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СОВРЕМЕННЫЕ ПРОБЛЕМЫ СОЗДАНИЯ 

ИССЛЕДОВАТЕЛЬСКОЙ ИНФРАСТРУКТУРЫ  

ДЛЯ СИНТЕЗА НОВЫХ МАТЕРИАЛОВ  

С ЗАДАННЫМИ СВОЙСТВАМИ, ВКЛЮЧАЯ  

ПРИМЕНЕНИЕ НОВЫХ МЕТОДОВ  

И СРЕДСТВ АНАЛИЗА БОЛЬШИХ ДАННЫХ 
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СИНТЕЗ НОВЫХ МАТЕРИАЛОВ  
КАК ПРИОРИТЕТНОЕ НАПРАВЛЕНИЕ 

ИННОВАЦИОННОГО РАЗВИТИЯ ПРОМЫШЛЕННОСТИ  

Зацаринный Александр Алексеевич1, 
 д.т.н., г.н.с., руководитель отделения ФИЦ ИУ РАН, 

 e-mail: alex250451@mail.ru 

Абгарян Каринэ Карленовна1, 
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Российской академии наук (ФИЦ ИУ РАН), Россия, 119333, Москва, 
ул. Вавилова, д. 44.  

Аннотация. В докладе рассматриваются актуальные проблемы, связан-
ные с созданием новых материалов в различных сферах их применения. 
Приведены примеры новых материалов. Отмечено, что сегодня это важней-
ший фактор инновационного развития промышленности России. Показана 
актуальность разработки новых вычислительных методов для синтеза новых 
материалов. Сформулированы требования к высокопроизводительной ин-
фраструктуре для многомасштабного компьютерного моделирования.  

Ключевые слова: цифровая трансформация, синтез новых материалов, 
многомасштабное моделирование, высокопроизводительная исследова-
тельская инфраструктура. 

Введение 

Сегодня Запад создал для России целый спектр реальных про-
блем, имеющих глобальный характер. Одна из них – в сфере элек-
тронной компонентной базы и материалов – ставит под угрозу воз-
можность реализации стратегии научно-технологического развития 
страны на основе цифровой трансформации [1, 2]. Ключевой про-
блемой становится обеспечение технологического суверенитета 
страны в области микроэлектроники на основе создания пол-
нофункциональной микроэлектронной отрасли. Эта задача сравни-
ма по уровню стратегической значимости и масштабности успешно 
выполненной в конце 40-х гг. прошлого столетия задаче по созда-
нию в СССР атомной промышленности, которая позволила обеспе-
чить паритет в области ядерного оружия, а в последующем реализо-
вать многие проекты и в гражданской сфере.  
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Представляется, что России необходимо срочно реализовать 
проект, по аналогии с упомянутым атомным, по созданию отече-
ственной ЭКБ и материалов. Такой «электронный» проект должен 
предусматривать комплекс мероприятий, включая исследования, 
разработку технологий, реализующих их микроэлектронных изде-
лий, необходимого технологического оборудования и расходных 
материалов, научно-производственной базы, в том числе серийных 
заводов, а также подготовку высококвалифицированных специали-
стов в области радиоэлектроники.  

Основными заинтересованными потребителями новых материа-
лов являются такие высокотехнологичные отрасли промышленно-
сти, как автомобилестроение, авиационная и космическая отрасли, 
медицинские изделия, радиоэлектроника и приборостроение. 

 В статье представлены основные современные тренды развития 
материаловедения как научного направления, а также возможности 
высокопроизводительной инфраструктуры для многомасштабного 
компьютерного моделирования.  

Основные тренды в области создания новых материалов 

Заметим, что проблема создания материалов с заданными свой-
ствами имеет многовековые корни, так как на всем протяжении исто-
рии человечества освоение новых материалов оказывало ключевое 
влияние на развитие цивилизации. Достаточно упомянуть, что при-
родный камень, бронза и железо дали названия целым эпохам [3]. 
Так, 1500 лет до нашей эры в Египте стали добавлять солому 
в глину при строении зданий, а также для укрепления керамических 
изделий. 1200 лет до н.э. древние монголы создали композицион-
ный материал из дерева, костей и животного клея. В середине 
XIX века русские ученые В.В. Любарский и П.Г. Соболевский 
изобрели способ изготовления украшений с добавлением порошка 
платины. В 20–30-е годы ХХ века наступила эра полимеров, после 
чего трудно представить нашу жизнь без пластика и резины. Спустя 
несколько десятилетий на первый план вышел кремний, который 
дал импульс современному развитию электроники и цифровых тех-
нологий.  

К настоящему времени основу современного производства при-
мерно на 90% составляют всего два вида материалов: металлы (ма-
шиностроение, железных дорог, трубопроводы, линии электропере-
дач) и керамика (строительство зданий, производство посуды, 
тепло- и электроизоляторы) [3]. В мире ежегодно производится 
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около 600 млн т металла – свыше 150 кг. на каждого жителя плане-
ты. Примерно столько же производится керамики вместе с кирпи-
чом. Однако изготовление металла в сотни раз дороже. Новые тех-
нологии открывают возможности замены металла керамикой. Так, 
с применением новых химических элементов (циркония, титана, 
бора, германия, хрома, молибдена, вольфрама) в последнее время 
синтезируют огнеупорную, термостойкую, химостойкую, высоко-
твердую керамику, а также керамику с набором заданных электро-
физических свойств [4, 5, 6 ]. Сообщения о новых материалах и 
технологиях появляются все чаще [7, 8, 9].  

Сегодня ученые переходят к созданию новейших материалов со 
свойствами, которые не встречаются в природе. 

Одним из трендов в исследованиях является стремление создать 
«метаматериалы», свойства которых выходят за пределы свойств 
образующих их компонентов. С физической точки зрения это ис-
кусственно сформированные и особым образом выстроенные 
структуры, обладающие недостижимыми в природе электромагнит-
ными или оптическими свойствами, в частности свойством невиди-
мости [6]. Так, в 2020 году Forbes сообщил, что Армейская исследо-
вательская лаборатория США (ARL) проводит исследования по 
созданию метаматериалов, которые могут направлять энергию ме-
ханических волн вокруг объектов, защищая их от взрывов, ударных 
волн, землетрясений или вибрации. Подобные разработки могут 
сделать стратегически важные объекты (здания, мосты, системы 
вооружения и др.) «невидимыми» для механической энергии. 

В 2020 году широкий резонанс вызвало научное достижение, 
связанное с заявлением о создании первого сверхпроводника, ак-
тивного при комнатных температурах. Такого рода технологии, по 
словам авторов, позволят отказаться от использования электриче-
ских батарей. Сверхпроводимость (способность проводить электри-
чество без сопротивления) входит в число наиболее выдающихся 
открытий XX века.  

Развитие цифровых технологий моделирования, машинного обу-
чения позволяют существенно повысить эффективность процессов 
разработки новых материалов при одновременном снижении вре-
менных и финансовых затрат. Многие подходы основаны на мето-
дах моделирования, использующих данные статистики, машинного 
обучения и искусственного интеллекта и оценки поведения матери-
алов. Одним из актуальных направлений в области синтеза новых 
материалов с заданными свойствами является развитие методов ма-
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тематического моделирования, в частности, методов многомас-
штабного моделирования [10, 11].  

Применение технологии математического многомасштабного 
моделирования [10,11], согласно которой расчеты на каждом уровне 
проводятся с использованием соответствующих математических 
моделей и вычислительных алгоритмов, позволяет: 

– объяснить многие явления и свойства объектов, включая ис-
следование структурных особенностей физических явлений и 
процессов на нескольких масштабах; 

– получать качественно новые результаты в области прогнози-
рования свойств новых объектов; 

– решать задачи оптимизации состава и структуры многомас-
штабных объектов, выстраивать взаимосвязи между структу-
рой и свойствами, что дает возможность синтезировать ком-
позиционные структуры, обладающие заданным набором 
свойств.  

Использование таких подходов позволило решать широкий класс 
задач в области вычислительного материаловедения. Например, 
проводить исследования стабильности протяженных дефектных 
комплексов в кремниевых структурах [12], моделировать процессы 
распределения носителей заряда в наноразмерных полупроводнико-
вых гетероструктурах с учетом поляризационных эффектов [13], 
решать задачи оптимизации для определения оптимального легиро-
вания барьерного слоя, состоящего из ряда подслоев, обеспечива-
ющего заданную концентрацию электронов в канале проводимости 
полупроводниковых гетероструктур [14] и многие другие.  

Исследовательская инфраструктура ФИЦ ИУ РАН 

Для эффективного решения задач синтеза новых материалов на 
основе методов математического моделирования требуется иссле-
довательская инфраструктура. Основные факторы, определяющие 
значимость высокопроизводительных платформ для научных ис-
следований, обоснованы в [15, 16, 17]. С учетом указанных тенден-
ций для повышения эффективности проведения экспериментальных 
исследований в интересах цифровой трансформации в ФИЦ ИУ 
РАН создана современная цифровая платформа для научных иссле-
дований, которая предоставляет исследователям традиционные об-
лачные услуги, а также технологии научного сервиса как услуги 
(RaaS – Research as a Service) в виде предметно-ориентированных 
программ [18]. Зарегистрирован центр коллективного пользования 
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(ЦКП) «Информатика», на котором успешно решается целый ряд 
задач, в том числе в интересах синтеза материалов с заданными 
свойствами.  

В рамках совершенствования ЦКП в настоящее время исследу-
ются подходы к организации вычислительного процесса в высоко-
производительном комплексе с учетом широкого спектра вычисли-
тельных нагрузок для решения задач материаловедения [19]. Так, 
для ряда задач с интерактивным режимом работы высокопроизво-
дительного комплекса предложен подход к динамическому распре-
делению вычислительных ресурсов между очередями заданий, об-
служивающих потоки интерактивных и пакетных расчетных 
заданий.  

Реализованы несколько видов индивидуальных сред исполнения: 
среда моделирования физико-химических процессов в молекуляр-
ной динамике GROMACS, среда автоматизированных инженерных 
расчётов Ansys, среда разработки моделей машинного обучения и 
искусственного интеллекта на базе решения Jupyter Notebook, – 
среды материаловедения (ABINIT, VASP, Quantum ESPRESSO, 
LAMMPS, MEEP, MPB, OpenFOAM), образуемые средствами 
настройки платформенных сервисов PaaS [20]. 

Вместе с тем, для эффективного применения современной высо-
копроизводительной инфраструктуры для решения задач синтеза 
новых материалов обязательно требуется подготовка кадров выс-
шей квалификации, способных выполнять постановки задач на ос-
нове современных математических методов, разрабатывать слож-
ные программные модели для решения таких задач, а также 
способных выполнять обработку и анализ больших объемов данных 
(методы искусственного интеллекта, машинного обучения, теории 
управления, системного анализа) [20]. 

Заключение 

Синтез новых материалов – важнейший фактор инновационного 
развития промышленности. Для успешного решения этих задач тре-
буется:  

– создание отечественной электронной компонентный базы;  
– разработка и внедрение новых вычислительных методов;  
– развитие высокопроизводительной и надежной исследова-

тельской среды;  
– подготовка высококвалифицированных кадров в области ма-

тематического моделирования и программирования.  
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Abstract. Bioelectronics is a perspective future of electronics. The model-
ling of the protein is an important part that allows to search the appropriate fold-
ing structure with applicable conductivity properties. The classical computers 
struggle from modelling large structures because of number degrees of freedom. 
The mathematical modelling inside the quantum programming paradigm is a 
possible way to overcome this factor.  This work describes a simplification algo-
rithm of bio material (protein) model used in bioelectronics. 

Key words: quantum computation, protein folding, bio materials, bioelec-
tronics, optimization. 

Introduction 

Bio- or proto-electronics is a potential development of the future elec-
tronics [1]. Researchers have already investigated s- and p-semi-
conductor properties [2], bio-molecular electronic junctions [3], and dis-
covered electron transport [4]. Thus, bioelectronics and electronics with 
proteins evolved may become possible in near future. 

The protein structure affects on its conductivity. Ha and Kim showed 
an interconnection between protein folding structure and the junction 
mechanism [5]. Thus, protein modelling is an important task, which 
makes possible further bio-electornics modelling and development. 

At the same time, protein folding modelling is an NP-hard problem 
[6]. The quantum computations potentially overcome this problem due to 
natural computational parallelism. This fact allows the modelling and 
optimization in the bounded time limits [7]. Quantum computers encode 
molecules in a quantum state and model their evolution applying unitary 
operators ܷ. These operators correspond to application of constant ma-
trix Hamiltonians as ܷ	 = 	 ݁ି௜ு௧. This work describes the quantum cir-
cuit optimization via detection and removal of adjoint operators and op-
erators with small parameters without loss of folding structure 
prediction. 
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Protein folding modelling 

Robert et al. introduced a hybrid classical-quantum pipeline to encode 
amino acids information and to predict a native protein folding structure 
[8]. The proposed pipeline, Variational Quantum Eigensolver with Con-
ditional Value at Risk (CVaR) [9] computes the protein folding with 
minimum energy. After amino acid encoding, the quantum circuit in-
cludes a number of unitary operators – gates. The quantum circuit looks 
like a string with beads, where string (or wire) is a quantum bit – qubit  – 
and beads are gates. The longest bead path in the circuit represents a 
metric called depth. In the case of a real quantum computer execution of 
gates is non-perfect and leads to computational errors. The more gates 
the quantum program has, the greater error is. Another reason for circuit 
optimization is cost of the gates. For instance, the cost in the IonQ server 
is $3 ⋅ 10ିହ per each single qubit gate, $3 ⋅ 10ିସ per each two-qubit gate 
and $33 ⋅ 10ିହ per each measurement shot [10]. 

The adjoint gates are destroyable in pairs. This mathematical property 
cuts the circuit depth when these pairs occur successively. The commuta-
tive property allows to find a complex conjugated gate for the initial one 
within circuit part, where all gates commute. The paper bases on this 
phenomena of commutative gates and makes possible to simplify the 
primary protein state initialization. Additionally, the compression algo-
rithm includes the reduction of rotation gates with small parameters. De-
pending on the reduction threshold the folding prediction deviates from 
native structure to incorrect result. Combination of optimazation based 
on adjoint gated and gate with small parameter reduction is named as full 
optimization pipeline. 

Conclusion 

The paper described the quantum circuit compression of the bio mate-
rial modelling via adjoint pairs reduction and reduction of rotation gates 
with small parameters. The experimental modelling uses Azurin’s first 
five amino acids folding optimization. The algorithm successfully reduc-
es the circuit depth from 635 to 500, and 478 (for original, reduced only 
based on adjoint property, and fully optimized algorithm with max pa-
rameter value 0.1 respectively) without negative effect on the output 
folding structure prediction. As result, quantum computations have a po-
tential for better scaling of optimization and modelling tasks. 
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Аннотация. В докладе рассматриваются проблемы построения инфор-

мационных систем для решения задач материаловедения. Представлены 
методы создания интеграционной платформы для многомасштабного мо-
делирования. Отмечена актуальность разработанных подходов для изуче-
ния свойств материалов и построения взаимозависимостей структура-
свойства. В качестве инструмента для автоматизации процесса распреде-
ленных вычислений были использованы подходы, применяющиеся при 
автоматизации бизнес-процессов. Построенные решения реализуются с 
применением параллельных вычислений на высокопроизводительных ре-
сурсах ЦКП «Информатика» ФИЦ ИУ РАН 

Ключевые слова: многомасштабное моделирование, программные си-
стемы, интеграционная платформа, высокопроизводительные ресурсы, 
автоматизация бизнес-процессов. 

Введение 

Развитие методов проектирования программных систем в ресур-
соемкой области получения современных материалов весьма акту-
ально и востребовано. В настоящее время, во всем мире ускорен-
ными темпами ведется разработка и внедрение современных 
материалов с заданными свойствами. Так, например, согласно про-
гнозам экспертов, мировой рынок композиционных материалов 
ежегодно будет увеличиваться в диапазоне от 4 до 7,7 процентов 
вплоть до 2024 г. и его стоимость возрастет до 103–131,6 млрд дол-
ларов [1]. По причине нарастающей конкуренции в данной области, 
важным фактором опережающего развития является использование 
предсказательного компьютерного моделирования с применением 
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высокопроизводительных вычислительных комплексов. Тематика 
развития высокопроизводительной среды для научных исследова-
ний в условиях цифровой трансформации применительно к реше-
нию задач синтеза новых материалов с заданными свойствами рас-
сматривалась в работах [2, 3]. Дан анализ опыта ФИЦ ИУ РАН 
в создании современной высокопроизводительной платформы для 
научных исследований. Обоснована необходимость ее применения 
для решения прикладных задач, связанных с подбором новых мате-
риалов в области микроэлектроники и других областях. 

Имитационному моделированию сложных процессов и систем 
посвящен ряд работ Н.П. Бусленко [4], Ю.Н. Павловского [5], идеи 
которых нашли свое применение в работах Бродского Ю.И., пред-
ложившего формализованный модельно-ориентированный подход 
к построению и реализации имитационных моделей. В работах 
К.К. Абгарян [6, 7] данный подход был развит и применен к созда-
нию формализованной технологии построения многомасштабных 
вычислительных моделей и многоуровневых информационных си-
стем для исследования процессов и явлений, характеризующихся 
широким спектром пространственных и/или временных масштабов. 
Было показано, что одним из наиболее эффективных решений в об-
ласти вычислительного материаловедения является разработка ме-
тодов многомасштабного моделирования, позволяющих в рамках 
одной модели проводить исследования современных материалов 
с учетом основных факторов с разных пространственно-временных 
масштабов, играющих ключевые роли в таких задачах. Их исполь-
зование дает возможность существенно удешевить и ускорить про-
цессы разработки и применения современных технологий получе-
ния современных материалов с требуемыми свойствами. На данный 
момент, многомасштабный подход реализуется во множестве зару-
бежных программных САПР пакетов (CAD/CAE/TCAD) и неко- 
торых отечественных разработках [8]. Основными недостатками 
зарубежных пакетов являются высокая стоимость и проблемы 
с получением лицензий, в большинстве случаев закрытая архитек-
тура платформы, ограничивающая расширение сторонними или 
собственными разработками, и узкая специализация для конкретной 
индустрии. В связи с этим, разработка и автоматизация методов и 
средств информационной поддержки многомасштабного моделиро-
вания с открытой расширяемой архитектурой, делающее возмож-
ным применять их к новым типам задач, является актуальной. 
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Подходы к построению информационных систем  
в задачах материаловедения 

Построение информационных систем в области естественнона-
учных исследований является сложной задачей, требующей значи-
тельных усилий по организации эффективного взаимодействия вхо-
дящих в эти системы компонент. В настоящее время в области 
развития теоретических подходов к разработке программных си-
стем, предназначенных для моделирования свойств современных 
материалов или сложных многоуровневых процессов с ними свя-
занных, не выработано общих стандартов. Особенно это можно от-
нести к исследованиям, в которых для выявления взаимосвязей 
структура-свойство, необходимо использовать данные, полученные 
с применением физико-математических моделей, описывающих про-
цессы на разных масштабных уровнях. Многие работы российских и 
зарубежных исследователей посвящены данной тематике [9–15]. 
Можно сказать, что в основном, при создании схем многомасштабно-
го моделирования для решения широкого класса задач в этих рабо-
тах, используются либо методы, основанные на использовании алго-
ритмов теории графов [16], либо описательные, неформализованные 
подходы к созданию многомасштабных моделей. При программной 
реализации применяются различные инструменты, в большей степе-
ни – это коммерческие программные комплексы (например, TCAD 
Sentaurus Synopsys, TCAD Silvaco, ANSYS) с закрытой архитектурой 
для сторонних разработчиков, поэтому интеграция сторонних про-
грамм, или собственная реализация обмена данными между моду-
лями в них сильно затруднена или невозможна. С другой стороны, 
в последние годы появляется все больше реализаций отдельных ал-
горитмов или даже пакетов программ с открытыми исходным ко-
дом, с которыми активно работает научное сообщество (например, 
пакет квантово-механических расчетов QuantumEspresso [17], пакет 
молекулярно-динамических расчетов LAMMPS [18]). Также, кол-
лективы ученых часто создают собственные программные реализа-
ции отдельных моделей, специализированных под конкретные  
задачи проектов. Таким образом, в рамках одного проекта возника-
ет необходимость использовать полный спектр программных 
средств – от собственных реализаций, готовых пакетов, до отдель-
ных функций дорогостоящих программных комплексов.  

В работе [19] был представлен формализованный подход к по-
строению и компьютерной реализации имитационных моделей 
сложных систем, состоящих из разных компонент, использующий 
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теоретико-множественное представление. Развитие данного подхо-
да было получено в работах [6, 7], где была создана формализован-
ная технология формирования многомасштабных моделей и много-
уровневых информационных систем для изучения процессов и 
явлений, характеризующихся широким спектром пространственных 
и/или временных масштабов.  

Доклад посвящен компьютерной реализации моделей много-
масштабных систем из области материаловедения, сформированных 
с помощью технологии, описанной в [6, 7], и методам создания ин-
теграционной платформы для автоматизации программных реше-
ний при распределенной и параллельной обработке расчетных дан-
ных с разных масштабных уровней.  

В докладе описана программная инфраструктура интеграционной 
платформы многомасштабного моделирования. Представлены разра-
ботанные методы и модели создания программных систем. много-
масштабного моделирования в задачах материаловедения, позволя-
ющие сократить трудозатраты на выполнение серий типовых 
параметризированных вычислительных экспериментов, а также рас-
ширить область исследования в рамках фиксированных ресурсов. 
Обоснована архитектура интеграционной платформы многомас-
штабного моделирования на высокопроизводительных программных 
комплексах позволяет эффективно выполнять экспериментальные 
исследования по расчету структурных характеристик различных 
классов материалов. В качестве инструмента для автоматизации про-
цесса распределенных вычислений, были использованы подходы, 
применяющиеся при автоматизации бизнес-процессов. Был выбран 
подход моделирования сценариев как бизнес-процессов и его реали-
зация в виде Camunda BPM. 

Заключение 

В докладе отмечена актуальность развития методов проектиро-
вания программных систем в ресурсоемкой области получения со-
временных материалов весьма актуально и востребовано. Представ-
лены основные методы и подходы, применяемые для создания 
интеграционной платформы для многомасштабного моделирования 
в задачах материаловедения. На конкретных примерах продемон-
стрирована работоспособность разработанного подхода. Созданные 
методы и решения используются в актуальных прикладных задачах 
из области вычислительного материаловедения. Построенные ре-
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шения реализуются с применением параллельных вычислений на 
высокопроизводительных ресурсах ЦКП «Информатика» ФИЦ ИУ 
РАН [20]. 

Работа выполнена при поддержке научного проекта № 075-15-
2020-799 Министерства науки и высшего образования РФ  
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Аннотация. В работе рассматриваются подходы к организации вычис-
лительного процесса в высокопроизводительном комплексе с учетом ши-
рокого спектра вычислительных нагрузок для решения задач материалове-
дения. Для ряда задач, для которых востребован интерактивный режим 
работы в вычислительной среде высокопроизводительного комплекса, 
предложен подход к динамическому распределению вычислительных ре-
сурсов между очередями заданий, обслуживающих потоки интерактивных 
и пакетных расчетных заданий, что позволяет повысить эффективность 
загрузки ресурсов высокопроизводительного вычислительного комплекса 
в условиях совместного применения интерактивного и пакетного подходов 
к вычислениям. 

Ключевые слова: параллельные вычисления, межпроцессное взаимо-
действие, высокопроизводительные вычисления, кластер 

 

Современные высокопроизводительные комплексы обеспечива-
ют решение широкого спектра задач и проведения междисципли-
нарных исследований, включая задачи вычислительного материало-
ведения. Такой обширный набор задач определяет специфику 
организации вычислительного процесса на таких комплексах. От 
вычислительной среды требуется большая гибкость и адаптивность 
к изменяющимся требованиям со стороны приложений и задач 
пользователей. Такие интегрированные прикладные программные 
системы как ABINIT, VASP, Quantum ESPRESSO, LAMMPS, 



25 

MEEP, MPB, OpenFOAM ориентированы на использование техно-
логий параллельного выполнения заданий на узлах высокопроизво-
дительного кластера [1,2]. 

В работе [3] в дополнение к классическому пакетному режиму 
функционирования вычислительной среды был обоснован интерак-
тивный режим работы пользователя в своей индивидуальной среде 
исполнения в вычислительной среде высокопроизводительного 
комплекса. В работе предложен подход для размещения расчетных 
заданий, относящихся к классу пакетных или интерактивных зада-
ний с учетом организации индивидуальной среды исполнения. 
В настоящей работе будут рассмотрены вопросы выделения вычис-
лительных ресурсов и допустимых временных интервалов выпол-
нения расчетных заданий разным пулам очередей. На примере Цен-
тра коллективного пользования «Высокопроизводительные 
вычисления и большие данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ 
РАН [4] будет предложен подход к динамическому распределению 
вычислительных ресурсов между очередями заданий, обслуживаю-
щих потоки интерактивных и пакетных расчетных заданий. 

Функции управления вычислительной средой высокопроизводи-
тельного комплекса возлагаются на систему управления вычисли-
тельными заданиями (в отечественной литературе также может обо-
значаться термином «диспетчер задач», в иностранных источниках – 
терминами «workload management system», «job scheduler» и проч.).  

Как правило система управления вычислительными заданиями 
функционирует в парадигме «клиент-сервер» и управляет процес-
сом выполнения расчетных заданий основываясь на настроенных 
политиках обслуживания – совокупности правил (алгоритмов) рас-
пределения вычислительных ресурсов между расчетными задания-
ми и управления ходом их конкурентного выполнения. 

Процесс управления выполнением расчетных заданий сводится 
к реализации трех ключевых функций системы управления вычис-
лительными заданиями: 

1) предоставление пользователям исключительного и/или неис-
ключительного доступа к вычислительным ресурсам на некоторый 
период времени; 

2) обеспечение среды для запуска, выполнения и мониторинга 
работы параллельного задания, например, MPI (Message Passing 
Interface – интерфейс передачи сообщений); 

3) выполнение арбитража соперничества за ресурсы путем 
управления очередью ожидающих заданий. 
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Как правило в системах управления вычислительными заданиям 
имеется встроенный набор алгоритмов, реализующих следующие 
политики обслуживания: 

– политику обработки входного потока расчетных заданий; 
– политику управления поведением выполняемого расчетного 

задания. 
Классическим подходом организации вычислительного процесса 

в высокопроизводительном комплексе считается пакетное обслужи-
вание расчетных заданий, обеспечивающее наиболее эффективный 
способ использования вычислительных ресурсов [5]. 

Однако в ряде случаев сложившаяся практика использования 
вычислительных средств диктует необходимость совместно с па-
кетным режимом обслуживания реализовывать интерактивный ре-
жим работы пользователя в своей индивидуальной среде исполне-
ния за счет применения технологии виртуальной контейнеризации 
на базе системы Docker [6]. С точки зрения системы управления  
вычислительными заданиями, нет разницы в управлении заданием, 
содержащим прикладную задачу, или содержащим контейнер с при-
кладной задачей. Такая возможность реализована в ЦКП «Инфор-
матика», где индивидуальная среда исполнения интегрирована 
в вычислительную среду комплекса и позволяет различным груп-
пам пользователей параллельно решать свои задачи в разных вы-
числительных средах. В [7] обоснованы подходы к формированию 
и обеспечению функционирования индивидуальной среды модели-
рования в интересах конкретного пользователя. 

В настоящее время в ЦКП «Информатика» реализованы следу-
ющие виды индивидуальных сред исполнения: 

– среда моделирования физико-химических процессов в моле-
кулярной динамике GROMACS [8] с возможностью запуска 
нескольких копий и организации MPI взаимодействия меду 
ними; 

– среда автоматизированных инженерных расчётов Ansys [9]; 
– среда разработки моделей машинного обучения и искус-

ственного интеллекта на базе решения Jupyter Notebook [10]; 
– средствами настройки платформенных сервисов PaaS воз-

можно развертывание программных сред материаловедения 
таких как ABINIT, VASP, Quantum ESPRESSO, LAMMPS, 
MEEP, MPB, OpenFOAM [7]. 
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Для обеспечения одновременного функционирования пакетного 
и интерактивного режимов работы предлагается создание следую-
щих очередей. 

Интерактивная очередь предназначена для выполнения функций 
разработки и отладки и позволяет исполнять расчетные задания 
практически в режиме он-лайн. Политиками обслуживания для 
данной очереди ограничено время исполнения задания. 

Основная очередь предназначена для выполнения расчетных за-
даний в пакетном режиме и позволяет размещать на исполнение 
расчетные задания, время функционирования которых пользователь 
определил той или иной величиной.  

Дополнительная очередь также предназначена для выполнения 
расчетных заданий в пакетном режиме и позволяет размещать на 
исполнение расчетные задания, для которых не представляется воз-
можным оценить время их исполнения. Очередь имеет наименьший 
приоритет. Для очереди предоставляется ограниченный пул ресур-
сов, задания могут приостанавливаться. 

Обозначенные очереди определяются следующими параметрами: 
– интерактивная очередь: приоритет – высокий, доступность 

ресурсов – по принципу «лучшее из возможного», макси-
мальное время выполнения задачи – сильно ограничено; 

– общая очередь: приоритет – средний, доступность ресурсов – 
в рамках ограниченного пула, максимальное время выполне-
ния задачи – ограничено; 

– дополнительная очередь: приоритет – низкий, доступность 
ресурсов – в рамках ограниченного пула, максимальное время 
выполнения задачи – не ограничено. 

Далее будет рассмотрен подход динамического распределения 
вычислительных ресурсов между очередями заданий, обслуживаю-
щих потоки интерактивных и пакетных расчетных заданий с учетом 
того, что система управления вычислительными заданиями (для 
примера это система базе программного продукта Slurm [11]) 
предоставляет пользователям гибкие возможности для решения их 
научных и практических задач посредством запуска расчетных за-
даний: 

– на одном сервере из состава вычислительного комплекса; 
– на группе серверов, относящихся к одному вычислительному 

комплексу;  
– на серверах и/или группе серверов, относящихся к разным 

вычислительным комплексам. 
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Для системы управления вычислительными заданиями ЦКП 
«Информатика» выделяются два режима работы: «день» – дневной 
режим работы с 8.31 до 21.30 и «ночь» – ночной режим работы 
с 21.31 до 8.30. 

Предлагаемый подход динамического распределения вычисли-
тельных ресурсов между очередями заданий, обслуживающих по-
токи интерактивных и пакетных расчетных заданий, выполняется 
два раза в сутки при смене режимов работы на дневной и ночной 
режимы. Смена режимов осуществляется автоматически путем пе-
реназначения параметров очередей в соответствии с следующими 
условиями. 

В режиме «день» интерактивной очереди назначаются следую-
щие параметры: 

1) приоритет – высокий;  
2) пул ресурсов – все гибридные вычислительные узлы; 
3) время резервирования – не более одного часа; 

В режиме «день» общей очереди назначаются следующие пара-
метры: 

1) приоритет – средний;  
2) пул ресурсов: все вычислительные узлы для задач, время ре-

зервирования которых не превышает временную границу окончания 
режима «день». 

В режиме «ночь» интерактивной очереди назначается только па-
раметр «режим работы» – закрыта. Параметры приоритет, пул ре-
сурсов, порция ресурсов, время резервирования – не назначаются 
ввиду режима работы. 

В режиме «ночь» общей очереди назначаются следующие пара-
метры: 

1) приоритет – высокий;  
2) пул ресурсов: 
– все имеющиеся узлы для задач, время резервирования кото-

рых не превышает временную границу окончания режима 
«ночь»; 

– один гибридный вычислительный узел для задач время резер-
вирования которых превышает временную границу окончания 
режима «ночь»; 

– три вычислительных узла для задач, время резервирования 
которых превышает временную границу окончания режима 
«ночь». 
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Таким образом, в режиме «ночь» пользователям доступен только 
пакетный режим вычислений в высокопроизводительном комплек-
се. При этом расчетные задачи, для которых определено время ре-
зервирования ресурсов, имеют приоритетное преимущество над 
расчетными задачами, для которых не представляется возможным 
оценить время их исполнения. 

С учетом того, что интерактивный режим используется с огра-
ниченным набором ресурсов на начальных этапах создания моде-
лей, в то время как для эксплуатации хорошо подходит классиче-
ский пакетный режим, такой подход в организации вычислений в 
значительной мере расширяет доступность вычислительных ресур-
сов для выполнения задач материаловедения.  
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CONTROL OF COMPUTATIONAL TASKS  
OF A HPC CLUSTER WHEN SOLVING PROBLEMS  

OF MATERIALS SCIENCE 

S. Denisov, V. Kondrashev, K. Volovich 

Abstract. The paper considers approaches to the organization of the compu-
tational process in a HPC cluster, taking into account a wide range of computa-
tional loads in the problems of computational materials science. For a number of 
tasks for which the interactive mode of operation in the computing environment 
of a high-performance cluster is in demand, an approach is proposed to the dy-
namic distribution of computing resources between job queues serving the flows 
of interactive and batch computational tasks, which makes it possible to increase 
the efficiency of loading resources of a HPC cluster with the combined use of 
interactive and batch approaches to computing.. 

Keywords: parallel computing, interprocess communication, high perfor-
mance computing, cluster. 
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Возрастающая потребность научных коллективов, промышлен-
ных предприятий, коммерческих фирм в решении задач, требующих 
высокопроизводительных вычислительных ресурсов требует созда-
ния вычислительных инструментов, предоставляемых пользовате-
лям с использованием облачных и платформенных технологий [1]. 
В настоящее время в качестве таких вычислительных ресурсов вы-
ступают суперкомпьютеры и высокопроизводительные вычисли-
тельные комплексы, позволяющие осуществлять расчеты с исполь-
зованием технологий параллельных вычислений. Так, в частности, 
задачи материаловедения не могут быть решены с использованием 
одного сервера, требуются мощные многомашинные кластеры, объ-
единенные высокопроизводительными вычислительными сетями. 
Такие распространенные интегрированные системы материалове-
дения как ABINIT, VASP, Quantum ESPRESSO, LAMMPS, MEEP, 
MPB, OpenFOAM ориентированы на применение многомашинных 
кластеров и максимальную эффективность демонстрируют именно 
на таких вычислительных комплексах. Организация вычислитель-
ного процесса является комплексной научной задачей, направлен-
ной на оптимизацию загрузки вычислительных ресурсов, миними-
зацию времени ожидания и вычисления, управления приоритетами 
заданий, обеспечения вычислительных заданий исходными данны-
ми [2, 3]. 

Для реализации таких требований к вычислительному комплексу 
особое значение приобретает обеспечение вычислительных заданий 
исходными данными. Производительность средств предоставления 
данных вычислительным заданиям должно быть такова, чтобы ми-
нимизировать простои обработки за счет ожидания предоставления 
данных. Задачи предоставления данных вычислительным заданиям 
в многомашинных вычислительных комплексах решается за счет 
создания специализированного файлового хранилища, обеспечива-
ющего параллельный доступ вычислительных узлов кластера 
к данным. Таким образом обеспечивается максимальная скорость 
обмена данными в условиях параллельного функционирования вир-
туальных программных сред исполнения разнотипных вычисли-
тельных заданий [4]. 

Классической схемой организации параллельного файлового до-
ступа является применение группы узлов хранения данных, связан-
ных с вычислительными узлами высокоскоростной сетью. Парал-
лельная файловая система, развернутая на узлах хранения, создает 
единое пространство данных, обеспечивает непротиворечивость 
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информации, дублирование информации на разных узлах, управле-
ние доступом к файлам со стороны вычислительных узлов [5]. 

На сегодняшний день имеются как проприетарные, так и откры-
тые реализации параллельных файловых систем. 

К проприетарным решениям относятся: 
• General Parallel File System (GPFS) – разработка компании IBM; 
• Google File System. 
GPFS применяется фирмой-производителем в составе коммерче-

ского продукта Elastic Storage System, представляющего собой мас-
штабируемый аппаратно-программный комплекс хранения данных. 

Google File System используется корпорацией Google в кластерах 
компании, предоставляющих услуги высокопроизводительных вы-
числений. 

Среди параллельных файловых систем с открытым кодом в на- 
стоящее время активно развивается проект Lustre, берущий начало 
из Университета Карнеги, принадлежащий в настоящее время кор-
порации Intel. Другим открытым проектом является параллельная 
файловая система Ceph, сопровождаемый RedHat (IBM). 

Рассмотрим архитектуру параллельной фйаловой системе на 
примере проекта Lustre. 

Lustre – это высокопроизводительная файловая система, состоя-
щая из серверов и хранилища. Сервер метаданных (MDS) отслежи-
вает метаданные (например, право собственности и права доступа 
к файлу или каталогу). Серверы объектных хранилищ предоставля-
ют файловые службы ввода-вывода для целевых объектов объект-
ных хранилищ, в которых размещается фактическое хранилище 
данных. Целевые объекты хранения обычно представляет собой 
один дисковый массив. Параллельная файловая система Lustre до-
стигает своей производительности за счет автоматического разде-
ления данных на фрагменты, известные как «полосы» (stripes), и 
записи полос в циклическом режиме по нескольким объектам хра-
нения. Этот процесс, называемый «чередованием», может значи-
тельно повысить скорость файлового ввода-вывода за счет устране-
ния узких мест, связанных с одним диском [6]. 

Параллельная система хранения состоит из множества компо-
нентов, включая диски, контроллеры хранения, платы ввода-
вывода, серверы хранения, коммутаторы сети хранения данных и 
соответствующее программное обеспечение для управления. Объ-
единение всех этих компонентов вместе и их настройка для дости-
жения оптимальной производительности сопряжены со значитель-
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ными трудностями. На рисунке 1 показана архитектура параллель-
ной файловой системы Lustre. 

 

Рис. 1. Архитектура параллельной файловой системы Lustre 

Элементами архитектуры являются: 
– управляющие узлы – серверы метаданных (MDT); 
– узлы хранения и предоставления данных (OSS);  
– элементы хранения данных (OST); 
– элементы хранения метаданных (MST); 
– высокоскоростная сеть обработки данных. 
Как отмечено выше, архитектура параллельного файлового хра-

нилища позволяет предоставлять вычислительным узлам доступ к 
различным узлам хранения, что позволяет избегать «узких мест» и 
предотвращать деградацию производительности. 

Отметим, что различные прикладные задачи могут предъявлять 
разные требования к структуре данных, хранящейся в файловой си-
стеме. 

Для задач материаловедения, где параллельные процессы одного 
вычислительного задания, выполняемые на разных вычислительных 
узлах, требуют доступа к независимым массивам данных, достаточ-
но размещения одной копии прикладных данных на каждом узле 
хранения и обеспечение взаимодействия каждой пары «вычисли-
тельный узел – узел хранения» по высокоскоростной сети передачи 
данных. В случае необходимости возможна более сложная органи-
зация хранения данных, позволяющая различным вычислительным 
узлам получать доступ к одному и тому файлу со стороны несколь-
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ких вычислительных узлов. Такая функция поддерживается парал-
лельной файловой системой за счет фрагментации файлов на от-
дельные блоки (полосы). 

Термин «количество полос» относится к количеству фрагментов, 
на которые разделен файл; другими словами, количество OST, кото-
рые используются для хранения файла. Таким образом, каждая поло-
са файла будет находиться в другом OST. «Размер полосы» относит-
ся к размеру полосы, записанной в виде единого блока в OST [5]. 

На рисунке 2 показан пример распределения файла по шести 
элементам хранения данных. 

Блок 1 Блок 2 Блок 3 Блок 4 Блок 5 Блок 6

Блок 7 Блок 8 Блок 9 Блок 10 Блок 11 Блок 12

Диск 1 Диск 2 Диск 3 Диск 4 Диск 5

Блок 11

Блок 6

Блок 1

Блок 12

Блок 7

Блок 2

Блок 8

Блок 3

Блок 9

Блок 4

Блок 10

Блок 5

 

Рис. 2. Распределение файла по элементам хранения данных 

 

Параллельная файловая системы является неотъемлемой частью 
высокопроизводительного вычислительного комплекса, предназна-
ченного для решения широкого спектра научных и научно-
практических задач. Параллельная файловая система эффективно 
предотвращает образования «узких мест», снижающих производи-
тельность вычислительного комплекса за счет задержек в дисковых 
операциях. Ее применение в центрах коллективного пользования, 
предоставляющего услуги высокопроизводительных вычислений, 
позволяет обеспечить достаточной пропускной способностью диско-
вой подсистемы все задачи материаловедения, выполняемые парал-
лельно воспроизводительным вычислительным комплексом [7, 8]. 
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В зависимости от типа задачи и характеристик файлового храни-
лища выбирается шаблон хранения данных. В общем случае, для 
максимизации производительности файловой системы требуется 
максимизация количества используемых объектов хранения. 

Таким образом, при развертывании проектов, предназначенных 
для решения вычислительных задач, требующих высокую дисковую 
эффективность, следует выделять максимальное количество эле-
ментов хранения, преимущественно NVMe SSD.  

Задачам со средней и низкой дисковой интенсивностью доста-
точно выделения небольшого количества элементов хранения типа 
SAS или SATA. 
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Аннотация. Рассмотрены возможности и результаты применения ме-
тодов машинного обучения для прогнозирования свойств новых соедине-
ний для электроники. 
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Согласно [1] к электронным материалам относятся полупровод-
никовые, магнитные, оптические, пьезоэлектрические, сегнетоэлек-
трические и другие материалы, применяемые в современной элек-
тронике. В настоящее время накоплена большая информация 



37 

о свойствах этих веществ и материалов, что позволило провести 
компьютерный анализ экспериментальных данных с целью поиска 
закономерностей, связывающих свойства веществ с параметрами 
химических элементов, входящих в их состав. Наиболее перспек-
тивными для решения этой задачи являются методы машинного 
обучения. Задача конструирования новых неорганических соедине-
ний может быть сведена к обнаружению зависимостей между свой-
ствами неорганических систем, в том числе, свойствами соедине-
ний, и свойствами элементов, образующих эти системы. Первые 
успешные работы по использованию машинного обучения для кон-
струирования еще не полученных неорганических соединений были 
проведены нами еще в семидесятые годы [2]. Со средней точностью 
более 80% удалось предсказать возможность образования и тип 
кристаллической структуры тысяч еще не полученных соединений: 
халькошпинелей, перспективных для поиска магнитных полупро-
водников, фаз Гейслера, среди которых проводился поиск новых 
магнитных материалов, соединений состава ABO3, у которых 
в дальнейшем были обнаружены акусто-, электро- и нелинейно-
оптические свойства, и т.д. [3]. Сейчас нами разработаны методы и 
программы для прогнозирования не только возможности образова-
ния и типа кристаллической структуры, но и физических свойств 
новых соединений [4, 5]. Разработанный нами подход к конструи-
рованию новых соединений с использованием машинного обучения 
сейчас применяется во всем мире, в том числе и для поиска новых 
материалов для электроники, например, [6–8]. 

Основным ограничением при применении машинного обучения 
является репрезентативность анализируемой информации. Источ-
ником информации для проводимого нами компьютерного анализа 
средствами машинного обучения является разработанная нами ин-
тегрированная система баз данных [9], включающая и подсистему 
свойств материалов для электроники. В настоящее время эта систе-
ма содержит информацию о десятках тысяч неорганических ве-
ществ, имеет единую точку входа https://imet-db.ru/ и широко ис-
пользуется специалистами. 

Система машинного обучения интегрирована с разработанными 
базами данных и состоит из двух подсистем: ИАС (информационно-
аналитической системы) для прогноза категориальных свойств 
(возможности образования, типа кристаллической структуры, про-
странственной группы и т.д.) [4], объединяющей более 20 программ 
машинного обучения, и ParIS (Parameters of Inorganic Substances) 
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для прогноза свойств (параметров кристаллической решетки, тем-
ператур фазовых переходов, ширины запрещенной зоны и т.д.) [5], 
в которую входят более 30 программ машинного обучения.  

С помощью этих подсистем удалось предсказать не только но-
вые соединения, представляющие интерес для применения в элек-
тронике, но и оценить их свойства (например, тип кристаллической 
структуры, пространственную группу, параметры кристаллической 
решетки, температуру плавления, ширину запрещенной зоны и т.д.) 
[10–12]. При этом точность оценки линейных параметров решетки 
(средние абсолютные ошибки (MAE), определенные методом 
скользящего контроля в режиме LOOCV), например, для соедине-
ний состава A2BB’O6 (A, B, B’ – разные химические элементы),  
была в пределах ±0.0120-0.8264 Å [11], а точность прогноза темпера-
туры плавления двойных галогенидов MAE = 29–52 K в зависимости 
от состава галогенидов и выбранного алгоритма. Разработанные си-
стемы также широко применяются не только для прогнозирования 
новых неорганических соединений и оценки их свойств на основе 
знания только параметров химических элементов, но и в промыш-
ленных разработках, например, для прогнозирования коррозии ста-
лей, металлов и их сплавов в зависимости от условий внешней среды. 
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Аннотация. В работе рассматриваются методы мониторинга загру-
женности ресурсов высокопроизводительного комплекса при постановке 
вычислительных задач материаловедения в общую очередь выполнения. 
В связи с тем, что алгоритмы материаловедения могут быть эффективно 
запущены параллельно и требовательны к вычислительным ресурсам, воз-
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никает необходимость в использование суперкомпьютерных систем. Од-
нако неэффективное использование ресурсов значительно увеличивает 
расчётное время задач. Предлагается реализация системы мониторинга для 
последующего анализа выделяемых вычислительных ресурсов.  

Ключевые слова: высокопроизводительные вычисление, система мо-
ниторинга, материаловедение. 

 
В последнее время увеличивается потребность в вычислитель-

ных ресурсах со стороны научных коллективов в задачах материа-
ловедения [1, 2]. Для выделения и распределения необходимых  
вычислительных мощностей активно используются Гибридные Вы-
сокопроизводительные Центры Коллективного Пользования (ЦКП) 
[3]. Организация выполнения расчётных задач в таких центрах со-
стоит из следующих шагов:  

• запрос ресурсов, необходимых для выполнения задачи; 
• постановка задачи в общую очередь выполнения; 
• выполнение задачи при освобождение необходимых ресурсов 

и нахождение задачи в начале очереди. 
ЦКП имеют в своей структуре современные вычислительные уз-

лы, которые могут быть эффективно использованы для запуска раз-
личных вычислительных задач. Одной из важных составляющих 
современных высокопроизводительных комплексов является си-
стема мониторинга загруженности ресурсов системы. В связи с тем, 
что многие современные инструменты [4] и алгоритмы [5] материа-
ловедения могут быть запущены параллельно, важной задачей яв-
ляется адекватное распределение имеющих в системе вычислитель-
ных ресурсов. Однако, в процессе постановки задачи в очередь на 
выполнение, пользователи могут допускать ошибки, связанные с: 

• выделением недостаточного или избыточного количества 
ядер для задачи; 

• запуск задачи на нескольких ядрах без использования техно-
логии параллельного программирования; 

• выделение GPU-ускорителей для задач без фактического ис-
пользования GPU; 

• выделение вычислительных ресурсов узла без их использова-
ния для расчётных задач; 

Такие ошибки могут занимать значительное количество ресурсов 
ЦКП, необходимых для выполнения другими пользователями. 
Наиболее распространённая службой организации очереди задачи 
в ЦКП является SLURM [6]. Однако, большинство таких ошибок не 
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могут быть распознаны SLURM при запуске вычислительных задач 
на выполнение. Поэтому необходимо использовать службу монито-
ринга для анализа выделяемых ресурсов. В данной работе предлага-
ется подход для создания такой службы для Центра Коллективного 
Пользования «Высокопроизводительные Вычисления и Большие 
Данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ РАН. В дальнейшем, по-
лученные и проанализированные данные можно использовать для 
распознавания неэффективных задач и регламентации выделяемых 
ресурсов пользователям. 

Известными службами мониторинга являются программы 
JobDigest [7] и Savio [8]. В основе таких систем используются раз-
личные утилиты для считывания характеристик (загрузка CPU, 
GPU; использование оперативной памяти; сетевая нагрузка и т.д.) и 
база данных для хранения информации. Однако, в этих работах 
подразумевает выделение целого узла для задач пользователей. Та-
кая стратегия может быть применимы при небольшом количестве 
пользователей и задач. В ЦКП “Информатика” предполагается вы-
деление некоторого количества ядер для задачи пользователя, по-
этому требуется анализировать нагрузку отдельных ядер, выделен-
ных службой SLURM для задачи.  

Предлагается использование службы Telegraf [9] для монито-
ринга активности ядер. Telegarf представляет собой серверный 
агент, основанный на плагинах. Под плагинами подразумевается 
ряд входных (input) и выходных (output) плагинов, регулирующих 
то, как собираются метрики системы (в случае входных плагинов) и 
куда отправляются собранные данные (в случае выходных плаги-
нов). В данной работе мы собираем информацию об использование 
CPU в виде 10 метрик (usage_guest, usage_guest_nice, usage_idle, 
usage_iowait, usage_irq, usage_nice, usage_softirq, usage_steal, 
usage_system, usage_user). Обычно, для расчёта CPU утилизации 
используется следующая формула: ݈ܿ݅ݐݑ_ݑ݌ = 	෍ቆ∑ ௜௞ଵ଴௞ୀଵݑ݌ܿ − ௜݈݁݀ܫݑ݌ܿ − ∑௜ݐ݅ܽݓܱܫݑ݌ܿ ௜௞ଵ଴௞ୀଵݑ݌ܿ ቇ ⋅ 100%,௜∈ே  

где ܿݑ݌௜௞ это ݇-ая метрика i-го ядра, cpu = {cpuUser, cpuNice, cpuSys-
tem, cpuIRQ, cpuSoftIRQ, cpuSteal, cpuGuest, cpuGuestNice, cpuIdle, 
cpuIOwait} и ܰ – множество выделенных ядер. Также мы собираем 
информацию о запущенных задачах с использование службы 
SLURM. Мы получаем информацию о user_id и множестве выде-
ленных ядер на задачу.  
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Последним компонентом данной системы мониторинга является 
считывание данных об использование GPU-ускорителей вычисли-
тельного узла. В связи с тем, что многие алгоритмы материаловеде-
ния используют вычислительные сетки [10], они могут быть эффек-
тивно распараллелены на GPU. Таким образом, считывание 
информации об использование видеокарты является важным ком-
понентом системы мониторинга. Сбор данных об использование 
GPU-ускорителей осуществляется при помощи команды nvidia-smi. 
Данная команда возвращает информацию о название, энергопо-
требление, утилизации памяти и вычислительных ядер видеокарты.  

Итоговые данные представляют собой временные ряды, где каж-
дому моменту времени соответствуют метрики. Для хранения таких 
временных рядов была использована база данных InfluxDB [11].  

В результате данной работы был разработан прототип системы 
мониторинга вычислительных ресурсов ЦКП “Информатика” при 
постановке задач материаловедения на выполнение. С использова-
нием различных программных средств осуществляется сбор данных 
о запущенных вычислительных задачах. Такая система позволяет 
проводить анализ полученных временных рядов и выявлять как 
различные ошибки при запуске задач, так и неэффективное исполь-
зование выделяемых ресурсов. В дальнейшем планируется увели-
чить количество собираемых метрик и разработать программный 
комплекс по анализу ресурсов суперкомпьютера: выявление неэф-
фективных задач, выявление ошибочно запущенных задач, регули-
рование выделяемых ресурсов.  

Исследование выполнено с использованием инфраструктуры 
Центра коллективного пользования «Высокопроизводительные вы-
числения и большие данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ РАН 
(г. Москва). 
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MONITORING SYSTEM DESIGN IN HIGH PERFOMANCE 

COMPUTING CENTER FOR SOLVING MATERIAL  
SCIENCE PROBLEMS 

A.D. Maminov 

Abstract. The paper considers methods for monitoring the workload of re-
sources of a high-performance complex when setting computational problems of 
materials science in a common execution queue. Since materials science algo-
rithms can be effectively run in parallel and are demanding on computing re-
sources, there is a need to use supercomputer systems. However, inefficient use 
of resources significantly increases the estimated time of tasks. We propose to 
implement a monitoring system for subsequent analysis of allocated computing 
resources. 

Key words: high-performance computing, monitoring system, material  
science. 
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Аннотация. Работа посвящена разработке современных промышлен-
ных технологий производства компонентов электронных приборов. Создан 
программный комплекс для моделирования процесса селективного лазер-
ного сплавления и визуализации процессов обработки, применимый к дру-
гим технологиям, каким как прямое лазерное плавления, лазерная резка, 
лазерная сварка, прецизионная микрообработка различных материалов. 
Разработанный программный комплекс позволяет решать задачи органи-
зации эффективного и автоматизированного производственного цикла ис-
следования и изготовления компонентов электронных приборов и деталей 
сложной геометрии.  

Ключевые слова: технология, лазер, программное обеспечение ПО, 
моделирование, автоматизация. 

Введение 

Применение современных лазерных технологий производства 
компонентов электронных приборов и изделий сложной геометрии 
необходимо там, где существует необходимость в минимизации 
сборочных операций и уменьшение числа сборочных единиц, 
уменьшении массогабаритных характеристик изделия, изготовле-
нии высокоточных изделий и их прототипов в кратчайшие сроки. 
Для реализации технологии селективного лазерного сплавления 
(SLM – selective laser melting) осуществлено проектирование и про-
изводство лазерного технологического оборудования. 
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Неотъемлемой частью каждой технологической установки явля-
ется программное обеспечение для её автоматической работы.  
Создан программный комплекс для моделирования процесса селек-
тивного лазерного сплавления и визуализации процессов обработ-
ки, применимый и к другим технологиям, каким как прямое лазер-
ное плавление, лазерная резка, лазерная сварка, прецизионная 
микрообработка различных материалов.  

Особенности программного комплекса  
для лазерного технологического оборудования 

Программный комплекс обеспечивает весь технологический 
процесс производства электронных приборов от 3D моделирования 
прототипа изделия до подбора технологических параметров произ-
водства, включая программные блоки для математического модели-
рования тепловых процессов и термоупругости [1–8]. Его составной 
частью является разработанная платформа машинного зрения, поз-
воляющая применять методы машинного зрения к современным 
лазерным технологиям обработки и изготовления деталей сложной 
формы. Нами были решены некоторые задачи распознавания объек-
тов, возникающие в процессе разработки лазерных технологий. Ре-
шена одна из задач распознавания объектов в промышленности – 
задача нахождения плоской заготовки свободной формы в рабочем 
поле станка. Разработан и реализован алгоритм определения конту-
ров объекта по ранее найденным углам. Он был применен для ре-
шения задачи нахождения и анализа качества отверстий при перфо-
рации и для нахождения геометрии сплавляемого слоя в процессе 
селективного лазерного сплавления.  

Разработанная программная платформа машинного зрения дает 
возможность видеофиксации процессов в изолированных средах, 
определения границ объектов на изображении, анализа и обработки 
визуальных данных, формирования и представления картины рас-
пределения тепла в трехмерном объекте. Она позволила реализо-
вать совмещение расчетных данных о геометрии изделия, данных, 
полученных при помощи анализа видеоданных от средств визуаль-
ного наблюдения, с данными о распределении тепла, которые были 
получены в результате проведения численного эксперимента в со-
ответствии с реализованной нами математической моделью иссле-
дуемого процесса селективного лазерного сплавления.  
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Выводы 

Применение разработанного программного обеспечения позволя-
ет упростить технологам анализ процесса производства. Созданная 
программная платформа машинного зрения позволяет упростить вы-
явление критических областей, а также подбор технологических па-
раметров процесса селективного лазерного сплавления. А решение 
задач распознавания объектов в рабочем поле станка может исполь-
зоваться для широкого круга технологических процессов. 

Разработанное программное обеспечение внедрено в ряде высо-
котехнологичных промышленных производств. Оно позволяет ре-
шать задачи организации эффективного производственного цикла 
подготовки, исследования и изготовления компонентов электрон-
ных приборов и иных деталей сложной геометрии.  
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ABOUT THE DEVELOPMENT OF PRODUCTION 
TECHNOLOGY FOR ELECTRONIC DEVICE COMPONENTS 

A.A. Molotkov, O.N. Tretiyakova, D.N. Tuzhilin  

Abstract. The paper presents a development of the modern industrial technol-
ogies for the production of components of electronic devices. A software package 
has been created for modeling the process of selective laser melting and visualiza-
tion of processing processes, applicable to other technologies, such as direct laser 
melting, laser cutting, laser welding, laser micro-micromachining of various mate-
rials. The developed software package allows solving the problems of arranging of 
effective and automated production cycle for researching and manufacturing of 
components of electronic devices and parts of complex geometry. 

Key words: technology, laser, software, modeling, automation. 
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Аннотация. В работе исследованы ключевые сферы научных исследо-
ваний в России и мире, а также представлена платформа для взаимодей-
ствия науки и бизнеса material.business. 

Ключевые слова: цифровое материаловедение, наука, бизнес. 

Введение 

Цифровое материаловедение является общепризнанным направ-
лением в современном материаловедении. Базы данных и машинное 
обучение стали общепризнанным инструментом в создании и ис-
следовании новых материалов и конструировании различных това-
ров. В этой статье исследуются ключевые сферы интересов матери-
аловедов в России и мире. Мы признаем растущую потребность 
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в более тесном взаимодействии бизнеса и науки, в создании колла-
бораций и взаимовыгодных исследовательских проектов. Для об-
легчения общения мы предлагаем запустить проект material.business 
для поддержки общения и привлечения инвестиций для команд, 
работающих на передовых рубежах цифрового материаловедения. 

Направления исследований материаловедов в России и мире 

Для анализа мы выбрали 9527 публикаций, из проиндексирован-
ных в Scopus и WoS, об использовании матмоделирования в мате-
риалах, на которые ссылаются патенты, т.е. это то, что реально ис-
пользовалось на практике. На графах – область исследований, 
указанная в публикации. Чем крупнее точка/токен/слово/лейбел, 
тем больше публикаций по этой теме. Чем центральнее точка, тем 
более она связана с другими темами. Ребро/связь/линия между точ-
ками показывает, что существует исследование, которое посвящено 
обеим темам. 

 

Рис. 1. Актуальные зарубежные научные исследования  

Из представленных на рисунке 1 данных можно сделать вывод 
о том, что зарубежные исследования касаются как правило оптики 
в тесной связи с оптоэлектроникой, композитными материалами, 
механикой и нанотехнологиями, при этом центральной составляю-
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щей всей этой цепочки является тема «Компьютерные симуляции». 
Все это говорит о том, что зарубежные исследования как правило 
направлены на решение каких-либо технологических проблем про-
мышленных (и не только) компаний, что говорит о высокой эффек-
тивности коммуникации между наукой и бизнесом. 

 

Рис. 2. Актуальные российские научные исследования 

Данные, представленные на рисунке 2, показывают, что в рос-
сийских исследованиях преобладают фундаментальные темы в об-
ласти физики, механики и оптики, имеющие весьма отдаленные 
перспективы реального применения в промышленности, что гово-
рит о существующих проблемах во взаимодействии между научны-
ми группами и промышленными компаниями (бизнесом), ввиду че-
го многие научные исследования российских ученых остаются 
невостребованными и не находят практического применения в ре-
альной жизни. 

Для решения данной проблемы мы предлагаем создать онлайн-
портал material.business., который позволит наладить коммуника-
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цию между наукой и бизнесом, тем самым повышая востребован-
ность российских научных исследований с одной стороны и решая 
актуальные проблемы индустриальных и промышленных компаний 
с другой. 

 

Рис. 3. Онлайн-платформа для взаимодействия науки  
и бизнеса material.business 

Выводы 

В работе исследованы ключевые научные направления исследо-
ваний российских и зарубежных ученых, определена существующая 
проблема в коммуникации науки и бизнеса в России, и представле-
на онлайн-платформа material.business в качестве решения этой 
проблемы. 
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NATIONAL CHALLENGES IN MATERIAL INFORMATICS 
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Abstract. The paper explores the key areas of interest of scientists in Russia 

and the world, and also presents a platform for the interaction of science and 
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МНОГОСЛОЙНЫХ СТРУКТУР  
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Аннотация. Работа посвящена вопросам проектирования программно-
го комплекса, предназначенного для многомасштабного моделирования 
многослойных структур с магниторезистивными свойствами. Рассматри-
ваются сценарии использования данного программного обеспечения, 
функциональные и нефункциональные требования, предъявляемые к нему, 
а также детали технического решения и архитектура. 

Ключевые слова: программный комплекс, многомасштабное модели-
рование, архитектура программного комплекса, сценарий использования, 
функциональные требования, техническое решение. 

Введение 

В рамках работы над программным комплексом для многомас-
штабного моделирования [3] требовалось спроектировать техниче-
ское решение, предусматривающее взаимодействие с существую-
щей платформой проведения расчетов [1], использование средств 
интеллектуального анализа данных, автоматический запуск расче-
тов, а также пользовательский интерфейс для управления. Также 
при проектировании учитывались информационные технологии по-
строения многомасштабных моделей [2].  

Сценарии использования и требования 

Перед проектированием архитектуры и выбором технических 
средств реализации (языка программирования, библиотек, плат-
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форм и т.д.) были проанализированы возможные сценарии исполь-
зования программного комплекса, а также требования, предъявляе-
мые к нему. 

Были выделены следующие сценарии использования: 
• Запуск сценария расчета с использованием пакета моделиро-

вания магнитных структур. 
• Запуск автоматического проведения расчетов с варьировани-

ем параметров. 
• Исследование данных и обучение модели на основе данных 

расчетов. 
• Получение материала по заданным свойствам. 
• Запуска сценариев многомасштабных расчетов [1]. 
Для обеспечения выполнения данных сценариев, необходимо, 

чтобы система удовлетворяла требованиям, перечисленным ниже. 
Функциональные требования: 
• Возможность надежно накапливать результаты расчетов. 
• Наличие средств интеллектуального анализа данных для ра-

боты с результатами расчетов свойств материалов много-
слойных структур. 

• Автоматический повторный запуска расчетов с варьировани-
ем параметров. 

Нефункциональные требования: 
• Наличие интуитивно понятного графического пользователь-
ского интерфейса. 

• Асинхронный процесс записи результатов экспериментов. 

Техническое решение 

С учетом перечисленных требований и сценариев использования 
получилось следующее техническое решение. Программный ком-
плекс для многомасштабного моделирования разделяется на следу-
ющие части. 

1. Оболочка над одним или несколькими программными паке-
тами для моделирования структур с магнитными свойствами. Для 
ее взаимодействия с моделью, предсказывающей структуру на ос-
нове параметров, необходим надежный механизм передачи инфор-
мации. Этот механизм должен позволять асинхронно (то есть без 
ожидания ответа получателя) передавать данные для того, чтобы 
была возможность развернуть хранилище экспериментальных дан-
ных вне основного кластера, на котором разворачивается сервис 
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управления сценариями расчетов. Это может быть полезно, чтобы, 
к примеру, хранилище было доступно извне (если сервис сценариев 
развернут внутри закрытой сети). Требование к асинхронности обу-
славливается необходимостью продолжать работу сервиса, не до-
жидаясь записи результатов выполнения расчета. Для данной зада-
чи подходят так называемые брокеры сообщений, которые 
позволяют приложениям асинхронно обмениваться сообщениями 
в заданном формате с гарантированной доставкой. Среди наиболее 
продвинутых систем этого типа можно выделить следующие: 
Apache Kafka и RabbitMQ. Каждая из этих систем имеет свои до-
стоинства и недостатки. Принципиальным различием является спо-
соб передачи сообщения клиенту: в то время как RabbitMQ отправ-
ляет данные непосредственно приложению, а затем удаляет его из 
своего внутреннего хранилища, Apache Kafka записывает его в так 
называемый журнал, из которого клиент впоследствии считывает 
результаты расчетов. При таком подходе в случае прекращения ра-
боты приложения по той или иной причине, после его перезапуска 
сообщение не пропадет, что и делает этот подход более желатель-
ным. Также среди достоинств этого решения можно выделить воз-
можность интеграции с хранилищем данных, разработанным ком-
панией Яндекс – Clickhouse [4]. Данное хранилище позволяет 
настроить конфигурацию таким образом, чтобы получать данные из 
брокера сообщений Apache Kafka и сохранять их в необходимом 
формате, что является удовлетворением еще одного функциональ-
ного требования – хранения данных в подходящем для обучения 
предсказывающей модели виде. Также при данном подходе сходит 
на нет зависимость от базы данных сервиса управления сценариями 
и ее формата – используя отдельную базу данных. всегда можно 
переконфигурировать структуру ее таблиц, а также мигрировать 
данные (по необходимости).  

2. Средства интеллектуального анализа данных для предсказания 
структуры по параметрам. Для этой цели предполагается использо-
вать язык программирования python и библиотеку tensorflow [5].  

3. Пользовательский интерфейс и сервис для работы моделью. 
Для реализации пользовательского интерфейса был выбран фрейм-
ворк Angular, который позволяет строить надежные в работе веб 
приложения, при этом обеспечивая необходимую для веб приложе-
ния функциональность (взаимодействие с сервером, управление со-
стоянием и т.д.). Для сервиса был выбран стандартный подход с ис-
пользованием языка программирования kotlin и библиотеки ktor [6]. 
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4. Сервис для автоматизации запуска сценариев с варьировани-
ем параметров. Этот сервис необходим для автоматизации процесса 
запусков расчета в системе сценариев. Он должен иметь возмож-
ность хранить в виде конфигурации формат входных данных сцена-
рия, а также перечень или диапазон возможных значений каждого 
из параметров для автоматического варьирования при запуске. Та-
ким образом для накопления данных для обучения модели не будет 
необходимости каждый раз вручную запускать сценарий расчета 
с различными параметрами, это будет происходить автоматически, 
при этом широкий (по возможности) спектр значений и результа-
тов. полученных на их основе позволит повысить точность модели.  

Результаты 

С учетом предъявляемых функциональных и нефункциональных 
требований, а также согласно техническому решению, описанному 
выше, архитектура программного комплекса принимает следующий 
вид: 

 

Рис. 1. Архитектура программного комплекса 

Выводы 

В итоге, была спроектирована начальная версия архитектуры 
программного комплекса, по ней разработан прототип, который был 
развернут на сервере. Прототип позволяет убедиться в пригодности 
использования такой архитектуры для проведения необходимых 
расчетов [7]. В данный момент ведется дальнейшая разработка,  
интеграция программных средств в комплекс, а также его тестиро-
вание.  
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FOR MULTISCALE MODELING OF MULTILAYER 
STRUCTURES WITH MAGNETORESISTIVE PROPERTIES 

V.S. Scherbakov 

Abstract. The work is devoted to demonstrating the details of designing a 
software package designed for multiscale modeling of multilayer structures with 
magnetoresistive properties. The user scenarios that the complex should allow to 
perform, functional and non-functional requirements imposed on it, as well as 
details of the technical solution and architecture are considered. 
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MAGNETIZATION OF MAGNETICALLY INHOMOGENEOUS 
Sr2FeMoO6-D NANOPARTICLES 
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Strontium ferromolybdate (Sr2FeMoO6-d, SFMO) is a widely stud-
ied ferrimagnetic double perovskite. SFMO is a promising candidate for 
magnetic electrode materials for room-temperature spintronic applica-
tions because they present a half-metallic character (with theoretically 
100% polarization), a high Curie temperature (TC) of about 415 K, and a 
low-field magnetoresistance [1]. 

Recently, an inhomogeneous magnetic state was obtained in SFMO 
nanoparticles fabricated by solid-state reactions from partially reduced 
SrFeO3-x and SrMoO4 precursors by studying the temperature depend-
ences of the magnetization measured in the field-cooling (FC) and zero-
field-cooling (ZFC) modes and small-angle neutron scattering [2]. This 
state was attributed to the frustration of the exchange bonds and the sim-
ultaneous occurrence of various magnetic states: antiferromagnetic, fer-
rimagnetic, and superparamagnetic when the spin inversion does not 
change the energy of the system in a wide range of temperatures. 

We fabricated nanosized SFMO particles with a narrow size distribu-
tion around ca. 70 nm by the citrate-gel technique. Single-phase compo-
sition and superstructure ordering degree were proved by X-ray diffrac-
tion. Superparamagnetic behaviour was demonstrated by magnetization 
measurements using ZFC and FC protocols as well as by electron mag-
netic resonance. The linear slope of the shift of the resonance field Br 
versus reduced temperature served as the basis for the derivation of an 
approximate 4/3 power dependency of the magnetocrystalline anisotropy 
constant on the reduced temperature J = (1 – T/TC). The origin of the 
simultaneous superparamagnetic and blocked behaviour was attributed to 
a nanoparticle size distribution around a value on the order of the critical 
diameter of single-domain particles. 

[1] K.I. Kobayashi et al., Nature 395, 677 (1998). 
[2] N. Kalanda et al., J. Mater. Sci. 56, 11698 (2021). 
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Аннотация. В данной работе численным методом матрицы переноса 
рассчитываются вольт-амперные характеристики графеновых структур со 
свехпериодом. 

Ключевые слова: графен, двумерные материалы, твистроника, матри-
ца переноса. 

Введение 

Основными требованиями, предъявляемыми к современным 
электронным устройствам, являются минимальные размеры компо-
нентов, быстродействие и низкое энергопотребление, поэтому эле-
ментная база таких устройств должна основываться на материалах 
с пониженной размерностью и высокой подвижностью носителей 
заряда. Кроме того, внедрение структур с пониженной размерно-
стью позволяет использовать квантовые эффекты, такие как тунне-
лирование, осцилляции проводимости в магнитном поле. Большой 
интерес в последнее время вызывает создание двухмерных матери-
алов [1]. В частности, графен – монослой атомов углерода, облада-
ющий рядом уникальных электрофизических свойств. При этом не-
достатком изолированного монослоя графена является отсутствие 
ширины запрещённой зоны, необходимой для управления элек-
тронным транспортом приборов.  

Расчёт транспортных характеристик 

Создание требуемых энергетических свойств для однослойного 
графена возможно с помощью легирования или воздействия под-
ложки. Кроме того, в последнее время большой интерес вызывают 
гетероструктуры из двух или нескольких слоёв двумерных матери-
алов с различными параметрами. Также управление характеристи-
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ками структур может осуществляться путем поворота слоёв относи-
тельно друг друга. Приборы, созданные на основе графена из не-
скольких слоёв, развёрнутых относительно друг друга, открывают 
новый раздел электроники – твистронику [2]. В двуслойном гра-
фене с различным углом разориентации появляются периодично 
расположенные области (т.н. АА- и АВ-упаковки или), при этом 
свойства графена периодически меняются и возникает узор, напо-
минающий муаровый. Таким образом, появляется сверхпериод 
в геометрии данных слоев, а вследствие этого и в энергетической 
структуре. Размеры областей и, соответственно, параметр сверхпе-
риода зависят от угла разориентации. Учитывая, что фаза графена 
с АА-упаковкой метастабильна, чередование различных упаковок 
делает структуру более стабильной и дает более широкие возмож-
ности для создания устройств на их основе. 

В качестве исследуемых структур рассматриваются слои графена 
со слоями, повернутыми друг относительно друга с различным 
сверхпериодом в зависимости от угла поворота. В данной работе 
численным методом матрицы переноса рассчитываются коэффици-
енты прохождения структуры и вольт-амперные характеристики на 
их основе. Исследуется влияние угла поворота слоёв и силы межс-
лойного взаимодействия в двуслойном графене на транспортные 
характеристики структуры. 

Выводы 

Результаты расчетов показывают, что особенности вольт-ампер- 
ных характеристик двуслойного муарового графена с зависят от уг-
ла разориентации слоев.  
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Аннотация. В докладе рассматриваются современные проблемы, свя-
занные с созданием новых программных систем в области материаловеде-
ния электронных компонентов. Рассмотрены перспективные подходы 
к построению программных систем в данной области. Отмечена актуаль-
ность применения методов многомасштабного компьютерного моделиро-
вания для изучения свойств материалов и построения взаимозависимостей 
структура – свойства. Перечислены основные тенденции, связанные с раз-
витием цифрового моделирования в материаловедении. Показано, что  
разработка интеллектуальных систем в области материаловедения элек-
тронных компонентов на сегодня является одним из важнейших направле-
ний. При их создании могут быть использованы программные решения 
под управлением онтологий. Отмечено, что успехи в данной области поз-
волят достигнуть опережающего развития не только в создании новых ма-
териалов с требуемыми свойствами, но и в промышленном производстве 
в целом.  

Ключевые слова: многомасштабное моделирование, цифровое мате-
риаловедение, интеллектуальные системы, программные решения под 
управлением онтологий. 

Введение 

На сегодня, приборное моделирование в микро- и наноэлектрони-
ке позволяет предсказывать электрические, тепловые и оптические 
свойства полупроводниковых приборов без проведения натурных 
экспериментов. Современные программы приборного моделирования 
позволяют: 

• сконструировать и оптимизировать любые приборы и устрой-
ства, включая приборы, работа которых основана на новых 
физических принципах или материалах; 
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• объяснить принципы работы приборов посредством изучения 
отдельных этапов и факторов влияния: распределения потен-
циала, электрического поля, тока, плотности тока, температу-
ры, скорости генерации и рекомбинации носителей заряда 
и т.д.; 

• изучить стационарные и переходные процессы при разных 
условиях эксплуатации приборов; 

• сформировать данные для компактных моделей приборов, ко-
торые могут быть использованы при схемотехническом ана-
лизе и моделировании; 

• объединить в общую электрическую цепь один или несколько 
физически смоделированных приборов с пассивными и ак-
тивными элементами и компактными моделями.  

Одним из основных этапов при изучении принципов работы 
микроэлектронных приборов и устройств с целью оптимизации их 
функционирования или улучшении основных характеристик явля-
ется этап моделирования структуры и свойств материалов, лежащих 
в их основе.  

Перспективные подходы к построению программных систем  
в области материаловедения электронных компонентов 

Зачастую только детальное понимание процессов, происходящих 
в материалах современной микроэлектроники(в основном искус-
ственно выращенных), зависящее от их строения могут помочь по-
строить прогностические модели, позволяющие связать структуру 
материала, его свойства, а далее характеристики прибора, в которых 
этот материал применяется. Сегодня, компьютерное моделирование 
в материаловедении стало важнейшей частью технологии и инже-
нерии, применяемой к созданию новых материалов. Известно, что 
материал можно рассматривать как сложную иерархическую кон-
фигурацию вложенных друг в друга подсистем. Изучение взаимо-
связей между структурой и свойствами материала в рамках одной 
модели на единственном пространственно-временном масштабе 
затруднено, так как учесть все детали каждой подсистемы весьма 
сложно. Объяснить многие свойства современных материалов без 
учета явлений и факторов играющих ключевые роли в таких подси-
стемах, относящихся к несопоставимым пространственным и/или 
временным масштабах, невозможно. Применение методов много-
масштабного моделирования позволяет распределить подсистемы и 
соответствующие им модели по разным масштабным уровням 
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(атомно-кристаллическом, нано-, микро-, мезо- и макроуровням) 
и взаимосогласовать [1–4]. При этом модели более высокого мас-
штабного уровня связаны с моделями нижнего уровня глобальными 
параметрами и учитывают их свойства в интегральной форме. Та-
ким образом, стало возможным в рамках одной модели провести 
исследование сложной иерархической системы и выстроить взаи-
мосвязи структура – свойство. В работах [5, 6] представлены теоре-
тические основы построения многомасштабных моделей. 

Для информационной поддержки разработанного математическо-
го аппарата (методов, моделей, алгоритмов) и технологии построе- 
ния многомасштабных моделей были разработаны методы создания  
интеграционной платформы для автоматизированной реализации 
формализованной технологии построения многомасштабных вычис-
лительных моделей, характеризующихся широким спектром про-
странственных и/или временных масштабов. Это позволило подгото-
вить инструментарий для разработки многоуровневых программных 
систем [7] для решения задач в области вычислительного материало-
ведения. Применение высокопроизводительных ресурсов [8] и про-
граммных средств распараллеливания вычислений позволяют суще-
ственно ускорить и удешевить процесс получения результатов 
многомасштабного моделирования. Корректность и практическая 
значимость результатов, показана на примере решения задач в обла-
сти моделирования и оптимизации новых полупроводниковых мате-
риалов с заданными свойствами [9–13] для микроэлектроники.  

Необходимо отметить, что в настоящее время развивается циф-
ровое моделирование материалов (цифровое материаловедение). 
Развитие данного направления предполагает: 

• создание банков мета – данных структур и свойств известных 
классов материалов;  

• разработку новых и развитие существующих физико-мате- 
матических моделей, методов, алгоритмов, а также программ-
ных решений, позволяющих проводить комплексные исследо-
вания по созданию цифровых моделей для предсказательного 
моделирования структуры и свойствах новых материалов; 

• применение методов многомасштабного компьютерного моде-
лирования и методов анализа данных с применением высоко-
производительных программных средств, а также баз мета-
данных для хранения результатов вычислительных экспери-
ментов;  
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• использование банков мета – данных структур и свойств из-
вестных классов материалов для верификации результатов 
вычислительных экспериментов; 

• разработку на основе банков мета-данных интеллектуальных 
систем, позволяющих осуществлять целенаправленный поиск 
материалов по заданным параметрам. 

На сегодня, разработка интеллектуальных систем в данной пред-
метной области является одним из центральных направлений, успехи 
в котором позволят в ближайшем будущем достигнуть опережающе-
го развития не только в создании новых материалов с требуемыми 
свойствами, но и в промышленном производстве в целом. Важным 
аспектом является проектирование систем программного обеспече-
ния для реализации интеллектуальных решений. Как показано в ра-
боте [14], общим трендом на сегодня становится «использование ме-
тодов и средств онтологического моделирования и спецификаций 
разрабатываемых систем». В данной работе обсуждаются вопросы 
моделирования процессов разработки и программный инжиниринг 
с повторным использованием имеющихся компонент. При этом 
в качестве общего подхода используется «программирование через 
генерацию». В работе [14] показано, что на сегодня теоретические 
основы онтологического моделирования процессов проектирования 
программного обеспечения переходят к моделям, подразумевающим 
«генерацию блоков из согласованной системы онтологических па-
тернов их внутренней спецификации». 

Данный общий подход, согласуется с методикой построения 
программных решений через генерацию сценариев, изложенной 
в работе [15], реализованной на примере построения информацион-
ной системы для расчета структурных свойств композиционных 
материалов. Аналогичные подходы в настоящее время применяются 
для построения программных решений при моделирований работы 
нейроморфных систем [12, 13]. 

В качестве перспективных направлений развития в области вы-
числительного материаловедения, включая область цифрового моде-
лирования в материаловедении электронных компонентов, могут 
быть использованы методы и средства, представленные в работе [14], 
позволяющие создавать программное обеспечение под управлением 
онтологий. Такие подходы могут быть использованы для построения 
прикладных интеллектуальных систем в данной предметной области 
с основными компонентами в виде базы знаний и машины вывода, 
построенной на базе онтологических моделей [14]. В дальнейшем, 



66 

применение методов и средств машинного обучения может быть ис-
пользовано для генерации новых «онтологических» моделей проек-
тирования программных средств в материаловедении электронных 
компонентов.  

Заключение 

Переход к цифровому моделированию в задачах материаловеде-
ния, включая интеграцию, методов многомасштабного моделирова-
ния, Machine Learning, знаний в предметной области через создание 
баз знаний, с применением информационной поддержки многомас-
штабного моделирования, реализованной на высокопроизводитель-
ных вычислительных ресурсах гибридной архитектуры в дальней-
шем позволит перейти от разработки человеко-машинных систем 
к созданию интеллектуальных систем. В качестве перспективного 
направления при проектировании систем программного обеспече-
ния для реализации интеллектуальных решений могут быть исполь-
зованы программные решения под управлением онтологий. Успехи 
в области создания интеллектуальных систем позволят достигнуть 
опережающего развития не только в создании новых материалов 
с требуемыми свойствами, но и в промышленном производстве 
в целом.  

Работа выполнена при финансовой поддержке гранта РФФИ 
№ 19-29-03051 мк. 
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are considered. Relevance of using methods of multiscale computer modeling 
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for studying material properties and construction of structure-property relations 
is noted. Main tendencies related to the development of digital modeling in ma-
terials science are listed. It is shown that development of intellectual systems in 
the field of material science of electronic components is one of the most im-
portant directions today. Software solutions under the management of ontolo-
gies may be used as a promising direction in the development of information 
support for their creation. It is noted that successes in this area will allow to 
achieve outstripping development not only in creation of new materials with 
required properties, but also in industrial production as a whole.  

Key words: multiscale modeling, digital materials science, intelligent sys-
tems, ontology-based software engineering. 
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Аннотация. Предлагается общая методика учета температурного фак-
тора и вводятся новые понятия «элементарный акт тепловыделения» 
(ЕАТ) и «регион теплового воздействия» (РТВ). Предложена корректиру-
ющая поправка в закон Аррениуса. 

Ключевые слова: мемристор, экзотермическая реакция, молекулярная 
механика, температура, закон Аррениуса. 

Введение 

Потребность в моделировании тепловыделения и теплопередачи 
возникает во многих областях нанотехнологии. Актуальность такой 
проблемы связана с разработкой цифрового двойника интегральной 
схемы, где тепловыделение локализовано в наноразмерных обла-
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стях. Ярким примером этого является запутанный вопрос о темпе-
ратуре области филамента при протекании тока в мемристивном 
элементе [1]. В случае роста микростержней ZnO [2] с переходами 
VS или VLS мы покажем возникающие противоречия при лобовом 
применении для малых объемов классических методов, т.е. закона 
Фурье и уравнения теплопроводности. Другая альтернатива состоит 
в использовании методов квантовой химии, атомистического моде-
лирования, что было бы целесообразно для нанообъемов, но являет-
ся ресурсоемким и избыточным для решаемой практической задачи. 
Методическая цель статьи, состоящая в разработке прежде всего 
концептуального базиса для учета тепловыделения, оправдана в 
контексте многомасштабного моделирования [3]. 

Методика моделирования 

Она состоит в последовательном исполнении пяти пунктов, че-
тыре из которых связаны с вводимыми понятиями 

«Элементарный акт тепловыделения» (ЕАТ) моделируется трой-
кой . ,EAT EAT EATv qτ , характерными длительностью, объемом и теп-

ловым эффектом.  
Область и распределение ЕАТ по пространству, моделируется 

многообразием 3G ∈ , дискретным, но возможно и непрерывным, 
облаком точек, центров ЕАТ. Надо помнить, что АЕТ распределены 
и во времени, наверняка, присутствуют флуктуации во времени. 
Радиус ЕАТ-воздействия ρEAT , для кристаллического материала это 

длина свободного пробега фонона, а в формализме колебаний атом-
ных связей это характерная длина затухания (корректнее рассмат-
ривать избыточную энергию колебаний), и затухание до величины 

{ }1
10 max , EATkT q∞ . Регион теплового воздействия (РТВ). На его 

границах можно задавать краевые условия для решения классиче-
ского уравнения теплопроводности вне РТВ, баланса тепловых по-
токов, сравнения ехT T∞ > , выявления степени перегретости РТВ 

(разность температур его границы и внешней среды). Характериза-
ция ключевых электрофизических процессов, для которых будет 
рассматриваться температурный фактор, осуществляется вначале 
характерным временем, затем коррекцией классических соотноше-
ний, как, например, нами сделано для закона Аррениуса. 

В обычной ситуации, допустим генерации вакансий, мы имели 
бы ( )0 exp /A A B kT= − , где А – целевая величина (число вакансий 
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как динамическое равновесие прямого и обратного процесса, т.е. 
генерация и рекомбинация), А0, предэкспонента, величина экстен-
сивная, B – энергия активации. 

( ) ( ) 1
1

exp / 0 1 ; ,
I

i i i i i i
i

A n
A m B kT m T T T Q T T

I k∞ ∞ +
≥

 = − > = ∈ + <  
  ν

Здесь k – постоянная Больцмана, Q – теплота, ν – доля теплоты, по-
шедшая на разогрев, I – число пулов, mi – веса, отражающие рас-
пределение энергии по флуктуациям. Параметр n учитывает пре-
вышение случайного выброса над ожидаемым средним, n ∼ 2.  
За T∞  можно принять температуру внешней среды. 

Выводы 

При интенсивном тепловыделении структура вещества рандоми-
зируется, а значит, возникает легкая некорректность использования 
привычных в физике твердого тела понятий вакансии и фонона, да 
и само понятие температуры не дает полноту описания.  

Работа выполнена при поддержке Минобрнауки РФ, тема 
АААА-А20-120110990073-7.  
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Abstract. A general method of accounting for the temperature factor is pro-
posed and new concepts of “elementary act of heat release” EAT and ”region of 
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thermal impact” RTV are introduced. A corrective amendment to the Arrhenius 
relationship is proposed. 

Key words: memristor, exothermic reaction, molecular mechanics, tempera-
ture, Arrhenius relationship. 
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Аннотация. Работа посвящена имитационному моделированию про-
цесса отжига массива нанопроволок GaAs методом Монте-Карло. Дано 
объяснение неоднородному утонению нанопроволок, наблюдаемому экс-
периментально в плотных массивах длинных проволок. 

Ключевые слова: Монте-Карло, моделирование, GaAs, нанопроволо-
ки, отжиг. 

Введение 

Полупроводниковые нанопроволоки (НП) представляют собой 
подходящие объекты для наблюдения квантово-размерных эффек-
тов и созданию приборов на их основе. В последние годы распро-
страненным способом получения НП является их рост под каплей-
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затравкой по механизму пар-жидкость-кристалл (ПЖК). В этом 
случае диаметр проволоки задается размером капли-затравки.  
Недавно для уменьшения диаметра вертикальных НП GaAs, полу-
ченных методом ПЖК, был предложен их послеростовой отжиг, 
в процессе которого происходило испарение материала НП [1]. 
В настоящей работе с помощью имитационного моделирования ме-
тодом Монте-Карло исследован процесс отжига вертикальных 
нанопроволок GaAs в условиях конгруэнтного и неконгруэнтного 
испарения. 

Моделирование отжига нанопроволок GaAs 

Расчеты осуществлялись с использованием пакета программ  
SilSim3D [2]. Была рассмотрена следующая система: мышьяк в ато-
марном и молекулярном виде (As и As2), галлий в твердой и жидкой 
фазе (Ga(s) и Ga(liq)) и материал пленки-маски (Mf). В модель были 
заложены следующие события для частиц: образование и распад 
молекул мышьяка As + As ↔ As2, десорбция атомов Ga(s) и Ga(liq) 
и молекул мышьяка, плавление и кристаллизация арсенида  
галлия (плавление Ga(s) + As → Ga(liq) + As и кристаллизация  
Ga(liq) + As → Ga(s) + As), диффузия атомов мышьяка в жидком 
галлии (As + Ga(liq) → Ga(liq) + As), а также диффузия всех видов 
частиц по поверхности. Выбор энергий активации этих процессов 
подробно рассмотрен в работе по ленгмюровскому испарению ар-
сенида галлия [3]. Испарение частиц в модельной системе происхо-
дило под произвольным углом, а при наличии развитого рельефа 
поверхности была возможна реадсорбция испарившегося материа-
ла. Исходная модельная система представляла собой вертикально 
ориентированный кристалл GaAs цилиндрической формы, распо-
ложенный в центре подложки GaAs(111) размером 35×41 нм, по-
крытой пленкой-маской со сквозным отверстием. Использование 
циклических граничных условий делает такую систему эквивалент-
ной бесконечному массиву одинаковых НП. Было проведено моде-
лирование процесса отжига НП GaAs с учетом образования жидко-
го галлия и без него. 

Моделирование отжига при температуре 1200 К показало, что 
в процессе отжига НП с исходной цилиндрической формой утоня-
ются, причем неоднородно вдоль вертикальной оси. В нижней части 
кристалла формируется пьедестал, которой отделен от основной 
части НП тонким перешейком. Верхняя часть НП приобретает за-
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остренную конусообразную форму. Скорость испарения кристалла 
в верхней его части оказывается больше, чем в средней, из-за воз-
можности свободного испарения, что приводит к заострению кри-
сталла. 

Моделирование отжига нанопроволок с учетом образования 
жидкой фазы Ga проводилось при температуре 890 К. В процессе 
отжига на боковой поверхности появлялись капли галлия, что  
связано с неконгруэнтным испарением GaAs. Анализ испарения 
плотного массива длинных НП проводился с учетом реадсорбции 
испаряемого материала. Если длина НП больше, чем длина массо-
переноса мышьяка за счет переотражения между соседними НП, то 
в нижней части НП разрушение боковых стенок за счет испарения 
компенсируется реадсорбционным потоком. Таким образом испа-
рение нижней части кристалла оказывается близко к квазиравно-
весному, а верхней части к свободному испарению в вакуум. Это 
означает, что температура конгруэнтного испарения оказывается 
неоднородна вдоль оси НП. Можно найти такие температурные 
условия и длину НП, при которых нижняя часть кристалла будет 
испаряться конгруэнтно, а верхняя – неконгруэнтно. В этих услови-
ях в верхней части НП формируются капли галлия. В особых усло-
виях находится основание НП, где наблюдается образование капель 
галлия независимо от исходной длины нанопроволок. Приток ада-
томов галлия в эту область происходит не только за счет реадсорб-
ции, но и за счет диффузионного сбора галлия реадсорбированного 
на подложку. 

Выводы 

В работе выполнено имитационное моделирование отжига в ва-
кууме плотного массива вертикальных нанопроволок арсенида  
галлия. В результате отжига на боковой поверхности нанопроволок 
формируются капли галлия. Дано объяснение неравномерному рас-
пределению капель вдоль оси проволоки. 

Работа выполнена при поддержке программы Минобрнауки РФ 
(№ 0242-2021-0008). 

Список использованных источников 

1. Loitsch B. et al. Tunable Quantum Confinement in Ultrathin, Optically Active 
Semiconductor Nanowires Via Reverse-Reaction Growth //Adv. Mat., 2015, Vol. 27, 
pp. 2195–2202. 



74 

2. Карпов А.Н. и др. Решеточная модель Монте-Карло для изучения процессов 
формирования наноструктур // Выч. методы и программирование: новые вычисли-
тельные технологии, 2014, т. 15, с. 388–399. 

3. Spirina A. et al. Langmuir Evaporation of GaAs(111)A and GaAs(111)B: Monte 
Carlo Simulation // Appl. Surf. Sci., 2021, Vol. 540, p. 148281. 

 
SIMULATION OF HIGH-TEMPERATURE ANNEALING  

OF GaAs NANOWIRE ARRAY  

A.G. Nastovjak, D.V. Shterental, I.G. Neizvestny, N.L. Shwartz 

Abstract. The paper deals with Monte Carlo simulation of GaAs nanowire 
array annealing. Non uniform nanowire shrinking experimentally observed in 
dense array of long nanowires was explained. 

Key words: Monte Carlo, simulation, GaAs, nanowires, annealing. 
 
 

УДК 51-73: 538.971: 519.245 
https://doi.org/10.29003/m3072.ММMSEC‑2022/74-77 

ЭШЕЛОНИРОВАНИЕ СТУПЕНЕЙ  
ВИЦИНАЛЬНЫХ ПОВЕРХНОСТЕЙ GaAs(111)  

В ПРОЦЕССЕ ВЫСОКОТЕМПЕРАТУРНЫХ ОТЖИГОВ 

Спирина Анна Александровна,  
младший научный сотрудник1,  

an.spirits@isp.nsc.ru, +7 (383) 333-14-75 

Шварц Наталия Львовна,  
к.ф.-м.н., доцент2, старший научный сотрудник1 

nataly.shwartz@gmail.com, +7 (383) 333-14-75 
1Институт физики полупроводников им. А.В. Ржанова СО РАН, Ново-

сибирск, Россия 
2Новосибирский государственный технический университет, Новоси-

бирск, Россия 

Аннотация. В работе с помощью моделирования методом Монте-
Карло проанализировано влияние капель галлия на развитие рельефа ви-
цинальных поверхностей GaAs(111) с разными углами отклонения от син-
гулярности в процессе отжига в широком диапазоне температур. 
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Введение 

В процессе высокотемпературных отжигов GaAs выделяют два 
температурных диапазона: конгруэнтное испарение, когда скорость 
испарения галлия и мышьяка одинакова; и неконгруэнтное, когда 
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мышьяк испаряется интенсивнее, а галлий накапливается на по-
верхности и собирается в капли. Экспериментально показано, что 
капли галлия направленно движутся в процессе отжига [1]. Инте-
ресным является исследование морфологии следа после капли. В [2] 
показано, что рельеф поверхности следа периодичен, каждый пери-
од содержит большую гладкую террасу и эшелон ступеней, то есть 
участок поверхности, на которых плотность моноатомных ступеней 
заметно выше, чем на соседних областях поверхности вицинальной 
подложки. Вопрос о том, как капли галлия влияют на формирование 
эшелонов ступеней в процессе высокотемпературного отжига под-
ложек, до сих пор остается открытым. В настоящей работе детально 
рассмотрен процесс формирования эшелонов ступеней в процессе 
отжигов вицинальных подложек GaAs(111)A и GaAs(111)B. 

Моделирование отжигов подложек GaAs 

Моделирование проводилось методом Монте-Карло с использо-
ванием программного пакета SilSim3D [3]. Для имитации неравно-
весных отжигов подложек GaAs(111)А рассматривалась 4-х компо-
нентная система: галлий в твердом и жидком состоянии и мышьяк 
в атомарной и молекулярной формах. Элементарные процессы, за-
ложенные в модель, включают в себя поверхностную диффузию 
всех компонентов; образование и распад молекул As2; десорбцию 
атомов галлия и молекул мышьяка; растворение арсенида галлия в 
жидком галлии, кристаллизацию арсенида галлия; диффузию мы-
шьяка в жидком галлии. Подробное описание Монте-Карло модели 
можно найти в [4]. 

Рассматривались вицинальные поверхности GaAs(111) с углами 
отклонения поверхности 5.2°, 3.2°, 2.6° и 1.3°. Капли галлия форми-
ровались вблизи ступеней вицинальных поверхностей. Вокруг ка-
пель возникала повышенная концентрация адатомов галлия, выхо-
дящих из капель, что приводило к увеличенному притоку галлия 
к краям террас вблизи капель. Галлий встраивался в ступени, за-
медляя испарение поверхности вокруг капли. В результате около 
капель расстояние между ступенями уменьшалось: ступени стяги-
вались в один массив, называемый эшелоном. На отдалении от ка-
пель расстояние между ступенями сохранялось, то есть эшелон  
ступеней имеет локальный характер. При движении капли по по-
верхности локальный эшелон ступеней смещается вместе с каплей. 
Движение эшелона осуществляется путем изменения направления 
движения ступеней вблизи капли галлия. На рис.1 представлена ки-
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нетика изменения направления движения ступеней на поверхности 
GaAs(111)A с углом отклонения 5.2°. На рис. 1 выбраны такие мо-
менты времени отжига подложки, при которых капля галлия прак-
тически не смещается.  

 

Рис. 1. Виды сверху поверхности GaAs(111)A углом отклонения 5.2°  
после отжига в течении 5 с (a), 5.8 с (б), 6.2 с (в) при T = 840 K:  

розовой стрелкой показано направление движения капли, белой – сублимации  
ступеней; крестик обозначает место зарождения капли 

Белыми линиями на рис. 1 выделены две ступени, расположен-
ные выше и ниже капли на расстоянии vi и wi, соответственно. Вид-
но, что расстояние от выше расположенной ступени до капли 
уменьшается со временем (v1 > v2) и становится равным нулю (v3 = 0). 
А расстояние от ниже расположенной ступени до капли увеличива-
ется в процессе отжига (w1 < w2 < w3). Уменьшение vi и увеличение 
wi происходит за счёт роста террас вблизи капли. 

Выводы 

Моделирование показало, что капли галлия могут быть причи-
ной эшелонирования ступеней в процессе высокотемпературных 
отжигов вицинальных поверхностей GaAs(111).  

Работа выполнена при поддержке программы Минобрнауки РФ 
(№ 0242-2021-0008). 
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Abstract. In this work, simulation of GaAs(111) high-temperature annealing 
has been carried out. The effect of gallium droplets on the surface relief evolu-
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Аннотация. В работе проведен расчет эффективного коэффициента 
теплопроводности GaAs/AlAs с использованием метода модального по-
давления, проведены сравнения с экспериментом. 

Ключевые слова: эффективный коэффициент теплопроводности, ки-
нетическое уравнение Больцмана, модальное подавление, сверхрешетки. 

Введение 

Моделирование тепловых процессов в наноструктурах представ-
ляет актуальную научно-техническую задачу, связанную со значи-
тельным увеличением выделяемого тепла при росте рабочих частот 
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и уменьшением размеров устройств, которые используют подобные 
материалы [1, 2]. Одним из важных параметров для рассматривае-
мых задач является эффективный коэффициент теплопроводности, 
значения которого можно получить, в частности, из кинетического 
уравнения Больцмана. Как правило, для расчетов используется ме-
тод Монте-Карло. С другой стороны, для определения эффективно-
го коэффициента теплопроводности можно применить метод мо-
дального подавления, который в ряде случаем демонстрировал 
хорошую точность и высокую вычислительную эффективность. 

Результаты вычислительных экспериментов 

В работе проведены вычисления эффективного коэффициента 
теплопроводности для сверхрешеток GaAs/AlAs для температур  
30–296 К, с размером слоя 12 нм и числом периодов 1–9, в соответ-
ствии с экспериментальными данными, представленным в публика-
ции [3]. Для расчета был использован метод модального подавле-
ния, реализованный в программном пакете AlmaBTE [2], при этом 
сверхрешетка моделировалась как сплав на основе метода вирту-
ального кристалла с дополнительным барьерным членом [2]. Вы-
числения велись на расчетной сетке 24×24×24, входные данные по 
материалам сверхрешеток GaAs/AlAs были взяты из базы данных 
пакета AlmaBTE. Полученные результаты в целом дали удовлетво-
рительное соответствие с экспериментальными данными, суще-
ственное отклонение было в области низких температур. Так же бы 
проведено моделирование с использованием метода Монте-Карло, 
при этом интерфейсное сопротивление было учтено на основе мо-
дели диффузного несоответствия [4]. В данном случае в области 
низких температур было получено хорошее соответствие с экспе-
риментом, однако с увеличением температуры и размеров образца 
результаты значительно расходились, что обусловлено ограничени-
ем модели диффузного рассогласования [4]. 

Выводы 

Для расчета эффективного коэффициента теплопроводности 
сверхрешетки GaAs/AlAs был применен метод модального подав-
ления, проведены сравнения с экспериментом, полученные резуль-
таты показали удовлетворительное соответствие с эксперименталь-
ными данными, что позволяет говорить о применимости метода 
в рассматриваемых задачах. 
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Аннотация. В работе выполняется разработка и верификация про-
граммного инструмента для моделирования травления двумерных профи-
лей методом влажного и сухого травления.  

Ключевые слова: метод уровней, влажное травление, метод узкой по-
лосы, численная вязкость. 

Введение 

Моделирование профиля травления необходимо для быстрой и 
эффективной разработки микроэлектронных и микроэлектромеха-
нических систем таких, как транзисторы, зеркала, гироскопы и т.д. 
Разработка и развитие численных методов позволяет улучшить пред-
сказательную силу модели для оптимизации параметров технических 
процессов. За счет применения метода узкой полосы и приема чис-
ленной вязкости в данной работе создан алгоритм, позволяющий 
с высоким пространственным разрешением моделировать такие за-
дачи, как травление сигма-профилей, характеризуемых наличием 
острых углов в решении. 

Численный метод 

Численный алгоритм создан на основе метода уровней [2]:  ݀߶/݀ݐ	 + (߶ߘ)ܪ	 	= 	0, 

где ܪ	 =  скорость травления – (߶ߘ)ܸ	,гамильтониан – |߶ߘ|(߶ߘ)ܸ	
поверхности. 

Эволюция профиля описывается функцией уровней ߶, значения 
которой есть знаковая функция расстояния до границы профиля. 
Профиль представляет собой геометрическое место точек, где ߶ = 0. 
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Существующая в литературе информации показывает, что такой 
подход позволяет описывать профили сложной формы вычислитель-
но эффективным образом [2]. Добавление к уравнению дополнитель-
ного члена, представляющего собой численную вязкость ݒ, позволяет 
сгладить разрывы производной функции ߶ и добиться устойчивого 
решения для задач, включающих в том числе острые углы. ܪᇱ = ܪ +  (߶)ݒ

Сформулированное таким образом уравнение решается методом 
конечных разностей по схеме Lax-Friedrichs с граничными услови-
ями типа «постоянный градиент». 

Расчет идет по точкам в активном слое – наборе точек, непосред-
ственно соседствующих с границей раздела. Также программа ис-
пользует адаптивный шаг по времени достаточно большой, чтобы 
при этом удовлетворять критерию Куранта для численной устойчи-
вости.  

Функция скорости может быть как анизотропной алгебраической 
функцией, так и функцией, определяемой решением кинетической 
системы уравнений с плазмохимическим механизмом. 

Верификация 

Работоспособность разработанного метода была проверена срав-
нением с экспериментом [1].  

В расчете использована анизотропная функция скорости, задава-
емая алгебраическим выражением: ܴ(ݔ, (ݕ = ଵ௫ ݔ) + ݕ ோభబோభభ)ܴଵଵ, 

где ܴଵଵ = 5 нммин , 	ܴଵ଴ = 24. 
Использована функция вязкости аналогичная работе [2]. 
Было проведено сравнение с экспериментальным профилем и 

получено совпадение с относительной погрешностью не выше 10%. 

Выводы 

В работе создан численный метод, позволяющий моделировать 
эволюцию профиля травления и являющийся заделом для развития 
и применения к задачам плазменного травления. 
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Abstract. The work includes the development and verification of a software 
tool for modelling the etching of two-dimensional profiles using wet and dry 
etching.  

Key words: level-set method, wet etching, narrow band approach, numerical 
viscosity. 

 
 

УДК 004.942+007.51 
https://doi.org/10.29003/m3075.ММMSEC‑2022/82-85 

ПОСТРОЕНИЕ КЛАССИЧЕСКОЙ МОДЕЛИ РАСЧЁТА  
УПРАВЛЯЮЩИХ ВОЗДЕЙСТВИЙ НА ЭКЗОСКЕЛЕТ РУКИ 

Ватлин Евгений Дмитриевич,  
техник1, студент2, evatlin@niime.ru 

Карнуп Герман Александрович,  
младший научный сотрудник1, студент2, gkarnup@niime.ru 

Шарапов Андрей Анатольевич,  
научный сотрудник1, аспирант2, asharapov@niime.ru 

 

1АО «НИИМЭ», г. Зеленоград 
2МФТИ (НИУ), г. Долгопрудный 
 

Аннотация. В работе выполнено описание построения классической 
модели оценки управляющих воздействий к элементам разрабатываемой 
модели экзоскелета руки. 

Ключевые слова: антропоморфная техника, экзоскелет, модель управ-
ления. 

Введение 

Одной из областей технологии, получившей значительный  
импульс развития в последние десять лет, стала область антропо-
морфной робототехники и экзоскелетостроения [1]. Управление 
антропоморфными робототехническими комплексами сводится 
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к формированию системы дифференциальных уравнений в зависи-
мости от параметров комплекса [2]. Современные классические ме-
тоды требуют больших вычислительных затрат и не имеют ста-
бильной сходимости, что вынуждает разработчиков комбинировать 
классические методы расчета траектории движения с интеллекту-
альными.  

Однако в обоих случаях необходим модуль, преобразующий рас-
считанную траекторию в управляющие сигналы. В настоящей рабо-
те предлагается классический алгоритм расчета воздействий на ро-
бототехнический комплекс руки в зависимости от рассчитанной 
траектории и физических параметров комплекса, а также алгоритм 
преобразования полученных воздействий непосредственно в сигна-
лы привода. 

Моделирование  

По аналогии с работой [3] построена классическая модель си-
стемы, состоящей из элементов плеча, предплечья, а также локтево-
го и плечевого шарниров. Исходя из механических и кинематиче-
ских ограничений каркасов современных экзоскелетов, предложена 
структурно-механическая схема человеческой руки для дальнейше-
го расчёта [4]. В качестве входных данных указаны размеры, массы 
двух элементов, а также вес локтевого шарнира и масса нагрузки.  

Модель эквивалентна двойному маятнику, подвешенному в точ-
ке плечевого сустава. Записав для него уравнение Лагранжа 2 рода, 
получим равенства для моментов сил, создаваемых в местах двух 
суставов электрическими двигателями. В эти уравнения входят как 
вышеупомянутые параметры конструкции экзоскелета, так и угло-
вая динамика положения звеньева.  

После задания двух зависимостей углов в двух сочленениях от 
времени (рис. 1), обусловленных физиологией человека и принци-
пами работы экзоскелета, получены функции моментов сил на шар-
нирах от времени (рис. 2). 

Выводы 

В работе выполнено описание построения классической модели 
оценки управляющих воздействий к элементам разрабатываемой 
модели экзоскелета руки.  
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Рис. 1. Заданная требованиями динамика движения элементов экзоскелета 

 

 

Рис. 2. Рассчитанная зависимость моментов сил на шарнирах от времени 
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DESIGN OF CLASSICAL MODEL FOR CONTROL ACTIONS 

ESTIMATION ON THE ARM EXOSKELETON 

E.D. Vatlin, G.A. Karnup, A.A. Sharapov 

Abstract. The paper describes the construction of a classical model for esti-
mation of control actions to the elements of the arm exoskeleton model under 
development. 

Key words: anthropomorphic devices, exoskeleton, control model. 
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Аннотация. Исследована кинетика радикального окисления в процессе 
ISSG (in situ steam-generation), основанном на сгорании водорода. Процесс 
роста оксида описывался линейно параболической моделью Дила-Гроува и 
экспоненциальным законом. 
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Ключевые слова: радикальное окисление, кинетика роста оксида 
кремния, модель Дила-Гроува, экспоненциальный закон роста, модель ре-
актора идеального смешения. 

Введение 

Термическое окисление кремния относится к ключевым процес-
сам в производстве интегральных схем, позволяет создавать безде-
фектные, надежные тонкие пленки оксида кремния [1]. Актуаль-
ность приобрел процесс термического окисление с генерацией пара 
у поверхности кремниевой пластины (ISSG) на установке быстрого 
термического окисления. В процессе ISSG окисления источником 
воспламенения смеси молекулярного водорода и кислорода высту-
пает нагретая кремниевая подложка, вблизи поверхности которой 
происходит реакция горения. Радикалы кислорода играют важную 
роль при ISSG окислении, поэтому оно также называется радикаль-
ным. На эффективность ISSG окисления влияют многие технологи-
ческие параметры процесса, в связи с чем важно исследовать кине-
тику роста окисла. 

Результаты и обсуждение 

Данные временных рядов толщины оксида, полученные на уста-
новке RTO Centura XE+ в диапазоне температур 850–1050 ºC, пред-
ставлены на рис. 1а. Экспериментальные точки были аппроксими-
рованы согласно модели Дила-Гроува (ДГ) [2]. Модель ДГ 
позволяет вывести обобщенное линейно-параболическое соотноше-
ние толщины оксида L от времени t и трех параметров: ܮଶ + ܮܣ − ݐ)ܤ + ߬) = 0, 

где B – параболическая константа скорости, B/A – линейная кон-
станта скорости и τ – постоянная для учёта начальной толщины ок-
сида. Для получения универсальных зависимостей скорости роста 
оксида от параметров процесса было проведено математическое 
моделирования состава газовой среды в реакторе RTO с использо-
ванием модели реактора идеального смешения [3]. 

Процесс радикального окисления хорошо описывается линейно 
параболическим законом роста. Энергия тепловой активации пара-
болической константы близка к 0,78 эВ. Несоответствие с классиче-
ской моделью ДГ касается энергии активации линейной константы, 
что подтверждает ограниченность модели ДГ для тонкого диэлек-
трика, не учитывающей явления на границе раздела кремний-оксид 
в рамках концепции переходного слоя [4]. 



87 

 
                                  а                                                                б 

Рис. 1. (а) Временные зависимости толщины оксида,  
аппроксимированные линейно параболической зависимостью по модели ДГ; 

(б) линейно параболическая скорость роста и экспоненциально  
затухающая скорость роста с поправкой на концентрации молекул 

При описании кинетики окисления экспоненциальной моделью 
скорость роста представляется суперпозицией двух слагаемых – 
постоянного, описывающего линейно параболический рост (RLР), и 
экспоненциально затухающего с увеличением толщины оксида (RR): ܴ(ܮ) = ݐ∆/ܮ∆ = 	ܴ௅௉ + ܴோ ∙ ݁ି௅/௅಴, 

где ܴ௅௉, ܴோ, ஼ܮ = ݂(ܶ, ,݌  R – скорость окисления, L – толщина ,(ܥ
оксида, LC – критическая толщина, t – время, T – температура про-
цесса, p – давление, C – концентрация окислителя.  

Параметры модели RLP, RR, LC определены с учетом концентра-
ций окислительных реагентов, полученных в результате моделиро-
вания газовой среды моделью реактора идеального смешения, в ре-
зультате чего были получены приведенные параметры RLP

*, RR
*, 

представленные на рис. 1б. Показана применимость экспоненци-
альной модели для описания кинетики процессов ISSG окисления. 
Полученными зависимостями объяснены некоторые свойства ради-
кального окисления: повышенная равномерность толщины, слабая 
чувствительность толщины оксида к кристаллической ориентации, 
степени легирования и напряжениям. 
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IN THE PROCESS OF RADICAL OXIDATION 
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Abstract. The kinetics of radical oxidation in the ISSG (in situ steam-
generation) process based on hydrogen combustion is investigated. The process 
of oxide growth was described by the linear parabolic Deal-Grove model and 
the exponential growth laws. 
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Аннотация. Работа посвящена вопросам определения эффективных 
характеристик композиционных материалов. С этой целью применяется 
многомасштабный метод дискретных элементов. Представленный подход 
позволяет учитывать атомарный состав и микроструктуру материала и его 
компонентов.  

Ключевые слова: композиционный материал, гомогенизация, много-
масштабное моделирование, метод дискретных элементов. 

Введение 

При моделировании композиционных материалов важную роль 
играет вычисление эффективных физико-механических характери-
стик. Это позволяет рассматривать материал как однородный и  
использовать развитые методы моделирования сплошных сред. 
Традиционно задача гомогенизации (определения эффективных ха-
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рактеристик материала) решается с опорой на знание свойств от-
дельных материалов, составляющих композицию. Используются 
приближенные аналитические и полуэмпирические зависимости, 
методы асимптотического осреднения [1, 2].   

В настоящей работе для решения задачи гомогенизации пред-
лагается использовать многомасштабное дискретно-элементное 
моделирование. Этот подход представлен в работах [3, 4]. Его от-
личительной особенностью является использование молекулярно-
динамического моделирования, что позволяет учитывать микро-
структуру материала и его составляющих. Применение метода 
дискретных элементов продемонстрировано в работах авторов  
[5, 6]. Многомасштабный подход применялся к анализу упругих 
свойств поликристаллических материалов с металлическими и ко-
валентными межатомными связями [3, 4]. В первом случае для 
молекулярно-динамического моделирования использовался меж-
атомный потенциал погруженного атома, во втором – потенциал 
Терсоффа.  

Вычислительная модель 

Наличие в композитных материалах полимерного связующего 
обусловливает актуальность применения специальных потенциалов, 
которые учитывают геометрическую структуру связей между ато-
мами в полимере. Примерами таких потенциалов являются con-
sistent-valence forcefield (CVFF) и polymer consistent force field 
(PCFF). Для расчёта энергии системы с помощью данных потенциа-
лов сначала всем атомам, помимо их элемента и набора связей с 
соседями, присваивается специальный подтип, так как характер 
взаимодействия, например, атомов углерода в бензольном кольце и 
обычной цепочке заметно отличается, затем производится перерас-
пределение эффективного заряда между атомами и после этого про-
водятся расчёты. Потенциальная энергия системы включает в себя 
такие слагаемые, как энергии взаимодействия пар связанных ато-
мов, энергии, зависящие от плоских углов, составляемых тройками 
связанных атомов, энергии, зависящие от двугранных углов, со-
ставляемых четвёрками связанных атомов и иные энергии, позво-
ляющие хорошо воспроизводить геометрию связей между соседни-
ми атомами в молекулах полимеров. Выражение для суммарной 
энергии имеет следующий вид: 
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Для проведения расчётов структура полимера задаётся в формате 
SMILES с небольшими дополнениями для упрощения ввода длин-
ных полимерных структур, затем выстраивается начальная структу-
ра полимера, простая длинная цепочка из множества атомов, данная 
цепочка размножается необходимое число раз, чтобы получить до-
статочно представительный элемент материала и на первом этапе 
нагревается и сжимается, чтобы убрать пустое пространство и спле-
сти полимерные цепи между собой.  

В многомасштабном дискретно-элементном методе молекуляр-
но-динамическое моделирование применяется многократно. Общая 
схема вычислительного процесса представляется следующим обра-
зом. Моделируемое тело разбивается на тетраэдры, каждому из ко-
торых присваивается тип материала, что определяет его отклик на 
деформации. Задается структура включений, которые могут быть 
внедрены в матрицу как в виде отдельных случайных включений, 
так и в виде каких-либо структурных элементов (эллипсоидов, во-
локон, сеток и т.д.). Таким образом, дискретные элементы пред-
ставляют собой тетраэдры, взаимодействующие между собой по 
смежным граням. Элементы взаимодействуют со своими соседями 
через давление, возникающее в результате деформации. Каждый 
тетраэдр содержит в себе представительный фрагмент (сэмпл) ато-
марной структуры. Предполагается, что тензоры напряжений и де-
формаций дискретного элемента и его атомарного сэмпла одинако-
вы. Тензор напряжений на атомарном уровне рассчитывается 
с помощью молекулярно-динамического моделирования. Эта ин-
формация передается на уровень элемента, что позволяет рассчи-
тать тензор деформации элемента, предварительно определив силы, 
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действующие на вершины элемента и произведя расчет динамики 
вершин. Рассчитанный тензор деформации передается на атомар-
ный уровень, производится деформация атомарного сэмпла, после 
чего снова осуществляется молекулярно-динамическое моделиро-
вание, определяется тензор напряжений и процесс повторяется. 

Проведение численных экспериментов с различными видами 
нагрузок, применяемых к исследуемому образцу, позволяет опреде-
лить искомые эффективные свойства композиционных материалов.  

Основной проблемой представленного подхода является необхо-
димость наличия не просто произвольной химической формулы мо-
делируемого вещества, а структурной формулы с полной информа-
цией о типах связей между всеми соседями, которую не всегда 
просто получить для произвольного материала. Однако такой под-
ход позволяет проводить поисковые расчёты материалов, для кото-
рых вовсе отсутствуют экспериментальные данные, достаточно 
лишь понимания того, как их синтезировать. 

 

Работа выполнена при поддержке Министерства науки и высше-
го образования Российской Федерации, научный проект 075-15-
2020-799. Параллельные вычисления проводились на высокопроиз-
водительных ресурсах ФИЦ ИУ РАН. 
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SIMULATION MODELING OF AN ANALOGUE SPIKING 
NEURAL NETWORK BASED ON MEMRISTIC ELEMENTS 

USING PARALLEL TECHNOLOGIES 

A.А. Zhuravlev, K.K. Abgaryan, D.L. Reviznikov 

Abstract. The work is devoted to the issues of determining the effective 
characteristics of composite materials. For this purpose, the multiscale method 
of discrete elements is used. The presented approach makes it possible to take 
into account the atomic composition and microstructure of the material and its 
components. 

Key words: composite material, homogenization, multiscale modeling, dis-
crete element method. 
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Аннотация. В работе рассмотрена модель процесса плазмостимулиро-
ванного атомно-слоевого осаждения слоёв оксида гафния. Модель основа-
на на методе Монте-Карло и учитывает химическую кинетику осаждения. 
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Введение 

Плазмостимулированное атомно-слоевое осаждение (RP-ALD, 
или PEALD) является непревзойдённым методом нанесения тонких 
слоёв различных материалов, особенно когда важна высокая равно-
мерность и требуется контроль толщины слоя на атомарном уровне. 
Указанные свойства RP-ALD важны при изготовлении MOSFET 
транзисторов, а также ячеек энергонезависимой памяти (ReRAM 
и др. [1, 2]). Несмотря на большой объём публикаций по данной те-
ме, определение правильных параметров и условий процесса оста-
ётся сложной и затратной задачей, не в последнюю очередь из-за 
большой длительности процесса и его дороговизны. Поэтому для 
решения подобных задач всё чаще применяется моделирование  
[2–5]. В данной работе представлена модель осаждения слоёв окси-
да гафния на кремниевой пластине. Использованные в модели 
упрощения позволяют описать процесс с достаточной точностью и 
при этом значительно повысить эффективность вычислений. 

Моделирование 

Был предложен алгоритм, основанный на методе кинетического 
Монте-Карло, который заключается в случайном выборе из набора 
возможных реакций, происходящих на поверхности образца. Сум-
марная скорость набора из N реакций выражается по формуле (1) [5]: ܴ௧௢௧௔௟ 	= 	෍ܴ௜, ݅	 = 	1, … , ܰ	,																										(1)ே

௜ୀଵ  

где Ri – это скорость i-ой реакции из набора. Для каждой реакции 
вводится т.н. нормализованный индикатор ܮ௜ ∈ 	 (0; 1] по формуле 
௜ܮ :(2) 	= 	 ∑ ܴ௨௡௪௝ ∑௝௜௝ୀଵܥ ܴ௨௡௪௞ ௞ே௞ୀଵܥ 	.																																					(2) 

Для выбора реакции генерируется случайное число y1. Если это 
число лежит в пределах Li-1…Li, то выбирается i-ая реакция. Также 
для расчёта времени процесса генерируется ещё одно случайное 
число y2: ∆ݐ	 = 	− ln ଶܴ௧௢௧௔௟ݕ .																																												(3) 
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Это время прибавляется к общему таймеру, пока не будет пре-
вышено предустановленное время цикла. 

Заключение 

Предварительная оценка полученных результатов показывает 
хорошее соответствие представленной модели и реальных образцов 
[6]. Модель может быть успешно применена для анализа процесса 
осаждения и предсказания базовых характеристик слоев оксида 
гафния. 
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Abstract. In this work, model of remote plasma atomic layer deposition 
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Аннотация. В работе выполняется математическое моделирование си-
стем питания удаленных электронных устройств оптическим излучением. 
Разработана методика, позволяющая получить расчет максимальной дли-
ны фокона, при которой отсутствуют потери световой энергии, связанные 
с излучением через боковую поверхность. 

Ключевые слова: системы питания оптическим излучением, фото-
вольтаический преобразователь, волоконные световоды. 

 

Разработана математическая модель вычисления основных па-
раметров фотовольтаического преобразователя, входящих в уравне-
ние ВАХ, для определения эффективности преобразования энергии 
монохроматического излучения в электрическую энергию. Важной 
практической задачей для получения высокоэффективных фото-
вольтаических преобразователей является снижение величины по-
следовательного сопротивления и повышение значения параллель-
ного сопротивления [1–4].  

Построена математическая модель согласования элементов во-
локонных световодов с фотовольтаическим преобразователем с ис-
пользованием диэлектрических фоконов в качестве согласующих 
элементов. При апертуре волокна, в которое вводится излучение, 
в качестве согласующих элементов целесообразно использовать 
фоконы с углом конусности не более 0,5 град.  

Разработана методика математического моделирования элемен-
тов систем питания оптическим излучением, позволяющая полу-
чить расчет максимальной длины фокона, при которой отсутствуют 
потери световой энергии, связанные с излучением через боковую 
поверхность. 
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Для математического моделирования элементов систем питания 
удаленных электронных устройств оптическим излучением [4–7] 
получены выражения, определяющие оптимальную длину гради-
ентных линз для непараксиальных световых пучков. Выбор опти-
мальной длины линзы позволяет снизить потери при стыковке во-
локонных световодов с фотовольтаическими преобразователями.  

Разработанные математические модели реализованы в про-
граммном комплексе Simulink пакета MatLab при моделировании 
переходных процессов [8,9].  
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Abstract. In this work, mathematical modeling of power supply systems for 
remote electronic devices by optical radiation is carried out. A technique has 
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been developed that makes it possible to obtain a calculation of the maximum 
length of the focon, in which there are no losses of light energy associated with 
radiation through the side surface. 

Key words: power supply systems by optical radiation, photovoltaic con-
verter, fiber light guides. 
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Аннотация. В работе рассматривается влияние 20 легирующих доба-
вок на электрофизические свойства трех структурных модификаций диок-
сида гафния (HfO2), в частности, на диэлектрическую проницаемость и 
остаточную поляризацию. Сравниваются различные программные алго-
ритмы диагонализации матриц.  

Ключевые слова: диоксид гафния, диэлектрическая проницаемость, 
остаточная поляризация, расчёты из первых принципов, диагонализация.  

Введение 

Разработка и производство полупроводниковых изделий в насто-
ящий момент является очень трудоёмким и дорогостоящим процес-
сом, полный цикл которого способны осуществить лишь дюжина 
компаний в мире. Одним из способов ускорить и удешевить разра-
ботку новых электронных изделий является компьютерное модели-
рование, которое позволяет узнать свойства материала без проведе-
ние реальных измерений или экспериментов. 

Одним из материалов, который в настоящее время находит все 
более широкое применение в электронике, является диоксид гафния 
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(HfO2). Благодаря своим электрофизическим свойствам, HfO2 уже 
используется при создании подзатворных диэлектриков полевых 
транзисторов, а также как функциональный слой для сегнетоэлек-
трической памяти и мемристоров [1]. 

В данной работе, на основе расчётов из первых принципов, была 
проведена оценка влияния легирования диоксида гафния различны-
ми легирующими элементами на такие важные характеристики, как 
остаточная поляризация 2P0 и диэлектрическая проницаемость ε.  

Моделирование диоксида гафния 

В настоящей работе, для проведения расчётов, был использован 
программный комплекс Quantum ESPRESSO [2, 3]. Было рассмот-
рены три структурные модификации диоксида гафния: моноклин-
ная (m-HfO2), тетрагональная (t-HfO2) и орторомбическая (f-HfO2). 
При описании электронной плотности атомов кислорода, гафния и 
введенных элементов использовались обменно-корреляционный 
функционал и соответствующие ему псевдопотенциалы [4]. Для опи-
сания волновых функций и дискретизации импульсного простран-
ства применялась сетка Монкруста-Пака размера 5×5×5 и базис 
плоских волн с энергиями до 250 Ридберг = 250 ∙ 13,6	= 3400 эВ.  
Для нахождения собственных значений и диагонализации матриц 
были использованы встроенные программные алгоритмы: диагона-
лизация Дэвидсона [5], PPCG [6] и ParO [7]. Расчет энергии основ-
ного состояния завершался, если разница энергий основного со- 
стояния последовательных итераций оказывалась меньше 10ି଼	 
Ридберг = 10ି଼ ∙ 13,6	эВ = 1,36 ∙ 	10ି଻. Расчет положения атомов 
в ячейке проводился до тех пор, пока в процессе релаксации  
ячеек межатомные силы не становились меньше 10ିଷ Рид- 
берг/Бор =10ିଷ ∙ 2,18 ∙ 10ିଵଵ: 5,29 ∙ 	10ିଽ = 4,12 ∙ 	10ି଺(эрг см⁄ ) =	= 2,57 ∙ 	10଺	(эВ см⁄ ) и разница энергий основных состояний между 
последовательными итерациями не становилась меньше 10ିସ	Рид-
берг =10ିସ ∙ 13,6	эВ = 1,36 ∙ 	10ିଷ	эВ.  

Работа выполнялась с использованием инфраструктуры Центра 
коллективного пользования «Высокопроизводительные вычисления 
и большие данные» ФИЦ ИУ РАН (Федеральный исследователь-
ский центр «Информатика и управление» Российской Академии 
Наук) и отдела 27 ФИЦ ИУ РАН.  
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Выводы 

В результате проведенного моделирования было установлено, что 
тетрагональная фаза диоксида гафния обладает наибольшей диэлек-
трической проницаемостью по сравнению с другими модификациями 
HfO2, а при помощи легирования можно изменять значение ε. Орто-
ромбическая фаза показала наличие остаточной поляризации 2P0, а 
при помощи легирования возможно добиться уменьшения или по-
вышения остаточной поляризации в широких пределах. Также из 
рассмотренных алгоритмов диагонализации, алгоритм ParO показы-
вал наилучшие результаты в большинстве случаев. 
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Аннотация. В работе рассматривается модельная задача одномерных 
малых поперечных колебаний упругого полотна, движущегося с постоян-
ной скоростью. Колебательный процесс описывается линейным диффе-
ренциальным уравнением 4-го с постоянными коэффициентами. Стоит 
отметить, что задачи исследования влияния упругих сил типичны для изу-
чения прочности волокнистых композиционных материалов. В практике 
необходимо предсказывать и описывать колебания стеклянных, углерод-
ных, борных и органических волокон. В рассматриваемой модели проис-
ходит учет силы Кориолиса, что приводит к появлению в дифференциаль-
ном уравнении слагаемого со смешанной производной. Данный эффект 
сильно затрудняет получение точного решение в виде ряда Фурье, однако 
удается предложить алгоритм построения семейства точных решений 
в виде специального тригонометрического ряда. 

Для различных условий закрепления, установлено, что решение может 
быть построено в виде ряда Фурье по системе собственных функций вспо-
могательной задачи о колебаниях балки. В работе исследован вопрос 
о сходимости возникающих рядов. 

Ключевые слова: уравнение колебаний движущегося полотна, закон 
сохранения энергии, точные решения. 

Введение 

Рассматривается начально-краевая задача для определения попе-
речных колебаний движущегося полотна. Известно [1], что колеба-
ния полотна описываются уравнением (1) ݑ௧௧ + ௧௫ݑ଴ݒ2 + ଴ଶݒ) − ܿଶ)ݑ௫௫ + ܦ݉ ௫௫௫௫ݑ = 0,																				(1) 
где ݑ = ,ݔ)ݑ (ݐ − отклонение движущегося полотна от положения 
равновесия в точке ݔ в момент времени ݒ ,ݐ଴ − постоянная скорость 
движения полотна, ܿ − скорость распространения колебаний в по-
коящемся полотне, ܦ − величина жесткости на изгиб, соответству-
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ющего композиционного материала. В качестве краевых условий 
рассматриваются шарнирный тип закрепления полотна: ݑ|௫ୀ଴ = ௫௫|௫ୀ଴ݑ = ௫ୀ௟|ݑ = ௫௫|௫ୀ௟ݑ = 0,																						(2) 
или свободное закрепление на левом и правом концах полотна: ݑ௫|௫ୀ଴ = ௫௫௫|௫ୀ଴ݑ = ௫|௫ୀ௟ݑ = ௫௫௫|௫ୀ௟ݑ = 0,																(2′) 
также считаются известными начальные условия: ݑ|௧ୀ଴ = ,(ݔ)݂ ௧|௧ୀ଴ݑ =  (3)																																.(ݔ)݃

В работе установлено следующие утверждение: 

Для набора чисел ߣ௡ = ݅ඨට௔మସ + ቀగ௡௟ ቁଶ ൬ܽ + ቀగ௡௟ ቁଶ൰ − ௔ଶ , ݊ ∈ ℕ 

функции вида  ݑ௡(ݔ, (ݐ = ൭ܥଵ݁௖ఒ೙ටଵି ஽௠௖మఒ೙మ ௧ + ଶ݁ି௖ఒ೙ටଵିܥ ஽௠௖మఒ೙మ௧൱ ݁ఒ೙(௫ି௩బ௧)			(4) 
являются решениями уравнения (1). Решение начально-краевой за-
дачи (1–3) определяется рядом: ݔ)ݑ, (ݐ =	= ∑ ൭ܥଵ௡݁௖ఒ೙ටଵି ವ೘೎మఒ೙మ௧	 + ଶ௡݁ି௖ఒ೙ටଵିܥ ವ೘೎మఒ೙మ௧൱ ݁ఒ೙(௫ି௩బ௧)ஶ௡ୀଵ ,									(5)  
где коэффициенты ܥଵ௡, -ଶ௡ определяются через коэффициенты ряܥ
дов Фурье для начальных условий (3), которые разложены по си-
стеме собственных функций вспомогательной задачи о колебаниях 
двутавровой балки [2].  

Выводы 

В работе рассмотрены поперечные колебания движущегося по-
лотна. Математической моделью этого процесса является начально-
краевая задача для уравнения с постоянными коэффициентами 4-го 
порядка. Получены явные формулы описывающие семейства точ-
ных решений в виде бегущей волны.  
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SIMULATION OF OSCILLATIONS  
OF A MOVING ELASTIC FABRIC 

A.M. Romanenkov 

Abstract. The paper considers a model problem of one-dimensional small 
transverse vibrations of an elastic web moving at a constant speed. The oscilla-
tory process is described by a linear differential equation of the 4th with con-
stant coefficients. In the model under consideration, the Coriolis force is consid-
ered, which leads to the appearance of a term with a mixed derivative in the 
differential equation. This effect makes it very difficult to obtain an exact solu-
tion in the form of a Fourier series, but it is possible to propose an algorithm for 
constructing a family of exact solutions in the form of a special trigonometric 
series. 

For various conditions of fastening, it is established that the solution can be 
constructed in the form of a Fourier series according to the system of eigenfunc-
tions of the auxiliary problem of beam oscillations. In the paper, the question of 
the convergence of the resulting series is investigated. 

Key words: equation of vibrations of a moving canvas, law of conservation 
of energy, exact solutions 
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Аннотация. В работе проведено численное моделирование оксидного 
солнечного элемента на основе p-n гетероперехода Cu2O/TiO2 для оптими-
зации его структуры и повышения эффективности преобразования энер-
гии. 
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Ключевые слова: солнечный элемент, оксиды металлов, численное 
моделирование, концентрация акцепторов, концентрация доноров, эффек-
тивность. 

Введение 

Полупроводники на основе оксидов металлов представляют 
группу новых недорогих материалов с большим потенциалом для 
применения в фотоэлектрических преобразователях. В последнее 
время большое внимание уделяется тонким пленкам диоксида тита-
на (TiO2), которые являются нетоксичными, имеют высокий показа-
тель преломления, хорошую долговременную стабильность [1]. 
В качестве фотоэлектрического материала p-типа с более узкой за-
прещенной зоной широко исследуется оксид меди (Cu2O) с шири-
ной запрещенной зоны 2,17 эВ, отличающийся не токсичностью, 
низкой стоимостью, высокой подвижностью дырок (до 110 см2/Вс), 
относительно высоким коэффициентом поглощения солнечного 
света и низким электронным сродством (3,2 эВ) [2, 3]. Это делает 
Cu2O хорошим материалом p-типа для переноса дырок и перспек-
тивным материалом для поглощения солнечного света. 

Моделирование структуры солнечного элемента 

В данной работе создана модель полностью оксидного солнечно-
го элемента в программе численного моделирования SCAPS-1D. 
Проведено исследование влияния концентрации доноров и акцеп-
торов в слоях n- и p-типа на фотоэлектрические характеристики 
солнечного элемента. 

При моделировании рассматривался солнечный элемент, состо-
ящий из p-n гетероперехода и двух контактов: фронтальный контакт 
(ITO), прозрачный оконный слой n-типа (TiO2), фотоактивный слой 
p-типа (Cu2O) и тыльный контакт (Ni/Cu). Важным фактором, вли-
яющим на фотоэлектрические параметры оксидного солнечного 
элемента, является концентрация акцепторов (вакансий меди) и до-
норов (кислородных вакансий) в слоях оксидных полупроводников 
p- (Cu2O) и n-типа (TiO2) проводимости, которые также являются 
точечными дефектами (дефекты по Шоттки) [3]. При этом большая 
концентрация дефектов может приводить к более высокой скорости 
рекомбинации носителей заряда и снижению эффективности сол-
нечного элемента.  

Для исследования влияния концентраций акцепторов и доноров 
на фотоэлектрические характеристики солнечного элемента прове-
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дено моделирование при концентрации акцепторов и доноров от 
1014 до 1019 см-3, толщине слоя TiO2 равной 100 нм, толщине слоя 
Cu2O равной 1,5 мкм [3].  

Показано, что увеличение концентрации акцепторов в фотоак-
тивном слое Cu2O от 1014 до 1016 см-3 приводит к увеличению эф-
фективности солнечного элемента с 7,1 до 8,78%, а дальнейшее 
увеличение концентрации акцепторов до 1019 см-3 приводит к сни-
жению эффективности до 0,49%. Увеличение эффективности сол-
нечного элемента до 1016 см-3 связано с тем, что энергетический 
уровень Ферми в слое Cu2O снижается и приводит к возрастанию 
напряжения холостого хода с 1,28 до 1,36 В, а возрастающая ско-
рость рекомбинации не приводит к значительному снижению кон-
центрации носителей заряда. Так плотность тока короткого замыка-
ния уменьшается незначительно с 10,85 до 9,73 мА/см2. Дальнейшее 
возрастание концентрации акцепторов (больше 1017 см-3) приводит 
к существенному уменьшению плотности тока короткого замыка-
ния до 0,65 мА/см2, что связано с увеличением скорости рекомби-
нации носителей заряда в слое Cu2O, и снижению эффективности 
солнечного элемента до 0,49%. Таким образом, оптимальная кон-
центрация акцепторов в слое Cu2O должна составлять 1016 см-3, что 
позволяет получить максимальную эффективность 8,78% (плотно-
сти тока короткого замыкания 9,73 мА/см2, напряжения холостого 
хода 1,36 В, фактор заполнения 66,35%). 

Увеличение концентрации доноров в слое TiO2 от 1014 до 1019 см-3 
приводит к возрастанию эффективности оксидного солнечного эле-
мента до 10,21%, что связано со смещением энергетического уровня 
Ферми в слое TiO2 (возрастанием напряжения холостого хода до 
1,38 эВ) и небольшими рекомбинационными потерями в слое TiO2 
(плотность тока короткого замыкания 9,71-9,89 мА/см2) из-за малой 
толщины (100 нм), высокой подвижности и диффузионной длины 
носителей заряда. Таким образом, оптимальная концентрация доно-
ров в слое TiO2 должна составлять 1019 см-3.  

Выводы 

В работе проведено численное моделирование оксидного сол-
нечного элемента на основе p-n гетероперехода Cu2O/TiO2 в про-
грамме SCAPS-1D. Показано, что для получения высокой эффек-
тивности солнечного элемента концентрация акцепторов в слое 
Cu2O должна составлять 1016 см-3, а концентрация доноров в слое 
TiO2 должна быть 1019 см-3. Получена максимальная эффективность 
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солнечного элемента равная 10,21% (плотность тока короткого за-
мыкания 9,89 мА/см2, напряжение холостого хода 1,38 В).  

Исследование выполнено при финансовой поддержке гранта 
Правительства РФ (Соглашение № 075-15-2022-1123). 
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Abstract. Numerical modeling of an oxide solar cell based on Cu2O/TiO2 p-
n heterojunction was carried out in order to optimize its structure and increase 
the energy conversion efficiency 
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Аннотация. В работе представлен расчёт метрических параметров 
кристаллических соединений по заданным химической формуле и про-
странственной группе симметрии. Рассмотрены металлы с гексагональной 
плотноупакованной структурой (ГПУ). 
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упаковка, ГПУ. 

Введение 

Металлы (в том числе, редкоземельные) широко применяются 
в различных отраслях электронной промышленности, что обуслав-
ливает актуальность исследования их свойств. Гексагональная 
плотноупакованная (ГПУ) структура является одним из часто 
встречающихся структурных типов, характерных для многих ме-
таллов. Данная работа посвящена определению метрических пара-
метров – постоянных кристаллической решётки (a, b, c) и плотности 
упаковки атомов в элементарной ячейке. 

Расчёт метрических параметров 

Для расчёта метрических параметров был применён подход, по-
дробно изложенный в [1]. Ранее этот подход использовался для рас-
чёта метрических параметров соединений различных классов  
(оксиды металлов [2], перовскит, двойной перовскит [3]) с кристал-
лической решёткой кубического типа симметрии (a = b = c, углы 
ячейки α= β = γ = 90°). В данной работе показано его применение 
для кристаллов с гексагональной решёткой (a = b ≠ c, α = β = 90°, 
γ = 120°). Были рассмотрены металлы, кристаллическая решётка 
которых реализуется в структурном типе ГПУ (гексагональная 
плотная упаковка). Такая структура описывается пространственной 
группой симметрии P63/mmc, позиция Уайкова 2с. 

Для решения поставленной задачи применялась программная ре-
ализация алгоритма имитации отжига [4] на языке программирова-
ния C# [5], входными данными для которой являются: 

• химическая формула, 
• радиусы атомов, входящих в соединение, 
• справочная кристаллографическая информация (операции 

симметрии и позиции Уайкова [6]). 
Радиусы атомов химических элементов были взяты из [7].  
Основные результаты вычислений приведены в таблице 1. 

Данные, приведенные в таблице 1, показывают, что результаты 
моделирования структурных характеристик рассмотренных соеди-
нений согласуются с опубликованными значениями [8]. 
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Таблица 1 
 

Структурные характеристики 

Металл 
Плотность 
упаковки 

a (выч.),
Å 

c (выч.),
Å 

c/a 
a (таб.),

Å 
c (таб.),

Å 

Be 0.602 2.269 3.615 1.593 2.29 3.58 

Ce 0.592 3.559 5.59 1.571 3.65 5.96 

α-Co 0.594 2.419 3.81 1.575 2.51 4.07 

Dy 0.605 3.599 5.754 1.599 3.59 5.65 

Er 0.614 3.567 5.772 1.618 3.56 5.59 

Gd 0.604 3.644 5.822 1.598 3.64 5.78 

Hf 0.614 3.246 5.254 1.619 3.2 5.06 

Ho 0.605 3.575 5.721 1.600 3.58 5.62 

La 0.623 3.81 6.24 1.638 3.75 6.07 

Lu 0.602 3.501 5.576 1.593 3.5 5.55 

Mg 0.609 3.217 5.177 1.609 3.21 5.21 

Nd 0.616 3.707 6.019 1.624 3.66 5.9 

Os 0.624 2.728 4.473 1.640 2.74 4.32 

Pr 0.621 3.732 6.098 1.634 3.67 5.92 

Re 0.62 2.78 4.537 1.632 2.76 4.46 

Ru 0.602 2.7 4.303 1.594 2.7 4.28 

Sc 0.593 3.227 5.078 1.575 3.31 5.27 

Tb 0.602 3.62 5.784 1.598 3.6 5.69 

Ti 0.595 2.959 4.67 1.578 2.95 4.69 

Tl 0.591 3.145 4.938 1.570 3.46 5.53 

Tm 0.606 3.531 5.653 1.601 3.54 5.55 

Y 0.592 3.557 5.592 1.572 3.65 5.73 

Zr 0.623 3.258 5.339 1.639 3.23 5.15 

 
 
Полученные результаты могут быть использованы при проведе-

нии квантовомеханических расчетов на базе теории функционала 
электронной плотности [9, 10], с помощью которых можно уточ-
нить координаты системы атомов, а также рассчитать электронные, 
магнитные и другие свойства соединений. 
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Выводы 

В работе выполнено моделирование металлов с кристаллической 
структурой типа ГПУ. Полученные значения метрических парамет-
ров согласуются с экспериментальными данными.  

 

Работа выполнена при поддержке проекта № 075-15-2020-799 
Министерства науки и высшего образования Российской Федера-
ции. 
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Аннотация. Описаны результаты математического моделирования и 
качественные оценки, позволяющие оценить степень воздействия заря-
женных частиц или электромагнитного излучения на однородные полу-
проводниковые материалы, используемые в материаловедении электрон-
ных компонентов. 

Ключевые слова: математическое моделирование, заряженные части-
цы, электромагнитное излучение, полупроводники, неравновесные неос-
новные носители заряда, качественные оценки. 

Введение 

При исследованиях полупроводниковых материалов с использо-
ванием пучков заряженных частиц или электромагнитного излуче-
ния наиболее часто в качестве информативного регистрируется сиг-
нал, связанный с генерацией и диффузией в полупроводниковой 
мишени неравновесных неосновных носителей заряда (ННЗ) и/или 
регистрируются сигналы, характеристики которых существенно 
зависят от ННЗ, например, катодолюминесценция (КЛ).  

Если по какой-то причине характер внешнего возбуждения из-
менился, то это приведёт к изменению распределений ННЗ после их 
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диффузии в полупроводнике. При математическом моделировании 
диффузии генерированных ННЗ это отвечает изменению правой 
части дифференциального уравнения диффузии и, соответственно, 
изменению решения этого уравнения. Отметим, что для многослой-
ных структур даже при идеальных условиях проведения экспери-
мента: наличии идеальных слоёв полупроводниковой структуры 
и исходном моноэнергетическом пучке электронов – для второго и 
последующих слоёв условие моноэнергетичности пучка нарушается 
и при математическом моделировании это должно отражаться на 
описании правой части дифференциального уравнения диффузии. 
Однако учёт этого явления в полной мере в настоящее время отсут-
ствует и потому особое значение при описании процесса диффузии 
приобретают качественные оценки для однородных полупроводни-
ков, что может служить основой для получения подобных оценок 
для многослойных структур [1–3]. 

Постановка задачи 

В настоящей работе компьютерное моделирование проводится и 
качественные оценки даются при описании процессов взаимодей-
ствия широких электронных пучков с одним из перспективных  
полупроводниковых материалов для СВЧ-техники, микро- и опто-
электроники – монокристаллическим GaN – и различными материа-
лами подложек, используемых для создания структур на основе 
нитрида галлия (SiC и Si). А поскольку при моделировании вид 
функции ρ( )z  в правой части дифференциального уравнения диф-

фузии 2 2( ) ( ) ( ),D d p z dz p z zΔ − Δ τ = −ρ  не конкретизируется, по-

лученные результаты справедливы для расчёта распределений гене-
рированных ННЗ после их диффузии в полупроводнике ( )p zΔ  как 

для широкого потока заряженных частиц, так и для широкого пото-
ка квантов электромагнитного излучения. 

Результаты 

При наличии внешних воздействий на полупроводник для мате-
матической модели в правой части дифференциального уравнения 

диффузии будем иметь различные функции 1ρ ( )z  и 2ρ ( )z  и, соот-

ветственно, два различных его решения 1( )p zΔ  и 2( ).p zΔ  Получе-

но, что если 2 1ρ ( ) ρ ( ) ε,z z− ≤  где ε  – неотрицательная константа, 
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то справедлива следующая оценка: 2 1( ) ( ) ε,p z p z CΔ − Δ ≤  где C  – 

постоянная, зависящая от D  и σ 1 .D= τ  Для мишени конечной 

толщины l постоянная ( )ch σ 1 σ .C l D = −   

Однако возможен и иной метод оценки, без использования вы-
шеуказанных соотношений. Для этого достаточно провести расчёты 
для различных правых частей дифференциального уравнений и 
оценить влияние этого на распределения ( )p zΔ  и информативный 

сигнал, например КЛ. В настоящей работе компьютерное модели-
рование проведено для параметров, характерных для GaN и по ха-
рактеру изменения сигнала КЛ получена оценка разброса в значе-
ниях ρ( )z  и ( ).p zΔ  

Выводы 

Описаны возможности оценки влияния на информативный  
сигнал нестационарных условий облучения однородных полупро-
водниковых материалов заряженными частицами или электромаг-
нитным излучением. Модельные расчёты проведены для катодолю-
минесцентного излучения при параметрах, характерных для GaN. 

Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ № 19-03-00271. 
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Abstract. the results of mathematical modeling and qualitative assessments 
are described, which make it possible to assess the degree of influence of 
charged particles or electromagnetic radiation on homogeneous semiconductor 
materials used in materials science of electronic components. 
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Аннотация. Описаны результаты математического моделирования и 
качественные оценки, позволяющие оценить распределение неравновес-
ных неосновных носителей заряда, генерированных электронным зондом, 
после их диффузии в однородном полупроводниковом материале. Рас-
смотрение проведено для условий, реализующихся в методе времяпролёт-
ной катодолюминесценции.  

Ключевые слова: математическое моделирование, электронный зонд, 
однородные полупроводники, неравновесные неосновные носители заряда, 
качественные оценки. 

Введение 

При времяпролётных исследованиях диффузии и излучательной 
рекомбинации носителей заряда, генерированных остро сфокусиро-
ванным электронным пучком, электронным зондом, используются 
образцы, покрытые непроницаемой для КЛ излучения маской, име-
ющей круглые отверстия различного диаметра. Катодолюминес-
центное (КЛ) излучение возбуждается в центре отверстия при по-
мощи пульсирующего электронного зонда и регистрируется в 
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области спектра, характерной для излучательной рекомбинации в 
исследуемом полупроводнике.  

В процессе облучения в образце устанавливается квазиравнове-
сие между процессами генерации и рекомбинации, затем электрон-
ный пучок отклоняется си-
стемой бланкирования, воз-
буждение прекращается и 
наблюдается затухание КЛ 
(см. рисунок), характер ко-
торого зависит в общем слу-
чае только от известного 
радиуса отверстия, времени 
жизни генерированных зон-
дом носителей заряда τ  
(которое может быть полу-
чено из измерений в откры-
той области образца вдали от края маски) и коэффициента диффу-
зии D , характеризующего движение генерированных носителей 
под маску [1, 2]. Это позволяет при наличии математической моде-
ли, описывающей спад интенсивности КЛ, на основе анализа экспе-
риментальных данных получать оценки электрофизических пара-
метров полупроводника путем решения соответствующей обратной 
задачи. Ранее [3, 4] был проведён качественный анализ дифферен-
циальных уравнений диффузии неравновесных неосновных носите-
лей заряда, генерированных электронным зондом. Полученные ре-
зультаты позволяют говорить о корректности рассмотренной 
задачи, однако некоторые из оценок нуждаются в уточнении. 
В настоящей работе такие исследования продолжены и получены 
уточнённые оценки рассматриваемого процесса. 

Постановка задачи 

Объектом рассмотрения в настоящей работе является анализ ре-
зультатов, изложенных в [3] и [4], изучение вопросов, связанных с 
корректностью математической модели времяпролётной КЛ, и по-
лучение уточнённых качественных оценок диффузии ННЗ. 

Результаты 

В состоянии квазиравновесия при наличии внешних воздействий 
на полупроводник для математической модели в правой части диф-
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ференциального уравнения диффузии [3, 4] будем иметь различные 

функции генерации 1ρ ( , , )x y z  и 2ρ ( , , )x y z , описывающие концен-

трации генерированных в единицу времени ННЗ и, соответственно, 

два различных решения уравнения диффузии 1( , , )n x y z  и 

2( , , ).n x y z  Получено, что если 2 1ρ ( , , ) ρ ( , , ) ε,x y z x y z− ≤  где ε  – 

неотрицательная константа, то в условиях квазиравновесия для со-
ответствующих концентраций ННЗ справедлива следующая оценка: 

2 1( , , ) ( , , ) ε,n x y z n x y z C− ≤  где 2λ / 2,C =  2λ τ.D=  Такая оцен-

ка при этих условиях получена и для изменения концентрации ННЗ 

( , , , )с x y z t  на спаде сигнала КЛ: 2 1( , , , ) ( , , , ) ε.с x y z t с x y z t С− ≤  

При этом корректность модели очевидна. 

Выводы 

Получены оценки влияния нестационарных условий облучения 
электронным зондом на распределение генерированных неравно-
весных носителей заряда после их диффузии в однородных полу-
проводниковых материалах. Рассмотрение проведено для условий, 
реализующихся в методе времяпролётной КЛ. 

Работа выполнена при частичной поддержке гранта РФФИ № 19-
03-00271. 
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Аннотация. В работе выполнен обзор потенциалов межатомного взаи-
модействия для изучения свойств структур с различными типами кристал-
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Введение 

Изучение свойств кристаллических структур является одной из 
важнейших задач материаловедения. Верное воспроизведение пове-
дения структуры в рамках молекулярно-динамического моделиро-
вания во многом зависит от правильного выбора потенциала, с по-
мощью которого выполняется расчет энергии системы и других 
характеристик структуры, таких как объемный модуль упругости, 
модуль сдвига и др.  

Постановка задачи и метод решения 

Целью настоящей работы является выявление особенностей вы-
бора потенциала межатомного взаимодействия для структур с раз-
личным строением кристаллической решетки. С помощью выбран-
ного потенциала будет рассчитываться энергия системы для 
дальнейшего использования значений энергии при молекулярно-
динамическом моделировании. Полная энергия рассматриваемой 
структуры Е рассчитывается как совокупность вкладов энергий 
каждого атома структуры Ei [1, 2].  

i
i

E E= . 

Для расчета энергии необходимо построение потенциала меж-
атомного взаимодействия. Было выявлено, что с помощью потенци-
ала Терсоффа хорошо моделируются полупроводниковые струк- 
туры с ковалентным типом связи, для чего требуется подбор 
11 параметров потенциала (для однокомпонентных соединений) или 
30 параметров (для двухкомпонентных соединений). В рамках работ 
[1, 2] c помощью потенциала Терсоффа проводился расчет энергии 
таких соединений с кубическим типом решетки, как Si, C, Ge.  

Расчет когезионной энергии подразумевает получение значения 
энергии одного атома в присутствие третьего атома. Таким образом, 
учитываются вклады соседних атомов, окружающих структуру. 
В случае с моделированием соединений с алмазной структурой, до-
статочно задать значение радиуса отсечения, которое позволит учи-
тывать воздействие соседних атомов, лежащих на определенном 
расстоянии, и не учитывать воздействие остальных атомов, распо-
ложенных на большем расстоянии.  

Для описание структур металлов с кристаллическими решетками 
hcp (гексагональная плотноупакованная) и fcc (гранецентрирован-
ная) подходит потенциал MEAM [3]. Он позволяет хорошо описы-
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вать такие структуры, как Al, Mg, Cu. Для расчета значения когези-
онной энергии Ei с помощью MEAM также учитывается воздей-

ствие окружающих атомов, попадающих в радиус отсечения cr .  

1
( ) ( )

2i i i ij ij ij
j i

E F r S
≠

= + ρ φ  

,

( ),c ij
ij ikj c

k i j

r r
S S f

r≠

−
=

Δ∏  

где iρ  – электронная плотность, ijr  – расстояние между атомами 

Однако в [4] было установлено, что при использовании потенци-
ала MEAM для металлов с кристаллической структурой bcc (объем-
ноцентрированная), рассчитанное значение энергии существенно 
отличалось от экспериментальных значений. Такое отличие вызва-
но расположением второго ряда соседствующих атомов на расстоя-
нии, превышающим расстояние до первого ряда соседствующих 
атомов, всего на 15%. Таким образом, атомы из второго ряда сосед-
ствующих атомов располагаются достаточно близко, они также ока-
зывают воздействие на рассматриваемую группу атомов и такое 
воздействие необходимо учитывать. Модифицированный потенци-
ал 2NN MEAM подходит для моделирования таких металлов, име-
ющих bcc структуру, как Fe, Cr, Mo, W, V, Nb и Ta. 

Расчет когезионной энергии приобретает вид [5]: 

1 2

1
( ) ( ( )) ( ) ( ),

2 2

S
E r F r Z r Z r= + +ρ φ φ α  

где 1Z – количество соседствующих атомов из первого ряда, 2Z  – 

количество соседствующих атомов из второго ряда, α  – соотноше-
ние расстояний между первым и вторым рядом соседствующих 
атомов, S  – функция отсечения для учета взаимодействия атомов, 
находящихся во втором ряду соседствующих атомов.  

Выводы 

В рамках данной работы был выполнен обзор потенциалов, под-
ходящих для изучения свойств кристаллических структур, имею-
щих следующий тип решетки: объемноцентрированная (bcc), гекса-
гональная плотноупакованная (hcp) и гранецентрированная (fcc), 
кубическая. Для моделирования полупроводниковых структур с 
кубической решеткой хорошо подходит потенциал Терсоффа. Для 
металлов, имеющих структуры hcp и fcc – потенциал MEAM. Для 
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металлов, имеющих структуру bcc – модифицированный потенциал 
2NN MEAM. 

Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ № 19-29-03051 
мк.  
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Скорость охлаждения γ, используемая при моделировании про-
цессов охлаждения системы классическими методами молекулярной 
динамики, обычно составляет γ ~ 1012 К/с. Однако, максимальные 
скорости охлаждения, реализуемые в эксперименте на данный мо-
мент, как правило, не превышают γ ~ 107 К/с [1]. Моделирование глу-
бокого переохлаждения системы N ~ 104 частиц при таких значениях 
γ будет длиться месяцы и годы. Следовательно, разработка методов, 
позволяющих моделировать многочастичную систему в эксперимен-
тально реализуемых условиях, является актуальной задачей. Решение 
этой задачи позволит интерпретировать реальные эксперименты по 
фазовым переходам с помощью методов моделирования молекуляр-
ной динамики. Цель данной работы заключалась в развитии ориги-
нальной методики моделирования охлаждения расплавов со скоро-
стями, приближенными к экспериментально реализуемым. 

Рассматривается система из N = 1372 частиц, взаимодействие 
между которыми описывается потенциалом Леннард-Джонса [2]: ܷ൫ݎ௜௝൯ = ߝ4 ቈ൬ ఙ௥೔ೕ൰ଵଶ − ൬ ఙ௥೔ೕ൰଺቉,                           (1) 

где rij – расстояние между частицами i и j. Температура системы 
меняется в диапазоне от 1.3ε/kB до 10–4ε/kB. Плотность системы  
ρ ≈ 0.75σ–3 поддерживается постоянной. Интегрирование уравне-
ний движения осуществляется с помощью скоростного алгоритма 
Верле [3] с временным шагом ∆t = 0.005τ = 0.005σ(m/ε)1/2, где  
m – масса частицы. Скорость охлаждения γ принимает значение  
γ = 4·10–4ε/kBτ ~ 1010 К/с. 
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На примере системы Леннард-Джонса показано, что оригиналь-
ная методика позволяет восстановить интересующие состояния си-
стемы с заданной температурой T2, идентичные получаемым при 
охлаждении с произвольно заданными скоростями, начиная с тем-
пературы T1, не прибегая к моделированию такого охлаждения на 
всём диапазоне температур [T1; T2,]. 

Работа была поддержана грантом Фонда развития теоретической 
физики и математики «БАЗИС» (проект № 20-1-2-38). 
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Создание наноэлектронных устройств обеспечит существенное 
увеличение памяти, а также скоростей обработки и передачи ин-
формации. Это очень важно для создания больших баз информации, 
«умных» объектов различного уровня. 

Но уменьшение размеров до наномасштабов ставит перед теп-
лофизикой серьёзные проблемы, так как ведёт к резкому снижению 
электропроводности и теплопроводности полупроводников. В усло-
виях роста тепловыделения и снижения теплопроводности очень 
сложно обеспечить оптимальные температурные условия для полу-
проводников. В данном сообщении обсуждается, что надо сделать, 
и что делается для решения соответствующих проблем. 

1. Первое – необходимость разработки нового направления – 
теплофизики наностуктур. Очевидно, что средства классической 
теплофизики непригодны для изучения тепловых процессов в нано-
структурах. По определению, теплофизикой наноструктур называ-
ется область теплофизических явлений, изучающая термодинами-
ческие и транспортные свойства твёрдых тел, размеры которых 
порядка, меньше или существенно меньше длин свободного пробе-
га переносчиков тепла в макроскопических телах из изучаемого ма-
териала. Из этого следует принципиальное отличие нового направ-
ления от классической теплофизики. Последняя является, в 
основном, феноменологической теорией, которая справедлива при 
обратном соотношении между длинами свободного пробега и раз-
мерами твёрдых тел. Поэтому новое направление не может исполь-
зовать феноменологические законы, типа закона Фурье. Оно долж-
но применять методы статистической физики, учитывающей 
микроскопическое строение веществ. Однако, статистическая физи-
ка этого направления также отличается от классической статистиче-
ской физики. Классическая теплофизика изучает безграничные си-
стемы, теплофизика наноструктур обязана учитывать границы. 
Появляются принципиально новые задачи и совершенно новые ме-
тоды их решения и, соответственно, новые результаты. Примеры. 
Первое – так называемый баллистический режим переноса тепла, 
когда частоты взаимодействий переносчиков тепла с границами, 
например, наноплёнок значительно больше, чем друг с другом. Но-
вая задача, в рамках которой необходимо учитывать шероховатости 
границ. Другие задачи, хорошо известные в электронике, – размер-
ное квантование акустических фононов, приводящее к изменению 
энергетического спектра фононов в наноструктурах. 
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2. Несмотря на наличие многих очень важных и интересных ре-
зультатов, в целом, состояние разработки этого нового направления 
теплофизики далеко от завершения, если учитывать, что главной 
задачей является обеспечение высокого уровня предсказательной 
достоверности теории. 

3. Важным достижением нынешнего века было завершение со-
здания методов расчёта теплопроводности твёрдых тел «из первых 
принципов», то есть без привлечения «подгоночных» параметров 
[1]. Но использование этой теории к наноструктурам пока не имеет 
хороших результатов, так как не решены граничные проблемы. От-
дельно следует сказать о методах расчёта теплопроводности графе-
новых нанолент, которые могут стать основой углеродной нано-
электроники. Методы развиты с учётом граничных условий [2]. 
Отстаёт эксперимент – отсутствуют данные для сравнения. 

Графен имеет большие преимущества по сравнению с кремнием 
или арсенидом галлия: на порядок более высокая теплопроводность 
и на несколько порядков более высокая подвижность электронов.  

4. Изучение теплового состояния транзисторов. Пока это только 
транзисторы на кремнии относительно больших размеров [3, 4]. 
Развиваются самосогласованные методы с учётом ряда процессов. 
Это трёхмерные распределения электрического поля и температур 
внутри транзистора, динамика движущихся в этом поле электронов, 
включая процессы генерации и удаления тепла и оптических фоно-
нов. В процессе исследований обнаружено образование так называ-
емых «горячих пятен», вблизи стока транзистора. В этой области 
возникает пик электрического поля, порядка 50 кВ/см. Температура 
в пятне достигает 700К. Пока неясно, как охлаждать это пятно. Ин-
тересно, что в этих условиях обнаружился новый переноса тепла – 
так называемая нелокальная теплопроводность, когда электроны 
получают энергию в зоне пика электрического поля, а передают её в 
отдалённых от этого пика микрообъёмах. Это связано с тем, что 
ширина пика заметно меньше средних длин свободных пробегов 
электронов. 

5. Внимательно и теоретически, и экспериментально изучаются 
контактные тепловые сопротивления (сопротивления Капицы) [5,6]. 
Таких контактов огромное количество в электронных схемах, и они 
играют важную роль в переносе тепла внутри электронных схем. 
Существует большая литература по переносу тепла в периодиче-
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ских многослойных системах, состоящих из слоёв различных мате-
риалов, так называемых сверхрешёток. Здесь следует отметить два 
прорыва. Во-первых, обнаружение когерентного переноса тепла [7]. 
Он обнаружен при достаточно тонких слоях материалов и приводит 
к повышенному переносу тепла. Во-вторых, наша группа создала 
более свершенный метод расчёта переноса тепла в таких системах. 
Это позволило в десять раз и более (с 30К до 300К) расширить тем-
пературный диапазон, в котором обеспечивается хорошее согласие 
теории и эксперимента [8, 9]. 
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Аннотация. В работе впервые представлены метод и результаты рас-
чётов длин свободных пробегов фононов в наноплёнках с учётом шерохо-
ватостей поверхностей плёнок. Принципиальная важность таких расчётов 
заключается в необходимости этих данных для определения теплопровод-
ности. 

Ключевые слова: фононы, наноплёнки, длина пробега, эффективная 
теплопроводность. 

Введение 

Для наноструктурированных полупроводниковых материалов 
характерный размер сравним со средней длиной свободного пробе-
га. В это время закон теплопроводности Фурье уже неприменим, и 
на процесс теплопроводности фононов легко влияют граничные и 
межфазные эффекты [1–3]. В данной работе основное внимание 
уделяется влиянию шероховатости поверхности нанопленки и гео-
метрических свойств пленки на длину свободного пробега фононов 
в нанопленке, и впервые предложен расчетный метод определения 
свободного пробега фононов в наноплёнках 

1. Модель шероховатости и рассеяние фононов 

Сначала сформулируем модель наноплёнки с шероховатой гра-
ницей (рис. 1). Вводится двумерная система координат xOy , ось  

Ox – вдоль плёнки, ось Oy – поперёк плёнки. Под нижней и верх-

ней границами плёнки будем понимать средние линии (плоскости) 
шероховатостей. Расстояние между ними равно h . Ось Ox совпада-
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ет со средней линией нижней шероховатой границей. Изучается ди-
намика взаимодействия фононов с элементами шероховатостей, 
имеющими различные углы наклона ϕ  относительно средней ли-

нии нижней шероховатой границы. Принимается, что любой фонон 
взаимодействует с любым элементом шероховатой поверхности 
в точке пересечения этого элемента со средней линией нижней ше-
роховатой границы. 

 

Рис. 1. Модель шероховатости и рассеяние фононов 

Теплопроводность твёрдых неметаллических тел согласно кине-
тической теории записывается следующим образом:  

1

3 s s s
s

k C v lα =  q q q
q

. (1) 

Здесь суммирование ведётся по типам фононов s и волновым 
векторамq ,С  – теплоёмкость, v  – групповая скорость фононов, l  – 

длина пробега, α  – направление, в котором распространяется теп-
ловой поток. 

2. Длина свободного пробега 

Длина пробега фонона между нижней и верхней границами 
плёнки определяется по формуле:  

cos( 2 )( , , ) h
phl x −θ± ϕθ ϕ =

, (2) 
1 '( , ') tan ( )x x

hx x − −θ = θ = . (3) 
Здесьθ  – угол падения относительно нормали к средней линии 

шероховатости, ϕ  – угол наклона неровности относительно сред-

ней линии шероховатости нижней границы плёнки, x  – точка паде-
ния фонона на нижнюю поверхность пленки, 'x  – точка излучения 
фононов верхней границей плёнки. 
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Затем последовательно проводится интегрирование по x  и  
по θ : 

*

* **

** * ** *

**

2
2 2 2

2 2
cos( 2 ) 2 24 4

2
2

l ( , )

ln tan ln tan

ph

h hd h

x
θ

π −θ − ϕ π π−θ − ϕ −θ + ϕ
θ

−θ± ϕθ −θ − ϕ θ −θ − ϕ
π −θ + ϕ

ϕ =

     = = −    
     



(4) 

1

0

( ) ( , )
L

ph phL
x

l l x dx
θ θ

ϕ = ϕ , (5) 

где *θ  и **θ  – это минимальный угол наклона, излучаемый торцом 

плёнки, * 1tan ( / )x h−θ = − , [ ]** 1tan ( ) /L x h−θ = − . 

Находим среднее значение угла ϕ  и соответствующее ему зна-

чение ' 0.051γ = . 
/2

1

/2
( )w d

π

π −π
ϕ = ϕ ⋅ ϕ ϕ . (6) 

Когда 0.5ϕ ≥ , получаем ( ) 0w ϕ = , поэтому интеграл дляϕ  

должен быть[ ]1 1
2 2,− . 

1/2

1/2, '
( ', ) ( )ph ph

x x
l w l d

θ θ−ϕ γ
= γ ϕ ⋅ ϕ ϕ .              (7) 

Здесь 1 2 2 2( ) ( 2 ) exp( 0.5 )cos ( )w − − −ϕ = γ π − ϕ γ ϕ ; γ  – средне-

квадратичный градиент наклона профиля, равный отношению сред-
неквадратичной шероховатости σ  и длины корреляции l : / lγ = σ ; 

рассмотрена атомарно гладкая поверхность 21.7 10 8.5≤ γ ⋅ ≤ . 

3. Результаты расчета и вывод 

В данной работе впервые предложен вычислительный метод 
расчета свободного пробега в тонкой пленке и сформулирована мо-
дель тонкой пленки с шероховатой поверхностью. По результатам 
расчетов (рис. 2) можно сделать следующий вывод: с увеличением 
толщины и длины пленки, длина свободного пробега будет увели-
чиваться. 
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Рис. 2 Длины свободных пробегов как функция / lσ . 
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Аннотация. В работе выполнено квантово-механическое моделирова-
ние магнитооптических свойств одномерных нанопроводов оксида кобаль-
та, сформированных на ступенчатой поверхности платины. Расчеты пока-
зали взаимосвязь между оптическими характеристиками поверхностных 
оксидных кобальтовых нанопроводов и их магнитными свойствами.  

Ключевые слова: квантово-механическое моделирование, магнитооп-
тические свойства, одномерные оксиды, нанопровода. 

Введение 

В настоящее время взаимодействие электромагнитного (ЭМ) поля 
с низкоразмерными структурами представляет особый интерес для 
различных областей нанофотоники и спинтроники [1]. Наиболее вос-
требованным направлением является исследование взаимодействия 
ЭМ поля с магнитными металлическими наноструктурами, облада-
ющими несколькими состояниями магнитного упорядочения. Воз-
можность контроля и изменения магнитного состояния нанообъекта 
по средством электромагнитного излучения активно исследуется 
с целью создания принципиально новых устройств хранения и пе-
редачи информации. 

Моделирование магнитооптических свойств 

В данной работе проведено квантово-механическое исследова-
ние магнитооптических свойств оксидного нанопровода Co, расту-
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щего на ступени вицинальной поверхности Pt(111). Теоретическое 
исследование проведено с помощью квантово-механического кода 
VASP [2]. Данный программный код предназначен для работы 
в среде параллельного программирования для класса многопроцес-
сорных задач, что значительно сокращает расчетное время при ис-
следовании сложных соединений и кристаллических структур. Так 
как в квантово-механических расчетах не используются подгоноч-
ные параметры, результаты исследований обладают высокой рас-
четной точностью. Исследование магнитных свойств нанопроводов 
оксида Со обнаружило существование в них двух состояний намаг-
ниченности: антиферромагнитного и ферромагнитного. В зависи-
мости от структуры поверхности Pt подложки, типа ступени вици-
нальной поверхности и степени окисления поверхности платины 
атомное строение и электронная структура кобальтового провода 
изменяются, как результат меняются и его магнитные свойства. 
В том числе, нами обнаружено изменение магнитного порядка, со-
ответствующего основному состоянию провода, в зависимости от 
степени окисления поверхности платиновой подложки. В зависимо-
сти от степени окисления поверхности платины провод оксида ко-
бальта в основном состоянии будет либо ферромагнитным, либо 
антиферромагнитным. Наши квантово-механические расчеты опти-
ческих характеристик нанопроводов оксида Со, таких как спектры 
преломления и отражения, выявили зависимость оптических 
свойств нанопроводов от состояния их магнитного упорядочения. 
Нами обнаружено отличие спектров отражения и преломления для 
ферромагнитного и антиферромагнитного состояния нанопровода 
оксида Co на поверхности платины.  

Выводы 

В работе выполнено квантово-механическое моделирование 
магнитооптических свойств нанопроводов оксида кобальта на по-
верхности ступенчатой поверхности платины. Расчеты обнаружили 
сильную зависимость оптических характеристик нанопроводов ок-
сида кобальта от их магнитных свойств. 

Результаты получены с использованием услуг Центров коллек-
тивного пользования «Комплекс моделирования и обработки дан-
ных исследовательских установок мега-класса» НИЦ «Курчатов-
ский институт» и «Межведомственный суперкомпьютерный центр 
Российской академии наук» МСЦ РАН. 
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Аннотация. Обсуждаются физические представления о процессах де-
фектообразования в бездислокационных монокристаллах кремния. Рас-
сматриваются математические модели этих процессов для различных тем-
пературных диапазонов, реализуемых при их выращивании. Вблизи 
температуры кристаллизации подробно рассматриваются процессы быст-
рой рекомбинации и переноса собственных точечных дефектов (вакансий 
и межузельных атомов кремния), результаты расчетов которых верифици-
руются экспериментальными данными карты времени жизни носителей в 
монокристалле кремния диаметром 150 мм, выращенном методом Чо-
хральского. 

Ключевые слова: монокристалл, кремний, СТД, рекомбинация, моде-
лирование. 

Введение 

К началу 1980-х годов накопилось достаточно много экспери-
ментальных данных о дефектах, названных D-дефектами, образую-
щимися из избыточных вакансий при выращивании монокристал-
лов методом зонной плавки с очень большими скоростями 
вытягивания Vp. Они нашли отражение в фундаментальной статье 
В.В. Воронкова [1], в которой предложена физическая концепция 
взаимодействия «собственных точечных дефектов» – СТД (вакан-
сий-v и междоузельных атомов-i кремния) применительно к про-
цессу выращивания монокристаллического бездислокационного 
кремния. Расчеты в [1] проведены на основе одномерной стацио-
нарной модели v-i-рекомбинации. Данные об осевом температур-
ном градиенте в кристалле G считаются известными и задаются как 
аналитически, так и из эксперимента. Они позволяют оценить тип и 
распределение остаточных СТД-концентраций в растущем кристал-
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ле при заданной скорости вытягивания Vp в зависимости от величи-
ны � = Vp/G. Значительная остаточная концентрация вакансий воз-
никает, если скорость роста превышает критическую скорость 
(Vp)crit = �crit×G и она увеличивается при возрастании Vp/(Vp)crit. Кон-
центрация межузельных атомов при Vp < (Vp)crit является убывающей 
функцией от Vp/(Vp)crit. Концентрации СТД дефектов (вакансий при 
Vp >> (Vp)crit и межузельных атомов при Vp << (Vp)crit) оцениваются 
величиной ~ 1014 см-3.  

Математическая модель и результаты расчетов 

Аннигиляция вакансий и междоузельных атомов вблизи ФК 
в значительной степени определяет их последующую миграцию и 
распределение в кристалле. Скорость аннигиляции равна разности 
между скоростями прямой реакции рекомбинации и обратной реак-
ции термической генерации пар СТД. Скорость реакции рекомби-
нации пропорциональна произведению концентраций взаимодей-
ствующих СТД. Скорость обратной реакции связана со скоростью 
прямой реакции законом действующих масс. Таким образом, ско-
рость аннигиляции записывается в виде: ߱ = ௜ܥ௩ܥ)௜௩ܭ −  ௜௘), гдеܥ௩௘ܥ
Kiv – коэффициент скорости реакции (коэффициент рекомбинации). 
Концентрации Cv(r, z, t) – вакансий и Ci(r, z, t) – межузельных ато-
мов удовлетворяют диффузионно-рекомбинационным уравнениям:  డ஼ೡడ௧ = (௩ܥߘ௩ܦ)ݒ݅݀ − ௉ܸ డ஼ೡడ௭ − ௜ܥ௩ܥ)௜௩ܭ − ௜௘), డ஼೔డ௧ܥ௩௘ܥ = (௜ܥߘ௜ܦ)ݒ݅݀ − ௉ܸ డ஼೔డ௭ − ௜ܥ௩ܥ)௜௩ܭ −  .(௜௘ܥ௩௘ܥ

Коэффициенты диффузии (Dv, Di) и равновесные концентрации 
вакансий и межузельных атомов (Cve, Cie) удобно задавать с исполь-
зованием их значений в точке плавления (Tm) следующим образом:  ܦ௩(ܶ) = ௩௠ܦ ݌ݔ݁ 	݌ݔ݁ ቀ− ாೡವ௞் + ாೡವ௞ ೘்ቁ	 , (ܶ)௜ܦ = ௜௠ܦ ݌ݔ݁ 	݌ݔ݁ ቀ− ா೔ವ௞் + ா೔ವ௞ ೘்ቁ	,  ܥ௩௘(ܶ) = ௩௠ܥ ݌ݔ݁ 	݌ݔ݁ ൬− ௩݇ܶܧ + ௩݇ܧ ௠ܶ൰	 , (ܶ)௜௘ܥ = ௜௠ܥ ݌ݔ݁ 	݌ݔ݁ ൬− ௜݇ܶܧ + ௜݇ܧ ௠ܶ൰	.	 

Индекс m соответствует значению данной величины при темпе-
ратуре плавления (кристаллизации) Tm. Коэффициент рекомбина-
ции записывается в виде: ܭ௜௩ = ௩ܦ)௜௩ܣ + (௜ܦ ݌ݔ݁ 	݌ݔ݁ ൬−ܧ௥௘௖݇ܶ ൰	, 
где ܣ௜௩ =  ௖௔௣ (rcap – радиус, Erec – энергия рекомбинации). Здесьݎߨ4
величины EvD, EiD – энергии активации для диффузии, а Ev, Ei – 
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энергии образования дефектов. В формулах использованы констан-
ты: температура плавления кремния Tm = 1683 K и постоянная 
Больцмана k = 8.625×10-5 эВ/K. В данном случае требуется задать 
9 параметров. Параметра рекомбинации Erec не превышает 1.5 эВ, а 
радиус рекомбинации rcap равен 3.0×10-8 см. Для процесса выращи-
вания монокристаллов кремния диаметром 150 мм из тигля диамет-
ром 18 дюймов выполнено сравнение с экспериментальным кри-
сталлом, выращенным и затем исследованным на наличие 
микродефектов. Данные для сравнения представлены на Рис. 1: 
профиль скорости вытягивания (а), расчетные изолинии Civ после  
v-i-рекомбинации (б), и экспериментальная картина микродефектов 
(в), здесь LS – % доля выращенного кристалла. Сравнение показыва-
ет, что конфигурация переходов от вакансионной к межузельной 
моде по данным карты времени жизни соответствует аналогичным 
переходам на расчетной картине изолиний. Эти переходы вызваны 
значительным уменьшением Vp от начала процесса до 50%-й стадии 
и, соответственно, уменьшением параметра a до значений, мень-
ших crit, соответствующих переходу от вакансионного к межузель-
ному ростовому режиму.  

 

Рис. 1. 

Работа выполнена по теме госзадания № АААА-А20-
120011690136-2.  
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DEFECT FORMATION IN DISLOCATION-FREE SILICON 
SINGLE CRYSTALS 

N.A. Verezub, A.I. Prostomolotov 

Abstract. The physical concepts of defect formation processes in disloca-
tion-free silicon single crystals are discussed. Mathematical models of these 
processes are considered for various temperature ranges realized during their 
growth. Near the crystallization temperature, the processes of fast recombination 
and transfer of intrinsic point defects (vacancies and interstitial silicon atoms) 
are considered in detail, the calculation results of which are verified by the ex-
perimental data of the carrier lifetime map in a silicon single crystal 150 mm in 
diameter grown by Czochralski method. 

Key words: single crystal, silicon, IPD defects, recombination, modeling. 
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СТРУКТУРА СОБСТВЕННЫХ ТОЧЕЧНЫХ ДЕФЕКТОВ  
В CdTe  

Кобелева Светлана Петровна,  
к.ф.-м.н., доцент, kob@misis.ru 

НИТУ «МИСиС», г. Москва 

Аннотация. В работе анализируются имеющиеся на настоящий момент 
данные по составу и константам квазихимических реакций образования 
СТД в CdTe. Приведены расчеты конгруэнтно испаряющихся составов и 
границ области гомогенности соединения в различных моделях. Показано, 
что наиболее удовлетворительное согласие с имеющимися эксперимен-
тальными данными имеет модель, учитывающая помимо заряженных де-
фектов Френкеля по обеим подрешеткам и нейтральный дефект типа анти-
структурного теллура или дивакансии кадмия. 

Ключевые слова: собственные точечные дефекты, CdTe, константы 
квазихимических реакций, область гомогенности. 

Введение 

CdTe является одним из наиболее востребованных материалов 
в группе широкозонных соединений А2В6. Собственные точечные 
дефекты (СТД) в этих материалах играют определяющую роль 
в формировании как электрических, так и оптических свойств. На 
CdTe приходится наибольшее число работ, изучающих состав и 
термодинамические свойства СТД. Это единственный материал из 
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группы, в котором в состав дефектов включены практически все 
возможные дефекты, включая дефекты Френкеля по обеим подре-
шеткам, антиструктурные дефекты и комплексы дефектов. Обзор 
теоретических и экспериментальных работ по моделям дефектооб-
разования в этом материале на 2009 г. представлен в [1]. На насто-
ящий момент нет общего для всех авторов представления ни о со-
ставе, ни о энергетических характеристиках СТД. На границе 
области гомогенности избыток компонента, определенного по ана-
лизу состава равновесной паровой фазы, т. е. включая как заряжен-
ные, так и электрически нейтральные СТД, превышает концентра-
цию свободных носителей заряда (СНЗ) практически на два 
порядка. Существует два подхода к объяснению этого различия. 
В [2] на основе измерения температурной зависимости парциаль-
ных давлений компонентов равновесной паровой фазы было пока-
зано, что в конгруэнтно испаряющихся составах необходимо  
учитывать нейтральный дефект, концентрация которого пропорци-
ональна ஼ܲௗିଶ Такая зависимость характерна для антиструктурного 
дефекта ܶ݁஼ௗ. Второй подход основан также на рассмотрении ܶ݁஼ௗ 
со стороны избытка теллура, но как донорного центра, компенси-
рующего акцепторный центр ஼ܸௗ[3]. Целью работы было сравнение 
имеющихся моделей с новыми или не учтенными ранее экспери-
ментальными данными.  

Расчет концентраций СТД 

Концентрации СТД рассчитывали на основе метода квазихими-
ческих реакций (КХР). В этом методе концентрации дефектов вы-
ражают через константы соответствующих квазихимических реак-
ций, парциальные давления компонентов паровой фазы и для 
заряженных дефектов – через концентрации свободных носителей 
зарядов. С учетом уравнения электронейтральности для m дефектов 
имеется m+1 уравнений и m+2 неизвестных. Парциальные давления 
компонентов паровой фазы хорошо известны [1], поэтому рассчи-
тывают концентрации дефектов в зависимости от парциального 
давления компонента, в данной работе – парциального давления 
кадмия. Экспериментальные данные по зависимости отклонения от 
стехиометрии и концентрации СНЗ при 973 К взяты из [4]. Расчеты 
показали, что на стороне избытка теллура хорошее согласие с экс-
периментальными данными наблюдается у модели, учитывающей 
нейтральный дефект типа ܶ݁஼ௗ. Однако при этом этот дефект до-
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норного типа и нейтральным он будет только в случае, если его 
энергетический уровень лежит ниже уровня Ферми (F). В дырочном 
материале с концентрацией дырок порядка 1017 см-3 при 973 К  
EC – F = 0,69 эВ, а теоретические оценки положения даже второго 
ионизационного уровня ܶ݁஼ௗ	находятся на уровне 0,4 от дна зоны 
проводимости и во всех компенсационных моделях этот дефект 
рассматривается как двукратно ионизированный донор. Вместе 
с тем, в [5] было показано, что на обеих границах области гомоген-
ности параметр решетки CdTe уменьшается, поэтому авторы пред-
ложили т. н. модель вакансионных пор. В [3] на основании теорети-
ческих расчетов было предложено рассматривать нейтральный 
дефект ܶ݁஼ௗ − ஼ܸௗ, но его концентрация на границе области гомо-
генности со стороны избытка теллура на 3 порядка меньше откло-
нения от стехиометрии. Дивакансия в расчетах не учитывалась, 
вместе с тем концентрация дивакансии также, как и концентрация 
антиструктурного дефекта, пропорциональна ஼ܲௗିଶ. Со стороны из-
бытка кадмия также необходимо учитывать дефект нейтрального 
типа. Таковым также может быть дивакансия теллура. 

Выводы 

В работе выполнены расчеты зависимости концентраций СТД, 
отклонения от стехиометрии и концентрации СНЗ в CdTe при 
973 К. Показано, что со стороны избытка теллура отклонение от 
стехиометрии контролируется нейтральным дефектом типа ܶ݁஼ௗ 
или дивакансии кадмия. Экспериментальные данные по зависимо-
сти параметра решетки CdTe от отклонения от стехиометрии свиде-
тельствуют в пользу вакансионной модели. 
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STRUCTURE OF INTRINSIC POINT DEFECTS IN CDTE  

S.P. Kobeleva 

Abstract. The currently available data on the composition and constants of 
quasi-chemical reactions of IPD formation in CdTe are analyzed. Calculations 
of congruently evaporating compositions and boundaries of the compound ho-
mogeneity region in various models are presented. It is shown that the model 
that takes into account, in addition to charged Frenkel defects in both sublattic-
es, also a neutral defect such as antisite tellurium or cadmium divacancies has 
the most satisfactory agreement with the available experimental data.  

Key words: intrinsic point defects, CdTe, constants of quasi-chemical reac-
tions, homogeneity region.  
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Аннотация. В работе представлены результаты расчётов методом DFT 
энергетических характеристик возможных конфигураций атома бора, 
внедрённого в Ga2O3 методом ионной имплантации. Получены результаты 
для разных типов междоузлий, проведена оценка энергетических барьеров 
диффузии B по междоузельным каналам. 

Ключевые слова: оксид галлия, бор, ионная имплантация, DFT расчё-
ты, междоузлия, междоузельные каналы, энергия миграции. 

Введение 

Ионная имплантация бора в Ga2O3 представляет интерес в связи 
с проблемой модификации свойств данного полупроводника для 
расширения диапазона вариации его эксплуатационных свойств пу-
тем изовалентного замещения атомов галлия. Если замещение ато-
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мами алюминия, а также индия изучалось достаточно подробно, то 
в случае наиболее легкого из элементов 3-ей группы элемента – бо-
ра, данные весьма ограничены. 

Исследование модификации свойств бета-Ga2O3 ионами B+ пред-
ставляется достаточно актуальной задачей. При этом наряду с экс-
периментальными методами исследования электрофизических 
свойств Ga2O3, легированного B+ методом ионной имплантации, 
представляет интерес оценка возможных конфигураций расположе-
ния атомов B в решётке оксида галлия, а также оценка энергетиче-
ских барьеров при его возможном перемещении.  

Метод расчета 

С этой целью были проведены расчёты энергии двух типов: пер-
вый – для кластера из 80 атомов Ga2O3 и одного атома B; второй – 
для кластера из 79 атомов Ga2O3 c вакансией Ga и одного атома B. 
Для проведения исследования был выбран метод DFT, который до-
статочно успешно использовался ранее для расчёта энергетических 
параметров вакансии Ga [1] и энергетических характеристик про-
цесса диффузии ряда примесей [2] в этом материале. Расчёты про-
водились с использованием программного пакета Quantum Espresso 
[3] и псевдопотенциала UltraSoft (US) с энергией отсечки 25 Ry. 

Расчеты энергии кристаллического кластера β-Ga2O3 при вариа-
ции позиций единичного атома бора в решетке были проведены для 
трёх типов междоузлий. Определены координаты равновесных по-
ложений атома B в этих междоузлиях, как в бездефектном кристал-
ле, так и с вакансией Ga. Результаты показали, что B не замещает 
атом Ga в решётке, как ожидалось до начала исследования. При 
этом степень смещения атома B от этого положения различна для 
разных междоузлий. 

Полученные результаты позволили определить вероятный век-
тор диффузии B+ по междоузельным каналам и оценить соответ-
ствующие энергетические барьеры, значения которых варьируются 
в пределах (1.5–3) эВ. 

Выводы 

Проведённые расчёты позволили получить модельное представ-
ление возможных конфигурациях внедрённого атома B в решётку β-
Ga2O3 и оценить энергетические характеристики возможной диффу-
зии. Полученные результаты могут быть использованы при интер-
претации поведения B в экспериментах по его ионной имплантации 
в этот материал и постимплантационного отжига.  
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QUANTUM-CHEMICAL CALCULATION OF THE ENERGY 

CHARACTERISTICS OF BORON-DOPED Β-GA2O3 

E.V. Okulich, V.I. Okulich, D.I. Tetelbaum 

Abstract. The paper presents the results of calculations by the DFT method 
of the energy characteristics of possible configurations of the boron atom em-
bedded in Ga2O3 using ion implantation. The results for different types of inter-
stitials are obtained, and the energy barriers of diffusion B along interstitial 
channels are estimated. 

Key words: gallium oxide, boron, ion implantation, DFT calculations, inter-
stitials, interstitial channels, migration energy. 
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Аннотация. В работе выполнено молекулярно-динамическое модели-
рование процессов самоотжига филаментных структур в мемристорах на 
основе пленок a-SiO2, подвергнутых облучению ионами Si+. 

Ключевые слова: SiO2, ионная имплантация, мемристор, дефектность, 
молекулярная динамика, самоотжиг, кластеризация, стохастичность. 

Введение 

Выяснение природы стохастичности характеристик мемристив-
ных структур на основе тонких пленок оксидов является актуальной 
задачей. Сформировалось устойчивое мнение об определяющем вли-
янии на характеристики мемристоров дефектов рабочего слоя [1, 2]. 
Однако природа этих дефектов остается малоизученной.  

Поскольку установлено, что в зоне проводящего канала – фила-
мента (5–20 нм) – температура в проводящем состоянии может до-
стигать более 1000 К [3], то можно предполагать наличие процесса 
самоотжига дефектных структур в этой области. 

В настоящей работе представлены результаты моделирования 
этого процесса для мемристоров на основе пленок аморфного SiO2.  

В работе [4] было обнаружено положительное влияние ионного 
облучения на параметры резистивного переключения в структурах 
на основе пленок оксида кремния, поэтому моделирование прово-
дилось именно для легированных ионами Si+ пленок. 

Метод расчета 

Начальной задачей моделирования было создание структуры 
(размером 60×60×60 А3), насыщенной атомами кремния за счет об-
лучения ионами Si+ с заданной дозой на определённой глубине, а 
также содержащей дефекты, созданные ими. Подразумевается, что 
такая структура представляет из себя область филамента. Расчет 
числа дефектов производился в программе SRIM. При этом глубина 
аморфного SiO1.7 задавалась равной 20 нм, дозы составили 1·1015 и 
1·1017см-2, энергия внедряемых ионов Si+ – 20 кэВ. Соответствую-
щее число вакансий атомов Si и O создавалось их случайным уда-
лением, а междоузельные атомы – их случайным внедрением при 
выполнении того условия, что расстояние между двумя атомами не 
должно было быть меньше суммы атомных радиусов соответству-
ющих соседей. Процессы атомной перестройки при самоотжиге мо-
делировались методом молекулярной динамики с использованием 
пакета LAMMPS при температуре 1500 К. 
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Координаты атомов кластеров периодически фиксировались, 
общее время расчета составляло ~ 100 нс. Проводилась оценка 
структурных характеристик моделируемого объёма с использовани-
ем специально написанного комплекса программ. Это позволило 
наблюдать эволюцию числа, взаимного расположения скоплений 
атомов кремния, размеров кластерных образований и основных 
структурных единиц аморфного диоксида кремния типа Si-O4. 
В рамках исследований рассчитывались радиальные функции рас-
пределения (РФР) атомов как отмеченных образований, так и моде-
лируемого объема в целом, а также углы между связями. 

Результаты и обсуждение 

Была получена нормированная РФР связей Si-Si для моделируе-
мого фрагмента до имплантации (исходное состояние), после им-
плантации и после отжига при 1500 К в течение 100 нс. Для исход-
ного состояния положение пика (R = 3.19 Å) примерно 
соответствует литературному значению для термических пленок 
SiO2. После имплантации этот пик сохраняется, уменьшаясь по вы-
соте и площади и становясь резко асимметричным. Появляется вто-
рой пик при R = 2.38 Å, что связано с введением дополнительных 
атомов кремния.  

Отжиг приводит к образованию микрокластеров Si, приближа-
ющихся по структуре к кристаллическому кремнию, для которого 
RSi-Si = 2.34 Å и валентный угол равен ~109⁰. 

Изменение положения пика для SiO2 (2.9 Å) после отжига может 
быть связано с остаточными дефектами. Предполагается, что из-за 
последних более плотная структура оксида становится энергетиче-
ски выгоднее.  

Заключение 

Показана возможность существенной перестройки за короткое 
время структуры аморфного SiO2 в области филамента, приводящей 
к образованию микрокластеров Si, что является следствием эволю-
цией постимплантационных дефектов. Можно предположить, что 
эти процессы могут обуславливать стохастичность вольт-амперных 
характеристик мемристоров, их шумовые характеристики и, в ко-
нечном счёте, деградацию мемристора. 

Работа поддержана Правительством Российской Федерации 
(контракт № 075-15-2019-871 (2)) и выполнена в рамках реализации 
программы стратегического академического лидерства «Приоритет-
2030» (Н-466-99_2021-2023). 
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Abstract. In this work, molecular dynamics modeling of the processes of 
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Аннотация. С помощью квантово-механических расчётов определены 
энергии связи силицена, с адсорбированными на его поверхности атомами 
фосфора. Выявлено наиболее выгодное взаиморасположение атомов фос-
фора на поверхности силицена. Изучено изменение заряда и локального 
магнитного момента на атомах фосфора в зависимости от задаваемых 
конфигураций. 

Ключевые слова: теория функционала плотности, метод псевдопотен-
циала, силицен, фосфор, адсорбция. 

Введение 

Наличие уникальных электрических, механических и химиче-
ских свойств у графена зародили интерес к исследованию его ана-
логов, одним и которых является силицен. В отличии от графена, он 
обладает более сильным спин-орбитальным взаимодействием [1], 
что позволяет наблюдать спиновый эффект Холла при не слишком 
низких температурах [2]. Также к особенностям относятся механи-
чески регулируемая запрещённая зона [3] и металлическая фаза 
с долинообразной поляризацией [4]. Проведённые эксперименты 
[5–9] показывают возможности внедрения в современную электро-
нику наноразмерных материалов [10]. Исследование взаимодей-
ствия атомов фосфора с поверхностью силицена, представленное 
в данной работе, может представлять интерес в перспективе созда-
ния кубитов для квантовых вычислителей на основе данного мате-
риала. 

Результаты расчетов и их анализ 

Для проведения квантово-механических вычислений использо-
вался пакет программ Quantum Espresso [11], основанный на теории 
функционала плотности и методе псевдопотенциала. Расчёты вы-
полнялись с учётом спин-орбитального неколлинеарного взаимо-
действия. Полнорелятивистские псевдопотенциалы для кремния и 
фосфора были выбраны из библиотеки программы Quantum 
Espresso [12]. Энергия обрезания базиса плоских волн составила 
476 эВ. Расчёты Si:P структур проводились с однородной сеткой  
k-точек 3×3×1, построенной по схеме Монкхорста-Пэка. Анализ 
величин зарядов на атомах выполнялся с использованием метода 
разбиения Бейдера. 

В одной из наших работ [13] была изучена адсорбция одиночно-
го атома фосфора на поверхности силицена в некоторых ключевых 
положениях и было выявлено наиболее энергетически выгодное 
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состояние. Фосфор располагался над верхним атомом кремния (Hill) 
и энергия связи системы составила -3.84 эВ. Так же был смоделиро-
ван случай замещения (энергия связи равна -3.34 эВ). 

В данной работе рассматривается адсорбция атома фосфора на 
силиценовую поверхность. В-первом варианте уже содержащую 
один замещающий атом фосфора (Рис 1a), а во-втором один адсор-
бированный (Рис 1b). 

 

Рис. 1. Варианты расположения адсорбированного атома P  
рядом с а) замещающим; b) адсорбирующим 

Во 2-ом и 3-ем случае в области адсорбции второго атома фос-
фора происходят смещения в расположениях соседних атомов 
кремния, аналогичные рассмотренным ранее положениям Hill и 
Valley; энергии связи при этом становятся ниже, самым выгодным 
оказывается положение Hill (-4.17 эВ). В случае двух адсорбирую-
щих атомов, по величинам энергий связи можно выделить конфигу-
рацию 5 как самую выгодную (-4.23 эВ), расположение второго 
атома фосфора рядом с первым уменьшает его энергию связи 
в конфигурации 4, а в конфигурации 6 приводит к самопроизволь-
ному смещению от уже имеющегося адсорбированного атома. За-
ряда на атомах фосфора несущественно отклоняется от рассмотрен-
ных ранее случаев одиночного замещения или абсорбции атома 
фосфора на силицене. Локальные магнитные моменты на атомах 
фосфора не выражены. 

Работа выполнялась в рамках тематики Лаборатории моделиро-
вания квантовых процессов ТОГУ в соответствии с Государствен-
ным заданием на выполнение НИР Министерства науки и высшего 
образования Российской Федерации (проект № 0818-2020-0005). 
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Abstract. Using quantum mechanical calculations, the binding energies of 
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Аннотация. В работе выполнено компьютерное моделирование обра-
зования и разрыва проводящего филамента в мемристоре на основе оксида 
гафния двумя различными методами: методом конечных элементов и ки-
нетическим методом Монте-Карло. 

Ключевые слова: мемристор, резистивное переключение, филамент. 

Введение 

В течение последнего десятилетия происходит активное изуче-
ние особенностей функционирования резистивной памяти ввиду её 
главных достоинств: высокой масштабируемости, низкого энерго-
потребления, высокой скорости переключения [1]. При рассмотре-
нии ячеек памяти с использованием оксида гафния в качестве ак-
тивного слоя придерживаются концепции образования и разрыва 
проводящего филамента, состоящего из положительно заряженных 
кислородных вакансий. Однако данные процессы имеют стохасти-
ческий характер, что приводит к необходимости создания динами-
ческой модели мемристора, способной детально описывать рези-
стивное переключение. 

Моделирование  

В данной работе были рассмотрены два способа моделирования 
процессов, происходящих при резистивном переключении. В пер-
вом случае образование и разрыв проводящего филамента объясня-
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ются миграцией вакансий кислорода, вызванной локальным элек-
трическим полем и температурой [2]. Поэтому требуется самосо-
гласованное решение трех дифференциальных уравнений в частных 
производных: уравнение диффузии кислородных вакансий, уравне-
ние теплопроводности и уравнение непрерывности. При этом надо 
отметить, что электрическая проводимость и коэффициент тепло-
проводности активного слоя зависят от концентрации вакансий. 

При втором подходе моделирование начинается с задания 
начального распределения кислородных вакансий в активном слое, 
причем в каждый отдельно взятый момент времени распределение 
вакансий определяет механизм проводимости. Так, при низкой кон-
центрации кислородных вакансий происходит прямое туннелирова-
ние электронов между электродами и туннелирование электронов 
между вакансиями. Вероятности данных процессов определяются 
с помощью квазиклассического приближения. 

Протекающий через структуру ток может быть рассчитан  
с использованием механизма туннелирования через ловушки (TAT, 
trap-assisted tunneling) [3]. Однако при увеличении концентрации 
кислородных вакансий нельзя пренебрегать сильным взаимодей-
ствием между соседними вакансиями, что приводит к смене исполь-
зуемого механизма проводимости с TAT на дрейфовый [3]. 

Моделирование прекращается при достижении некоторого зара-
нее заданного тока. В каждом цикле уравнения Пуассона и непре-
рывности решаются самосогласованно. Рассчитанный по одному из 
вышеупомянутых механизмов ток используется для вычисления 
локальной температуры по уравнению теплопроводности. Далее, 
используя полученные локальные потенциал и температуру, с по-
мощью кинетического метода Монте-Карло определяется, какой из 
процессов – генерация, рекомбинация или диффузия – произойдёт 
на следующем этапе. 

Выводы 

В работе выполнено моделирование резистивного переключения в 
мемристоре на основе оксида гафния двумя различными методами: 
методом конечных элементов и кинетическим методом Монте-Карло.  
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Abstract. The paper presents computer simulation of the formation and rup-
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ния аналоговой импульсной нейронной сети на основе мемристивных эле-
ментов в рамках задачи распознавания образов. Рассматривается набор 
изображений размера 128 на 128 пикселей, что приводит к имитационной 
модели, включающей более 80 тысяч дифференциальных уравнений, и 
обусловливает необходимость распараллеливания вычислений.  

Ключевые слова: импульсная нейронная сеть, STDP, распознавание, 
мемристор, оксид гафния, интервальная модель, ВАХ, параллельные вы-
числения, OpenMP. 



151 

Введение 

Искусственные нейронные сети используются во многих обла-
стях современной жизни и позволяют решать актуальные, важные и 
практически значимые задачи, которые зачастую не поддаются ре-
шению с помощью классических подходов. Для ускорения работы 
нейросетевых алгоритмов ведутся разработки специальных процес-
соров, основанных на принципах действия человеческого мозга и 
представляющих собой аппаратную реализацию импульсных (спай-
ковых) нейронных сетей. 

Ранее авторами настоящей работы была разработана математи-
ческая модель аналоговой импульсной нейронной сети основанной 
на мемристивных элементах с методом самообучения Spike Timing 
Dependent Plasticity (STDP) [1–3]. Каждый синапс представляет  
собой мемристор, который описывается с помощью дифференци-
ального уравнения относительно переменной состояния, характери-
зующей уровень проводимости элемента. Имитационное моделиро-
вание позволяет определить оптимальные настройки нейроморфной 
структуры. При большом количестве синапсов имитационное моде-
лирование сети становится затруднительным из-за растущих вычис-
лительных затрат. Для оптимизации расчетов процесс интегрирова-
ния дифференциальных уравнений распараллеливается с помощью 
технологии OpenMP.  

Интервальная математическая модель мемристора 

Согласно экспериментальным данным, характер функциониро-
вания мемристоров является стохастическим, о чем свидетельствует 
разброс в вольт-амперных характеристиках в процессе переключе-
ния между высокоомным и низкоомным состояниями. Для учета 
этой особенности применяется модель мемристора с интервальны-
ми параметрами, которая дает ограничения сверху и снизу на инте-
ресующие величины, и заключает экспериментальные кривые в ко-
ридоры. 

Рассматривается модификация модели мемристора, представ-
ленной в [4]:  
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где x  – переменная состояния; [ ]1.000,1.119a ∈  B−5 – постоянная, 

определяемая свойствами материала; 5s =  – нечетное целое число; 

( )I t , ( )V t , ( )R t  – текущие значения тока, напряжения и сопротив-

ления; 0.4thrV =  В – пороговое значение напряжения активации; 

9n = , 59 10−= ⋅β  В, 41.5 10−= ⋅χ  В, [ ]1.674, 2.114M ∈α  B−1, 

[ ]0.019,0.415∈ −γ  B−1, [ ]0.011,1.464∈ −δ  мкА – подгоночные пара-

метры в выражении для тока; round  – функция получения целочис-
ленного результата; 15b =  В, 2c =  В – подгоночные коэффициен-
ты основного уравнения. Данные значения параметров получены с 
помощью подхода описанного в работе [5] для наилучшего воспро-
изведения экспериментальных данных по мемристору на основе 
оксида гафния [4]. На рис. 1а показана зависимость напряжения от 

времени ( )V t , на рис. 1б черной кривой представлена эксперимен-

тальная вольтамперная характеристика (ВАХ) и на рис. 1в – восста-

новленная по ( )V t  и ВАХ зависимость тока от времени. Серым 

цветом показаны полученные модельные интервальные оценки. 

 (а) (б) 

(в) 

Рис. 1. Результаты моделирования:  

(a) – исходная зависимость напряже-
ния от времени;  

(б) – экспериментальная и модельная 
ВАХ;  

(в) – экспериментальная и модельная 
зависимость тока от времени 
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При дальнейшем моделировании работы всей аналоговой само-
обучающейся импульсной нейронной сети, каждую эпоху обучения 
параметры мемристоров задаются случайным образом из подобран-
ных интервалов.  

Математическая модель нейронной сети 

Математическая модель сети для распознавания пяти изображе-
ний размером 128 на 128 пикселей задается следующими соотно-
шениями в соответствии с работой [1]: 
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где i
gV  – текущее значение напряжения на i-м входе нейронной сети; 

j
teV  – текущее значение напряжения в обратной связи j-го нейрона; 

j
outV  – текущее значение напряжения на выходе j-го нейрона;  

jτ  – время, прошедшее после последней активации j-го нейрона;  
j

intV  – напряжение на конденсаторе j-го нейрона; intR , intC  – значе-

ние сопротивления и емкости у нейронов; teV + , teV − , 0
teV  – значения 

амплитуды импульсов обратной связи и значение напряжения по 
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умолчанию; outV +
 – амплитуда выходного импульса; thV  – уровень 

напряжения активации нейрона; ,i jR  – значение сопротивления 

мемристора i-го синапса j-го нейрона; ,i jx  – состояние мемристора  

i-го синапса j-го нейрона; rτ  – длительность сигнала в обратной 

связи после активации нейрона; sτ  – длительность одного импульса 

в сигнале обратной связи, 2 s rτ τ< ; outτ  – длительность одного  

импульса на выходе сети; α  – коэффициент подавления; ijδ  – сим-

вол Кронекера; ( )xδ  – дельта-функция; ( )xθ  – функция Хэвисайда; 
зависимости XF  и ,i jR  определяются в соответствии с моделью 

мемристора. 
В процессе имитационного моделирования подобны следующие 

значения параметров: 10.9intR =  Ом, 4.1intC =  мФ, 1.55teV + = В, 

1.6teV − = −  В, 0 10teV =  мВ, 2outV + =  В, 2.5thV =  мВ, 15rτ =  мс, 1sτ =
 мс, 1outτ =  мс, 0.1α = . 

Отметим, что общее количество дифференциальных уравнений 
в модели составляет 81930  (128 128 5 5 5× × + + ), что обуславливает 
необходимость распараллеливания вычислений. 

Результаты 

Рассматривается задача распознавания изображений представлен-
ных на рис. 2 [6]. Вычисления производились на процессоре Intel(R) 
Xeon(R) CPU E5-2620. На рис. 3 показан процесс адаптации синапти-
ческих весов к распознаваемым образцам. Цвет соответствует значе-
нию переменной состояния соответствующего мемристора: чем тем-
нее, тем проводимость больше; чем светлее, тем меньше. 

 

Рис. 2. Распознаваемые изображения 

Соответствие переменных состояний распознаваемым образцам 
говорит о том, что сеть успешно обучилась и запомнила заданные 
изображения. За счет распараллеливания удалось получить более 
чем шестикратной ускорение вычислений. 
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Рис. 3. Изменение состояний мемристоров в процессе обучения 

Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ № 19-29-03051 
мк. Параллельные вычисления проводились на высокопроизводи-
тельных ресурсах ФИЦ ИУ РАН. 
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Abstract. The paper deals with the issues of simulation modeling of an ana-
log spiking neural network based on memristive elements within the framework 
of the problem of recognizing a set of five images of 128 by 128 pixels in size, 
which involves solving more than 80 thousand differential equations. 
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Введение 

Нейронные сети и их аппаратная реализация в настоящее время 
являются основным драйвером развития искусственного интеллекта 
(ИИ). Второе направление ИИ – логический вывод, однако для него 
используются классические компьютеры. Нейросетевые вычисле-
ния в своей основе содержат матрично-векторные операции, суть 
которых сводится к попарному перемножению элементов с после-
дующим накоплением произведений. Классические центральные 
процессоры (CPU) не способны эффективно вычислять такие опе-
рации в базисе энергоэффективность – быстродействие – площадь 
на кристалле, в связи с чем предлагаются и реализуются новые спе-
циализированные вычислители [1]. 

В основе нейронной сети лежит нейрон, в котором последова-
тельно выполняются операции попарного умножения, суммирова-
ния и применение нелинейной функции активации. Нероны реали-
зуются в соответствии с моделями работы человеческого мозга, 
разработанные нейробиологами. К настоящему моменту развивают-
ся две ветви нейросетевых решений – коммерчески успешное на 
основе классической формальной модели нейрона и стремительно 
развивающееся на уровне научных разработок нейроморфной моде-
ли, т.е. наиболее соответствующей действительности с точки зрения 
нейробиологов. 

Первая ветвь подразумевает использование сопроцессоров на 
архитектуре фон Неймана со статической памятью SRAM и дина-
мической памятью DRAM. Более новые нейроускорители содержат 
более эффективные алгоритмы реализации векторно-матричных 
умножений, например, для разреженных матриц. Фундаментальным 
ограничением таких решений является слишком медленный обмен 
данными между процессором и оперативной памятью, однако такие 
нейроускорители занимают львиную долю рынка, а компании-
производители имеют высокую прибыль. 

Во второй ветви – нейроморфном подходе, – главенствует спай-
ковая модель нейрона. В ней сигналы между нейронами кодируют-
ся импульсами (спайками) и передаются только при необходимости, 
в то время как в формальной модели поддерживаются логические 
уровни на протяжении всего процессорного такта. Кроме того, 
спайковая модель реализуется на цифровых, цифро-аналоговых и 
аналоговых процессорах. В свою очередь аналоговые вычислители 
не требуют тактирования, что существенно сокращает энергопо-
требление и время получения результата. 
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Аналоговые нейроморфные (спайковые) вычисления реализуют-
ся с помощью кроссбаров, в узлах которых размещены мемристоры 
в паре с селекторами для корректной адресации первых. Для управ-
ления работой мемристоров, а именно записи в них требуемого зна-
чения проводимости, подачи входных данных, векторно-матричных 
вычислений, применения функции активации и интерпретации ре-
зультата используются рассматриваемые ниже элементная база и 
схемотехнические решения. 

Аналоговая элементная база формирования  
входных воздействий, векторно-матричных вычислений,  
функции активации и обработки выходных сигналов 

Мемристоры имеют несколько режимов работы. Сразу после  
изготовления обычно требуется инициализация – процедура фор-
мовки, выполняющаяся путем подачи напряжения c достаточно вы-
соким значением Vforming. В результате мемристор переходит в со-
стояние низкого значения сопротивления (LRS). Для перевода 
мемристора в состояние высокого значения сопротивления (HRS) 
необходимо подать пониженное напряжение Vreset, в то время как 
переход из HRS в LRS происходит при подаче напряжения Vset. Все 
переходы происходят по петлям гистерезиса с ограничением тока 
потребления (current compliance). 

После установки мемристора в необходимое состояние, соответ-
ствующее весовому коэффициенту синапса нейросети, в работе 
электрической схемы кроссбара используется его проводимость. 
Подавая на входы размещенных в столбце кроссбара мемристоров 
напряжения в соответствии с амплитудами входных сигналов про-
исходит их взвешивание пропорционально проводимостям мемри-
сторов и последующее суммирование вытекающих из столбца то-
ков. Затем происходит применение функции активации с переводом 
токового сигнала в напряжение для последующей обработки. 

К аналоговой элементной базе, обеспечивающей непосредствен-
ную работу с токами и напряжениями без применения помехо-
устойчивого кодирования или представления информации относят-
ся такие приборы как операционные усилители и компараторы, для 
сопряжения с цифровыми схемами – аналого-цифровые и цифро-
аналоговые преобразователи. 

Схемотехнические решения для мемристорного кроссбара 

При работе кроссбара возникают различные паразитные токи и 
токи утечки, связанные протеканием токов по соседним проводни-
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кам. Их наличие ограничивает масштабирование кроссбара не-
сколькими десятками столбцов и строк, что является недостаточ-
ным для обработки полноценных нейросетей. 

Рассматриваются различные схемотехнические решения, обес-
печивающие работу мемристорных кроссбаров в режиме переклю-
чения мемристоров в состояние с заданным сопротивлением, а так-
же подготовку входных сигналов, вычисления функций активации и 
преобразования результатов вычисления. 

Выводы 

Выполнен анализ и классификация элементной базы и схемотех-
нических решений на ее основе для реализации операции векторно-
матричного умножения на мемристивных кроссбарах с целью под-
готовки к интегральному исполнению управляющей схемы, выпол-
ненной по КМОП-технологии [2], и матрицы мемристоров. 

Исследование выполнено в рамках научной программы Нацио-
нального центра физики и математики (проект «Искусственный ин-
теллект и большие данные в технических, промышленных, природ-
ных и социальных системах»). 
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Abstract. The variants of circuit solutions for analog matrix-vector calcula-
tions on crossbars with memristors – bipolar with programmable value of re-
sistance installed in their nodes are considered. 
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Аннотация. В работе рассмотрены особенности требований к свой-
ствам экранирующих материалов. Также выполнено моделирование ни-
кель-цинковых радиопоглощающих ферритов с целью повышения эксплу-
атационных характеристик. 

Ключевые слова: синтез, РПМ, композитные материалы, феррит, 
экранирование. 

Введение 

Задача моделирования микроструктур может быть решена на ос-
нове использования методов Монте-Карло для построения тополо-
гических особенностей или определения составляющих характери-
стик в соответствии с некоторым стохастическим распределением 
внутри элементарных объемов функциональных материалов в виде 
достаточно большого количества регулярных ячеек. Этот подход 
дает возможность устранить основную проблему реализации, за-
ключающуюся в необходимость использования значительной памя-
ти вычислительной машины и выполнения большого количества 
вычислений, благодаря довольно простой доменной декомпозиции, 
что может быть эффективно реализовано с помощью технологий 
параллельных и распределённых вычислений. 

Моделирование радиопоглощающих материалов 

Важнейшим параметром, описывающим радиопоглощающие 
свойства, является коэффициент отражения. На основании анализа 
данных выявлено, что коэффициент отражения является структуро-
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чувствительным параметром и влиять на него можно с помощью 
изменения размеров зерна феррита. Для достижения этой цели 
в настоящей работе были использованы два технологических прие-
ма – спекание в присутствии жидкой фазы (при легировании окси-
дом вистута) и дошихтовка крупнозернистой фракцией (КЗФ) гото-
вого феррита того же состава [1]. 

При определенной степени контакта между частицами начинает-
ся припекание и они теряют свою структурную обособленность. 
Зерно в этом случае растет за счет относительно медленного про-
цесса диффузии отдельных атомов через жидкую фазу. С повыше-
нием температуры обжига вследствие испарения и частичного вы-
текания жидкой фазы становится возможным непосредственный 
контакт между зернами, что приводит к началу типичной межзе-
ренной собирательной рекристаллизации, характеризующейся бо-
лее быстрым ростом кристаллов [2]. 

Для отображения его изменения в широком диапазоне частот 
были построены частотные зависимости коэффициента отражения 
рассматриваемых четырех партий образцов (рис. 1). 

  
                            а)                                                                      б) 

Рис. 1. Измерения коэффициента отражения на металлической пластине 
(режим «КЗ») образцов Ni-Zn феррита, содержащего 2% оксида висмута  

и 2% крупной фракции измельченного феррита 

Выводы 

Таким образом анализ характеристик коэффициентов отражения 
показал, что наилучшими эксплуатационными свойствами облада-
ют образцы, у которых размер зерна наибольший, то есть легиро-
ванные висмутом и приготовленные с добавкой 2% крупнозерни-
стой фракции. Образцы базовой партии имеют недостаточное 
поглощение электромагнитной энергии во всем частотном диапа-
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зоне, точка экстремума соответствующей кривой -13 дБ. Недостат-
ком образцов партии, содержащей 2,5% крупнозернистой фракции, 
является недостаточное поглощение до 50 МГц, по модулю не пре-
вышающее 10 дБ. 
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Abstract. The paper considers the features of the requirements for the prop-
erties of shielding materials. Modeling of nickel-zinc radio-absorbing ferrites 
was also performed in order to improve performance. 
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Аннотация. В данной работе проводится расчет колебательного спек-
тра диамана [1] в рамках формализма Гамильтона. Геометрическая модель 
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диамана представлена в виде двухслойного графена [2], но каждый C-атом 
имеет sp3-гибридизацию внешних электронных орбиталей. Атомы углеро-
да одной из подрешеток графена ковалентно связаны с атомами второго 
слоя графена, а к атомам второй подрешетки ковалентно присоединены 
внешние атомы водорода. Элементарная ячейка диамана содержит два 
атома углерода и один атом водорода. При построении модели была учте-
на деформация графеновой плоскости в результате присоединения к ней 
атомов водорода и изменение гибридизации внешних электронных орби-
талей атомов углерода с sp2 на sp3. Взаимодействие между атомами водо-
рода не учитывалось. 

Ключевые слова: графен, диаман, нанолента, элементарная ячейка, 
колебательный спектр, дисперсионное уравнение. 

Введение 

Со времен открытия многочисленные работы были посвящены 
изучению наноразмерных материалов на основе углерода [1], и это 
связано с их уникальными свойствами и возможностью применения 
в различных областях науки и техники. Графен, предсказанный тео-
ретически более полувека назад и полученный экспериментально 
в 2005 году [2], обладает высокой электропроводностью, теплопро-
водностью, гидрофобностью и так далее. Поэтому различные  
модификации на основе графена [4–6], сам графан [4], биграфен 
с возможными примесями, диаман [5] также привлекают внимание 
ученых.  

Все вышесказанное говорит о том, что изучение колебательных 
свойств гидрированных алмазоподобных нанопленок является акту-
альным. 

Моделирование колебательных свойств диамана 

Расчет фононного спектра диамина был проведен на основе 
классического и квантового подходов. Рассмотрение основано на 
гамильтоновом подходе, но параметры модельного гамильтониана 
были получены с помощью квантово-химических расчетов. Эле-
ментарная ячейка диамана (см. рис. 1) содержит три атома (два ато-
ма углерода и один атом водорода). Буквы A, B обозначают атомы 
углерода графеновых подрешеток, а буквы C обозначают атомы во-
дорода, расположенные выше и ниже слой графена, соответственно 
(см. рис. 2).  
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   Рис 1. Структура диамана              Рис. 2. Геометрическая модель диамана 

Выводы 

В работе выполнен расчет фононного спектра графеноподобной 
структуры диаман для различного вида расположения слоев графе-
на между собой. Разработанная модель, позволяет получить набор 
из двух уравнений третьей степени относительно квадрата частоты. 
Уравнения просты благодаря выбору элементарной ячейки из трех 
атомов одного слоя и введению системы координат, учитывающей 
нечетную симметрию слоев. 
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Abstract. In this paper, the vibrational spectrum of diamane [1] is calculated 
within the framework of Hamilton's formalism. The geometric model of the 
diamane is represented as a two-layer graphene, but each C-atom has an sp3 
hybridization of external electronic orbitals. The carbon atoms of one of the 
graphene sublattices are covalently bound to the atoms of the second graphene 
layer, and the outer hydrogen atoms are covalently attached to the atoms of the 
second sublattice. A diamane unit cell contains two carbon atoms and one hy-
drogen atom. When constructing the model, the deformation of the graphene 
plane as a result of the hydrogen atoms addition to it and the change in the hy-
bridization of the external electronic orbitals of carbon atoms from sp2 to sp3 
were taken into account. The interaction between hydrogen atoms was not taken 
into account. 

Key words: graphene, diamane, nanofilms, elementary cell, phonon spec-
trum, the dispersion equation. 
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Аннотация. В работе представлено исследование структурных пара-
метров новых композиционных материалов в качестве жёстких масок в 
процессе самосовмещённого мультипаттернирования. Было выявлено, что 
плёнка с использованием оксида титана обладает наилучшими характер-
ными свойствами для процесса мультипаттернирования.  

Ключевые слова: разрешающая способность, самосовмещённый ме-
тод мультипаттернирования, композиционные материалы, математическое 
моделирование. 

Введение 

Для освоения новых технологических норм при производстве 
сверхбольших интегральных схем необходимо, в первую очередь, 
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улучшать разрешающую способность фотолитографического про-
цесса [1]. В связи с этим требуется использование передовых мето-
дов повышения разрешения изображения. Одним из ключевых спо-
собов достижения данной задачи является использование новых 
материалов. 

В данной работе рассматриваются структурные параметры  
тонкоплёночных слоёв из композиционных материалов, с целью 
определить композиции, которые могли бы быть задействованы 
в качестве жёстких масок в передовых методах фотолитографии, 
в частности для самосовмещённого двойного и четырёхкратного 
паттернирования [2]. Основные требования к маскам: высокая се-
лективность по отношению к близлежащим слоям, минимальная 
шероховатость поверхности плёнок и низкая степень загрязнения 
технологических инструментов.  

Исследование структурных  
параметров композиционных материалов 

В качестве объектов исследования были выбраны плёнки на ос-
нове оксидов титана, гафния, алюминия, циркония и вольфрама, 
смешанных в разных пропорциях. Содержание оксидов металлов 
в итоговых композициях в процентном соотношении варьировалось 
от 20% до 90% в зависимости от металлического элемента, химиче-
ской структуры и условий обработки [3]. В результате, структурные 
параметры были изучены у 15 различных композиционных жёстких 
масок. С процессом литографии в итоге оказались совместимы 
только 8 вариаций (табл. 1).  

Таблица 1 
Основные характеристические свойства плёнок  

из новых материалов 

Материалы Условия 
сушки 

Относительная 
скорость травления 

в CF4 

Относительная 
скорость 

травления в O2 

Диэлектрическая 
постоянная 

TiOx-1 250°C/60c 1.50 0.46 7.2 

300°C/60c 1.24 0.22 6.8 

TiOx-2 250°C/60c 2.10 0.50 11.2 

300°C/60c 1.60 0.30 10.4 

ZrOx-1 250°C/120c 0.68 14.04 4.6 

300°C/120c 0.39 7.32 4.1 

350°C/120c 0.21 1.55 3.7 
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ZrOx-2 250°C/120c 0.34 4.46 4.2 

300°C/120c 0.23 1.29 3.8 

350°C/120c 0.10 0 3.4 

ZrOx-3 250°C/60c 0.45 2.66 5.1 

300°C/60c 0.37 1.00 4.5 

HfOx-1 250°C/60c 0.30 0.83 5.2 

300°C/60c 0.21 0.50 6.2 

WOx-1 350°C/120c 2.85 0.51 3.4 

AlOx-1 350°C/60c 0.61 11 2.8 

 
Данные композиции были опробованы на тестовом технологиче-

ском маршруте в ПАО «МИКРОН» и не вызвали серьёзного ме- 
таллического загрязнения технологических инструментов. Затем 
у данных композиционных материалов на АСМ Solver Pro было ис-
следовано состояние поверхности плёнок по величине среднеквад-
ратичного отклонения высоты неровностей поверхности пленок. 
Было обнаружено, что лучшими кандидатами являются плёнки 
с использованием оксида титана TiOx-2, гафния HfOx-1 и циркония 
ZrOx-3. 

Исходя из полученных результатов, с помощью программного 
обеспечения Prolith от разработчика KLA был промоделирован про-
цесс самосовмещённого двойного паттернирования линий затвора 
с использованием трёх вышеперечисленных композиционных ма- 
териалов в качестве жёстких масок. Было выявлено, что с помощью 
TiOx-2 в качестве жёсткой маски удаётся получить линии с наи- 
лучшим профилем. 

Выводы 

По итогам проделанной работы, было показано, что плёнки на 
основе новых композиционных материалов могут стать перспек-
тивными аналогами жёстких масок зарубежных производителей, 
причём лучше всех продемонстрировала себя плёнка на основе 
TiOx-2. 
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INVESTIGATION OF NEW COMPOSITE MATERIALS  

IN THE PROCESS OF SELF-ALIGNED DOUBLE PATTERNING 

E.D. Tikhonova, Y.S. Gornev 

Abstract. The paper presents a study of the structural parameters of new 
composite materials as hard masks in the process of self-aligned multipattern-
ing. It was found that the film with titanium oxide had the best characteristic 
properties for the multipatterning process. 

Key words: resolution self-aligned multipatterning (SAMP), composite ma-
terials, mathematical simulation. 
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Аннотация. В работе исследуется сегрегация примесей никеля в при-
сутствии кислородных вакансий вблизи границ дефектов структуры  
перовскита La0.2Sr0.7Ni0.1Ti0.9O2.9 (LSNT), на примере модельной ячейки  
со стехиометрией La0.5Sr0.5TiO3 (LST). Рассматриваются такие дефекты 
решетки, как TiO-терминированная поверхность (001) и TiO-термини- 
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рованная противофазная граница. Используется пакет первопринципной 
молекулярной динамики для проведения квантово-механических расчетов 
энергий. В результате обнаружено, что как для поверхности, так и для ан-
тифазной границы примесные частицы Ni имеют тенденцию к сегрегации 
на границах структурных дефектов. При этом кислородные вакансии уси-
ливают процесс сегрегации. Эти результаты подтверждают эксперимен-
тальные наблюдения. 

Ключевые слова: перовскит, сегрегация, кластер, вакансия, LST и 
LSNT материалы, антифазные границы, теория функционала плотности.  

Введение 

Перовскиты, класс оксидов металлов со структурой ABO3, где 
‘A’ и ‘B’ это два катиона, а ‘O’ – кислород , широко используются 
в качестве электродных материалов для твердооксидных топливных 
элементов. Большой интерес вызывают перовскиты на основе тита-
ната стронция SrTiO3, легированные La (LST материалы, например: 
La0.4Sr0.4TiO3 , La0.1Sr0.9TiO3 и др. [1]), из-за их высокой электронной 
проводимости, превосходной химической стабильности при окис-
лительно-восстановительных реакциях и стойкости к коксованию.  

В результате экспериментальных исследований было обнаруже-
но, что в соединении La0.2Sr0.7Ni0.1Ti0.9O2.9 примесные атомы Ni се-
грегируют в ‘B’ – подрешетке из кристаллического массива 
в направлении поверхности перовскита, формируя на ней кластеры. 
Как следствие, в результате сегрегации и кластеризации никеля 
возрастает каталитическая активность и электрохимические харак-
теристики соединения [1].  

Предполагается, что процесс сегрегации обусловлен наличием 
структурных дефектов перовскита (кислородные вакансии, дислока-
ции, антифазные границы (АРВ) и др.), которые приводят к активной 
кластеризации атомов Ni вблизи границ дефектов структуры.  

Целью работы является исследование сегрегации примесей Ni 
в соединении La0.2Sr0.7Ni0.1Ti0.9O2.9 (LSNT) при наличии кислородных 
вакансий и проверка предположения о том, что вакансии увеличи-
вают интенсивность сегрегации к структурным дефектам.  

Метод исследования 
При исследовании использовался пакет VASP [2] для выполне-

ния квантово-механических вычислений на примере модельной 
ячейки со стехиометрией La0.5Sr0.5TiO3 (LST) .  

Процесс сегрегации рассматривается в направлении TiO-терми- 
нированной поверхности LST(001) и к TiO-терминированной анти-
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фазной границе (Рис. 1), поскольку формирование именно таких 
поверхностей и границ наблюдается в эксперименте. 

 

 (а) 
 
 
 

Рис. 1.  
TiO-терминированная поверхность 

LST(001) (а)  
и TiO-терминированная антифазная 
граница в структуре LST (выделена 

желтым) (б) (б) 

  
Чтобы исследовать влияние вакансий на процесс сегрегации, 

сравниваются два механизма сегрегации в направлении к TiO-
терминированным поверхности и антифазной границе: сегрегация 
кислородных вакансий и Ni по отдельности и сегрегация Ni вместе 
с кислородной вакансией. О выгодности процесса можно судить по 
величине разности полной энергии между конечной и начальной 
конфигурацией. 

Расчет полной энергии системы проводится в рамках теории 
функционала плотности, через решение уравнений Кона–Шэма по 
формуле: ܧполн ൌ෍ߝ௜௜ െ 12න݊ሺݎሻ݊ሺݎᇱሻ|ݎ െ |ᇱݎ ݎᇱ݀ݎ݀ ൅ ௫௖ሾ݊ሿܧ െ නݒ௫௖ሺ݊ሻ݊ሺݎሻ݀ݎ ,										ሾ3ሿ 
где ߝ௜ – действительные собственные значения гамильтониана Ко-
на–Шэма, ݒ௫௖ሺݎሻ – функциональная производная, ܧ௫௖ – обменно-
корреляционная энергия.  
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Результаты 

Для TiO-терминированной поверхности была проведена серия 
расчетов: когда примесь Ni образует дефектную пару с кислородной 
вакансией (Ni-Vac) и когда они находятся на расстоянии внутри 
кристаллического массива и на поверхности. 

Полученные значения энергий сегрегации на TiO-термини- 
рованную поверхность показывают, что энергетически выгодны 
следующие процессы: 1) образование дефектной пары Ni-Vac внут-
ри кристалла, 2) образование пары Ni-Vac на поверхности, 3) сегре-
гация димера Ni-Vac к поверхности и 4) сегрегация как Ni, так и ва-
кансии по отдельности на поверхность. 

Для антифазной границы выгодны процессы образования пары 
Ni-Vac внутри объема, формирование этой пары на антифазной гра-
нице и сегрегация этой пары к границе. 

Таким образом, обнаружена тенденция к сегрегации примесей Ni 
к границам структурных дефектов перовскита LST. Причем для 
TiO-терминированной антифазной границы преобладает процесс, 
при котором сначала происходит формирование дефектных пар, а 
затем их сегрегация к APB, причем вакансии усиливают этот про-
цесс. Тем самым, кислородные вакансии способствуют кластериза-
ции атомов Ni и образованию каталитических частиц на поверхности.  

Заключение 

В работе были проведены расчеты энергий при разных располо-
жениях примеси Ni и кислородных вакансии. Из полученных значе-
ний энергий следует, что никель имеет тенденцию к сегрегации, как 
на открытой TiO-терминированной поверхности LST(001), так и 
вблизи антифазной границы, образованной этими поверхностями. 
Также обнаружено, что наличие кислородных вакансий способству-
ет более интенсивной сегрегации. Полученные результаты согласу-
ются с данными экспериментальных наблюдений. 

Работа выполнена при финансовой поддержке гранта РФФИ 
№ 19-29-03051 мк. 

Список использованных источников 

1. Hyeon Han, J. P. Lattice strain-enhanced exsolution of nanoparticles. Nature 
communications, 2019. 1–8. 

2. Sourceforge: https://sourceforge.net/projects/vasp-full-version/  
3. Lundqvist S., N. M. Теория неоднородного электронного газа. Москва: 

2Мир2, 1987. 86 уравнений Кона–Шэма. 175. 



174 

INVESTIGATION OF THE EFFECT OF VACANCIES  
ON THE PROCESS OF NICKEL IMPURITY SEGREGATION 

NEAR THE BOUNDARIES OF DEFECTS IN THE STRUCTURE 
OF IN LSNT PEROVSKITE BY THE METHOD OF AB INITIO 

MOLECULAR DYNAMICS 

A.F. Fattakhov, D.I. Bazhanov 

Abstract. In this paper, we investigate the segregation of Ni impurities in 
the presence of oxygen vacancies near the boundaries of defects in the structure 
of perovskite La0.2Sr0.7Ni0.1Ti0.9O2.9 (LSNT), using the example of a model cell 
with stoichiometry La0.5Sr0.5TiO3 (LST). Lattice defects such as TiO-terminated 
surface (001) and TiO-terminated antiphase boundary are considered. The 
VASP package is used to perform quantum mechanical calculations of energies. 
As a result, it was found that Ni impurity particles tend to segregate at the 
boundaries of defects for both the surface and the antiphase boundary. Besides, 
oxygen vacancies enhance the process of segregation. These results confirm 
experimental observations. 

Key words: perovskite, segregation, cluster, vacancy, cation, LST and 
LSNT materials, antiphase boundaries, density functional theory. 
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Аннотация. Статья исследует проблему создания отказоустойчивых 
самосинхронных (СС) схем. Использование избыточного СС-кодирования 
и двухфазной дисциплины работы обеспечивает более высокую сбое-
устойчивость СС-схем в сравнении с синхронными аналогами. Использо-
вание дублирования канала обработки данных вместо традиционного для 
синхронных схем троирования позволяет сократить избыточность СС-схем 
в отказоустойчивом исполнении и обеспечивает более высокий уровень 
надежности в сравнении с синхронными аналогами. 

Ключевые слова: самосинхронные схемы, логический сбой, отказ, во-
тирование, парафазный сигнал, индикация. 

Введение 

Парирование отказа в синхронных схемах обеспечивается с по-
мощью сбоеустойчивых кодов или одновременной обработки вход-
ных данных несколькими параллельными идентичными устрой-
ствами с последующим вотированием правильного результата [1]. 

Самосинхронные (СС) цифровые схемы обладают более высокой 
естественной устойчивостью к логическим сбоям [2], чем их син-
хронные аналоги, благодаря изначальной аппаратной избыточности, 
двухфазному режиму работы и индицированию завершения пере-
ключения схемы в каждую текущую фазу.  
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Детектирование отказа в СС-схеме 

СС-схемы используют избыточное, обычно парафазное, кодиро-
вание информации. Отказ в СС-схеме означает «залипание» одной 
или обеих компонент парафазного сигнала в фиксированном значе-
нии. Оно обнаруживается индикаторной подсхемой, поскольку при 
надлежащей реализации топологии СС-схемы некорректное рабо-
чее состояние схемы не может появиться из-за сбоя или отказа. 

Основное преимущество СС-схем является функциональная кор-
ректность их работы при любых задержках формирования и распро-
странения внутренних и выходных сигналов. Однако, это свойство 
затрудняет задачу обнаружения отказа, так как задержки срабатыва-
ния элементов и схемы оказываются не регламентированными.  

Варианты отказоустойчивых СС-схем 

Самое простое решение – дублирование СС-схемы [3]. Дублиро-
ванная СС-схема парирует первый отказ в любом из дублированных 
каналов и гарантирует детектирование не более двух отказов, оста-
навливая обработку данных при выявлении второго отказа. Для 
обеспечения устойчивости к N последовательным отказам, каждый 
из которых воспринимается и детектируется как однократный от-
каз, ее нужно дополнить (N–1) резервными каналами.  

Синхронная схема, устойчивая к N отказам, может быть реали-
зована схемой вотирования «(N+1)-из-(2·N+1)» (вариант С-1) или 
схемой вотирования «2-из-3» с (N – 1) резервными каналами (вари-
ант С-2). Сравнение аппаратных затрат вариантов отказоустойчи-
вых синхронных и СС-схем, приведенных к аппаратным затратам 
синхронного варианта С-1, показано на рисунке. Здесь учтено соот-
ношение аппаратных затрат СС и синхронных реализаций типовых 
цифровых схем как 2,4. 

 

Рисунок. Аппаратные затраты СС и синхронных вариантов (С-1 и С-2) 
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Выводы 

1. Вотированные синхронные схемы (N-из-M) маскируют часто 
повторяющиеся одиночные сбои и множественные одновременные 
сбои, но не гарантированно.  

2. Топологические методы способны сократить число типов сбо-
ев в СС-схемах. В частности, сделать нереализуемыми сбой типа 
«переключение парафазного сигнала из корректного рабочего со-
стояния в инверсное рабочее состояние». 

3. Дублированная СС-схема обладает устойчивостью к множе-
ственным логическим сбоям и однократным отказам, но при этом 
необходим таймер, работающий от внешнего синхросигнала.  

4. При увеличении степени защищенности, т.е. числа отказов, 
парируемых отказоустойчивой схемой, ее СС-реализация становит-
ся менее избыточной в сравнении с традиционным синхронным ре-
шением. 
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FAULT-TOLERANT SELT-TIMED CIRCUITS 

A.A. Zatsarinny, Yu.A. Stepchenkov, Yu.G. Diachenko,  
Yu.V. Rogdestvenski, L.P. Plekhanov 

Abstract. The article considers the problem of developing synchronous and 
self-timed (ST) circuits that are tolerant to faults. Redundant ST coding and 
two-phase discipline ensures that ST circuits are more tolerant to the faults than 
synchronous counterparts. Duplicating ST channels instead of tripling reduces 
redundancy of the fault-tolerant ST circuits and retains their reliability level 
compared to synchronous counterparts.  

Keywords: self-timed circuits, soft error, fault, voting, dual-rail signal, indi-
cation. 
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