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Аннотация. В статье рассматриваются современные подходы к ре-
шению задач, связанных с синтезом новых материалов. Отмечена акту-
альность этой важнейшей стратегической задачи инновационного разви-
тия в современных условиях. Новые материалы с заданными свойствами 
крайне необходимы для производства доверенных российских програм-
мно-аппаратных изделий как широкого, так и специального назначения. 
Показана значимость разработки методов математического моделирова-
ния и программных решений на их основе для развития инновационных 
подходов в области синтеза новых материалов. Отмечено, что для даль-
нейшего развития требуется отечественная высокопроизводительная 
среда для научных исследований, обладающая комфортным пользова-
тельским интерфейсом, гибкостью в настройке ресурсов, высокой произ-
водительностью и надежностью. 

Ключевые слова: цифровая трансформация, синтез новых материа-
лов, новые материалы, многомасштабное моделирование, высокопроиз-
водительная исследовательская инфраструктура. 

Введение 

Важнейшими событиями в этом году явились 300-летие созда-
ния Российской академии наук [1] и утверждение Президентом 
России новой Стратегии научно-технологического развития Рос-
сийской Федерации, разработанной в соответствии с поручением 
Президента на заседании Совета по науке и образованию 8 фев-
раля 2023 г. [2].  

В Стратегии определены цель и основные задачи научно- 
технологического развития Российской Федерации, уточнены 
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приоритеты развития (их стало 9) [3]. В Послании Президента  
Федеральному собранию 28 февраля 2024 г. [4] отмечено, что 
в условиях масштабных экономических и финансовых санкций За-
пада против России обеспечено устойчивое состояние экономики 
и системы управления. Вместо ожидавшегося спада в 2023 году 
российская экономика показала рост (по разным оценкам – на 2,5–
3,0%) и вышла на пятое место в мире [5].  

При этом немаловажную роль в обеспечении стабильного 
функционирования российской экономики в сложнейших усло-
виях сыграли процессы, связанные с интенсивным развитием ин-
формационных технологий [6]. Новая стратегия учитывает это об-
стоятельство: первый приоритет, определяющий, по существу, 
процессы цифровой трансформации, в основном остался без изме-
нений, при этом появились новые акценты в виде интеллектуаль-
ных производственных решений и высокопроизводительных вы-
числительных систем.  

Президент России В.В. Путин в Приветствии X Российскому 
форуму «Микроэлектроника 2024» отметил, что электронная про-
мышленность — одна из ключевых, стратегических отраслей со-
временной экономики, от развития которой во многом зависят 
обороноспособность и безопасность нашей страны, её индустри-
альный и научный потенциал, состояние инфраструктуры, финан-
сового сектора, качество жизни граждан [7]. 

В настоящей работе рассматриваются проблемные вопросы 
развития технологий создания новых материалов, а также приме-
нения высокопроизводительных вычислительных средств для мо-
делирования.  

1. Актуальность проблемы синтеза новых материалов 

Одним из важнейших направлений в рамках этого приоритета 
является развитие передовых технологий синтеза новых материалов 
с заданными свойствами на основе математического моделирова-
ния. Эта проблематика очень сложная, наукоемкая, многоаспектная 
и требует, с одной стороны, всестороннего обсуждения в научном 
сообществе, а с другой, мощной государственной поддержки.  

Обозначенный В.В. Путиным вектор развития отечествен-ной 
электронной промышленности [4, 7], а по существу – ее возрожде-
ния, обусловлен целым рядом объективных факторов. Отметим ос-
новные из них [8, 9, 10]: 
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• новые материалы с заданными свойствами являются осно-
вой инновационного развития в рамках цифровой трансформации;  

• синтез новых материалов требует новых прорывных техно-
логий для создания отечественной импортонезависимой электрон-
ной компонентной базы;  

• новые отечественные материалы с заданными свойствами 
обеспечивают условия для кардинального решения проблемы 
обеспечения информационной безопасности компьютерных си-
стем различного назначения, прежде всего в интересах государ-
ственного управления, обороны, безопасности и правопорядка;  

• острая потребность создания перспективных комплексов во-
оружения и военной техники на отечественной электронной ком-
понентной базе за счет создания новых комплектующих элементов 
и материалов, а также технологий их получения;  

• необходимость развития современной исследовательской 
инфраструктуры с использованием высокопроизводительных вы-
числительных средств;  

• интенсивное внедрение технологий искусственного интел-
лекта, которые могут существенно повлиять на все процессы со-
здания новых материалов – от научных исследований до производ-
ственных процессов. 

Успешное решение приведенных проблем возможно на основе 
развития современных научно-методических инструментов, кото-
рые требуют адекватной поддержки в виде высокопроизводитель-
ной исследовательской инфраструктуры.  

Необходимо отметить, что роль этих факторов не только со-
храняется, но и усиливается. Другими словами, современные фак-
торы, определяемые потребностями цифровой трансформации об-
щества, определяют актуальность представления вычислительных 
систем для научных исследований в виде высокопроизводитель-
ной цифровой платформы. 

Для восстановления российской микроэлектроники необхо-
димо решить целый ряд задач, связанных с: 

• воссозданием научных школ проектирования микроэлек-
тронной техники и подготовкой высококвалифицированных спе-
циалистов в области радиоэлектроники; 

• накоплением знаний с учетом мирового опыта; 
• развитием отечественных программных средств для раз- 

работки и оптимизации полупроводниковых приборов, а также 
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технологий их производства с использованием средств автомати-
зированного проектирования; 

• изысканием необходимого прямого финансирования всего 
жизненного цикла микроэлектронной техники, включая фунда-
ментальные научные исследования;  

• созданием конкурирующих научно-производственных 
и производственных групп 

• организацией производства с необходимой мощностью; 
• поиском заинтересованных инвесторов; 
• обоснованием новых логистических цепочек взаимодей-

ствия предприятий как внутри России, так и с другими странами 
(с учетом санкционных ограничений). 

Комплексное решение поставленных задач позволит не только 
создать необходимый набор аналогов существующих материалов 
и ЭКБ, но и даст возможность выйти на уровень обеспечения пол-
ного технологически независимого отечественного жизненного 
цикла создания материалов с требуемыми свойствами. Именно  
такой подход позволит придать широко используемому понятию 
«импортозамещение» новое, более актуальное, содержание, 
а именно – «импортонезависимость».  

Необходима системная постановка работ по разработке техно-
логий создания микроэлектронной компонентной базы, в том 
числе для аппаратуры военного и двойного назначения. Микро-
электроника должна быть обозначена на государственном уровне 
как базовая для всего комплекса высокотехнологичных отраслей.  

Понимание таких подходов к модернизации данного направле-
ния в рамках общих целей развития страны в новых геополитиче-
ских и экономических условиях должно обеспечить мобилизацию 
и сплоченность научного сообщества перед лицом реальных гло-
бальных угроз. Особую значимость для нашей страны представ-
ляет собой проблема консолидации интеллектуальной элиты,  
решение которой необходимо для обеспечения сплоченности рос-
сийского общества.  

Определенный оптимизм вызывает в связи с этим комплекс ме-
роприятий в рамках 6-й подпрограммы фундаментальных науч-
ных исследований, финансирование которой открыто с 2024 года. 

В год 300-летия образования Российской академии наук не- 
обходимо отметить огромный вклад в развитие фундаментальных 
теоретических основ в области физики и химии. Следует вспом- 
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нить достижения российских и советских ученых в области химии 
и физики, удостоенных Нобелевской премии [17]. Среди них  
выдающиеся ученые – Л.Д. Ландау, П.Л. Капица, Ж.И. Алфёров, 
Андрей Гейм и Константин Новосёлов. Их открытия мирового 
уровня и многие другие научные результаты, полученные россий-
скими учеными являются основой синтеза новых материалов 
в различных отраслях производства. 

Некоторые позитивные тренды  
в обеспечении импортонезависимости в области ЭКБ 

Разработка материалов с новыми свойствами для разных обла-
стей применения — одно из приоритетных направлений Стратегии 
научно-технологического развития Российской Федерации по 
ряду направлений. В условиях жестких санкций со стороны запад-
ных компаний в России предпринимаются интенсивные усилия по 
созданию целого ряда новых материалов, которые необходимы 
для производства доверенных российских программно-аппарат-
ных изделий как широкого, так и специального назначения. В этом 
направлении уже достигнуты значимые научно-практические ре-
зультаты. Достаточно привести некоторые из них.  

Микросхемы. В начале 2024 года Минпромторг заключил 
с МИЭТом и Зеленоградским инновационно-технологическим 
центром (ЗИТЦ) контракты на выполнение опытно-конструктор-
ских работ (ОКР) по созданию технологий и установок для вы-
пуска микросхем с топологией в диапазоне 250–65 нанометров со 
сроком окончания в 2026 году [11]. ЗИТЦ предстоит разработать 
и изготовить опытные образцы установок лазерного устранения 
дефектов и контроля координат топологических элементов и кри-
тических размеров структур на фотошаблонах для производства 
интегральных схем с топологическими нормами 90–65 нм. Глав-
ное то, что произведенная по таким нормам продукция будет яв-
ляться отечественной, независимой от экспорта, и при этом вос-
требованной применительно ко многим областям, в которых 
высокая норма не является критически необходимой.  

Еще один госконтракт Минпромторг заключил с Научно-иссле-
довательским институтом молекулярной электроники (НИИМЭ) на 
разработку и освоение серийного производства микросхем. Пла-
нируется, что эти микросхемы должны стать заменой интеграль-
ных схем американской корпорации Intel (Altera) [12].  
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Фоторезист. Значимым результатом является получение спе-
циалистами НИИМЭ опытного образца отечественного фоторези-
ста, полимерного светочувствительного материала, необходимого 
для одной из ключевых операций в микроэлектронном производ-
стве [13]. Разрабатываемые микросхемы будут применяться в бор-
товых цифровых вычислительных системах авиационной и кос- 
мической техники, в том числе в качестве замены зарубежных про-
граммируемых логических интегральных схем (ПЛИС). Прямые 
отечественные аналоги такого продукта сейчас отсутствуют,  
ближайшим зарубежным аналогом является микросхема ПЛИС 
5CEFA9 от Intel (Altera), которая, по данным из открытых источ-
ников, была выпущена еще в 2011 году по технологии 28 наномет-
ров [13].  

Фотолитография. Фотолитография — это ключевая операция 
в микроэлектронике, а фотолитограф предназначен для формиро-
вания структуры микросхемы на кремниевой пластине, покрытой 
слоем фоторезиста. Наметились существенные сдвиги в области 
создания отечественной фотолитографии. На форуме «Микро-
электроника» в научно-технологическом университете «Сириус» 
в Сочи зеленоградские компании «Микрон» и Нанотехнологиче-
ский центр (АО «ЗНТЦ») подписали соглашение о сотрудничестве 
в освоении технологий и производстве отечественного фотолито-
графического оборудования с нормами 350–90 нанометров [7, 14]. 
По словам руководителя АО «ЗНТЦ» Анатолия Ковалева, сегодня 
в мире меньше десяти стран, способных произвести фотолито-
граф, поскольку эта задача «требует мощнейшего научного потен-
циала» [21]. Он отметил, что фотолитографическое оборудование 
разрабатывается АО «ЗНТЦ» совместно с белорусским ОАО 
«Планар», а в рамках сотрудничества с «Микроном» планируются 
совместные исследования, экспериментальные работы и тестиро-
вание этого оборудования. Чипы, которые будут выпускаться с по-
мощью разрабатываемого оборудования, используются в силовой 
электронике, автоэлектронике и промышленных системах.  

Синтез материалов для фотонных суперкомпьютеров. Уче-
ные из Тюменского государственного университета первыми 
в мире смогли получить в промышленном объеме целый ряд  
уникальных химических соединений [15]. Новые химические со-
единения, ставшие основой для синтезированных материалов,  
открывают возможность для разработки и создания фотонных  
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суперкомпьютеров, а также солнечных батарей нового поколения. 
Основа новой технологии – сложные сульфиды, вещества, наделен-
ные ярко выраженными полупроводниковыми свойствами. Секрет 
успеха кроется в новой методике синтеза редких соединений. Полу-
проводниковые системы с элементами на сложных сульфидах могут 
быть применены в различных экстремальных устройствах, напри-
мер, при исследовании извержений вулканов или в космосе, при 
непосредственном воздействии солнечного излучения, так как ма-
териалы выдерживают до 1300 градусов по Цельсию. 

В перспективе – создание подводных солнечных батарей для 
применения на глубине до 50 метров. Это становится возможным 
благодаря поглощению сульфидами зеленого и желтого спектров из 
видимого солнечного света, что позволяет их применять под водой. 

Новые материалы для солнечных батарей. Новый тип матери-
алов для одного из элементов солнечных батарей предложили спе-
циалисты Уральского федерального университета и Института ор-
ганического синтеза Уральского Отделения РАН [16]. Солнечная 
энергетика сейчас привлекает большое внимание ученых и инве-
сторов, поскольку традиционные ресурсы для получения энер-
гии — уголь, нефть и газ — исчерпаемы. Найденные соединения 
позволят заметно сократить расходы на производство солнечных 
батарей. В основе предложенной технологии лежит использование 
солнечных полупроводниковых элементов, улавливающих фо-
тоны и превращающих их энергию в электричество.  

Материал со световыми «антеннами». Ученые Института хи-
мии Дальневосточного отделения РАН (ИХ ДВО РАН) совместно 
со специалистами Дальневосточного Федерального университета 
(ДВФУ) разработали новые материалы на основе ионов европия со 
световыми «антеннами» [17]. Некоторые из них можно применять 
для увеличения КПД солнечных панелей, другие — использовать 
в виде добавок к функциональным покрытиям, что позволяет ви-
зуально наблюдать места наибольшего механического напряже-
ния материала при нагрузках. Эти результаты получены коллекти-
вом лаборатории светотрансформирующих материалов ИХ ДВО 
РАН при участии лаборатории электронного строения и квантово-
химического моделирования ДВФУ. Благодаря плодотворному  
сотрудничеству коллективов этих коллективов удается прогнози-
ровать свойства новых материалов. В дальнейшем ученые плани-
руют добавить к соединениям редкоземельных элементов пе- 
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реходные металлы (например, цинк) для получения гетерометал-
лических комплексов. Эти результаты – пример эффективного со-
трудничества ученых академического института и государствен-
ного университета. 

Новый композитный двумерный материал. Ученые из ФИЦ 
«Красноярский научный центр СО РАН» совместно с Сибирским 
федеральным университетом синтезировали новый многофункци-
ональный композитный двумерный материал на основе природ-
ного минерала точилинита, который состоит из чередующихся 
слоев сульфида железа и гидроксида магния, связанных за счет 
электрических зарядов, и образует чешуевидные наночастицы 
[18]. Этот материал может применяться в нанофотонике, оптоэлек-
тронике, использоваться в качестве сорбентов, электродов 
и наноантенн. Двумерные материалы, включая отмеченный Нобе-
левской премией графен, имеют толщину всего в один атом и об-
ладают уникальными свойствами, которые могут привести к со-
зданию новых устройств и технологий с улучшенными 
характеристиками. Такие материалы открывают новые возможно-
сти как для научных исследований, так и для практического внед-
рения в различных областях техники.  

Новый композитный материал на основе соединений металлов 
и хлора. Учёные из Института проблем машиноведения (ИПМаш) 
РАН в Санкт-Петербурге и Уфимского университета науки и тех-
нологий провели успешное моделирование перспективных дву-
мерных хлоридов металлов, включая никель, ванадий, цинк, кад-
мий, марганец, железо и магний, а также тройной нитрид цинка 
для изучения возможности их синтеза и реальных свойств [19].  
Исследователи оценили устойчивость этих материалов к механи-
ческим и температурным воздействиям и пришли к выводу, что 
они обладают высокой целостностью и устойчивы к дефектам. Для 
синтеза нового материала применялось компьютерное моделиро-
вание на основе теории функционала плотности с использованием 
суперкомпьютера. Учёным удалось создать математические мо-
дели материалов, максимально приближенные к физическим объ-
ектам. Эти очень трудоёмкие процессы требуют мощных вычис-
лительных ресурсов, но позволяют получить высокоточные 
результаты. Материалы, предсказанные с помощью такого моде-
лирования, впоследствии успешно синтезируются и в будущем  
могут стать основой для новых промышленных композитов при 
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создании изделий микроэлектроники, миниатюрных высокопроиз-
водительных устройств, оптоэлектронных приложений.  

Таким образом, российские ученые только за последние годы 
достигли существенных научных результатов в области синтеза 
новых композитных материалов с заданными свойствами, которые 
должны найти применение в промышленности при создании пере-
довой отечественной микроэлектроники. Эти результаты создают 
реальную основу для преодоления накопленных проблем в этой 
области, которые привели к отставанию России от развитых зару-
бежных стран [20,21].  

2. Современная высокопроизводительная среда  
для моделирования 

Успешное решение задач в области синтеза новых материалов 
с заданными свойствами невозможно без применения методов ма-
тематического моделирования с использованием высокопроизво-
дительной исследовательской инфраструктуры [22–25].  

В марте 2023 г. власти Китая объявили о масштабных мерах по 
развитию сферы исследований и разработок [26]. Китайская ака-
демия наук приняла дорожную карту развития больших исследо-
вательских инфраструктур до 2050 года, которая охватывает более 
50 крупных инфраструктурных исследовательских объектов [27].  

Как показывает анализ мирового опыта, основными тенденци-
ями являются использование гибридных вычислительных архитек-
тур, организация вычислений в территориально распределенных 
вычислительных комплексах; виртуализация вычислительных сред 
и миграция вычислительной среды к источнику данных за счет ис-
пользования технологий виртуализации и контейнеризации [28, 29].  

С учетом указанных тенденций для повышения эффективности 
проведения экспериментальных исследований в ФИЦ ИУ РАН со-
здана и развивается современная цифровая платформа для науч-
ных исследований, которая предоставляет исследователям тради-
ционные облачные услуги, а также технологии научного сервиса 
как услуги (RaaS – Research as a Service) в виде предметно-ориен-
тированных программ [29,30].  

На базе платформы зарегистрирован центр коллективного 
пользования (ЦКП) [31] «Информатика», на котором успешно  
решается целый ряд задач, связанных с реализацией многомас-
штабных математических моделей, построенных для проведения 
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исследований для создания новых материалов с заданными свой-
ствами в области структурного материаловедения [24, 32, 33].  
Отметим экспериментальные исследования по моделированию 
сложных физических и технических систем. К ним относятся ис-
следования по разработке отечественной системы автоматизиро-
ванного проектирования для создания ячеек энергонезависимой 
памяти в области материаловедения [32, 33], 

Наряду с научными коллективами ФИЦ ИУ РАН ЦКП исполь-
зуется коллективами и других организаций в рамках решения за-
дач по проектированию отечественной электронной компонентой 
базы в области микроэлектроники (ФНИЦ «Кристаллография 
и фотоника» РАН, НИИМЭ и др.). Важно, что ЦКП предоставляет 
возможность практической отработки знаний, полученных в ходе 
обучения, студентам базовых кафедр в МГУ имени М.В. Ломоно-
сова, Высшей школы экономики (ВШЭ) и Российского универси-
тета дружбы народов (РУДН).  

При решении задач пользователи имеют возможность выпол-
нять расчеты в высокопроизводительной вычислительной среде 
ЦКП с применением таких систем моделирования как Ansys, Intel 
oneAPI, Gromacs, Matlab, Orca, Pytorch, Tensorflow, Keras, Quantum 
Espresso в фоновом (пакетном) и интерактивных режимах [34]. 
Имеется возможность интеграции других систем математического 
моделирования в высокопроизводительную вычислительную 
среду ЦКП. 

Конечно же, ЦКП по своим характеристикам уступает не 
только отечественным суперкомпьютерам, но и последним из 
ТОР-500 (Китайский суперкомпьютер Inspur TS10000, 34 400 ядер 
и GPU, 3.0 PFlops). И поэтому для решения ресурсоемких задач 
синтеза материалов необходимы мощные суперкомпьютеры.  

В этой связи необходимо упомянуть о новом суперкомпьютере 
«МГУ-270» в МГУ имени М.В. Ломоносова (на факультете ВМК), 
который открылся в сентябре 2023 года. Архитектура суперкомпь-
ютера «МГУ-270» сочетает в себе центральные процессоры (CPU), 
графические процессоры (GPU) и нейронные процессоры (NPU). 
Его вычислительная мощность достигает 400 петафлопс по опера-
циям искусственного интеллекта [35]. За минувший год факульте-
том ВМК под руководством академика И.А. Соколова проделана 
огромная работа по привлечению десятков научных коллективов 
для решения задач в различных областях науки.  
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Вместе с тем, как показывает опыт применения ЦКП и супер-
компьютеров, наличие высокопроизводительных вычислительных 
средств не является достаточным условием успешного решения за-
дач синтеза новых материалов. Необходимо одновременно решать 
проблемы подготовки кадров высшей квалификации, способных 
выполнять постановки задач на основе современных математиче-
ских методов, разрабатывать сложные программные модели, обра-
ботку и анализ больших объемов данных (методы искусственного 
интеллекта, машинного обучения, теории управления, системного 
анализа). Наряду с этим крайне необходимо совершенствовать тех-
нологии доступа к ресурсам суперкомпьютеров с гибридной архи-
тектурой, обеспечивающие эффективное их использование.  

Заключение 

Новые материалы – важнейший компонент успешного раз- 
вития цифровой трансформации. Создание отечественной элек-
тронной компонентный базы становится стратегической задачей 
в рамках цифровой трансформации. Без её решения невозможно 
обеспечить создание базовых доверенных компонентов.  

В год 300-летия образования Российской академии наук необ-
ходимо отметить огромный вклад российских ученых в развитие 
фундаментальных теоретических основ.  

Необходимо отметить, что на сегодня проблемы, связанные 
с синтезом новых материалов с заданными свойствами, невоз-
можно решать без применения методов математического модели-
рования, которые позволяют существенно сэкономить время и фи-
нансовые затраты на их получение. Для программной реализации 
разработанных компьютерных моделей требуется отечественная 
высокопроизводительная среда, обладающая комфортным интер-
фейсом для пользователей, гибкостью в настройке ресурсов, высо-
кой производительностью и надежностью.  

Острой проблемой является подготовка высококвалифициро-
ванных кадров в области математического моделирования и про-
граммирования.  

Для решения назревших проблем необходима системная по-
становка работ по созданию технологий создания микроэлектрон-
ной компонентной базы для аппаратуры военного и двойного 
назначения. Необходимо признание микроэлектроники базовой 
отраслью для всего промышленного комплекса. 
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Создание российской электронной промышленности без 
опоры на результаты научных исследований, включая фундамен-
тальные, в принципе невозможно. 

Международные конференции MММЭК вносят достойный 
вклад в развитие научной составляющей проблемы синтеза новых 
материалов в России.  

Работа выполнена при финансовой поддержке проекта Мин- 
ОбрНауки № 075-15-2024-544. 
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Abstract. The article discusses modern approaches to solving problems 
related to the synthesis of new materials. The relevance of this most important 
strategic task of innovative development in modern conditions is noted. New 
materials with specified properties are essential for the production of trusted 
Russian software and hardware products for both general and special purposes. 
The importance of developing mathematical modeling methods and software 
solutions based on them for the development of innovative approaches in the 
field of synthesis of new materials is shown. It is noted that further develop-
ment requires a domestic high-performance environment for scientific re-
search, which has a comfortable user interface, flexibility in setting up re-
sources, high performance and reliability.  

Keywords: digital transformation, synthesis of new materials, new mate-
rials, multiscale modeling, high-performance research infrastructure. 
 
 
УДК 004.3:004.9 
https://doi.org/10.29003/m4251.MMMSEC-2024/22-27 

ПРОТОТИП БАЗЫ ДАННЫХ ПО СТРУКТУРАМ  
И ИХ СВОЙСТВАМ ДЛЯ СОЗДАНИЯ 

ЭНЕРГОНЕЗАВИСИМОЙ ПАМЯТИ НА ОСНОВЕ 
ТЕХНОЛОГИИ ReRAM 

Гаврилов Евгений Сергеевич,  
к.т.н., научный сотрудник1 

eugavrilov@gmail.com 
Абгарян Каринэ Карленовна, 

 д.ф.-м.н., главный научный сотрудник, заведующая отделом1, 
профессор2 

kristal83@mail.ru 
Кулешов Игорь Александрович,  

инженер-исследователь1, аспирант2 

 alpkuleshov@gmail.com  
Ерещенко Алексей Владимирович,  
младший научный сотрудник1 

ereshchenko.alexey@gmail.com 
1ФИЦ ИУ РАН, г. Москва 
2ВМК МГУ, г. Москва 

Аннотация. Элементы энергонезависимой памяти сегодня применя-
ются в качестве перспективной элементной базы для хранения информа-
ции, создания вычислительных систем, искусственных нейронных сетей, 
имитирующих функции мозга. Работа посвящена вопросам, связанным 
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с разработкой прототипа базы данных – составной части системы авто-
матизированного проектирования ЭКБ для создания ячеек энергонезави-
симой памяти на основе технологии ReRAM. Она предназначена для хра-
нения информации по структурам и их свойствам, полученной в ходе 
вычислительных экспериментов, в ходе лабораторных исследований, из 
других источников. Представлены основные характеристики разработан-
ного прототипа документоориентированной Базы данных. Отмечено, что 
функционал реализованного прототипа Базы данных может быть расши-
рен, и в дальнейшем аналогичные системы могут быть использованы для 
хранения информации по другим типам устройств энергонезависимой 
памяти. 

Ключевые слова: документоориентированная База данных, система 
автоматизированного проектирования, энергонезависимая память, элек-
тронная компонентная база (ЭКБ), система управления базой данных 
(СУБД). 

Введение 

В последнее время в области микроэлектроники наблюдается 
повышенный интерес к элементам энергонезависимой памяти, вы-
ступающим в качестве перспективной элементной базы для хране-
ния информации, создания вычислительных систем, искусствен-
ных нейронных сетей, имитирующих функции мозга. В ходе 
разработки программных средств системы автоматизированного 
проектирования ЭКБ для создания ячеек энергонезависимой па-
мяти на основе технологии ReRAM, FeRAM, MRAM (САПР 
«СоВа») был построен прототип Базы данных, предназначенный 
для хранения информации по структурам и их свойствам для ячеек 
ReRAM. Данная система предусматривает расширение функцио-
нала и в дальнейшем возможность использования разработанных 
программных средств для хранения данных по структурам и их 
свойствам для энергонезависимой памяти на основе технологии 
FeRAM и MRAM. 

Описание прототипа базы данных  
по структурам и их свойствам для энергонезависимой памяти  

на основе технологии ReRAM 

В архитектуре разработанного прототипа базы данных, име-
ются следующие ключевые особенности: 

– программный интерфейс (API), позволяющий автоматизиро-
вать загрузку и другие операции с данными при помощи внешнего 
инструментария на различных языках программирования; 
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– веб-интерфейс пользователя; 
– автоматическая валидация импортируемых данных; 
– возможность ручного контроля качества данных; 
– обязательная ссылка на источники данных.  
Кроме того, из особенностей, продиктованных использова-

нием базы данных в составе обслуживающей подсистемы САПР 
необходимо отметить следующие: 

– возможность хранения различных объектов (например, 
устройств ReRAM);  

– возможность расширения списка хранимых типов данных 
без или с небольшой доработкой системы. 

Другой архитектурной особенностью реализации является ис-
пользование документной СУБД вместо реляционной, что обу-
словлено рядом преимуществ для данной предметной области, 
описанных в [1, 2]. В частности, документная СУБД оперирует кол-
лекциями документов, имеющих структуру дерева. Такая структура 
хранения позволяет работать даже с достаточно разветвленной и ди-
намично меняющейся схемой данных, а также индексировать доку-
менты для быстрого поиска по отдельным атрибутам. Применение 
программного интерфейса API для поиска позволяет не только ра-
ботать с оперативными данными, но и определять новые типы хра-
нимых данных без изменения программного кода. 

Приведем перечень отдельных типов хранимых данных, кото-
рые определяются потребностями САПР «СоВА» и будут расши-
ряться в процессе развития и подключения новых видов памяти 
и расчетов: 

– материалы, используемые в составе устройства ReRAM (для 
дрейф-диффузионной и квантово-механической моделей); 

– структура устройства ReRAM (для дрейф-диффузионной 
модели); 

– химические элементы, используемые в материалах ReRAM; 
– кристаллическая система групп симметрии кристаллов; 
– пространственные группы, используемые в кристалличе-

ских структурах ReRAM; 
– псевдопотенциалы для квантово-механических расчетов ма-

териалов, используемых в составе устройства ReRAM; 
– компактные модели устройства ReRAM (результаты обуче-

ния модуля компактной модели ReRAM). 
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Все данные в рамках одного типа объединены в виде единого 
табличного представления на уровне интерфейса прототипа БД 
(имеют единую структуру, описанную схемой). 

Схема данных документной модели базы данных представлена 
на рис. 1. 

Ключевым объектом (коллекцией) на схеме является Record, 
хранящий все записи базы данных. Тип данных определяется по-
лем «type» и от схемы типа зависит содержимое поля Record.data. 
При добавлении и обновлении записи производится проверка со-
ответствия данных в поле data JSON-схеме данных, определенной 
в RecordType – RecordTypeSchema. 

Построенный прототип Базы данных существенно учитывает 
информационную совместимость проектирующих и обслуживаю-
щих подсистем САПР и обеспечивает независимость данных на 
логическом и физическом уровнях, в том числе: 

– инвариантность к программному обеспечению, а также воз-
можность одновременного использования данных, импортируе-
мых из различных БД различными пользователями; 

– возможность наращивания БД; 
– контролируемую избыточность данных. 
 

 
Рис. 1. Схема документной модели базы данных 
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Выводы 

В докладе рассматриваются актуальные методы и средства ком-
пьютерного моделирования, применяемые при создании прототипа 
Базы данных для создания ячеек энергонезависимой памяти на ос-
нове технологии ReRAM. Представлены основные особенности 
и проектируемые возможности построенного программного про-
дукта. Приведен перечень типов хранимых данных, которые опре-
деляются потребностями САПР «СоВА» и могут расширяться 
в процессе развития и подключения новых видов памяти и расчетов. 
Представлена схема документной модели базы данных.  

Работа выполнена при поддержке Российского научного 
фонда, проект № 23-91-01012. 
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Abstract. Non-volatile memory cells are nowadays used as a promising 
element base for information storage, creation of computing systems, artificial 
neural networks imitating brain functions. The work is devoted to the issues 
related to the development of a prototype of a database – a component of the 
system of computer-aided design of ECB for the creation of non-volatile 
memory cells based on ReRAM technology. It is intended for storing infor-
mation on structures and their properties obtained during computational exper-
iments, in the course of laboratory research, from other sources. The main char-
acteristics of the developed document-oriented prototype of the Database are 
presented. It is noted that the functionality of the realized prototype of the Da-
tabase can be extended, and in the future similar systems can be used to store 
information on other types of non-volatile memory devices. 
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Современные тенденции проведения прикладных и поисковых 
исследований в области материаловедения демонстрируют возрас-
тающую потребность в высокопроизводительных вычислениях, 
что создает предпосылки использования существующих или со-
здания собственных высокопроизводительных вычислительных 
мощностей [1]. 

Учитывая потребности научных коллективов в высокопроиз-
водительных вычислительных ресурсах в ФИЦ ИУ РАН в конце 
2019 года был создан Центр коллективного пользования «Высо-
копроизводительные вычисления и большие данные» (ЦКП «Ин-
форматика») [2], который позволяет одновременно нескольким  
коллективам решать задачи математического моделирования, при-
меняя современные вычислительные технологии. 

На начальном этапе в состав вычислительной среды ЦКП вхо-
дили сервера с многоядерными производительными централь-
ными процессорами и большим объемом оперативной памяти. Та-
кая конфигурация обеспечила успешное решение многопоточных 
расчетных задач в рамках одного вычислительного сервера. Дина-
мика использования ЦКП характеризуется следующими показате-
лями: в 2021 году было выполнено 563, в 2022 г. – 641, в 2023 г. – 
1958, в 2024 г. (на текущий момент) – 3092 вычислительных зада-
ний. Таким образом, за последние три года число вычислительных 
заданий выросло примерно в 5–6 раз.  

Последующее наращивание вычислительной мощности ЦКП 
осуществлялось за счет создания высокопроизводительной вычис-
лительной сети InfiniBand EDR и подключения к ней существую-
щих вычислительных серверов, а также вновь приобретаемых сер-
веров гибридной архитектуры, оснащённых производительными 
графическими ускорителями (GPU). 

На настоящий момент в единой вычислительной среде ЦКП на 
основе сети InfiniBand функционируют 2 сервера с GPU Nvidia V100 
и 12 серверов с GPU Nvidia A100, а также 21 двухпроцессорный сер-
вер с объемом оперативной памяти 1 Тбайт. Такая конфигурация вы-
числительных средств обеспечивает успешное решение многопоточ-
ных расчетных задач с задействованием графических ускорителей 
как в рамках одного вычислительного сервера, так и многопроцесс-
ных (параллельных) расчетных задач на нескольких вычислительных 
узлах. Это подтверждается следующей статистикой: если в 2022 году 
число вычислительных заданий на серверах с гибридной архитекту-
рой составило 3375, то в 2023 г. оно возросло почти в 4 раза – 12 839 
(на середину 2024 года уже составило – 11 726). 
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Представленная динамика количества выполняемых вычисли-
тельных заданий показывает востребованность научных коллекти-
вов ФИЦ ИУ РАН в вычислительной инфраструктуре ЦКП, кото-
рая позволяет при решении задач математического моделирования 
использовать современные технологии распараллеливания вычис-
лений, специализированные программные системы математиче-
ского моделирования, например, Quantum Espresso [3, 4], а также 
вести разработку отечественного аналога зарубежных систем для 
моделирования ячеек энергонезависимой памяти [5, 6]. 

При этом количество вычислительных заданий, при выполне-
нии которых было задействовано более одного графического уско-
рителя в рамках вычислительного сервера, в целом невелико по 
сравнению с общим количеством вычислительных заданий, при 
выполнении которых были задействованы графические ускори-
тели. Данный факт создает предпосылки к проведению научными 
коллективами работ по доработке и оптимизации своих вычисли-
тельных заданий с целью получения возможности выполнения 
расчетов с задействованием нескольких графических ускорителей, 
что позволит увеличить реальную производительность при ис-
пользовании вычислительных ресурсов ЦКП.  

В настоящее время объем и производительность вычислитель-
ных ресурсов ЦКП позволяет научным коллективам решать широ-
кий спектр актуальных задач в области материаловедения с исполь-
зованием современных вычислительных технологий, применяемых 
в аналогичных инфраструктурах отечественных и зарубежных цен-
тров обработки данных, суперкомпьютеров и облачных платформ. 
При этом коллектив ЦКП продолжает выполнять комплекс экспе-
риментальных исследований по совершенствованию технологий 
доступа пользователей к вычислительным ресурсам и предоставле-
нию новых сервисов. 
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Развитие микроэлектроники неразрывно связано с разработкой 

средств автоматизированного проектирования, в том числе спе- 
циализированных программных систем моделирования [1], кото-
рые в основном являются продуктами зарубежных компаний, 
например, Cadence Design System, Synopsys, Ansys и Siemens EDA. 
Как известно, подобные системы предъявляют высокие требова-
ния как к вычислительным ресурсам, так и к способам предостав-
ления доступа пользователей к системе моделирования, и приме-
няются в вычислительных комплексах, которые обладают высокой 
производительностью. В настоящее время, столкнувшись с необ-
ходимостью импортозамещения, российские компании, ученые 
и исследователи в области микроэлектроники активно ведут раз-
работки отечественных аналогов зарубежных систем в том числе 
для моделирования ячеек энергонезависимой памяти [2].  

При этом возникла острая необходимость в обеспечении еди-
ного цикла разработки систем моделирования, включающего как 
классические этапы создания программного кода, так и этап про-
верки корректности работы системы по назначению путем выпол-
нения расчетных задач моделирования в среде высокопроизводи-
тельных вычислений. 

Для обеспечения единого цикла разработки системы моделиро-
вания в центре коллективного пользования «Высокопроизводитель-
ные вычисления и большие данные» (ЦКП «Информатика») [3] 
в дополнение к существующим технологиям предоставления до-
ступа к программным системам моделирования в высокопроизво-
дительной вычислительной среде [4] была внедрена широко из-
вестная система совместной разработки GitLab с поддержкой 
функций непрерывной разработки CI/CD (Continuous Integration / 
Continuous Deployment). 

Особенностью внедрения является интеграция среды GitLab 
с существующей системой управления вычислительными задани-
ями Slurm [5,6], которая позволила реализовать единый цикл раз-
работки отечественной системы моделирования ячеек энерго- 
независимой памяти с задействованием высокопроизводительных 
вычислительных ресурсов ЦКП. 
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Единый цикл разработки можно представить в виде совокуп-
ности трех основных этапов: 

– создание (разработка) программного кода системы модели-
рования; 

– тестирование программного кода на предмет поиска ошибок, 
допущенных при создании кода; 

– тестирование системы моделирования, реализованной про-
граммным кодом, путем выполнения расчетных задач в среде 
высокопроизводительных вычислений ЦКП. 

Создание программного кода реализуется на рабочих местах 
разработчиков с применением инструментов совместной разра-
ботки, интегрированных в GitLab. В дополнение к разработке про-
граммного кода разработчики подготавливают сценарии CI/CD, 
позволяющие автоматически запускать процессы тестирования 
программного кода и/или системы моделирования при наступле-
нии определенных событий в системе GitLab, например, при со-
хранении изменений программного кода (git commit). 

Тестирование программного кода выполняется на выделенном 
вычислительном сервере, функционирующем в вычислительной 
среде ЦКП. Данный сервер обеспечивает функционирование сер-
висов GitLab Runner (например, shell runner, docker runner) и Slurm. 
Сервисы GitLab Runner предназначены для исполнения программ-
ного кода в соответствии с подготовленными сценариями CI/CD 
на данном вычислительном сервере, в том числе в заранее подго-
товленной индивидуальной среде. Сервис Slurm предназначен для 
постановки расчетных задач в очередь заданий вычислительной 
среды ЦКП, выделения необходимых вычислительных ресурсов, 
последующего запуска расчетного задания и освобождения ресур-
сов при завершении расчетов. 

Тестирование системы моделирования выполняется путем  
запуска расчетных задач в вычислительной среде ЦКП с возможно-
стью использования входящих в ее состав высокопроизводитель-
ных гибридных вычислительных серверов, оснащенных графиче-
скими ускорителями вычислений (GPU). Постановка расчетных 
задач в очередь заданий обеспечивается на выделенном сервере сер-
висом GitLab Runner, который выполняет следующие функции: 

– в момент исполнения соответствующего сценария CI/CD ин-
терпретирует указанные в сценарии параметры постановки расчет-
ного задания в очередь заданий; 
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– формирует скрипт постановки расчетного задания в очередь 
заданий, используя директивы, поддерживаемые системой управ-
ления вычислительными заданиями;  

– запускает расчетное задание на исполнение путем выполне-
ния команды sbatch.  

Таким образом реализуется единый цикл разработки отече-
ственной системы моделирования ячеек энергонезависимой па-
мяти с задействованием высокопроизводительных вычислитель-
ных ресурсов ЦКП «Информатика». 

Выводы 
Представленный подход обеспечивает доступ пользователей 

к высокопроизводительной вычислительной среде ЦКП «Инфор-
матика» на основе реализации единого цикла разработки системы 
моделирования ячеек энергонезависимой памяти в задачах мате-
риаловедения. Такой подход позволяет расширить функционал си-
стемы GitLab за счет интеграции с системой управления вычисли-
тельными заданиями Slurm и создать для разработчиков более 
комфортные условия работы при разработке подобных систем мо-
делирования, а также сократить время проверок программного 
кода и системы моделирования в целом. 

Работа выполнена при финансовой поддержке РНФ, грант 
№ 23-91-01012. 
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Центр коллективного пользования «Высокопроизводительные 
вычисления и большие данные» (ЦКП «Информатика») [1]  
обеспечивает потребности научных коллективов ФИЦ ИУ РАН 
и внешних пользователей в высокопроизводительных вычисли-
тельных ресурсах для проведения фундаментальных и приклад-
ных исследований, в том числе в области материаловедения [2]. 

Анализ заявок на предоставление доступа к вычислительным 
ресурсам ЦКП показывает, что основными направлениями иссле-
дований научных коллективов ФИЦ ИУ РАН являются: 

– системы искусственного интеллекта, извлечение знаний 
и анализ текстов; 

– математические методы анализа данных и прогнозирования; 
– моделирование сложных физических и технических систем; 
– теоретико-вероятностные и статистические методы модели-

рования; 
– методы и программные средства накопления и обработки 

данных; 
– обучение с подкреплением с использованием сетевых век-

торно-символьных представлений. 
При этом большинство задач в рамках этих направлений реша-

ются (или планируются решения) с применением технологий ис-
кусственного интеллекта.  

В связи с этим, одним актуальных и востребованных направле-
ний исследований являются экспериментальные исследования 
в интересах решения задач по поиску и анализу уязвимостей ис-
кусственных нейронных сетей различных классов, по разработке 
методов оценки их устойчивости в условиях случайных и предна-
меренных воздействий, а также методов повышения устойчивости 
нейронных сетей.  

Отметим экспериментальные исследования по моделированию 
сложных физических и технических систем. К ним относятся ис-
следования по разработке отечественной системы автоматизиро-
ванного проектирования для создания ячеек энергонезависимой 
памяти в области материаловедения [3, 4], а также исследования 
по совершенствованию методов моделирования неравновесных 
течений газовых смесей в части моделирования механик разрежен-
ного газа и высокоскоростной аэродинамики [5, 6]. 
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Продолжаются активные исследования по следующим тема-
тикам:  

– разработка методов и программных средств накопления и об-
работки больших данных; 

– извлечение знаний и анализ текстов, например, определение 
депрессивности у пользователя социальной сети на основе 
интеллектуального анализа публикуемых текстовых сообще-
ний и информации со страницы профиля пользователя [7]; 

– машинное обучение, глубокое машинное обучение, разра-
ботка моделей искусственных нейронных сетей, например, 
разработка алгоритмов управления автономным транспорт-
ным средством в режиме реального времени с учетом стати-
ческих и динамических ограничений [8]. 

Наряду с научными коллективами ФИЦ ИУ РАН ЦКП исполь-
зуется коллективами и других организаций. Так, в последние годы 
экспериментальные исследования в области моделирования хими-
ческих реакций, квантово-механических и молекулярно-механи-
ческих расчетов, молекулярной динамики, моделирования фи-
зико-химических процессов взаимодействия молекул выполняют 
сотрудники ФНИЦ «Кристаллография и фотоника» РАН прово-
дит. Активно используются вычислительные ресурсы ЦКП специ-
алистами НИИ молекулярной электроники (НИИМЭ) в рамках ре-
шения задач по проектированию отечественной электронной 
компонентой базы в области микроэлектроники. Кроме того, ЦКП 
предоставляет возможность практической отработки знаний, по-
лученных в ходе обучения, студентам базовых кафедр в МГУ 
имени М.В. Ломоносова, Московского авиационного института 
(МАИ), Высшей школы экономики (ВШЭ) и Российского универ-
ситета дружбы народов (РУДН).  

При решении задач пользователи имеют возможность выпол-
нять расчеты в высокопроизводительной вычислительной среде 
ЦКП с применением таких систем моделирования как Ansys, Intel 
oneAPI, Gromacs, Matlab, Orca, Pytorch, Tensorflow, Keras, 
Quantum Espresso в фоновом (пакетном) и интерактивных режи-
мах. Имеется возможность интеграции других систем математи-
ческого моделирования в высокопроизводительную вычисли-
тельную среду ЦКП. 
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Результаты компьютерного моделирования в области материа-

ловедения электронных компонентов существенно зависят от каче-
ства используемых данных, поэтому при их проведении требуется 
уделять внимание не только поиску и накоплению информации, но 
и ее детальному описанию и аналитическому исследованию по клю-
чевым требованиям контроля полноты, достоверности, применимо-
сти и адекватности данных.  

Можно сформулировать три ключевых фактора проблематики 
построения объектов данных, характерных для рассматриваемой 
предметной области: 

• большой объем элементов данных и их сборок (агрегатов), 
обусловленный тем, что математическое и компьютерное модели-
рование базируется на молекулярных или атомарных расчетных 
уровнях с последующим масштабированием их в макро-струк-
туры [1]; 

• большое количество прецизионных расчетов и чувствитель-
ных к входным параметрам алгоритмов; 

• множество разнообразных источников данных, требующих 
проверки и согласования.  

Необходимость хранения, анализа, сопоставления, поиска, аг-
регации и фильтрации значительных объемов разнообразных дан-
ных, требуемых для работы различных материаловедческих при-
ложений, делает актуальным не только их сбор, но и подробное 
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описание, включающее декомпозицию данных на множества по 
разнообразным критериям и требованиям, маркировку множеств 
по их назначению и степени достоверности, а также сопоставления 
им соответствующих ограничений и операций обработки.  

Для проведения глубинной спецификации данных предлагается 
методология, включающая три базовые стадии. На первой форма-
лизуются количественные и семантические требования и определя-
ются рабочие наборы данных, которые в зависимости от источника, 
могут быть классифицированы как данные из справочников, баз 
данных, инструментальных средств предметной области или иных 
экспериментально-расчетных источников информационного кон-
тента в их исходном виде. Они сохраняются для дальнейшего ис-
следования в специализированной области. На второй стадии осу-
ществляется анализ и выполняется иерархическая структуризация 
накопленных данных. Это делает возможным уточнение и сравне-
ние данных, хранение различных наборов, и применение множества 
инструментов их обработки. На третьей стадии данные агрегиру-
ются и отображаются в объекты предметной области в соответствии 
со схемой базы данных системы информационной поддержки при-
ложений. Перечисленные этапы предложенной методологии позво-
ляют использовать специализированную область исследования ин-
формационного контента для построения объектных моделей сце- 
нариев приложений, структуризации схемы доменного представле-
ния данных и формирования событийно-информационных форм. 

Апробация данной методологии на примере описания данных 
для задачи расчета метрических параметров кристаллических 
структур [2, 3] позволила уточнить требования, критерии и филь-
тры поиска информации, описания данных, каталогизацию пара-
метров и их верификацию. Удалось также выявить взаимосвязь 
наборов подготовленных данных, применить фильтры и правила 
ограничений целостности, провести каталогизацию входных пара-
метров и их проверку по критериям полноты и достоверности, ре-
ализовать первичное агрегирование и построение объектов домен-
ной модели приложений. 

Планируется программная реализация данного подхода, которая 
предполагает использование стека Web-ориентированных инстру-
ментальных средств, обеспечивающих локальный и удаленный до-
ступ к контенту требований и каталогам решений с разделением пол-
номочий для различных категорий исследователей и пользователей. 

Работа выполнена при финансовой поддержке проекта Мин- 
ОбрНауки № 075-15-2024-544. 
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Аннотация. В данной работе проводилось исследование возможно-
сти применения монослоя дисульфида молибдена (MoS2) для квантовых 
вычислений при помощи теории функционала плотности (DFT) и метода 
псевдопотенциала. Создание в монослое электронного кубита при обра-
зовании вакансии серы. 

Ключевые слова: дисульфид молибдена, вакансия, псевдопотен-
циал, теория функционала плотности, кубит. 

Введение 

Дисульфид молибдена – представляет собой неорганическое 
соединение, которое принадлежит к дихалькогенидам переходных 
металлов. Кристаллическая структура имеет гексогональную 
форму плоскости атомов серы, расположенных по обе стороны от 
плоскости атомов молибдена. Эти плоскости накладываются друг 
на друга с сильными ковалентными связями между атомами, но 
слабыми Ван-дер-Ваальсовыми связями, удерживающими слои 
вместе. Это позволяет механически их разделить для образования 
двумерных листов MoS2 [1]. Объемный материал представляет со-
бой полупроводник с непрямой запрещенной зоной равной 1,2 эВ. 
При удалении межслойных взаимодействий и удержании электро-
нов в одной плоскости приводит к образованию прямой запрещен-
ной зоны, энергия которой равна 1,9 эВ [2]. Так же стоит обратить 
внимание на изменение свойств слоя дисульфида молибдена при 
образовании в нем дефектов. 

Исследования проводились при помощи теории функционала 
плоскости (DFT) – это метод квантовой механики, используемый 
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для описания электронных систем, таких как атомы, молекулы и 
твердые тела. Главная идея DFT заключается в том, что вся инфор-
мация о системе электронов содержится в их электронной плотно-
сти, которая представляет собой распределение вероятности обна-
ружить электрон в определенном объеме пространства [3–5]. 

Результаты расчёта и их анализ 

Основной принцип электронных кубитов заключается в том, 
что спин электрона или его орбитальное состояние может нахо-
дится в суперпозиции двух состояний, что соответствует состоя-
ниям 0 и 1 в традиционной логике. Благодаря состоянию кванто-
вой запутанности появляется возможность связывать несколько 
кубитов между собой и использовать это применительно к вычис-
лениям [6]. 

Энергию образования вакансии мы определяли, используя вы-
ражение разности полных энергий: 𝑬𝒇(𝒏) = 𝑬𝑽ି𝑬𝒔𝒕ା𝒏𝑬𝑺𝒏                                             (1) 

где EV – полная энергия структуры с вакансией серы, Est – энергия 
слоя с вакансией, ES – энергия, приходящаяся на 1 атом серы в объ-
емной структуре S, n – количество образованных вакансий. В итоге 
мы получили значение для энергии образования вакансии серы 
равную 3,04 эВ. Данное значение хорошо согласуется с результа-
тами работы [7]. 

Таблица 1 
Изменение зонной структуры MoS2 

Параметр Объемный Монослой С вакан-
сией серы 2e 1e 

Ширина  
запрещенной зоны 

(эВ) 
0,83 1,79 1,16 1,14 0,009

Уровень  
валентной зоны  

(эВ) 
7,97 -1,47 -1,68 -1,67 -2,47

Уровень зоны  
проводимости  

(эВ) 
8,81 0,32 -0,52 -0,52 -2,46

Энергия Ферми  
(эВ) 8,08 -1,48 -1,56 -1,53 -2,47
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Далее мы провели анализ электронной структуры исследуемых 
структур. В таблице 1 приведены изменения параметров зонной 
структуры для объемного MoS2, бездефектного монослоя MoS2  
и с образованной вакансией серы MoS2-x. Из таблицы 1 видно, что 
при переходе дисульфида молибдена из объемного состояния в 2D 
состояние происходит увеличение ширины запрещенной зоны 
с 0,83 эВ до 1,74 эВ из-за смещения уровней валентной зоны 
и зоны проводимости. Это происходит из-за наличия поверхности. 
Образование вакансии серы в монослое MoS2 приводит к умень-
шению ширины запрещенной зоны до 1,16 эВ. 

Из-за потери 6е в системе при удалении атома серы происхо-
дит увеличение заряда на ближайших к месту вакансии атомах 
серы, так же заряд увеличивается на атомах молибдена вблизи ме-
ста вакансии. При удалении 1е из системы с вакансией на атомах 
молибдена заряд уменьшается, на атомах серы так же происходит 
уменьшение заряда. При удалении второго свободного е заряд 
вблизи вакансии так же уменьшается. Перераспределение заряда 
отражается на поведении полного потенциала системы.  

Выводы 

В ходе выполнения работы были проведены расчеты с исполь-
зованием теории функционала плотности и метода псевдопотен-
циала. Исследована возможность управления параметрами си-
стемы и создания электронного кубита на основе монослоя MoS2 
при помощи образования вакансии серы. В итоге можно заклю-
чить, что система на основе монослоя дисульфида молибдена мо-
жет использоваться для создания электронного кубита и в даль-
нейшем масштабного квантового вычислителя. Полученные 
результаты могут использоваться для проведения эксперименталь-
ных и теоретических исследований. 
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Аннотация. С помощью программного пакета VASP были выпол-
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Введение 
Квантовые вычислители – это устройства, основанные на 

принципах квантовой механики, которые используют квантовые 
биты (или кубиты) для обработки информации. В отличие от клас-
сических битов в обычных компьютерах, которые могут прини-
мать только одно из состояний (0 и 1), кубиты могут находиться 
в суперпозиции нескольких состояний одновременно, что позво-
ляет квантовым компьютерам выполнять вычисления на порядки 
быстрее и эффективнее. Цель нашей работы состоит в проведении 
ряда квантово-механических расчетов системы Si/Ge/Si с внедре-
нием в систему дырки для оценки возможности управления состо-
янием дырки путем воздействия внешнего магнитного поля. 

Результаты расчёта и их анализ 
Для исследования атомной и электронной структуры 2D интер-

фейса Si/Ge/Si прежде всего мы исследовали отдельные структуры 
для силицена и германена. Атомная структура 2D интерфейса 
Si/Ge/Si строилась следующим образом: между двумя слоями си-
лицена размещался слой германена. Полученная в результате 
структура изображена на рис. 1. Затем проводилась полная атом-
ная релаксация структуры с однородной сеткой к-точек 9×9×1 по-
строенной по схеме МонхорстаПэка. Расчеты проводились с помо-
щью пакета программ VASP [1–3] Межатомные взаимодействия 
исследовались с применением подхода проекционных присоеди-
ненных волн (PAW) [4, 5]. Расчёты учитывали спин-орбитальное 
неколлинеарное взаимодействие [6]. 

 
Рис. 1. Интерфейс Si/Ge/Si 

Для исследования электронных свойств структуры использо-
валась суперъячейка гораздо большего размера. Для этого ячейка 
Si/Ge/Si, представленная на рис. 1, транслировалась вдоль осей X 
и Y с увеличением параметров ячейки a и b в 3 раза. В результате 
получалась суперъячейка состоящая из 54 атомов, из которых 
18 атомов Ge и 36 атомов Si (рис. 2). 
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Рис. 2. Суперячейка 2D-интерфейса 

Затем в системе Si/Ge/Si создавался избыточный положитель-
ный заряд и задавалась начальная намагниченность. Для увеличен-
ной элементарной ячейки применялась равномерная сетка k-точек 
4×4×1 так же составленная по схеме Монхорста–Пэка. Для нагляд-
ной демонстрации локализации дырочных состояний в системе 
Si/Ge/Si находилась разность между зарядовыми плотностями си-
стемы без дырок и с одной дыркой. 

  
а    б 

Рис. 3. Локализации дырочных состояний в системе Si/Ge/Si:  
(а) при заданной намагниченности +1, (б) при намагниченности -1 
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Видно, что при заданной намагниченности +1 (рис. 3а) дыроч-
ные состояния локализуется преимущественно на атомах кремния, 
в то время как на атомах германия состояния отсутствуют. Обрат-
ная ситуация наблюдается при намагниченности −1 (рис. 3б). Так 
же, как и в прошлом случае, дырочные состояния тоже скаплива-
ется сверху атомов кремния, однако теперь они так же есть и на 
атомах германия. 

Выводы 
Результаты исследования показывают, что система может быть 

использована в качестве дырочного квантового транзистора для 
построения логических ворот с целью проектирования квантового 
вычислителя. Полученные результаты могут быть использованы 
для проведения последующих исследований, как эксперименталь-
ными, так и теоретическими методами. 

Работа выполнена при поддержке Российского научного 
фонда (проект № 24-13-20024).  

Авторы выражают благодарность за предоставление доступа 
к кластеру Межведомственного суперкомпьютерного центра РАН 
(МСЦ РАН). 
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Аннотация. С помощью программного пакета прогнозирования 
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Введение 
Исследование двумерных материалов находится на начальном 

этапе, и наиболее целесообразным представляется поиск аналогов 
графена среди элементов группы IV периодической таблицы. Со-
гласно периодическому закону, особое внимание следует уделить 
кремнию. Его внешние орбитали содержат по четыре электрона, 
относящихся к p- и s-орбиталям. С энергетической точки зрения 
кристаллы кремния имеют оптимальную пятиугольную структуру. 
Эта кристаллическая решётка включает две взаимопроникающие 
гранецентрированные подрешётки (fcc), в которых каждый атом 
окружён четырьмя соседними атомами. Все ковалентные связи 
в данной решётке эквивалентны и характеризуются гибридиза-
цией s, px, py и pz (sp³). 
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Результаты расчёта и их анализ 
Для определения стабильных конфигураций моно- и двуслой-

ного кремния был использован программный пакет CALYPSO 
[1–3]. В процессе моделирования применялся алгоритм оптими-
зации роя частиц (PSO). Для углубленного анализа полученных 
структур были проведены квантово-механические расчёты в рам-
ках теории функционала плотности с использованием программ-
ного пакета VASP [4–6]. Межатомные взаимодействия исследо-
вались с применением подхода проекционных присоединенных 
волн (PAW) [7, 8]. Расчёты учитывали спин-орбитальное некол-
линеарное взаимодействие [9]. Энергия обрезания базиса плос-
ких волн составила 600 эВ. 

Для нахождения наиболее вероятных кремниевых систем, 
необходимо рассмотреть ряд возможных структур. При создании 
элементарной ячейки было задано два атома для монослойного 
кремния и два атома на слой для двуслойного. Для каждого случая 
были отобраны четыре оптимальные структуры для дальнейшего 
исследования. На следующем этапе выбранные структуры были 
оптимизированы и рассчитаны их энергии формирования и коге-
зии (таблица ниже).  

Si2 Si4 
Точечная 

группа 
Энтальпия, 

eV 
Eform, 

eV Ecoh, eV Точечная 
группа 

Энтальпия, 
eV 

Eform, 
eV 

Ecoh, 
eV 

Pmma -6.722 0.770 -4.919 P1 -6.880 0.612 -5.077
P6/mmm -6.691 0.801 -4.888 P1 -6.900 0.592 -5.098
P-3m1 -6.691 0.801 -4.888 P2/c -6.848 0.644 -5.045
P6/mmm -6.691 0.801 -4.888 Pmma -6.846 0.647 -5.043

 
Первая и наиболее энергетически выгодная структура Si2 при-

надлежит пространственной группе Pmma и имеет примитивную 
тетрагональную кристаллическую структуру с параметрами ре-
шётки a = b = 2.416 Å (рис. 1а). 

В случае двуслойного кремния (Si4) оптимальной является  
вторая по списку конфигурация кристаллографической группы 
P1 с примитивной орторомбической сингонией, где a = 2.351  
и b = 2.516 Å (рис. 1б). 
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a          b 

Рис. 1. Элементарные ячейки оптимальных модификаций:  
а) Si2, b) Si4  

Выводы 

Результаты данного исследования показывают, что наиболее 
оптимальной конфигурацией является кристаллическая решётке 
типа Pmma (энергия формирования 0.770 эВ) для однослойного 
кремния и P1 (энергия формирования 0.592 эВ) с различными па-
раметрами ячейки a и b для двуслойного кремния. 

Часть работы, посвященная расчетам атомной и электрон-
ной структуры, выполнена в соответствии с Государственным 
заданием Министерства науки и высшего образования Россий-
ской Федерации (проект FEME-2024-0005). Расчеты выполнены 
с использованием методов и методик, разработанных в рамках 
Государственного задания Вычислительного центра ДВО РАН 
(ВЦ ДВО РАН). Исследования выполнены с использованием ре-
сурсов ЦКП «Центр данных ДВО РАН». 
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Abstract. Using the CALYPSO structure prediction software package, 
crystallographic groups of new two-dimensional silicon phases were found and 
their formation and cohesion energies were calculated. 
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Аннотация. Вследствие смещения двух графеновых слоев на неко-
торый угол друг относительно друга в структуре возникают участки 
с различным типом кристаллографической упаковки (АА- и АВ- упа-
ковка). При этом внешне данная структура имеет геометрический узор, 
напоминающий «муар», а в энергетическом спектре это проявляется как 
чередование щелевых и бесщелевых областей. Пространственный пе-
риод изменения энергетических параметров составляет величину по-
рядка десяти нанометров, следовательно, области могут рассматриваться 
как сверхрешётка. Кроме того, на границах участков с различной упаков-
кой происходит т.н. релаксация, влияющая на размеры областей и энер-
гетическую структуру в них. В данной работе численно исследуется вли-
яние угла разориентации слоев, параметра энергетической щели на 
транспортные характеристики слоев.  

Ключевые слова: графен, двумерные материалы, твистроника, мат-
рица переноса. 
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Введение 
Основными требованиями, предъявляемыми к современным 

электронным устройствам, являются миниатюризация, быстро-
действие и низкое энергопотребление, поэтому элементная база 
таких устройств все чаще основывается на двумерных материалах, 
обладающих высокой подвижностью носителей заряда и рядом 
уникальных электрофизических свойств. Кроме того, создание 
структур пониженной размерности позволяет использовать кван-
товые эффекты, такие как дискретизация спектра, туннелирова-
ние, осцилляции проводимости в магнитном поле. С этой точки 
зрения особую привлекательность получили различные Ван-дер-
Ваальсовы структуры. Одним из материалов для их создания явля-
ется графен (монослой атомов углерода), существенным недостат-
ком которого является отсутствие запрещённой зоны, необходи-
мой для управления электронным транспортом приборов. Отсюда 
вытекает актуальность поиска щелевых модификаций графена, 
другими словами, создания структур, в которых графен становится 
узкощелевым полупроводником. Создание требуемых энергетиче-
ских свойств для однослойного графена возможно с помощью ле-
гирования или воздействия подложки. Другой способ модифици-
ровать графен связан с созданием структур из нескольких слоёв, 
развёрнутых относительно друг друга, что открывает новый раз-
дел электроники – твистронику [1]. Управление характеристиками 
подобных структур может осуществляться путем смещения слоёв 
относительно друг друга или приложением перпендикулярного 
электрического поля. В зависимости от типа носителей, индуциро-
ванных в различные области структуры, можно переключать изо-
лирующие и проводящие свойства [2], таким образом, моделиро-
вание позволит эффективнее создавать приборы с такими 
свойствами и управлять их характеристиками.  

Расчёт транспортных характеристик 
В двуслойном графене с различным углом разориентации  

появляются периодично расположенные области (т.н. АА- и АВ-
упаковки), при этом свойства графена периодически меняются 
и возникает узор, напоминающий муаровый. Так появляется 
сверхпериод в геометрии данных слоев, а вследствие этого и в 
энергетической структуре, размеры областей и, соответственно, 
параметр сверхпериода зависят от угла разориентации. Можно  
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подобрать углы таким образом, что пространственный период из-
менения энергетических параметров будет иметь порядок десяти 
нанометров. АА-упакованные области имеют полуметаллические 
свойства, характеризуются высокой плотностью состояний и обес-
печивают конфайнмент электронов, в то время как АВ-упако- 
ванные имеют полупроводниковые свойства. Учитывая, что фаза 
графена с АА-упаковкой метастабильна, чередование различных 
упаковок делает структуру более стабильной и дает более широкие 
возможности для создания устройств на их основе. В ряде работ 
указывается что в некотором диапазоне угла разориентации ско-
рость Ферми в графеновых муаровых слоях может умень-
шаться [1]. С другой стороны, эффекты релаксации, усиливающие 
резкость границ и меняющие размеры областей с различными упа-
ковками, приводят в результате к увеличению скорости Ферми 
и усложнению зонной структуры [3]. Для каждой конкретной 
структуры требуется детальное рассмотрение результата действия 
этих процессов на параметры. 

В качестве исследуемых структур рассматривается двуслойный 
графен после релаксации, слои которого повернуты друг относи-
тельно друга на некоторый угол. В данной работе для структур 
с различным сверхпериодом муара численным методом матрицы 
переноса и теории оптического прохождения плоских волн сквозь 
волновод с гофрированной стенкой рассчитываются коэффициенты 
прохождения, затем на их основе получаются вольтамперные харак-
теристики. Исследуется влияние угла разориентации слоёв, силы 
межслойного взаимодействия и параметра релаксации в двуслой-
ном графене на транспортные характеристики структуры. 

Выводы 
Определены значения углов, начиная с которых зависимость 

транспортных характеристик двуслойного муарового графена от 
энергии становится немонотонной. Выявлены параметры, при ко-
торых вольтамперные характеристики двуслойного муарового 
графена имеют область отрицательной диффференциальной про-
водимости. 
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Abstract. Due to the two graphene layers displacement at a certain angle 
relative to each other the different types regions of crystallographic (AA- and 
AB-packages) appears in the structure. At the same time, this structure has a 
geometric pattern looks like a “moiré” and their energy spectrum has alterna-
tion of the energy gap and gapless regions. The spatial period of the energy 
changing parameters is about ten nanometers order, therefore, the regions can 
be considered as a superlattice. In addition, at the areas boundaries, the relax-
ation occurs, which affects the region size and the energy structure in them. In 
this work, we numerically study the layers disorientation angle influence, the 
energy gap parameter on the transport characteristics. 
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Аннотация. В работе рассматривается модифицированная (с допол-
нительным гармоническим взаимодействием между соседними внутрен-
ними массами) одномерная бесконечная цепочка масса-в-массе. По- 
лучены уравнения для акустической и оптической ветвей дисперсии, ши-
рины запрещённой зоны и эффективной массы. 
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Ключевые слова: цепочка масса-в-массе, акустическая и оптиче-
ские ветви дисперсии, запрещённая зона, эффективная масса, акустиче-
ский метаматериал. 

Введение 
Пионерская работа В.Г. Веселаго 1967 года инициировала бур-

ное развитие исследований в области оптических и акустических 
метаматериалов. Изучение акустических метаматериалов пред-
ставляет интерес как с точки зрения фундаментальной значимости, 
так и с точки зрения перспективы практических приложений. Од-
ним из перспективных приложений является возможность созда-
ния суперпоглотителя звука. Кроме того, акустические метамате-
риалы могут быть полезны в акустоэлектронике и для создания 
более эффективных звуковых систем бытовой электроники. В ра-
боте [1] впервые была исследована механическая система, пред-
ставляющая собой одномерную бесконечную цепочку масса-в-
массе (рис. 1(а)). Эта система, из-за наличия запрещённой зоны, 
является простейшим механическим фильтром, реализует концеп-
цию эффективной массы и продолжает вызывать интерес на совре-
менном этапе с точки зрения создания на её основе акустических 
метаматериалов с уникальными характеристиками [2]. В случае, 
когда внутренняя масса 𝑀 много больше внешней 𝑚, можно счи-
тать, что положение равновесия груза 𝑚 неподвижно (рис. 1(б)). 
В этом случае цепочка в длинноволновом приближении описыва-
ется вещественным уравнением Клейна-Гордона-Фока, которое, 
при равенстве нулю коэффициента упругости внутренней пру-
жины 𝐾, переходит в волновое уравнение. 

 
Рис. 1. (а) Одномерная бесконечная цепочка масса в массе; (б) цепочка 
масса в массе в случае 𝑀 ≫ 𝑚 (положение равновесия груза 𝑚 непо-
движно и помечено крестиком); (в) модифицированная цепочка масса 
в массе с добавлением гармонического взаимодействия между сосед-
ними внутренними грузами массы 𝑀 

В нашей работе исследуется модифицированная (с допол- 
нительным гармоническим взаимодействием между соседними 
внутренними массами) цепочка масса-в-массе (рис. 1(в)). Стоит 
отметить, что, ранее, на основе анализа модифицированной це-
почки масса-в-массе при переходе к длинноволновому прибли- 
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жению удалось получить формальное обобщение комплексно-
значных уравнений релятивистской квантовой механики: Клейна-
Гордона-Фока и Дирака [3]. Оказалось, что обобщённое уравнение 
Дирака с восьмикомпонентной волновой функцией имеет оптиче-
скую и акустическую ветви дисперсии, каждая с положительной и 
с отрицательной энергией. 

Классическая и модифицированная цепочки масса-в-массе 

Классическая цепочка масса-в-массе (𝑀 внутри 𝑚) имеет аку-
стическую и оптическую ветви дисперсии, всегда разделённые за-
прещённой зоной [2]. Для цепочки масса-в-массе вводится эффек-
тивная масса 𝑚௘௙௙ [2]. При 𝑀 = 0 классическая цепочка масса- 
в-массе переходит в цепочку из одинаковых масс 𝑚 соединённых 
пружинками с жёсткостью 𝐼 с только акустической ветвью диспер-
сии 𝜔ଶ =  4𝜔௠ଶ sinଶ ௞௔ଶ   и  𝑚௘௙௙ = 𝑚. При 𝑀 → ∞ классическая це-
почка масса-в-массе переходит в цепочку связанных идентичных  
осцилляторов 𝜔ை с только оптической ветвью дисперсии  𝜔ଶ = 4𝜔௠ଶ sinଶ ௞௔ଶ + 𝜔ைଶ  и 𝑚௘௙௙ = ቀ1 − ఠೀమఠమቁ 𝑚. Характерные частоты: 𝜔ை = ඥ𝐾 𝑚⁄ ,  𝜔஺ = ඥ𝐾 𝑀⁄ ,  𝜔௠ = ඥ𝐼 𝑚⁄   и  𝜔ெ = ඥ𝐽 𝑀⁄ . Модифици-
рованная цепочка масса-в-массе имеет акустическую (𝜔ି) и опти-
ческую (𝜔ା) ветви дисперсии: 𝜔±ଶ = ఠಲమ ାఠೀమଶ + 2(𝜔௠ଶ + 𝜔ெଶ ) sinଶ ௞௔ଶ ± ටቀఠಲమ ାఠೀమଶ + 2(𝜔௠ଶ + 𝜔ெଶ ) sinଶ ௞௔ଶ ቁଶ − 4 ቀ𝜔௠ଶ 𝜔஺ଶ + 𝜔ைଶ 𝜔ெଶ + 4𝜔ெଶ 𝜔௠ଶ sinଶ ௞௔ଶ ቁ sinଶ ௞௔ଶ   

(1) 

        
Рис. 2. Зависимость эффективной массы от частоты для акустической (се-
рые) и оптической (чёрные) ветвей дисперсии для классической (а) и мо-
дифицированной (б) цепочек масса в массе при 𝐼 𝐽⁄ = 10 и 𝑚 𝑀⁄ = 0,5. 
Слева направо 𝐼 𝐾⁄ =100; 4; 2; 1; 0,5; 0,25. Частота в единицах 𝜔௠, а эф-
фективная масса в 𝑚 
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Ширина запрещённой зоны определяется так: ∆𝜔 = ඥ𝜔஺ଶ + 𝜔ைଶ −  

ඩఠಲమ ାఠೀమଶ + 2(𝜔௠ଶ + 𝜔ெଶ ) − ඨቆఠಲమ ାఠೀమଶ + 2(𝜔௠ଶ + 𝜔ெଶ )ቇଶ − 4(𝜔௠ଶ 𝜔஺ଶ + 𝜔ைଶ𝜔ெଶ + 4𝜔ெଶ 𝜔௠ଶ )  

(2) 

Отметим, что запрещённая зона для модифицированной це-
почки масса-в-массе существует не всегда. Для эффективной 
массы получается уравнение: ௠೐೑೑ ±௠ = − ଵଶ ఠ೘మఠಾమ ቆఠಲమ ఠమ − 1 + ఠಾమఠ೘మ ቀఠೀమఠమ − 1ቁቇ ∓  

ඨቈଵଶ ఠ೘మఠಾమ ቆఠಲమ ఠమ − 1 + ఠಾమఠ೘మ ቀఠೀమఠమ − 1ቁቇ቉ଶ + ఠ೘మఠಾమ ቀఠಲమ ିఠమାఠೀమఠమ ቁ                          (3) 

Отметим, что для получения уравнений для классической це-
почки масса-в-массе в уравнениях для модифицированной це-
почки нужно устремить 𝜔ெ к нулю. Рассмотрим случай 𝜔௠ = 𝜔ெ. 
Введём обозначение 𝜔௖௛ для этих частот. Отметим, что 𝜔஺ଶ + 𝜔ைଶ =𝐾 𝜇⁄ . Здесь 𝜇 = 𝑚𝑀 (𝑚 + 𝑀)⁄  – приведённая масса. Введём обозна-
чение 𝜔௥ௗ = ඥ𝜔஺ଶ + 𝜔ைଶ. Из уравнения (1) получается уравнение для 
акустической ветви дисперсии: 𝜔ଶି = 4𝜔௖௛ଶ sinଶ ௞௔ଶ   и  

௠೐೑೑ష௠ = 1.                                                           (4) 

Отметим, что для акустической ветви дисперсии эффективная 
масса не зависит от частоты. Для оптической ветви дисперсии по-
лучаем: 𝝎ା𝟐 = 𝝎𝒓𝒅𝟐 + 𝟒𝝎𝒄𝒉𝟐 𝐬𝐢𝐧𝟐 𝒌𝒂𝟐  и 

𝒎𝒆𝒇𝒇 శ𝒎 = 𝟏 − 𝝎𝒓𝒅𝟐𝝎𝟐  .                                     (5) 

Выводы 

Получены уравнения для акустических и оптических ветвей 
дисперсии, для ширины запрещённой зоны и для эффективной 
массы модифицированной цепочки масса-в-массе. С использова-
нием полученных уравнений промоделированы классическая  
и модифицированная цепочки масса-в-массе при разных соотно-
шениях масс и упругостей пружин. Изучен частный случай  𝜔௠ = 𝜔ெ, на основе которого, с использованием длинноволнового 
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приближения, в работе [3] получено формальное обобщение урав-
нений релятивистской квантовой механики. В дальнейшей работе 
мы планируем изучить длинноволновое приближение, что соот-
ветствует непрерывным материалам.  
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1ФИЦ ИУ РАН, г. Москва 
Аннотация. В связи с бурным развитием информационных техноло-

гий, включая системы искусственного интеллекта, в последнее время 
усилился интерес к элементам энергонезависимой памяти. В работе пред-
ставлен прототип программного обеспечения САПР для компьютерного 
моделирования энергонезависимой памяти на основе технологии ReRAM 
(шифр «СоВА»). В основе разработки лежит многомасштабная схема мо-
делирования. Система построена по принципу специализированного 
многоуровневого ПО. В работе представлена архитектура системы и опи-
сана среда проектирования.  

Ключевые слова: энергонезависимая память, система автоматизи-
рованного проектирования ( САПР), многомасштабное моделирование. 

Введение 

В связи с бурным развитием информационных технологий, 
включая системы искусственного интеллекта (ИИ), с активной 
разработкой элементной базы для нейроморфных систем и других 
областей, в последнее время усилился интерес к элементам энер-
гонезависимой памяти. Данные элементы и их матрицы могут ис-
пользоваться для постоянного или долговременного хранения ин-
формации, в том числе при отсутствии электрического питания, 
работать как искусственные синапсы, в то время как логические 
схемы структур металл-оксид-полупроводник (КМОП) могут 
функционировать как нейроны. К наиболее перспективным можно 
отнести такие технологии для создания ячеек энергонезависимой 
памяти как ReRAM (Resistive random-access memory, резистивная 
память с произвольным доступом), FeRAM (Ferroelectric RAM – 
сегнетоэлектрическая оперативная память), MRAM (magneto- 
resistive RAM – магниторезистивная оперативная память). Много-
уровневые элементы памяти позволяют увеличить плотность ин-
теграции, однако требуют более точного моделирования и выбора 
режимов переключения. 
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Разработка новых элементов памяти неразрывно связана с со-
зданием средств автоматизированного проектирования электрон-
ных устройств. На большую четверку производителей автоматизи-
рованного программного обеспечения, в которую входят Cadence 
Design System[1], Synopsys[2], Ansys[3] и Siemens EDA[4], в насто-
ящее время приходится более 90% доходов отрасли EDA (автома-
тизация проектирования электроники). Одним из наиболее востре-
бованных в данной области программных продуктов является 
Quantum ATK – программное обеспечение для атомистического 
моделирования, входящий в состав Synopsys. Данный пакет ис-
пользуется в ходе компьютерного моделирования сложных струк-
тур, состоящих из новых кристаллических и аморфных материа-
лов, сплавов, интерфейсов и многослойных стеков, позволяет 
исследовать различные тепловые и механические свойства, 
а также рассматривать диффузионные и поверхностные процессы.  

Разработка отечественных программных средств системы ав-
томатизированного проектирования ЭКБ – непременное условие 
развития микроэлектроники в РФ, особенно с учетом специфики 
текущей ситуации в мире. В настоящее время в России ряд компа-
ний, разработчиков системного программного обеспечения,  
объединились в Консорциум «Базис», среди учредителей которого 
разработчики системного ПО «Аскон», «Скан», Eremex, 
Omega, Институт инженерной физики и Ассоциация электронного 
машиностроения. Консорциум отечественных разработчиков 
направил в 2022 году предложение Минпромторгу выработать 
стратегию развития российских систем автоматизированного про-
ектирования для электроники. Актуальность такого предложения 
связана с необходимостью замещения зарубежных САПР, разра-
ботчики которых (Synopsys, Cadence, другие) прекратили продажу 
лицензий в Россию и отказались от обновлений уже приобретен-
ного ПО (программного обеспечения). 

Описание прототипа программного обеспечения САПР  
для компьютерного моделирования энергонезависимой  
памяти на основе технологии ReRAM (шифр «СоВА») 

В ФИЦ ИУ РАН в настоящее время проводятся работы по со-
зданию программной среды для моделирования элементов энерго-
независимой памяти в рамках проекта РНФ № 23-91-01012 «Раз-
работка программных средств системы автоматизированного 
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проектирования ЭКБ для создания ячеек энергонезависимой па-
мяти на основе технологии ReRAM, FeRAM, MRAM», ШИФР 
«СоВа» по заказу АО НИИМЭ. На первом этапе выполнения про-
екта создана и программно-реализована общая архитектура си-
стемы и прототип Программного обеспечения для создания ячеек 
энергонезависимой памяти на основе технологии ReRAM. 

ПО «СоВа» построено по принципу специализированного мно-
гоуровневого ПО.  

В основе лежит многомасштабная схема моделирования [5, 6]. 
Уровни ПО дифференцированы по временному и пространствен-
ному масштабу задач, начиная с атомарного и молекулярного 
уровня с переходом на уровень веществ, тел, структур с границами 
раздела, электрических и электрофизических характеристик при-
борных структур. Для решений на каждом уровне в систему 
«СоВа» подгружаются соответствующие вычислительные мо-
дули ПО.  

Архитектура ПО «СоВа» предусматривает использование ряда 
оригинальных отечественных модулей, выполненных в рамках 
данного проекта, а также модулей в составе зарубежных специа-
лизированных ПО. Все они объединены под управлением единой 
среды проектирования. В состав специализированных ПО в каче-
стве составляющих ПО «СоВа» входят: 

1. Отечественные модули (собственные разработки): 
– вычислительные модули для проведения расчетов на атомно-

кристаллическом уровне, на наноуровне, модуль редуцирования 
физико-математических моделей в компактные модели;  

– набор расчетных модулей, реализующих численные методы 
с возможностью симуляции процессов; 

– модуль описания элементов энергонезависимой памяти и 
ячеек на их основе. 

2. Модуль для квантово-механического моделирования элек-
тронной структуры и энергетических характеристик структур на 
основе теории функционала электронной плотности (DFT) [7].  
Могут быть задействованы пакеты: Quantum ESPRESSO (URL 
https://www.quantum-espresso.org/), SIESTA (URL https://siesta-
project.org/siesta/index.html), ABINIT (https://abinit.github.io/abinit_ 
web/) и другие специализированные программные продукты, кото-
рые позволяют моделировать электронную и атомную структуру 
молекул и кристаллов.  



65 

Архитектура системы 

На рис. 1 представлена архитектура системы, описанная с по-
мощью Диаграммы компонентов ПО «СоВа». 

 
Рис. 1. Диаграмма компонентов ПО «СоВа». 

Программное обеспечение для создания ячеек энергонезависи-
мой памяти на основе технологии ReRAM предоставляет возмож-
ность: 

– проведения многоуровневых и распараллеленных расчетов 
в автоматизированном режиме на высокопроизводительных про-
граммных комплексах; 

– проведения компьютерной симуляции процессов в структу-
рах энергонезависимой памяти на нано и микроуровнях; 

– изучать поведение элементов энергонезависимой памяти 
в при различных режимах работы; 

– использовать средства визуализации результатов вычисли-
тельных экспериментов и интеллектуального анализа данных, для 
анализа результатов и принятия решения на основе полученной 
информации; 

– использовать протокол REST и формат данных JSON для ин-
формационного обмена между компонентами; 

– круглосуточного режима функционирования для системы, 
без особых требований к доступности. 
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Особенности реализации среды исполнения ПО «СоВа» 

Разработана среда исполнения сценариев дает возможность 
в автоматическом режиме запускать сценарии с заданными вход-
ными параметрами, отслеживать их выполнение в целом, и по  
составным задачам, просматривать входные и выходные данные 
(результаты расчетов).  

Интеграционная роль среды исполнения заключается в форми-
ровании входных данных для вычислительных модулей в соответ-
ствующем формате и единицах измерения, отслеживании работы 
вычислительных модулей, получении конечного результата рас-
чета и преобразовании его в формат и единицы измерения, доступ-
ные для других модулей сценария. 

Среда проектирования ПО «СОВА» 
Среда проектирования, под управлением которой объединя-

ются и работают модули ПО «СоВа» включает: 
– пользовательский интерфейс (рис. 2, 3); 

   
Рис. 2. Окно авторизации                   Рис. 3. Приветственная страница 

– графический пользовательский интерфейс для ученого- ис-
следователя, включая средства визуализации результатов расчетов 
(рис. 4, 5); 

– базу данных с информацией о материалах, их структурах и 
свойствах, интегрированную со средой моделирования сценариев; 

– среду моделирования сценариев, позволяющую создавать и 
модифицировать сценарии, используя новые программные реше-
ния (алгоритмы последовательного выполнения отдельных много-
масштабных расчетов) для решения разных классов задач, учиты-
вая особенности конкретной задачи и требуемых выходных 
данных.  
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Рис. 4. Результаты расчета 
энергетического барьера  

для HfO2  

Рис. 5. Модельная 
и экспериментальные вольтамперные 

характеристики для Pt-HfO2-TiN 

Кроме того, среда проектирования в дальнейшем может быть 
использована для создания геометрического описания конструкции 
элементов энергонезависимой памяти в нано- и микро- масштабах, 
а также для разработки средств их интеграции с описанием матери-
алов конструкции, включая интерфейсы и их параметры. 

Заключение 
В докладе рассматриваются актуальные методы и средства 

компьютерного моделирования САПР «СоВА», предназначенной 
для создания ячеек энергонезависимой памяти на основе техноло-
гии ReRAM. Представлены основные особенности и проектируе-
мые возможности построенного программного продукта, с помо-
щью которого создается эффективная среда для:  

– реализации многомасштабных физико-математических мо-
делей, описывающих с различной степенью детализации про-
цессы, проходящие в ячейках энергонезависимой памяти на ос-
нове технологий ReRAM в ходе их функционирования при 
различных условиях: 

– разработки солверов, базирующихся на численных алгорит-
мах решения уравнений математической физики, стохастических 
методов для Монте-Карло моделирования, аналитических методов 
и других, служащих для вычислительной реализации математиче-
ских моделей;  

– разработки компактных моделей элементов энергонезависи-
мой памяти и устройств на их основе; 
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– построения компьютерных моделей для предсказания харак-
теристик элементов на основе анализа теоретических и экспери-
ментальных данных; 

– создания методов верификации и валидации цифровых двой-
ников элементов энергонезависимой памяти и ячеек памяти на их 
основе; 

– разработки механизмов обратной связи с целью определения 
путей уточнения спецификаций проектируемых элементов и вы-
полнения необходимых доработок; 

– проведения комплексных исследований по изучению поведе-
ния элементов энергонезависимой памяти в критических режимах 
при превышении допустимых параметров; 

– создания на основе цифровых двойников элементов энерго-
независимой памяти экспертных систем для прогнозирования 
надежности и сроков бесперебойной работы при различных внеш-
них воздействиях и условиях эксплуатации, позволяющих быстро 
выявить причины неисправностей в процессе тестирования и вы-
работать рекомендации по их устранению. 

Работа выполнена при поддержке Российского научного 
фонда, проект № 23-91-01012. 
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Abstract. Due to the rapid development of information technologies, in-
cluding artificial intelligence systems, interest in non-volatile memory ele-
ments has recently increased. This paper presents a prototype of CAD software 
for computer modeling of non-volatile memory based on ReRAM technology 
(cipher “SoVA”). The development is based on a multiscale modeling scheme. 
The system is built on the principle of specialized multilevel software. The 
paper presents the system architecture and describes the design environment. 

Keywords: non-volatile memory, computer-aided design system (CAD), 
multiscale modeling. 
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Аннотация. Показано, что в задачах расчета интенсивности тепло-
обмена в твердотельных структурах, построенных на элементах микро- и 
наномасштаба, одной из ключевых является проблема учета граничного 
эффекта. Появление граничного эффекта связано, во-первых, с морфоло-
гией реальной поверхности образца (шероховатостью поверхности, гео-
метрией отдельных слоев) и, во-вторых, с существенным влиянием взаи-
модействия переносчиков тепла с границей образца на теплоперенос. 
Предложены подходы к комплексному учету граничного эффекта при 
расчете эффективной теплопроводности пленок и контактного термиче-
ского сопротивления интерфейсов. 

Ключевые слова: эффективная теплопроводность, контактное тер-
мическое сопротивление, морфология поверхности, шероховатость. 
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Введение 
Одной из тенденций в приборостроении и материаловедении яв-

ляется минитюаризация и применение структурных элементов 
наномасштаба и низкоразмерных структур [1]. В таких объектах 
ключевую роль в теплопередаче наряду с размерным и квантово-
размерным эффектом начинают играть процессы рассеяния пере-
носчиков теплоты на границах образца – так называемый гранич-
ный эффект. При этом возникает фундаментальная задача по созда-
нию достоверных и надежных методов расчета и прогнозирования 
теплофизических свойств. В данной работе проводится анализ вли-
яния факторов, оказывающих определяющее влияние на интенсив-
ность теплообмена на примере двух задач: 1) расчет теплопровод-
ности при распространении тепла вдоль пленок (трубок, нитей – 
каналов) нанометровой толщины; 2) расчет контактного термиче-
ского сопротивления при распространении тепла поперек интер-
фейса (области контакта между двумя твердыми телами). 

Результаты исследования 

В рамках проведенного исследования можно выделить следу-
ющие ключевые тезисы 

1. Для расчета теплофизических свойств применяется кинети-
ческая теория фононов (формализм Ландауэра) [2], в соответствии 
с которой учет граничного эффекта происходит через длину сво-
бодного пробега lj для определения эффективной теплопроводно-
сти плёнок и через коэффициент переноса α1–2,j  для определения 
контактного термического сопротивления интерфейсов. 

2. Из анализа ряда экспериментальных работ по исследования 
теплопроводности наноструктур и контактного термического со-
противления [3] установлено, что интенсивность теплообмена 
напрямую зависит не только от средней квадратичной шерохова-
тости поверхности s  (средняя «высота» шероховатости), но также 
и от интервала корреляции l  («длины» шероховатости). Проблема 
заключается в том, что существующие модели базируются на одно-
параметрическом задании шероховатости поверхности [3] через так 
называемый параметр зеркального отражения, учитывающий либо 
только «высоту», либо «длину» шероховатости. 

3. Предложен принципиально новый подход – описание шеро-
ховатой границы с помощью модели статистически случайного 
профиля [2, 3]. При этом рассматриваются распределения гра- 
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диентов (углов) наклона профиля, а не линейные геометрические 
размеры шероховатости. К примеру, при рассмотрении случайной 
двумерной поверхности, для которой углы наклона распределены 
по закону Гаусса, описание шероховатой поверхности строится на 
задании среднего угла g  наклона профиля шероховатой поверхно-
сти, который определяется как / lg s= . Преимущество мо-
дели – одновременный учет среднеквадратичного значения шеро-
ховатости s  (высоты) и интервала корреляции l  (длины). 

4. Проблему расчета взаимодействия фононов с шероховатыми 
поверхностями твёрдых тел [2, 3] предлагается решить на основа-
нии приближения Кирхгофа – рассмотрении касательных плоско-
стей, от которых происходит отражение переносчиков тепла (фо-
нонов в полупроводниках и диэлектриках) при взаимодействии 
с каждой точкой шероховатой поверхности и определении углов 
отражения от такой поверхности. Данный подход, во-первых, поз-
воляет обобщить общепринятые методы расчета теплофизических 
свойств на случай реальной шероховатой границы раздела при по-
мощи простых модификаций (см. п. 3). Во-вторых, он предостав-
ляет инструмент для определения проводимости Капицы и эффек-
тивной продольной теплопроводности и изучения влияния 
шероховатости на интенсивность теплообмена (см. п. 1). 

Выводы 

Показана необходимость анализа шероховатости поверхности 
при экспериментальном определении теплопроводности и контакт-
ного термического сопротивления. В настоящее время этому во-
просу не уделяется должного внимания, опытные данные весьма 
скудные. Во-первых, требуется оценка параметров профиля реаль-
ной (шероховатой) поверхности наноструктур – среднеквадратич-
ной шероховатости (средней высоты) и длины корреляции (базовой 
длины), комбинация которых образует среднеквадратичный угол 
наклона профиля. Во-вторых, необходимо изучение профиля по-
верхности наноструктур (определение вероятностной плотности 
распределения углов наклона), так как на данный момент общепри-
нятым является распределение Гаусса и требуется подтверждение 
его применимости для различных поверхностей наноструктур и ин-
терфейсов, в том числе с атомарной шероховатостью. 
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Abstract. One of the key problems of calculating the intensity of heat 
transfer in solid-state micro- and nanostructures is the boundary effect. The 
boundary effect is associated, firstly, with the morphology of the real surface 
of the sample (surface roughness and etc) and, secondly, with the significant 
influence of the interaction of heat carriers with the sample boundary. Ap-
proaches to the integrated consideration of the boundary effect in calculating 
the effective thermal conductivity of films and the contact thermal resistance 
of interfaces are proposed. 
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roughness. 

 
 

УДК 004.94 
https://doi.org/10.29003/m4263.MMMSEC-2024/72-75 

РОЛЬ ФОНОННОЙ ЭНТРОПИИ В ФОРМИРОВАНИИ 
СТРУКТУРЫ 7×7 НА ПОВЕРХНОСТИ SI(111)  

Жачук Руслан Анатольевич,  
к.ф.-м.н., старший научный сотрудник1, 
zhachuk@isp.nsc.ru, +7 (952) 911-44-50 

Coutinho José, PhD,  
principal researcher2, 

jose.coutinho@ua.pt, +351 924-406-072 
1 ИФП СО РАН, 630090, Новосибирск, пр. Ак. Лаврентьева, 13, Россия 
2Depertment of Physics & I3N, University of Aveiro, Campus Santiago,  
3810-193 Aveiro, Portugal 



73 

Аннотация. С помощью расчетов из первых принципов, основанных 
на теории функционала плотности, исследована относительная термоди-
намическая устойчивость структур 3×3, 5×5, 7×7, 9×9, относящихся к се-
мейству DAS-структур (dimer-adatom-stacking fault) на поверхности 
Si(111). С учетом фононного вклада в свободную энергию поверхности 
было найдено, что структура 5×5 более стабильна, чем 7×7 при низких 
температурах. Фазовый переход 7×7 → 5×5 должен происходить при тем-
пературе, близкой к комнатной, однако такая трансформация структуры 
поверхности при охлаждении образца затруднена из-за ограниченной по-
движности атомов Si при низких температурах. Результаты показывают 
решающую роль фононной энтропии в формировании структуры 7×7 при 
повышенных температурах и метастабильный характер этой структуры 
при температурах ниже комнатной. 

Ключевые слова: кремний, поверхность, структура, теория функци-
онала плотности. 

Тезисы 
Структура 7×7 реконструированной поверхности Si(111) явля-

ется одной из самых сложных из известных структур на поверхно-
стях Si и Ge. Как следует из экспериментальных данных, эта струк-
тура наиболее часто формируется на поверхности Si(111), что 
свидетельствует об ее исключительной стабильности, вызванной 
низкой энергией формирования. Атомная структура 7×7 опреде-
лена достаточно давно и описывается DAS-моделью (dimer-
adatom-stacking fault) [1]. DAS-модель является общепризнанной 
[2] и служит основой для исследований, относящихся к поверхно-
стям Si(111) и Ge(111) [3, 4]. Эта модель описывает целое семей-
ство поверхностных структур, образующихся на поверхностях 
Si(111) и Ge(111) и имеющих периодичность (2n+1)×(2n+1), где 
n – положительное целое: 3×3, 5×5, 7×7, 9×9 и т.д. Однако в лите-
ратуре отсутствуют надежные данные об относительных энергиях 
формирования поверхности Si(111) с различными структурами. 
Такие расчеты требуют учета вклада энтропии в свободную энер-
гию формирования поверхности, так как известно, что энергии 
формирования структур из DAS-семейства при T = 0 K отлича-
ются незначительно [5]. В данной работе мы провели расчеты от-
носительной свободной энергии формирования ряда DAS-
структур на поверхности Si(111) (3×3, 5×5, 7×7, 9×9 и бесконечно 
большой) с учетом вкладов фононной и электронной энтропии. 
Расчеты были выполнены на основе теории функционала плотно-
сти с применением программных пакетов SIESTA и VASP. 
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В результате расчетов было найдено, что при температурах 
ниже комнатной структура 5×5 обладает меньшей свободной энер-
гией, чем 7×7, а при более высоких температурах наоборот. Тем не 
менее, структура 7×7 экспериментально наблюдается в широком 
диапазоне температур, от 0 K до 1100 К. Это объясняется низкой 
подвижностью атомов Si при температурах около комнатной 
и ниже, в результате чего фазовый переход 7×7 → 5×5 оказывается 
заблокирован. Таким образом, результаты наших исследований 
показывают решающую роль фононной энтропии в формировании 
структуры 7×7 при повышенных температурах и свидетельствуют 
о метастабильном характере этой структуры при температурах 
ниже комнатной. 

Работа выполнена при поддержке РНФ (грант № 19-72-
30023) и опубликована в [6]. 
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ROLE OF PHONON ENTROPY IN FORMATION OF THE 7×7 
STRUCTURE ON THE SI(111) SURFACE 

R. A. Zhachuk, J. Coutinho 
Abstract. The relative thermodynamic stability of 3×3, 5×5, 7×7, and 9×9 

structures belonging to the DAS (dimer-adatom-stacking fault) family of struc-
tures on the Si(111) surface has been investigated using first-principles cal- 
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culations based on density functional theory. Taking into account the phonon 
contribution to the surface free energy, the 5×5 structure was found to be more 
stable than 7×7 at low temperatures. The phase transition 7×7 → 5×5 should 
occur at temperatures close to the room temperature, but such a surface struc-
ture transformation during sample cooling is hindered due to the limited mobility 
of Si atoms at low temperatures. The results show the crucial role of phonon 
entropy in the formation of the 7×7 structure at elevated temperatures and the 
metastable nature of this structure at temperatures below room temperature. 

Keywords: silicon, surface, structure, density functional theory. 
 
 

УДК 536.2.01,536.21 
https://doi.org/10.29003/m4264.MMMSEC-2024/75-78 

ОПРЕДЕЛЕНИЕ ВЕРОЯТНОСТИ ЗЕРКАЛЬНОГО 
ОТРАЖЕНИЯ УПРУГИХ ВОЛН ОТ ШЕРОХОВАТОЙ 

ПОВЕРХНОСТИ 

Инь Фэй,  
аспирант, 

 yinfei0426@outlook.com 
Лю Шисян,  
аспирант 

sxliu98@gmail.com 
Хвесюк Владимир Иванович,  

д.т.н., профессор 
khvesyuk@bmstu.ru 

МГТУ им. Н.Э. Баумана, г. Москва 

Аннотация. Впервые предпринята теоретическая попытка опреде-
лить вероятность зеркального отражения упругих волн р от шероховатой 
поверхности наноплёнок в баллистическом режиме теплопереноса вдоль 
плёнки. Этот параметр критически важен для оценки теплопроводности, 
однако теория этого явления пока отсутствует. 

Ключевые слова: вероятность зеркального отражения, упругий 
волн, шероховатость, наноплёнка. 

Введение 
Параметр 𝑝 был предложен Д. Займаном в 1960 году [1], но до 

сих пор не существует теории для его точного определения. Суще-
ствует одна работа, в которой реализовано экспериментальное 
определение 𝑝 в зависимости от длин волн, падающих на шерохо-
ватую поверхность [2]. Теоретические расчёты теплопроводности 
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ограничиваются, как правило, заданием этой величины [3] без ка-
ких – либо соображений, основанных на учёте особенностей ше-
роховатости поверхности и особенностей упругих волн. 

Методология 
Для определения параметра р необходима модель шерохова-

тости, разработанная в [4, 5], основанная на статистическом ана-
лизе, так как точное воспроизведение шероховатости невозможно. 
Анализ базируется на малых локальных наклонах шероховатости , 
что обеспечивается методом молекулярной эпитаксии, используе-
мым при производстве наноструктур. Вводится функция распре-
деления наклонов, чаще всего — функция Гаусса в форме: 

2

2
1 2( ) exp( )

2
w ϕϕ

γπγ
= −   (1) 

Здесь / lγ σ=  , где σ , l   средняя высота и средняя длина 
шероховатостей.  

Рассматривается двумерная картина шероховатости плёнки 
при её сечении плоскостью, нормальной к поверхности вдоль оси 
плёнки. Введена система координат: Ox совпадает с осью плёнки, 
Oy — перпендикулярна ей. Анализируются процессы падения 
и отражения упругих волн для SH, SV, P волн. Зеркальное отраже-
ние происходит, когда угол отражения равен углу падения, изме-
ряемым между траекториями и нормалью к оси плёнки. Условие 
зеркального отражения выполняется при соотношении средней 
длины шероховатости l  и проекции длины волны на ось Ox: 

sinλ θ⋅  , где θ  — угол падения волны. 
Принимается, что отражение является зеркальным, если 

sin 2 lλ θ⋅ ≥  . Введём граничное значение угла падения 1θ  , меньше 
которого зеркальное падение упругой волны невозможно: 

1sin / 2 1lλ θ⋅ = . При этом условии 1( , ) 1p λ θ = . Таким образом, 
волны, длины которых удовлетворяют условию / 2 1lλ <  , а также 

волны, для которых / 2 1lλ > , но 1θ θ<  , не могут отражаться 
зеркально, то есть для них  ( , ) 0p λ θ = .  

При условии, что / 2 1lλ >   доля волн, отражающихся зер-
кально от шероховатой поверхности, то есть ( , ) 1p λ θ =  . Теперь 
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рассмотрим возможность реальной оценки величины ( )p λ . Разде-
лим все возможные волны на три части. Первая часть — волны, 
для которых выполняется условие: 

/ 2 1lλ <    (2) 

Число этих волн равно 1N . 
Вторая часть упругих волн — волны, для которых выполня-

ется условие:  

1/ 2 1,  
2

l πλ θ θ≥ ≤ ≤    (3) 

И число этих волн равно 2N .  
Третья часть упругих волн - волны, падающие на поверхность 

под углами 10 θ θ< <  и удовлетворяющие условию / 2 1lλ ≥ . 

Число этих волн равно 3N . 
В ходе выполнения расчётов надо иметь в виду, что гранич-

ные значения 𝜆 зависят от температуры. Поэтому результаты этих 
расчётов зависят от температуры.  

Таким образом, получаем: 
2

1 2 3

( )( )
( ) ( ) ( )

N Tp T
N T N T N T

=
+ +

   (4) 

Выводы 
В данной работе впервые дано определение вероятности зер-

кального отражения упругих волн от шероховатых поверхностей 
наноплёнок и получена формула для определения зависимости p 
от температуры.  
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DETERMINATION OF THE PROBABILITY OF SPECULAR 
REFLECTION OF ELASTIC WAVES FROM A ROUGH 

SURFACE 

F.Yin, S. Liu, V.I. Khesyuk 
Abstract. For the first time, a theoretical attempt is made to determine the 

probability of mirror reflection of elastic waves from the rough surface of nan-
ofilms in the ballistic regime of heat transfer along the film. This parameter is 
critically important for the estimation of thermal conductivity, but the theory 
of this phenomenon is still missing. 

Keywords: specular reflection probability, elastic wave, roughness,  
nanofilm. 
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Аннотация. В работе выполнено численное моделирование тепло-
вых полей в разрабатываемой высокотемпературной установке для выра-
щивания монокристаллов теллурида кадмия диаметром 100 мм из рас-
плава методом VGF (Vertical Gradient Freeze). Конструкция включает 
в себя механизм введения аксиальных низкочастотных вибраций в рас-
плав для выравнивания фронта кристаллизации с помощью погружен-
ного инертного тела специальной формы. 

Ключевые слова: CdTe, кадмий, теллур, кристалл, расплав, VGF, 
вибрация, моделирование, CFD, конвекция, излучение. 
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Введение 
На сегодняшний день теллурид кадмия и его твердые растворы 

CdxZn1-xTe являются лучшими материалами для создания детекто-
ров рентгеновского и гамма-излучения комнатной темпера-
туры [1]. Качество таких детекторов напрямую зависит от струк-
турного совершенства и химической чистоты выращиваемого 
монокристалла. Метод VGF обеспечивает малый температурный 
градиент, что позволяет снизить концентрацию нестехиометриче-
ских дефектов, которые образуются при высокотемпературном по-
лиморфном переходе [2]. Однако при выращивании монокри-
сталла диаметром 100 мм методом VGF будет образовываться 
вогнутый в кристалл фронт кристаллизации за счет выделения теп-
лоты кристаллизации и низкой теплопроводности растущего кри-
сталла CdTe, что ведет к образованию сильных термических 
напряжений и увеличивает плотности дислокаций. Перспектив-
ным решением поставленной задачи является введение аксиаль-
ных низкочастотных вибраций с помощью инертного тела [3] для 
создания контролируемого течения в расплаве, которое позволяет 
выровнять тепловое поле и обеспечить плоский фронт кристалли-
зации. Также показано [4], что введение вибраций приводит к раз-
биению ассоциатов в расплаве, что приближает процесс роста мо-
нокристалла из расплава к росту кристаллов из паровой фазы.  

Конструкция ростовой установки 
Процесс выращивания монокристаллов CdTe производится в 

герметичной цилиндрической камере диаметром 70 см и высотой 
100 см с водоохлаждаемыми стенками. Процесс роста осуществ-
ляется в атмосфере аргона (PAr= 5 атм). Тепловой узел установки 
спроектирован из графитовых материалов. Тигель с расплавом 
находится в температурном градиенте между верхним и нижним 
нагревателями. Для выравнивания теплового поля и компенсации 
потерь через теплоизоляцию в радиальном направлении использу-
ется боковой нагреватель с распределительным экраном. В про-
цессе роста монокристалла мощность нагревателей регулируется 
для обеспечения плавного уменьшения температуры и обеспече-
ния постепенного роста кристалла вверх из затравочного кри-
сталла в носике тигля. Вибрационное воздействие производится 
с помощью погруженного в расплав тела из графита. В централь-
ной части тела имеется отверстие, необходимое для создания  
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течения необходимой конфигурации и удаления газовых пузырей. 
Скругление торцевых кромок тела играет определяющую роль в 
генерации вибрационных потоков и четко контролируется при из-
готовлении. Ножка тела пропускается через отверстие в крышке 
тигля и закрепляется на металлическом штоке, с помощью кото-
рого подводятся вибрации. Конструкция также предусматривает 
полное извлечение тела из расплава. 

Моделирование теплового узла 
Расчёт тепловых полей в установке осуществлялся с использо-

ванием пакета вычислительной гидродинамики ANSYS Fluent. Так 
как кристаллизация CdTe происходит при высокой температуре – 
1092 °C, – то обязательным условием является учёт теплового из-
лучения в установке, произведенный с помощью модели Discrete 
Ordinates. Был получен практически линейный температурный 
градиент 1 К/см в области с тиглем, достаточный для обеспечения 
плавного полиморфного перехода. Был проведен расчет введения 
вибраций с моделированием фронта кристаллизации при помощи 
Enthalpy-porosity – модели. Производился подбор геометрии тела, 
его положения в тигле, а также оптимальные частоты и амплитуды 
колебаний для обеспечения плоского фронта кристаллизации 
в процессе роста CdTe. 

Выводы 
Разработана установка для выращивания монокристаллов 

CdTe методом VGF и проведен ее тепловой расчет. Установлены 
необходимые мощности нагревателей, обеспечивающие градиент 
температуры в 1 К/см. Определена оптимальная форма и положе-
ние тела в тигле, а также оптимальные частота и амплитуда коле-
баний. Проведен расчет введения аксиальных вибраций в расплав. 

Работа выполнена при финансовой поддержке Министерства 
науки и высшего образования РФ в рамках научного проекта ла-
боратории «Лаборатория технологий веществ электронной чи-
стоты», проект № FSSM2022-0005. 
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NUMERICAL SIMULATION OF THE THERMAL UNIT  
OF AN INSTALLATION FOR CADMIUM TELLURIDE SINGLE 

CRYSTALS GROWTH BY VGF METHOD WITH THE 
INTRODUCTION OF AXIAL LOW-FREQUENCY VIBRATIONS 

V.A. Kostikov, A.D. Dovnarovich, I.Ch. Avetisov 
Abstract. The work performs numerical modeling of thermal fields in a 

high-temperature installation being developed for growing cadmium telluride 
single crystals with a diameter of 100 mm from a melt using the VGF (Vertical 
Gradient Freeze) method. The design includes a mechanism for introducing 
axial low-frequency vibrations into the melt to level the crystallization front 
using a specially shaped immersed inert disk. 

Keywords: CdTe, cadmium, tellurium, crystal, melt, VGF, vibration, 
modeling, CFD, convection, radiation. 
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Аннотация. В работе исследуются димеры из атомов ферромагнит-
ных 3d-металлов на поверхности Cu2N/Cu(001): проводится анализ их де-
формаций и моделируется переключение их намагниченности (spin-flip) 
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в магнитном поле с помощью уравнения Ландау-Лифшица-Гильберта 
(ЛЛГ). Рассматривается влияние антисимметричного обменного взаимо-
действия (взаимодействие Дзялошинского-Мория) на поле и время пере-
ключения намагниченности. 

Ключевые слова: атомные димеры, спиновая динамика, уравнение 
Ландау-Лифшица-Гильберта, взаимодействие Дзялошинского-Мория. 

 

Введение 

Цепочки из магнитных атомов с лёгкой осью намагничивания 
обладают потенциалом применения в качестве элементов памяти 
за счёт бинарности устойчивых магнитных конфигураций, отли-
чающихся направлением магнитных моментов. Эксперименты по 
переключению между такими конфигурациями были проведены 
на цепочках из атомов железа на поверхности меди, покрытой 
тонким слоем нитрида меди [1]. Выбор такой поверхности обу-
словлен тем, что она, во-первых, в силу своих диэлектрических 
свойств, позволяет «отсекать» электронную структуру подложки 
от адсорбата, устраняя их взаимовлияние и давая таким образом 
возможность исследовать электронные и магнитные свойства 
структур отдельно; во-вторых, эта поверхность, как было экспе-
риментально обнаружено, может приводить к сильным релакса-
циям за счёт того, что атомы адсорбата внедряются в структуру 
монослоя нитрида меди [2], что для цепочек атомов приводит 
к их антиферромагнитному упорядочению за счёт сверхобмен-
ного взаимодействия через атом азота и усилению магнитной 
анизотропии.  

В то время как в теоретических исследованиях и при интерпре-
тации экспериментальных результатов учитывают, как правило, 
лишь обменное взаимодействие, магнитную анизотропию и взаи-
модействие с внешним магнитным полем, более общим является 
эффективный гамильтониан, включающий антисимметричное об-
менное взаимодействие Дзялошинского-Мория (ДМ) [3]. В этой 
связи целью настоящей работы было определение влияния этого 
взаимодействия на характеристики переключения намагниченно-
сти в цепочках из двух атомов (димерах) 3d-металлов (железа и ко-
бальта) во внешнем магнитном поле, в частности на поле и время 
переключения. 
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Методы исследования 

Структуры атомных димеров кобальта и железа на поверхно-
сти Cu2N/Cu(001) (см. Рис. 1) и параметры обменного взаимодей-
ствия, магнитной анизотропии и взаимодействия Дзялошинского-
Мория определялись из расчётов с коллинеарным и неколлинеар-
ным магнетизмом методом функционала плотности, реализован-
ным в программном пакете 
VASP [4], при этом сравнение 
c экспериментальными значе-
ниями параметров [5, 6] даёт 
удовлетворительное согласие. 
Производилось несколько се-
рий расчётов при наложении 
постоянного внешнего поля 
разной величины, что приво-
дило к изменению структуры 
и параметров. Моделирова-
ние перемагничивания диме-
ров в магнитном поле осу-
ществлялось в рамках уравнения Ландау-Лифшица-Гильберта: 𝜕𝐒௜𝜕𝑡 = −𝛾𝐒௜ ൈ 𝐇ୣ୤୤௜ + 𝛼𝐒௜ ൈ 𝜕𝐒௜𝜕𝑡 , 
где 𝐒௜ – спин i-го атома, 𝐇ୣ୤୤௜  – эффективное магнитное поле, дей-
ствующее на i-й атом: 𝐇ୣ୤୤௜ = 𝐇 + 𝐽𝜇௦ (𝐒௜ାଵ + 𝐒௜ିଵ) + 2𝐾ଶ𝜇௦ ൫S௜௫𝐞௫ − S௜௬𝐞௬൯ + 2𝐾ଵ𝜇௦ S௜௭𝐞௭− 𝑫ଵଶ𝜇௦ ൈ (𝐒௜ିଵ − 𝐒௜ାଵ), 
где 𝐇 – внешнее магнитное поле, 𝐽 – обменный параметр, 𝐾ଵ и 𝐾ଶ – 
параметры магнитной анизотропии, 𝑫ଵଶ – параметр ДМ, 𝜇௦ – маг-
нитный момент атома, 𝛾 – гиромагнитное отношение, 𝛼 – параметр 
затухания (в данной работе равен 0,1).  

Выводы 
Расчёты показали, что учёт взаимодействия Дзялошинского-

Мория приводит к заметному изменению динамики спинов атомов 
в магнитном поле, следствием чего является понижение величины 
переключающего магнитного поля. Рассчитана зависимость поля 

Рис. 1. Структура димера кобальта 
на поверхности Cu2N/Cu(001):  

зелёным обозначены атомы кобальта, 
серым – атомы азота, синим – атомы 

меди. Указаны заряды атомов кобальта 
и азота 
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переключения от отношения обменного параметра к параметру 
ДМ. Так, например, для димера железа в случае слабого обменного 
взаимодействия без учёта вклада ДМ поле переключения  𝐇ୱ୵ = 5,9 Тл и время переключения 𝑡ୱ୵ ≈ 7 пс, в то время как 
с его учётом 𝐇ୱ୵ = 1,2 Тл и 𝑡ୱ୵ ≈ 12 пс. 
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EFFECT OF DZYALOSHINSKY-MORIYA INTERACTION  
ON MAGNETIC DYNAMICS OF ATOMIC DIMERS  

ON A CU2N/CU(001) SURFACE 

I.A. Loktionov, D.I. Bazhanov 
Abstract. The work focuses on chains of ferromagnetic metal atoms on 

the Cu2N/Cu(001) surface: their deformations are analyzed and their magneti-
zation switching (spin-flip) in a magnetic field is simulated using the Landau-
Lifshitz-Gilbert (LLG) equation. The influence of anisotropic exchange inter-
action (Dzyaloshinsky-Moriya interaction) on the field and magnetization 
switching time is studied. 

Keywords: atomic chains, spin dynamics, Landau-Lifshitz-Gilbert equa-
tion, Dzyaloshinsky-Moriya interaction.  
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Аннотация. В работе впервые сформулирован метод расчёта взаимо-
действия фононов с учётом анизотропии атомарной решётки для графена 
на основе метода Монте-Карло.  

Ключевые слова: взаимодействие фононов, метод Монте-Карло, 
анизотропия. 

Введение 

Метод Монте Карло имеет преимущества по сравнению с ме-
тодом, использующим уравнение переноса Больцмана. Этими пре-
имуществами является более полная информация о кинетических 
процессах, ведущих к переносу энергии под воздействием гради-
ента температур. Например, доли различных фонон – фононных 
взаимодействий, времена жизни различных фононов и другие [1]. 
Однако, для полной реализации метода Монте Карло необходим 
учёт анизотропии атомарных решёток при решении уравнений, 
описывающих взаимодействия фононов друг с другом (а также 
и фононов с дефектами решётки и примесями).  

В случае графена для этого необходимо рассчитать трёхмер-
ные дисперсионные поверхности для соответствующих зон Брил-
люэна. Форма этих поверхностей [2] учитывает влияние анизотро-
пии атомарной решётки. Это видно на рис. 1. На нём представлены 
проекции сечений плоскостями, параллельными плоскости гра-
фена, дисперсионных поверхностей. Видно два семейства замкну-
тых кривых. Они представляют линии постоянных значений ча-
стоты (энергии) фононов. Одно семейство расположено вблизи 
оси дисперсионной поверхности. Это замкнутые окружности. 
В этой области отсутствует влияние анизотропии атомарной ре-
шётки. Имеет место однозначная связь между частотой и вели- 
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чиной волнового вектора фонона. Другое семейство расположено 
ближе к границе зоны Бриллюена. Эти кривые не являются круг-
лыми. Это означает, что связь частоты и волновых векторов зави-
сит не только от величин этих векторов, но и от их направлений.  

Для расчета теплопроводности требуется как матрица рассея-
ния, отражающая ангармонизм, так и понимание конкретной ком-
бинации происходящих взаимодействий фононов. Процесс взаи-
модействия делится на N-процесс и U-процесс. В этой работе 
предлагается метод расчета взаимодействия фононов (N-процесс и 
U-процесс), который учитывает анизотропию атомной решетки 
графена на основе метода Монте-Карло. Этот метод будет полезен 
при расчете теплопроводности графена.  

Метод расчёта 

Для фонона с частотой λω , частота взаимодействующего с ним 
фонона 

1λω  определяется случайным числом. Согласно закону со-

хранения энергии, частота генерируемого фонона 
2λω  определяется 

частотами двух фононов. Для процесса слияния: 
2 1λ λ λω ω ω= + ; для 

процесса распада: 
2 1λ λ λω ω ω= − . На основе анизотропных дис-

персионных соотношений фононов в графене, полученных путем 
решения собственных значений матрицы динамики во зоне Брил-
люэна [2], мы можем определить изочастотные линии в k -про-
странстве. Векторы от начала координат до любой точки этой линии 
являются возможными волновыми векторами на этой частоте. 

 
Рис. 1. Схема сохранения импульса рассеяния фононов:  

(a) N-процесс при 1 2+ <k k k ; (b) N-процесс при 1 2+ >k k k ;  

(c) U-процесс при 
1 2+ >k k k . Красная точка представляет N-процесс,  

черная точка — U-процесс 
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Во-первых, предположим, что направление k  является поло-
жительным направлением x , то есть k  можно однозначно опре-
делить по частоте λω . Затем, используя точку k  в центре круга, 
рисуется изочастотная линия 

1λω  и находится точка пересечения 

с изочастотной линией 
2λω  с нулевой точкой в качестве центра. 

Если точка пересечения находится внутри первой зоны Бриллю-
эна, это N-процесс (рис. 1a и 1b). Если точка пересечения нахо-
дится за пределами первой зоны Бриллюэна, это U-процесс 
(рис. 1c). Наконец, изменив направление k , приведенный выше 
расчет повторяется.  

На основе описанного выше метода можно определить ком-
бинации фононных мод { }1 2λ λ , в которых происходят N-процесс  
и U-процесс. Следовательно, интегрируя эти комбинации, тепло-
проводность графена можно рассчитать методами первых прин-
ципов. 

Выводы 

В работе представлен метод решения уравнений сохранения 
энергии и квазиимпульса при взаимодействии трёх фононов в 
условиях анизотропной среды на основе метода Монте-Карло. Ре-
зультаты показывают, что фононную анизотропию графена нельзя 
игнорировать. Между N-процессом и U-процессом фононного вза-
имодействия имеется существенное различие: N-процесс играет 
важную роль в низкочастотном диапазоне, тогда как U-процесс бо-
лее значим в высокочастотном диапазоне.  
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Abstract. The work analyzes various phonon interaction processes using 
the Monte Carlo method, clearly distinguishes between the N-process and the 
U-process for the first time, and calculates the thermal conductivity of gra-
phene based on first principles. 

Keywords: phonon interaction, Monte Carlo method, anisotropy. 
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Аннотация. В работе выполнено моделирование начальных этапов 
самокаталитического роста GaAs нанопроволок на подложках GaAs 
(111)A, покрытых пленкой SiOx, методом Монте-Карло. Проанализиро-
вано влияние толщины оксида на смачиваемость галлиевыми каплями. 
Продемонстрировано влияние морфологии и свойств оксида на ориента-
цию GaAs нанопроволок. 

Ключевые слова: GaAs, нанопроволоки, Монте-Карло моделиро-
вание. 

Введение 

Наноструктуры GaAs служат перспективными компонентами 
для создания опто- и наноустройств. Одним из механизмов роста 
нанопроволок (НП) GaAs является механизм пар-жидкость-кри-
сталл (ПЖК) с использованием капель галлия. Экспериментально 
показано, что для самокаталитического роста НП на поверхности 
GaAs необходимо наличие маскирующего слоя – пленки SiO2 [1]. 
На сегодняшний день существует большое количество работ, по-
казывающих влияние покрытия SiOx (1 < x < 2) на ориентацию 
и морфологию непланарных GaAs НП, выращенных самоката- 
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литическим способом как на кремниевой подложке [2], так и на 
GaAs [1]. Экспериментальные данные по самокаталитическому 
росту планарных НП GaAs, которые хорошо совместимы с планар-
ной технологией создания интегральных схем, в настоящее время 
отсутствуют. Ранее были получены результаты по росту планар-
ных НП GaAs на поверхности структурированной пленки-маски 
с помощью моделирования методом Монте-Карло [3]. Данная ра-
бота посвящена исследованию влияния морфологии и свойств пле-
нок SiOx на начальные этапы роста планарных НП GaAs по меха-
низму ПЖК с помощью моделирования методом Монте-Карло. 

Монте-Карло моделирование 

Моделирование самокаталитического роста GaAs планарных 
нанопроволок проводилось в программном пакете SilSim3D, осно-
ванном на кинетической решеточной Монте-Карло модели [4]. 
При моделировании начальных этапов роста НП рассматривалась 
6-компонентная система, состоящая из мышьяка в атомарном 
и молекулярном виде (As, As2), галлия в твердом и жидком состо-
янии (Ga(s), Ga(l)), частиц слоя маски М и частиц летучего компо-
нента Mv. Элементарные процессы модели включают в себя ад-
сорбцию и десорбцию Ga(s) и As2, диффузию компонентов по 
поверхности, распад и образование As2, растворение Ga(s), диффу-
зию As в жидком галлии, растворение слоя маски М каплей галлия 
с образованием летучего компонента Mv, диффузию Mv в капле Ga, 
кристаллизацию GaAs. Вероятность каждого элементарного про-
цесса определяется экспоненциальной зависимостью от его энер-
гии активации. 

В работе проведено исследование влияния свойств пленки SiOx 
на смачиваемость каплями Ga. Варьируя энергии связи, отвечаю-
щие за смачиваемость подложки каплей, были получены контакт-
ные углы 76°, 100° и 116°, соответствующие экспериментальными 
значениям на пленках оксида толщиной 0.6, 1.2, 1.6 нм [2]. Пленки 
SiOx покрывают подложку GaAs, которая играет роль затравоч-
ного кристалла. Рост нанопроволоки начинается, когда капля про-
травит пленку и коснётся подложки GaAs. Рассматривались два ва-
рианта роста GaAs нанопроволок: с формированием капель на 
поверхности SiOx с помощью предосаждения Ga и с предвари-
тельно сформированными каплями в сквозных отверстиях в слое 
SiOx. Выяснено, что в случае предосаждения Ga капли само- 
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стоятельно протравливают пленку, формируя ямку и смачивая по-
верхность SiOx, что приводит к росту планарной нанопроволоки 
(рис.1 (а)). В сквозном отверстии капля может не касаться поверх-
ности SiOx, что приводит к росту наклонной нанопроволоки 
(рис. 1 (б)). Вероятность планарного роста определяется не только 
свойствами и морфологией пленки SiOx, но и ростовыми услови-
ями (температурой и скоростями осаждения Ga и As2). 

 
Рис. 1. Фрагменты модельных подложек при самокаталитическом  
росте GaAs нанопроволок со сформированой каплей в процессе  
предосаждения Ga (а) и с предварительно сформированной каплей  
в сквозном отверстии в SiOx (б): I – сечение капель перед ростом, II – сечение 
нанопроволок. T=890 K, F(Ga)=0.5 МС/с, F(As2)=5 МС/с 

Выводы 

С помощью Монте-Карло моделирования проанализировано 
влияние свойств и начальной морфологии пленки SiOx и условий 
осаждения Ga и As2 на направления роста GaAs нанопроволок на 
подложке SiOx/GaAs(111)A. Показано, что предосаждение галлие-
вых капель и хорошая смачиваемость поверхности SiOx жидким 
галлием способствует росту планарных НП. 

Работа выполнена при поддержке Министерства науки и выс-
шего образования РФ (проект № FWGW-2022-0008). 

Список использованных источников 
1. Fontcuberta i Morral A. et al. Nucleation mechanism of gallium-assisted mo-

lecular beam epitaxy growth of gallium arsenide nanowires // Appl. Phys. Lett., 2008. 
Vol. 92, p. 063112. 

2. Matteini F. et al. Wetting of Ga on SiOx and Its Impact on GaAs Nanowire 
Growth // Cryst. Growth Des., 2015. Vol. 15, pp. 3105-3109. 

3. Spirina A. et al. Initial Stages of Planar GaAs Nanowire Growth – Monte Carlo 
Simulation // Semiconductors, 2019. Vol. 53, pp. 2125-2128. 

4. Карпов А.Н. и др. Решеточная модель Монте-Карло для изучения процес-
сов формирования наноструктур // Вычислительные методы и программирова-
ние: новые вычислительные технологии, 2014, 15, 388. 

 



91 

MONTE CARLO SIMULATION OF THE INITIAL STAGES  
OF PLANAR GaAs NANOWIRE GROWTH ON SiOX FILMS  

S.V. Mantsurova, N.L. Shwartz 
 

Abstract. The initial stages of self-catalyzed GaAs nanowire growth on 
GaAs (111)A substrates coated with SiOx films was simulated by Monte Carlo. 
The effect of oxide thickness on the wettability by gallium droplets was ana-
lyzed. The influence of oxide morphology and properties on the orientation of 
the GaAs nanowires was demonstrated. 

Keywords: GaAs, nanowires, Monte Carlo, simulation. 
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Аннотация. Показана релевантность использования формализма  
К-систем в качестве инструмента реализации трех-масштабных моделей. 
Методические вопросы рассматриваются на примере матричной струк-
туры на основе 1D наноматериала. 
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Введение 

Обычно нейронные сети и нейроморфные [1] системы рассмат-
риваются как средство обработки данных, но не как прототип для 
цифрового двойника или имитационной модели нано-прибора. 
Хорошим, с методической точки зрения, примером такой струк-
туры/прибора является сенсор на ультрафиолет [2], основанный на 
«лесе» нано-стержней, обладающем развитой поверхностью. От-
дельная Технологическая операция создания нано-структуры 
также может моделироваться в рамках парадигмы коннекцио-
низма [1], например, с помощью клеточного автомата. Сложные, 
и даже умеренно сложные (двойной электрический слой [3]  
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в водном растворе) объекты требуют много-масштабности [4] ма-
тематической модели. Говоря о многомасштабности, имплицитно 
предполагают иерархию моделей. Актуальна задача свертки ин-
формации, полученной в ходе моделирования на определённом 
уровне. Для уровня квантовой механики и задач вычислительной 
химии эта избыточность показана в [5]. Поэтому цель работы ме-
тодическая – связать концепты К-систем с проблемами много-мас-
штабности. 

Основные понятия формализма К-систем и их применение  
в задаче моделирования эффекта замороженной  

фотопроводимости сенсора 

Сенсор представляет собой поликристаллическую пленку ZnO 
с электронной проводимостью, на которой выращен «лес» нано-
стержней с кристаллографией вюрцита, облающий развитым  
кислородным обменом с газовой средой. Базовым модельным 
представлением является выделение пар «наностержень+ подсти-
лающий микрообъем». К торцам пленки присоединены электроды, 
замеряющие фототок. Проводимость пленки, по нашему предпо-
ложению зависит от числа кислородных дивакансий и дефектов на 
поверхности кристаллитов. Эти величины связаны с диффузией 
кислорода и его вакансий, от поверхности ноностержня и пленки 
в её микрообъем. Пул вакансий формируется на световой стадии 
и служит параметром элемента, как и его геометрические размеры. 

Элементом К-системы является такая пара. Верхним уровнем 
моделирования MS выступает динамика состояния К-системы, где 
фототок задается интегралом микротоков торцевых элементов. 
Детальное описание электронно-ионных процессов внутри эле-
мента с помощью функций распределения по пространству для фа-
зовых переменных есть суть среднего уровня (уровень элемента) 
моделирования MEl. Диффузионно-кинетические параметры, 
прежде всего характерные длительности, определяются на уровне 
атомистического моделирования MQh с применением вычисли-
тельной химии, методов Хартри-Фока. 

Взаимодействие трех масштабов моделирования отражает (1), 
где К-система задана кортежом 〈𝐸, 𝐾, 𝑆, 𝑄, 𝒜, ℬ〉 а именно слева-
направо: множества элементов; коннектома (тем или иным путем 
определяющим множество связей); множества (структуриро- 
ванного фазовыми переменными) потенциальных состояний  
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элемента; множества возможных сигналов с семантикой диффузии 
и дрейфа; алгоритма действия, функции искажения (по умолчанию 
предполагается её идемпотентность). 

ቐ𝑋 ≡ 𝐺௖௢௡௙௜௚𝑋 ⟹ ൫𝑀ொ௛௜ ൯𝑌 ⊇ 𝑃௜ ⟹ 𝑌 ஺௚௥భሱ⎯ሮ  𝑋ሼ⊇ 𝑝 ⇐ 𝑃௜ሽ𝑀ா௟𝑌 = 𝑆𝑡𝑎𝑡𝑒(௫,௬,௭,)௧ ஺௚௥మሱ⎯ሮ 𝑋 = 𝑆(𝑡 = 0) ⊂ 𝑆𝑡𝑎𝑡𝑒𝒜 ≡ 𝑀ௌ𝑌 = 𝑆(𝑡) ⇒ ׬ 𝑆(𝑡)ா ቑ    (1) 

Литерами X,Y для каждого уровня указана входная и выходная 
информация для модели. Переход от модели к макромодели (более 
компактной) указан через процедуру агрегирования Agr. Отноше-
ние вхождения отображено знаком принадлежности подмноже-
ства. Для атомистического уровня вход есть семейство геометри-
ческих конфигураций, а сам уровень дается россыпью моделей 
(индекс i), нацеленных на получение параметров Pi. 

Выводы 

Для большинства нано-приборов достаточно трех масштабов 
моделирования: системы, элемента и атомистического. Алгоритм 
действия элемента К-системы формализует кинетику превраще-
ний внутри элемента и перенос ионов и электронов между объе-
мами вещества, а функция искажения – процессы диссипации на 
связях. Числовые характеристики алгоритма действия определя-
ются в ходе атомистического моделирования. Таким образом, язык 
К-систем находится в синергии с трех-масштабностью моделиро-
вания. Интервальный подход [4] перспективен при агрегировании 
статистики численного моделирования на нижестоящем уровне 
и формировании компактной модели вышестоящего уровня. 

Исследование выполнено в рамках научной программы Наци-
онального центра физики и математики, направление № 9 «Искус-
ственный интеллект и большие данные в технических, промыш-
ленных,природных и социальных системах» 
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Аннотация. Представлены результаты математического моделиро-
вания газодинамики аргона в разреженной атмосфере ростовой камеры 
установки РЕДМЕТ-90М для выращивания монокристаллов кремния ме-
тодом Чохральского. Анализируется влияние расположения тепловых 
экранов на структуру течения газа при его впуске через верхнее цент- 
ральное отверстие камеры и выпуске через центральное отверстие на дне. 
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С учетом течения газа рассчитывается перенос моноокиси кремния, ис-
паряющейся с поверхности расплава, и моноокиси углерода, образую-
щейся в результате окисления нагревателя. 

Ключевые слова: рост кристалла, кремний, газодинамика, примесь, 
моделирование. 

Введение 

Монокристаллы кремния выращивают методом Чохральского 
при пониженном давлении в атмосфере инертного газа (аргона), 
чтобы избежать или снизить до минимума влияние сопутствую-
щих химических реакций на технологический процесс. Важная ре-
акция протекает в расплаве кремния при растворении кварцевого 
тигля с образованием моноокиси кремния. Концентрация моно-
окиси кремния над поверхностью расплава влияет на её испарение 
из расплава, тем самым определяя содержание кислорода в выра-
щиваемом монокристалле. Кроме этого, при высоких температу-
рах происходит нежелательное выгорание нагревателя с образо- 
ванием моноокиси углерода. Поэтому исследование газодина- 
мики в ростовой камере является актуальным. В данной работе 
оно выполнено для отечественной большегрузной установки 
РЕДМЕТ-90М, предназначенной для выращивания монокристал-
лов кремния диаметром 200 мм методом Чохральского. 

Математическая модель и результаты расчетов 

Математическое моделирование процессов тепломассопере-
носа для процесса Чохральского осуществлялось на основе про-
граммного комплекса Crystmo/Marc [1] и состояло из 2-х этапов. 
На первом этапе рассчитывался сопряженный теплообмен в си-
стеме кристалл-расплав и в твердых частях ростовой камеры. На 
втором этапе программный комплекс Crystmo/Marc был дополнен 
модулями для решения системы нестационарных уравнений, опи-
сывающих течение и тепломассообмен на основе модели идеаль-
ного газа. Ввиду того, что учет течения газа изменял тепловой ба-
ланс в ростовой камере, рассчитанный на первом этапе, то для 
достижения теплового баланса осуществлялся корректировочный 
пересчет радиационно-кондуктивного теплообмена в ростовой ка-
мере. Расчетная модель для установки РЕДМЕТ-90М приведена на 
рис. 1а.  
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Рис. 1. Установка РЕДМЕТ-90М: 
(а) схема установки: 1 – корпус, 2 – кристалл, 3 – боковой экран, 4 – нижний 
экран, 5 – околокристальный экран, 6 – расплав, 7 – нагреватель, 8 – тигель,  
9 – графитовая подставка, 10 – нижний графитовый экран, 11 – отверстие для 
впуска и 12 – отверстие для выпуска газа; (б) течение аргона (стрелки – направ-
ление); (в) незакрашенные области соответствуют изменению концентрации мо-
ноокиси углерода CO (слева от оси) и моноокиси кремния SiO (справа от оси), 
числа показывают концентрации, нормированные на их максимальные значения 

В ростовой камере основное втекание газа через небольшое 
центральное отверстие радиусом 2 см (рис. 1б) происходит в виде 
приосевой струи со большой скоростью Vin = 100 см/с. Струя газа 
на конусной части растущего кристалла разделяется: часть потока 
меняет направление от вертикального (сверху вниз) на наклонное, 
определяемое углом конуса кристалла, а другая часть продолжает 
движение вниз вдоль боковой поверхности кристалла и обтекает 
околокристальный экран. Оба потока сливаются в нижней части 
камеры и улетучиваются через донной отверстие. Такое течение 
оказывает определяющее влияние на перенос образующихся 
в процессе примесей (рис. 1в). Благодаря обтеканию частью по-
тока газа поверхности расплава происходит его насыщение испа-
ряющейся моноокисью кремния SiO до значения 1.0 и её перенос 
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вниз в соответствии с направлением течения газа. Однако в ниж-
ней части камеры этот поток сливается с другим потоком, ненасы-
щенным примесью SiO, поэтому её концентрация снижается до ве-
личины 0.5. Аналогичное изменение происходит с концентрацией 
моноокиси углерода, источником которого является процесс окис-
ления нагревателя, на котором концентрация достигает макси-
мального значения 1.0 и соответственно падает до величины 0.5 
при сливании течения газа с другим потоком, ненасыщенным при-
месью СO.  

Работа выполнена по теме государственного задания  
(№ госрегистрации 124013000674-0). 
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Аннотация. В данной работе исследуется возможность применения 
символьной регрессии для получения функции межатомного потенциала 
взаимодействия в аналитическом виде. 

Ключевые слова: межатомный потенциал, машинное обучение, 
символьная регрессия, теория функционала плотности. 

Введение 

Наиболее точное представление о потенциальной энергии по-
лучается из квантово-механических вычислений, однако точное 
решение уравнения Шредингера для реальных систем недости-
жимо, поэтому необходимо использовать численные методы для 
поиска приближенного решения. На сегодняшний день наиболее 
популярным подходом является теория функционала плотности, 
которая сочетает скорость и эффективность. Однако этот подход 
плохо масштабируется и неприменим для больших систем. С ро-
стом интереса к машинному обучению, оно стало применяться  
и в этой области. В настоящее время существует множество реше-
ний использующих алгоритмы машинного обучения, но имеющих 
различные идеи: в MTP (Moment Tensor Potentials) считается, что 
можно представить потенциал как линейную комбинацию базис-
ных полиномиальных функций [1]; message-passing networks пред-
ставляют собой граф имитирующий исследуемую систему [2]; вы-
сокоразмерные нейронные потенциалы (High-Dimensional Neural 
Network Potentials) – комбинация нейросетей аппроксимирующих 
атомное взаимодействие [3]; Gaussian Approximation Potentials 
(GAP) используют регрессию гауссовского процесса для моде- 
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лирования потенциала [4]. Однако и такие методы не лишены не-
достатков, например, проблемы с интерпретируемостью и необхо-
димостью в большой тренировочной выборке. 

Один из интересных подходов машинного обучения позволя-
ющий получить интерпретируемый результат – символьная ре-
грессия [5], который также можно применить и для получения 
межатомного потенциала. 

Символьная регрессия 

Данный алгоритм позволяет получить аналитическую фор-
мулу, описывающую искомые данные (тренировочные). Его ра-
бота основывается на генетическом программировании. Данный 
алгоритм работает итерационно. На каждой итерации создается 
набор функций, которые представляются в виде деревьев (рис 1). 
Далее идет преобразование данных функций (мутация и скрещи-
вание (рис. 1)) и получение новых, после этого отбираются 
N функций, которые наиболее точно описывают тренировочные 
данные. 

 
Рис. 1. Пример функций и их возможного преобразования  

(скрещивание) 

В данной работе регрессия будет искать функции вида: 𝐸௜ = ∑௝𝐸௥(𝑟௜௝) ⋅ 𝑓(𝑟௜௝) − (∑௝𝐸௕(𝑟௜௝ ⋅ 𝑔(𝑟௜௝))ఈ,  

где 𝐸௜ – полная энергия атома 𝑖; 𝐸௕, 𝐸௥ – функции энергии притя-
жения и отталкивания для потенциала RGL[6];𝑔(𝑟), 𝑓(𝑟) – допол-
нительные функции, 𝑟௜௝ – расстояние между атомами 𝑖 и 𝑗. 
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Данная форма была основана на полуэмпирическом потенци-
але RGL [6]. Так как RGL сам по себе способен описывать различ-
ные кристаллические системы на основе 3d-5d металлов , то его 
модификация с помощью функций 𝑓(𝑟) и 𝑔(𝑟) поможет сократить 
сложность модели и задаст вектор развития функций. Более того, 
использование модификации позволит ускорить время обучения. 
В роли параметра также выступает и степень 𝛼. Отклонение от тра-
диционного 𝛼 = 0.5, которое было получено с помощью теории 
сильной связи, связано экспериментально обнаруженным плато на 
которое выходит модель при данном 𝛼. Задание 𝛼 как свободного 
параметра не несет серьезной вычислительной нагрузки, так как 
подобрать оптимальную константу гораздо проще, чем целую 
функцию.  

Так как RGL адаптирован для описания объемных свойств си-
стемы, он не показывает хорошего качества на низкоразмерных 
системах (адатом, димер на поверхности, …)[7]. Поэтому в каче-
стве тренировочной базы были выбраны следующие системы: гра-
нецентрированная кубическая решётка (ГЦК, FCC) Cu и адатом Cu 
на поверхности Cu (001). Для формирования тренировочной базы, 
с помощью теории функционала плотности и программы VASP, 
были получены группы значений (𝑟, 𝐸) (Рис. 2) для данных двух 
структур. 

Выводы 

В работе удалось получить аналитическую форму межатом-
ного потенциала способного описывать как объемную, так и низ-
коразмерную систему: 𝐸௜ = ∑௝𝐸௥(𝑟௜௝) ⋅ (1.31𝑟௜௝)ଵ.଼଼ି௥೔ೕ − (∑௝𝐸௕(𝑟௜௝) ⋅ (𝑟௜௝ସ.଴ହି௥೔ೕ −0.33௥೔ೕ(4.05 − 𝑟௜௝))ଶ)଴.ଶହ. 

Данная модификация помогла не только существенно улуч-
шить качество модели при работе с адатомом, но и повысить точ-
ность для ГЦК структуры (рис. 2). Внедрение 𝛼 в роли свободного 
параметра помогло преодолеть плато, на которое выходила сим-
вольная регрессия при 𝛼 = 0.5. Успешный подгон модели под дан-
ные для различных систем показывает потенциальные возможно-
сти применения символьной регрессии для получения широко 
обобщаемого потенциала. 
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Рис. 2. Потенциал RGL и результат его модификации 
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Аннотация. В настоящей работе мы проанализировали степень вли-
яния различных параметров на неровность края линии для процесса двой-
ной литографии и исследовали зависимость температуры постэкспозици-
онной обработки (ПЭО – Post exposure baking, PEB) от критических 
размеров (КР) линий и от амплитуды неровности края линии (АНКЛ – 
Line edge roughness, LER). 

Ключевые слова: фотолитография; разрешающая способность; мно-
жественная литография; двойная литография; двойное экспонирование; 
моделирование, амплитуда неровности края линии; ошибка смещения 
положения края. 

Введение 

При производстве высокотехнологичных микроэлектронных 
устройств разрешающая способность литографического процесса 
[1] становится ключевым показателем, ограничивающим точность 
воспроизведения топологической структуры на пластине. Улуч-
шение разрешения требует внедрения передовых методик, таких 
как множественная литография (МЛ – Multiple patterning, MP) [2]. 

Данный метод позволяет в два и более раз улучшить разреша-
ющую способность литографического процесса за счёт разбиения 
топологии фотошаблона на две и более составляющих. Однако ис-
пользование двух фотошаблонов приводит к увеличению значения 
ошибки совмещения [2] и к усложнению процесса, из-за чего ак-
туальным становится использование метода двойного экспониро-
вания [3]. 
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Данный подход потенциально ухудшает амплитуду неровно-
сти края линии (АНКЛ – Line edge roughness, LER) [3], что в свою 
очередь ведёт к увеличению значения ошибки смещения положе-
ния края (ОСПК – Edge placement error, EPE). В связи с этим анализ 
ключевых параметров, влияющих на ОСПК, таких как диффузи-
онная длина фотокислоты, концентрация гасителя и постэкспози-
ционная обработка (ПЭО – Post exposure baking, PEB), в процессе 
двойного экспонирования становится ключевой задачей. 

Исследование и разработка модели  
для оптимизации АНКЛ  

В работе используется химически усиленная модель фото- 
резиста с высоким контрастом и разрешением. Структура стека 
включает нижнее антиотражающее покрытие (НАОП, Bottom 
antireflective coating – BARC), за которым следует слой SiON. Рас-
четы моделирования проводились по изменениям АНКЛ, профиля 
и КР линий после проявления фоторезиста. В качестве исследуе-
мого параметра, влияющего на АНКЛ, был выбран параметр тем-
пературы ПЭО. 

Этап ПЭО необходим для активации фотогенератора кислоты 
(ФГК, photoacid generator, PAG) и катализации реакции снятия за-
щиты с полимерных цепей фоторезиста. Скорость снятия защиты 
сильно зависит от температуры ПЭО: более высокие температуры 
ускоряют реакцию [4]. Во время протекания реакции изменяется 
химическая структура полимера, что в конечном итоге приводит 
к повышению его растворимости.  

Помимо этого, температура ПЭО также влияет на диффузион-
ную длину фотокислоты в фоторезисте. Более высокие темпера-
туры увеличивают подвижность молекул фотокислоты, что приво-
дит к большей длине диффузии [4]. 

Рассмотрим степень влияния температуры ПЭО на характери-
стики значений АНКЛ и КР. Для облегчения сравнения пронорми-
руем выходные данные. Как показано на рис. 1, при повышении 
температуры с 70°C до 90°C нормированные значения АНКЛ оста-
ются равными 1, что указывает на то, что данный диапазон темпе-
ратур не достаточен для изменения значений неровности края. 
Дальнейшее повышение температуры до 110°C и 130°C соответ-
ственно приводит к значительному снижению нормированной 
АНКЛ до 0,89 и 0,64 соответственно. 
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Рис. 1. Зависимость нормированных АНКЛ и КР  

при изменении температуры ПЭО 

В этом же диапазоне температур значения нормированного КР 
изменяются в более сниженном темпе. Это явление объясняется 
тем, что высокая температура ПЭО вызывает реакцию снятия за-
щиты фоторезиста в неэкспонированной области. После этапа про-
явления эта часть фоторезиста удаляется, что впоследствии и при-
водит к изменениям КР и профиля фоторезиста. Таким образом, 
в нашем исследовании оптимально работать именно в диапазоне 
от 110°C до 130°C. 

Исходя из полученных данных, увеличивая температуру ПЭО, 
можно улучшить неравномерность скорости снятия защиты. Од-
нако в слишком высоком диапазоне температур появляется риск 
размытия краёв рисунка, что влечёт за собой увеличение значения 
АНКЛ. Таким образом, для достижения минимальной АНКЛ, же-
лаемого КР и профиля, а также контролируемой кинетики реак-
ции, температура ПЭО должна быть тщательно оптимизирована и 
откалибрована под определённый тип фоторезиста в соответствии 
с требованиями к фотолитографическому процессу.  

Выводы 

По итогам проделанной работы выяснили, что повышение тем-
пературы ПЭО способствует более усиленной активации фотокис-
лоты, что приводит к химическим реакциям, необходимым для 
формирования массива заданных структур, а также помогает сни-
жению АНКЛ. 
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Аннотация. В работе проведено исследование процесса сегрегации 
примесей никеля вблизи границ дефектов структуры перовскита 
La0.2Sr0.7Ni0.1Ti0.9O2.9 (LSNT) методом первопринципной молекулярной 
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динамики. Процессы сегрегации и кластеризации рассматриваются 
вблизи TiO-терминированной поверхности (001), TiO-терминированной 
антифазной границы и ядра дислокации в соответствии с данными ска-
нирующей электронной микроскопии. В результате расчетов обнаружена 
тенденция к сегрегации и кластеризации примесей никеля на границах 
структурных дефектов. Полученные результаты находятся в согласии 
с экспериментальными наблюдениями. 

Ключевые слова: перовскит, LSNT, сегрегация, теория функцио-
нала плотности. 

Введение 

В настоящее время наблюдается большой интерес к соедине-
ниям со структурой перовскита. В частности, они используются 
для изготовления компонентов твердооксидных топливных  
элементов из-за своих электропроводных свойств. В данной ра-
боте исследуется соединение на основе титаната стронция 
La0.2Sr0.7Ni0.1Ti0.9O2.9 (LSNT), в котором наблюдается сегрегация 
частиц никеля из кристаллического массива к поверхности элек-
трода и формирование каталитических кластеров [1]. Благодаря 
этому возрастает интенсивность химических реакций окисления 
в топливном элементе. Предполагается, что процесс сегрегации 
обусловлен наличием структурных дефектов перовскита (кисло-
родные вакансии, антифазные границы и дислокации), которые 
приводят к активной кластеризации примесных атомов никеля 
вблизи границ дефектов структуры. Рассматриваемые модели ан-
тифазной границы и дислокационного ядра основаны на экспери-
ментальных данных электронной микроскопии (STEM) [2]. Целью 
работы является исследование сегрегации примесей никеля вблизи 
структурных дефектов в соединении LSNT . 

Расчет энергий сегрегации 
Для исследования процесса сегрегации в направлении TiO-тер-

минированной поверхности (001), TiO-терминированной антифаз-
ной границы и к дислокационному ядру проводятся расчеты пол-
ной энергии моделируемых систем. Затем рассчитывается энергия 
сегрегации, которая определяется как: 𝐸௦௘௚ = 𝐸஽௘௙௘௖௧ − 𝐸஻௨௟௞,  
где 𝐸஽௘௙௘௖௧ – полная энергия системы с примесным атомом на гра-
нице дефекта, 𝐸஻௨௟௞ – полная энергия системы с примесным ато-
мом в кристаллическом объеме. Отрицательное значение энергии 
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сегрегации свидетельствует о наличии тенденции к сегрегации. 
Расчет энергии системы в рамках теории функционала плотности 
проводится путем решения уравнений Кона–Шэма по формуле: 𝐸полн = ∑ 𝜀௜௜ − ଵଶ ׬ ௡(௥)௡൫௥ᇲ൯|௥ି௥ᇲ| 𝑑𝑟ᇱ𝑑𝑟 + 𝐸௫௖ሾ𝑛ሿ − ׬ 𝑣௫௖(𝑛)𝑛(𝑟)𝑑𝑟,  
где 𝜀௜ – действительные собственные значения гамильтониана 
Кона–Шэма, 𝑣௫௖(𝑟) – функциональная производная, 𝐸௫௖ – об-
менно-корреляционная энергия. Для расчетов полной энергии си-
стем использовался программный пакет VASP [3]. В результате 
проведенных расчетов полной энергии при различных конфигура-
циях примесей никеля в структуре LSNT было установлено, что 
энергетически выгоден процесс сегрегации примесных атомов 
к поверхности, противофазной границе и ядру дислокации. Допол-
нительные расчеты с двумя примесными атомами никеля показы-
вают, что также выгодна димеризация примесных атомов на гра-
ницах дефектов, что свидетельствует о наличии тенденции 
к началу кластеризации атомов никеля. Кроме того, в ходе расче-
тов было установлено, что процесс сегрегации примесей связан 
с перераспределением зарядов атомов вблизи дефектов структуры. 

Выводы 

В результате проведенных расчетов была обнаружена тенден-
ция к сегрегации и кластеризации примесей никеля на границах 
дефектов материала LSNT. Полученные результаты находятся 
в согласии с данными экспериментальных наблюдений. 
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Abstract. The paper investigates the segregation of nickel impurities near 
the boundaries of defects in the structure of perovskite La0.2Sr0.7Ni0.1Ti0.9O2.9 
(LSNT) by the method of ab initio molecular dynamics. The processes of seg-
regation and clustering are considered near the TiO-terminated surface (001), 
the TiO-terminated antiphase boundary and the dislocation core in accordance 
with the data of scanning electron microscopy. As a result of calculations, a 
tendency to segregation and clustering of nickel impurities at the boundaries 
of structural defects was found. The results obtained are in agreement with 
experimental observations. 

Keywords: perovskite, LSNT, segregation, density functional theory. 
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МГТУ им. Н.Э. Баумана, г. Москва 
Аннотация. В данной работе дисперсионные кривые кремниевых 

нанопленок рассчитываются методом динамики решетки для изучения 
колебаний фононов.  

Ключевые слова: кремниевые нанопленки, метод динамики ре-
шетки, дисперсионные кривые. 

Введение 

С развитием наноразмеров термодинамика предоставляет но-
вые и более эффективные методы изучения уникальных физико-
химических свойств наноматериалов. В практическом приме- 
нении приходится учитывать проблемы граничных эффектов и эф-
фектов размера, которые существенно изменяют термодинамиче-
ское поведение материалов, поэтому объект наших исследований 
постепенно переместился от объемных к изучению тонких пленок. 
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Первоначально мы использовали теорию упругих волн для 
изучения тонких пленок. Исследование заключается в изучении 
дисперсионных соотношений волн в однородной тонкой пластине 
произвольной толщины бесконечного протяжения. Однако недо-
статком этого подхода является то, что он требует предположения 
об однородности и непрерывности материала, что, как мы знаем, 
не всегда имеет место в реальности, и поэтому может привести 
к неточным результатам. 

Осознав потенциальные проблемы, связанные с теорией упру-
гих волн, мы приступили к изучению тонких пленок с помощью 
динамики решетки. Метод динамики решетки через матрицу сило-
вых постоянных дает возможность понять механические свойства 
материалов. Преимуществом этого подхода является возможность 
спуститься на микроскопический уровень и проанализировать ме-
ханическое поведение на атомном уровне. 

Метод расчёта 

Элементарная ячейка кремния содержит два атома, которые 
мы обозначаем буквами a и b [1]. Повторяющиеся единицы, состо-
ящие из этих двух атомов, позволяют получать более сложные 
структуры путём трансляции. Атом кремния b существует только 
внутри куба, а атом кремния a расположен в вершине и центре 
грани куба. Атомы в каждой позиции 𝒙(𝑙ᇱ) решетки, соответству-
ющей центральному атому (a или b), имеют соответствующие мат-
рицы силовых констант 𝜙ఈఉ(0𝒃; 𝒍ᇱ𝒃ᇱ). Мы рассматриваем только 
влияние ближайших и вторых ближайших атомов к центральному 
атому; влияние более удаленных атомов на центральный атом пре-
небрежимо мало. 

 
Рис 1. Расположение первого  
и второго ближайших атомов 

Рис 2. Расположение атомов 
в кремниевых пленках 



110 

Если рассматривать атомы, которые могут находиться на од-
ной грани параллельной кремниевой пленке, как один тип атомов, 
то для пленки толщиной (n-1)*(a/4) нм существует в общей слож-
ности n типов атомов (n – чётное число). С помощью полученной 
динамической матрицы нам нужно рассмотреть не более пяти из 
них, назвав соответствующие им силы 𝐷ଵ ଵ,𝐷ଵ ଶ, 𝐷ଵ ଷ, 𝐷ଵ ௡ିଵ, 𝐷ଵ ௡, 
которые являются взаимодействиями атомов классов 1, 2, 3, n-1 и n 
на атоме 1 на рис 2. Динамическая матрица имеет следующий вид: 𝐷ఈ ఉ = 1𝑚 ෍ 𝜙ఈ ఉ(0𝒃; 𝒍ᇱ𝒃ᇱ)𝒍ᇲ 𝑒𝑥𝑝൫𝑖𝒌 ∙ 𝒙(𝑙ᇱ)൯ 

Фононные частоты волнового вектора k являются собствен-
ными значениями динамической матрицы 𝐷(𝒌), которая представ-
ляет собой просто преобразование Фурье межатомных силовых 
постоянных в реальном пространстве.  

Дисперсионное соотношение получается из решения характер-
ного уравнения 𝜔ଶ𝐴 = 𝐷(𝒌)𝐴. Универсальное выражение для ди-
намической матрицы 𝐷(𝒌) имеет вид (D* – матрица транспониро-
вания D): 
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В отличие от результатов, полученных в теории упругих волн 

с постоянной скоростью волны, дисперсионное соотношение здесь 
имеет тенденцию к уплощению на границе зоны Бриллюэна. Груп-
повая скорость фононов в пленке ниже в объемных, что видно из 
наклона дисперсионного соотношения.  
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Выводы 

В данной работе предлагается метод расчета фононных коле-
баний кремниевых нанопленок, основанный на подходе динамики 
решетки. С помощью этого метода успешно рассчитаны дисперси-
онные кривые для нанопленок различной толщины, что углубляет 
понимание фононных колебательных свойств кремниевых матери-
алов и предоставляет вычислительную основу для материалов с 
аналогичной кристаллической структурой. В случае очень тонких 
пленок, таких как моноатомные и двухатомные слои, значителен 
эффект квантового размера, и более точные результаты должны 
быть рассчитаны методом DFT (Density functional theory). Также 
важно учитывать влияние внеплоскостных колебательных мод, 
что станет темой для дальнейших исследований. 
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CALCULATION OF PHONON OSCILLATIONS IN SILICON 
NANOFILMS USING LATTICE DYNAMICS METHOD 

G. Zhang, S. Liu, V.I. Khesyuk 
 

Abstract. In this paper, dispersion curves of silicon nanofilms are calcu-
lated using the lattice dynamics method to study phonon vibrations in terms of 
atomic interactions. 

Keywords: Silicon nanofilms, lattice dynamics method, dispersion 
curves. 
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ПРИ ИСПАРЕНИИ ХАЛЬКОГЕНИДОВ КАДМИЯ  

И ЦИНКА В ОГРАНИЧЕННЫЙ ОБЪЕМ 

Стрельцов Никита Алексеевич,  
студент,  

streltzov.nikita@gmail.com, 
Кобелева Светлана Петровна,  

к.ф.-м.н., доцент,  
kob@misis.ru, 

Юрчук Сергей Юрьевич,  
к.ф.-м.н., доцент,  

yurchuk60@mail.ru 
Университет МИСИС, г. Москва 

Аннотация. В работе анализируются результаты расчета состава 
равновесной паровой фазы численным методом на базе решения уравне-
ния электронейтральности и уравнения испарения на примере доста-
точно хорошо известной системы СТД в CdTe. Валидизация работы про-
граммы проведена с использованием результатов расчета испарения 
CdTe с составом, соответствующим конгруэнтно испаряющемся при тем-
пературе 973 К и величиной 3,88 1016 см-3 избыточного теллура. Прове-
дены расчеты температурной зависимости такого состава для соотноше-
ния объемов паровой и твердой фазы от 2 до 40. Показано, что 
конгруэнтно испаряющийся состав наблюдается при 973 К, что подтвер-
ждает правильность полученных решений.  

Ключевые слова: халькогениды кадмия и цинка, область гомоген-
ности, собственные точечные дефекты, отклонение от стехиометрии. 

Введение 

Полупроводниковые соединения группы АIIВVI, в частности 
халькогениды кадмия и цинка, широко используются в различных 
оптоэлектронных устройствах. Для большинства из них требуется 
материал с высоким удельным сопротивлением и, следовательно, 
с минимально возможной концентрацией собственных точечных 
дефектов (СТД). В связи с этим стоит вопрос об определении  
отклонения от стехиометрии в материале, причем наиболее опти-
мальным как с точки зрения последующего использования для вы-
ращивания соединений из перовой фазы, так и для непосредствен-
ного использования в оптоэлектронных устройствах, является 
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состав, соответствующий минимальному общему давлению в па-
ровой фазе. В [1] на примере CdTe было показано, что такие со-
ставы имеют и минимальную суммарную концентрацию дефектов 
и лежат внутри области гомогенности за пределами наиболее рас-
пространенных методов оценки отклонения от стехиометрии по 
количеству и составу материала, собранному в холодном конце из-
мерительного устройства [2]. С другой стороны эти составы един-
ственные, испаряющиеся конгруэнтно, т.е. измеряя состав паровой 
фазы к примеру по оптической плотности паров [3], можно точно 
идентифицировать наличие такого состава. В работе проведена ва-
лидизация программы расчета состава равновесной паровой фазы 
по методике, предложенной в [4] на базе модели СТД в CdTe, 
включающей дефекты Френкеля по обеим подрешеткам и нейт- 
ральный антиструктурный дефект TeCd. 

Программа расчета равновесной паровой фазы 

Программа, разработанная на языке Borland Delphi 7, позво-
ляет рассчитывать концентрацию электронов и парциальные дав-
ления паров компонент в полупроводниковых соединениях AIIBVI 
(А – атомы кадмия или цинка; В – атомы халькогена (Te, S, Se)). 

Расчеты проводили на основе решения системы уравнений 
электронейтральности и материального баланса [4].  

Имеется система двух нелинейных уравнений с двумя неиз-
вестными – n и PA. Поскольку константы квазихимических реак-
ций, полученные из литературных источников, отличаются у раз-
личных авторов, предусмотрена возможность загрузки системы 
различных данных. 

Решение системы уравнений проводили с помощью метода 
Зейделя, для которого в качестве начального приближения исполь-
зовали результаты расчетов с помощью разработанной ранее про-
граммы решения уравнения электронейтральности при заданном 
давлении PA, где PA, в свою очередь, рассчитывается с помощью 
константы испарения. Программа позволяет проводить расчёты 
как при определенной температуре, так и температурные зависи-
мости в заданном диапазоне. 

Результаты расчетов 

Для валидизации программы проведены расчеты темпера- 
турной зависимости состава равновесной паровой фазы для  
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модели дефектов, включающей дефекты Френкеля по обеим под-
решеткам и нейтральный антиструктурный в CdTe. Величина  
δ0 = -3,88⋅1016 см-3 соответствует конгруэнтно испаряющемуся со-
ставу при температуре получения материала 973 К. Расчеты про-
ведены для отношения объемов паровой и твердой фазы от 2 до 40. 
Из рисунка видно, что конгруэнтно испаряющийся состав соответ-
ствует температуре испарения 973 К, с ростом α состав паровой 
фазы приближается к условию конгруэнтного испарения, что под-
тверждает правильность полученного решения. 

 
Рис. 1. Температурная зависимость состава равновесной паровой фазы 

Выводы 

На примере анализа испарения CdTe подтверждено, что про-
грамма решения системы уравнений, описывающих испарение  
материала в замкнутый объем, подтверждена правильность про-
граммы решения системы. Данную программу можно использо-
вать для анализа величины отклонения от стехиометрии в халько-
генидах кадмия и цинка.  
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COMPOSITION OF THE EQUILIBRIUM VAPOR PHASE 
NUMERICAL CALCULATION IN THE CASE OF CADMIUM 

AND ZINC CHALCOGENIDES EVAPORATION IN A LIMITED 
VOLUME 

Streltsov N.A., Kobeleva S.P., Yurchyk S.Yu. 
 

Abstract. The results of the equilibrium vapor phase composition numer-
ical calculations during avaporation of Cd and Zn chalcogenide are presentied. 
The program is based on the electroneutralyty and avaporation equiations so-
lution. The defects model including Frenkel defects in both sublattices and 
neutral antisite defect are used for calculation of CdTe composition at 973 K. 
The validisation of the program was carried out using the results of calculating 
the evaporation of CdTe with a composition corresponding to congruently 
evaporating at a temperature of 973 K and a exess of Te in the solid state  
3.88 1016 cm-3. 

Keywords: cadmium and zinc chalcogenides, homogeneity region, intrin-
sic point defects, deviation from stoichiometry. 
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Аннотация. Статья описывает моделирование двумерных сверхмо-
лекулярных материалов с использованием ab initio методов. Обсужда-
ются результаты исследований атомной и электронной структуры 
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Re6Se8Cl2 в объеме и двумерном пространстве. Анализируется разница 
в эффективных массах электронов и дырок между этими двумя типами 
материалов, что важно для транспорта в наноэлектронике. 

Ключевые слова: сверхатомные 2D-материалы, атомная и электрон-
ная структура, расчеты ab initio, ширина запрещенной зоны, распределе-
ние атомных зарядов, эффективные массы 

Введение 

Проектирование 2D сверхатомных материалов образующих 
свою атомную структуру с помощью ковалентно связанных кла-
стеров, с изменяющимся химическим составом, позволит полу-
чить новые материалы с перспективными электронными свой-
ствами полезными для современной наноэлектроники. В работе 
представлены ab initio расчеты атомной и электронной структуры 
для объемной и 2D-мерной структуры Re6Se8Cl2. Приведены ре-
зультаты по величине запрещенной зоны, перераспределения 
атомных зарядов в атомных структурах. Показано различие эф-
фективных масс для электронов и дырок для двухмерного и объ-
емного материала Re6Se8Cl2 и объяснено как это влияет на их 
транспортные свойства. Полученные результаты имеют важное 
значение для проектирования, синтеза и внедрениях новых 2D 
сверхатомных материалов в современную наноэлектронику. 

Сверхатомное соединение Re6Se8Cl2 является двумерным 
структурным аналогом класса материалов фазы Шевреля MxMo6E8 
(M = металл, E = S, Se, Te) [1–5]. Оно состоит из молекулярных 
кластеров, связанных ковалентными связями и характеризуется 
слоистой структурой, где кластеры [Re6Se8] закрываются конце-
выми атомами хлора. Межкластерная связь в плоскости и слабые 
межслоевые взаимодействия допускают механическое расслоение 
слоев Re6Se8Cl2 [6-8]. Объемный Re6Se8Cl2 проявляет себя как не-
прямозонный полупроводник с электронной запрещенной зоной 
1.58 ± 0.03 эВ, оптической запрещенной зоной 1.48 эВ ± 0.01 эВ 
и большой энергией связи к экситону порядка 100 мэВ. Сильная 
связь электронов с межкластерными оптическими фононами при-
водит к возникновению сверхпроводимости. Обнаружена большая 
длина свободного пробега экситона порядка 1 мм, что создает 
предпосылки для создания баллистических экситонных транзисто-
ров. Малая ширина полосы пропускания эксиона [9], обусловлен-
ная температурно-зависимой перенормировкой из-за оптических 
фононов, важна для стабильности акустических поляронов. 
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Переход данного материала в двумерное состояние и изменение 
его химического состава позволит получить еще более интересных 
свойств для него с возможностью создания и проектирования совре-
менных и перспективных наноэлектронных материалов на его ос-
нове. Поэтому цель нашего исследования состояла в теоретическом 
исследовании и детальном понимании различий атомно-электрон-
ных свойств объемного и двумерного состояний для Re6Se8Cl2. 

Методы расчетов 

Исследование проводилось с использованием пакета VASP [10–
12]. Применялось обобщенное градиентное приближение GGA-
PBE [13] и псевдопотенциалы PAW [14,15]. Учитывалась спин-ор-
битальная связь. Для учета межслоевого взаимодействия использо-
вались поправки Ван-дер-Ваальса на основе метода Гримме DFT-
D3 [16]. Элементарная ячейка Re6Se8Cl2 анализировалась с набором 
k-точек 9×9×7. Для монослоя использовался набор k-точек разме-
ром 9×9×1 с применением схемы Монкхорста–Пака [17]. Оптими-
зация атомной структуры выполнялась с точностью сил 0.001 эВ/Å. 

Результаты расчетов 

В работе был произведен расчет энергии формировании слоя, 
которая составила 0.65 эВ. Данное значение энергии определялось 
с помощью выражения: 𝐸௙௢௥௠ = 𝐸ଶ஽ − 𝐸௕௨௟௞ 

где 𝐸ଶ஽ – полная энергия 2D слоя Re6Se8Cl2 и 𝐸௕௨௟௞ — это полная 
энергия объемного материала [18]. Таким образом, видно, что полу-
ченное значение для энергии формировании двухмерного слоя 
Re6Se8Cl2 гораздо больше, чем для монослоя ReSeCl равное 
0.22 eV/fu [19] и монослоя ReSe2 [20] которое составляет 0.23 eV/fu. 

Ширина запрещенной зоны для объемного Re6Se8Cl2 состав-
ляет 1.11 эВ, а для 2D слоя – 1.34 эВ. Двухмерный материал также 
является полупроводником с непрямой шириной запрещенной 
зоны. Полученные значения ширин запрещенной зоны для объем-
ного и двухмерного Re6Se8Cl2, хорошо согласуются с другими дан-
ными [21]. Далее проводился анализ зарядового распределения 
для структур Re6Se8Cl2. Расчет зарядов на атомах производился по 
методу Байдера [22]. Видно, что при переходе из объемного в 2D 
состояние заряды на атомах рения практически не меняются.  
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По нашему мнению, это происходит из-за того, что на атомах Re 
присутствуют неспаренные электроны, которые экранированы 
атомами Se за счет образования стабильной связи Re-Se [8, 23]. 

 
а) 

 
б) 

Рис. 1. а) Объемная структура Re6Se8Cl2; б) 2D слой для Re6Se8Cl2 

Таблица 1 
Заряды на атомах по методу Байдера в единицах электронов  

(Приведены средние значения зарядов) 
Структура Re Se Cl 
2D 12.404 6.325 7.489 
bulk 12.405 6.318 7.512 
free atom 13.000 6.000 7.000 

 

Далее для понимания процессов переноса энергии и информа-
ции в данных материалах мы вычислили эффективную массу для 
электронов и дырок в плоскости слоев образованных кластерами 
Re6Se8Cl2, как для объемного, так и для двухмерного материала. 

Заключение 

В работе были проведены квантово-механические расчеты 
атомной и электронной структуры для объемного и двухмерного 
слоя соединения Re6Se8Cl2. Показано, что у слоя Re6Se8Cl2 ширина 
запрещенной зоны увеличивается по сравнению с объемным мате-
риалом и двухмерная структура также остается полупроводником 
с непрямой шириной запрещенной зоны. При этом при образова-
нии объемного и 2D материалов Re6Se8Cl2 из химических элемен-
тов Re, Se и Cl, происходит перенос заряда с атомов Re на атомы 
селена и хлора. Анализ эффективных масс для электронов и дырок 
показывают, что для двухмерного материала Re6Se8Cl2 характерны 
более повышенные транспортные свойства по электрону вдоль 
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направления G → X, по сравнению с объемным материалом. Од-
нако для дырок транспортные свойства понижаются в обоих 
направлениях G → X и G → Y. 
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QUANTUM-MECHANICAL MODELING OF THE ATOMIC  
AND ELECTRON STRUCTURE OF RE6SE8CL2 PHASES 

A.N. Chibisov, D.M. Smotrova, A. Srivastava 
 

Abstract. The article describes the modeling of two-dimensional super-
molecular materials using ab initio methods. It discusses the results of studies 
on the atomic and electronic structure of Re6Se8Cl2 in bulk and two-dimen-
sional form. It analyzes the difference in the effective masses of electrons and 
holes between these two types of materials, which is important for transport in 
nanoelectronics. 

Keywords: superatomic 2D materials, atomic and electronic structure,  
ab initio calculations, band gap, atomic charges, effective masses. 
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Аннотация. В работе было проведено квантово-химическое модели-
рование процесса присоединения оксида кобальта Co3O4 к поверхности  
углеродной нанотрубки (УНТ) типа «кресло» в трех различных поло- 
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жениях адсорбции. Исследуется влияние подобного модифицирования на 
электронно-энергетические свойства рассматриваемой наноструктуры.  

Ключевые слова: углеродные нанотрубки, оксид кобальта, адсорб-
ция, теория функционала плотности, ширина запрещенной зоны, зарядо-
вое распределение. 

Введение 

УНТ и их производные в настоящее время рассматриваются 
как крайне перспективная группа материалов для применения 
в наноэлектронике и оптоэлектронике, в частности, для конструи-
рования полевых транзисторов, FED-дисплеев [1], газовых сенсо-
ров [2] и биосенсоров [3]. Высокая адсорбционная активность 
УНТ обуславливает широкие возможности по их модифицирова-
нию: возможно присоединение атомов, молекул, функциональных 
групп к поверхности, границам УНТ или их внедрение в полость 
структуры. Использование для модифицирования оксидов метал-
лов позволяет управлять электрическими, оптическими и магнит-
ными свойствами материала, а, соответственно, получать матери-
алы с заданными характеристиками. Целью настоящей работы 
является исследование влияния на электронно-энергетические 
свойства УНТ поверхностного модифицирования оксидом ко-
бальта Co3O4.  

Проведение модельного эксперимента 

Модельный эксперимент проводился методами теории функци-
онала плотности на уровне теории B3LYP/3-21G. УНТ характеризо-
валась индексами хиральности (6,6). Для компенсации оборванных 
химических связей границы УНТ были замкнуты псевдоатомами 
водорода. Приближение оксида кобальта Co3O4 проводилось ато-
мом кобальта вдоль нормали к поверхности УНТ. Были выбраны 
три положения адсорбции: над атомом углерода, над центром связи 
углерод-углерод и над центром гексагона. В каждой точке фиксиро-
вались значения расстояния и энергии для дальнейшего построения 
профилей поверхности потенциальной энергии (ПППЭ) взаимодей-
ствия. Заряды на атомах рассчитывались по схеме Малликена. Ши-
рина запрещенной зоны ΔEg определялась как разность между энер-
гией нижней вакантной молекулярной орбитали ELUMO и энергией 
верхней заполненной молекулярной орбитали EHOMO: 

HOMOLUMOg EEE −=Δ . 
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На основе проведенного квантово-химического моделирова-
ния были построены ПППЭ для каждого положения адсорбции 
(рис. 1). Анализ профилей показал, что взаимодействие между ок-
сидом металла и УНТ становится возможным во всех рассматри-
ваемых вариантах. Однако наиболее глубокий минимум при ад-
сорбции над центром связи говорит о наибольшей энергетической 
выгодности этого положения по сравнению с остальными. 

 
Рис. 1. ПППЭ взаимодействия УНТ и Co3O4  

в различных положениях адсорбции 

Поверхностное модифицирование УНТ оксидом кобальта во 
всех рассмотренных случаях приводит к уменьшению ширины за-
прещенной зоны. Причем наиболее сильно это выражено для по-
ложения над центром гексагона – ширина запрещенной зоны здесь 
снижается на 26% при использовании при расчете энергий альфа-
орбиталей и 36% при использовании энергий бета-орбиталей. Ана-
лиз зарядового распределения позволил установить уменьшение 
заряда на атомах углерода поверхности УНТ и увеличении заряда 
на атоме кобальта, которым производилось присоединение. Соот-
ветственно, электронная плотность смещается с оксида на УНТ. 

Выводы 

В работе было проведено квантово-химическое моделирование 
присоединения оксида кобальта Co3O4 к поверхности УНТ типа 
«кресло» с индексами хиральности (6,6). Установлено, что таким 
способом возможно управлять шириной запрещенной зоны, что 
может быть полезно для создания новых материалов для наноэлек-
троники и оптоэлектроники. 
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QUANTUM CHEMICAL MODELING OF THE SURFACE 
MODIFICATION OF AN “ARMCHAIR” CARBON NANOTUBE 

WITH COBALT OXIDE  
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Abstract. In this work quantum chemical modeling of the process of at-
tachment of cobalt oxide Co3O4 to the surface of a carbon nanotube (CNT) of 
the “armchair” type in three different adsorption positions was carried out. The 
effect of such modification on the electronic properties of the nanostructure 
under consideration is investigated. 

Keywords: carbon nanotubes, cobalt oxide, adsorption, density functional 
theory, energy gap, charge distribution.  
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Аннотация. Представлена нестационарная одномерная физико-ма-
тематическая модель массопереноса кислородных вакансий и захвачен-
ных электронов в самосогласованном электрическом поле, которая поз-
воляет точнее определить влияние температуры на электрофизические 
свойства металлооксидного мемристора по сравнению со стационарной 
и нестационарной моделями в приближении постоянного поля. 

Ключевые слова: мемристор на основе оксида металла, модель мас-
сопереноса зарядов, кислородные вакансии, вольт-амперная характери-
стика мемристора. 

Введение 

В [1] на основе достаточно полной системы уравнений массо-
переноса зарядов [2] представлена простая стационарная физико-
математическая модель переключения мемристора из низкопрово-
дящего в высокопроводящее состояние. Модель [1] в отличие 
от [2] учитывает диффузионный член в уравнении непрерывности 
для концентрации вакансий кислорода, связанный с наличием гра-
диента концентрации в оксидном слое. 
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В настоящей работе представлена нестационарная одномерная 
модель массопереноса зарядов в самосогласованном электриче-
ском поле оксидного слоя мемристора, в которую помимо уравне-
ний непрерывности концентрации кислородных вакансий и ионов 
впервые включены нестационарные уравнения непрерывности 
концентрации и плотности тока захваченных электронов. 

Нестационарная модель массопереноса заряда 

Система нестационарных уравнений массопереноса зарядов 
в самосогласованном электрическом поле оксидного слоя мемри-
стора имеет вид: 
డேడ௧ = ∇ሬሬ⃗ ൫𝐷∇ሬሬ⃗ 𝑁 − 𝑁𝑉ா൯ + (𝑁௠௔௫ − 𝑁)𝑓଴𝑒𝑥𝑝 ቌ− ா೒ିට ೜యಶഏഄഄబ௞் ቍ − 𝑁𝑁௢௫𝑉ா௢௫ ௤ସఌఌబா,           (1) 

డே೚ೣడ௧ = ∇ሬሬ⃗ ൫𝐷௢௫∇ሬሬ⃗ 𝑁௢௫ + 𝑁௢௫𝑉ா௢௫൯ + (𝑁௠௔௫ − 𝑁)𝑓଴𝑒𝑥𝑝 ቌ− ா೒ିට ೜యಶഏഄഄబ௞் ቍ − 𝑁𝑁௢௫𝑉ா௢௫ ௤ସఌఌబா,  (2) 

 డ௡೟డ௧ = −𝑎∇ሬሬ⃗ ቀ𝑛௧ ቀ1 − ௡೟ே ቁ 𝑃௧௨௡ ாሬ⃗ாቁ ,                                                                                (3)  

 డ௡೟డ௧ =  − ଵ௘ ∇ሬሬ⃗ 𝐽 , 𝐽 = 𝑒𝑎𝑛௧ ቀ1 − ௡೟ே ቁ 𝑃௧௨௡ ாሬ⃗ா,                                                                    (4)  

 𝑑𝑖𝑣𝐸 = −𝑒 ௡೟ାே೚ೣିேఌೝఌబ ,                                                                                                   (5) 

Уравнения для концентраций кислородных вакансий и ионов 
(1) и (2) взяты из [1]. Нестационарные уравнения непрерывности 
концентрации и плотности тока электронов (3) и (4) используются 
впервые. Все обозначения в этих уравнениях взяты из [1]. 

Численное моделирование системы уравнений (1) – (5) прове-
дено с помощью программы на языке Python. Построена вольт-ам-
перная характеристика (ВАХ) на участке переключения мемри-
стора из низкопроводящего в высокопроводящее состояние при 
постоянном электрическом поле, соответствующая нестационар-
ному режиму резистивного переключения мемристора. Она распо-
ложена ближе к экспериментальной кривой, чем кривая в случае 
стационарного режима (рис. 1). Расчётная ВАХ при самосогласо-
ванном поле расположена ещё ближе к экспериментальной кривой 
относительно соответствующей кривой при постоянном поле 
(рис. 2). 

Получены кривые ВАХ на участке переключения мемристора 
из низкопроводящего в высокопроводящее состояние при различ-
ной температуре оксидного слоя. 
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Рис. 1. Зависимость тока  
I = JπD2/4 от напряжения U  

на аноде, описывающая  
резистивное переключение 

мемристора 

Рис. 2. Влияние  
самосогласованного  
электрического поля  
на вид кривой ВАХ  

мемристора. 

Выводы 

Представлена нестационарная модель массопереноса зарядов 
в самосогласованном электрическом поле оксидного слоя мемри-
стора. Расчетная ВАХ расположена ближе к экспериментальной 
кривой по сравнению со стационарной моделью и нестационарной 
моделью с постоянным полем. Определено влияние температуры 
на распределение концентрации кислородных вакансий по тол-
щине мемристора и вид кривой ВАХ на участке переключения 
мемристора из низкопроводящего в высокопроводящее состояние. 

Исследование проведено при поддержке Минобрнауки РФ 
в рамках государственного задания (проект FEWZ-2024-0020). 
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Аннотация. В работе рассматриваются вопросы вычислительной ре-
ализации математической модели переключательной динамики ReRAM 
элементов, основанной на системе уравнений дрейфа-диффузии ионов, 
электропроводности и теплопроводности в элементе. 
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Работа посвящена вопросам моделирования переключатель-

ной динамики мемристивных элементов. Переключение между 
высокорезистивным и низкорезистивным состояниями элемента 
на основе тонкого оксидного слоя связано с образованием/разру-
шением филаментных структур, которые обычно представляют 
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собой кластеры кислородных вакансий. Доминирующую роль 
в этих процессах играет динамика ионов кислорода.  

В настоящее время предложен целый ряд математических мо-
делей, в той или иной степени отражающих основные механизмы 
мемристивного переключения. Наиболее комплексный подход 
предполагает прямое моделирование процессов генерации/реком-
бинации ионов кислорода, транспорта ионов и электронов в окси-
дном слое. Как правило, для описания динамики ионов в этих мо-
делях используется метод кинетического Монте-Карло. Такой 
подход, в частности, применялся авторами в работах [1, 2]. Осу-
ществлялось моделирование динамики ионов методом кинетиче-
ского Монте-Карло на реальной кристаллической решетке оксида 
кремния, что позволило получить детальную картину эволюции 
филаментных структур. При этом моделирование связано во зна-
чительными вычислительными затратами, а воспроизведение ста-
бильных циклов, характерных для вольтамперных характеристик 
мемристивных элементов, затруднительно. В этой связи представ-
ляют интерес модели, основанные на макроскопическом описании 
дрейфа и диффузии ионов. Как правило, уравнение дрейфа-диф-
фузии в таких моделях дополняется уравнениями электропровод-
ности и теплопроводности с целью учета джоулева тепловыделе-
ния. В докладе рассматривается вычислительная реализация 
математической модели [3]. Модель позволяет, с одной стороны, 
адекватно описать механизмы мемристивного переключения и по-
лучить стабильные вольт-амперные характеристики, а с другой – 
сделать это при приемлемых вычислительных затратах, что акту-
ально для многовариантного анализа.  

С точки зрения вычислительной реализации следует отметить 
два аспекта. Первый связан с сопряженным характером уравнений. 
Коэффициент диффузии и скорость дрейфа существенно зависят 
от температуры, которая определяется уравнением теплопро- 
водности, где коэффициент теплопроводности зависит от концен-
трации вакансий, а правая часть зависит от протекающего тока. 
Плотность тока в элементе определяется уравнением электропро-
водности, в котором коэффициент электропроводности зависит от 
концентрации вакансий и температуры. Для получения самосогла-
сованного решения уравнений ионной динамики на каждом вре-
менном шаге требуется организация специального итерационного 
процесса.  
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Второй аспект касается построения вычислительной сетки. 
В процессе переключения в элементе ReRAM возникают подвиж-
ные зоны с резким перепадом концентрации частиц. Для повыше-
ния точности и сокращения вычислительных затрат расчетная 
сетка автоматически перестраивается для адаптации к особенно-
стям получаемых решений. 

Дальнейшее развитие модели связано с добавлением уравне-
ний химической кинетики в оксидном слое и на интерфейсах ок-
сидного слоя с электродами [4], а также с учетом контактного тер-
мического сопротивления гетероинтерфейсов. 

Исследование выполнено за счет гранта Российского научного 
фонда (проект № 23-91-01012). 
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Аннотация. В работе было произведено моделирование селектора 
ReRAM на основе туннельного диода с использованием TiN в качестве 
электрода и различных материалов диэлектрика (Ta2O5, TiO2, Si3N4). 
Было произведено сравнение результатов моделирования с результатами 
теоретических расчетов структуры. Полученные при моделировании 
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Введение 

С целью решения проблем с масштабированием устройств па-
мяти типа Flash [1] разрабатываются новые технологии памяти, од-
ной из которых является ReRAM. Резистивная память с произволь-
ным доступом (ReRAM) – это вид энергонезависимой памяти, 
которая работает за счет изменения сопротивления тонкого ди-
электрического слоя под действием внешнего электрического 
поля. Элементы хранения ReRAM (мемристоры, англ. – 
memristors) обладают высокой масштабируемостью, долговечно-
стью, низким энергопотреблением и высокой скоростью работы. 
Традиционный подход к описанию мемристора позволяет опреде-
лить его как элемент энергонезависимой памяти, имеющий два 
контакта [2]. Данная работа посвящена рассмотрению компонента 
массивов ReRAM, который применяется совместно с мемрис- 
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тором – селекторное устройство. Селектор предназначен для кон-
тролирования нежелательных токов утечки. Биполярные селек-
торы, способные проводить ток в двух направлениях, делают ком-
поненты более привлекательными благодаря возможности 
управления доступом к ячейке памяти при приложении напряже-
ния разной полярности. 

Моделирование селектора ReRAM в TCAD 

В связи с наличием или отсутствием доступа к некоторым из 
требуемых материалов, наиболее технологически реализуемым 
является MIM-селектор на основе туннельного диода. Среди мате-
риалов, широко распространенных в Российской микроэлектро-
нике, подходящую МДМ структуру можно реализовать на основе 
TiN в качестве материала электродов и Ta2O5/TiO2/Si3N4 в роли 
функционального слоя. 

Моделирование производилось в САПР Sentaurus TCAD вер. 
K-2015.06. Наиболее подходящей для моделирования MIM струк-
туры среди доступных в среде TCAD моделей туннелирования яв-
ляется Direct Tunneling. В связи с тем, что корректное применение 
моделей туннелирования возможно только для структур диэлек-
трик-полупроводник, металл TiN задавался как полупроводник че-
рез ряд параметров в соответствующем файле (WorkFunction, Eg0, 
Chi0, epsilon, Resist0, TempCoef). 

Полученная модель показала соответствие с теоретически рас-
считанной по формуле Симмонса вольтамперной характеристикой 
в работе [3]. Сравнение приведено в табл. 1 в виде величины тока 
для различных видов диэлектрика и площадей структуры, откуда 
можно заметить, что величина тока зависит прямо пропорцио-
нально от площади структуры, что соответствует с теорией. 

На рис. 1 представлены вольтамперные характеристики для 
структур с материалом диэлектрика Si3N4/TiO2/Ta2O5 толщиной 
1 нм и площадью структуры 1 мкм2. Можно заметить, что селектор 
на основе Si3N4 обладает низкой нелинейностью. Для селектора, 
использующего оксид тантала моделирование корректно для 
напряжения, не превышающего 1,3 В, поскольку при дальнейшем 
расчете в формуле, лежащей в основе модели Direct Tunneling про-
исходит возникновение отрицательных корней, и последующие 
результаты нельзя считать релевантными. 
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Таблица 1 
Сравнение результатов моделирования 

Диэлектрик/ 
толщина, нм/ 

площадь, 
мкм2 

Формула Симмонса, 
0,1 В 

Моделирование, 
0,1 В 

Формула  
Симмонса, 1,4 В

Моделирование, 
1,4 В 

Si3N4 / 1 / 1 8,22019e-07 3,95763e-07 2,53446e-05 8,78106e-06 
Si3N4 / 1 / 4 3,28808e-06 1,58305e-06 0,000101378 3,51242e-05 
Si3N4 / 1 / 9 6,57615e-06 3,56186e-06 0,000202757 7,90295e-05 
TiO2 / 1 / 1 1,16301e-05 4,98759e-06 0,000514109 0,000344518
TiO2 / 1 / 4 4,65205e-05 1,99503e-05 0,002056437 0,00137807 
TiO2 / 1 / 9 0,000104671 4,48883e-05 0,004626984 0,00310067 

 
Рис. 1. Вольтамперные характеристики для Si3N4/TiO2/Ta2O5 

 

Выводы 

В работе было произведено моделирование селектора рези-
стивной памяти на основе туннельного диода с использованием 
TiN в качестве электрода и различных материалов диэлектрика. 
Сравнение результатов моделирования с результатами теоретиче-
ских расчетов структуры выявило соответствие модели и теории. 
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MODELING OF RERAM SELECTOR BASED ON MIM DIODE 

A.O. Kuryanov, G.S. Teplov, M.I. Fedotov 
 

Abstract. This work presents modeling a ReRAM selector based on a tun-
nel diode using TiN as the electrode material and various dielectric materials 
(Ta2O5, TiO2, Si3N4). The modeling results were compared with the results of 
theoretical calculations of the structure. The IVC obtained during modeling 
agrees with the theoretical calculation. 

Keywords: ReRAM, selector, modeling, mim diode. 
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Аннотация. Математические модели мемристоров, как правило, за-

даются в виде динамических систем относительно параметра состояния 
элемента, характеризующего проводимость. При этом зависимость тока 
(или сопротивления) от параметра состояния и приложенного к элементу 
напряжения может быть довольно сложной. Существующие модели за-
частую не в полной мере воспроизводят экспериментальные данные. 
В связи с этим в работе предлагается двухэтапный метод, заключаю-
щийся в использовании классических моделей на первом этапе и нейрон-
ных сетей для аппроксимации зависимости тока от параметра состояния 
и напряжения на втором этапе. 

Ключевые слова: компактная модель, ReRAM, мемристор, аппрок-
симация, ВАХ, оксид гафния, HfO2. 

Введение 

Большинство известных компактных моделей элементов 
RERAM сформулированы в виде динамической системы относи-
тельно параметра состояния мемристора ( ) [ ]0,1w t ∈ . Параметр 
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состояния мемристора — это величина, которая соответствует по-
ложению границы, разделяющей области с низкой и высокой кон-
центрацией вакансий кислорода, толщине проводящего слоя,  
или толщине непроводящего барьера, в котором возникает тун-
нельный ток электронов. В самом простом и наиболее распростра-
ненном варианте сопротивление мемристора задается в виде  
выпуклой линейной комбинации двух крайних его значений  
(высокоомного — offR  и низкоомного — onR ) с весовыми  
коэффициентами, определяемыми параметром состояния 

( ) ( )( ) ( )1 off onR t w t R w t R= − + , а ток — через закон Ома: 

( ) ( ) ( )I t V t R t= . 
Зачастую существующие модели не в полной мере воспроиз-

водят экспериментальные данные.  Ранее авторами работы было 
предложено использовать интервальный аппарат для улучшения 
данной ситуации [1–2]. В настоящей работе предлагается подход, 
заключающийся в использовании нейронных сетей для аппрокси-
мации зависимости тока ( )I t  от параметра состояния ( )w t  
и напряжения ( )V t  [3]. В результате получается компактная  
модель, в которой параметр состояния определяется с помощью  
динамической системы, учитывающей основные физические осо-
бенности элементов, а уже тонкая подстройка модели под экспе-
риментальные данные осуществляется на уровне нейронной сети. 

Построение компактных моделей мемристоров 

Построение компактной модели осуществляется в два этапа. 
Пусть экспериментальные данные представлены в виде таблицы 

( ) ( )ˆ: :k k kt V t I t , 1,..., expk N= , где 
expN  — количество эксперимен-

тальных точек. На первом этапе выполняется моделирование ди-
намической системы по ( )kV t , и определяются ( )kw t . Отметим, 
что динамическая система может зависеть от ряда параметров, зна-
чения которых задаются в соответствии с доступной информацией 
относительно экспериментального образца. Важной особенностью 
представленного подхода является то, что динамическая система 
может быть любой. На втором этапе с экспериментальными дан-
ными сопоставляется ( )kw t : ( ) ( ) ( )ˆ: :k k kw t V t I t  и решается задача 
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построения функции ( ),I w V  аппроксимирующей Î . Любую не-
прерывную функцию действительных переменных можно аппрок-
симировать с любой точностью искусственной нейронной сетью 
прямого распространения с одним скрытым слоем и непрерыв-
ными сигмоидными функциями активации. Поэтому вид ( ),I w V  
выбирается следующим: 

( ) ( )1
, ,

1 exp

N
i

i i i i

bI w V a
c w d V e=

= +
+ − − −         (1) 

где a , ib , ic , id , ie ,  1,...,i N=  — весовые коэффициенты.  

Результаты 

Выполняется построение нейросетевой модели мемристора, на 
основе оксида гафния. На рис. 1а показана зависимость напряже-
ния от времени, а на рис. 1б — серым цветом экспериментальная 
вольтамперная характеристика (ВАХ) в соответствии с работой 
[4]. В качестве основной модели использовалась модель, предло-
женная в [4]: 

( ) ( )

( )

( )( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )

2

2

0, ,

1 1 , ,

1 , ,

thr thr

brounds
V t c

thr

bround
V t c

thr

V V t V

w t
a V t w t V t V

t

w t V t V

 
 
 + 

 
 
 + 

− < ≤

∂
= ⋅ − − ≤ −

∂




>



−







      (2) 

где 0.8thrV =  В — пороговое значение напряжения активации; 
1a =  — константа; 5s =  — нечетное целое число; round  — 

функция получения целочисленного результата; 15b = , 2c =  — 
подгоночные коэффициенты, ( )0 0w = . 

По (2) был получен набор значений ( ) ( ) ( )ˆ: :k k kw t V t I t  и далее 
выполнено обучение нейронной сети (1) с помощью библиотеки 
TensorFlow до достижения сетью определенной точности аппрок-
симации.  В скрытом слое нейронной сети находится порядка 
сотни нейронов ( 120N =  в (1)). На рис. 1б — черным цветом по-
казана модельная ВАХ. Небольшое несоответствие наблюдается 
только в левом «хвосте». 
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(а) (б) 

Рис. 1. Сравнение модельной ВАХ с экспериментальной ВАХ (б)  
при определенной форме входного напряжения (а) 

Заключение 
Представлен метод построения компактных моделей элемен-

тов RERAM, согласно которому параметр состояния определяется 
с помощью динамической системы, учитывающей основные физи-
ческие особенности элементов, а тонкая подстройка модели под 
экспериментальные данные осуществляется на уровне нейронной 
сети. Предложенный подход применен к мемристору на основе ок-
сида гафния (HfO2). Расчетная ВАХ соответствует эксперимен-
тальной, что демонстрирует универсальность и эффективность 
предложенного подхода.  

Исследование выполнено за счет гранта Российского научного 
фонда (проект № 23-91-01012). 
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Annotation. Mathematical models of memristors are usually specified as 
dynamic systems relative to the state parameter of the element characterizing 
conductivity. In this case, the dependence of the current (or resistance) on the 
state parameter and the voltage applied to the element can be quite complex. 
Existing models often do not fully reproduce experimental data. In this regard, 
the paper proposes a two-stage method consisting of using classical models at 
the first stage and neural networks to approximate the dependence of the cur-
rent on the state parameter and voltage at the second stage. 
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АСПЕКТЫ ФИЗИЧЕСКОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ 
МАГНИТОРЕЗИСТИВНОЙ ПАМЯТИ STT-MRAM НА БАЗЕ 

ЯЧЕЙКИ МТП С ТУННЕЛЬНЫМ БАРЬЕРОМ MGO 

Щербаков Василий Сергеевич,  
инженер-исследователь 1, аспирант2, 
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Аннотация. Работа посвящена вопросам физического моделирова-
ния ячеек магниторезистивной памяти. Рассмотрено влияние электросо-
противления, туннельного магнитосопротивления и критического тока 
переключения на скорость записи и считывания устройства. 

Ключевые слова: магнитосопротивление, магнитные туннельные 
переходы (МТП), энергонезависимая память. 

 
Одним из наиболее перспективных направлений в развитии 

элементной базы вычислительной техники будущего является со-
здание устройств магниторезистивной памяти. Такие устройства 
обеспечивают надёжное хранение данных, высокую скорость  
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записи и чтения, а также независимость от источника питания [1]. 
В частности, многообещающей является память с произвольным 
доступом на основе перемагничивания свободного слоя спин-по-
ляризованным током (STT-MRAM). 

Этот тип оперативной памяти имеет ряд преимуществ: 
• высокая плотность ячеек на кристалле; 
• меньшее энергопотребление; 
• высокую скорость чтения и записи данных; 
• срок службы такой памяти практически неограничен; 
• отсутствие проблемы перекрытия соседних ячеек индуци-

рованным магнитным полем тока. 
Важными характеристиками ячейки STT-MRAM являются 

электросопротивление, туннельное магнитосопротивление (ТМР), 
критический ток переключения и термическая стабильность [2]. 
Туннельное магнетосопротивление возникает на границе раздела 
двух ферромагнитных материалов, разделённых тонким слоем ди-
электрика. Когда поток электронов проходит из одного ферромаг-
нитного материала (закреплённого слоя) в антипараллельно ори-
ентированный ферромагнитный материал (свободный), последний 
при превышении определённого порогового значения скачкооб-
разно изменяет свою намагниченность, переходя в параллельную 
конфигурацию. Для создания массива памяти из магнитно-тун-
нельных переходов (МТП), каждое устройство обычно интегриру-
ется с изолирующим транзистором, который может быть включен 
для выборочного пропускания тока через интересующие устрой-
ства МТП, например, во время операции считывания. Для STT 
MRAM один и тот же транзистор используется для пропускания 
коммутационного тока через целевые устройства MTJ. Поскольку 
каждая ячейка памяти обычно имеет один транзистор и один МТП 
эта конкретная архитектура известна как архитектура MRAM  
1T-1MTJ [3]. 

Электросопротивление туннельной ячейки определяется тун-
нельным барьером и площадью контакта. При этом следует учи-
тывать толщину барьера, материал контакта, наличие дефектов 
или примесей в барьере или контакте, температуру, при которой 
осуществляется измерение, а также внешнее напряжение.  

При разработке ячеек STT-MRAM необходимо учитывать ряд 
физических аспектов, влияющих на характеристики такой памяти. 
Например, для изменения намагниченности свободного слоя 
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в магниторезистивных ячейках используется спин-поляризован-
ный ток. Это позволяет избавиться от растущих магнитных полей 
и тока, необходимых для записи битов в уменьшенных спин-вен-
тильных элементах (MTJ), за счет снижения критической плотно-
сти тока переключения. При низком значении тока можно значи-
тельно сократить время и энергию записи в STT-MRAM. Однако 
уменьшение значения электрического тока I увеличивает частоту 
отказов при хранении и вероятность возникновения помех при 
чтении и ошибок при записи. Эти проблемы могут иметь суще-
ственные последствия для проектирования архитектур интеграль-
ных микросхем (ИМС) на основе STT-MRAM. В ячейке МТП 
с туннельными барьерами MgO критическая плотность тока пере-
ключения примерно в три раза меньше, чем в МТП с барьерами 𝐴𝑙𝑂௫. Это связано с более эффективным спиновым переносом  
благодаря более высокому коэффициенту поляризации элек- 
тронов. Кроме того, низкие значения RA= ≈ 50 Ом·мкм2  

и Jc0 = 2,2×106 А/см2 для ячейки МТП с барьерами MgO позволяют 
создавать MRAM с высокой плотностью размещения ячеек и быст-
рым временем доступа в несколько наносекунд. 

Формирование перпендикулярной магнитной анизотропии 
в ячейке МТП позволяет использовать меньшие значения Jc0 для 
переключения намагниченности свободного слоя. Это приводит 
к более низкому значению ТМР. При этом необходимо учитывать 
влияние толщины свободного слоя на характеристики ТМР и Jc0 
при синтезе структуры STT MRAM с оптимальными параметрами. 

Для дальнейшего уменьшения величины Jc0 рекомендуется ис-
пользовать двухбарьерные МТП-структуры, состоящие из двух 
изолирующих барьеров MgO с различным сопротивлением, двух 
закреплённых слоёв, намагниченных антипараллельно друг другу, 
и свободного слоя, помещённого между двумя изолирующими ба-
рьерами. Это позволяет получить критическую плотность тока пе-
реключения Jc0 = 0,52 МА/см2 при 30 мс. Это значение Jc0 в 2-3 
раза меньше, чем у структуры МТП с одним изолирующим барье-
ром из MgO, и обусловлено улучшением эффективности момента 
переноса спина. 

Работа выполнена при поддержке гранта Российского науч-
ного фонда (проект № 23-91-01012). 
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MAGNETORESISTIVE MEMORY BASED ON MTJ CELL  

WITH MGO TUNNEL BARRIER 

V.S. Scherbakov 
 

Abstract. The work is devoted to the issues of physical modeling of mag-
netoresistive memory cells. The influence of electrical resistance, tunneling 
magnetoresistance (TMR) and critical switching current on the recording and 
reading speed of the device is considered. 

Keywords: magnetoresistance, magnetic tunnel junctions (MTP), non-
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Аннотация. В данной работе было проведено исследование влия- 
ния совмещенного способа радиально-сдвиговой протяжки и последую-
щего волочения на эволюцию микроструктуры медной проволоки мето-
дом Джонсона–Мейла–Аврами–Колмогорова (Johnson–Mehl–Avrami–
Kolmogorov или JMAK). Анализируя полученные данные, можно отме-
тить, что с ростом частоты вращения матрицы возникает повышенный 
уровень закручивания заготовки, что отражается на плавном уменьшении 
размера зерна. Рассматривая микроструктуру в различных направлениях, 
можно отметить пости идентичную картину по размеру зерна.  

Ключевые слова: волочение, JMAK, моделирование, скручивание, 
проволока. 

Введение 
В системе Deform существует два метода моделирования  

микроструктуры. Первым методом является метод Джонсона–
Мейла–Аврами–Колмогорова (Johnson–Mehl–Avrami–Kolmogo- 
rov или JMAK). Вторым методом является метод дискретных  
решеток, реализованный с помощью алгоритма клеточных ав- 
томатов (Cellular Automata). В методе JMAK окончательный 
средний размер зерна определяется на основе начального сред-
него размера зерна, констант материала и полей переменных дан-
ных, таких как температура, деформация, скорость деформации 
и время. 
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Моделирование эволюции микроструктуры  
в ходе совмещенного процесса «радиально-сдвиговая  

протяжка с волочением» методом JMAK 

Для использования данного метода необходимо изначально 
рассчитывать модель с заданными параметрами начального раз-
мера зерен. По умолчанию модель подразумевает равномерное 
распределение начального размера зерен по всему объему заго-
товки. В качестве начального размера зерна стали AISI 1045 было 
принято значение 60 мкм.  

После этого необходимо ввести параметры эволюции зерна 
для метода JMAK. Они включают в себя данные по статической, 
динамической и мета-динамической рекристаллизации, а также 
о кинетике роста новых зерен. Суть ввода этих данных заключа-
ется во вводе определенных констант модели, зависящих от 
свойств материала и типа процесса обработки. Все они подробно 
рассмотрены в работах [1,2], где представлено большое количе-
ство значений данных коэффициентов для различных марок ста-
лей и сплавов в зависимости от видов деформационных и терми-
ческих обработок.  

На рис. 1 представлены результаты моделирования микро-
структуры методом JMAK изучаемого процесса с расстоянием 
между матрицей и волокой 300 мм и скоростью вращения матрицы 
30 об/мин.  

 
Рис. 1. Эволюция микроструктуры по методу JMAK  

в модели «300 мм 30 об/мин» 
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Картины представлены в поперечном сечении заготовки после 
всех стадий деформирования для всех моделей, которые рассмат-
ривались ранее при изучении напряженно-деформированного со-
стояния. Для удобства сравнения все результаты имеют одинако-
вый диапазон шкалы. 

Выводы 

Анализ полученных результатов показал, что распределение 
размера зерна вдоль оси заготовки носит неоднозначный характер. 
Это является результатом того, что данный алгоритм расчета 
в большей степени оптимизирован для более массивных загото-
вок, чем для проволоки. При этом ключевым недостатком является 
полное отсутствие данных об изменении формы зерен. 

Данное исследование финансировалось Комитетом науки  
Министерства науки и высшего образования Республики Казах-
стан (Грант № AP19676903). 
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1. Lenard J.G. et al. Mathematical and Physical Simulation of the Properties of 

Hot Rolled Products // Amsterdam: Elsevier, 2005. 376 p. 
2. Lenard J.G. Primer on Flat Rolling. 2nd Edition // Amsterdam: Elsevier, 2013. 
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MODELING OF COPPER WIRE MICROSTRUCTURE 
EVOLUTION DURING DEFORMATION BY A NEW COMBINED 

METHOD 

A.V. Volokitin, E.A. Panin 
 

Abstract. In this work, the influence of the combined method of radial-
shift broaching and subsequent drawing on the evolution of the microstructure 
of copper wire by the Johnson–Mehl–Avrami–Kolmogorov (Johnson–Mehl–
Avrami–Kolmogorov or JMAK) method was investigated. Analyzing the data 
obtained, it can be noted that with increasing die speed, there is an increased 
level of twisting of the workpiece, which is reflected in a smooth decrease in 
grain size. Looking at the microstructure in different directions, one can note a 
nearly identical grain size pattern. 

Keywords: drawing, JMAK, modeling, twisting, wire. 
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Аннотация. В данной работе было проведено исследование влияния 
совмещенной технологии радиально-сдвиговой протяжки и последую-
щего волочения на эволюцию микроструктуры прутков методом Джон-
сонаМейла–Аврами–Колмогорова (Johnson–Mehl–Avrami–Kolmogorov 
или JMAK). Из полученных данных моделирования микроструктуры 
можно сказать, что деформирование заготовки по схеме 30–25–20 при 
комнатной температуре является самым эффективным способом, по-
скольку позволяет измельчить исходное зерно более чем в 3 раза на по-
верхности заготовки. При этом использование схемы 30–27–23 при ком-
натной температуре дает двукратное измельчение исходного зерна. 
Проработка центральной области заготовки во всех рассмотренных мо-
делях носит слабо выраженный характер, достигая 35%-го уменьшения в 
самых оптимальных условиях. 

Ключевые слова: волочение, JMAK, моделирование, протяжка,  
пруток. 

Введение 
В системе Deform существует два метода моделирования мик-

роструктуры. Первым методом является метод Джонсона–Мейла–
Аврами–Колмогорова (Johnson–Mehl–Avrami–Kolmogorov или 
JMAK). Вторым методом является метод дискретных решеток, ре-
ализованный с помощью алгоритма клеточных автоматов (Cellular 
Automata).  

Моделирование эволюции микроструктуры  
при радиально-сдвиговой протяжке и последующего  

волочения методом JMAK 
Для использования данного метода необходимо изначально 

рассчитывать модель с параметрами расчета микроструктуры. По 
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умолчанию модель подразумевает однородное распределение 
начального размера зерен по всей площади или объему заготовки. 
В качестве начального размера зерна Cт 10 было принято значение 
25 мкм.  

Для корректного моделирования нужно ввести параметры эво-
люции зерна для метода JMAK. Они включают в себя данные по 
статической, динамической и мета-динамической рекристаллиза-
ции, а также о кинетике роста новых зерен. Суть ввода этих дан-
ных заключается во вводе определенных констант модели, завися-
щих от свойств материала и типа процесса обработки. Все они 
подробно рассмотрены в работе [1], где представлено большое ко-
личество значений данных коэффициентов для различных марок 
сталей и сплавов в зависимости от видов деформационных и тер-
мических обработок. На риc. 1 представлены картины эволюции 
микроструктуры.  

30–25–20 (20°С) 30–27–23 (20°С) 20–18–16 (20°С) 

   

30–25–20 (500°С) 30–27–23 (500°С) 20–18–16 (500°С) 

   

30–25–20 (900°С) 30–27–23 (900°С) 20–18–16 (900°С) 

   

Рис. 1. Распределение среднего размера зерна по сечению заготовки 
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Картины представлены в поперечном сечении заготовки после 
всех стадий деформирования для всех моделей, которые рассмат-
ривались ранее при изучении напряженно-деформированного со-
стояния. Для удобства сравнения все результаты имеют одинако-
вый диапазон шкалы. 

Выводы 
1. Наиболее интенсивное измельчение исходного размера 

зерна наблюдается в модели 30–25–20 при 20°С, что является след-
ствием максимальных единичных и суммарных обжатий, а также 
минимальной температуры заготовки; также в остальных моделях 
данная температура является наиболее предпочтительной; 

2. Модель 20–18–16 является наименее эффективной с точки 
зрения измельчения зерна при всех температурах, даже при отсут-
ствии нагрева заготовки центральная зона заготовки почти не по-
лучает какого-либо значимого измельчения зерна. 

Данное исследование финансировалось Комитетом науки  
Министерства науки и высшего образования Республики Казах-
стан (Грант № АР19678974). 

Список использованных источников 
1. Lenard J.G. et al. Mathematical and Physical Simulation of the Properties of 

Hot Rolled Products // Amsterdam: Elsevier, 2005. 376 p. 
 

MODELING OF MICROSTRUCTURE EVOLUTION OF CARBON 
STEEL BARS DURING DEFORMATION BY A NEW COMBINED 

METHOD 

I.E. Volokitina, E.A. Panin 
 

Abstract. In this work, the influence of combined radial-shift broaching and 
subsequent drawing technology on the evolution of bar microstructure by the 
Johnson–Mehl–Avrami–Kolmogorov (JMAK) method was investigated. From 
the obtained data of microstructure modeling, we can say that deformation of the 
billet according to the scheme 30–25–20 at room temperature is the most effec-
tive way, because it allows to crush the initial grain more than 3 times on the 
surface of the billet. At the same time, the use of the scheme 30–27–23 at room 
temperature gives a twofold pulverization of the initial grain. Processing of the 
central region of the workpiece in all considered models has a weakly pro-
nounced character, reaching 35% reduction in the most optimal conditions. 

Keywords: Drawing, JMAK, modeling, broaching, bars.
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Аннотация. В данной работе был проведён статистический анализ 
результатов эксперимента по двухточечному изгибу многослойного 
стержня, в качестве которого использовалось оптическое волокно с за-
данными параметрами. Каждый параметр модели был оценен трижды 
с помощью методов наименьших квадратов, моментов и максимального 
правдоподобия. Высказанная в предыдущих работах гипотеза о наиболь-
шей применимости распределения Вейбулла для объяснения результатов 
этого эксперимента была опровергнута: гамма-распределение может 
применяться с весьма хорошим успехом, оно также значительно снижает 
общую дисперсию распределения при использовании оценок максималь-
ного правдоподобия. 

Ключевые слова: гамма-распределение, предел прочности, экспери-
мент, оценка максимального правдоподобия, метод моментов, метод 
наименьших квадратов. 

Введение 
Перед построением модели стоит обозначить условия экспери-

мента: эксперимент производился с помощью прибора, измеряю-
щего предел прочности многослойных стержней методом двухто-
чечного изгиба, в ходе него были измерены три типа оптических 
волокон как примеров многослойных стержней. Волокно не кон-
тактировало с какими-либо средами, кроме атмосферного воздуха 
и стальных пластин прибора, целостность его покрытия не нару-
шалась, в трёх сериях было совершено 30 измерений. Ниже можно 
увидеть геометрические характеристики волокон. 

Тип 1. Волокно диаметром 125 мкм с полимерным покрытием 
толщиной 42.5 мкм.  

Тип 2. Волокно с диаметром оболочки 125 мкм и диаметром 
сердечника 62.5 мкм с полиимидным покрытием тол-
щиной 10 мкм.  
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Тип 3. Волокно с диаметром сердечника составляет 160 мкм 
и диаметром оболочки 390 мкм с медным покрытием 
толщиной 40 мкм. 

Методология построения модели 
Для статистической модели находились значения математиче-

ского ожидания, медианы, несмещённой дисперсии и среднеквад-
ратическое отклонение для оценок, произведённых методом 
наименьших квадратов. Для их нахождения были применены ме-
тод наименьших квадратов, метод максимального правдоподобия 
и метод моментов. Была оценена правдоподобность гипотезы 
о виде распределения с помощью критерия Пирсона (см. источник 
[1]), эта оценка давала широкий запас под изменяемость данных, 
разница с пороговым значением критерия была более 5 для всех 
типов. Все оценённые величины смогли пройти интервалы с уров-
нем значимости 0.99. Формулы для осуществления метода момен-
тов были взяты из источника [2], оценки для параметра математи-
ческого ожидания методом максимального правдоподобия была 
взята из источника [3]. Важно помнить о приближённом характере 
вычисления медианы – либо с помощью асимптотических прибли-
жений, как в работе [4], либо с помощью обратной функции гамма-
распределения, как в данной работе. 

Для оценок максимального правдоподобия использовались ни-
жеприведённые формулы. Формула (2) рекомендуется к при- 
менению нормативным документом [5], нелинейное уравнение (1) 
решалось методом секущих, но лучше бы подошёл метод Ньютона 
из-за большего порядка сходимости (см. книгу [6]) и сокращения 
суммы в производной по параметру формы. Формулы (1) и (2): 

1
,1 ln ( )l 0n ln

N

i
i

kX X k
N =

− + − Ψ =                                         (1)
 

,X
k

θ =                                                       (2)
 

где N – количество случайных значений в выборке, Xi – значение 
случайной величины, k и θ – параметры формы и масштаба гамма-
распределения соответственно, Ψ – пси-функция Эйлера или ди-
гамма-функция, подробнее см. источник [7] и X̅ – среднее случай-
ной величины X, рассчитанное по соответствующей выборке. 
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Выводы 
Настоящая статистическая модель проста в реализации, доста-

точно точна (максимальное относительное отклонение составляет 
0.0384), надёжна относительно небольших (не более 1 ГПа в вось-
мой-шестой части выборки) искажений данных, что делает её от-
личным выбором для прикладного применения вместе с прибором, 
реализующим двухточечный изгиб многослойных стержней 
в обычных условиях и является хорошей альтернативой ставшему 
традиционным распределению Вейбулла. 

Список использованных источников 
1. Ивченко Г.И., Медведев Ю.И. / Введение в математическую статистику: 

Учебник. М.: Издательство ЛКИ, 2010. – 600 с. 
2. Continuous univariate distributions / N.L. Johnson. S. Kotz. N. Balakrishanan. – 

2nd ed. Vol. 1. NY: John Willey & Sons, 1994. 
3. Е.А. Буровский, Ю.Б. Гришунина / Задачи математической статистики 

и их решение с использованием языка программирования Python: учеб. Посо-
бие. – М.: Изд. дом Высшей школы экономики, 2022. – 64 с. 

4. Lyon R.F. // PLOS ONE. 2023. V. 18: e0288601. https://doi.org/10.1371/ 
journal.pone.0288601 

5. ГОСТ 11.011-83. Правила определения оценок и доверительных границ 
для параметров гамма-распределения. 

6. Крылов В.И. и др. Вычислительные методы высшей математики. Т. 1. Под 
ред. И.П. Мысовских. Минск, «Вышэйшая Школа», 1972. – 584 с., с илл. 

7. И.С. Градштейн, И.М. Рыжик. Таблицы интегралов, сумм, рядов и произ-
ведений. М. «Физматгиз», 1963. – 1100 с., с илл. 

 

APPLICATION OF GAMMA DISTRIBUTION TO MODELING 
THE TWO-POINT BENDING OF A MULTILAYER ROD 

M.D. Martirosyan 
 

Abstract. In this paper, a statistical analysis of the results from an experi-
ment involving the two-point bending of a multi-layer rod using an optical fi-
ber with specific parameters was conducted. Each parameter of the model was 
evaluated three times three times using method of least squares, method of 
moments, and maximum likelihood estimations. The hypothesis proposed in 
previous studies about the supremacy of the Weibull distribution for explaining 
the results of this experiment was refuted. Instead, the gamma distribution was 
found to be a suitable option too, as it significantly reduces the overall variance 
in the distribution when maximum likelihood estimates are used. 

Keywords: gamma-distribution, ultimate strength, experiment, maximum 
likelihood estimation, method of moments, least squares method.
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ПОВЫШЕНИЕ СТОЙКОСТИ ЭЛЕКТРОННЫХ 
КОМПОНЕНТОВ В СИСТЕМЕ ИНДУКТИВНОГО 
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Аннотация. В работе описывается проблема выбора электронных 
компонентов в системе индуктивного энергообеспечения имплантируе-
мых медицинских приборов. Проведено сравнение защитных (конформ-
ных) покрытий для снижения нагрева электронных компонентов и повы-
шения их стойкости к агрессивной среде организма человека. 

Ключевые слова: электронная компонентная база, защитные покры-
тия, индуктивная передача энергии, имплантируемые медицинские при-
боры. 

Введение 
Одним из перспективных методов энергообеспечения имплан-

тируемых медицинских приборов (ИМП), например, нейростиму-
лятора, визуального и слухового протезов, является беспроводная 
передачи энергии на основе индуктивной связи. Однако, в системе 
индуктивной передачи энергии (ИПЭ) к ИМП нагрев отдельных 
электронных компонентов, таких как конденсаторов и катушек ин-
дуктивности, может превышать 55°C на открытой плате, что при-
водит к уменьшению выходных характеристик до 40% [1]. В тоже 
время, согласно международному стандарту ISO 14708-1:2000, 
ткани вблизи внешних поверхностей ИМП не должны нагреваться 
более чем на 2°C от нормальной температуры тела пациента. При-
менение конденсаторов с температурным коэффициентом емкости 
типа NP0 в системе ИПЭ позволяет снизить нагрев более чем на 
30%, а снижение нагрева катушек индуктивности можно обеспе-
чить применением компонентов с низким эквивалентным после-
довательным сопротивлением (low ESR) [1], [2]. Для дополнитель-
ного снижения нагрева отдельных электронных компонентов 
в замкнутой имплантируемой системе ИПЭ к ИМП можно исполь-
зовать защитные (конформные) покрытия, которые, в свою  
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очередь, повышают диэлектрические свойства, химическую и ме-
ханическую стойкость электрической схемы к агрессивной среде 
организма человека. 

Сравнение защитных покрытий электронных компонентов 
На выбор конформного покрытия влияют условия эксплуата-

ции прибора, топология платы и используемые компоненты, элек-
троизоляционная прочность покрытия, удобство обслуживания и 
ремонтопригодность. Условно можно выделить пять основных ти-
пов конформных покрытий: акриловое, эпоксидное, силиконовое, 
параксилиленовое и уретановое [3]. Стоит отметить, что акрило-
вые покрытия условно можно отнести к покрытиям для общего 
применения, эпоксидные – для защиты от химических воздей-
ствий, силиконовые – для высокотемпературной защиты, а урета-
новые и параксилиленовые – для защиты от влаги и химических 
воздействий [3]. 

По результатам проведенного анализа, было установлено, что 
эпоксидные покрытия могут приводить к аллергическим реакциям 
организма человека, а также через данное покрытие может проис-
ходить диффузия водяного пара, который является источником 
выхода прибора из строя. Таким образом, для применения в си-
стеме ИПЭ к ИМП можно выделить уретановое и параксилилено-
вое конформное покрытие, поскольку такие покрытия обладают 
лучшими диалектическими свойствами, теплопроводностью, хи-
мической и механической стойкостью к агрессивной среде орга-
низма человека. 

Для дополнительного повышения стойкости электронных ком-
понентов в системе ИПЭ к ИПМ к внешним воздействующим фак-
торам необходимо использовать внешний защитный корпус. В ра-
боте были сформулированы требования к свойствам защитного 
герметичного корпуса, которые соответствуют принятым между-
народным стандартам для активных имплантируемых медицин-
ских изделий. На основе данных требований были выбраны биои-
нертные материалы, такие как некоторые виды полимера, 
силикона, керамики и металла [4]. Было установлено, что опти-
мальными материалами для защитного внешнего корпуса системы 
ИПЭ к ИМП являются полимер, например, политетрафторэтилен, 
и металл, например, титан [5]. 
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Выводы 
В работе выполнено сравнение защитных (конформных) по-

крытий для снижения нагрева отдельных электронных компонен-
тов в системе индуктивной передачи энергии (ИПЭ) к импланти-
руемым медицинским приборам (ИМП), а также повышения их 
стойкости к агрессивной среде организма человека. Установлено, 
что оптимальными защитным покрытиями для электронных ком-
понентов в системе ИПЭ к ИМП являются уретановое и паракси-
лиленовое конформные покрытия, а материалами для защитного 
внешнего корпуса являются политетрафторэтилен и титан. 

Работа выполнена при финансовой поддержке Минобрнауки 
России в рамках реализации крупного научного проекта (Соглаше-
ние № 075-15-2024-555 от 25.04.2024). 
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INCREASING THE DURABILITY OF ELECTRONIC 
COMPONENTS IN THE INDUCTIVE POWER SUPPLY SYSTEM 

OF IMPLANTABLE MEDICAL DEVICES 

K.O. Gurov 
Abstract. The work describes the problem of selecting electronic compo-

nents for an inductive power supply system for implantable medical devices. 
A comparison of protective (conformal) coatings is made to reduce the heating 
of electronic components and increase their resistance to the aggressive envi-
ronment of the human body. 

Keywords: electronic component base, protective conformal coatings, in-
ductive power transfer, implantable medical devices.  
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Аннотация. рассмотрены основные подходы к проектированию 
и математическому описанию работы систем индуктивного питания им-
плантатов с целью повышения устойчивости таких систем к изменению 
условий эксплуатации. 

Ключевые слова: метод конечных элементов, численное интегриро-
вание, силовая электроника, имплантируемые электронные системы. 

Введение 
Одним из наиболее важных направлений развития современ-

ной имплантируемой медицинской электроники является совер-
шенствование систем индуктивного питания имплантатов, однако 
наличие ряда нерешённых проблем мешает широкому их внедре-
нию [1]. Одной из таких проблем является изменение условий  
эксплуатации: изменение толщины слоя биологической ткани, раз-
деляющей приёмную и передающую катушки; смещения переда-
ющей катушки относительно принимающей; изменения темпера-
туры тела. Это делает актуальной разработку методов 
проектирования и математического описания устойчивых к изме-
нению условий эксплуатации систем. 

Описание индуктивной связи произвольно ориентированных 
в пространстве катушек индуктивности 

Ключевой физической величиной, описывающей связь пары 
LC-контуров, является взаимная индуктивность. Эта величина  
может быть получены на основе решений уравнений Максвелла 
численными методами, и такая возможность реализована в суще-
ствующих прикладных пакетах физического моделирования.  
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Недостатком такого подхода является усложнение процедур про-
ектирования при необходимости параметрического анализа и ите-
рационного подбора конструктивных характеристик. 

Альтернативой такому подходу может быть численное инте-
грирование так называемой формулы Неймана для вычисления 
взаимной индуктивности [3]. Использование численного интегри-
рования позволяет проводить параметрический анализ в процессе 
проектирования. В ряде случаев объём вычислений оказывается 
достаточно большим для того, чтобы оправданным было исполь-
зование параллельных вычислений. Для решения этой проблемы 
был разработан алгоритм, использующий программно-аппратную 
архитектуру CUDA [2].  

Алгоритмизация проектирования систем индуктивного  
питания имплантатов с повышенной устойчивостью 

На основе метода численного интегрирования была разрабо-
тана группа алгоритмов для оптимизации конструкции катушеч-
ных пар в составе систем индуктивного питания имплантатов.  
Целью алгоритмов является получение конструкций катушек ин-
дуктивности, обеспечивающих заданную устойчивость системы 
(отклонение выходной мощности от номинального значения не 
превышает заданного) в заданном диапазоне смещений катушек 
индуктивности. В основу алгоритма положена итерационная про-
цедура подбора конструктивных характеристик для достижения 
заданной устойчивости на основе вычисления взаимной индуктив-
ности. Было показано, что разработанные алгоритмы позволяют 
обеспечить относительно высокую устойчивость систем: перепад 
мощности ±10% при боковых смещениях, достигающих величины 
радиуса принимающей катушки индуктивности [3]. 

Метод быстрой оценки тепловой безопасности 
Для оценки тепловой безопасности обычно используют чис-

ленные решения т.н. уравнения Пеннеса. Существенным недостат-
ком такого подхода при проектировании является необходимость 
повторения расчётов для каждого нового варианта конструкции. 
Можно предложить метод быстрой оценки изменения характери-
стик нагрева при изменении конструкции на основе на линейной 
аппроксимации расчётов для двух вариантов конструкции. Было 
показано, что линейная аппроксимация в пределах физиологи- 
ческого диапазона температур (36...42 °С) позволяет оценивать 
ожидаемый нагрев тканей с ошибкой 0,2..0,5 °С [4].  
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Выводы 
Итерационные процедуры проектирования требуют использо-

вания относительно простых математических моделей, позволяю-
щих предсказывать изменение характеристик системы при изме-
нении условий эксплуатации. Для систем индуктивного питания 
имплантатов такие модели могут быть построены либо на основе 
численного интегрирования формулы Неймана (для предсказания 
изменения мощностных характеристик) или на основе линейной 
аппроксимации расчётов на основе метода конечных элементов 
(для предсказания характеристик нагрева).  

Работа выполнена при финансовой поддержке Российской 
Федерации в лице Минобрнауки России в рамках крупного научного 
проекта по соглашению № 075-15-2024-555 от 25.04.2024 г. 
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Аннотация. В работе описываются результаты проектирования про-
тотипа цифрового двойника системы индуктивной передачи энергии 
к имплантируемому медицинскому прибору. В основе цифрового двой-
ника математическая модель для расчёта электрических характеристик 
системы, а также конечно-элементные модели для оценки нагрева и элек-
трических характеристик катушек индуктивности. 

Ключевые слова: цифровой двойник, имплантируемые медицин-
ские приборы, индуктивная передача энергии. 

Введение 
Специфика применения медицинских имплантатов значи-

тельно ограничивает возможности мониторинга их состояния во 
время эксплуатации устройства. При этом неполадки в работе 
и отказ имплантируемой системы связаны с риском для жизни па-
циента. Это делает актуальным развитие методов прогнозирова-
ния состояния таких систем с целью повышения надёжности дан-
ных устройств.  

Возможным решением задачи повышения надёжности имплан-
тируемых медицинских устройств является переход к парадигме 
«цифровых двойников». В рамках данной парадигмы конкретному 
физическому объекту ставится в соответствие его цифровая копия, 
так называемый «цифровой двойник». Цифровой двойник явля-
ется математической моделью, часть входных параметров которой 
определяется выходными данными сенсоров, подключенных к фи-
зическому объекту. В отдельных случаях, на основе данных, полу-
ченных при помощи цифрового двойника, оказывается управ- 
ляющее воздействие на физической объект. Таким образом, фор-
мируется замкнутая система «физический объект – цифровой 
двойник». 
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Основной предпосылкой для развития технологии цифровых 
двойников является совершенствование методов и программ для 
моделирования процессов и систем, а также развитие вычисли-
тельной техники. Так, Национальное управление по аэронавтике 
и исследованию космического пространства (НАСА) США ис-
пользует цифровые двойники для оценки и прогнозирования состо-
яния космических летательных аппаратов [1]. До перехода к пара-
дигме цифровых двойников для этой задачи использовались 
дублёры аппаратов, к которым прикладывались воздействия анало-
гичные тем, которым подвергался аппарат, находящийся в космосе. 

Помимо космической отрасли, цифровые двойники применя-
ются в промышленности, машиностроении, авиастроении. Цифро-
вые двойники также находят применение в медицине. Известны 
работы, направленные на создание цифровых двойников органов, 
а также, например, цифровых двойников популяции, позволяющие 
оценить распространение вирусных заболеваний [2, 3]. В свою 
очередь, исследования, направленные на создание цифровых 
двойников имплантируемых медицинских приборов, можно счи-
тать малочисленными. 

Проектирование прототипа цифрового двойника 
В данной работе было выполнено проектирование прототипа 

цифрового двойника системы индуктивной передачи энергии. Ос-
новным отличием прототипа от полноценного цифрового двой-
ника является то, что данные с сенсоров, которые поступают на 
вход цифрового двойника, являются синтетическими.  

Основой цифрового двойника является математическая мо-
дель, при помощи которой выполняется расчёт электрических  
характеристик системы индуктивной передачи энергии. К таким 
характеристикам относятся, например, выходное напряжение, вы-
ходной ток, напряжение на отдельных элементах системы, а также 
фазовые характеристики электрической цепи. Рабочая частота мо-
делируемой системы индуктивной передачи энергии – 300 кГц; 
выходная мощность системы может достигать 500 мВт, номиналь-
ное расстояние между передающей и принимающей катушками 
индуктивности составляет 15 мм. 

Эквивалентные электрические характеристики ключевых ре-
активных компонент рассчитываются при помощи конечно-эле-
ментного моделирования. Модель является мультифизической 
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и позволяет учитывать влияние нагрева компонент на их электри-
ческие характеристики. Данные о нагреве оцениваются на основе 
показаний сенсоров. Дополнительно реализован модуль для рас-
чёта временной деградации параметров электронных компонент. 

Выводы 
В работе выполнено проектирование прототипа цифрового 

двойника системы индуктивной передачи энергии. Определён 
функционал цифрового двойника. При помощи цифрового двой-
ника возможна оценка электрических характеристик системы. Мо-
дель учитывает влияние нагрева и временной деградации ключе-
вых электронных компонентов. 

Исследование выполнено за счет гранта Российского научного 
фонда № 24-29-00649. 
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APPLICATION OF DIGITAL TWINS TO THE IMPLANTABLE 
MICROELECTRONIC SYSTEMS RELIABILITY ISSUE  

E.A. Mindubaev 
 

Abstract. The paper describes the results of designing a prototype of a 
digital twin of an inductive energy transfer system for an implantable medical 
device. The digital twin is based on a mathematical model for calculating the 
electrical characteristics of the system, as well as finite element models for 
assessing the heating and electrical characteristics of the inductance coils. 

Keywords: digital twin, implantable medical devices, inductive power 
transfer. 
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ПРОБЛЕМЫ СОЗДАНИЯ СИНТЕЗАТОРА 
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Аннотация. В работе описываются особенности и проблемы созда-
ния автоматического синтезатора самосинхронных схем по синхронному 
описанию. Синтезатор обеспечивает для схем уникальные свойства по-
ведения и надежности. 

Ключевые слова: самосинхронные схемы; синтез самосинхронных 
схем. 

Введение 
Самосинхронные схемы далее обозначаются как СС-схемы. 
В предлагаемом методе синтезируются СС-схемы исходя из 

условия, что задержки в цепях после разветвления не превышают 
задержки подключаемых элементов. 

СС-схемы такого типа имеют уникальные свойства поведения 
и надежности: полное отсутствие состязаний и отказобезопасность 
(остановка работы при появлении выходных константных неис-
правностей типа залипаний на 0 или 1). Эти свойства гарантиру-
ются во всем диапазоне физической работоспособности транзи-
сторных структур, то есть в максимально возможных пределах по 
напряжению питания и температуре. 

Схемы класса BD не имеют основного преимущества СС-схем – 
способности к обнаружению константных неисправностей, а также 
обеспечивают меньший диапазон нечувствительности к задержкам. 
Далее схемы этого класса рассматриваться не будут. 

Существует ряд зарубежных методов автоматизированного 
проектирования СС-схем. 

Основной недостаток этих методов – неприспособленность 
к проектированию схем в промышленных масштабах, что выража-
ется в следующем: 

– отсутствие какой-либо оптимизации получаемых схем; 
– применение собственных языков описания, исходных описа-

ний в виде графов (например, сетей Петри) [1–3], не используемых 
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в промышленных разработках (в настоящее время массовое проек-
тирование схем проводится на языках описания аппаратуры 
Verilog и VHDL); 

– методы, основанные на исходном синхронном описании, 
например, [4, 5], не обнаруживают константные неисправности, 
а также обеспечивают меньший диапазон нечувствительности 
к задержкам; 

– отсутствие иерархического синтеза; 
– в большинстве методов отсутствие привязки к конкретной 

библиотеке элементов, что делает эти методы незаконченными. 

Проблемы создания СС-схем 
Для разработки СС-схем необходимо применение специаль-

ных математических методов [6], подготовки библиотечных эле-
ментов и выполнение ряда других условий. 

Предлагается метод создания автоматического синтезатора для 
СС-схем, пригодный для промышленного проектирования. 

Исходное описание схемы – описание корректной несамосин-
хронной схемы на языке Verilog. Это описание может быть иерар-
хическим и содержать операторы любого уровня: поведенческого, 
регистровых передач, логических функций 

На первом этапе синтеза используется система открытого до-
ступа Yosys, которая преобразует исходное описание в форму, 
удобную для дальнейшего синтеза. 

Синтез проводится с минимизацией затрат в транзисторах и по 
возможности с улучшением быстродействия. Выполняются специ-
фические для синтеза СС-схем действия: разбиение исходной 
схемы на каскады, преобразование исходных функций в СС-
функции с оптимизацией [7]. 

Синтез элементов и регистров памяти проводится с учетом ра-
нее выполненных работ [8–10]. 

На последних этапах синтеза создается индикаторная часть те-
кущего модуля и другие необходимые действия. Иерархическая 
исходная структура синтезируется рекурсивно. 

Выводы 
Предложен метод создания автоматического синтезатора для 

СС-схем по синхронному описанию, пригодный для промышлен-
ного проектирования. 
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Синтезатор конструирует иерархическую СС-схему, оптими-
зированную по затратам в транзисторах и быстродействию. 
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PROBLEMS OF CREATING A SYNTHESIZER FOR SELF-TIMED 
CIRCUITS FROM SYNCHRONOUS DESCRIPTION 

L.P. Plekhanov 
Abstract. The paper describes the features and problems of creating an 

automatic synthesizer of self-timed circuits from synchronous description. The 
synthesizer provides unique features of behavior and reliability. 

Keywords: self-timed circuits, synthesis of self-timed circuits.
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ОСОБЕННОСТИ АРХИТЕКТУР  
НЕЙРО- И НЕЙРОМОРФНЫХ ПРОЦЕССОРОВ 
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Аннотация. в работе рассмотрены архитектуры аппаратных средств 
для реализации формальных и спайковых нейронных сетей. 

Ключевые слова: нейропроцессоры, нейроморфные процессоры, 
мемристорные матрицы. 

Центральные и нейропроцессоры 
Технологии искусственного интеллекта можно разделить на 

экспертные системы, методы машинного обучения без примене-
ния нейросетей и с их применением. Масштабирование с помо-
щью параллельного выполнения операций возможно именно для 
нейросетей благодаря их архитектуре. В зависимости от применя-
емой модели нейрона — формальной или спайковой, — использу-
ются различные фреймворки, программные среды для разработки, 
обучения и запуска нейросетей. Рассматривается набор характери-
стик и возможных тестов для сравнения нейропроцессоров [1]. 

Архитектуры нейропроцессоров состоят из «дирижера» — 
центрального процессора и сопроцессоров для эффективного  
расчета нейросетей. Выполняется сравнение архитектур ARM 
и RISC-V, а также архитектур популярных нейропроцессоров 
фирм NVIDIA, Rockchip (RK3588), а также отечественных разра-
боток фирм НТЦ «Модуль», НПЦ «ЭЛВИС» и НТЦ «ХайТэк». 

Рассматривается возможность изготовления нейропроцессо-
ров с помощью методов печатной электроники как альтернативы 
общепринятой КМОП-технологии [2]. 

Нейроморфные процессоры 
К отличительным характеристикам нейроморфных процессо-

ров относятся: (1) архитектура, отличная от архитектуры фон Ней-
мана; (2) новые способы кодирования сигналов; (3) реализация на 
элементной базе на новых физических принципах. Такой процес-
сор должен иметь хотя бы одну из перечисленных характеристик. 
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Рассматриваются зарубежные нейроморфные процессоры, 
включая TrueNorth, Tianjic, Loihi 2 и другие, а также отечествен-
ный «Алтай». 

Широкое применение нейроморфных процессоров на элемент-
ной базе на новых физических принципах — мемристорах, огра-
ничены достигнутыми показателями последних: временем сохра-
нения резистивного состояния, выносливостью к циклическим 
переключениям, пластичностью, напряжением и временем пере-
ключения, напряжением и током чтения, а также другими парамет-
рами. Рассмотрены различные схемотехнические решения, ком-
пенсирующие указанные и другие ограничения при реализации 
матрично-векторного умножения с помощью мемристорных мат-
риц. Приведены возможные технологические решения по интегра-
ции мемристорных матриц и управляющих КМОП-схем. 

Список использованных источников 
1. На пути к реализации высокопроизводительных вычислений в памяти на 

основе мемристорной электронной компонентной базы / А.Н. Михайлов, 
Е.Г. Грязнов, В.И. Лукоянов, М.Н. Коряжкина, И.А. Борданов, С.А. Щаников, 
О.А. Тельминов, М.В. Иванченко, В.Б. Казанцев // Физмат. – 2023. – Т. 1, № 1. – 
С. 42–64. – DOI 10.56304/S2949609823010021. – EDN HTSRZQ. 

2. Красников Г.Я., Горнев Е.С., Матюшкин И.В. Общая теория технологий 
и микроэлектроника. М.: ТЕХНОСФЕРА, 2020. 

 

FEATURES OF NEURO- AND NEUROMORPHIC PROCESSOR 
ARCHITECTURES 

O.A. Telminov 
 
Abstract. The paper considers hardware architectures for the implemen-

tation of formal and spike neural networks. 
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Аннотация. В работе приводится метод десинхронизации, который 
позволяет автоматизировать один из этапов синтеза самосинхронной 
схемы на основе ее исходного синхронного поведенческого описания на 
языке Verilog. 

Ключевые слова: десинхронизация, самосинхронная схема, логиче-
ский синтез. 

Введение 
Самосинхронные схемы (или СС-схемы) являются перспек-

тивной альтернативой синхронных, так как не используют гло-
бальный тактовый сигнал и работают на основе запрос-ответного 
механизма и обязательной индикации окончания переключений 
всех элементов. Преимуществами СС-схемы являются: макси-
мально возможный диапазон работоспособности; отсутствие аппа-
ратных и энергетических расходов для реализации "тактового де-
рева" и локализации неисправностей за счет механизма индикации 
завершения переходных процессов. Перечисленные свойства обу-
славливают высокую надёжность самосинхронных изделий [1, 2]. 

Следует отметить три обстоятельства, препятствующие более 
широкому использованию самосинхронной парадигмы в схемо-
технике: 1) избыточность аппаратных затрат; 2) недостаточный 
спектр отработанных схемотехнических решений; 3) отсутствие 



171 

необходимого спектра средств САПР, обеспечивающих эффектив-
ную разработку схем. Для решения указанных проблем в ФИЦ ИУ 
РАН были разработаны: методические подходы, библиотеки СС-
элементов и прототипы устройств, а также набор программных 
средств. Единственным оставшимся препятствием для полноцен-
ного проектирования СС-изделий является отсутствие эффектив-
ной системы синтеза, не требующей от разработчика глубокого 
знания специфики схем данного класса. 

Метод десинхронизации синхронного описания 
К настоящему времени процедура десинхронизации применя-

лась при синтезе асинхронных схем (СС-схемы являются их под-
классом). В качестве основного подхода к десинхронизации 
в асинхронных схемах используется четырех фазовый протокол 
«рукопожатия». [3 4]. Реализуется данный протокол путем постро-
ения Doubly Latched Asynchronous Pipeline (DLAP) [5, 6]. В работе 
[7] представлено описание методологии и маршрута синтеза  
СС-схем из исходного синхронного поведенческого описания на 
языке описания аппаратуры Verilog. Процедура десинхронизации 
в рамках данного маршрута предшествует этапу СС-кодирования 
информационных сигналов схемы и является одним из этапов про-
цесса построения индикаторной схемы. Эта процедура должна за-
менить глобальное и локальные «деревья» тактовых сигналов се-
тью сигналов управления, формируемых на основе индикаторных 
выходов устройств синтезируемой схемы и обеспечивающих бес-
конфликтное взаимодействие составных частей синтезируемой 
схемы на основе запрос-ответных отношений между ними.  

Для реализации данной процедуры в рамках статьи предлага-
ется метод десинхронизации, включающий в себя шесть этапов. 
На первом этапе осуществляется синтез исходного синхронного 
описания средствами свободно распространяемой системы Yosys. 
Промежуточные результаты синтеза извлекаются в виде описания 
на специальном языке Register transfer level intermediate language 
(RTLIL). На втором этапе осуществляется преобразование RTLIL-
описания в граф соединений между базовыми ячейками. На тре-
тьем этапе с использованием различных алгоритмов на графах осу-
ществляется определение стадий конвейера в виде множества под-
графов. На четвертом этапе осуществляется десинхронизация 
каждой стадии конвейера путем замены исходных управляющих 
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сигналов на набор управляющих сигналов запрос-ответного взаи-
модействия и специальных гистерезисных триггеров (Г-триггер). 
На пятом этапе из сигналов и Г-триггеров формируется схема 
управления конвейером. На шестом этапе полученный граф пре-
образуется в RTLIL и загружается в Yosys для дальнейшего син-
теза. 

Выводы 
В работе предложен метод десинхронизации синхронного опи-

сания для дальнейшего синтеза СС-схемы. Данный метод отлича-
ется от существующих решений тем, что позволяет реализовать са-
мосинхронный конвейер вместо DLAP, а также принципиально 
другую схему управления, основанную на использовании само-
синхронного кодирования и Г-триггеров. 
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DESYNCHORNIZATION METHOD FOR SELF-TIMED 
CIRCUITS SYNTHESIS 
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Abstract. The paper covers a desynchronization method that allows auto-
mating one of the stages of synthesis of a self-timed circuit based on its original 
synchronous behavioral description in the Verilog language. 
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РАСЧЕТ ВАРИАЦИИ ПОКАЗАТЕЛЯ ПРЕЛОМЛЕНИЯ  
В GE/SIGE ГЕТЕРОСТРУКТРАХ ДЛЯ СОЗДАНИЯ 

ОПТИЧЕСКИХ МОДУЛЯТОРОВ 

Панфилов Андрей Сергеевич 
Хазанова Софья Владиславовна 
Бобров Александр Игоревич  
Горшков Алексей Павлович 

Нежданов Алексей Владимирович 
1ННГУ им. Лобачевского, г. Нижний Новгород 

Аннотация. В работе выполняется расчет показателя преломления 
кремний-германиевой гетероструктуры, которую может быть использо-
вана в качестве активной среды для создания модулятора по схеме Маха–
Цендера. 

Ключевые слова: модулятор, интегральная схема, гетероструктура, 
эффект Штарка. 

Введение 
Развитие оптической связи требует создания всё более совер-

шенных фотонных интегральных схем. Для соединений центров 
обработки данных наиболее широко используется архитектура мо-
дулятора Маха–Цендера (ММЦ), при этом ММЦ предназначен для 
модуляции как синфазной, так и квадратурной компоненты сиг-
нала. Принцип действия этого устройства основан на вариации ко-
эффициента преломления под воздействием электрического поля 
на телекоммуникационной длине волны. Поскольку изменение  
коэффициента преломления напрямую связано с коэффициентом 
поглощения, для реализации данных эффектов могут быть исполь-
зованы полупроводниковые массивы квантовых ям как на основе 
материалов с прямой запрещенной зоной III – V, так и материалов 
группы IV. Вариация коэффициента поглощения в гетерострукту-
рах на основе Ge/SiGe при воздействии внешнего напряжения сме-
щения обусловлена квантово-размерным эффектом Штарка. 

Моделирование изменения показателя преломления 
Несмотря на то, что Ge в целом является непрямозонным  

полупроводником, с помощью деформации и легирования гетеро-
слоев происходит модификация зонной диаграммы все гетеро- 



177 

системы. При этом слои германия, окруженные напряженными 
слоями SiGe образуют квантовые ямы с гетеропереходами первого 
рода подобно материалам III–V, также становится возможными 
поглощение при прямых межзонных переходах в Г долине [1]. 
В ряде работ сообщалось об эффективном изменении показателя 
преломления (около 1,3 × 10−3) с помощью создания множествен-
ных Ge/SiGe квантовых ям. При этом электрооптические характе-
ристики могут быть заметно улучшены за счет создания структур 
с туннельно-связанными квантовыми ямами (ТСКЯ). Так, в [2] 
продемонcтрирована работа волноводного модулятора с асиммет-
ричными Ge/SiGe ТСКЯ, который может быть реализован как для 
модуляции интенсивности, так и фазовой модуляции при низком 
напряжении смещения в кремниевой фотонной интеграции. В дан-
ной работе с помощью численного метода на основе конечных раз-
ностей было решено уравнение Шредингера, оплучены энергиии 
размерного квантования, огибающие волновые функции для трех 
различных дизайнов гетероструктур. Результаты расчетов демон-
стрируют заметное перераспределение электронной плотности 
в системах ТСКЯ, обусловленное явлением квантово-размерного 
эффекта Штарка. На основе рассчитанных энергий размерного 
квантования и огибающих волновых функций получена мнимая 
часть диэлектрической проницаемости как результат сложения 
межзонного и экситонного вкладов поглощения. Расчет энергии 
связи и боровского радиуса экситона проведен вариационным  
методом.  

Используя полученные спектры поглощения в достаточно ши-
роком диапазоне длин волн (900–1800 нм), с помощью соотноше-
ния Крамерса–Кронига, получены спектры изменения показателя 
преломления под действием обратного смещения на длине волны 
1550 нм.  

Работа выполнена при поддержке Министерства науки и выс-
шего образования Российской Федерации, проект № FSWR-2022-
0007. 

Выводы 
Результаты расчётов показывают заметное изменение показа-

теля преломления в требуемом диапазоне длин волн (1,55 мкм), что 
позволяет использовать данные гетероструктуры в качестве элек-
трооптически активной среды модулятора по схеме Маха–Цендера.  
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CALCULATION OF REFRACTIVE INDEX VARIATION  
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MODULATORS 
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Abstract. In this paper refractive index is calculated for a silicon-germa-
nium heterostructure, which can be used as an active medium for creating a 
modulator using the Mach-Zehnder scheme. 
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Аннотация. Поиск подходящих нелинейных оптических материа-
лов является затруднительным из-за необходимости проведения боль-
шого числа дорогостоящих исследований. Для сокращения числа  
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экспериментов при определении подходящего фталоцианинового  
комплекса в качестве оптического ограничителя был использован но-
вейший корреляционный метод CORRELATO. Для апробации был ис-
пользован ряд низкосимметричных пента(хлор)циклотрифосфазен- 
замещенных монофталоцианинов. Пониженная симметрия молекул 
позволила получить эффективные среды для ограничителей, обеспечи-
вающие ослабление наносекундного лазерного излучения до 20 крат 
в зависимости от центрального иона металла. В корреляциях участво-
вали значения дипольного момента, поляризуемости и гиперполяризу-
емости, полученные квантово-химическим методом DFT, а также экс-
периментальные значения из лазерных экспериментов. Таким способом 
теория была сопоставлена с экспериментом. Оценка эффективности ма-
териала ограничителей производилась на основе дескрипторов, выве-
денных в аналитическом виде. 

Ключевые слова: CORRELATO, квантовая химия, оптическое огра-
ничение, фталоцианины, нелинейные оптические свойства. 

Введение 
Для развития пассивных средств лазерной защиты необхо-

димы нелинейно-оптические материалы, обладающие большим 
поглощением высокоинтенсивного излучения. Поиск таких сред 
осложнён необходимостью использования дорогостоящего обору-
дования и проведением большого числа исследований для каждого 
образца. Для облегчения этой задачи в настоящем исследовании 
был использован корреляционный метод CORRELATO, основан-
ный на статистическом поиске соотношений различных данных – 
экспериментальных и/или теоретических – с построением прогно-
стических моделей и выводом всех соотношений в аналитическом 
виде [1–3]. Данный подход позволил найти серию корреляций 
между теоретически рассчитанными параметрами (дипольный мо-
мент, поляризуемость и гиперполяризуемость – квантовая химия) 
и параметрами, вычисленными на основе экспериментальных дан-
ных (лазерные эксперименты). 

В результате из серии низкосимметричных пента(хлор)цикло-
три-фосфазензамещенных монофталоцианинов HH (1a), Mg (1b), 
Zn (1c), Cu (1d), Ni (1e) и Co (1f) (рис. 1) были выбраны красители 
1c,d,f для проведения исследований на стенде. Целью явился вы-
бор эффективных нелинейных абсорберов для достижения ослаб-
ления излучения при превышении определённого порогового зна-
чения (порог ограничения) за время, меньшее длительности 
импульса (скорость срабатывания). 
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Рис. 1. Химическая структура пента(хлор)циклотрифосфазензамещен-

ных монофталоцианинов 1a–f 

Необходимо обеспечить достаточно сильное ослабление опас-
ного излучения (коэффициент нелинейного поглощения), чтобы 
не вызывать необратимое повреждение глаз [4] или светочувстви-
тельных детекторов [5], но при этом незначительно поглощать по-
лезный сигнал (коэффициент линейного пропускания) для сохра-
нения работоспособности прибора на рабочей длине волны. 
В настоящей работе проведена апробация результатов прогнози-
рования на серии низкосимметричных фталоцианинов 1a–f. 

Квантово-химические расчеты 

Оптимизация целевых структур пента(хлор)циклотрифосфа-
зензамещенных низкосимметричных монофталоцианинов 1a–f, 
в которых трет-бутильные заместители заменены атомами водо-
рода для увеличения скорости расчетов, была выполнена методом 
теории функционала плотности (DFT). Устойчивость геометрии 
оценивалась по решению специальной задачи – вычисление мат-
риц Гессе, в которых отсутствовали мнимые частоты, что указы-
вает на получение истинных минимумов энергии. Лазерное излу-
чение может быть представлено в виде электрических компонент, 
что позволяет использовать расчёты DFT путем возмущения ос-
новного состояния молекул статическими электрическими по-
лями. С использованием схемы ограниченного поля (FF) для опти-
мизированных структур производился расчет статических 
поляризуемостей α0 и первых гиперполяризуемостей β0, а также 
значений дипольного момента μ (таблица 1). Расчеты выполнены 
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в GAMESS-US. Все квантово-химические расчеты (газовая фаза) 
проводились на кластере Intel/Linux (Межведомственный супер-
компьютерный центр РАН – https://www.jscc.ru). 

Таблица 1 
Параметры структур 1a-f рассчитанные методом FF-DFT 

Соединение 
Дипольный  

момент 
(μ), Д 

Поляризуемость 
(α0), Å3 

Первая  
гиперполяризуемость,

(β0×10-29), esu 
1a 3,63 68,0 2,2 
1b 3,53 69,0 2,8 
1c 3,52 68,7 2,2 
1d 3,47 68,4 2,4 
1e 3,44 67,9 2,6 
1f 3,51 67,8 2,9 

 
Необходимо добиться значения коэффициента ослабления 

свыше 10. Воспользовавшись системой уравнений [3], которая 
связывает этот параметр с поляризуемостью, гиперполяризуемо-
стью и дипольным моментом, проведем сортировку красителей: 

3

0
2

0

 ≥ α


α ≥ αμ β

Ak

.                                                                                    (1)
 

В соответствии с системой неравенств (1) наибольшая вели-
чина рассчитанного значения коэффициента ослабления kA = 16 
может быть получена в случае образца 1c для линейного пропус-
кания свыше 60%. При этом значение линейного коэффициента 
поглощения должно находиться в пределах α ≤ 2,5 см-1, откуда до-
пустимая толщина оптического слоя должна составлять 0,21 см. 
Нелинейный коэффициент поглощения β найдем из выраже-
ния [3]: 

3100β ≥ α .                                                                                      (2) 
В результате такой оценки значение нелинейного коэффици-

ента поглощения должно быть больше 1600 см·ГВт-1. Наимень-
шим значением коэффициента ослабления, согласно таким расче-
там, обладает образец 1f, а 1d занимает промежуточную позицию 
между ними. Структуры фталоцианинов 1c, 1d и 1f выбраны для 
апробации результатов моделирования. 
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Результаты 

Апробация производилась по результатам исследований трех 
образцов на основе оптического отклика модельного лимитера 
(рисунок 2а,б,в), а также метода Z-сканирования с открытой апер-
турой [6] (рис. 2г,д,е). 

На основе полученных закономерностей (рисунок 2) опреде-
лены характеристические параметры оптического лимитирования, 
которые приведены в табл. 2. 

Таблица 2  
Параметры оптического ограничения 

Образец 

Линейный 
коэффици-
ент погло-

щения 
α, см-1 

Нелиней-
ный коэф-
фициент 

поглощения
β, см·ГВт-1

Пороговая 
экспози-

ция лазера,
Fп, Дж/см2

Коэффици-
ент ослабле-

ния, 
kA, отн. ед. 

Динамиче-
ский диапа-

зон, 
DR, отн. ед.

Дескрип-
тор, 
σ1,  

отн. ед. 

Дескрип-
тор, 
σ2,  

отн. ед. 

1c 2,1 1200 0,09 20,5 550 -3,72 500 
1d 3,0 630 0,06 12,9 630 -3,75 215 
1f 1,6 1550 0,73 7,2 80 -3,60 190 
 
Кривые оптического ограничения связывают интенсивность 

прошедшего излучения с падающей в соответствии с аналитиче-
ским решением уравнения переноса излучения для случая луча с 
плоской вершиной [7]: 

0
п н2

0

exp
   β= − − α     τ π   

UT F w d
w .                                                 (3) 

где α – линейный коэффициент поглощения, β – нелинейный ко-
эффициент поглощения, T – пропускание, Fп – пороговая экспози-
ция лазерного излучения, U0 – полная энергия одиночного падаю-
щая импульса, wн – нормированный радиус, который для случая 
кривой оптического ограничения равен нулю. В случае Z-сканиро-
вания с закрытой апертурой нормированный радиус определяется 
из соотношения: 

2

н 2
0

1= + zw
z .                                                                           (4) 

где z – смещение образца относительно фокуса линзы, z0 – длина 
Рэлея. 
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Рис. 2. Экспериментальные кривые для комплексов  
фталоцианинов в тетрагидрофуране:  

оптического ограничения (а – 1c, б – 1d, в – 1f) и Z-сканы (г – 1c, д – 1d, е – 1f) 

 
Значения дескрипторов σ1 и σ2 определены в соответствии 

с методикой, описанной в работе [2, 7]: 

( )2 1
1

A
2

П

lg − −σ = α β

 β

σ = ⋅

k
DR F

.                                                                           (5)

 
В соответствии с граничным условием усиление эффективно-

сти оптического ограничения происходит при σ1 → – ∞ и σ2 → + ∞. 
Низкосимметричный пента(хлор)циклотрифосфазензамещенный 
монофталоцианин 1c обладает наилучшей совокупностью нели-
нейных оптических параметров, он характеризуется значениями 
дескрипторов σ1 = -3,7 и σ2 = 500. 

Для полученных данных Z-сканирования с открытой аперту-
рой определены значения оптических параметров. Для образца 1c 
(рисунок 2г) значение нелинейного коэффициента поглощения β = 
1200 см/ГВт и пороговая экспозиция лазерного излучения Fп = 0,09 
Дж/см2. В случае комплекса 1f (рисунок 2е) соответствующее зна-
чение составило β = 1500 см/ГВт, но пороговая экспозиция значи-
тельно выше Fп = 0,73 Дж/см2. 
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Заключение 
В случае цинкового фталоцианинового комплекса 1c достига-

ется наибольшее значение коэффициента ослабления 20,5, что сов-
падает с результатами прогнозирования методом CORRELATO. 
Анализ эффективности с использованием дескрипторов также ука-
зывает на преимущество использования данного фталоцианина в 
качестве ограничителя лазерного излучения. Образец 1d занимает 
промежуточную позицию между 1c и 1f, что также соответствует 
нашему теоретическому моделированию. 

Выводы 
Квантово-химическое моделирование для известных структур 

фталоцианинов позволило определить набор необходимых пара-
метров: поляризуемость, первую гиперполяризуемость и значение 
дипольного момента. По этим значениям в соответствии с корре-
ляционными моделями, полученными методом CORRELATO, 
были определены параметры среды, обеспечивающие достижение 
необходимого нелинейного оптического отклика, что выражается 
на примере требуемых значений коэффициента ослабления. При 
проведении экспериментов всегда возникают вопросы по выбору 
толщины слоя и концентрации красителя, и данный подбор значи-
тельно упрощается с использованием описанной методики. При 
этом для учета совокупности параметров нелинейной-оптической 
среды также удобно использовать дескрипторы, которые позво-
ляют определять эффективность материала ограничителя. 

 

Экспериментальные исследования нелинейных оптических па-
раметров фталоцианинов выполнены в рамках государственного 
задания Минобрнауки России (Проект FSMR-2024-0003). Кван-
тово-химические расчеты DFT и анализ с использованием корре-
ляционной модели CORRELATO произведены при поддержке Рос-
сийского научного фонда (21-73-20016). 
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ESTIMATION OF THE NONLINEAR OPTICAL RESPONSE  
OF PENTA(CHLORINE)CYCLOTRIPHOSPHAZENE  

OF SUBSTITUTED MONOPHTHALOCYANINES Zn Cu AND Co 
BASED ON CORRELATION MODEL 

M.S. Savelyev, P.N. Vasilevsky, A.Yu. Gerasimenko,  
A.Yu. Tolbin 

 

Abstract. The search for suitable nonlinear optical materials is difficult 
due to the need for a large number of expensive studies. The use of the Corre-
lator program is proposed to reduce the number of experiments in determining 
the best phthalocyanine complex as a optical limiter. A number of low-sym-
metry penta(chloro)cyclotriphosphazenesubstituted monophthalocyanines 
were used for testing. The reduced symmetry of the molecules made it possible 
to obtain effective media for limiters that provide attenuation of nanosecond 
laser radiation up to 20 times, depending on the central metal ion. The correla-
tions involved the values of the dipole moment, polarizability and hyperpolar-
izability obtained by the DFT quantum chemical method, as well as experi-
mental values from laser experiments. The effectiveness of the limiter material 
was evaluated on the basis of descriptors derived analytically. 

Keywords: CORRELATO, quantum chemistry, optical limitation, phthal-
ocyanines, nonlinear optical properties. 
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Аннотация. В работе проведено численное моделирование солнеч-
ного элемента на основе ZnO/CuO и исследовано влияние толщины, кон-
центрации носителей заряда и ширины запрещенной зоны пленки CuO на 
фотоэлектрические характеристики. 

Ключевые слова: солнечный элемент, оксид меди, численное моде-
лирование, толщина пленки, концентрации носителей заряда, эффектив-
ность. 

Введение 
В настоящее время активно ведутся поиски недорогих полу-

проводниковых материалов для формирования простых и эффек-
тивных фотоэлектрических структур. Оксидные полупроводники 
широко распространены и безопасны для окружающей среды, 
а также не требуют сложных технологических процессов, что де-
лает их многообещающими материалами для снижения стоимости 
изготовления солнечных элементов. В частности, ширина запре-
щенной зоны оксидов меди (CuO и Cu2O) близка к оптимальной 
(1,0–2,0 эВ) для использования их в фотоэлектрических структу-
рах в качестве поглотителей солнечного излучения, тогда как ZnO, 
TiO2 или Ga2O3 могут использоваться в качестве широкозонного 
окна (> 3 эВ) для формирования p-n-гетероперехода, что откры- 
вает большие возможности в создании различных структур недо-
рогих оксидных солнечных элементов [1–3]. 
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Моделирование структуры солнечного элемента 
Для численного моделирования фотоэлектрических характе-

ристик и параметров гетероструктур солнечных элементов суще-
ствует широкий выбор программных пакетов, таких как SCAPS, 
PC1D, AFORS-HET, AMPS и другие [1, 2]. Программа SCAPS 
(Solar Cell Analysis Program Simulator) является наиболее мощной 
и удобной системой одномерного численного моделирования для 
описания физических процессов, протекающих в структурах сол-
нечных элементов. Данная программа позволяет учитывать реком-
бинацию носителей заряда через локальные уровни (дефекты)  
в запрещенной зоне полупроводника и на межфазной границе ге-
теропереходов, а также задавать тип проводимости и уровень ле-
гирования за счет наличия определенной концентрации примеси 
или структурных дефектов (донорных или акцепторных) [3]. Чис-
ленное моделирование в SCAPS основано на нестационарной диф-
фузионно-дрейфовой системе уравнений полупроводника, в кото-
рую входят уравнения непрерывности для электронов и дырок 
и уравнение Пуассона [1]. 

В данной работе при моделировании солнечного элемента на 
основе гетероперехода ZnO/CuO в качестве фронтального и тыль-
ного контактов использовались прозрачный проводящий оксид-
ный слой (TCO) и золото (Au), а также принималось, что основ-
ными дефектами в пленке ZnO являются вакансии кислорода, 
которые также являются донорами, а основными дефектами 
в пленке CuO выступают вакансии меди, которые являются акцеп-
торами. Для оксидных пленок эффективное сечение захвата элек-
тронов и дырок дефектом принималось равным 10-14 см2, а тепло-
вая скорость носителей заряда 107 см/с. Эффективное сечение 
захвата электронов и дырок дефектом принималось равным 10-13 
см2 [3]. Коэффициент пропускания фронтального электрода со-
ставлял 95% при стандартном спектре плотности потока фотонов 
AM1.5G. Тип дефектов кристаллической решетки (центров реком-
бинации) задавался нейтральным, поэтому механизм рекомбина-
ции описывался согласно теории Шокли-Рида-Холла. Согласно 
эквивалентной схеме реального солнечного элемента также необ-
ходимо учитывать значения шунтирующего и последовательного 
сопротивлений, которые составляли 2500 и 3,3 Ом·см2 [1, 3]. 

Проведено моделирование влияния толщины и концентрации 
носителей заряда (акцепторов) в пленке CuO от 0,1 до 4 мкм и от 
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1013 до 1019 см-3 на фотоэлектрические характеристики солнечного 
элемента при толщине пленки ZnO 20 нм и концентрации носителей 
заряда (доноров) 1019 см-3. Оптимальная концентрация носителей за-
ряда в пленке CuO составила 1017 см-3, а в качестве оптимальной 
толщины выбрано значение 3 мкм. Показано, что максимальная эф-
фективность солнечного элемента достигается при ширине запре-
щенной зоны CuO равной 1,4 эВ и величине смещения краев зон 
проводимости между ZnO и CuO 0,03 эВ. Также улучшение фото-
электрических характеристик солнечного элемента возможно за 
счет увеличения коэффициента поглощения пленки CuO с 5∙104 до 
105 см-1 [3], а также снижения концентрации дефектов на гетерогра-
нице ZnO/CuO с 1013 до 1010 см-2, что позволяет получить макси-
мальную эффективность солнечного элемента 18,27%, плотность 
тока короткого замыкания 28,55 мА/см2 и напряжение холостого 
хода 0,84 В. 

Выводы 
В результате моделирования получена максимальная эффек-

тивность солнечного элемента на основе ZnO/CuO равная 18,27%, 
которая достигается при ширине запрещенной зоны, толщине 
и концентрации носителей заряда (акцепторов) в пленке CuO рав-
ной 1,4 эВ, 3 мкм и 1017 см-3 соответственно, а также величине сме-
щения краев зон проводимости 0,03 эВ на гетерогранице ZnO/CuO. 
Полученные результаты могут быть использованы при разработке 
и изготовлении недорогих и эффективных гетероструктур солнеч-
ных элементов. 

Исследование выполнено за счет гранта Российского научного 
фонда № 23-29-00827, https://rscf.ru/project/23-29-00827/ в Южном 
федеральном университете. 
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MODELING PHOTOELECTRIC CHARACTERISTICS OF SOLAR 
CELLS BASED ON ZNO/CUO HETEROJUNCTION 

A.V. Saenko, V.V. Zheits, G.E. Bilyk 
 

Abstract. The paper presents a numerical simulation of a ZnO/CuO-based 
solar cell and studies the influence of thickness, charge carrier concentration, 
and band gap of the CuO film on photovoltaic characteristics. 

Keywords: solar cell, copper oxide, numerical simulation, film thickness, 
charge carrier concentration, efficiency. 
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