измерения RAB(pT) адронов при pT > 5 ГэВ/с в релятивистских стол-
кновениях тяжелых ядер были описаны теоретическими моделями, учитывающими поте-
ри энергии партонов при прохождении через среду КГП [6 – 8]. Одним из ключевых па-
раметров этих моделей служит транспортный коэффициент  ,q  характеризующий средний 
квадрат поперечного импульса, которым обменивается высокоэнергетический партон и 
среда КГП на единицу длины пути партона.

Основные проблемы теоретических моделей, применяемых для описания потерь 
энергии партонов в КГП, заключаются в различии значений транспортного коэф- 
фициента  ,q  извлекаемых из разных моделей, и в различии оценок зависимостей потерь 
энергии партонов от длины их пути в КГП [6]. Такие различия приводят к невозможности 
однозначного детального описания измеренных зависимостей RAB(pT) адронов и их ази-
мутальной анизотропии (ее экспериментальной оценкой выступает эллиптический поток 
v2). 

Существующие модели при точном описании зависимости RAB(pT) адронов при  
pT > 5 ГэВ/с систематически недооценивают величину v2 [9]. Учет более сложной началь-
ной геометрии столкновения ядер, приводящей к повышению величины v2 в модельных 
расчетах, а также использование более сложных подходов (например, AdS/CFT [6]) для 
совместного описания RAB(pT) и v2 требуют дальнейшего отдельного изучения [9, 10]. Не-
смотря на последние успехи в моделировании взаимодействий адронных струй со средой 
КГП [11], данная проблема не теряет своей актуальности. 

Таким образом, для более четкого понимания процессов потерь энергии партонов не-
обходимо экспериментально измерять величины, которые характеризуются большей чув-
ствительностью к длине пути партонов в среде КГП.

Одним из способов более детального экспериментального исследования зависимости 
потерь энергии партонов от длины их пути в КГП является варьирование систем столкно-
вений и проведение измерений функции RAB(pT) адронов при pT > 5 ГэВ/с в различных 
классах событий по центральности. В качестве адронов-индикаторов удобно использовать 
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π0-мезоны, поскольку их идентификацию можно осуществлять в широком диапазоне зна-
чений поперечного импульса с относительно небольшими неопределенностями измере-
ний. 

Такой подход позволил провести измерения зависимостей RAB(pT) π
0-мезонов вплоть до 

значения pT около 20 ГэВ/с в различных классах событий по центральности столкновений 
ядер Au + Au [12], Cu + Au [13] и U + U [14]. Одним из результатов данных измерений 
стало обнаружение независимости характера подавления π0-мезонов при pT > 5 ГэВ/с 
от начальной геометрии системы столкновений при близких значениях величины Npart – 
числа нуклонов-участников, которая характеризует центральность столкновения и объем 
образованной КГП [13, 14].

Область перекрытия тяжелых ядер в общем случае имеет форму эллипсоида и, следо-
вательно, средняя длина пути, проходимого родительским партоном в КГП, зависит от 
азимутального угла его вылета относительно плоскости реакции Δφ (плоскость, форми-
руемая осью пучка и вектором прицельного параметра). Степень подавления рождения 
адронов зависит от средней длины пути родительских партонов в КГП, поэтому пода-
вление рождения адронов будет азимутально анизотропно в одном классе событий по 
центральности. Азимутальная анизотропия в импульсном пространстве количественно 
характеризуется величиной эллиптического потока. 

Измерение зависимостей RAB(pT) для адронов не позволяет изучать связь между пода-
влением рождения адронов и длиной пути родительских партонов в КГП, так как функ-
ция RAB(pT) определяется по величинам, интегрированным по углу Δφ. Однако при од-
новременном использовании измеренных значений факторов ядерной модификации и 
эллиптических потоков адронов в зависимости от значений их pT можно оценивать ази-
мутальные функции RAB(pT, Δφ), обладающие высокой чувствительностью к длине пути 
партонов в КГП.

Указанные зависимости RAB от двух кинематических переменных pT и Δφ были ранее 
уже исследованы для π0-мезонов в различных классах событий по центральности стол-
кновений Au + Au при 200NNs =  ГэВ [10, 12]. В этих работах было установлено, что 
степень подавления рождения π0-мезонов при одинаковой величине Npart (или в одном 
классе событий по центральности) может различаться почти в 2 раза, в зависимости от их 
азимутального угла относительно плоскости реакции. 

В настоящей работе рассматриваются две системы столкновений тяжелых ядер: меди и 
золота (Cu + Au) и урана (U + U). В отличие от столкновений симметричных ядер золота, 
рассматриваемые системы столкновений обладают дополнительной анизотропией области 
перекрытия ядер относительно плоскости реакции. Такая анизотропия в столкновениях 
Cu + Au возникает ввиду разницы в размерах ядер меди и золота, приводящей к полному 
перекрытию ядра меди в центральных столкновениях. Ядра урана продольно деформи-
рованы и, следовательно, при различной их ориентации в пространстве, формы области 
перекрытия ядер могут различаться даже в одном классе событий по центральности. 

Итак, в настоящей работе поставлена актуальная задача по измерению азимутально 
зависимых значений RAB(pT, Δφ) для π0-мезонов в системах ядро-ядерных столкновений 
Cu + Au при 200NNs = ГэВ и U + U при 193NNs = ГэВ. 

Как предполагалось, полученные результаты должны нести информацию о влиянии 
начальной геометрии столкновений на зависимость потерь энергии партонов от длины их 
пути в среде КГП, а также могут накладывать дополнительные ограничения на значения 
параметров теоретических моделей, описывающих потери энергии партонов.

Методика исследования

Азимутальную анизотропию подавления рождения π0-мезонов можно непосредственно 
вычислить, если использовать их факторы ядерной модификации [10]:

( ) ( ) ( )
( )1

1

,
, ,

,
T i

AB T i AB T k
T ik i

N p
R p R p

N p
=

∆ ∆ϕ
∆ϕ =

∆ ∆ϕ∑
 

где ΔN(pT, Δφi) – выход π0-мезонов в i-м интервале по азимутальному углу Δφi при попе-
речном импульсе pT.
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Суммирование в знаменателе формулы проводится по всем i-м угловым интервалам 
(их число равно k). При вычислениях значения RAB(pT) для π0-мезонов в столкновениях  
Cu + Au при 200NNs = ГэВ и U + U при 193NNs = ГэВ были взяты из работ [13, 14]. Вто-
рой сомножитель в данном выражении характеризует азимутальную зависимость выходов 
π0-мезонов: он есть отношение выходов в интервале Δφi к средней величине выходов 
по всем интервалам при данной величине pT. Однако измеренные значения ΔN(pT, Δφi) 
π0-мезонов в различных интервалах по азимутальному углу в столкновениях Cu + Au и  
U + U не были ранее опубликованы, поэтому возникла необходимость использовать дру-
гой способ оценки азимутальной анизотропии рождения частиц.

Инклюзивные (интегральные по азимутальному углу) зависимости факторов ядерной 
модификации π0-мезонов RAB(pT) в эксперименте измеряются как отношение (норми-
рованное на величину collN ) инвариантных дифференциальных спектров π0-мезонов в 
столкновениях ядер к аналогичным спектрам в протон-протонных столкновениях. Для 
определения азимутальной зависимости рождения изучаемых частиц RAB(pT, Δφ) их пол-
ный инвариантный спектр вида E·d3N/d3p можно разложить в ряд Фурье по азимутально-
му углу относительно плоскости реакции [15]:

( )
3 2

3
1

1 1 2 cos ,
2

RP
n

nT T

d N d NE v n
d p p dp dy

∞

=

  = + ϕ−Ψ  π  
∑  

где φ – азимутальный угол вылета частицы, y – быстрота, vn – коэффициенты Фурье 
(анизотропные потоки), ΨRP – азимутальный угол плоскости реакции.

Таким образом, азимутальная анизотропия распределения частиц по поперечному 
импульсу характеризуется значениями анизотропных потоков, из которых доминирует 
эллиптический поток v2 (второй коэффициент Фурье). Тогда аналитическое представле-
ние выражения для вычисления значений RAB(pT, Δφ) в виде непрерывной функции (при  
k →∞, ∆N(pT, ∆φi) → dN/d∆φ) будет иметь вид:

( ) ( ) ( ) ( )2, 1 2 cos 2 ,AB T AB T TR p R p v p∆ϕ = + ∆ϕ    

где угловая зависимость выходов π0-мезонов параметризируется с помощью значений 
v2(pT), а угол Δφ может принимать произвольные значения в диапазоне 0 < Δφ < π/2.

Значения v2(pT) были нами взяты из статьи [16], при этом все необходимые величины 
для вычисления значений RAB(pT, Δφ) оказываются доступными.

Значения RAB(pT, Δφ) для π0-мезонов были вычислены для четырех (либо трех) интер-
валов по pT в диапазоне 5 < pT < 10 ГэВ/с и в четырех (либо трех) классах событий по 
центральности столкновений ядер Cu + Au (либо ядер U + U). Выбор интервалов по pT 
и классов событий по центральности был продиктован результатами измерений значений 
RAB(pT) и v2(pT), полученными ранее. Азимутальная зависимость значений факторов ядер-
ной модификации π0-мезонов была исследована в шести интервалах по Δφ в диапазоне  
0 < Δφ < π/2.

Результаты измерений
На рис. 1 представлены рассчитанные значения RAB(pT, Δφ) для π0-мезонов в четырех 

интервалах по поперечному импульсу в диапазоне 5 < pT < 10 ГэВ/с и в четырех классах 
событий по центральности столкновений Cu + Au при 200NNs = ГэВ. На рис. 1, d рас-
считанные значения RAB(pT, Δφ) приведены только для трех центральностей столкновений 
Cu + Au, что связано с отсутствием значений v2(pT) для π0-мезонов, измеренных в диапа-
зоне 8 < pT < 10 ГэВ/с в центральности 40 – 60%. 

Закрашенными маркерами на рис. 1 изображены значения RAB(pT, Δφ), а полыми мар-
керами – значения RAB(pT). Неопределенности значений RAB(pT, Δφ) были получены с 
помощью распространения неопределенностей от значений v2(pT). Систематические не- 
определенности значений RAB(pT, Δφ) представлены на рис. 1 в виде закрашенной полосы 
переменной ширины, где ширина полосы – величина систематической неопределенно-
сти. Систематические неопределенности от инклюзивных значений RAB(pT) приведены 
на рис. 1 в виде закрашенных прямоугольников при Δφ = π/4 и распространяются на все 
значения RAB(pT, Δφ) соответствующего ряда. 
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a) b) c) d)

Рис. 1. Зависимости RAB(pT, Δφ) для π0-мезонов, рассчитанные для четырех интервалов значений 
pT (a – d) в диапазоне 5 < pT < 10 ГэВ/с и в четырех классах событий по центральности 

столкновений ядер Cu + Au при 200NNs = ГэВ. 
Классы по центральности, %: 0 – 10, 10 – 20, 20 – 40 и 40 – 60. Инклюзивные значения RAB(pT) представлены 

точками при Δφ = π/4 (0,785 рад)

Азимутальная анизотропия факторов ядерной модификации π0-мезонов возрастает 
с увеличением центральности столкновений, приводя к различию примерно в 1,7 раз 
между значениями RAB(pT, Δφ) в плоскости реакции (0 < Δφ < π/12) и перпендикулярно ей 
(5π/12 < Δφ < π/2) в периферических столкновениях Cu + Au (40 – 60%). Наблюдаемая 
азимутальная анизотропия значений RAB(pT, Δφ) свидетельствует о различной степени по-
давления рождения π0-мезонов в зависимости от угла их вылета. Высокоэнергетический 
родительский партон, вылетевший в направлении плоскости реакции, пройдет в среднем 
меньший путь в КГП, чем путь, который бы он прошел, если бы вылетел в перпендику-
лярном направлении. Меньшая длина пути партона в КГП приводит в среднем к менее 
интенсивному взаимодействию партона с сильновзаимодействующей средой и, значит, 
к меньшим потерям энергии этого партона. Как следствие, гашение адронной струи, 
формируемой высокоэнергетическим партоном, будет слабее, а поперечный импульс 
π0-мезонов, рожденных в результате фрагментации этого жесткого партона, будет больше. 

Таким образом, наблюдаемую азимутальную зависимость подавления рождения 
π0-мезонов можно объяснить зависимостью потерь энергии родительских партонов от 
длины их пути в КГП перед фрагментацией. 

Из рис. 1 следует, что инклюзивные и азимутально зависимые значения факторов ядер-
ной модификации π0-мезонов снижаются при переходе от периферических столкновений 
(40 – 60%) к центральным (0 – 10%). Данное наблюдение свидетельствует о возрастании 
степени подавления π0-мезонов с увеличением размера КГП, образующейся в столкнове-
ниях Cu + Au, что было ранее отмечено в работе [13].

Обнаруженные особенности поведения значений RAB(pT, Δφ) для π0-мезонов в стол-
кновениях Cu + Au демонстрируют универсальность во всех четырех интервалах по попе-
речному импульсу в диапазоне 5 < pT < 10 ГэВ/с. Это может свидетельствовать о сходстве 
механизма потерь энергии партонов в КГП во всем рассматриваемом диапазоне по попе-
речному импульсу.

На рис. 2 приведены вычисленные значения RAA(pT, Δφ) для π0-мезонов в трех ин-
тервалах по поперечному импульсу в диапазоне 5 < pT < 10 ГэВ/c и в трех классах со-
бытий по центральности столкновений U + U при 193NNs = ГэВ. На рис. 2, c рассчи-
танные значения RAA(pT, Δφ) приведены только для двух центральностей столкновений 
U + U, что связано с отсутствием значений v2(pT) для π0-мезонов, измеренных в диапазоне 
8 < pT < 10 ГэВ/с в центральности 40 – 60%. Обозначения факторов ядерной модифика-
ции для разных случаев столкновения ядер (Cu + Au и U + U) различаются, потому что в 
первом случае ядра разные (A + B, RAB), а во втором – одинаковые (A + A, RAA). Неопре-
деленности значений RAA(pT, Δφ) и RAA(pT) на рис. 2 представлены таким же образом, как 
на рис. 1.

Наблюдения, сделанные при анализе значений RAB(pT, Δφ) для π0-мезонов в столкнове-
ниях Cu + Au, справедливы для аналогичных значений в (U + U)-столкновениях. Стоит 
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Рис. 2. Зависимости RAA(pT, Δφ) для π0-мезонов, аналогичные представленным на рис. 1, но 
относящиеся к столкновениям ядер U + U при 193NNs = ГэВ и рассчитанные для трех 

интервалов по pT (a – c) (в том же диапазоне их значений) и в трех классах событий 
по центральности столкновений, % : 0 – 20, 20 – 40 и 40 – 60.

Инклюзивные значения RAA(pT) также представлены точками при Δφ = π/4

отметить, что отношение значений RAA(pT, Δφ) для π0-мезонов в плоскости реакции и в 
направлении, перпендикулярном этой плоскости, достигает ~1,5 в системе столкновений 
U + U, что составляет меньшее значение, чем в столкновениях Cu + Au. Скорее всего, 
эта разница связана с непотоковыми эффектами (например, корреляции струй [17, 18]). 
Такое влияние на измеренные значения v2(pT) для π0-мезонов в периферических столкно-
вениях Cu + Au [16] может приводить к завышению значений эллиптических потоков.

Заключение

В данной работе рассчитаны азимутально зависимые факторы ядерной модифи-
кации π0-мезонов в различных интервалах по поперечному импульсу в диапазоне 
5 < pT < 10 ГэВ/с для разных классов событий по центральности столкновений Cu + Au 
при 200NNs = ГэВ и U + U при 193NNs = ГэВ. 

Установлено, что азимутально зависимые значения факторов ядерной модификации 
π0-мезонов в столкновениях Cu + Au оказываются систематически выше аналогичных 
значений в системе столкновений U + U, что объясняется формированием больших раз-
меров КГП в столкновениях ядер урана. Особенности поведения значений RAB(pT, Δφ) для 
π0-мезонов в диапазоне 5 < pT < 10 ГэВ/с в рассматриваемых системах столкновений де-
монстрируют универсальность: при переходе от центральных столкновений к перифери-
ческим азимутальная анизотропия факторов ядерной модификации π0-мезонов растет, а 
степень подавления рождения адронов снижается. Наблюдаемое поведение рассчитанных 
значений RAB(pT, Δφ) для π0-мезонов в столкновениях Cu + Au и U + U можно описать 
зависимостью потерь энергии партонов от длины их пути в КГП.

Обнаружено, что отношение значений RAB(pT, Δφ) для π0-мезонов в плоскости реакции 
и в направлении, перпендикулярном этой плоскости, достигает примерно 1,5 в систе-
ме столкновений U + U и 1,7 в столкновениях Cu + Au. Одной из возможных причин 
указанного различия могут выступать непотоковые эффекты, влияние которых при из-
мерении значений v2(pT) для π0-мезонов в периферических столкновениях Cu + Au [16] 
приводит к завышению значений эллиптических потоков.

Рассчитанные значения RAB(pT, Δφ) для π0-мезонов можно использовать для уточ-
нения параметров теоретических моделей, описывающих потери энергии партонов в 
кварк-глюонной плазме, образующейся в столкновениях деформированных ядер или в 
асимметричных системах столкновений.
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ДВОЙНАЯ ПРОДОЛЬНАЯ СПИНОВАЯ АСИММЕТРИЯ 
(J/ψ)-МЕЗОНОВ, РОЖДЕННЫХ В ПРОДОЛЬНО-ПОЛЯРИЗОВАННЫХ 

ПРОТОН-ПРОТОННЫХ СТОЛКНОВЕНИЯХ

Д. В. Круашвили ✉, Я. А. Бердников 
Санкт-Петербургский политехнический университет Петра Великого, 

Санкт-Петербург, Россия
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Аннотация. В работе предложено расширение программного пакета Pythia8, благо-
даря которому появилась возможность рассчитывать столкновения продольно-поляри-
зованных протонов с рождением (J/ψ)-мезонов. Получены спектры по поперечному 
импульсу и двойная продольная спиновая асимметрия (J/ψ)-мезонов при энергии 510 
ГэВ. Проведено сравнение расчетных результатов с экспериментальными данными и 
установлено их вполне удовлетворительное согласие. Этот успех послужил основанием 
для предсказания результатов эксперимента SPD на коллайдере NICA. Представлены 
соответствующие вычисления спектра по поперечному импульсу и двойная продольная 
спиновая асимметрия (J/ψ)-мезона при энергии 27 ГэВ. Все выводы сделаны в рамках 
коллинеарной партонной модели.

Ключевые слова: Pythia8, двойная продольная спиновая асимметрия, функция рас-
пределения партонов, партонное сечение рассеяния
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Abstract. The paper puts forward an extension of the Pythia8 software package, which 

makes it possible to calculate collisions of longitudinally polarized protons with the production 
of J/ψ mesons. The transverse momentum spectra of J/ψ mesons and the double longitudinal 
spin asymmetry of them at an energy of 510 GeV have been obtained. The calculated results 
were compared with experimental data, and a satisfactory agreement between them was estab-
lished. This success served as the basis for predicting the results of the SPD experiment at the 
NICA collider. The corresponding calculations of the transverse momentum spectrum and the 
double longitudinal spin asymmetry of the J/ψ mesons at an energy of 27 GeV were presented. 
All conclusions were based on the collinear parton model.
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Введение

Изучение рождения (J/ψ)-мезонов в протон-протонных (pp) столкновениях открывает 
доступ к функциям распределения глюонов в протоне, которые в свою очередь позволяют 
оценить вклад глюонов в спин протона [1].

Спин протона можно представить по формуле Манохараж – Джаффе [2]:

Sp = 1/2 = (1/2) ΔΣ + ΔG + Lq + Lg,                                   (1)

где (1/2)ΔΣ, ΔG – вклады от спиральностей кварков [3] и глюонов, соответственно;  
Lq, Lg – вклады от орбитальных моментов кварков q и глюонов g, соответственно.

Эти вклады выражаются следующим образом [4]: 

2 2( , ) , ( , ) ,q
q

f x Q dx G g x Q dx∆Σ = ∆ ∆ = ∆∑∫ ∫                             (2)

где

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 2 2 2 2 2, , , , , , ,q q qf x Q f x Q f x Q g x Q g x Q g x Q+ − + −∆ = − ∆ = −             (3)

(см. работу [5]).
В выражения (3) входят следующие слагаемые: ( ) ( )2 2, , ,q qf x Q f x Q+ − −

 
функции распре-

деления кварка типа q в протонах с положительной и отрицательной спиральностями, с 
долей импульса протона x при масштабе Q2; g+(x, Q2), g–(x, Q2) – функции распределения 
глюона g в протонах с положительной и отрицательной спиральностями с долей импульса 
протона x при масштабе Q2.

В литературе функции Δfq(x, Q
2) и Δg(x, Q2) принято называть «поляризованные функ-

ции распределения кварков и глюонов в протоне» (соответственно) [5]. Следует отметить, 
что согласно работе [3], функции Δg(x, Q2) изучены не так хорошо, как Δfq(x, Q

2).
Именно указанная недостаточная изученность этих функций, а также участие глюонов 

во взаимодействиях [5], приводящих к образованию (J/ψ)-мезона в протон-протонных 
столкновениях, и послужили мотивацией к проведению данного исследования.

Цель настоящей работы – выяснение условий и особенностей рождения (J/ψ)-мезонов 
в столкновениях поляризованных и неполяризованных протонов.

Методика исследования

Двойная продольная спиновая асимметрия (Double Longitudinal Spin Asymmetry (DLSA)) 
[4] в столкновениях продольно-поляризованных протонов определяется следующей фор-
мулой: 

( ) ( )

( ) ( ) ,LL
d d dA
d d d

++ +−

++ ++

σ − σ ∆σ
σ

=
+ σ σ

=                                       (4)

где dσ(++), dσ(+–) – сечения процессов столкновения протонов с одинаковыми (++) и раз-
ными (+–) спиральностями; dΔσ(++), dΔσ(+–) – сечения рождения (J/ψ)-мезонов в стол-
кновениях поляризованных протонов и неполяризованных (короче: поляризованное и 
неполяризованное сечения, соответственно) [4]. 
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Согласное теореме о факторизации [6], неполяризованное сечение

dσ(pp→ J/ψ + X)

рождения адрона J/ψ в полуинклюзивном протон-протонном столкновении неполяризо-
ванных протонов можно записать в виде свертки неполяризованных партонных функций 
распределения fa(xa, Q

2) и fb(xb, Q
2) [7, 8]:

( ) ( ) ( ) ( ( ) )

,

2 2

,
/ , , ˆa a a b b

ab cc d
b

a b d
pp J X f Q f Qd dx x dx x d →→ ψ+σ = ⋅ ⋅ σ∑ ∫ ∫         (5)

Поляризованное сечение 

dΔσ(pp→ J/ψ + X)

рождения адрона J/ψ в полуинклюзивном протон-протонном столкновении продольно- 
поляризованных протонов записывается в виде свертки продольно-поляризованных пар-
тонных функций распределения Δfa(xa, Q

2) и Δfb(xb, Q
2) [7 – 9]: 

( ) ( ) ( )2 ( ( )

, ,

2 )/ , , ˆ .ab cc d
a a b

a b d
a b bpp J X f Q fd dx x dx x dQ →∆σ = ∆ ⋅∆ ⋅ ∆σ→ ψ+ ∑ ∫ ∫       (6)

В выражениях (5) и (6) a, b – партоны (кварки, глюоны) сталкивающихся протонов; 
запись ( )cc d  состоит из обозначения кварк-антикварковой пары очарованных кварков 
( )cc  и партона d, которые рождаются в процессе ab → ( ) ;cc d  xa, xb – доли импульса 
первого протона, которую несет партон a, и второго протона, которую несет партон b.

В тех же выражениях (5) и (6) ( ( ) ) ( ( ) )ˆ ˆ,ab cc d ab cc dd d→ →σ ∆σ −  сечения взаимодействия  
ab→ ( )cc d  неполяризованных партонов и поляризованных, соответственно. 

В рамках цвет-октетной модели выражения для сечения рождения (J/ψ)-мезона, при-
нимают следующий вид [10]:

( ) ( ) ( ) [ ]

[ ]( )

/2 2

, ,
/

ˆ ,

, , J
ba a a b

d
b

a b n
pp J X f Qd dx x dx x

d ab d

n

cc n

f Q ψ→σ = ⋅ ×

× σ →

ψ+ ∑ ∑∫ ∫ 
         (7)

( ) ( ) ( ) [ ]

[ ]( )

/2 2

, ,
/ , ,

ˆ .

J
a a ba b b

a b d n
d dx x dx xpp J

d ab c

X

c n

f Q f Q n

d

ψ→∆σ = ∆ ⋅∆ ×

× ∆σ

ψ +

→

∑ ∑∫ ∫ 
     (8)

В выражениях (7) и (8) партонное сечение представлено как сумма всех [n] возможных 
состояний пары cc  очарованных кварка c и антикварка c  [10]:

3 (1) 3 (8) 1 (8) 3 (8) 3 (8) 3 (8)
1 1 0 0 1 2, , , , , .S S S P P P                                     (9)

Коэффициенты / [ ]J nψ  отвечают за вероятность образования (J/ψ)-мезона из опре-
деленного состояния [10] (n – номер возможного кварк-антикваркового состояния пары  
cc  очарованных кварков).

В настоящей работе учтены следующие процессы взаимодействия глюонов g, кварков 
q и антикварков ,q  в которых могут рождаться (J/ψ)-мезоны:

( ) / ,
( ) / ,
( ) / .

gg cc g J g
qg cc q J q
qq cc g J g

→ + → ψ+
→ + → ψ+
→ + → ψ+

 

В исходном виде программного пакета Pythia8 [11] при генерации протон-протон-
ных столкновений происходит свертка неполяризованных функций распределения и ис-
пользуются неполяризованные партонные сечения, что позволяет найти неполяризован-
ное сечение (6). Для нахождения поляризованного сечения (7), которое необходимо для 
вычисления DLSA, необходимо заменить неполяризованные функции распределения и  
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неполяризованные партонные сечения поляризованными, что и было сделано в настоящей 
работе. Чтобы сгенерировать образование (J/ψ)-мезона, был изменен файл SigmaOnia.cc в 
Pythia8. В этом файле вместо исходных партонных сечений были использованы поляри-
зованные партонные сечения [10].

Замена функций распределения происходит непосредственно в коде с помощью ко-
манды

pythia.readString("PDF: pSet = LHAPDF6:"+ name_pdf_set).

Исходные, неполяризованные, функции распределения были заменены поляризован-
ными [12].

Проведенная модификация Pythia8 дала возможность рассчитать с помощью Pythia8 
поляризованное сечение dΔσ для (J/ψ)-мезона. Это, в свою очередь, дало возможность 
вычислить DLSA. 

Результаты расчетов

С целью валидации алгоритма, предложенного в данной работе, и модификации 
программы расчета двойной продольной спиновой асимметрии (DLSA) (J/ψ)-мезонов, 
рожденных в продольно-поляризованных протон-протонных столкновениях, были полу-
чены при значении энергии 510 ГэВ следующие расчетные результаты:

спектры по поперечному импульсу (J/ψ)-мезонов, рожденных в столкновениях непо-
ляризованных протонов (рис. 1);

DLSA для (J/ψ)-мезона (рис. 2).
Выбор указанного значения энергии был продиктован результатами экспериментов, 

выполненных коллаборациями STAR и PHENIX Брукхейвенской национальной лабора-
тории (США) [3, 13]. Данные по спектрам, показанные на рис. 1, умножены на вероят-
ность (BR) распада (J/ψ)-мезона на мюон и антимюон). Эта вероятность (англ. Branching 
Ratio (BR)) – относительная доля определенного канала распада от общего числа распа-
дов данной частицы. Она показывает, как часто мезон распадается именно по этому пути, 
и равна отношению парциальной ширины распада Γi к полной ширине распада Γtot: Γi/Γtot.

Анализ результатов, представленных на рис. 1 и 2, привел нас к следующим заключе-
ниям:

Рис. 1. Инвариантный спектр (J/ψ)-мезонов, рожденных в столкновениях неполяризованных 
протонов при энергии 510 ГэВ, по поперечному импульсу pT (данные умножены на вероятность 

(BR) распада (J/ψ)-мезона на мюон и анти-мюон). 
Результат нашего моделирования представлен синей сплошной кривой (ее размытость отражает диапазон 

ошибок расчета, обусловленный погрешностью партонных функций распределения). 
Результаты эксперимента коллаборации STAR [13] представлены точками для сравнения
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Рис. 2. Зависимость двойной продольной спиновой асимметрии (DLSA) (J/ψ)-мезонов, 
рожденных в продольно-поляризованных протон-протонных столкновениях при энергии 

510 ГэВ, от поперечного импульса.
Результат нашего моделирования представлен красной сплошной кривой (ее размытость отражает 
диапазон ошибок расчета, обусловленных неточностями функций распределения (J/ψ)-мезонов [12]. 
Результаты эксперимента коллаборации PHENIX [3] представлены точками (отрезки – погрешности) 

для сравнения

данные моделирования, полученные нами с использованием модифицированной про-
граммы Pythia8, хорошо согласуются (в пределах ошибок) с экспериментальным спектром 
по поперечному импульсу pT (J/ψ)-мезонов, рожденных в столкновениях неполяризован-
ных протонов при энергии 510 ГэВ (см. рис. 1);

результаты наших расчетов с использованием указанной выше программы также хо-
рошо (в пределах ошибок) согласуются с экспериментальной зависимостью DLSA (J/ψ)-
мезонов, рожденных в столкновениях продольно-поляризованных протонов при энергии 
510 ГэВ, от поперечного импульса.

Полученное нами, вполне удовлетворительное, согласие результатов расчетов с экспе-
риментальными данными (см. рис. 1 и 2) позволяет предсказать поведение зависимостей 
DLSA (J/ψ)-мезонов во взаимодействиях поляризованных протонов. Результаты таких 
расчетов получены в данной работе (рис. 3) при энергии 27 ГэВ, характерной для плани-
руемого эксперимента SPD коллайдера NICA. 

Рис. 3. Прогнозирующая зависимость DLSA (J/ψ)-мезонов, рожденных в 
продольно-поляризованных протон-протонных столкновениях, 

от поперечного импульса pT. Расчетные данные аналогичны приведенным 
на рис. 2, но относятся к энергии 27 ГэВ (вместо 510 ГэВ на рис. 2)

Заключение

В работе была рассмотрена возможность вычисления двойной продольной спино-
вой асимметрии (DLSA) с помощью программного пакета Pythia8, путем модифици-
рования части исходного кода Pythia8. Такое новшество позволяет рассчитывать DLSA 
для (J/ψ)-мезона в протон-протонных столкновениях при различных значениях энер-
гии. Приведено сравнение полученных расчетных данных с экспериментальными 
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ПОДАВЛЕНИЕ КОЛЕБАНИЙ МАЯТНИКА С ПОМОЩЬЮ 
ПАРАМЕТРИЧЕСКОГО РЕГУЛЯТОРА

Н. А. Смирнова ✉
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Аннотация. В работе исследована эффективность системы параметрического демп-
фирования колебаний линейного, изначально слабодемпфированного маятника. Для 
этого построена система стабилизации с обратной связью по отклонению положения 
однозвенного маятника от заданного. В замкнутой системе использован регулятор, 
структура которого следует из уравнения Матье, а варьируемые коэффициенты подо-
браны с учетом предложенной методики. Установлено, что параметрический регулятор 
(ПР) способен сократить время установления благодаря увеличению демпфирования. 
Поэтому ПР целесообразно добавлять в систему с традиционным пропорциональным 
регулятором по отклонению для улучшения динамических показателей и повышения 
точности в установившемся режиме. Показано, что ПР успешно подавляет гармони-
ческие внешние возмущения. Для плоского двухзвенного маятника построен ПР по 
отклонению одного звена. Регулятор демпфирует колебания с низшей частотой, но 
этого оказывается достаточно для существенного повышения быстродействия при ста-
билизации.

Ключевые слова: линейный слабодемпфированный маятник, первый параметриче-
ский резонанс, замкнутая система, параметрический регулятор, метод стационаризации
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THE DAMPING OF PENDULAR OSCILLATIONS 
USING A PARAMETRIC CONTROLLER
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Abstract. In the paper, the efficiency of a parametric damping system for the oscillations 
of a linear, initially, lightly damped pendulum has been studied. A closed-loop stabilization  
system included the feedback based on the deviation of the simple pendulum's position from 
the prearranged one. Our system was equipped with a controller whose structure followed 
from the Mathieu equation, and the variable coefficients were selected taking into account 
the proposed methodology. The parametric controller (PC) was shown to be able to shorten 
the settling time via increasing the damping. Because of this, it makes sense to add the PC 
to a system with a traditional offset-based P-controller to improve dynamic performance and 
to increase accuracy in the steady state. Moreover, the PC successfully suppressed harmonic 
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external disturbances. The PC based on the offset of one link was constructed for a planar two-
link pendulum. The controller damped lower frequency oscillations, but this turned out to be 
enough to significantly improve the stabilization response.

Keywords: linear lightly damped pendulum, first parametric resonance, feedback system, 
parametric controller
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Введение

Параметрическое возбуждение может играть дестабилизирующую роль, если возникает 
параметрический резонанс [1], или способствовать стабилизации неустойчивой системы 
[2]. При изучении колебательных процессов периодически нестационарных, динамиче-
ских систем основное внимание уделяется построению и уточнению областей возникно-
вения резонансов на плоскости параметров периодического коэффициента [3, 4] или (с 
учетом демпфирования) в трехмерном пространстве [5]. Вне областей параметрическо-
го резонанса расположены области вибрационной стабилизации неустойчивых объектов 
[6 – 8]. Обычно границы зон параметрического возбуждения строятся путем отыскания 
приближенных периодических решений, разделяющих области с устойчивыми и неустой-
чивыми движениями. К наиболее востребованным асимптотическим методам относятся: 
метод многих масштабов [9], метод усреднения (или ван дер Поля) [10], метод гармони-
ческого баланса и другие [11 – 13]. Метод стационаризации периодического параметра 
[14], используемый в настоящей работе, является развитием метода гармонической ли-
неаризации. Для его применения необходимо выполнение гипотезы фильтра линейной 
части системы, но не требуется выделения малого параметра или медленности изменения 
огибающей колебательного процесса. 

Параметрическое возбуждение можно использовать не только для стабилизации ко-
лебаний неустойчивых объектов, но и для повышения демпфирования с целью ускорить 
стабилизацию объектов устойчивых. В системах с несколькими степенями подвижности 
известно явление параметрического антирезонанса [15]. Механизм такого антирезонанса 
основан на эффекте связи медленных модальных движений через параметрическое воз-
буждение. Для фундаментальной матрицы медленного движения, в соответствии с мето-
дом Флоке, строится матрица монодромии и для зафиксированных частоты и амплиту-
ды параметра вычисляются характеристические числа (мультипликаторы). Показано, что 
параметрическое возбуждение определенной частоты (комбинационной для собственных 
частот объекта) перемещает характеристические числа матрицы монодромии к центру 
единичного круга [16]. Эффект демпфирования значителен для колебаний с низшей упру-
гой частотой. Система демпфирования реализуется по принципу программного управле-
ния, поскольку частота параметрического возбуждения вычисляется по модели объекта. 

Другой принцип повышения демпфирования реализуется в замкнутой системе, демп-
фирующие свойства которой зависят от баланса амплитуд и фаз циркулирующих в ней 
сигналов. Для линейных замкнутых систем эти свойства называются запасами устойчи-
вости и определяются по критерию Найквиста на частоте среза. Создание в замкнутой 
системе условий, подобных и отличных от тех, при которых возбуждается первый пара-
метрический резонанс, приводит к повышению демпфирования в этой системе. Подобие 
условий касается выбора частоты и амплитуды колебаний параметра. Отличие заключает-
ся в значении временного (или фазового) сдвига между колебаниями параметра и коле-
баниями выходной переменной объекта. Известно, что когда параметрический резонанс 
возбуждается, то устанавливается определенный сдвиг. Если же управлять этим сдви-
гом, то можно регулировать запасы устойчивости в замкнутой системе. Следовательно, 
вместо параметрического резонанса можно добиться параметрического демпфирования.  
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В работах [17, 18] временной сдвиг между периодическим изменением параметра и ко-
лебаниями выходной координаты используется для демпфирования колебаний выхода. В 
статье [19] показано, что в задаче вибрационной стабилизации гибкого длинного стержня, 
при различных условиях его закрепления, область притяжения вертикального положения 
существенно зависит от начальной фазы колебаний основания. 

В настоящей работе исследована эффективность параметрического демпфирования в 
задачах стабилизации маятников, осуществляемого с помощью системы управления с 
обратной связью. Предложена методика настройки варьируемых коэффициентов параме-
трического регулятора. Результаты численного моделирования продемонстрировали ро-
бастность алгоритма стабилизации. 

Модель параметрического регулятора в замкнутой системе стабилизации

Рассмотрим задачу управляемой стабилизации устойчивого положения равновесия ма-
ятника. Цель управления – повышение быстродействия при стабилизации. В качестве 
объекта управления примем линейную модель однозвенного маятника. Принципиальной 
особенностью объекта управления является слабое демпфирование, не позволяющее до-
биться приемлемого качества процессов в замкнутой системе с пропорциональным регу-
лятором. 

Уравнение Матье, описывающее колебания линейного маятника, вызванные периоди-
ческим изменением параметра, имеет вид

( ) ( ) ( ) ( )2 1 sin 0,t t kt tα + να + +µ −ϕ α =                                (1)

где t – безразмерное время, t = ω0t̃ ̃ (ω0 – собственная частота колебаний маятника,  
t̃ ̃– размерное время); α – отклонение маятника от положения равновесия, αd = 0; k – 
отношение частоты колебаний параметра к величине ω0; μ – безразмерная амплитуда 
колебаний параметра (μ < 1); φ – сдвиг фазы между колебаниями параметра и маятника; 
ν – относительное затухание.

Запишем уравнение (1) в виде

( )2 sin kt uα + να +α = − µ −ϕ α =                                       (2)

и будем считать правую часть уравнения (2) управляющим входом u. Тогда выражение 
в квадратных скобках – это алгоритм параметрического регулирования, а уравнение (2) 
описывает модель замкнутой системы.

Следовательно, в замкнутой системе может возникать неустойчивый колебательный 
процесс с безразмерной частотой k/2, называемый первым параметрическим резонансом.

Целью работы является определение таких значений варьируемых коэффициентов ре-
гулятора, которые бы обеспечивали подавление колебаний выхода α(t). Качество подавле-
ния колебаний в замкнутой системе будем оценивать по времени установления. 

Определим границы возбуждения первого параметрического резонанса в замкнутой 
системе. Пусть в уравнении (2) имеют место незатухающие колебания переменной

α(t) = Asin (k/2)t, 

где A – амплитуда, k/2 – безразмерная частота.
Тогда алгоритм управления имеет следующий вид: 

u = – μA·sin[(k/2)t]·sin(kt – φ) = –0,5μ A{cos [(k/2)t – φ] – cos [(3k/2)t – φ]}.     (3)

Если отношение k/2 ≈ 1, т.е. близко к собственной частоте осциллятора, то вторым 
слагаемым в правой части алгоритма (3) можно пренебречь и после тригонометрических 
преобразований получить приближенный алгоритм управления:

u = –0,5μ{sin φ + [(2/k) cos φ]d}·Asin(k/2)t,                         (3а)

где d – оператор дифференцирования по безразмерному времени.
Алгоритм (3а) преобразует гармонический сигнал отрицательной обратной связи в гар-

монический управляющий сигнал той же частоты k/2.



181

Механика

Поскольку справедливо равенство вида

{sin φ + [(2/k) cos φ]d}|d=ik/2 = exp{i [(π/2) – φ)]},

модель параметрического регулятора для определения границы возбуждения параметри-
ческого резонанса можно записать в виде комплексного коэффициента передачи [14]:

W(iφ) = (μ/2)·exp{i [(π/2) – φ]}.                                         (4)

Рассмотрим систему, замкнутую жесткой отрицательной обратной связью; ее прямая 
цепь образована последовательным соединением параметрического регулятора и осцил-
лятора с передаточной функцией

( ) 2

1 .
2 1

H p
p p

=
+ ν +

Согласно критерию Найквиста, в замкнутой системе установится периодический ре-
жим с частотой k/2, если соблюдено равенство модулей 

( )
0

1

0
2

,
k

W i H i−

ω
=

ω

 ω
ϕ =  ω 

следовательно,
22

2 21 ,
2 4

k k
 µ

= − + ν 
 

                                           (5)

и также соблюдено равенство фаз 
π/2 – φ – arctg[νk/(1 – k2/4)] = – π.                                  (6)

Для случая k = 2 определим по формулам (5) и (6) значения амплитуды μ = 4ν и сдвига 
фаз φ = π, при которых замкнутая система оказывается на границе устойчивости. После-
довательность действий при настройке коэффициентов регулятора следующая. 

Шаг 1. Зафиксируем частоту колебаний параметра k = 2.
Шаг 2. Выберем амплитуду колебаний параметра из диапазона 4ν < μ <1 в области воз-

буждения параметрического резонанса.
Шаг 3. Сдвиг фаз φ будем подбирать так, чтобы обеспечить в замкнутой системе доста-

точный запас устойчивости по фазе. 
Ответ на вопрос о том, можно ли ускорить процесс стабилизации в замкнутой системе, 

Рис. 1. Осциллограммы свободных колебаний 
маятника при значении относительного 
затухания ν = 0,05 (кривая 1) и выхода 
замкнутой системы α(t) при значениях 
коэффициентов параметрического регулятора 

μ = 0,5 и τ = 0 (кривая 2)

по сравнению с неуправляемым процес-
сом, был получен в ходе численного экс-
перимента. Основная цель при численной 
реализации параметрического регулятора 
состояла в получении сигнала с заданным 
периодом колебаний по имеющимся точ-
ным измерениям затухающих колебаний 
выхода α(t). Для этого в графической среде 
Simulink выход α(t) последовательно прохо-
дил через квадратичную функцию, диффе-
ренцирующее звено, звено чистого запаз-
дывания с передаточной функцией

Hdt(p) = exp (–τp)

и подавался на вход двухпозиционного реле 
[17]. На выходе реле формировался прямо-
угольный сигнал с периодом вдвое мень-
шим, по сравнению с «периодом» колеба-
ний выхода α(t), и сдвинутый по фазе на 
φ = (π/2) – kτ.
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На рис. 1 показаны осциллограмма выхода замкнутой системы стабилизации положе-
ния равновесия маятника αd = 0 и осциллограмма свободных колебаний маятника при 
α(0) = 1. Время установления в замкнутой системе сократилось в четыре раза.

Эффективность стабилизации сохраняется при варьировании амплитуды μ и запаз-
дывания τ в широком диапазоне. Можно рекомендовать при τ = 0 выбирать значение μ 
ближе к верхней границе. Таким образом, отличительной чертой параметрического регу-
лятора является его робастность. 

Исследуем работоспособность параметрического регулятора в задаче подавления 
внешнего гармонического возмущения. Добавим в правую часть уравнения (2) гармо-
нический возмущающий момент. Если заменить периодический параметр комплексным 
коэффициентом (4), то получим приближенное уравнение замкнутой системы:

( )2 exp exp ,
2 2

i B i tµ  π  α + να +α + −ϕ α = λ −θ       
                              (7)

где λ – отношение частоты колебаний возмущающего момента к собственной частоте 
осциллятора ω0, B – амплитуда, θ – фаза возмущения. 

Качество подавления вынужденных колебаний оценим по амплитудно-частотной ха-
рактеристике замкнутой системы. Будем искать установившееся решение уравнения (7) 
в виде 

α∞ = Aexp [i (λt – ψ)],                                                    (8)

где A – амплитуда вынужденных колебаний выхода замкнутой системы, ψ – сдвиг фазы.
Заметим, что описание параметрического регулятора комплексным коэффициентом 

W(iφ) становится неадекватным для значений λ < 1, поскольку в диапазоне низких частот 
возмущающего воздействия вторым слагаемым в правой части формулы (3) пренебрегать 
нельзя. Подставив решение (8) в уравнение (7), получим:

(B/A) exp [i (ψ – θ)] = H–1(iλ) + W(iφ),                             (9)

где H–1(iλ) = –λ2 + 2νiλ + 1.
Принципиальная возможность возникновения режима вынужденных колебаний 

следует из баланса фаз при графическом решении уравнения (9). Баланс модулей в урав-
нении (9) дает выражение для амплитудно-частотной характеристики (АЧХ) замкнутой 
системы, имеющей вид

2 2
2

1 .

1 sin 2 cos
2 2

A
B
=

µ µ   − λ + ϕ + νλ + ϕ   
   

                         (10)

Если в выражении (10) положить φ = 0, что в совокупности с условием 4ν < μ < 1 обе-
спечивает наименьшее время установления в замкнутой системе, то АЧХ преобразуется 
к виду

( )
2

22

1 .

1 2
2

A
B
=

µ −λ + νλ + 
 

                                   (11)

На собственной частоте λ = 1 маятника значение АЧХ замкнутой системы следует вы-
ражению

1

1

2
2

A
B λ=

=
µ

ν +
 

и снижается с увеличением значения μ.
На рис. 2 точками показаны значения амплитуд вынужденных колебаний, полученные 

в ходе вычислительного эксперимента при B = 1. Для сравнения приведена АЧХ (сплош-
ная линия), построенная по формуле (11). 

Видно, что наибольшее различие наблюдается в области низких частот и объясняет-
ся, по-видимому, неадекватным описанием параметрического регулятора комплексным 
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Рис. 2. АЧХ замкнутой системы, полученные 
по формуле (11) (сплошная линия) и численно 
(символы). Амплитуды А вынужденных 
колебаний вычислены при значениях 
коэффициентов B = 1, ν = 0,05, μ = 0,5, τ = 0

коэффициентом. Важно отметить, что зна-
чение АЧХ замкнутой системы при λ = 1 
гораздо ниже резонансного значения АЧХ 
линейного осциллятора Aosc = 1/2ν.

Параметрический регулятор как 
дополнение к традиционному 

пропорциональному регулятору
Рассмотрим задачу управляемой стаби-

лизации произвольного положения αd ≠ 0, 
не совпадающего с положением устойчи-
вого равновесия маятника. Дополним мо-
дель маятника моделью привода, приняв 
ее инерционным звеном первого порядка. 
Модель замкнутой системы с пропорцио-
нальным регулятором (П-регулятор) имеет 
вид

(Td + 1)(d2 + 2νd + 1)α(t) = Kp [α
d – α(t)],

где d – оператор дифференцирования по 
безразмерному времени; T = T ̃ω0 – безраз-

мерная постоянная инерционного звена; Kp – коэффициент усиления П-регулятора.
Эффективность П-регулятора в рассматриваемой задаче ограничена необходимостью 

обеспечить компромисс между требованиями к переходному и установившемуся (α∞) ре-
жимам. Для уменьшения установившейся ошибки, имеющей вид

e∞ = αd – α∞ = αd/(1 + Kp),
следует увеличивать коэффициент Kp. Для обеспечения устойчивости замкнутой системы 
значение коэффициента Kp должно удовлетворять неравенству

1 + Kp < (2ν/T) (1 + 2ν/T).                                      (12)

На рис. 3 показан переходный процесс (αd = 1) в замкнутой системе с П-регулятором, 
коэффициент усиления Kp = 2,6 которого обеспечивает стандартный (60°) запас по фазе 
в замкнутой системе при выбранных значениях параметров объекта управления ν = 0,05, 
T = 0,01.

Рис. 3. Осциллограммы переходных процессов 
в замкнутой системе с П-регулятором 
(коэффициент усиления Kp = 2,6, кривая 1), 
а также с П-регулятором (коэффициент 
усиления Kp = 15) и параметрическим 

регулятором при μ = 0,5 и τ = 0 (кривая 2)

Включим в структурную схему замкну-
той системы параметрический регулятор 
так, чтобы его выход суммировался с вы-
ходом Π-регулятора. Добавление пара-
метрического регулятора позволяет при 
неизменном значении коэффициента Kp 
добиться в замкнутой системе скорейшего 
установления переходного процесса. Кро-
ме того, удается существенно расширить 
(по сравнению с условием (12)) диапазон 
возможных значений Kp, при которых зам-
кнутая система устойчива. Последнее об-
стоятельство дает возможность уменьшить 
установившуюся ошибку в замкнутой си-
стеме. На рис. 3 показан переходный про-
цесс в замкнутой системе, включающей 
Π-регулятор с коэффициентом усиления 
Kp = 15 и параметрический регулятор. В 
результате установившаяся ошибка снизи-
лась в 4,5 раза, а время установления – в 
5,6 раз. 
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Стабилизация плоского двойного маятника

Рассмотрим задачу управляемой стабилизации устойчивого положения равновесия 
плоского двойного маятника. Воспользуемся линейной моделью двойного маятника, 
причем для простоты будем полагать массы концевых грузов и длины обоих звеньев оди-
наковыми. Запишем модель в обезразмеренном виде (как это было сделано в работах  
[20, 21]), для чего введем собственную частоту колебаний однозвенного маятника ω0 и 
безразмерное время t = ω0t̃:̃

1 1 1

2 2 2

2 ,
0
u

M B C
α α α       

+ + =       α α α       

 

 

                                      (13)

где α1 – отклонение первого звена от вертикали, αd = 0; α2 – отклонение второго звена 
от линии продолжения первого звена; ν – относительное затухание, одинаковое в обоих 
шарнирах; M, B, C – матрицы инерционных, диссипативных и квазиупругих коэффици-
ентов, соответственно; u – управляющее воздействие в подвесе.

Квадратные матрицы имеют следующий вид:
5 2 0 3 1

, , .
2 1 0 1 1

M B C
ν     

= = =     ν     
 

Поскольку выполняется соотношение
B = ν(2C – M),

характеристический полином модели (13) имеет вид 
x(p) = det[M(p2 – 2νp) + C(1 + 4νp)],

и следовательно,
x(p) = [p2 – 2νp + (ω1)

2(1 + 4νp)]·[p2 – 2νp + (ω2)
2(1 + 4νp)],            (14)

где ω1, ω2 – безразмерные собственные частоты двойного маятника;

1 22 2 0,77, 2 2 1,85.ω = − ≈ ω = + ≈  

Приняв за выход переменную α1(t), запишем модель объекта управления

α1(p) = H2(p)u(p),

где ( ) ( )
2

2
2 1p pH p

x p
+ ν +

= −  передаточная функция.

Процессы в замкнутой системе с параметрическим регулятором 
u = –[μ sin(kt – φ)]α1                                                   (15)

удовлетворяют уравнению
H2

–1(d)·α1 + [μ·sin(kt – φ)]·α1 = 0.                                (16)

Диапазон допустимых значений безразмерной амплитуды параметра μ вычисляется так 
же, как и в уравнении Матье: 

( )1 2 2
2 1 20 2.H −µ < = ω ω =  

Для определения границы возбуждения первого параметрического резонанса исполь-
зуем комплексный коэффициент передачи (4) в качестве приближенной модели параме-
трического регулятора. Варьируя значения μ, будем вычислять значения частот, которые 
являются корнями уравнения

( )
0

1
2

0
2

2 .
k

W i H i−

ω
=

ω

 ω
ϕ = =  µ ω 

                                 (17)
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Искомых корней уравнения (17) может быть четыре, поэтому область возбуждения 
первого параметрического резонанса для двухзвенного маятника объединяет две под-
области в окрестности удвоенных собственных частот. Параметрический резонанс в зам-
кнутой системе (16) наступает, если частота колебаний параметра k близка к удвоенной 
первой собственной частоте ω1 или к удвоенной второй собственной частоте ω2. Опреде-
ление границ возбуждения резонанса удобно проводить с использованием диаграмм Боде 

L2 = 20 log| H2(iω/ω0) |.

На рис. 4, а показана диаграмма Боде L2 при ν = 0,05, которая может иметь только две 
точки пересечения с прямой

L1 = 20 log(2/μ) при μ < 2.

Следовательно, в рассматриваемой замкнутой системе область возбуждения первого 
параметрического резонанса расположена в окрестности удвоенной первой собственной 
частоты. На рис. 4, b показана граница первого параметрического резонанса.

a) b)

Рис. 4. Графическое представление решения уравнения (17) при значениях 
коэффициентов ν = 0,05, μ = 1,5 (a) и зависимость μ(k), являющаяся границей 

первого параметрического резонанса (b)

Реализация параметрического регулятора (15) осуществляется приближенно (как это 
было описано выше), поэтому результаты измерения угла α1(t) на первом этапе возводят-
ся в квадрат, чтобы сформировать периодический сигнал. Однако для произвольных на-
чальных условий свободные колебания двухзвенного маятника представляют собой двух-
частотный процесс, поскольку корни характеристического полинома (14) имеют вид

2
12

2
34

(3 2 2) 2 2 (17 12 2) ;

(3 2 2) 2 2 (17 12 2) .

p i

p i

= − − ν ± − − − ν

= − + ν ± + − + ν

Следовательно, переменная α1(t) представляет собой суперпозицию экспоненциально 
затухающих колебаний с частотами, зависящими от значения ν. Для значения ν = 0,05 
логарифмический декремент затухания колебаний со второй частотой в 14,2 раза больше, 
чем таковой с первой частотой. Поэтому основная задача параметрического регулиро-
вания – это демпфирование колебаний с низшей частотой. Следует ожидать, что в зам-
кнутой системе (16), по прошествии некоторого времени, в измерениях α1(t) останется 
составляющая с низшей частотой. Параметрический регулятор будет эффективно гасить 
колебания α1(t), если, разумеется, амплитуда μ будет достаточной, а сдвиг фаз φ обеспечит 
устойчивость замкнутой системы. 

Поскольку в сочленении двух звеньев активный управляющий сигнал не предусмотрен, 
переменная α2(t) изменяется в соответствии с уравнением

2 2 2 1 12 2 .α + να +α = − α −α  
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Результаты численного моделирования процессов в замкнутой системе, которая отли-
чается от уравнения (16) приближенной реализацией параметрического регулятора, по-
казаны на рис. 5. Чтобы продемонстрировать эффективность работы параметрического 
регулятора, там же приведены осциллограммы свободных колебаний слабодемпфирован-
ного двухзвенного маятника.

a) b)

Рис. 5. Осциллограммы переменных α1 (a) и α2 (b):
свободные колебания при ν = 0,05 (кривые 1) и процессы в замкнутой 
системе с параметрическим регулятором при μ = 1,5, τ = 0 (кривые 2)

Время установления в замкнутой системе значительно сократилось, по сравнению с 
временем установления свободных колебаний.

Заключение

Исследована работоспособность параметрического регулятора, включенного в замкну-
тую систему, которая предназначена для ускорения процесса стабилизации. Предложен 
способ настройки варьируемых коэффициентов регулятора. Путем численного модели-
рования установлено, что для получения эффекта параметрического демпфирования не 
требуется точной настройки регулятора, достаточно выбрать амплитуду и запаздывание 
из расчетного диапазона, а частота удваивается автоматически. Решены различные по 
постановке задачи стабилизации слабодемпфированного осциллятора, в которых параме-
трическое управление оказалось эффективным.
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(Emerging Sources Citation Index).

Периодичность выхода журнала – 4 номера в год.
Редакция журнала соблюдает права интеллектуальной собственности и со всеми авторами научных статей 

заключает издательский лицензионный договор.

2. ТРЕБОВАНИЯ К ПРЕДСТАВЛЯЕМЫМ МАТЕРИАЛАМ
2.1. Оформление материалов

1. Рекомендуемый объем статей – 12-20 страниц формата А-4 c учетом графических вложений. Количество 
графических вложений (диаграмм, графиков, рисунков, фотографий и т.п.) не должно превышать шести.

2. Число авторов статьи, как правило, не должно превышать пяти человек.
3. Авторы должны придерживаться следующей обобщенной структуры статьи: вводная часть (актуальность, 

существующие проблемы – объем 0,5 – 1 стр.); основная часть (постановка и описание задачи, методика иссле-
дования, изложение и обсуждение основных результатов); заключительная часть (предложения, выводы – объем 
0,5 – 1 стр.); список литературы (оформление по ГОСТ 7.0.5-2008).

В списки литературы рекомендуется включать ссылки на научные статьи, монографии, сборники статей, 
сборники конференций, электронные ресурсы с указанием даты обращения, патенты.

Как правило, нежелательны ссылки на  диссертации и авторефераты диссертаций (такие ссылки допускают-
ся, если результаты исследований еще не опубликованы, или не представлены достаточно подробно).

В списки литературы не рекомендуется включать ссылки на учебники, учебно-методические пособия, 
конспекты лекций, ГОСТы и др. нормативные документы, на законы и постановления, а также на архивные доку-
менты (если все же необходимо указать такие источники, то они оформляются в виде сносок).

Рекомендуемый объем списка литературы для обзорных статей  – не менее 50 источников, для остальных 
статей – не менее 10. 

Доля источников давностью менее 5 лет должна составлять не менее половины. Допустимый процент самоци-
тирования – не выше 10 – 20. Объем ссылок на зарубежные источники должен быть не менее 20%.

4. УДК (UDC) оформляется и формируется в соответствии с ГОСТ 7.90-2007.
5. Набор текста осуществляется в редакторе МS Word.
6. Формулы набираются в редакторе MathType (не во встроенном редакторе Word) (мелкие формулы, симво-

лы и обозначения набираются без использования редактора формул). Таблицы набираются в том же формате, что 
и основной текст. В тексте буква «ё» заменяется на букву «е» и оставляется только в фамилиях.

7. Рисунки (в формате .tiff, .bmp, .jpeg) и таблицы оформляются в виде отдельных файлов. Шрифт – Times 
New Roman, размер шрифта основного текста – 14, интервал – 1,5. Таблицы большого размера могут быть набра-
ны кеглем 12. Параметры страницы: поля слева – 3 см, сверху и снизу – 2 см, справа – 1,5 см. Текст размещается 
без знаков переноса. Абзацный отступ – 1 см. 
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2.2. Представление материалов
1. Представление всех материалов осуществляется в электронном виде через электронную редакцию 

(http://journals.spbstu.ru). После регистрации в системе электронной редакции автоматически формируется 
персональный профиль автора, позволяющий взаимодействовать как с редакцией, так и с рецензентом.

2. Вместе с материалами статьи должно быть представлено экспертное заключение о возможности опу-
бликования материалов в открытой печати.

3. Файл статьи, подаваемый через электронную редакцию, должен содержать только сам текст без назва-
ния, списка литературы, аннотации и ключевых слов, фамилий и сведений об авторах. Все эти поля запол-
няются отдельно через электронную редакцию.

2.3. Рассмотрение материалов
Предоставленные материалы (п. 2.2) первоначально рассматриваются редакционной коллегией и переда-

ются для рецензирования. После одобрения материалов, согласования различных вопросов с автором (при 
необходимости) редакционная коллегия сообщает автору решение об опубликовании статьи. В случае отказа в 
публикации статьи редакция направляет автору мотивированный отказ.

При отклонении материалов из-за нарушения сроков подачи, требований по оформлению или как не отвеча-
ющих тематике журнала материалы не публикуются и не возвращаются.

Редакционная коллегия не вступает в дискуссию с авторами отклоненных материалов.
При поступлении в редакцию значительного количества статей их прием в очередной номер может  

закончится ДОСРОЧНО.

E-mail: physics@spbstu.ru, 
Тел. редакции 8 (812) 552-62-16.
Cайт журнала: https://physmath.spbstu.ru/
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