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ОБ ОДНОМ ПОДХОДЕ  

К ОЦЕНКЕ ПРОИЗВОДИТЕЛЬНОСТИ 

ВЫСОКОПРОИЗВОДИТЕЛЬНЫХ ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫХ 

КОМПЛЕКСОВ В ЗАДАЧАХ МАТЕРИАЛОВЕДЕНИЯ 

Денисов Сергей Анатольевич,  

начальник ЦКП «Информатика» 1, 

 SDenisov@frccsc.ru  

1 Федеральный исследовательский центр «Информатика и управление» 

Российской академии наук (ФИЦ ИУ РАН), г. Москва 

Аннотация. В работе рассматривается подход к оценке произво- 
дительности высокопроизводительного вычислительного комплекса.  
Предлагается последовательный переход от расчета теоретической мак-
симальной производительности к комплексной оценке реальной произ-
водительности вычислительной системы. При этом применяются как 
классические синтетические тесты, так и перспективные подходы, такие 
как глубокое профилирование. Предлагаемый подход позволяет полу-
чить исчерпывающее представление о реальной производительности 
и возможностях высокопроизводительной вычислительной системы. 

Работа выполнена с использованием инфраструктуры Центра коллек-
тивного пользования «Высокопроизводительные вычисления и большие 
данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ РАН (г. Москва) [1, 2]. 

Ключевые слова: высокопроизводительный вычислительный ком-
плекс, гибридная архитектура, графический ускоритель, производитель-
ность. 

 
Современные высокопроизводительные вычислительные ком-

плексы строятся на основе гибридных архитектур, где централь-
ные процессоры вычислительных узлов работают в тандеме 
с ускорителями вычислений, на которые возлагается основная вы-
числительная нагрузка, а сами вычислительные узлы объединя-
ются в единый комплекс высокоскоростной сетью обмена дан-
ными [3, 4]. 

Традиционные подходы к оценке производительности таких 
сложных систем, основанные на единичных метриках, измеряе-
мых количеством операций с плавающей запятой в секунду, слабо 
отражают возможности системы эффективно решать реальные 
прикладные и научные задачи. 
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Актуальной проблемой становится разработка комплексного 
подхода, который бы позволил не только измерить, но и интерпре-
тировать производительность современного высокопроизводи-
тельного вычислительного комплекса в контексте его целевого  
использования. 

В статье предлагается подход, основанный на поэтапной 
оценке производительности высокопроизводительного вычисли-
тельного комплекса. 

На первом этапе оценивается теоретическая максимальная 
производительность (ТМП), которая определяется заявленными 
производителями показателями производительности компонент, 
входящих в состав системы, с учетом архитектурных особенно-
стей вычислительной системы.  

ТМП предлагается определять по формуле:  

Tpeak = ∑ ((Freq x Nops x Ncores x Ncpus) + (Tgpupeak x Ngpus
n

1
)), 

где: 
n — количество вычислительных узлов системы; 
Freq — рабочая частота центрального процессора;  
Nops — количество операций за такт; 
Ncores — количество ядер центрального процессора; 
Ncpus — количество центральных процессоров в вычислитель-

ном узле; 
Tgpupeak — пиковая производительность одного ускорителя 

вычислений;  
Ngpus — количество ускорителей вычислений в вычислитель-

ном узле. 
ТМП вычислительной системы представляет собой некий иде-

ализированный сценарий, недостижимый на практике. Реальная 
производительность системы (РПС) будет всегда ниже ТМП из-за 
наличия таких факторов, как задержки доступа к памяти, наклад-
ные расходы на коммуникации между компонентами, несовершен-
ство программного кода и др.  

На втором этапе проводится тестирование аппаратного обеспе-
чения вычислительной системы с целью выявления компонент, ко-
торые работают в нештатных режимах и тем самым являются фак-
торами снижения РПС. Устранение причин работы выявленных 
компонент в нештатных режимах позволяет повысить РПС. 
Например, с помощью инструментов мониторинга таких как  
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программное обеспечение NVIDIA DCGM и утилита nvtop, можно 
убедиться в том, что все ускорители вычислений работают  
на штатных частотах, не перегреваются и показывают ожидае- 
мую пропускную способность памяти. Тесты вроде STREAM 
Benchmark позволяют измерить производительность подсистемы 
оперативной памяти, что критически важно для многих вычисли-
тельных задач. Тесты OSU Micro-Benchmarks [5] позволяют изме-
рить задержки и пропускную способность сети обмена данными, 
а специализированные тесты NCCL Tests [6] оценивают скорость 
коллективных операций между ускорителями вычислений, что 
особенно важно для задач машинного обучения. 

На третьем этапе оценивается РПС на основе применения как 
стандартизированных синтетических тестов, которые позволяют 
сравнить тестируемую систему с аналогами (например, тест HPL, 
нагружающий вычислительную систему задачами линейной ал-
гебры и являющийся основой для составления рейтинга TOP500), 
так и ряда прикладных тестов, представляющие собой реальные 
приложений из различных научных областей (например, тест 
MLPerf HPC, который замеряет время обучения современных 
нейронных сетей и является эталоном для оценки производитель-
ности вычислительных систем, ориентированных на решение за-
дач искусственного интеллекта). Именно на этом этапе определя-
ется, с какими целевыми нагрузками и насколько эффективно 
функционирует вычислительная система. 

Для задач материаловедения существует целый ряд приклад-
ных тестов, которые позволяют оценить, насколько хорошо вы-
числительная система справляется с реальными рабочими нагруз-
ками этой области. Такие тесты измеряют ключевые показатели 
(метрики) — время расчета одной итерации, время до получения 
результата и масштабируемость на большом количестве ядер. Ши-
роко известными являются сводные наборы тестов от Standard Per-
formance Evaluation Corporation (SPEC) [7].  

На четвертом этапе, когда РПС измерена, выполняется глубо-
кая оптимизация процесса выполнения приложения, что чего при-
меняются инструменты профилирования, такие как NVIDIA 
Nsight Systems и Nsight Compute. С их помощью строится времен-
ная диаграмма выполнения приложения, позволяющая идентифи-
цировать и сгладить узкие места, например, обнаружить, что  
ускорители вычислений простаивают в ожидании данных от  
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центрального процессора, или что межпроцессорные коммуника-
ции занимают большую часть времени.  

Этот анализ помогает, во-первых, еще приблизить РПС к ТМП 
вычислительной системы, а во-вторых, выработать практические 
рекомендации для пользователей вычислительной системы по 
оформлению вычислительных заданий.  

Выводы 

Расчет производительности высокопроизводительного вычис-
лительного комплекса это сложный, многоэтапный процесс, начи-
нающийся с теоретических расчетов и завершающийся глубоким 
профилированием приложений. Представленный подход позво-
ляет получить объективные данные для сравнения с другими си-
стемами, понять реальную эффективность комплекса при решении 
конкретных научных или инженерных задач, а также подчерки-
вает важность не только выбора современного мощного вычисли-
тельного оборудования, но и его профессиональной настройки 
и адаптации программного обеспечения.  

Дальнейшее развитие методов оценки производительности вы-
сокопроизводительных вычислительных комплексов будет свя-
зано с интеграцией метрик энергоэффективности и адаптацией 
к новым классам задач. 
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ABOUT ONE APPROACH TO ASSESSING THE PERFORMANCE 
OF HIGH-PERFORMANCE COMPUTING SYSTEMS  

IN MATERIALS SCIENCE PROBLEMS 

S.A. Denisov 

Abstract. The paper examines an approach to assessing the performance of 
a high-performance computing system. It proposes a sequential transition from 
calculating theoretical maximum performance to a comprehensive assessment of 
the actual performance of a computing system. This approach utilizes both clas-
sic synthetic benchmarks and advanced approaches such as deep profiling. The 
proposed approach provides a comprehensive understanding of the actual per-
formance and capabilities of a high-performance computing system. 

Keywords: high-performance computing cluster, hybrid architecture, 
graphics accelerator, performance. 
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Аннотация. Рассмотрен подход к оценке загруженности высокопро-
изводительного вычислительного комплекса. Дано организационно-тех-
ническое представление вычислительного комплекса в виде совокупно-
сти взаимосвязанных уровней. Предлагается выразить загруженность 
вычислительного комплекса в виде совокупности показателей, характе-
ризующих каждый из уровней представления вычислительной системы. 
Предлагаемый подход позволяет получить представление о реальной за-
груженности высокопроизводительной вычислительной системы. 

Работа выполнена с использованием инфраструктуры Центра коллек-
тивного пользования «Высокопроизводительные вычисления и большие 
данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ РАН (г. Москва) [1, 2]. 

Ключевые слова: высокопроизводительный вычислительный ком-
плекс, гибридная архитектура, графический ускоритель, производитель-
ность. 
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Современные высокопроизводительные вычислительные ком-
плексы с гибридной архитектурой, в которых центральные процес-
соры работают совместно с ускорителями вычислений, являются 
основой для решения задач в области искусственного интеллекта, 
анализа больших данных, математического моделирования, вклю-
чая задачи материаловедения. Эффективное использование таких 
гибридных систем представляет собой сложную задачу. Одним из 
аспектов ее решения является разработка и применение комплекс-
ных методов оценки загруженности вычислительной системы. 

Высокопроизводительную вычислительную систему можно 
представить в виде совокупности нескольких взаимосвязанных 
уровней: 

– аппаратный уровень (вычислительный узел и его компо-
ненты — ядра центрального процессора, оперативная память, 
ускоритель вычислений, сетевые адаптеры системы высокоско-
ростного обмена данными); 

– энергетический уровень (совокупная потребляемая мощ-
ность вычислительного комплекса или отдельных узлов); 

– уровень системы управления вычислительными заданиями, 
объединяющей вычислительные узлы в единый вычислительный 
комплекс; 

– уровень системного и прикладного программного обеспече-
ния (операционная система, различные библиотеки и фреймворки, 
системы разработки и математического моделирования), опреде-
ляющий направления и специфику применения вычислительного 
комплекса; 

– уровень вычислительных заданий пользователя (например, 
исполняемый программный код, входные данные для системы мо-
делирования). 

Первые три из обозначенных уровней обладают набором пока-
зателей, по которым можно оценить загруженность вычислитель-
ной системы, последние два уровня в той или иной степени влияют 
на загруженность вычислительной системы.  

Традиционный подход определения загруженности вычисли-
тельной системы включает сбор, обобщение и анализ метрик (дан-
ных) об уровне загруженности (утилизации) центральных процес-
соров, оперативной памяти, ускорителей вычислений, сетевых 
адаптеров системы высокоскоростного обмена данными, получае-
мых на уровне операционной системы вычислительного узла.  
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Такие метрики, как правило, выражаются относительными показа-
телями (часто в процентном соотношении).  

Применение данного подхода позволяет определить уровень 
загруженности узлов вычислительной системы, равномерность 
распределения загрузки вычислительных узлов, сделать выводы 
об уровне загрузки вычислительной системы в целом, а также  
выявить вычислительные узлы, работающие в режимах близких  
к перегрузке. Вместе с тем, данный подход определения загружен-
ности вычислительной системы не является полностью объектив-
ным, так как нулевой уровень загруженности вычислительного 
узла по причине его простоя во время выполнения вычислитель-
ных заданий, связанного, например, с неоптимальными настрой-
ками системы управления вычислительными заданиями, или  
«зависанием» программного кода, исполняемом в виде вычисли-
тельного задания пользователя, будет негативно влиять на уровень 
интегральной загруженности вычислительной системы [3].  

Схожим с вышеописанным подходом является подход, связан-
ный с измерением потребляемой мощности вычислительными уз-
лами относительно уровней их минимального и максимального 
энергопотребления, так как потребляемая мощность вычислитель-
ной системы в целом или отдельных ее узлов напрямую коррели-
рует с их вычислительной активностью. Данный подход, обладая 
теми же положительными свойствами, также не является полно-
стью объективным по следующим причинам:  

– простои вычислительного узла негативно влияют на уровень 
интегральной загруженности вычислительной системы; 

– высокое энергопотребление может быть связано не только 
с выполнением вычислительной нагрузки, но и с активной работой 
встроенной системы охлаждения (вентиляторов) в попытках не  
допустить перегрева вычислительного узла по причинам, не свя-
занным с вычислительными нагрузками, например, повышение 
температуры окружающей среды, связанной со сбоями климати-
ческих систем [4].  

На уровне системы управления вычислительными заданиями 
подход к определению загруженности выглядит иначе. Здесь на 
первый план выходят такие показатели, как среднее время ожида-
ния в очереди и длина очереди заданий. Их рост прямо свидетель-
ствует о том, что спрос на вычислительные ресурсы стабильно 
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превышает возможности вычислительной системы [5, 6]. Данный 
подход позволяет объективно оценить уровень загруженности вы-
числительной системы, но при этом важным показателем является 
эффективность системы управления вычислительными задани-
ями — способность минимизировать фрагментацию ресурсов, 
«упаковывая» вычислительные задания на узлы таким образом, 
чтобы сократить время их простоя [7]. Необходимо настроить  
систему управления вычислительными заданиями с учетом специ-
фики прикладных нагрузок (задач), решаемых на вычислительной 
системе [8, 9]. 

В ЦКП «Информатика» наряду с вышеописанными подходами 
применяется подход определения загруженности вычислитель-
ного комплекса по времени выполнения заданий на основе ретро-
спективного анализа выполненных вычислительных заданий. 

На рисунке 1 показан принцип, положенный в основу предла-
гаемого подхода. По каждому вычислительному узлу все выпол-
ненные вычислительные задания распределяются по временной 
оси, задающей интервал времени за который будет определяться 
уровень загруженности системы, как правило календарный год. 
Каждое выполненное вычислительное задание имеет длитель-
ность, определяемую временем начала и завершения выполнения. 
Проекции длительностей выполнения вычислительных заданий  
на временную ось определяют интервалы времени, когда на вы-
числительном узле выполнялось хотя бы одно вычислительное  
задание.  

Максимальное время работы сервера в календарном году (Tmax)

Продолжительность вычислительного задания

Время загрузки сервера (Tс)

 
Рисунок 1 — Распределение выполненных вычислительных заданий  

по временной оси  

Тогда интегральная загрузка вычислительного комплекса 
определяется по формуле:  
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Зцкп  =
∑

∑𝑇𝑐
𝑇𝑚𝑎𝑥

𝑚
1

𝑚
 ∗ 100% 

где 
m — количество серверов; 
Tс — время работы сервера в календарном году; 
Tmax — максимальное время работы сервера в календарном 

году; 
Зцкп — загрузка ЦКП. 
Данный подход позволяет оценить загруженность вычисли-

тельного комплекса с учетом фактических простоев вычислитель-
ных узлов, вызванных особенностями исполнения и «зависанием» 
программного кода, исполняемом в виде вычислительного задания 
пользователя, а также оценить загруженность вычислительного 
комплекса в интересах сторонних организаций, являющихся 
внешними пользователями по отношению к пользователям орга-
низации, на основе которой функционирует центр коллективного 
пользования.  

Выводы 

Совокупность представленных в работе подходов позволяет 
сформировать комплексный подход к оценке загруженности, ко-
торый позволяет представить и оценить загруженность высоко-
производительной вычислительной системы в виде системы пока-
зателей.  

Подход к оценке загруженности на основе времени выполне-
ния вычислительных заданий, применяемый в ЦКП «Информа-
тика» позволяет оценить уровень загруженности центра коллек-
тивного пользования с точки зрения потока вычислительных 
заданий. 
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Abstract. An approach to assessing the workload of a high-performance 
computing system is considered. An organizational and technical representa-
tion of the computing system is presented as a set of interconnected levels. It 
is proposed to express the computing system's workload as a set of indicators 
characterizing each of the computing system's representation levels. The pro-
posed approach allows one to gain insight into the actual workload of a high-
performance computing system. 
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Аннотация. Рассмотрен подход к оценке эффективности политик  
обслуживания вычислительных заданий в высокопроизводительном вы-
числительном комплексе. Предложена комплексная система, которая 
включает четыре группы взаимодополняющих критериев: скорость вы-
полнения заданий, общая производительность и использование ресурсов, 
справедливость распределения ресурсов и адаптивность к динамическим 
изменениям вычислительной нагрузки. Предложенный подход позволяет 
более сбалансированно оценивать и выбирать политики обслуживания в 
зависимости от целей применения высокопроизводительной вычисли-
тельной системы. 

Работа выполнена с использованием инфраструктуры Центра коллек-
тивного пользования «Высокопроизводительные вычисления и большие 
данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ РАН (г. Москва) [1, 2]. 

Ключевые слова: вычислительные ресурсы, гибридный высокопро-
изводительный вычислительный комплекс, гибридная архитектура, си-
стема управления вычислительными заданиями, очередь заданий. 

 
Развитие классических подходов к определению рациональной 

дисциплины обслуживания заданий в многомашинных комплек-
сах получило импульс в 70-х гг. прошлого столетия в связи с ин-
тенсивным внедрением автоматизированных систем в различных 
отраслях промышленности [3]. Появление гибридных высокопро-
изводительных вычислительных систем с гибридной архитекту- 
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рой, а также облачных технологий потребовало совершенствова-
ния классических подходов. Достаточно упомянуть работы 
[4, 5, 6, 7]. Так, для обслуживания разнообразных типов вычисли-
тельных нагрузок (параллельные, интерактивные, пакетные) раз-
рабатываются политики обслуживания вычислительных заданий 
(QoS, Quality of Service) [8].  

Создание единой политики, эффективно обслуживающей все 
типы нагрузок, представляет собой нетривиальную задачу. Это 
связано с фундаментальными различиями в предъявляемых ими 
требованиях: интерактивные задачи чувствительны к задержкам, 
пакетные — к общему времени выполнения, а параллельные — 
к координации распределённых ресурсов и минимизации комму-
никационных накладных расходов. В связи с этим, как правило, 
разрабатываются отдельные или гибридные политики для каждого 
типа нагрузки [9]. Существующие подходы включают политики на 
основе приоритетов, справедливого распределения и динамиче-
ского перераспределения ресурсов, а также адаптивные стратегии, 
использующие методы машинного обучения.  

Эффективность политики обслуживания определяется не 
только ее способностью максимизировать общую производитель-
ность системы, т.е. выполнить наибольшее количество вычисли-
тельных заданий за временной интервал, но и ее способностью 
поддерживать баланс между конкурирующими целями, такими 
как: обеспечение справедливого распределения вычислительных 
ресурсов между пользователями, минимизация времени ожидания 
вычислительного задания в очереди, максимизация загрузки вы-
числительных ресурсов, поддержка приоритетных приложений. 

Оценка эффективности политик обслуживания вычислитель-
ных заданий является актуальной задачей и требует комплексного 
подхода. Для оценки эффективности политик обслуживания пред-
лагается использовать систему взаимодополняющих критериев, 
которая позволит объективно выполнить такую оценку, в виде сле-
дующих четырех групп. 

Первая группа критериев характеризует скорость выполнения 
вычислительных заданий высокопроизводительной системой.  
Основным критерием в этой группе является среднее время выпол-
нения задания, определяющее интервал времени от момента по-
ступления вычислительного задания в систему управления вычис-
лительными заданиями до его завершения. Еще одним важным 
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критерием является среднее время ожидания в очереди, которое 
особенно критично для интерактивных видов вычислительных 
нагрузок. Наиболее эффективной считается такая политика обслу-
живания, которая минимизирует эти показатели.  

Вторая группа критериев характеризует общую производи-
тельность и эффективность использования вычислительной  
системы в целом. Центральным критерием этой группы является 
общая пропускная способность вычислительной системы, опреде-
ляемая как количество заданий, выполненных за единицу времени. 
Высокая пропускная способность свидетельствует о способности 
системы обслуживать большое число пользователей и/или вы- 
числительных заданий. Не менее важным является критерий —  
коэффициент использования вычислительных ресурсов, который 
определяет, какая доля ресурсов (процессоров, ускорителей  
вычислений, памяти) была задействована полезной работой, а не 
простаивала. Эффективная политика обслуживания стремится 
максимизировать оба этих показателя, избегая ситуаций, когда вы-
сокоприоритетные задания малого объема приводят к фрагмента-
ции ресурсов и простоям вычислительной системы. 

Третья группа содержит критерии, оценивающие справедли-
вость и баланс распределения ресурсов между пользователями 
(вычислительными заданиями пользователей). Критерий справед-
ливости определяется в контексте обеспечения получения каждым 
вычислительным заданием своей «справедливой доли» вычисли-
тельных ресурсов в соответствии с заданными правилами, напри-
мер, квотами или приоритетами. Количественно этот критерий мо-
жет быть оценён с помощью индекса Джини: значение, близкое к 
нулю, указывает на равномерное распределение ресурсов, тогда 
как значение, близкое к единице, — на высокую неравномерность.  

Четвертая группа критериев учитывает способность вычисли-
тельной системы адаптироваться к динамически меняющейся  
рабочей нагрузке. Ключевым является критерий устойчивости 
к пиковым нагрузкам, который оценивает способность сохранять 
приемлемые значения показателей времени ожидания в очереди 
и пропускной способность вычислительной системы при резком 
всплеске количества поступающих заданий. Эффективная поли-
тика обслуживания должна демонстрировать устойчивость к та-
ким ситуациям. Дополнительным критерием, оценивающим вы-
числительные и временные затраты самой системы управления 
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вычислительными заданиями на принятие решений, является кри-
терий эффективности планирования ресурсов. Слишком сложные 
алгоритмы и политики обслуживания вычислительных заданий 
могут стать узким местом вычислительной системы. 

Важно отметить, что указанные критерии зачастую конфлик-
туют между собой: например, максимизация пропускной способ-
ности может ухудшить справедливость, а строгая приоритезация 
может снизить общую загрузку. Поэтому при сравнении политик 
необходимо учитывать компромиссы и, при необходимости, при-
менять нормализованные или взвешенные показатели. 

Выводы 

Разработка и оценка политик обслуживания вычислительных 
заданий в высокопроизводительных системах требуют многогран-
ного подхода, учитывающего как технические, так и пользователь-
ские аспекты. Предложена комплексная система критериев, при-
менение которой позволяет выявлять сильные и слабые стороны 
различных политик и принимать обоснованные решения по их 
применению и адаптации. С учетом возникающих компромиссов 
между критериями рекомендуется применять нормализованные 
или взвешенные показатели, отражающие специфику конкретной 
вычислительной среды. В перспективе дальнейшие исследования 
могут быть направлены на разработку адаптивных политик, 
а также на интеграцию методов машинного обучения для прогно-
зирования и оптимизации распределения ресурсов в реальном  
времени. 
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Abstract. An approach to evaluating the effectiveness of job scheduling 
policies in a high-performance computing (HPC) system is considered. A com-
prehensive evaluation framework is proposed, comprising four groups of com-
plementary criteria: job execution speed, overall performance and resource uti-
lization, fairness in resource allocation, and adaptability to dynamic changes 
in computational workload. The proposed approach enables a more balanced 
assessment and selection of scheduling policies based on the specific objec-
tives of the HPC system's operation. 
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system, hybrid architecture, computational task management system, job 
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Аннотация. В статье рассматриваются современные проблемы мате-
матического моделирования синтеза новых материалов в условиях совре-
менных вызовов. В настоящее время в мире ускоренными темпами ве-
дется разработка и внедрение новых материалов с заданными свойствами 
в различных областях промышленности. Актуальность этой важнейшей 
стратегической задачи инновационного развития России возрастает. Раз-
витие отечественных материалов и электронной компонентной базы 
очень необходимо для производства доверенных российских програм-
мно-аппаратных изделий как широкого, так и специального назначения. 
Показана значимость методов математического моделирования в области 
синтеза новых материалов. Выделены основные направления научных 
исследований, связанные с разработкой новых модельных представле-
ний, методов и алгоритмов, применяемых в области математического мо-
делирования структур и свойств наноматериалов, а также систем на их 
основе. Показано, что для дальнейшего развития методов и средств мате-
матического моделирования требуется отечественная высокопроизводи-
тельная среда для научных исследований. 

Ключевые слова: математическое моделирование, синтез новых ма-
териалов, материалы с заданными свойствами, многомасштабное модели-
рование, высокопроизводительная исследовательская инфраструктура. 

Введение 

На пленарном заседании Форума «Микроэлектроника 2025» 
(Сочи, Федеральная территория «Сириус») с участием представи-
телей государственной власти, ведущих промышленных и произ-
водственных компаний, высших учебных заведений и крупных 
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бизнес-структур глава правительства М.В. Мишустин подчеркнул 
важность развития российской электронной промышленности, как 
одной из ключевых отраслей современной экономики, от развития 
которой во многом зависят обороноспособность и безопасность 
нашей страны, её индустриальный и научный потенциал, состоя-
ние инфраструктуры, финансового сектора, качество жизни граж-
дан. При этом он особо отметил необходимость развития научных 
исследований в этой отрасли и уже достигнутые результаты [1].  

Так, на стенде «Научное оборудование» были представлены  
современный и гибкий инструмент для точного анализа силовых  
полупроводников — параметрический анализатор силовых полу-
проводниковых приборов Techmize TH521, прецизионный СВЧ-по- 
зиционер А-501, СВЧ зонды серии Sky, DC зонды Eoulu, полупро-
водниковые материалы и линейка продуктов для разработчиков 
СВЧ-аппаратуры (электромеханические переключатели и аттенюа-
торы, волноводные компоненты миллиметрового диапазона).  

Нельзя не отметить также серьезное продвижение в области 
фотолитографии, которая является одним из ключевых процессов 
микроэлектронного производства. Так, на Форуме «Микроэлек-
троника 2025» был продемонстрирован первый отечественный фо-
толитограф с разрешением 350 нанометров, разработанный Зеле-
ноградским нанотехнологическим центром. Анонсированы начало 
серийного производства, а также следующая разработка фотоли-
тографа с разрешением 130 нанометров, который будет стоить на 
40–60% дешевле зарубежных аналогов [2]. Интересно, что тем са-
мым подтверждены ранее продекларированные результаты [3, 4]. 

Важно, что интенсивное развитие микроэлектроники осу-
ществляется, несмотря на жесткое санкционное давление Запада, 
во многом за счет научной составляющей, в рамках которой вы-
полняются исследования по синтезу новых материалов на основе 
математического моделирования.  

В статье рассматриваются проблемные вопросы математиче-
ского моделирования синтеза новых материалов в условиях совре-
менных вызовов.  

1. Актуальность проблемы развития математического  

моделирования для синтеза новых материалов 

В условиях санкционного давления со стороны западных ком-
паний в России предпринимаются интенсивные усилия по созда- 
нию целого ряда новых материалов, которые необходимы для  
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производства доверенных российских программно-аппаратных 
изделий как широкого, так и специального назначения. Одним из 
важнейших направлений в рамках первого приоритета новой Стра-
тегии научно-технологического развития Российской Федерации 
является развитие передовых технологий синтеза новых материа-
лов с заданными свойствами на основе математического модели-
рования [5]. Эта проблематика очень сложная, наукоемкая, много-
аспектная и требует, с одной стороны, всестороннего обсуждения 
в научном сообществе, а с другой, — организационной и финансо-
вой мощной государственной поддержки.  

Факторы, определяющие актуальность развития синтеза новых 
материалов как инновационного направления, во многом связаны 
с вектором развития отечественной электронной промышленно-
сти. Отметим основные из них [6–10]: 

‒ новые материалы с заданными свойствами являются осно-
вой инновационного развития в рамках цифровой трансформации;  

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

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

‒ острая потребность создания перспективных комплексов 
вооружения и военной техники на отечественной электронной 
компонентной базе за счет создания новых комплектующих эле-
ментов и материалов, а также технологий их получения;  

‒ необходимость развития современной исследовательской 
инфраструктуры с использованием высокопроизводительных вы-
числительных средств.  

‒ интенсивное внедрение технологий искусственного интел-
лекта, которые могут существенно повлиять на все процессы со-
здания новых материалов — от научных исследований до произ-
водственных процессов. 

Успешное решение приведенных проблем возможно на основе 
развития современных научно-методических инструментов, кото-
рые требуют адекватной поддержки в виде высокопроизводитель-
ной исследовательской инфраструктуры.  
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Роль приведенных факторов не только сохраняется, но и по-
стоянно возрастает. При этом для восстановления российской мик-
роэлектроники необходимо преодоление целого ряда проблем 
и барьеров. Основные из них приведены в [4].  

Особо отметим необходимость принципиального решения во-
проса о прямом финансировании фундаментальных исследований 
в области микроэлектроники как со стороны государства, так  
и со стороны бизнеса. Речь идет об актуальных направлениях  
исследований компонентной базы на новых физических принци-
пах, включая, например, многоэлементные структуры на основе 
сверхпроводящих квантовых битов (кубитов), элементную базу на 
квантовых эффектах, углеродной электронике (на графене, на уг-
леродных нанотрубках, на алмазе), органической электронике, ин-
тегрированной радиофотонике. 

Представляется, что для преодоления приведенных выше барь-
еров в России необходимо предусматривать комплекс мероприя-
тий, включая исследования, разработку технологий, реализующих 
их микроэлектронных изделий, необходимого технологического 
оборудования и расходных материалов, научно-производственной 
базы, в том числе серийных заводов, а также подготовку высоко-
квалифицированных специалистов в области радиоэлектроники. 
Кроме того, отметим необходимость развития отечественных  
программных средств для разработки и оптимизации полупровод-
никовых приборов, а также технологий их производства с исполь-
зованием средств автоматизированного проектирования. Необхо-
дима системная постановка работ по разработке технологий 
создания микроэлектронной компонентной базы, в том числе для 
аппаратуры военного и двойного назначения. Микроэлектроника 
должна быть обозначена на государственном уровне как базовая 
для всего комплекса высокотехнологичных отраслей.  

Понимание таких подходов к модернизации этого направления 
в рамках общих целей развития страны в новых геополитических и 
экономических условиях должно обеспечить мобилизацию и спло-
ченность научного сообщества перед лицом реальных глобальных 
угроз. Особую значимость для нашей страны представляет собой 
проблема консолидации интеллектуальной элиты, решение которой 
необходимо для обеспечения сплоченности российского общества.  

Важно, что комплекс мероприятий по исследованиям системо-
технических вопросов создания современной электронно-компо- 
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нентной базы проводится в рамках 6-й подпрограммы фундамен-
тальных научных исследований.  

2. Задачи математического моделирования  

в области синтеза новых материалов  

Вместе с тем, для дальнейшего развития работ по созданию до-
веренных отечественных российских программно-аппаратных из-
делий на основе математического моделирования необходимы по-
становка и решение целого спектра функциональных задач. 
Остановимся на основных из них [4, 11, 12].  

Первая группа задач связана со сбором, классификацией и си-
стематизацией наборов входных данных для математического мо-
делирования синтеза новых материалов. Основные подходы к их 
решению представлены в [11, 12].  

Вторая группа задач направлена на моделирование работы 
ячеек энергонезависимой памяти для нейроморфных систем, кото-
рые способны обеспечивать долговременное хранение информа-
ции даже в условиях нарушения электропитания [12]. Успешное 
решение таких задач имеет особое значение для автоматизирован-
ных систем, используемых в специальных условиях.  

Третья группа включает моделирование различных компонен-
тов материалов, а также процессов их создания, включая модели-
рование:  

‒ размерных, радиационных, поверхностных и других эф-
фектов в полупроводниковой наноэлектронике; 

‒ структур и свойств композиционных материалов с нано-
кристаллами, нанокластерами, наноаморфными включениями. 

Отдельная группа задач, требующая моделирования — изыс-
кание структурных решений, обеспечивающих заданную надеж-
ность электронных компонентов.  

3. Основные подходы и методы математического  

моделирования  

Современная электронно-компонентная база, включая матери-
алы с заданными свойствами, характеризуется многофункцио-
нальностью, высокой степенью адаптации к требованиям заказ- 
чика и условиям применения в конкретных изделиях, а также спо-
собностью к сравнительно оперативной реконфигурации. 

Главная проблема в том, как построить модель, адекватно от- 
ражающую функционирование реальной системы.  
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Общие подходы к моделированию сложных объектов предпо-
лагают гибкое использование аналитического, имитационного и 
натурного моделирования на различных стадиях создания объек-
тов, включая применение виртуальных технологий моделирова-
ния и цифровых двойников [13]. 

Так, на ранних стадиях разработки (обоснования требований, 
системного облика, состава и основных системотехнических реше-
ний — в рамках НИР) основными являются методы аналитического 
моделирования; на стадиях проектирования — методы аналитиче-
ского моделирования должны дополняться методами имитацион-
ного моделирования, а на стадиях изготовления опытного образца и 
проведения испытаний преобладают методы натурного моделиро-
вания, дополняемые имитационным и аналитическим моделирова-
нием; по существу — методы комплексного моделирования [13]. 

В рамках опытной эксплуатации и применения ИУС важную 
роль играют все виды моделей. 

Тенденция развития комплексного моделирования приобретает 
высокую актуальность на перспективу с учетом появления высоко-
производительных вычислительных центров (суперкомпьютеров). 

Одним из подходов к реализации комплексного моделирова-
ния являются методы построения многомасштабных вычислитель-
ных моделей для исследования процессов и явлений, характеризу-
ющихся широким спектром пространственных и временных 
масштабов [11,12]. Основные условия для постановки и успеш-
ного проведения фундаментальных и прикладных исследований 
по разработке методов комплексного моделирования для синтеза 
материалов отражены в работе [14]: 

4. Развитие высокопроизводительной среды  

для моделирования 

Успешное решение задач в области синтеза новых материалов 
с заданными свойствами невозможно без применения методов ма-
тематического моделирования с использованием высокопроизво-
дительной исследовательской инфраструктуры, обладающей ком-
фортным пользовательским интерфейсом, гибкостью в настройке 
ресурсов, высокой производительностью и надежностью [15]. 
Принципиально, что необходима доверенная отечественная высо-
копроизводительная среда для научных исследований.  

Развитие исследовательской инфраструктуры осуществляется 
в развитых зарубежных странах на основе долгосрочных про- 
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грамм. Так, в марте 2023 г. Китайская академия наук приняла дол- 
госрочную дорожную карту развития больших исследовательских 
инфраструктур до 2050 года, которая охватывает более 50 круп-
ных инфраструктурных исследовательских объектов [16].  

Как показывает анализ мирового опыта, основными тенден- 
циями являются использование гибридных вычислительных архи-
тектур, организация вычислений в территориально распределен-
ных вычислительных комплексах; виртуализация вычислитель-
ных сред и миграция вычислительной среды к источнику данных 
за счет использования технологий виртуализации и контейнериза-
ции [15, 16, 18].  

С учетом указанных тенденций для повышения эффективности 
проведения экспериментальных исследований в ФИЦ ИУ РАН со-
здана и развивается современная цифровая платформа для науч-
ных исследований, которая предоставляет исследователям тради-
ционные облачные услуги, а также технологии научного сервиса 
как услуги (RaaS — Research as a Service) в виде предметно-ориен-
тированных программ [15,17].  

На базе платформы зарегистрирован центр коллективного 
пользования (ЦКП) «Информатика», на котором успешно реша-
ется целый ряд задач, включая задачи синтеза материалов с задан-
ными свойствами [17,19].  

Заключение 

‒ Новые материалы являются важнейшим компонентом 
успешного развития различных отраслей российской промышлен-
ности, включая оборонную сферу.  

‒ Создание отечественной электронной компонентный базы 
становится стратегической задачей в условиях современных угроз 
и вызовов.  

‒ Синтез новых материалов на основе методов многомас-
штабного моделирования — сложная наукоемкая задача.  

‒ Требуется отечественная высокопроизводительная среда 
для научных исследований, обладающая комфортным интерфей-
сом для пользователей, гибкостью в настройке ресурсов, высокой 
производительностью и надежностью.  

‒ Острой проблемой является подготовка высококвалифици-
рованных кадров в области математического моделирования 
и программирования.  
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‒ Для решения назревших проблем необходима системная 
постановка работ по созданию технологий создания микроэлек-
тронной компонентной базы для аппаратуры военного и двойного 
назначения.  

‒ Международные конференции «Математическое моделиро-
вание в материаловедении электронных компонентов» (MММЭК) 
вносят достойный вклад в развитие научной составляющей про-
блемы синтеза новых материалов в России.  
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ON THE PROBLEMS AND METHODS OF MATHEMATICAL 
MODELING FOR SOLVING PROBLEMS OF SYNTHESIS  
OF NEW MATERIALS IN THE CONTEXT OF MODERN 

CHALLENGES 

A.A. Zatsarinny, K.K. Abgaryan 
 

Abstract. This article examines contemporary issues in mathematical 
modeling for the synthesis of new materials in the face of modern challenges. 
Currently, the development and implementation of new materials with tailored  
properties in various industrial sectors is accelerating worldwide. This crucial 
strategic objective for Russia's innovative development is becoming increas-
ingly important. The development of domestic materials and electronic com-
ponents is essential for the production of trusted Russian hardware and soft-
ware products for both general and specialized applications. The importance 
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of mathematical modeling methods in the synthesis of new materials is demon-
strated. The main areas of research related to the development of new model 
representations, methods, and algorithms applied in the field of mathematical 
modeling of the structures and properties of nanomaterials, as well as systems 
based on them, are highlighted. It is demonstrated that further development of 
mathematical modeling methods and tools requires a domestic, high-perfor-
mance research environment. 

Keywords: mathematical modeling, synthesis of new materials, materials 
with specified properties, multiscale modeling, high-performance research in-
frastructure. 
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Аннотация: В работе рассмотрены основные компоненты пользова-
тельского интерфейса системы автоматизированного проектирования 
ячеек энергонезависимой памяти на основе технологий ReRAM, MRAM, 
FeRAM (ПО «СоВа»), в которой реализована многомасштабная схема мо-
делирования. Данная система предназначена для проведения исследова- 
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ний в области моделирования свойств материалов и моделей ячеек энер-
гонезависимой памяти ReRAM, MRAM, FeRAM. 

Ключевые слова: пользовательский интерфейс, система многомас-
штабного моделирования, энергонезависимая память, ReRAM, FeRAM, 
MRAM. 

Введение 

Для разработки высокопроизводительной вычислительной 
техники нового поколения необходимо создать альтернативную 
энергонезависимую память способную хранить данные при отсут-
ствии питания, c высокой плотностью записи, низкой потребляе-
мой мощностью, высокой надежностью и высокой скоростью пе-
реключения. К перспективным можно отнести элементы памяти, 
базирующиеся на технологиях ReRAM, FeRAM, MRAM. Каждая 
из данных технологий обладает своим набором особенностей, од-
нако в целом, построенные на них элементы памяти обладают  
рядом преимуществ, по сравнению с традиционной памятью на ар-
хитектуре фон Неймана, в том числе энергоэффективностью, ком-
пактностью, долговечностью хранения и другими. Программные 
средства системы автоматизированного проектирования ЭКБ для 
создания ячеек энергонезависимой памяти на основе технологий 
ReRAM, FeRAM, MRAM (ПО «СоВа») позволяют ускорить и уде-
шевить процесс создания подобных устройств. Для взаимодей-
ствия пользователя с построенными в ПО «СоВа» программными 
решениями был разработан пользовательский интерфейс, спосо-
бам разработки и функциональным особенностям которого посвя-
щена данная работа. 

Построение пользовательского интерфейса 

ПО «СоВа» построена по принципу специализированного мно-
гоуровневого ПО, в котором реализована многомасштабная схема 
компьютерного моделирования [1–3]. В состав пользовательского 
интерфейса входят десять расчетных модулей для моделирования 
на квантово-механическом уровне (для материалов), наномас-
штабном уровне (для моделей устройств), а также расчетные  
модули для полуэмпирических моделей в режимах обучения на экс-
периментальных данных и результатах вычислительных экспери-
ментов. Пользовательский интерфейс системы представляет собой 
веб-приложение с подходом SPA (Single Page Application, одностра-
ничное приложение), реализованным на библиотеке React [4],  
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с помощью языка программирования TypeScript [5]. Данные тех-
нологии (с открытым исходным кодом) были выбраны в качестве 
базовых в связи с имеющейся обширной экосистемой готовых ре-
шения для ряда задач, удобством и относительной простотой ис-
пользования.  

На рисунке 1 представлена приветственная страница ПО 
«СоВа».  

 

 
Рисунок 1 — Приветственная страница ПО «СоВа» 

После авторизации пользователь попадает на основной экран, 
где он может создать новый проект, посмотреть существующие, 
открыть базу данных, панель администрирования пользователей 
системы, менеджер текущих расчётных заданий или ознакомиться 
с руководством пользователя. 

Ядром системы являются теоретические и полуэмпирические 
модели, реализованные в виде программных модулей, с помощью 
которых производится построение многомасштабных моделей 
ячеек энергонезависимой памяти на трех технологиях (ReRAM, 
FeRAM, MRAM).  

Пользовательский интерфейс прототипа ориентирован на уче-
ного-исследователя (теоретика или экспериментатора) и предна-
значен для моделирования одного из поддерживаемых видов  
энергонезависимой памяти (ReRAM, MRAM или FeRAM). Моде-
лирование производится посредством запуска одного из интегри-
рованных в интерфейс расчетных сценариев. Сценарии моделиро-
вания делятся на два типа:  
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1. Теоретическое моделирование позволяет рассчитать свой-
ства материалов от атомного (квантово-механического) уровня, 
а затем «собрать» модель устройства на наномасштабном уровне 
и рассчитать вольт-амперную характеристику модели, варьируя 
различные параметры. 

2. Полуэмпирическое моделирование дает возможность по-
строить обученную модель, получив параметры модели устрой-
ства из имеющихся экспериментальных данных и проверить мо-
дель в других режимах работы. 

Работа с проектами 

Основным объектом интерфейса является Проект — рабочее 
пространство, агрегация логически связанных экспериментов. 
К проекту привязаны исследуемый вид энергонезависимой па-
мяти, код, описание и права доступа (ACL). В рамках проекта за-
пускаются расчетные задания по сценариям, перечень которых за-
висит от выбранного вида памяти. 

Работа с расчетными заданиями 

Для выполнения расчетного задания необходимо выбрать рас-
сматриваемый тип памяти, требуемую модель и запустить вычис-
ления, предварительно задав необходимые входные данные, часть 
из которых можно получить из базы данных, а также из расчётных 
заданий с другого масштабного уровня. Результатом работы явля-
ются выходные данные используемых моделей, а также графиче-
ская и табличная визуализация значимых процессов и величин. 
Формы ввода-вывода расчётных заданий подчинены единому 
шаблону, что упрощает понимание пользователем и ускоряет мо-
дификацию пользовательского интерфейса при добавлении новых 
моделей. 

Интерфейс расчетного задания напрямую зависит от выбран-
ного сценария, но имеет общую логику:  

‒ На первом шаге предлагается загрузить данные из базы 
данных, скопировать из другого задания или задать полностью 
вручную. 

‒ На втором и дальнейших шагах задаются материалы, 
структура устройства, параметры запуска расчетных модулей. 

‒ На предпоследнем шаге выбирается вычислительный ре-
сурс для выполнения расчета и запускается расчет. 
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‒ После завершения расчета становится доступен последний 
шаг с результатами расчета. 

При успешном завершении расчета есть возможность продол-
жить расчет в сценарии следующего масштабного уровня, а также 
сохранить результаты в общую базу данных, чтобы они стали до-
ступны всем пользователям системы за рамками текущего проекта. 

Выводы 

В работе представлены основные блоки пользовательского ин-
терфейса ПО «СоВа», описан процесс формирования расчетных 
заданий для проведения многомасштабного моделирования ячеек 
энергонезависимой памяти на технологиях ReRAM, FeRAM, 
MRAM. Разработанная система предназначена для ученого-иссле-
дователя, работающего в области моделирования свойств матери-
алов и моделей ячеек энергонезависимой памяти ReRAM, MRAM, 
FeRAM. Представленное программное обеспечение может быть 
использовано для создания новых элементов ЭКБ микроэлектро-
ники. 

Работа выполнялась с использованием инфраструктуры Цен-
тра коллективного пользования «Высокопроизводительные вы-
числения и большие данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ 
РАН (г. Москва). 

Работа выполнена при поддержке гранта РНФ № 23-91-

01012. 
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USER INTERFACE OF THE AUTOMATED DESIGN SYSTEM 
FOR ELECTRONIC COMPONENTS FOR CREATING  

NON-VOLATILE MEMORY CELLS BASED ON ReRAM,  
FeRAM, AND MRAM TECHNOLOGIES (OWL SOFTWARE) 

K.K. Abgaryan, E.S. Gavrilov, I.S. Kolbin, I.A. Kuleshov, Y.D. Mochalova 
 

Abstract: This paper examines the main components of the user interface 
of a system for the automated design of non-volatile memory cells based on 
ReRAM, MRAM, and FeRAM technologies (SoVa software), which imple-
ments a multiscale modeling scheme. This system is designed for research in 
the field of material properties and cell models for ReRAM, MRAM, and Fe-
RAM non-volatile memory. 

Keywords: user interface, multiscale modeling system, non-volatile 
memory, ReRAM, FeRAM, MRAM. 
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Аннотация. В работе рассматривается подход ускоренного поиска 
энергетически стабильной структуры с помощью случайного поиска 
и MLIP (Machine-Learning Interatomic Potential) Mattersim. 

Ключевые слова: машинное обучение, оптимальная кристалличе-
ская структура, межатомный потенциал, случайный поиск, двумерная 
структура. 

Введение 

Одной из ключевых проблем материаловедения является поиск 
энергетически стабильной структуры по заданным характеристи-
кам (состав элементарной ячейки, давление и т.п.). В простейшем 
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случае можно считать, что фиксированное количество разных ато-
мов требуется расположить в ячейке объёмного или монослойного 
кристалла. На практике проблема часто решается с помощью соче-
тания некоторого алгоритма глобальной оптимизации и предиктора 
энергии и локального оптимизатора, которыми могут выступать 
случайный поиск и DFT-пакет VASP [1–3]. Однако часто Ab initio 
расчёты с помощью DFT требуют значительных вычислительных 
ресурсов, особенно для большого количества атомов в ячейке, когда 
количество требующих обработки структур превышает 1000. В та-
ком случае поиск может занять дни и недели. Тем не менее, совре-
менные глубокие межатомные потенциалы на основе машинного 
обучения обладают перспективой значительно ускорить поиск. 
В нашей работе мы исследуем эффективность применения MLIP 
Mattersim [4] в сочетании со случайным поиском в данной задаче на 
примере объёмных и монослойных Si, Al2O3 и ZnO. 

Метод поиска 

Для поиска позиций атомов, доставляющих глобальный мини-
мум энергии, в работе используется случайный поиск, реализован-
ный с помощью пакета Pyxtal [5] для Python. С помощью Pyxtal 
для каждой применимой пространственной группы (от 1 до 230 
для 3D и от 1 до 80 для 2D структур соответственно) генерируются 
структуры со случайным позиционированием атомов в рамках 
применимых позиций Вайкоффа для данной группы. 

Каждая из структур в последствии релаксируется (приводится 
к локальному минимуму энергии) с помощью алгоритма FIRE (fast 
inertial relaxation engine) [6] и Mattersim как вычислителя ASE 
(Atomic Simulation Environment), а затем формируется рейтинг 
структур с наименьшей энергией для сравнения. 

Подобные вычисления были проведены в условиях без внеш-
него давления с заданным составом для объёмных структур: Si8, 
Al12O18 и Zn2O2, а также Si2, Al2O3 и ZnO для монослойных. Для 
каждой применимой пространственной группы было сгенериро-
вано 10 структур вне зависимости от композиционной сложности. 

Результаты и выводы 

В работе произведена оценка применения современного глубо-
кого межатомного потенциала Mattersim для ускорения поиска 
энергетически стабильной кристаллической структуры и приве-
дены результаты на примере 3D и 2D подзадач для Al2O3, ZnO и Si. 
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Рисунок 1 — корректно обнаруженная оптимальная  

структура ZnO 

В сочетании с алгоритмом случайного поиска на основе Pyxtal, 
удалось получить корректные (в соответствии с литературой и ма-
териаловедческими базами) предсказания для всех объёмных 
структур, а также для Si (рисунок 1) и ZnO в случае двумерных, 
кроме монослойного оксида алюминия (рисунок 2). Последнее ил-
люстрирует необходимость адаптации традицонно обучаемых на 
объёмных структурах потенциалов к задачам в области двумерных 
структур. 

 
Рисунок 2 — некорректно обнаруженная (слева)  

и эталонная (справа) структуры Al2O3 

Данные результаты позволяют заключить, что современные 
глубокие межатомные потенциалы в значительной степени при-
годны и имеют перспективы развития и для ускорения поиска ста-
бильных структур. 
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Abstract. The paper explores the approach of accelerated search for an 
energetically stable crystal structure using random search and Deep MLIP 
(Machine-Learning Interatomic Potential) Mattersim. 
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Подбор достоверной, тематически сфокусированной, макси-
мально полной и всесторонне проанализированной информации 
для эксперта-исследователя в предметной области является неотъ-
емлемой составляющей любого вычислительного эксперимента. 

Если с задачей контекстного поиска в глобальной сети доста-
точно хорошо справляются стандартные поисковые программные 
инструменты с элементами искусственного интеллекта (в частно-
сти, Google©, Яндекс© и др.), то фильтрация и анализ найденного 
избыточного информационного объема — задача исследователя, 
а сохранение наиболее интересного и важного контента в различ-
ных видах и форматах практически полностью ложится на специ-
алиста в предметной области. 

Попытка обратить внимание на эту проблему и попытаться ча-
стично облегчить и систематизировать кропотливую работу иссле-
дователей предпринималась автором в разработке архитектуры 
инструментальной сервисной поддержки контура ресурсоемких 
расчетов ряда прикладных задач кристаллографии [1]. При этом 
акцент был перенесен с функциональных возможностей информа-
ционной поддержки (этапов подготовки данных, сопровождения 
расчетов и интерпретации результатов) в область требований, по-
иска, анализа, структуризации и каталогизации различных источ-
ников данных, необходимых исследователю для построения тема-
тической подборки: уточнения математической модели, подбора 
и проверки начальных данных, сопоставления и анализа результа-
тов, а также других параметров, представленных авторами публи-
каций. Такая подборка могла бы претендовать на полноту и досто-
верность информационного контента рассматриваемой задачи 
в предметной области. 

Основная сложность при таком подходе состоит в том, что ис-
точники (справочники, обзоры, научные публикации и т.д.), имеют 
различный формат, отличаются плотностью фактического матери-
ала, не раскрывают всех параметров и свойств исследований 
и представляют результаты обобщенных выводов или принципи-
альные графические иллюстрации без деталей и условий, при ко-
торых они получены. 

Все это делает актуальным попытку создания в рамках си-
стемы информационной поддержки [2], сервисной компоненты, 
обеспечивающей хранение, анализ, структуризацию, сопоставле-
ние и апробацию накопленного поисковыми машинами разнород-
ного и разноформатного информационного контента из различных 
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внешних источников данных [1]. Очевидно, что количественное 
накопление материала не обеспечивает в должной мере главную 
задачу — обеспечение достоверности данных, используемых 
в расчетах, поэтому в основу архитектуры сервиса предполагается 
включить требования семантической детализации и смыслового 
контроля фильтруемого информационного контента, призванные 
обеспечить логическую целостность и ранжирование контекстной 
подборки по критериям, заданным исследователями. 

 
Рис. 1 — Сценарий взаимодействия с сервисом 

Этот процесс может быть реализован с помощью автомати- 
зированных сервисов (например, внутренних chatbot систем),  
обученных на сценариях и требованиях самих исследователей 
(персонализированной логики в построении последовательности 
вопросов-ответов как в условиях масштабного анализа, так и кон-
центрированного погружения в ограниченной тематике). При этом 
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сервис должен быть полезным помощником исследователя: не 
навязывать какие-либо решения и не выдавать категоричные за-
ключения. Главная роль в анализе и последующей каталогизации 
информации из внешних источников по-прежнему остается за ис-
следователем, который может управлять сценариями общения по-
средством явных или неявных оценок (обратной связи в обучении 
сервиса) и контролировать параметры семантического анализа 
в виде выбора уровня фильтрации информационного контента.  

Один из возможных сценариев, иллюстрирующий возможно-
сти семантической обработки информации из внешних источни-
ков, формирования и сохранения тематической подборки кон-
тента, представлен на рис. 1. 

Реализация сервиса предполагает использование open-source 
платформы (например, Botpress©), которая является полностью 
контролируемой, хорошо интегрируется в контур системы инфор-
мационной поддержки приложений, не требует программирова-
ния, обладает возможностью создания сложных сценариев по кри-
териям и требованиям исследователей, а также масштабируется 
с учетом накопления информационного контента в тематической 
области. 
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Аннотация. В настоящем исследовании на основе корневого под-
хода и градиентного метода разработан итерационный алгоритм для 
нахождения экстремума функции правдоподобия в задачах реконструк-
ции оптических квантовых состояний с помощью совокупности взаимно- 
дополнительных квантовых измерений. 

Ключевые слова: квантовая томография, оптические квантовые со-
стояния, метод максимального правдоподобия, корневой подход, итера-
ционный алгоритм. 

Введение 

В настоящем докладе представлена итерационная процедура 
реконструкции оптических квантовых состояний с помощью сово-
купности взаимно- дополнительных квантовых измерений [1]. То-
мография квантовых состояний может быть целиком построена на 
решении уравнения правдоподобия [2]. Мы показываем, что реше-
ние уравнения правдоподобия эквивалентно поиску максимума 
логарифмического правдоподобия непосредственно с использова-
нием градиента. 

Моделирование томографии  

оптических квантовых состояний 

Метод максимального правдоподобия состоит в нахождении 
такой матрицы плотности квантового состояния, которая обеспе- 
чивала бы максимум функции правдоподобия. В случае оптиче- 
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ских квантовых информационных технологий протокол кванто-
вых измерений часто сводится к совокупности взаимно — допол-
нительных пуассоновских распределений вероятностей [2]. Из  
необходимого условия экстремума логарифмического правдопо-
добия следует уравнение правдоподобия, решение которого поз-
воляет реконструировать матрицу плотности произвольного кван-
тового состояния. При реконструкции квантовых состояний 
использовалась процедура дополнения произвольного смешан-
ного квантового состояния до чистого. 

В нашей работе решение уравнения правдоподобия осуществ-
лялось двумя способами — с помощью метода простых итераций 
и на основе метода градиентного подъема. При решении методом 
простых итераций вводится параметр регуляризации, который не 
меняет самого уравнения, но существенно влияет на скорость схо-
димости итерационной процедуры. В градиентном методе рас-
сматривается линейное приближение — малая вариация вектора 
состояния порождает малую вариацию логарифмического правдо-
подобия, при этом компоненты вариации аргумента берутся про-
порциональными компонентам самого градиента. Показана экви-
валентность итерационных алгоритмов. 

Рассмотрено универсальное распределение точности, которое 
наряду с характеристиками точности протокола квантовых изме-
рений может быть найдено теоретически до проведения самих  
измерений с использованием матрицы полной информации, явля-
ющейся квантовым обобщением классической матрицы информа-
ции Фишера. 

Выводы 

Нами разработан общий алгоритм максимального правдоподо-
бия для статистического восстановления матриц плотности произ-
вольных квантовых состояний при помощи корневого подхода 
и градиентного метода. Выполнена оптимизация процедуры кван-
товых измерений на основе исследования зависимости числа ите-
раций, необходимых для нахождения решения, от итерационного 
параметра. Представлены матрица полной информации и универ-
сальное статистическое распределение, описывающее точность 
восстановления квантовых состояний. 

Работа выполнена в рамках Программы фундаментальных 

и поисковых научных исследований в области электронных техно-

логий. 
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Введение 

Задачи комбинаторной оптимизации занимают важное место 
в различных областях науки и техники, поскольку их постановки 
часто возникают при анализе и проектировании сложных систем. 
Классическим примером таких задач является задача поиска мак-
симального разреза (MaxCut) в графе, заключающаяся в разбиении 
множества вершин на две группы так, чтобы число рёбер между 
ними было максимальным. MaxCut относится к классу NP-труд- 
ных задач [1], что определяет необходимость разработки эффек-
тивных приближённых методов её решения. 

Приближение волновой функции  

искусственной нейронной сетью 

Модель Изинга позволяет формализовать задачу MaxCut в виде 
минимизации соответствующего гамильтониана, что делает возмож-
ным применение методов вариационного Монте-Карло. Одним из 
современных подходов, активно развивающихся в последние годы, 
является использование нейросетевых квантовых состояний [2] 
(NQS, Neural-network Quantum States) для приближённого нахожде-
ния основного состояния гамильтониана модели Изинга [3]. В рам-
ках метода NQS аппроксимация волновой функции квантовой си-
стемы осуществляется с помощью параметризованной нейронной 
сети, что позволяет применять методы стохастической оптимиза-
ции и упомянутых выше методов вариационного Монте-Карло. 

Традиционно для аппроксимации волновой функции в модели 
NQS используется ограниченная машина Больцмана [4] (RBM). 
Такая архитектура хорошо зарекомендовала себя при моделирова-
нии систем с простой структурой взаимодействий. Однако при ра-
боте с задачами на графах общего вида, характерных для комбина-
торной оптимизации, возникает важная проблема: классическая 
RBM не учитывает специфическую топологию графа, которая 
определяет структуру взаимодействий между вершинами.  

Особый интерес в данном контексте представляет использова-
ние свёрточных архитектур для обработки графовых данных в мо-
дели NQS. Свёрточные операции позволяют агрегировать инфор-
мацию о соседних вершинах при формировании признаков каждой 
вершины, что делает архитектуру модели более чувствительной 
к структуре исходного графа. Перспективным направлением явля- 
ется применение таких архитектур для повышения качества  
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аппроксимации энергии основного состояния и ускорения сходи-
мости вариационного алгоритм. 

В ходе работы были получены улучшения как в точности ре-
шения такого рода задач на графах, так и в повышении стабильно-
сти сходимости данного метода. Известно, что задача поиска мак-
симального разреза графа и поиска основного состояния системы 
эквивалентны [1, 5], поэтому ниже приведен пример улучшения 
точности решения для одного из графов набора GSet [6] (G1) в тер-
минах энергии системы. 

 
Рисунок 1 — Пример улучшения точности решения для графа G1 [6] 

Выводы 

Полученные результаты подтверждают, что внедрение графо-
вых свёрток в модель нейросетевых квантовых состояний пред-
ставляет собой перспективное направление для повышения эф- 
фективности методов комбинаторной оптимизации на основе  
вариационного Монте-Карло. 

Работа выполнялась с использованием инфраструктуры Цен-
тра коллективного пользования «Высокопроизводительные вы-
числения и большие данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ 
РАН (г. Москва). 

Исследование выполнено при поддержке гранта Российского 

научного фонда № 23-91-01012. 
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Аннотация. Вследствие смещения двух графеновых слоев на некото-
рый угол друг относительно друга в структуре возникают участки с раз-
личным типом кристаллографической упаковки (АА- и АВ-упаковка). 

МАКС Пресс

mailto:khazanova@phys.unn.ru


52 

Внешне данная структура имеет геометрический узор, напоминающий 
«муар», при этом оптические и энергетические параметры варьируются 
в соответствии с чередованием областей. Пространственный период изме-
нения параметров составляет величину порядка десяти нанометров, следо-
вательно, области могут рассматриваться как сверхрешётка. В данной  
работе численно исследуется влияние дефектов или неоднородностей 
в направления распространения волн на оптические характеристики слоев.  

Ключевые слова: графен, двумерные материалы, твистроника, мат-
рица переноса, показатель преломления. 

Введение 

Основными требованиями, предъявляемыми к современным 
электронным устройствам, являются миниатюризация, быстро-
действие и низкое энергопотребление, поэтому элементная база 
таких устройств все чаще основывается на двумерных материалах, 
обладающих высокой подвижностью носителей заряда и рядом 
уникальных электрофизических свойств. Кроме того, создание 
структур пониженной размерности позволяет использовать кван-
товые эффекты, такие как дискретизация спектра, туннелирова-
ние, осцилляции проводимости в магнитном поле. С этой точки 
зрения особую привлекательность получили различные Ван-дер-
Ваальсовы структуры. Одним из материалов для их создания явля-
ется графен (монослой атомов углерода), недостатком которого 
является отсутствие запрещенной зоны. Возможность управления 
энергетическими и оптическими свойствами однослойного гра-
фена осуществляется с помощью легирования или воздействия 
подложки. Другой способ модифицировать графен связан с созда-
нием структур из нескольких слоёв, развёрнутых относительно 
друг друга, что открывает новый раздел электроники — твистро-
нику [1]. Управление характеристиками подобных структур может 
осуществляться как путем изменения угла разориентации, так 
и приложением перпендикулярного электрического поля. Различ-
ные упаковки графена отличаются оптическими параметрами, 
в частности, показателем преломления. Чередование областей 
с различными показателями преломления приводит к появлению 
разрешенных и запрещенных зон в области энергий оптического 
диапазона, что позволяет рассматривать его как природный дву-
мерный фотонный кристалл [2]. Уникальные свойства подобных 
графеновых структур позволяют интегрировать их в структуры 
сенсоров, детекторов и оптических фильтров [3]. В то же время 
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наличие неоднородностей и дефектов различного происхождения 
приводит к существенным изменениям спектров. Возможность 
моделирования и прогнозирования оптических спектров позво-
ляет эффективнее создавать приборы с требуемыми свойствами 
и управлять их характеристиками.  

Расчёт оптических характеристик 

В двуслойном графене с различным углом разориентации 
слоев возникают периодично расположенные области (т.н. АА- и 
АВ-упаковки), при этом появляется узор, напоминающий муаро-
вый, где размеры областей зависят от угла разориентации. Можно 
подобрать угол таким образом, что пространственный период  
изменения параметров будет иметь порядок десяти нанометров. 
Известно, что АА-упакованные области имеют полуметал- 
лические свойства, характеризуются высокой плотностью состоя-
ний и обеспечивают конфайнмент электронов, в то время как  
АВ-упакованные имеют полупроводниковые свойства. Показа-
тели преломления также имеют периодический характер, причем 
в области малых энергий показатель преломления АВ-упаковки 
выше, а в области высоких — ниже показателя преломления  
АА-упаковки [4]. Поскольку фаза графена с АА-упаковкой мета-
стабильна, чередование различных упаковок делает структуру  
более стабильной и дает более широкие возможности для создания 
устройств на их основе. Кроме того, в ряде работ указывается, что 
при малых значениях угла разориентации скорость Ферми в гра-
феновых муаровых слоях уменьшается [1]. Таким образом, требу-
ется детальное рассмотрение результата действия этих процессов 
на параметры каждой конкретной структуры. 

В качестве исследуемых структур рассматривается двуслой-
ный графен, слои которого смещены друг относительно друга на 
некоторый угол. В данной работе для структур с различным пери-
одом «муара» численным методом матрицы переноса и теории оп-
тического прохождения плоских волн рассчитывается оптический 
коэффициент отражения при различных углах разориентации 
слоев. Исследуется влияние угла разориентации, протяженности 
дефектов и направления распространения волн на оптические ха-
рактеристики структур. 
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Выводы 

Неоднородность в виде нескольких подряд идущих барьеров 
приводит к появлению дополнительной моды в запрещенной зоне, 
а учет немонотонности зависимости показателя преломления от 
энергии приводит к снижению выраженности запрещенной зоны и 
возможности появления дополнительных мод в запрещенной зоне. 
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TRANSPORT CHARACTERISTICS CALCULATION  
OF GRAPHENE BILAYER WITH DIFFERENT MOIRE PERIODS  

V.V. Saveliev, S.V. Khazanova 
Abstract. Due to two graphene layers displacement by a certain angle rel-

ative to each other, different types regions of crystallographic packing (AA and 
AB packing) arise in the structure. Externally, this structure has a geometric 
pattern reminiscent of “moiré,” with the optical and energy parameters varying 
according to the regions alternation. The spatial period of parameter variation 
is on the order of ten nanometers, therefore, we can be considered the structure 
as a quantum-size superlattice. This paper numerically investigates the influ-
ence of defects or inhomogeneities in the wave propagation direction on the 
structure optical characteristics.  

Keywords: graphene, two-dimensional materials, twistronics, transfer 
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Аннотация: В работе рассматриваются современные методы мате-
матического моделирования и программные разработки, применяемые 
для решения задач вычислительного материаловедения. Представлены 
существующие решения, основанные на интеграции многомасштабного 
моделирования и машинного обучения, а также перспективные про-
граммные разработки, которые применяются в области моделирования 
ЭКБ микроэлектроники и в области создания новых композиционных ма-
териалов с заданными свойствами.  

Ключевые слова: интеграционные подходы, методы многомасштаб-
ного моделирования, машинное обучение, электронная компонентная 
база (ЭКБ) микроэлектроники, вычислительное материаловедение, ком-
позиционные материалы, новые материалы. 

Введение 

В большинстве случаев в вычислительном материаловедении 
решаются задачи, в которых необходимо рассматривать явления 
несопоставимых пространственных и/или временных масштабов и 
учитывать все факторы, играющие в них ключевые роли. К таким 
задачам относятся, в частности, разработка новых элементов элек-
тронной компонентной базы (ЭКБ) современной микроэлектро-
ники, создание новых композиционных материалов и другие.  
Существенное влияние на время проектирования и разработки, 
а также стоимость изготовления нового изделия или материала 
оказывает количество итераций, необходимых для обеспечения 
соответствия создаваемого устройства техническому заданию или 
нового материала заданным свойствам. Технологии многомас-
штабного компьютерного моделирования позволяют в рамках вы-
числительного эксперимента рассмотреть множество возможных 
вариантов, учесть основные факторы влияния с разных масштаб-
ных уровней, при этом не требуя проведения натурных экспери-
ментов. Данная технология позволяет определить оптимальные 
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параметры, необходимые для производства новых устройств и ма-
териалов, что в свою очередь дает возможность существенно  
сократить затраты и время на их разработку и производство, 
а также повысить надежность в ходе эксплуатации [1–3].  

В настоящее время, для решения задач вычислительного мате-
риаловедения активно развиваются интеграционные подходы, при 
разработке которых, в ходе многомасштабного моделирования 
формируется взаимосвязь между различными моделями и мето-
дами, применяемыми на разных уровнях иерархии макрострук-
туры, для сквозного моделирования всех процессов, определяю-
щих микроструктурные изменения в материалах и их свойствах.  

Применение интеграционных подходов  

в моделировании композиционных материалов  

При моделировании структурных особенностей и свойств ком-
позиционных материалов в настоящее время широко применяются 
средства автоматизированного проектирования. Такие программ-
ные пакеты как ANSYS [4], Comsol Multiphysics [5], Simcenter 
Femap [6] и другие, позволяют изучать строение и изменение 
свойств новых композиционных материалов в зависимости от мо-
дификаций в их химическом составе и структуре. 

Сочетание интеграционных подходов, основанных на приме-
нении многомасштабного моделирования и инструментов машин-
ного обучения открывает новые возможности при построении ги-
бридных решений и на сегодня является одним из перспективных 
трендов. Представленная в работе [7] интеграционная платформа 
многомасштабного моделирования с использованием машинного 
обучения (цифровой двойник), предназначена для обнаружения 
повреждений в пьезоэлектрических композитных конструкциях. 
В ее основе лежит представление о том, что развитие повреждений 
в пьезоэлектрических композитах — это многомасштабный про-
цесс. Согласно построенной модели повреждения композитных 
конструкциях зарождаются и начинают расти на микроскопиче-
ском уровне, а затем разрастаются до больших размеров, превра-
щаясь в макроскопические дефекты на макроуровне, приводящие 
к потере электромеханических свойств. Представленная в работе 
интеграционная платформа реализует двухэтапный вычислитель-
ный процесс, объединяющий многомасштабное мультифизиче-
ское моделирование с инструментами машинного обучения (ML) 
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для выявления прогрессирующего разрушения пьезоэлектриче-
ской композитной структуры с помощью измерения электриче-
ских сигналов в нескольких точках на поверхности.  

Применение интеграционных подходов  

в моделировании элементов ЭКБ микроэлектроники 

В ходе проектирования и оптимизации полупроводниковых 
приборов, интегральных схем и технологий их производства  
в качестве средств автоматизированного проектирования на сего-
дня широко используются TCAD (Technology Computer-Aided 
Design) [8]. Наиболее распространенными являются САПР компа-
ний Synopsys, Silvaco, Cadence, Siemens, Mentor Graphics. Для мо-
делирования оптоэлектронных устройств и приборов чаще всего 
используются такие программные продукты как Crosslight 
Software и Apollo Photonics. Наибольшую популярность из пере-
численных ранее, на сегодня получила система Sentaurus TCAD 
фирмы Synopsys [8,9] (США). Данные системы дают возможность 
устанавливать связи между характеристиками приборов, техноло-
гиями изготовления и параметрами конструкции, не используя до-
рогостоящие экспериментальные исследования, основанные на их 
физической реализации [8,9], а также функционирование микро-
электронных приборов и интегральных схем, а также следить за 
изменением их свойств при различных режимах работы и при раз-
ных внешних воздействиях.  

Примером программной реализации таких подходов может 
служить пакет Materials Studio [10] — интегрированная среда для 
компьютерного моделирования, в которой используются методы 
квантово-механического, молекулярно-динамического, статисти-
ческого и другие инструменты. Данное программное обеспечение 
предоставляет возможность анализировать материалы при различ-
ных размерах частиц и масштабах времени для более точного про-
гнозирования их свойств.  

В ходе проектирования элементов ЭКБ микроэлектроники 
применяются программные системы, которые зачастую опира-
ются на классические модели физических явлений, такие как  
модели дрейфа-диффузии, гидродинамические модели, методы 
Монте-Карло служащие для описания динамики электронов 
и ионов в устройствах, и модели поля, описывающие силы, опре-
деляющие динамику. При этом осуществляется согласование  
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моделей динамики и полевых моделей, что позволяет учесть их 
взаимовлияние. В ряде систем имеется возможность атомистиче-
ского моделирования и учета квантовых эффектов, применяя кван-
тово-механические представления (шредингеровские, квантово-
кинетические модели). Интеграционные подходы реализованы 
в TCAD Synopsys [9], в который входит QuantumATK — про-
граммное обеспечение для атомистического моделирования, кото-
рое на сегодня является одним из наиболее востребованных на 
рынке продуктов. Данный программный пакет предоставляет 
пользователям возможность проводить многомасштабное модели-
рование материалов, интегрируя множество методов моделирова-
ния, начиная от ab initio DFT и заканчивая полуэмпирическим 
и классическим анализом силовых полей, в простую в использова-
нии платформу. Благодаря возможностям, которые дает исследо-
вателям проведение многомасштабных расчетов, удается более де-
тально изучить и понять проходящие в наноструктурах процессы, 
а в ходе активного взаимодействия физического и вычислитель-
ного экспериментов выявить доминирующие механизмы.  

 При проектировании систем энергонезависимой памяти необ-
ходимо учесть комплекс разномасштабных взаимосвязанных про-
цессов с высокой степенью детализации, что делает использование 
имеющихся программных продуктов крайне затруднительным. 
Так, при моделировании переключательный динамики ReRAM 
элементов, принципиальной является взаимосвязь процессов гене-
рации/рекомбинации кислородных вакансий, транспорта ионов 
под действием электрического поля, взаимодействия ионов с элек-
тродами, туннелирования электронов, нагрева элемента вслед-
ствие протекания электрического тока и другие. Анализ новых 
подходов к моделированию при решении задач проектирования 
наносистем приведен, в частности, в работах [3, 11, 12]. 

В разработанной в ФИЦ ИУ РАН по заказу АО НИИМЭ  
системе автоматизированного проектирования ЭКБ для создания 
ячеек энергонезависимой памяти на основе технологий ReRAM, 
FeRAM, MRAM (ПО «СоВа»), работающих на разных физических 
принципах, реализован интеграционный подход в рамках кото-
рого, в ходе многомасштабного моделирования была сформи- 
рована взаимосвязь между различными моделями и методами, 
применяемыми на разных уровнях иерархии. Проведение теорети-
ческого моделирования для элементов энергонезависимой памяти 
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на основе технологий ReRAM, FeRAM, MRAM, ПО «СоВа»  
дает возможность рассчитать структурные характеристики и свой-
ства материалов соответствующих элементов хранения, начиная 
с атомного (квантово-механического) уровня, а затем «собрать» 
модель устройства на наномасштабном уровне и рассчитать вольт-
амперные характеристики модели, варьируя различные пара-
метры. При проведении полуэмпирического моделирования ПО 
«СоВа» предоставляет возможность построить обученную модель, 
получив параметры модели устройства из имеющихся экспери-
ментальных данных и проверить модель в других режимах работы. 
Результаты вычислительных и натурных экспериментов, данные 
о материалах, входящих в состав элементов энергонезависимой 
памяти ReRAM, FeRAM, MRAM, модели и лучшие расчетные про-
екты содержатся в базах данных по элементам хранения. В разра-
ботке находятся многоуровневая аналитическая база данных, 
а также программа для сбора и хранения результатов вычисли-
тельных экспериментов, данных лабораторных исследований и 
других источников, необходимых для создания элементов энерго-
независимой памяти на основе технологий ReRAM, FeRAM, 
MRAM. Инструменты машинного обучения, включая символьную 
регрессию на основе генетических алгоритмов и искусственные 
нейронные сети, будут применятся при реализации блока решения 
обратных оптимизационных задач.  

Выводы 

В работе рассмотрены интеграционные подходы, применяе-
мые для решения задач вычислительного материаловедения, на 
примерах моделирования элементов ЭКБ микроэлектроники и раз-
вития повреждений в композиционных материалах. Представлен-
ные подходы на практике могут найти применение в разных обла-
стях (инженерия, медицина и других), в том числе при создании 
нейроморфных систем для построения более точных и адаптивных 
моделей. 

Работа выполнялась с использованием инфраструктуры  
Центра коллективного пользования «Высокопроизводительные 
вычисления и большие данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ 
РАН (г. Москва). 

Работа выполнена при поддержке гранта РНФ № 23-91-

01012. 
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INTEGRATION APPROACHES TO SOLVING PROBLEMS  
OF COMPUTATIONAL MATERIALS SCIENCE 

К.К. Abgaryan 
 

Abstract. This paper examines modern mathematical modeling methods 
and software developments used to solve computational materials science 
problems. It presents existing solutions based on the integration of multiscale 
modeling and machine learning, as well as promising software developments 
used in the modeling of microelectronic components and the creation of new 
composite materials with specified properties. 

Keywords: integrated approaches, multiscale modeling methods, machine 
learning, microelectronic components, computational materials science, com-
posite materials, new materials. 
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Аннотация. В данной работе выполнено исследование диффузии 
примеси меди в объёме гексагонального рутения методом теории функ-
ционала плотности. Влияние температурного расширения объёма ре-
шётки рутения учтено в квазигармоническом приближении. 

Ключевые слова: диффузия примеси, коэффициент диффузии, тео-
рия функционала плотности, квазигармоническое приближение, руте-
ний, медь. 

Введение 

Одним из основных трендов современной полупроводниковой 
микроэлектронной промышленности является постоянное умень-
шение минимальных размеров элементов [1]. В частности, из-за 
сужения ширины медных проводников в системе металлизации 
и уменьшения расстояния между ними активно исследуются но-
вые материалы для диффузионных барьерных и адгезионных 
слоев для Cu. Металлический рутений и его соединения рассмат-
риваются в качестве перспективных материалов для этого приме-
нения. Ru сочетает высокие барьерные свойства, предотвращаю-
щие диффузию меди, и хорошую адгезию к Cu [2]. 

В последние годы проведено значительное количество иссле-
дований по разработке диффузионных барьеров на основе Ru. Од-
нако используемые методы осаждения позволяют получать только 
поликристаллические плёнки Ru, в которых ожидается диффузия 
Cu по границам зёрен. Следовательно, такие экспериментальные 
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исследования не предоставляют информации о скорости диффу-
зии Cu в гексагональном (ГПУ) монокристаллическом Ru. В дан-
ной работе проведено исследование диффузии примеси меди 
в объёме ГПУ Ru с использованием подхода теории функционала 
плотности (DFT). 

Метод расчета 

Для расчёта коэффициентов диффузии меди по вакансионному 
механизму в ГПУ Ru в зависимости от температуры была приме-
нена модель «8-ми частот» Гейта [3]. Согласно этому подходу,  
существует восемь различных частот скачков, соответствующих 
обменам позициями примеси Cu и ближайших атомов Ru с сосед-
ней вакансией. Каждая из этих частот была рассчитана на основе 
уравнения Эйринга: 

*

exp TS ISG GkT
w

h kT

 −
= − 

 
,    (1) 

где *
TSG  — свободная энергия переходного состояния (седловая 

точка на пути диффузии), 
ISG  — свободная энергия начального 

состояния, h — постоянная Планка, k — постоянная Больцмана, 
T — абсолютная температура. Полученный набор частот прыжков 
позволяет вычислить корреляционный фактор f и коэффициенты 
диффузии: 

2
|| 2

3
4 Az AD C c f w= ,     (2) 

2
2

1 (3 )
2 Bx B Ax AD C a f w f w⊥ = + .    (3) 

Здесь 2C  — концентрация вакансий, a и c — параметры  
решётки ГПУ Ru, wA и wB — частоты прыжков примеси в сосед-
нюю вакансию в пределах базальной плоскостями и между двумя 
плоскостями соответственно. Для учёта теплового расширения ре-
шётки рутения предварительно было применено квазигармониче-
ское приближение (QHA). На основании этих результатов были 
получены четыре параметра решетки, соответствующие темпера-
турам 300, 600, 900 и 1200 К, для которых коэффициенты диффу-
зии были рассчитаны в соответствии с уравнениями (2) и (3). 
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Результаты 

Значения коэффициентов диффузии, полученные для 
различных температур, обработаны с помощью линейной 
аппроксимации зависимости ln( )D  от 1/T  для определения 
эффективного предэкспоненциального множителя 0D  и энергии 
активации Q  в уравнении Аррениуса: 

0 exp( / )D D Q kT= − .     (4) 

На рисунке 1 представлены графики Аррениуса для коэффици-
ентов диффузии меди в ГПУ Ru по вакансионному механизму 
вдоль базальной плоскости и между соседними плоскостями, а 
также доступные экспериментальные данные. Видно, что скорость 
диффузии вдоль базальной плоскости немного выше, чем между 
плоскостями, при высоких температурах, но становится ниже при 
уменьшении температуры. Диффузия Cu в ГПУ Ru оказывается 
медленнее, чем в объёмном TiN [4] или TaN, которые в настоящее 
время используются в качестве диффузионных барьерных слоёв. 

 
Рисунок 1 — Графики Аррениуса рассчитанных коэффициентов  

диффузии меди в ГПУ Ru в базальной плоскости и между соседними 
плоскостями 
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Выводы 

Проведено исследование диффузии примеси меди в ГПУ Ru из 
первых принципов. Получены графики Аррениуса для диффузии 
по вакансионному механизму вдоль базальной плоскости и между 
соседними плоскостями. Результаты подтверждают отличные ба-
рьерные свойства Ru против диффузии Cu и возможность исполь-
зования Ru в качестве перспективного материала для замены со-
временных диффузионных барьерных технологий. 

Исследование выполнено за счет гранта Российского научного 

фонда № 23-91-06002, https://rscf.ru/project/23-91-06002/. 

Исследование выполнено с использованием инфраструктуры 
Центра коллективного пользования «Высокопроизводительные 
вычисления и большие данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ 
РАН (Москва). 
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DIFFUSION IN HEXAGONAL RUTHENIUM 

S.A. Gorokhov, A.A. Reznik, A.A. Rezvanov 
 

Abstract. In this work, we performed a density functional theory study of 
Cu impurity diffusion in bulk hexagonal Ru. The effect of temperature-depend-
ent expansion of the ruthenium lattice volume is taken into account within the 
quasi-harmonic approximation. 

Keywords: impurity diffusion, diffusion coefficient, density functional 
theory, quasi-harmonic approximation, ruthenium, copper. 

 
 
 

МАКС Пресс



66 

УДК 538.9 
https://doi.org/10.29003/m4773.MMMSEC-2025/66-68 

ОБЗОР И ПЕРСПЕКТИВЫ ИССЛЕДОВАНИЙ 

ТЕПЛОЁМКОСТИ НАНОСТРУКТУР 

Дун Иминь,  

магистр, 

mingegg@mail.ru 

Лю Шисян,  

аспирант, 

lyu@bmstu.ru  

Хвесюк Владимир Иванович,  

д.т.н., профессор, 

khvesyuk@bmstu.ru  

МГТУ им. Н.Э. Баумана, г. Москва 

Аннотация. В данном обзоре проанализированы модели для расчета 
теплоемкости наноструктур, включая классическую модель Дебая, дис-
кретную модель Макнамары, а также более точные вычислительные под-
ходы — теорию функционала плотности (DFT) и машинно-обученные 
потенциалы. 

Ключевые слова: теплоёмкость, наноструктуры, модель Дебая, тео-
рия функционала плотности, фононы, машинно-обученные потенциалы. 

Введение 

В данном обзоре систематизируются современные подходы 
к расчету теплоёмкости наноструктур. Анализируются ограниче-
ния классической модели Дебая и рассматриваются перспектив-
ные методы расчётов, включая подходы на основе первых принци-
пов и машинно-обученных потенциал. Особое внимание уделяется 
сравнительному анализу возможностей различных методик про-
гнозирования теплофизических свойств наноструктур. 

Исследование теплоёмкости наноструктур 

В модели Дебая рассматривается твердое тело как непрерыв-
ная упругая среда, а также вводится частоту среза (дебаевская ча-
стота), что позволяетс успешно предсказывать кубическую зави-
симость (𝐶𝑣 ∝ 𝑇3) низкотемпературной теплоемкости объемных 
материалов от температуры. Но для наноструктур (таких как тон-
кие пленки, нанонити, наночастицы), размеры которых в одном 
или нескольких направлениях сравнимы с длиной волны, плот- 
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ность фононных состояний в ограниченных направлениях стано-
вится дискретной. В этом случае подход с итегрированием по не-
прерывному спектру состояний фононов становится недействи-
тельным, необходимо возвращаться к суммированию по 
дискретным модам. 

Модель Макнамары использует дискретное суммирование 
и позволяет учитывать размерный эффект [1]: 

𝑐𝑣̅(𝑇) =
3𝑅̅

(2𝜋)3𝑛𝑎
(
ℏ𝑣𝑎

𝑘𝐵𝑇
)2 ∑∑∑

𝑘2𝑒
ℏ𝑣𝑎𝑘
𝑘𝐵𝑇

(𝑒
ℏ𝑣𝑎𝑘
𝑘𝐵𝑇 − 1)2

Δ𝑘𝑥Δ𝑘𝑦Δ𝑘𝑧

𝑘𝑧𝑘𝑦𝑘𝑥

; 

где ℏ — постоянная Планка (ℎ), деленная на 2𝜋; 𝑣𝑎 — средняя аку-
стическая скорость для трех мод. Так для пленок модели приводит 
к зависимости 𝐶𝑣 ∝ 𝑇2, а для нанонитей — 𝐶𝑣 ∝ 𝑇, т.е. наблюдается 
эффект «подавления» мод. Модель наглядна, но также, как и у Де-
бая, в ней используется линейный спектр, а границы рассматрива-
ются гладкими (идеализированными). 

Для преодоления ограничений аналитических моделей  
в вычислительном материаловедении применяется комбинирован-
ный метод динамики решетки и расчетов из первых принципов  
(ab initio), свободный от эмпирических параметров. Сначала  
с помощью теории функционала плотности (DFT) вычисляются 
межатомные силы и силовые константы, затем определяются дис-
креные фононные спектры 𝜔(𝑘) через решение задачи на соб-
ственные значения динамической матрицы. Теплоемкость вычис-
ляется посредством общего выражения из физики тведого тела: 

𝐶𝑣(𝑇) = ∫ ℏ𝜔
𝜕𝑓𝐵𝐸(𝜔, 𝑇)

𝜕𝑇
DOS(𝜔)𝑑𝜔

𝜔𝑚𝑎𝑥

0

; 

где 𝑓𝐵𝐸(𝜔, 𝑇) — функция распределения Бозе – Эйнштейна; 
DOS(𝜔) = ∑ 𝛿(𝜔 − 𝜔𝑞,𝑠)𝑞,𝑠 𝑉⁄  — плотность состояний, полученная 
по статистике дискретных фононных спектров. Данный подход 
позволяет проводить расчет для сложных кристаллических струк-
тур, учитывать нелинейные эффекты, оптические ветви фононов и 
квантовое ограничение. Однако, при этом требуются значитель-
ные вычислительные ресурсы. 

В последние годы машинно-обученные потенциалы, такие как 
нейро-эфолюционные потенциалы (NEP), показали значительную 
эффективность перед традиционными методами. Так работа [2] 
успешно объединила точность расчетов из первых принципов 
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с эффективностью эмпирических потенциалов и предложила но-
вый подход для изучения теплофизических свойств для нанострук-
тур. С расширением баз данных теплофизических свойств веществ 
и оптимизацией алгоритмов по анализу больших массивов данных 
у таких методов появляются все шансы вытеснить DFT и стать ос-
новным инструментом для изучения теплопроводности и теплоём-
кости наноструктур. 

Выводы 

Модель Макнамара для тел с ограниченной геометрией позво-
ляет эффективно провести оценку теплоемкости наноструктур 
простой морфологии без учета дисперсии. Теория функционала 
плотности (DFT) предлагает высокую точность расчета, однако 
при переходе от макроскопических объектов к наноструктурам, 
учет квантово-размерного эффекта требует больших вычислитель-
ных затрат. Развитие машинно-обученных потенциалов позволяет 
объединить точность DFT и эффективность модели Макнамара, 
в перспективе вытесняя DFT в качестве основного инструмента 
для расчета теплофизических свойств наноструткур с учетым 
квантово-размерных эффектов и сложной морфологии. 

Работа выполнена при поддержке гранта Китайского совета 

по стипендиям (№ 202406290035). 
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REVIEW AND PROSPECTS OF RESEARCH ON THE HEAT 
CAPACITY OF NANOSTRUCTURES 

Y. Dong, S. Liu, V.I. Khesyuk 
 

Abstract. This review examines models for calculating the heat capacity 
of nanostructures, covering the classical Debye model, McNamara’s discrete 
model, as well as more accurate approaches such as density functional theory 
(DFT) and machine-learned potentials.  

Keywords: heat capacity, nanostructures, Debye model, density func-
tional theory, phonons, machine-learned potentials. 
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Аннотация. Разработана самосогласованная двумерная модель ин-
дуктивно-связанной плазмы Ar/Cl₂. Исследовано влияние параметров 
разряда — мощности, давления и состава газовой смеси — на простран-
ственные распределения температуры электронов, концентраций заря-
женных частиц и атомов хлора. Результаты моделирования согласуются 
с экспериментальными данными. 

Ключевые слова: плазмохимическое травление, индуктивно-свя-
занная плазма, пространственная неоднородность. 

Введение 

Плазменные процессы, такие как осаждение и травление в ре-
акторах индуктивно-связанной плазмы (13,56 МГц), являются 
ключевыми в микроэлектронике. Их основное преимущество — 
возможность независимого управления потоками активных частиц 
и энергией ионов. Однако обеспечение высокой равномерности 
обработки осложняется пространственной неоднородностью кон-
центраций активных частиц, вызванной неоднородностью элек-
тромагнитного поля и гетерогенной рекомбинацией. 

Оптимизация технологических режимов требует комплексного 
подхода из-за многофакторной взаимосвязи управляющих пара-
метров. Значительного прогресса можно достичь с помощью ком-
пьютерного моделировании и создания «цифрового двойника» ре-
актора для проведения виртуальных экспериментов. 
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Моделирование плазмы в реакторе 

Разработана двумерная модель индуктивно-связанной плазмы 
Ar/Cl₂ в планарном реакторе. Моделирование в COMSOL 6.2 про-
водилось с целью исследования состава смеси, мощности, давле-
ния и расхода газа. Верификация проведена сравнением с экспери-
ментальными данными [1]. 

Рост давления увеличивает неоднородность плазмы, снижая 
концентрацию электронов от оси к стенкам вследствие уменьше-
ния длины свободного пробега и коэффициента диффузии. Темпе-
ратура электронов снижается из-за роста частоты столкновений 
и энергетических потерь. Увеличение расхода газа дает аналогич-
ный эффект, но преимущественно в пристеночной области.  

Повышение мощности слабо влияет на пространственное рас-
пределение, но увеличивает абсолютные значения температуры 
и концентрации электронов благодаря росту скорости ионизации 
и степени диссоциации Cl₂. Рост доли аргона снижает однород-
ность плазмы и концентрацию электронов из-за изменения меха-
низма диффузии и более высокого потенциала ионизации Ar. Дан-
ные тенденции согласуются с аналитическими исследованиями 
характера поведения плазмы в данных условиях [2]. 

Выводы 

В заключение отметим, что все отмеченные нами тенденции 
хорошо согласуются с результатами экспериментов или расчетов 
других авторов. Это свидетельствует в пользу адекватности разра-
ботанной модели и определяет ее применимость для последующей 
оптимизации конструкции реактора и исследования других газо-
вых смесей, необходимых в производстве [3]. 
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MODELING THE EFFECT OF CONTROL PARAMETERS  
ON SPATIAL PLASMA DISTRIBUTION IN A PLASMA 
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Y. Zakharov, A. Efremov 
 

Abstract. A self-consistent two-dimensional model of an Ar/Cl₂ induc-
tively coupled plasma has been developed. The influence of discharge param-
eters — power, pressure, and gas mixture composition — on the spatial distri-
butions of electron temperature, charged particle concentrations, and chlorine 
atoms has been investigated. The simulation results are in good agreement with 
experimental data. 

Keywords: plasma etching, inductively coupled plasma, spatial non-uni-
formity. 
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Аннотация. В данной работе описываются некоторые результаты 
численного моделирования передачи энергии электронов для процесса 
электронно-лучевой литографии. Рассмотрено влияние фактора массопе-
реноса, выражающегося в изменении локальной геометрии слоя резиста 
в ходе экспонирования, на вид функций рассеяния как один из главных 
показателей потенциального пространственного разрешение процесса 
литографии. 

Ключевые слова: электронно-лучевая литография, метод Монте-
Карло, металлорганические резисты. 

Введение 

Электронно-лучевая литография является важным способом со-
здания различных микро- и наноструктур, как для исследователь- 
ских задач (МЭМС, НЭМС, микрофлюидика, фотоника и др.),  
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так и при производстве изделий микроэлектроники (изготовление 
фотошаблонов). Развитие данных областей ставит новые задачи 
в области материаловедения и литографии, и в частности разра-
ботка новых резистивных материалов. Среди перспективных 
направлений развития в области литографического материаловеде-
ния являются гибридные (металлорганические) резисты. Данный 
тип резистов является сравнительно новым и гораздо менее изучен-
ным. В силу специфики свойств данного типа резистов, возникают 
вопросы связанные с моделированием их поведения под действием 
электронного луча, связанные с возможностью протекания процес-
сов массопереноса как результат образования летучих веществ из 
материала резиста. Подобная задача актуальна и для т.н. самопро-
являющихся  
резистов, а также для процессов криолитографии. 

Постановка задачи 

В рамках данной работы рассматривается модельная задача 
о виде функции рассеяния энергии электронов луча, в объеме ма-
териала, в зависимости от начальной заданной геометрии слоя ма-
териала. Данный вопрос является одной из сторон проблемы мо-
делирования резистов металлоорганической. Особенность таких 
резистов связана с возможностью протекания химических реак-
ции, под действием электронного луча, при которых часть образу-
ющихся веществ уходит из слоя экспонированного резиста.  
При этом полная задача моделирования таких резистов должная 
включать в себя решение нескольких вопросов, а именно: 1) Учет 
кинетики химических реакций и процессов массопереноса (для 
толстых слоев резиста); 2) Учет изменения локального состава 
и рассеивающих характеристик, измененного материала; 3) Учет 
изменения локальной геометрии слоя резиста, под действием элек-
тронного луча. В рамках данной работы показаны результаты рас-
смотрения роли последнего из перечисленных факторов. 

Моделирование рассеяния электронного луча производилось 
численно методом Монте-Карло, с использованием пакета про-
грамм Nebula (версия 1.0.2), доступного в виде исходных кодов. 
Задание и расчет геометрических моделей, а также обработка про-
межуточных результатов производилась с использованием ориги-
нальных программ. Задание состава и расчет свойств материалов 
производилось с использованием программного пакета cstool — 
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являющегося частью программного пакета симулятора Nebula, 
а также с использованием программного пакета elsepa/elscata. 
В качестве модели резиста был выбран материал с плотностью 
1,87 г/см3, и элементным составом: C (31,4 % мас.), H (2,9 % мас.), 
N (3,4 % мас.), O (60,1 % мас.), Al (2,2 % мас.). Выбор данного 
состава и параметров производился исходя из среднего состава не-
которых известных металлполимерных комплексов. 

В качестве модельных вариантов геометрии использовался од-
нородные по толщине слои указанного выше резиста на кремние-
вой подложке (до 250 нм) — в качестве референсного случая, 
а также слои этого же резиста с одиночной прямолинейной канав-
кой различными параметрами глубины и ширины профиля в виде 
функции нормального распределения. Плотность потока первич-
ных электронов луча задавалась во всех случаях в виде функции 
от координат на плоскости, с нормальным распределением вдоль 
координаты, задающей также глубину профиля внешней (на гра-
нице с вакуумом) поверхности резиста. 

В качестве основного результата было найдено, что наличие 
в слое резиста углубления с шириной сопоставимой или большей, 
чем ширина распределения плотности тока по сечению электрон-
ного луча, приводит к достаточно существенному изменению ха-
рактеристик функции рассеяния — до десятков процентов по аб-
солютной величине плотности диссипации энергии электронами 
для наиболее интересных с практической точки зрения случаях. 
Данные изменения наблюдаются в первую очередь на ближнем 
и среднем расстоянии (до десятков и первых сотен нанометров) от 
центральной линии формируемого профиля резиста. Т.к. данная 
область является определяющей с точки зрения процессов субмик-
ронной и нанолитографии, можно говорить о наличии для рассмат-
риваемых резистов характерной особенности в процессах рассея-
ния электронов. С практической точки зрения, полученные 
результаты позволяют говорить о возможности достижения суще-
ственного эффекта самолокализации воздействия электронного 
луча для рассматриваемых типов резистов. 

Выводы 

В работе выполнено численное моделирование процессов экс-
понирования модельных слоев резиста для процесса электронно-
лучевой литографии с учетом различной локальной геометрии 
слоя. Полученные результаты позволяют говорить о существенной 
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роли рассмотренного фактора на пространственные характери-
стики функций рассеяния энергии электронами луча. 
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SIMULATION OF A LOCAL GEOMETRY  
OF RESISTS ON ELECTRON BEAM SCATTERING 
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Abstract. In this work, some results of numerical modeling of electron 
beam scattering in resists layers are presented. The main issue addressed in this 
paper is influence of resist layer local thickness changing, during e-beam ex-
position. 

Keywords: e-beam lithography, Monte-Carlo modeling, geometry factor, 
self-developing resists. 
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УСОВЕРШЕНСТВОВАННАЯ МОДЕЛЬ  

ОТРАЖЕНИЯ ФОНОНОВ ОТ ПЕРИОДИЧЕСКИ 

ШЕРОХОВАТЫХ ПОВЕРХНОСТЕЙ И ЕЁ ПРИМЕНЕНИЕ  

К РАСЧЁТУ ТЕПЛОПРОВОДНОСТИ 
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МГТУ им. Н.Э. Баумана, г. Москва 

Аннотация. В работе представлена обновлённая модель для описа-
ния взаимодействия фононов с периодически шероховатой границей об-
разца, в которой учтена фазовая интерференция и локальный наклон по-
верхности. Введенные поправки позволяют оценить вероятность 
зеркального отражения в зависимости от длины волны, амплитуды и пе-
риода шероховатости, а также угла падения. 
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Ключевые слова: модель зеркального отражения, волна, теплопро-
водность, шероховатость, моделирование методом Монте-Карло. 

Введение 

Шероховатость границ существенно влияет на теплоперенос 
в наноструктурах и определяет соотношение между зеркальным и 
диффузным отражением фононов [1]. Для количественного описа-
ния влияния шероховатости на рассеяние на границе введен пара-
метр зеркального отражения: Займан [2] связал параметр его 
с средне-квадратично шероховатостью 𝜎𝑟𝑚𝑠, а Соффер [3] учёл 
углы падения. Классическая модель Займана–Соффера базиру-
ются на допущении о нулевой длине корреляции 𝑙𝑐𝑜𝑟 («периода» 
шероховатости) и не учитывают особенности морфологии поверх-
ности (в частности, структурированность поверхности). Хотя по-
следующие работы [4] показали зависимость 𝑝 от 𝜎𝑟𝑚𝑠 и 𝑙𝑐𝑜𝑟, во 
многих исследованиях параметр зеркального отражения 𝑝 по-
прежнему рассматривается как константа. 

Результаты экспериментов [5] выявили немонотонную зависи-
мость теплопроводности от амплитуды шероховатости, обуслов-
ленную волновой интерференцией, что не учитывают корпуску-
лярные модели. В связи с этим классическая модель Займан–
Соффера неприменима к периодическим структурам (т.е. при ко-
нечной длине корреляции). В данной работе предлагается усовер-
шенствованная модель, основанная на синусоидальном профиле 
поверхности, учёте фазовой интерференции и локального наклона 
поверхности. Величина теплопроводности получена путем даль-
нейшего интегрированная методом Монте-Карло. 

Методика расчета 

Профиль поверхности задаётся синусоидальной функцией 
ℎ(𝑥) = 𝐴 sin(2𝜋𝑥 𝐿⁄ ) , где 𝐴 — амплитуда, а 𝐿 — длина корреляции 
(период шероховатости), в данном исследовании периодом шеро-
ховатости. Классическая модель Займана – Соффера учитывает 
только амплитуду, игнорируя влияние периода. При явном учёте 
периода необходимо рассматривать локальный наклон поверхно-
сти. Так относительно локальной нормали угол отражения равен 
углу падения, но относительно вертикальной оси он изменяется 
в зависимости от координаты (см. рис. 1а). 
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 (а)                                                           (б) 

Рисунок 1 — (а) расширенная модель Займана – Соффера,  
основанная на периодически шероховатой границе;  

(б) обновлённая всеобъемлющая модель, учитывающая как период,  
так и амплитуду шероховатости 

Обновлённая модель учитывает как фазовый сдвиг  
∆𝜑(𝑥) = 4𝜋ℎ(𝑥) cos 𝜃 𝜆⁄  , так и отклонение направления отражён-
ной волны (см. рис. 1б). Вероятность зеркального отражения  
вычисляется как 

 𝑝 = |𝐴ког|
2 = | 

1

𝐿
∫ 𝑒𝑖∆𝜑

𝐿

0

𝑒𝑖(𝑘⃗ отр(𝑥)−𝑘⃗ зер)∙𝑟 (𝑥)|

2

  (1) 

где 𝐴ког — когерентная амплитуда отражения, 𝑘⃗ отр(𝑥) — отражён-
ный волновой вектор, 𝑘⃗ зер — волновой вектор, отраженный  
зеркально; 𝑟 (𝑥) — локальная координата профиля поверхности. 
Таким образом, модель описывает не только фазовый сдвиг, но 
и характер отклонения отражённой волны. Кроме того, при опре-
деленных условиях поверхность может блокировать отражение, 
если угол падения меньше локального угла наклона. 

Для оценки влияния параметра зеркального отражения 𝑝  
не теплопроводность применяется интегрирование методом 
Монте-Карло. Так при взаимодействии с границей фонон отража-
ется зеркально с вероятностью 𝑝 либо диффузно с вероятностью 
1 − 𝑝. Это позволяет напрямую связать морфологию периодиче-
ской шероховатости с теплопроводностью наноструктур [6]. 

Выводы 

В работе представлена усовершенствованная модель отраже-
ния фононов от периодически шероховатых поверхностей, учиты-
вающая фазовую интерференцию и локальный наклон поверхно-
сти. Показано, что рост амплитуды шероховатости подавляет 
зеркальное отражение, а при коротких длинах волн проявляются 
интерференционные колебания. Предложенная модель может  
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служить альтернативой модели Займана-Соффера для расчётов 
теплопроводности наноструктур с периодическими шерохова-
тыми поверхностями. 
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AN IMPROVED MODEL OF PHONON REFLECTION FROM 
PERIODICALLY ROUGH SURFACES AND ITS APPLICATION 

TO THERMAL CONDUCTIVITY CALCULATION 

F. Yin, S. Liu, V.I. Khesyuk 

Abstract. The paper presents an updated model for describing specular  
reflection from a periodically rough boundary , which takes into account phase 
interference and the local slope of the surface. The introduced assumptions allow 
us to estimate the probability of specular reflection depending on the wavelength, 
amplitude and period of the roughness, as well as the angle of incidence. 

Keywords: specular reflection model, wave, thermal conductivity, rough-
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Аннотация. В работе выполняется обучение межатомного CoreShell 
потенциала для молекулярной динамики на основе DFT расчетов для ок-
сида гафния, с последующим моделированием процесса динамики поляри-
зации функционального слоя FeRAM с помощью полученного потенциала. 

Ключевые слова: молекулярная динамика, DFT, обучение потенци-
ала, FeRAM. 

Введение 

Одна из проблем развития сегнетоэлектрической энергонеза-
висимой памяти (FeRAM) — интеграция в существующую КМОП 
технологию. Поэтому исследуются различные материалы, у кото-
рых не возникает проблем с интеграцией, масштабированием, 
и которые имеют большое значение остаточной поляризации. Од-
ним из таких материалов является легированный оксид гафния, 
в частности — цирконием [1]. Кроме того, актуальна задача моде-
лирования контакта функционального слоя FeRAM и ReRAM  
с различными электродами, например, с нитридом титана, ввиду 
сильного влияния границы раздела на характеристики элемента 
хранения. Поэтому, в качестве первого приближения, а также ве-
рификации способа, проводится расчет динамики поляризации чи-
стого орторомбического оксид гафния без примесей. После чего, 
в дальнейшем планируется последующее усложнение модели с до-
бавлением легирующих атомов, а также самого контакта. Для  
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моделирования выбран метод молекулярной динамики, потому 
что он позволяет рассматривать системы с большим числом ато-
мов, что дает возможность более прецизионно контролировать 
концентрацию легирующей примеси, а также не так сложен в вы-
числительном плане, как квантово-механический подход. 

Обучение межатомного потенциала  

для молекулярной динамики 

Для молекулярной динамики использовался программный па-
кет «LAMMPS» [2]. При этом для работы молекулярной динамики 
необходим межатомный потенциал для конкретного соединения. 
Однако электрические свойство довольно сложно описать, так как 
молекулярная динамика не работает с электронами напрямую, по-
этому используется модель потенциала — CoreShell [3], которая 
позволяет ввести в рассмотрение электроны. Однако остается во-
прос обучения такого потенциала, подбора параметров для оксида 
гафния. 

При этом, обучение должно осуществляться на некотором да-
тасете (набор различных конфигураций кристаллической струк-
туры с рассчитанной потенциальной энергией). Для создания 
набора таких данных использовались первопринципные расчеты в 
Quantum ESPRESSO [4]. В качестве псевдопотенциала выбран тот, 
который максимально точно повторяет экспериментальные дан-
ные кристаллической решетки Hf0.5Zr0.5O2 (HZO). 

После чего потенциал был обучен благодаря реализованной 
программе на языке «С++», с использованием обратного распро-
странения ошибки для градиентного спуска с алгоритмом адаптив-
ной оценки момента (ADAM), совмещенного с методом Нелдера-
Мида для решения проблемы разного масштаба параметров потен-
циала.  

Впоследствии на основе полученного потенциала был получен 
гистерезис поляризации от электрической напряженности для ок-
сида гафния. 

Выводы 

Был обучен межатомный потенциал CoreShell для оксида гаф-
ния на основе DFT вычислений, с помощью программы на языке 
C++, использующую алгоритмы градиентного спуска и Нелдера-
Мида. А также молекулярное моделирование динамики поляриза- 
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ции функционального слоя FeRAM на основе оксида гафния, с по-
мощью обученного потенциала.  

Работа выполнялась с использованием инфраструктуры Цен-
тра коллективного пользования «Высокопроизводительные вы-
числения и большие данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ 
РАН (г. Москва). 

Исследование выполнено в рамках гранта Российского науч-

ного фонда №23-91-06003. 
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MOLECULAR MODELING OF THE POLARIZATION 
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Abstract. The paper provides training of the interatomic CoreShell poten-
tial for molecular dynamics based on DFT calculations for hafnium oxide, fol-
lowed by modeling the process of dynamic polarization of the FeRAM cell 
using the obtained potential. 
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Аннотация. В работе проведен анализ результатов расчёта теплоём-
кости квантовых точек с использованием модели Дебая (линейной дис-
персии) и нелинейного дисперсионного соотношения в области темпера-
тур от 2 до 300 К. Подтверждено существенное влияние морфологии 
квантовой точки на теплоемкость. 

Ключевые слова: квантовые точки, дисперсионное соотношение, 
модель Дебая. 

Введение 

Для моделирования процесса теплопереноса в твёрдотельных 
наноструктурах можно выделить два диаметрально противопо-
ложных подхода, получивших наиболее широкое распростране-
ние. Первый — метод теории упругих волн, подразумевает линей-
ную зависимость частоты колебаний упругих волн ω от волнового 
вектора k, что позволяет существенно упростить расчёт. Второй — 
метод теории функционала плотности (DFT) — статистическая 
теория, в рамках которой используется нелинейное дисперсионное 
соотношение, что позволяет получить значительно более точные 
результаты, однако требует более сложных расчётов и существен-
ных вычислительных мощностей. 

В реальных структурах дисперсия существенно нелинейная, 
причем это особенно заметно именно в коротковолновом диапа-
зоне (в области больших значений волнового вектора k). Более 
того, для квантовых точек это играет ключевую роль, т.к. ввиду 
наличия размерного ограничения наблюдается дискретизация 
энергий фононов и разрешенных частот, поскольку между ато-
мами решётки должно укладываться целое число полуволн. 
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Анализ результатов расчета 

Во-первых, проведён расчёт теплоёмкости квантовой точки 
кремния размера 202020 атомов (рис. 1), в основе которого ле-
жит суммирование вкладов всех допустимых мод с использова-
нием линейной и нелинейной модели дисперсии [1]. Для линей-
ного дисперсионного соотношения были проведены расчё- 
ты с использованием одномодовой модели (средней групповой  
скорости), так и с учётом двумодовой модели (разных значений 
групповых скоростей для продольных и поперечных волн). Было 
выявлено, что расхождение между значениями теплоемкости уве-
личивается с уменьшением температуры.  

Во-вторых, анализ зависимости теплоемкости от температуры 
для квантовых точек с размерами 101010 и 303030 атомов (рис. 
2) показал, что с ростом числа атомов (т.е. с ростом характерного 
размера квантовой точки) наблюдается стремление значений тепло-
емкости к значению для макроскопического тела. Результаты согла-
суются с известным фактом об уменьшении роли квантово-размер-
ных эффектов с увеличением размеров наноструктуры. 

  

Рисунок 1 — Теплоёмкость  
квантовой точки кремния  

202020 при использовании  
разных дисперсионных  

соотношений  

Рисунок 2 — Теплоёмкость  
квантовых точек разного  

размера с использованием  
линейного дисперсионного  

соотношения 

Также, согласно рис. 2, при температурах менее 140 К наблю-
дается существенное (более 25%) расхождение между теплоемко-
стями различных квантовых точек. Данное явление объясняется 
учётом граничных условий, так как из-за конечности размера кван-
товой точки максимально допустимая длина волны фононов  
(минимальная частота) оказывается значительно выше, чем в мак-
роскопическом теле. Следовательно, при низких температурах, где 
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основной вклад в теплоёмкость приходится на низкочастотные 
моды, значение теплоемкости для квантовых точек должно оказы-
ваться значительно меньше, чем для макроскопического тела [2]. 
Однако в [3] установлено возникновение дополнительных колеба-
тельных мод с низкими частотами на свободной границе кванто-
вой точки, что значительно увеличивает теплоёмкость по сравне-
нию с макроскопическим телом. 

Модель теории упругих волн не может учесть наличие колеба-
ний на границах точки, что приводит к более низким значениям 
теплоёмкости и соответствует так называемым «фиксированным» 
границам. Например, наличию подложки или матрицы, где распо-
лагается квантовая точка. Однако, теория функционала плотности 
позволяет учесть эти колебания, что соответствует случаю свобод-
ной границы. С увеличением размеров структуры влияние данных 
колебаний значительно снижается, что приводит к зависимости теп-
лоёмкости от температуры, аналогичной макроскопическому телу. 

Выводы 

Теплоемкость квантовых точек по модели линейной и нели-
нейной дисперсий без учета кванто-размерных ограничений дают 
достаточно точный результат в области температур 200–300 К.  
Однако при меньших температурах следует учитывать влияние 
размеров и конфигурации квантовых точек, поскольку это оказы-
вает значительное влияние на теплоемкость. 
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DETERMINING THE HEAT CAPACITY OF QUANTUM DOTS 
USING LINEAR AND NONLINEAR DISPERSION RELATIONS 

A.V. Kosyakova, V.I. Khvesyuk 
 

Abstract. The work is devoted to the analysis of calculation of the heat 
capacity of quantum dots using the Debye model (linear dispersion) and the 
nonlinear dispersion relation in the temperature range from 2 to 300 K.  
The significant influence of the morphology of a quantum dot on the heat ca-
pacity is confirmed. 

Keywords: quantum dots, dispersion relation, Debye model. 
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Аннотация. В работе показаны ключевые особенности и преимуще-
ства применения нейро-эволюционного потенциала (NEP) для исследо-
вания теплофизических свойств кремниевых наноструктур. NEP обеспе-
чивает точный и эффективный расчёт теплоёмкости и фонон-фононного 
взаимодействия напрямую для наноструктур, что позволяет корректно 
реализовать подход, основанный на решении транспортного уравнения 
Больцмана. 

Ключевые слова: нейро-эволюционный потенциал, теплоёмкость, 
фононное рассеяние, теплопроводность, молекулярная динамика. 

Введение 

Теория функционала плотности (DFT) сегодня является одним 
из самых точных инструментов для атомного моделирования. Од-
нако её высокая вычислительная стоимость ограничивает приме-
нение в системах с большим числом атомов. В противоположность 
этому, эмпирические потенциалы обеспечивают высокую ско-
рость, но страдают от низкой точности из-за ограниченности 
функциональных форм и малого числа параметров. 

В последние годы интенсивно развиваются машинно-обучен-
ные межатомные потенциалы, сочетающие точность ab initio ме-
тодов с эффективностью эмпирических моделей. Среди них 
нейро-эволюционный потенциал (NEP) [1], основанный на страте-
гиях нейроэволюции, продемонстрировал высокую эффектив-
ность, в том числе в задачах теплопереноса, благодаря оптималь-
ному сочетанию точности и производительности. NEP обучается 
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на данных DFT, что позволяет достигать близкой к ab initio точно-
сти при вычислительных затратах, сравнимых с эмпирическими 
подходами, и тем самым моделировать процессы от нанометро-
вого до микрометрового масштаба. 

Недавно созданный универсальный потенциал NEP-89 («боль-
шая атомная модель») [2] охватывает 89 элементов и их неоргани-
ческие и органические соединения, будучи обученным на обшир-
ном и разнообразном наборе данных. Благодаря универсальности 
NEP-89 может заменить множество специализированных потенци-
алов и стать важным инструментом для исследования теплопере-
носа. 

Моделирование и результаты 

Во-первых, проведены расчёты кристаллической динамики 
трёх типов кремниевых наноструктур — тонких плёнок, нанопро-
волок и квантовых точек — с использованием модели NEP для 
кремния, заранее обученной на данных DFT-расчета. Проанализи-
рована зависимость удельной теплоёмкости от размеров и темпе-
ратуры в низко- и среднетемпературной области [3]. Впервые  
выявлена зависимость локального показателя степени 𝑛 от темпе-
ратуры в соотношении 𝐶𝑣 ∼ 𝑇𝑛(𝑇). Существенное сокращение тре-
буемых вычислительных ресурсов для проведения расчетов тепло-
емкости c использованием NEP открывает новые возможности для 
моделирования наноструктурированных материалов любой мор-
фологии и размера. 

Во-вторых, на основе NEP-потенциала рассчитаны ангармони-
ческие свойства наноструктур, в частности трёхмерные силовые 
константы, которые необходимы для определения времени релак-
сации при фонон-фононных процессах. В отличие от предыдущих 
работ, ограничивавшихся расчётами времен релаксации для объ-
ёмных материалов с последующей корректировкой граничных эф-
фектов по правилу Маттиссена, в данном исследовании времена 
релаксации получены непосредственно для самих наноструктур, 
что позволяет более точно реализовать BTE-подход для нано-
структурированных систем. Высокая эффективность NEP откры-
вает принципиально новые возможности для учета квантово- 
размерного эффекта для моделирования фононного транспорта 
в наносистемах. 

В-третьих, универсальный потенциал NEP-89, обученный  
на обширном и разнообразном наборе данных, оказывается эффек- 
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тивным инструментом при моделировании сложных систем, опи-
сание которых традиционными эмпирическими моделями часто 
выполняется недостаточно корректно (в частности, из-за непол-
ноты данных/параметров при описании системы). К таким объек-
там относятся аморфные материалы и сверхрешётки. В рамках  
молекулярно-динамических расчётов использование GPU-рас- 
параллеливания позволяет напрямую вычислять теплопровод-
ность. При этом NEP-89 позволяет формировать поверхность  
потенциальной энергии атомных колебаний, что обеспечивает со-
четание высокой эффективности с точностью, близкой к ab initio 
методам. Также отметим, что при моделировании в низкотемпера-
турной области были введены квантовые поправки, что позволило 
преодолеть ограничения классической молекулярной динамики и 
обеспечить достоверное описание процессов теплопереноса.  

Выводы 

Применение нейро-эволюционного потенциала (NEP) для 
наноплёнок, нанопроволок и квантовых точек из кремния откры-
вает возможность проводить расчет тепловых свойств (гармониче-
ских и ангармонических) с эффективностью, на порядки превосхо-
дящей традиционные методы расчета. 
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STUDY OF THERMOPHYSICAL PROPERTIES  
OF NANOSTRUCTURES USING THE NEUROEVOLUTION 

POTENTIAL 

S. Liu, A.A. Barinov, V.I. Khesyuk 
 

Abstract. This work demonstrates the application of the neuroevolution 
potential (NEP) for studying the thermophysical properties of Silicon 
nanostructures. NEP provides accurate and efficient calculations of heat capac-
ity and phonon scattering directly for nanostructures, enabling a more con-
sistent implementation of the Boltzmann transport equation approach. 

Keywords: neuroevolution potential, heat capacity, phonon scattering, 
thermal conductivity, molecular dynamics. 
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Аннотация. Предложена модель машинного обучения (ML), осно-
ванная на сочетании полиномиальной регрессии и четырехэтапной пред-
варительной обработки профиля травления, позволяющая прогнозиро-
вать форму профиля на основе набора управляющих параметров. 
Описана методика формирования оптимального набора данных для обу-
чения, а также сгенерирован датасет с использованием физико-химиче-
ской модели травления поликремния в плазме смеси HBr/Cl2/Ar. Прове-
дено исследование зависимостей параметров профиля травления от 
управляющих параметров процесса. 

Ключевые слова: индуктивно-связанная плазма, плазмохимическое 
травление, моделирование ПХТ, машинное обучение, цифровой двойник. 

Введение 

В настоящее время, одной из ключевых операций, используе-
мых при производстве интегральных микросхем (ИМС) в инду-
стрии микроэлектроники является «сухая» (без использования 
жидкостных реагентов) отчистка и структурирование поверхности 
кремниевых пластин и функциональных слоёв различной при-
роды [1]. Основным инструментом здесь является плазмохимиче-
ское травление (ПХТ). В частности, для формирования поликрем-
ниевого затвора МДП-транзистора используют ПХТ в смеси 
HBr/Cl2/Ar. 

Большое количество управляющих параметров ПХТ (давле-
ние, вкладываемая мощность, состав смеси и др.) обуславливает 
сложность поиска оптимального режима технологического  
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процесса эмпирическим путем. Определенный прогресс может 
быть достигнут при использовании физико-химических моделей 
ПХТ [2,3,4], которые, однако, отличаются сложностью математи-
ческого аппарата и высокими временными затратами на один ва-
риант расчета. Целью нашей работы являлось создание модели ма-
шинного обучения (ML), которая на основе результатов физико-
химической модели позволит определять вид профиля травления 
при различных комбинациях управляющих параметров ПХТ. 

Моделирование плазмохимического травления 

В рамках нашей работы использовалась физико-химическая 
модель, представляющая комбинацию двух взаимосвязанных мо-
дулей — «плазма» и «поверхность». Для определения параметров 
и состава плазмы была разработана 0-мерная самосогласованная 
модель, основанная на совместном решении уравнений химиче-
ской кинетики, уравнения квазинейтральности и уравнения ба-
ланса вкладываемой мощности. При построении алгоритма мо-
дели использовалась общепринятая для индукционных разрядов 
низкого давления система допущений: а) Максвелловская функ-
ции распределения электронов по энергиям; б) режим реактора 
идеального смешения (РИС); и в) квазистационарное приближе-
ние. Входными параметрами модуля «плазма» являлись вкладыва-
емая мощность (𝑊) и мольные доли компонентов смеси (𝑦𝐴𝑟, 𝑦𝐶𝑙2) 
при постоянном давлении, а выходными — потоки химически и 
энергетически активных частиц. Для расчёта профиля травления 
использовалась модель клеточного автомата [4]. При взаимодей-
ствии активных частиц плазмы с поверхностью поликремния  
учитывались химическое травление по спонтанному и ионно-сти-
мулированному механизмам, физическое распыление и переоса-
ждение продуктов реакции. Детальное описание модулей приве-
дено в нашей предыдущей работе [2]. В качестве входных 
параметров выступали потоки частиц, передаваемые из модуля 
«плазма», величина отрицательного смещения (𝑈) на обрабатыва-
емой поверхности и время процесса (𝑇). Верификация модуля 
«плазма» была проведена при сравнении результатов расчёта  
данными зондовой диагностики плазмы. Корректность модуля  
«поверхность» подтверждалась сравнением экспериментальных 
и расчетных скоростей травления поликремния для 20 различных 
комбинаций начальных параметров. 
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Генерация датасета и обучение ML-модели 

С помощью вышеописанной физической модели был сгенери-
рован датасет, состоящий более чем из 106 экспериментов — пар: 
управляющие параметры + результирующий профиль. Для генера-
ции датасета использовалась комбинация сеточного семплирова-
ния (для повышения точности модели в краевых ситуациях) и ран-
домного семплирования (для уменьшения общего числа вызовов 
функции и повышения качества датасета). 

Для предсказания формы профиля проводилась 4-ступенчатая 
подготовка данных. Построение ломанной линии профиля, усред-
нение кривой профиля для устранения шумов, параметризация 
профиля по декартовым координатам, дискретизация получив-
шихся функций (по 200 точек на каждую из них), преобразование 
получившихся точек в совмещённый вектор длины 400 (XY). Вы-
шеописанное преобразование обратимо, что позволит восстанав-
ливать форму профиля по результатам работы модели. 

Для предсказания вектора XY использовался метод полиноми-
альной регрессии, заключающийся в добавлении к линейным чле-
нам (𝑦𝐴𝑟 , 𝑦𝐶𝑙2 ,𝑊, 𝑇, 𝑈) полиномиальные члены вида 𝑊 ∙  𝑇, 𝑈2, 

𝑊 ∙ 𝑦𝐴𝑟 ∙ 𝑇, степень которых не превышает заданную. В качестве 
ошибки использовалось среднеквадратичное отклонение, которое 
показывал ошибку определения профиля в нанометрах. 

Работа выполнена при поддержке гранта РНФ «Атом-О» 

№ 23-91-06002. 
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MODELING AND OPTIMIZATION OF PLASMOCHEMICAL 
ETCHING OF POLYSILICON IN AN HBR/CL2/AR MIXTURE 

USING MACHINE LEARNING METHODS  

F. Oksanichenko, A. Efremov 
 

Abstract. A machine learning model based on a combination of polyno-
mial regression and four-stage preprocessing of the etching profile has been 
proposed, which makes it possible to predict the shape of the etching profile 
based on a set of control parameters. A method for forming an optimal data set 
for training the model described above was described and a dataset is generated 
based on it using a complex model of polysilicon etching in plasma of an 
HBr/Cl2/Ar mixture. The ML model was trained, and study of the dependence 
of profile parameters on control parameters was carried out.  

Keywords: inductively coupled plasma, plasma chemical etching,  
PE modeling, machine learning, digital twin. 
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Аннотация. В рамках проведённого исследования получены анали-
тические выражения для дисперсионных соотношений спиновых волн, 
распространяющихся в антиферромагнитной плёнке. Полученные выра-
жения позволяют определять резонансные частоты в зависимости от вол-
нового вектора и параметры магнитной системы. Для верификации ана-
литической модели выполнено сравнение с результатами численного 
моделирования, показавшее их согласие. 
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Ключевые слова: спиновая волна, антиферромагнитная плёнка, маг-
нитостатическое приближение, 𝜎-модель. 

Введение 

Спиновые волны (СВ) рассматриваются в качестве перспек-
тивной платформы для создания устройств передачи и обработки 
информации следующего поколения, что обусловлено их потенци-
ально низким энергопотреблением и возможностью миниатюри- 
зации. В начале XXI века было установлено, что антиферро- 
магнетики (АФМ) обладают рядом преимуществ по сравнению 
с ферромагнетиками, такими как существенно более высокие ре-
зонансные частоты и устойчивость к внешним магнитным полям. 
Это стимулировало значительный интерес к исследованию дина-
мики СВ в АФМ, однако теоретическое описание их спектра оста-
ётся сложной и актуальной задачей. Целью настоящей работы яв-
ляется расчёт дисперсионных соотношений и определение спектра 
объёмных (толщинных) мод спиновых волн, распространяющихся 
в плёнке антиферромагнетика со скошенной анизотропией. 

Методы исследования 

Спиновая динамика в АФМ плёнке толщины 𝑑 без учёта зату-
хания описывается 𝜎–моделью, полученной из уравнений 
Ландау – Лифшица для намагниченностей 𝑀1,2 двух подрешёток 
АФМ 
𝑙 × [

𝑑2𝑙

𝑑𝑡2 − 2𝛾 [
𝑑𝑙

𝑑𝑡
, 𝐻eff) − 𝛾 [𝑙,

𝑑𝐻eff
𝑑𝑡

) − 𝜔ex𝜔s𝐴ex
2 𝛥𝑙 +

𝜕𝑊0(𝐻0,ex,e,h,DMI,d)

𝜕𝑙
) = 0,

             (1) 

𝐻eff = 𝐻0 + [𝐻DMI, 𝑙) + 𝐻d, 

где вектор Нееля 𝑙 = (𝑀1 − 𝑀2) (2𝑀s)⁄ , 𝑊0 зависит от внешнего  
постоянного поля, полей обмена, анизотропии, взаимо- 
действия Дзялошинского – Мория и размагничивания, частоты 
𝜔ex,e,h,DMI,0,d = 𝛾𝐻ex,e,h,DMI,0,d, 𝛾 — гиромагнитное отношение,  
𝜔s = 𝛾𝑀s, 𝑀s = |𝑀) — намагниченность насыщения, и 𝐴ex — кон-
станта неоднородного обмена. 

Метод, предложенный в работе Калиникоса [1], основан на ап-
парате тензорных функций Грина, что сопряжено со значительной 
математической сложностью. Подход, представленный Ивано-
вым [2], в рамках данной задачи приводит к необходимости реше-
ния системы уравнений с матрицей 8 × 8, что также является  
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вычислительно сложным. В связи с этим, в качестве базового был 
избран метод Стампса [3], предложенный для исследования рас-
пространения СВ в ферромагнетиках без учёта неоднородного об-
мена. Запишем граничные условия и уравнения магнитостатики 

   
𝑑𝑖𝑣𝐵in = 𝑑𝑖𝑣(𝐻d + 𝑀s𝑚) = 0,  𝑟𝑜𝑡𝐻d = 0,              (3) 

где 𝑚 = 𝑚(𝑙). Вектор Нееля вектора и дипольное поле запишем 
в виде 𝑙 = 𝑙0 + 𝛿𝑙(𝑡, 𝑟, 𝑧), где 𝛿𝑙𝑦 = 𝛿𝑙𝑦1

𝑐𝑜𝑠(𝑞𝑧) + 𝛿𝑙𝑦2
𝑠𝑖𝑛(𝑞𝑧). 

Аналогично для 𝛿𝑙𝑧, 𝛿ℎ𝑥,𝑦,𝑧. 

Результаты 

Линеаризуем систему (1) и подставим найденные выражения 
𝛿𝑙𝑦,𝑧 в 𝑚(𝑙). Первое уравнение из (3) будет уравнением для  
𝑞 = 𝑞BW + 𝑖𝑞SW. Из первой системы граничных условий (2) 
найдём ограничения, накладываемые на 𝑞, а именно  
𝑞BW = 2𝜋 𝑛 𝑑⁄ − 𝑖𝑞SW. Применяя это выражение, найдём аналити-
ческие зависимости для частоты ферромагнитной моды из лине-
аризованной системы (1) 

 𝜔FM𝑛
= √𝜔0(𝜔0 + 𝜔DMI) + 𝜔ex𝜔e + 𝜔ex𝜔s𝐴ex

2 (𝑘2 + (2𝜋 𝑛 𝑑⁄ )2)     (4) 

Учёт второй системы (2) приведёт к дисперсионному отношению 

    2𝑞

𝑘
(1 + 𝜇𝑧𝑧)𝑐𝑜𝑠(𝑞𝑑) + [−

𝑞2

𝑘2
(1 + 𝜇𝑧𝑧)

2 + 1 − 𝜇𝑎
2) 𝑠𝑖𝑛(𝑞𝑑) = 0,     (5) 

где 𝜇𝑎,𝑧𝑧 = 𝜇𝑎,𝑧𝑧(𝜔, 𝑞, 𝑘). 

На рис. 1 представлен спектр толщинных мод для СВ в плёнке 
гематита для 𝑑 = 200 нм, построенный по аналитической фор-
муле (4) и с помощью численного решения уравнения (5). Рас-
чёты: поиск корней 𝑞 алгебраического уравнения и численного ре-
шения уравнения (5) осуществлялись в системе компьютерной 
математики Mathematica. Для численного решения уравнения (5) 
применялся метод Ньютона с заданной абсолютной точностью  
в 5 единиц искомой величины, в качестве начальной точки для  
𝑛 = 1,6 была задана частота 0.3 ТГц. 

(2) 
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Рисунок 1 — Сравнение аналитических и численных спектров 

Работа выполнена в рамках государственного задания Инсти-

тута радиотехники и электроники им. В.А. Котельникова РАН. 
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CALCULATION OF THE SPIN WAVE SPECTRUM  
IN A THIN ANTIFERROMAGNETIC FILM 

A.Y. Petrova, O.V. Kravchenko, A.R. Safin 
 

Abstract. In this work, we obtain analytical expressions for dispersion re-
lations and a formula for the frequencies of spin waves propagating in an anti-
ferromagnetic film. A comparison of the numerical and analytical results is 
provided. 

Keywords: spin wave, antiferromagnetic film, magnetostatic approxima-
tion, 𝜎-model. 
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Аннотация. Рассчитываются энергии активации для моноклинных 
оксидов гафния и циркония в случае различного значения заряда кисло-
родных вакансий, а также в зависимости от значения координационного 
числа атомов кислорода. 

Ключевые слова: теория функционала плотности, метод эластичной 
ленты, энергия активации, оксид гафния, оксид циркония. 

Введение 

Для теоретического описания механизма резистивного пере-
ключения в резистивной энергонезависимой памяти (ReRAM) ис-
пользуются различные модели. Так, согласно модели Дирнейли 
[1], кислородные вакансии (VO) играют решающую роль в измене-
нии сопротивления оксидного слоя. Резистивное переключение 
тесно связано с наличием и определенным распределением VO, ко-
торые образуют в объёме материала проводящую нить (филамент). 
Образование филамента носит случайный характер, поэтому од-
ним из наиболее эффективных подходов к описанию такого стоха-
стического характера является кинетический метод Монте-Карло 
вместе с теорией переходных состояний [2]. Однако в этом форма-
лизме необходимы значения энергии активации (Ea) VO в различ-
ных геометрических и зарядовых состояниях исследуемого мате-
риала. Оксид гафния (HfO2) и оксид циркония (ZrO2) 
в моноклинной сингонии являются одними из самых удобных  
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материалов для изучения резистивного переключения, так как мо-
ноклинная сингония является самой стабильной и легкодоступной 
с точки зрения практической реализации у данных оксидов. Неко-
торые расчеты энергии активации для VO в m-HfO2 и m-ZrO2 уже 
были выполнены другими исследователями, но до сих нет полной 
картины о зависимостях Ea от значения координационного числа 
атомов кислорода, расстояния миграции атомов и зарядового 
окружения вакансии. В связи с этим, в данной работе на основе 
расчетов из первых принципов производится попытка расширить 
понимание атомарных процессов при образовании филамента 
в оксидах переходных металлов.  

Детали расчета 

Квантово-механические расчеты выполнялись в программном 
комплексе Quantum ESPRESSO [3]. Элементарные ячейки m-HfO2 
и m-ZrO2 (пространственная группа P21/c, № 14) были прецизи-
онно отрелаксированы для достижения минимальных межатом-
ных сил (менее 1∙10-5 Ry/Bohr = 2.57∙10-4 эВ/Å) и минимального 
внутреннего давления (менее 0.002 ГПа). Использование псевдо-
потециала типа PAW (англ. Projector Augmented Wave) с видом  
обменно-корреляционной энергии PBE (англ. Perdew-Burke- 

Ernzerhof) позволило получить параметры решетки наиболее близ-
кие к экспериментальным синхротронным данным [4]. Энергия от-
сечки составляла 100 Ry (1360 эВ), размерность сетки Монкхор-
ста-Пака составляла 333. Расчет Ea осуществлялся методом NEB 
(англ. Nudged Elastic Band) для суперячеек, содержащих 96 атомов 
и в которых был удален один атом кислорода для получения VO. 
Между начальной и конечной позициями VO рассчитывалось 
9 промежуточных состояний (изображений). Рассматривались 
пути миграции VO как в пределах одного координационного числа 
кислорода (3C-3C и 4C-4C), так и между разными координацион-
ными числами (3C-4C), а также в нейтральном и положительно за-
ряженном состоянии. Расчет энергии активации завершался при 
достижении критерия ошибки по энергии менее 0.05 эВ/Å.  

Результаты 

Результаты расчетов показали, что с увеличением величины за-
ряда VO происходит уменьшение значения Ea. Это объясняется 
тем, что положительно заряженная область кислородной вакансии 
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начинает отталкивать положительно заряженные атомы гафния 
вследствие Кулоновского взаимодействия. Соответственно, ми-
грирующему атому кислорода нужно затрачивать меньше энергии 
на отталкивание атомов гафния. Рассчитанные значения Ea для 
HfO2 лежат в диапазоне от 0.07 до 3.38 эВ, а для ZrO2 от 0.08 до 
2.40 эВ. Стоит отметить, что в случае нейтральной и однократно 
положительно заряженной VO энергетический барьер у ZrO2 
меньше, чем у HfO2, что объясняется большим ионным радиусом 
атомов циркония по сравнению с атомами гафния, соответственно, 
межатомное расстояние также больше, что приводит к уменьше-
нию величины барьера. 

Работа выполнялась с использованием инфраструктуры Цен-
тра коллективного пользования «Высокопроизводительные вы-
числения и большие данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ 
РАН (г. Москва). 

Исследование выполнено за счёт грантов Российского науч-

ного фонда №23-91-06003 и №23-91-01012. 
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Abstract. The activation energies for monoclinic oxides of hafnium and 
zirconium are calculated in the case of different charge values of oxygen va-
cancies, as well as depending on the value of the coordination number of oxy-
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Аннотация. В данной работе исследуется возможность применения 
машинного обучения для получения функции межатомного потенциала 
взаимодействия в аналитическом виде. 

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

Введение 

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

Символьная регрессия 

Один из интересных подходов машинного обучения позволя-
ющий получить интерпретируемый результат — символьная ре-
грессия [1, 2]. Данный алгоритм позволяет получить аналитиче-
скую формулу, описывающую предоставленные (тренировочные) 
данные. Его работа основывается на генетическом программиро-
вании.  

Данный алгоритм работает итерационно. На каждой итерации 
создается набор функций, далее идет преобразование данных 
функций (мутация и скрещивание (рис. 1)) и получение новых,  
после этого отбираются N функций, которые наиболее точно опи-
сывают тренировочные данные. 

 
Рисунок 1 — Пример функций и их возможного преобразования  

(скрещивание) 

В данном случае регрессия будет искать функции вида: 

𝐸𝑖 = ∑𝑗𝐸
𝑟(𝑟𝑖𝑗) ⋅ 𝑓(𝑟𝑖𝑗 , 𝑧) − 𝐺(∑𝑗𝐸

𝑏(𝑟𝑖𝑗 ⋅ 𝑔(𝑟𝑖𝑗 , 𝑧)) 

𝐸𝑖 — полная энергия атома 𝑖; 𝐸𝑏 , 𝐸𝑟 — функции энергии притяже-

ния и отталкивания для потенциала RGL; 𝑔(𝑟, 𝑧), 𝑓(𝑟, 𝑧) — доп. 

функции, 𝑟𝑖𝑗 — расстояние между атомами 𝑖 и 𝑗, z — координаци-

онное число, G -функция дескриптор. 

Данная форма была основана на потенциале RGL [3]. Так как 
RGL сам по себе способен описывать различные системы, то его 
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модификация с помощью функций 𝑓(𝑟, 𝑧) и 𝑔(𝑟, 𝑧), 𝐺(∑𝑟𝑔(𝑟, 𝑧))  
поможет сократить сложность модели и задаст вектор развития 
функций. Более того, использование модификации позволит уско-
рить время обучения. Так же в функции модификации появился 
дополнительный параметр 𝑧, отвечающий за локальное окружение 
атома. Такая комбинация помогает алгоритму различать атомные 
окружения, например, такие конфигурации как атом в объеме 
и атом на поверхности. 

Так как RGL адаптирован для описания объемных свойств си-
стемы, он не показывает хорошего качества на низкоразмерных 
системах (адатом, димер на поверхности, …). Поэтому в качестве 
тренировочной базы были выбраны следующие системы: колеба-
ния примеси Co в кубической решётке (ГЦК, FCC) Cu, адатом Co 
на поверхности Cu001 и колебания примеси Co на поверхности 
Cu001. Для формирования тренировочной базы, с помощью DFT, 
были получены группы значений (𝑟, 𝐸) для данных трех конфигу-
раций. 

Выводы 

В работе удалось получить аналитическую форму межатом-
ного потенциала: 

 

           𝐺(𝑠) = 𝑠(𝑠 + 𝑠2)𝑠(0.05𝑠2−0.33) 
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Данная модификация по-
могла существенно улучшить 
качество модели при работе с 
приведенными конфигураци-
ями. Внедрение дескриптор-
ной функции 𝐺 дало модели 
большие описательные спо-
собности, чем в классическом 
подходе RGL, где 𝐺(𝑠) = √𝑠.  
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Аннотация. В работе рассмотрены вопросы построения системы 
управления колесной платформой с клонированием поведения посред-
ством нейросетей и вариантами их аппаратной реализации. 

Ключевые слова: системы управления, клонирование поведения, 
нейропроцессоры, нейроморфные процессоры. 

Проблема исследования и актуальность 

Классический подход к описанию работы систем управления 
мобильными роботами заключается поэтапном построении алго-
ритмов, например, снизу вверх. На нижнем уровне иерархии при-
меняются ПИД-регуляторы (пропорциональные, интегральные, 
дифференциальные), на верхнем — модельного прогнозирующего 
управления MPC (model predictive control). Параметры таких и ана-
логичных регуляторов и оптимизаторов зависят от моделей и со-
стояния физических объектов. 

Нейросетевые алгоритмы с применением клонирования пове-
дения (behavior cloning) путем наблюдения за мобильным робо-
том, управляемым оператором или функционирующей моделью 
позволяют выполнить предобучение управлению при различных 
параметрах движения и окружения. Дообучение нейросети в про-
цессе эксплуатации позволит системе управления адаптироваться 
к новым условиям. Такой подход имеет преимущества перед тра-
диционным в случае усложнения окружения мобильного робота 
при работе с разнородными объектами интереса, включением 
в сцену соратников, соперников, применения такого робота в раз-
личных условиях окружающей среды. В связи с этим тема работы 
является актуальной. 
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Новизна 

По критерию «модель нейрона» нейросети делятся на класси-
ческие формальные нейросети и активно развивающиеся спайко-
вые нейросети. При работе формальных нейросетей используются 
непрерывные сигналы, в связи с чем они эффективно применяются 
для массированных матричных вычислений. Спайковые нейро- 
сети по своей природе работают с импульсными сигналами, разре-
женными во времени. Благодаря этому достигается высокая энер-
гоэффективность вычислений для событийной обработки. 

Новизной работы является совокупность предложений, сквоз-
ным образом связывающая клонирование поведения на уровне 
нейросетей до их аппаратной реализации [1] с учетом сокращения 
времени передачи данных и переключения контекста. В качестве 
примера мобильного робота используется колесная платформа, 
что является развитием имеющегося задела [2, 3, 4]. 

Цель и задачи 

Целью работы является нахождение способов восприятия тре-
буемого поведения системой управления колесной платформой 
и вариантов их последующей аппаратной реализации. Поставлен-
ная цель может быть достигнута решением следующих задач: 
(1) обеспечение самостоятельной постановки задания системы 
управления колесной платформы самой себе с учетом текущей и 
прогнозной обстановки; (2) формирование стека взаимодействую-
щих алгоритмов, включая нейросетевые, на всех уровнях иерархии 
управления исполнительными устройствами; (3) сокращение вре-
менных задержек работы с памятью при исполнении стека обучен-
ных нейросетей (инференсе) и их возможном дообучении; (4) по-
вышение прозрачности и объяснимости функционирования 
системы управления колесной платформой. 

Содержание доклада и перспективы 

В работе рассматриваются существующие решения и даются 
предложения по выполнению поставленных задач. В дальнейшем 
планируется их детальная проработка с переходом на прототипи-
рование механической и аппаратной части. 
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AN APPROACH TO NEURAL NETWORK DESIGN WHEELED 
TROLLEY CONTROL SYSTEMS WITH CLONING BEHAVIOR 

AND HARDWARE OPTIMIZATION 

O.A. Telminov 
 

Abstract. The paper considers the issues of building a wheeled cart control 
system with behavior cloning through neural networks and their hardware im-
plementation options. 
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morphic processors. 
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Аннотация. В работе проводится систематизация и сравнительный 
анализ наиболее широко распространенных моделей и подходов для рас-
чета теплоёмкости тонких пленок. В качестве примера рассмотрены 
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пленки кремния толщиной от 1 нм и до 100 мкм и диапазоне температур 
от 10 К до 600 К. 

Ключевые слова: теплоёмкость, дисперсионное соотношение, раз-
мерный и квантово-размерный эффекты. 

Введение 

Одной из актуальных задач в электронике является моделиро-
вание процессов теплопереноса в тонких плёнках, состоящих из 
полупроводниковых материалов. Здесь рассматриваются матери-
алы, в которых ключевым переносчиком тепла являются фононы. 
При определении теплофизических свойств материалов остро 
стоит проблема выбора достоверной методики расчёта. Анализ ра-
бот по расчету теплоемкости тонких пленок показал, что суще-
ствует множество различных допущений и вариантов моделей рас-
чета. В данной работе приведена попытка систематизировать 
и проанализировать наиболее широко распространенные модели 
и подходы (допущения) для расчета теплоёмкости тонких пленок 
(на примере кремния. 

Результаты расчета моделей для расчета теплоемкости  

пленок кремния 

Для систематизации моделей расчета теплоемкости тонких 
пленок выделены два ключевых признака: модель дисперсии 
(включая учет квантово-размерного эффекта) и метод учета сум-
мирования по спектру состояний (включая учет размерного эф-
фекта). Авторами предложена следующая схема, представленная 
на рис. 1, где слева направо идет усложнение моделей от класси-
ческой модели Дебая для массивного тела до наиболее полной мо-
дели, включающей учет размерного и квантово-размерного эффек-
тов. В соответствии со схемой (рис. 1) с использованием 
различных моделей и допущений проведены комплексные рас-
четы теплоемкости пленок кремния толщиной от 1 нм и до 
100 мкм и диапазоне температур от 10 К до 600 К. Далее представ-
лены основные выводы из проведенного анализа. 

Результаты расчета теплоемкости пленок с учетом классиче-
ского размерного эффекта и линейной дисперсии показали, что 
влияние размера существенно лишь при температурах во много 
ниже температуры Дебая и увеличивается с уменьшением размера 
пленок. Так при толщине пленки кремния в 3 слоя теплоемкость 
неотличима от макроскопического образца при 40 К и выше,  
а при толщинах в 10 слоев — при 20 К и выше, 30 слоев — 5К. 
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Рисунок 1 — Схема взаимосвязи различных подходов к расчету  

теплоемкости твердых тел: от макроскопических (массивное тело)  
до тонких пленок 

При учете лишь квантово-размерного эффекта (на примере 
дисперсии волн Рэлея – Лэмба) и интегрировании в изотропном 
3D приближении показал отсутствие влияния толщины пленки на 
теплоемкость, что соответствует нивелированию квантово-раз-
мерного эффекта при температурах выше 10 К. Это связано с тем, 
что определяющее влияние на результат оказывает именно приме-
нение изотропной модели, справедливой лишь для массивного об-
разца. Однако, для структур низкой размерности применение та-
ких моделей приводит к ошибочным выводам.  

Использование одновременно нелинейных моделей дисперсии 
и размерного эффекта при расчете теплоемкости пленок приводит 
к тому, что размер структуры влияет на теплоемкость и при суще-
ственно больших температурах, чем модель с линейной диспер-
сией. Так, применение модели Рэлея – Лэмба показывает, что раз-
мерный эффект оказывает существенное влияние на теплоемкость 
пленки толщиной в 30 слоев вплоть до 50 К. Однако, применение 
для тонкой пленки нелинейной дисперсии макроскопического об-
разца показывает расхождение с теплоемкостью Дебая и при су-
щественно больших температурах вплоть до 200 К. Более того, 
применение методики интегрирования по частоте с использова-
нием функции плотности состояний (DOS по методу Хаустона или 
DFT) показывает существенное расхождение с другими моделями, 
что связано со сложностью учета разрешенных состояний при  
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использовании DOS. Таким образом наблюдается существенное 
влияние дисперсии на теплоемкость пленки, поэтому необходимо 
обоснованно подходить к выбору модели дисперсии. 

Выводы 

Результаты расчета теплоемкости тонких пленок толщиной от 
1 нм и до 100 мкм и диапазоне температур от 10 К до 600 К на при-
мере кремния показал, что определяющие влияние на теплоем-
кость оказывает именно выбор модели дисперсионных соотноше-
ний (квантово-размерный эффект) при одновременном учете 
размерного эффекта. Так при рассмотрении пленок кремния тол-
щиной 30 атомных слоев наблюдается отличие теплоёмкости от 
макроскопического тела при при температурах порядка темпера-
туры Дебая. А при раздельном учете либо размерного эффекта, 
либо квантово-размерного эффекта отличие в теплоемкостях про-
является лишь при температурах во много меньше температуры 
Дебая. 
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ANALYSIS OF VARIOUS MODELS FOR CALCULATING  
THE THERMOPHYSICAL PROPERTIES OF THIN FILMS 

M.I. Chikin, A.A. Barinov 
 

Abstract. The work is devoted to the analysis of calculations of dispersion 
relations and heat capacity of Silicon nanofilms with a thickness from 1 nm to 
10 nm, in order to identify the role and scope of the size and quantum-size 
effects, depending on the complexity of the chosen models (assumptions). 

Keywords: heat capacity, dispersion relation, size and quantum-size  
effects. 

 
 
 

  

МАКС Пресс



 

 
 
 
 
 

4. D 

МОДЕЛИРОВАНИЕ РАЗМЕРНЫХ, 

РАДИАЦИОННЫХ, ПОВЕРХНОСТНЫХ  

И ДРУГИХ ДЕФЕКТОВ  

В ПОЛУПРОВОДНИКОВОЙ 

НАНОЭЛЕКТРОНИКЕ  

  

МАКС Пресс



108 

УДК 537.9:004.94 
https://doi.org/10.29003/m4786.MMMSEC-2025/108-110 

ВЛИЯНИЕ ДЕФЕКТОВ В ВИДЕ ВАКАНСИЙ СЕРЫ  

НА ЭЛЕКТРОННУЮ СТРУКТУРУ МОНОСЛОЯ MOS₂ 
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Аннотация. В данной работе проводился анализ изменения элек-
тронной структуры монослоя дисульфида молибдена (MoS2) в зависимо-
сти от наличия дефектов в виде вакансии серы. А также перспектива ис-
пользования дефектных структур для создания электронного кубита. 

Ключевые слова: дисульфид молибдена, вакансия, теория функци-
онала плотности, кубит. 

Введение 

Ввиду повышенного интереса к созданию наномерных полу-
проводниковых элементов, а также к проектированию вычисли-
тельных элементов на основе квантовых эффектов, высокую попу-
лярность для исследований приобрели двумерные материалы. 
Помимо графена имеется большое количество двумерных матери-
алов, имеющих потенциал для исследований, в частности группа 
дихалькогенидов переходных металлов [1]. Из этой группы можно 
выделить дисульфид молибдена (MoS2), как один из наиболее пер-
спективных вариантов. В двумерном варианте обладает прямой за-
прещённой зоны в монослойной форме (~1,8 эВ), высокой подвиж-
ности носителей заряда и уникальной комбинации механической 
прочности и химической стабильности [2]. 

Исследования проводились при помощи теории функционала 
плоскости (DFT) — это метод квантовой механики, используемый 
для описания электронных систем, таких как атомы, молекулы 
и твердые тела. Главная идея DFT заключается в том, что вся ин-
формация о системе электронов содержится в их электронной плот-
ности, которая представляет собой распределение вероятности  
обнаружить электрон в определенном объеме пространства [3–5]. 
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Результаты расчёта и их анализ 

Для анализа зонной структуры рассмотрены несколько систем 
при переходе от элементарного MoS₂ к монослою и далее к систе-
мам с вакансиями серы. В таблице 1 приведены основные пара-
метры: ширина запрещённой зоны, характер перехода (прямой/ 
косвенный), значения краёв валентной зоны и зоны проводимости, 
а также изменение положение уровня Ферми. 

Таблица 1 

Изменение зонной структуры MoS2 

Структура 
MoS₂  

элементарный 

MoS₂ 

монослой 
1 вакансия 2 вакансии 

Характер перехода Непрямой Прямой Прямой Непрямой 
Ширина запрещенной 
зона (эВ) 1,7009 1,6957 1,1444 0,6425 

Уровень валентной 
зоны (эВ) -1,5898 -1,5892 -1,6637 -1,6182 

Уровень зоны 
проводимости (эВ) 0,1111 0,1065 -0,5193 -0,9757 

Энергия Ферми (эВ) -1,4403 -1,376 -1,3762 -1,3349 
 
При образовании монослоя зонная структура приобрела пря-

мой вид, что соответствует литературным данным, а также вели-
чина близка к литературе. Образование одной вакансии серы 
уменьшает запрещенную зону до 1.14 эВ, сохраняя прямой вид, 
при этом зона проводимости смещается вниз, что указывает на 
формирование локальных дефектных состояний в запрещенной 
зоне. При появлении второй вакансии в системе запрещенная зона 
уменьшается до 0.64 эВ. Дефектные состояния начинают домини-
ровать, уровень Ферми смещается вверх (-1,33 эВ), что указывает 
на тенденцию к n-типовому поведению 

Таким образом, вакансии серы значительно влияют на измене-
ния электронных свойств. Одиночная создает дефектные уровни, 
а две формируют дефектные полосы, сужают и изменяют характер 
запрещенной зоны. 

Выводы 

Анализ зонной структуры показал, что переход к монослою 
приводит трансформирует запрещенную зону в прямую, тогда как 
наличие вакансий серы вызывает последовательное сужение зоны. 

МАКС Пресс



110 

В случае одной вакансии ширина запрещённой зоны уменьшается 
до ~1.14 эВ при сохранении прямого перехода, две вакансии при-
водят к ещё более сильному сужению (до ~0.64 эВ) и изменению 
перехода на косвенный. При этом формируются дефектные 
уровни в запрещённой зоне, что отражается в смещении уровня 
Ферми и указывает на тенденцию к n-типовому поведению. Таким 
образом, серные вакансии значительно изменяют электронные 
свойства MoS₂, а управление их концентрацией и конфигурацией 
может служить инструментом настройки характеристик материала 
для применения в электронике и квантовых устройствах. 
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THE INFLUENCE OF SULFUR VACANCY DEFECTS ON THE 
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Abstract. This study analyzes the changes in the electronic structure of a 
monolayer molybdenum disulfide (MoS₂) in relation to the presence of defects 
in the form of sulfur vacancies. The work also explores the potential use of 
defect-induced structures for the development of electronic qubits. 
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ЧОХРАЛЬСКОГО НА ДЕФЕКТООБРАЗОВАНИЕ  

В МОНОКРИСТАЛЛАХ КРЕМНИЯ  

Верезуб Наталия Анатольевна,  

к.ф.-м.н., старший научный сотрудник1,  

verezub@ipmnet.ru 

Простомолотов Анатолий Иванович, 

 д.т.н., доцент, ведущий научный сотрудник1,  

aprosto@inbox.ru  

1 ИПМех РАН, г. Москва 

Аннотация. Ростовой процесс происходит в условиях прокачки  
аргона в разреженной атмосфере теплового узла. Высокотемпературный 
нагрев обеспечивает плавление расплава кремния в тигле и его кристал-
лизацию путем вытягивания монокристалла по Чохральскому. Мате- 
матическая модель учитывает в сопряжении процессы теплообмена  
и переноса моноокиси кремния. Рассматривается воздействие околокри-
стального экрана на осевое распределение температуры в выращиваемом 
монокристалле, которое при условии его бездислокационности характе-
ризует тип образующихся собственных точечных дефектов. 

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

Введение 

В данной работе основное внимание уделяется роли околокри-
стального экрана (ОК-экрана) на процессы механики, имеющие 
место в тепловом узле и определяющие качество выращиваемого 
монокристаллического кремния. Дизайн и расположение этого 
экрана можно видеть на рис. 1а и 1б, где приведена схема тепло-
вого узла отечественной большегрузной установки Редмет-90М 
для выращивания монокристаллов кремния диаметром 200 мм 
и длиной до 1.5 м методом Чохральского. Данная схема является 
основой для сопряженного математического моделирования ряда 
процессов механики в тепловом узле: гидро-газодинамики, пере-
носа тепла и примесей, формирования напряженного состояния 
растущего монокристалла, которые влияют на возникновение  
дефектов кристаллической структуры и его электрофизическое 
свойства.  

МАКС Пресс

mailto:morozov@infway.ru


112 

Математическая модель и результаты расчетов 

Рассмотрим математическую постановку задачи для изучения 
роли ОК-экрана в процессе Чохральского применительно к модели 
установки Редмет-90М, показанной на Рис. 1а и 1б, где приведены 
модельные изображения ростовой камеры Редмет-90М: а) трех-
мерный вид и б) осесимметричный вид с расчетной сеткой. Мето-
дический подход основан на сопряженном математическом моде-
лировании процессов гидродинамики расплава, теплопереноса, 
кристаллизации и газодинамики [1]. Для расчетов применяется 
программный комплекс Crystmo/Marc. Решение проводится итера-
ционно в 2 шага. На первом шаге рассчитывается сопряженный 
теплообмен в системе кристалл-расплав и в твердых частях росто-
вой камеры с учетом теплового излучения. На втором шаге реша-
лись уравнения газодинамики и тепломассообмена. В виду того, 
что учет течения газа изменял тепловой баланс в ростовой камере, 
рассчитанный на первом этапе, то для достижения теплового ба-
ланса осуществлялся корректировочный пересчет радиационно-
кондуктивного теплообмена в ростовой камере.  

  
а б 

Рисунок 1 — Модельные изображения ростовой камеры Редмет-90М: 
а) трехмерный вид и б) осесимметричный вид с расчетной сеткой. Здесь: 
1 — вытягиваемый со скоростью Vp монокристалл, 2 — расплав, 3 — тигель,  
4 — подставка тигля, 5 — нагреватель, 6 — ОК-экран, 7 — боковой и донные 
экраны, 8 — внутренность и 9 — оболочка камеры, отверстия 10 — для втекания 
и 11 — для вытекания газа 
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 В данной работе проанализировано применение ОК-экрана 
в виде простейшей конструкции — конической поверхности, об-
ращенной меньшим основанием вниз. Применение такого типа 
ОК-экрана рассмотрено для отечественной большегрузной уста-
новки Редмет-90М, позволяющей выращивать монокристалличе-
ские слитки кремния диаметром 200 мм. Показано, что ОК-экран 
оказывает значительное влияние на газодинамику аргона в разре-
женной атмосфере ростовой камеры: при отсутствии этого экрана 
от основного течения газа отделяется вихрь в области между кри-
сталлом и боковой стенкой тигля, а при наличии этого экрана по-
ток газа полностью обтекает кристалл и ускоряется в области 
сужения конической поверхности экрана. Отмечается, что такое 
изменение газового потока значительно увеличивает осевой гра-
диент температуры на фронте кристаллизации выращиваемого 
кристалла. Изменением угла конусности можно влиять на ско-
рость газа в конусном сужении экрана и тем самым надлежащим 
образом изменять осевой градиент температуры на фронте кри-
сталлизации с целью влияния на концентрацию собственных то-
чечных дефектов, усиливая или ослабляя определенный тип де-
фектов (вакансионных пор или агломератов межузельных атомов). 
Также отмечается, что наличие ОК-экрана существенно изменяет 
направление переноса моноокиси кремния от поверхности рас-
плава. При отсутствии этого экрана, обусловливающем возникно-
вение вихря в области между боковыми поверхностями кристалла 
и тигля, транспорт моноокиси кремния ограничивается размерами 
этой области. В тоже время наличие этого экрана дает возмож-
ность транспорта моноокиси кремния по направлению газового 
потока в нижнюю часть ростовой камеры. Показано, что важное 
влияние ОК-экран оказывает на режим образования дефектов в вы-
ращиваемом бездислокационном монокристаллическом слитке.  

 Работа выполнена по теме госзадания (№ госрегистрации 

124013000674-0). 
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INFLUENCE OF GAS DYNAMICS IN THE CZOCHRALSKI 
PROCESS ON DEFECT FORMATION IN SILICON SINGLE 

CRYSTALS 

N.A. Verezub, A.I. Prostomolotov 
 

Abstract. The growth process occurs under argon flow pumping in the 
rarefied atmosphere of growth camera. High-temperature heating ensures sili-
con melting in crucible and silicon ingot crystallization by Czochralski pulling 
from a melt. The mathematical model considers the conjugation of heat ex-
change and silicon monoxide transfer processes. The effect of surrounding 
crystal shield on axial temperature distribution in growing single crystal is con-
sidered for dislocation-free single crystals, which characterizes the spice of 
forming intrinsic point defects. 

Keywords: crystal growth, silicon, gas dynamics, impurity, modeling. 
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О ВОЗМОЖНОСТИ УТОЧНЕНИЯ МОДЕЛЕЙ 

ДЕФЕКТООБРАЗОВАНИЯ В CdTe ПО ИЗМЕРЕНИЮ 

СОСТАВА РАВНОВЕСНОЙ ПАРОВОЙ ФАЗЫ 
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к.ф.-м.н., доцент,  
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Университет науки и технологии МИСИС, г. Москва 

Аннотация. Для уточнения моделей дефектообразования в халькоге-
нидах кадмия и цинка предлагается использовать номограммы, отра- 
жающие зависимость отклонения от стехиометрии от температуры для  
различных значений отношения парциальных давлений компонентов. 
Расчеты ожидаемого состава равновесной паровой фазы проводят чис-
ленным методом на основе решения уравнения электронейтральности 
и уравнения материального баланса при испарении соединения в замкну-
тый объем. На примере достаточно хорошо известной системы СТД 
в CdTe показано, что при испарении конгруэнтно испаряющегося состава 
в области температур выше температуры конгруэнтного испарения, но-
мограммы, рассчитанные по модели Крегера с преимущественно заря-
женными дефектами и модели, включающей нейтральные дефекты типа 
антиструктурного теллура на месте кадмия или дивакансии кадмия, за-
метно отличаются. На основе анализа экспериментальных данных пока-
зано, что наиболее удовлетворительное согласие с экспериментом име-
ется у второй модели. 
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Ключевые слова: CdTe, область гомогенности, собственные точеч-
ные дефекты, отклонение от стехиометрии. 

Введение 

Особенности термодинамики испарения халькогенидов кад-
мия и цинка позволяют использовать измерения состава равновес-
ной паровой фазы для определения отклонения от стехиометрии  
в материале [1]. Если бы константы образования СТД были точно 
известны, для определения  было бы достаточно измерения пар-
циальных давлений при одной температуре Т. Однако даже для 
наиболее изученного материала этой группы — CdTe, однозначно 
ни состав СТД, ни константы КХР их образования не известны. 
Вид температурной зависимости состава равновесной паровой 
фазы зависит от типа СТД в материале, что позволяет использо-
вать метод для уточнения моделей дефектообразования. 

Расчет состава равновесной паровой фазы 

Расчеты основаны на методе квазихимических реакций (КХР) 
образования собственных точечных дефектов (СТД) в соединении. 
Каждый тип дефекта выражают через парциальное давление паров 
металла РА, концентрацию свободных электронов n и соответству-
ющую константу КХР. В состоянии термодинамического равнове-
сия концентрации заряженных дефектов связаны уравнением 
электронейтральности, которое определяется двумя независи-
мыми переменными — РА и n. При добавлении уравнения матери-
ального баланса, связывающего состав паровой фазы с отклоне-
нием от стехиометрии материала (), получаем систему двух 
уравнений с двумя независимыми переменными. Параметром 
в уравнении материального баланса является начальное отклоне-
ние от стехиометрии 0. Парциальные давления компонентов па-
ровой фазы можно определить в частности по измерению оптиче-
ской плотности паров [2]. 

Для анализа применимости различных моделей СТД в работе 
предлагается анализировать как температурную зависимость  

отношения парциальных давлений компонентов 
2

γ A

B

P

P
= , так и по-

строенную по результатам расчета номограмму зависимости 0 от 
Т при фиксированном значении . 
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На рисунке приведена номограмма для CdTe, рассчитанная для 
двух моделей дефектообразования — с учетом и без учета 
нейтрального дефекта типа антиструктурного дефекта CdTe  [3, 4]. 
Кружками представлены экспериментальные данные. Белые 
кружки нанесены на расчеты в модели СТД с учетом нейтрального 
дефекта. Последняя модель дает хорошо сходящиеся результаты, 
в отличие от модели, рассматривающей только заряженные де-
фекты. 

 
Выводы 

На примере анализа испарения CdTe показано, что предложен-
ная номограмма может быть успешно использована для анализа 
моделей СТД в халькогенидах кадмия и цинка. 
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ON THE POSSIBILITY OF REFINING DEFECT  
FORMATION MODELS IN CDTE BY MEASURING  

THE COMPOSITION OF THE EQUILIBRIUM VAPOR PHASE 

S.P. Kobeleva 
 
Abstract. To refine the defect formation models in cadmium and zinc 

chalcogenides, it is proposed to use nomograms reflecting the temperature de-
pendence of the deviation from stoichiometry for various values of the compo-
nent partial pressure ratio. Calculations of the expected equilibrium vapor 
phase composition are performed numerically, based on the solution of the 
electroneutrality equation and the material balance equation for the evapora-
tion of the compound into a confined space. Using the well-known native de-
fect system in CdTe as an example, it is shown that during the evaporation of 
a congruently evaporating compound at temperatures above the congruent 
evaporation temperature, the nomograms calculated using the Kroeger model 
with predominantly charged defects and the model including neutral defects 
such as antistructural tellurium in place of cadmium or a cadmium divacancy 
differ significantly. An analysis of the experimental data shows that the latter 
model provides the most satisfactory agreement with experiment. 

Keywords: CdTe, homogeneity region, intrinsic point defects, deviation 
from stoichiometry.  
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Аннотация. с помощью программного пакета VASP были выпол-
нены исследования электронных свойств силегена (SiGe) с целью воз-
можности применения данного материала для создания квантового тран-
зистора на его основе.  
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тенциала, кремний, германий, силиген, кубит. 

Введение 

Двухмерные материалы на основе элементов IV группы, 
в частности кремний и германий, привлекают значительное вни-
мание благодаря высоким электрическим характеристикам и сов-
местимости с современной микроэлектроникой [1–4]. Гетеро-
структуры SiGe демонстрируют высокую подвижность дырок [5], 
сильное спин-орбитальное взаимодействие [6, 7], что делает их 
перспективными для квантовых вычислений, фотоники и спинтро-
ники. Таким образом, цель данной работы — теоретическое иссле-
дование электронных и магнитных свойств монослоя силигена 
(SiGe). 

Результаты расчёта и их анализ 

Атомная структура силигена представляет собой гексагональ-
ную решётку с постоянными a=b=3.93 Å и межатомным расстоя-
нием Si–Ge равным 2.34 Å. Для изучения электронных свойств ма-
териала была использована суперъячейка из 32 атомов, состоящая 
из 16 атомов кремния и 16 атомов германия (рисунок 1).  

 
Рисунок 1 — Суперъячейка SiGe 

При введении избыточного заряда были рассмотрены два слу-
чая: добавление электрона и удаление электрона (создание дырки). 
В обоих случаях рассчитывались конфигурации со спином 
«вверх» и «вниз». Сравнение полной энергии (таблица 1) показало, 
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что наиболее устойчивой является дырочно-допированная система 
со спином вниз (выигрыш энергии 0.76 мэВ по сравнению с про- 
тивоположной ориентацией). Это указывает на предпочтитель-
ность спин-даун состояния для формирования стабильного кубита. 

Таблица 1  

Значение полной энергии для каждой системы 

 Spin down Spin Up diff 

Full -154.9086003 -154.9085999 0.0000003 
Electron -157.1607624 -157.1607649 0.0000025 
Hole -151.4538212 -151.4538209 0.0000003 

 

Анализ распределения заряда показал, что дырочные и элек-
тронные состояния (рисунок 2) локализуются асимметрично: на 
атомах Ge с одной стороны слоя и на атомах Si — с другой стороны.  

 
Рисунок 2 — Распределение электронных  

и дырочных состояний ан поверхности силигена 

Расчёт работы выхода (таблица 2) показал, что для нейтраль-
ной системы она зависит от направления спина (4.905 эВ для спина 
вниз и 4.893 эВ для спина вверх). Для систем с избыточным заря-
дом работа выхода практически не меняется (4.0 эВ), тогда как для 
системы с дыркой наблюдается её значительное увеличение до 
6.159 эВ.  

Таблица 2 

 Spin down Spin up 

Full 4.905 4.893 
Electron 4 4 
Hole 6.159 6.159 
 
Была построена зонная структура нейтрального силигена  

(рисунок 3). Определённая ширина запрещённой зоны располага- 
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ется в пределах значений для чистого кремния и германия, что со-
гласуется с экспериментальными и теоретическими данными для 
данных материалов. Наличие конечного разрыва в спектре под-
тверждает возможность использования силигена как основы для 
квантовых транзисторов и спинтронных устройств. 

 
Рисунок 3 — Зонная структура нейтрального силигена 

Выводы 

В работе проведено квантово-механическое моделирование 
двухмерного слоя силигена. Установлено, что наиболее устойчи-
вой является конфигурация с внедрением дырки и спином вниз. 
Работа выхода чувствительна к ориентации спина только 
в нейтральной системе, а ширина запрещённой зоны располага-
ется между значениями для кремния и германия. Полученные ре-
зультаты подчёркивают потенциал силигена для применения 
в спинтронике и квантовой электронике. 

Расчеты были выполнены в рамках проекта Российского науч-

ного фонда № 24-13-20024 и Правительства Хабаровского края 

(соглашение № 102С/2024 от 31.07.2024 г.). 
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QUANTUM-MECHANICAL STUDY OF ELECTRONIC  
AND SPIN PROPERTIES OF SILIGEN 
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Abstract. Using the VASP software package, we carried out a study of the 
electronic properties of silicene (SiGe) with the aim of assessing the potential 
of this material for the creation of a quantum transistor based on it. 
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Аннотация. В работе методами компьютерного моделирования про-
веден поиск и исследование новых двумерных фаз в системе Re-Se-Cl. 
С помощью алгоритма CALYPSO предсказаны две новые структуры 
Re3Se4Cl. Расчеты методом функционала плотности показали, что обе 
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фазы являются непрямозонными полупроводниками с узкой запрещен- 
ной зоной. Моделирование молекулярной динамики при температуре 
300 К подтвердило их термическую стабильность. 

Ключевые слова: 2D-материалы, наноматериалы, атомная и элек-
тронная структура, ширина запрещенной зоны, CALYPSO, молекулярная 
динамика 

Введение 

Проектирование новых духмерных (2D) [1,2] наномтериалов 
играют ключевую роль в создании новых поколений устройств 
с уникальными свойствами и функциональными возможностями. 
Двухмерные (2D) наноматериалы — атомарно тонкие структуры, 
состоящие из одного или нескольких слоёв атомов. Эти материалы 
демонстрируют выдающиеся характеристики, такие как высокая 
анизотропия, механическая прочность, а также регулируемые 
электронные и оптические свойства. В зависимости от состава 
и структуры 2D-материалы могут проявлять свойства сверхпро-
водников, полупроводников или изоляторов, что открывает широ-
кие возможности для их применения в наноэлектронике. 

Особую перспективу представляют соединения фазы Шев- 
реля [3–7] (MₓMo₆E₈, где M = металл, E = S, Se, Te), которые отно-
сятся к классу «суператомных кристаллов», собранных из молеку-
лярных кластеров. В работах [8–10] активно исследуется объемная 
структура Re₆Se₈Cl₂, состоящая из рения, селена и хлора. Этот ма-
териал является двумерным аналогом соединений фазы Шевреля 
и обладает высокой скоростью транспортировки зарядов, что обу-
словлено его уникальной кластерной организацией. В предыду-
щих исследованиях [11, 12] было показано, что двумерная форма 
этого материала демонстрирует улучшенные транспортные харак-
теристики по сравнению с объемной фазой Re₆Se₈Cl₂, что делает 
его особенно перспективным для создания высокоэффективных 
наноэлектронных компонентов. 

В данной работе мы ставили перед собой задачу расширить по-
нимание возможных модификаций в системе Re-Se-Cl. Нас инте-
ресовало, какие новые структурные конфигурации могут быть ста-
билизированы в этой системе и как изменение пространственного 
расположения атомов (Re, Se, Cl) повлияет на их электронные ха-
рактеристики, включая ширину запрещенной зоны.  
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Методы расчетов 

Расчеты атомных структур и электронных свойств проводи-
лись с помощью пакета VASP [13, 14]. Использовалось обобщен-
ное градиентное приближение в форме GGA–PBE [15] в псевдопо-
тенциалах PAW [16]. Поиск других структур с атомами Re, Se, Cl 
производился с помощью метода прогнозирования структур 
CALYPSO [17], который основан на роевом интеллекте. Далее ре-
лаксация полученной структуры производилась при разных набо-
рах k-точек, найденных с использованием гамма схемы. 

Результаты расчетов 

Для исследования разнообразия фаз в системе Re–Se–Cl был 
проведен поиск новых структур с использованием алгоритма 
CALYPSO. Критерием поиска было задано соотношение атомов 
Re, Se и Cl — 3:4:1, так же было указано, что атомы должны быть 
в 2 слоя. В результате была предсказана новая структура (рис. 1) 
пространственной группы P-1, аналогично полупроводнику 
Re₆Se₈Cl₂. 

Параметры элементарной ячейки предсказанной структуры 
до процедуры релаксации составили a = 4.785, b = 18.749 и  
c = 20.620 Å, углы α = 90.0, β = 90.0 и γ = 90.0°. После релаксации 
параметры ячейки получились a = 4.785, b = 18.749 и c = 20.620 Å, 
углы α = 90.0, β = 90.0 и γ = 90.0°. Важно отметить, что релаксация 
не привела к значительным изменениям решеточных параметров. 
Расчеты электронной зонной структуры показывают, что материал 
является непрямозонным полупроводником (как и Re6Se8Cl2) с уз-
кой запрещенной зоной величиной 0.1223 эВ. 

 
Рисунок 1 — Первая структура, полученная с помощью CALYPSO 
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Вторая предсказанная структура (рис. 2), аналогично первой, 
принадлежит пространственной группе P-1. Исходные параметры 
её элементарной ячейки до релаксации составили: a = 5.443 Å,  
b = 19.540 Å, c = 22.451 Å, при углах α = β = γ = 90.0°. После  
релаксации параметры получились a = 5.454 Å, b = 19.578 Å,  
c = 22.495 Å. Материал является непрямозонным полупроводни-
ком с малой шириной запрещенной зоны, составляющей 0.036 эВ. 

 
Рисунок 2 — Вторая структура, полученная с помощью CALYPSO 

Для оценки термической стабильности предсказанных струк-
тур было проведено моделирование методом молекулярной дина-
мики (МД) при температуре 300 K. Длительность расчетов соста-
вила 5 пс (5000 шагов). Анализ объединенных графиков энергий и 
температур показывает, что обе структуры сохраняют свою це-
лостность на протяжении всего времени моделирования и не рас-
падаются. Наблюдается затухание колебаний этих параметров 
к концу расчетного интервала. При этом амплитуда колебаний 
энергии и температуры для второй структуры существенно ниже, 
чем для первой. Этот факт позволяет сделать вывод о ее большей 
термической стабильности. 

Заключение 

В данной работе методами квантово-механического моделиро-
вания исследованы структурные и электронные свойства двумер-
ных стриктур, которые являются производными Re₆Se₈Cl. Пока-
зано, что оба исследуемых материала представляет собой 
полупроводники с непрямой запрещенной зоной. Результаты мо-
делирования методом молекулярной динамики при комнатной 
температуре (300 K) в течение 5 пс показали, что двухмерные 
структуры Re₃Se₄Cl обладают термической стабильностью, но 
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судя по объединенным графикам энергии и температуры, вторая 
структура является более стабильной, так как колебания энергии и 
температуры меньше. 

Таким образом, проведенное исследование демонстрирует зна-
чительный потенциал двумерных материалов на основе соедине-
ний рения, селена и хлора для современных технологических при-
менений. Дальнейшее развитие этого направления может привести 
к созданию новых функциональных наноматериалов. 
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PREDICTION USING THE CALYPSO METHOD  
AND DFT ANALYSIS OF STABLE TWO-DIMENSIONAL 

MODIFICATIONS OF RE₃SE₄CL 

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

Abstract. This work conducted a search and investigation of new two-
dimensional phases in the Re-Se-Cl system using computer modeling methods. 
Two new Re₃Se₄Cl structures were predicted using the CALYPSO algorithm. 
Density functional theory calculations revealed that both phases are indirect 
band gap semiconductors with a narrow band gap. Molecular dynamics simu-
lations at 300 K confirmed their thermal stability. 

Keywords: 2D materials, nanomaterials, atomic and electronic structure, 
band gap, CALYPSO, molecular dynamics. 

 
 

  

МАКС Пресс

http://www.calypso.cn/static/web/documentation/CALYPSO
http://www.calypso.cn/static/web/documentation/CALYPSO


 

 

 
 
 
 
 

5. E 

МОДЕЛИРОВАНИЕ РАБОТЫ 

МНОГОУРОВНЕВЫХ ЭЛЕМЕНТОВ ПАМЯТИ 

ДЛЯ КОМПЬЮТЕРОВ СЛЕДУЮЩЕГО 

ПОКОЛЕНИЯ 
  

МАКС Пресс



128 

УДК 537.6:537.9:681.5 
https://doi.org/10.29003/m4791.MMMSEC-2025/128-132 

ВЛИЯНИЕ МАГНИТНОЙ АНИЗОТРОПИИ  
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Аннотация. В данной работе рассматривается переключательная ди-
намика в магнитных туннельных переходах (МТП) на основе структур 
FeCoB/MgO, являющихся ключевыми элементами перспективных 
устройств спинтроники, таких как магниторезистивная память (MRAM) 
и нейроморфные архитектуры. Проанализированы пути оптимизации па-
раметров посредством контроля интерфейсов, толщины барьера и вы-
бора материалов.  

Ключевые слова: магнитный туннельный переход, FeCoB/MgO, 
спинтроника, MRAM, переключательная динамика, перпендикулярная 
магнитная анизотропия (PMA), обменное взаимодействие, термическая 
стабильность. 

Введение 

Магнитные туннельные переходы (МТП) на основе гетеро-
структур FeCoB/MgO представляют собой фундаментальную ос-
нову для разработки перспективных спинтронных технологий, 
включающих магниторезистивную память с произвольным досту-
пом (MRAM) и системы для нейроморфных вычислений. Эффек-
тивность таких устройств напрямую определяется переключатель-
ной динамикой, которая, в свою очередь, зависит от комплекса 
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факторов: структуры и качества интерфейсов, воздействия внеш-
них полей и, что особенно важно, от характера обменных взаимо-
действий. Симметричное (Гейзенберговское) и антисимметричное 
(Дзялошинского – Мория, DMI) обменные взаимодействия оказы-
вают критическое влияние на магнитное упорядочение и кинетику 
перемагничивания. Материалы на основе FeCoB обладают уни-
кальным сочетанием свойств, таких как низкое магнитное демп-
фирование и возможность тонкой настройки магнитных характе-
ристик, что позволяет целенаправленно управлять константой 
обмена (J) для оптимизации скорости переключения и стабильно-
сти устройства. 

В данной работе проводится анализ современных эксперимен-
тальных методов исследования и теоретических моделей с акцен-
том на практическое применение получаемых знаний для констру-
ирования новых поколений устройств спинтроники. 

Переключательная динамика в МТП на основе  

гетероструктур FeCoB/MgO/FeCoB 

1. Ключевые параметры и механизмы анизотропии 

Переключательная динамика в МТП определяется балансом 
нескольких ключевых параметров: эффективной перпендикуляр-
ной магнитной анизотропии (PMA), обменной жесткости (Aex), 
константы магнитного демпфирования (α) и качества границ раз-
дела. Основной источник PMA — интерфейсная магнитная анизо-
тропия (iPMA), возникающая на границе FeCoB/MgO и обуслов-
ленная гибридизацией электронных орбиталей (pz-O и dz-металл). 

Эффективная анизотропия и термостабильность описываются 
выражениями: 

 Keff = Ku−1/2μ0Ms
2,    (1) 

 Hk = 2Ku/μ0Ms,    (2) 

где Ku — константа анизотропии, Ms — намагниченность насыще-
ния, Δ — энергетический барьер термостабильности. Высокое зна-
чение Ku повышает энергетический барьер термостабильности Δ, 
но одновременно приводит к росту критической плотности тока 
переключения Jc. 
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2. Режимы перемагничивания и пороговые токи 
Баланс анизотропии и обменной энергии определяет механизм 

перемагничивания: 
• Когерентное вращение: Реализуется при высокой однород-

ной анизотропии. Характеризуется высокой скоростью, но требует 
больших токов/полей. 

• Нуклеация и распространение доменных стенок (DW): 
Преобладает при пониженной или неоднородной анизотропии. 
Требует меньших Jc, но имеет большее время переключения 
и разброс. 

3. Режимы перемагничивания и пороговые токи 
Баланс между энергией магнитной анизотропии и обменной 

энергией определяет доминирующий механизм перемагничи- 
вания: 

● Когерентное вращение: Реализуется в случае высокой 
и однородной анизотропии. Характеризуется высокой скоростью 
переключения, но требует значительных внешних полей или плот-
ностей тока. 

● Нуклеация и распространение доменных стенок 

(DW): Преобладает при пониженной или неоднородной анизотро-
пии. Требует меньших значений Jc, но сопровождается большим 
временем переключения и его разбросом. 

Критическая плотность тока в режиме спинового момента 
(STT) пропорциональна: 

 Jc ∝ αMstHk/η,     (3) 
где Hk — поле анизотропии, t — толщина слоя, η — эффективность 
спинового переноса. Снижение коэффициента затухания α и повы-
шение эффективности η позволяют существенно уменьшить Jc . 

4. Влияние обменной жесткости и демпфирования 
Обменная жесткость Aex для FeCoB составляет ~ (1,0–2,0) × 

10−11 Дж/м, оказывает непосредственное влияние на ширину до-
менной стенки (δ ~ √Aex/Keff) и её подвижность. Высокая Aex спо-
собствует быстрому распространению DW. 

Коэффициент магнитного демпфирования α (~0,005–0,015) 
определяет скорость рассеяния энергии магнитной системой. Низ-
кое значение α снижает Jc, но может приводить к нежелательным 
колебаниям намагниченности после завершения переключения. 
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5. Практические рекомендации и параметры для модели-

рования 
Ключевая задача:  
● Для обеспечения высокой термостабильности (Δ>60kBT) 

необходимо увеличивать Keff за счет контроля толщины слоя 
FeCoB и режимов отжига. 

● Для снижения порогового тока Jc целесообразно умень-
шать Keff и α, а также повышать эффективность спинового пере-
носа η. 

● Строгий контроль качества интерфейсов, включая чистоту 
границ раздела и степень окисления барьерного слоя MgO, явля-
ется критически важным для достижения высоких значений PMA 
и туннельного магнитосопротивления (TMR). 

Таблица 

Характерные параметры структуры FeCoB/MgO для моделирования 

Параметр Значение Примечание 

Состав FeCoB Fe60Co20B20,  
Fe40Co40B20 

Наличие бора снижает Aex, но 
способствует улучшению каче-
ства интерфейса 

Толщина слоя FeCoB 1,0–1,5 нм 
Критический параметр для со-
хранения перпендикулярной 
магнитной анизотропии 

Толщина слоя MgO 0,8–1,2 нм 
Определяет сопротивление об-
ласти туннельного барьера и 
величину TMR 

Константа магнитной 
анизотропии (Ku) 

∼ 106 Дж/м3 Обусловлена преимуще-
ственно вкладом интерфейса 

Обменная жёсткость  
(A) 

~1,0–2,0×10−11 
Дж/м 

Зависит от химического со-
става и условий термической 
обработки 

Намагниченность  
насыщения (Ms) 

1,2 106 А/м  

α ~ 0,005–0,015 Определяется методом ферро-
магнитного резонанса (FMR) 

Коэрцитивная сила  10–100 мТл Сильно зависит от толщины 
пленки 

Температурный  
диапазон 10–400 K  

Поле намагничивания до ± 1 Тл  

Температура отжига 300–400° C  
Необходима для кристаллиза-
ции барьера MgO и улучшения 
свойств интерфейса 
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Заключение 

Проведенное исследование переключательной динамики 
в структурах FeCoB/MgO демонстрирует необходимость ком-
плексного подхода, учитывающего взаимосвязь магнитных пара-
метров, качества интерфейсов и характера внешних воздействий. 
Целенаправленная оптимизация константы анизотропии (Ku), об-
менной жесткости (Aex) и коэффициента демпфирования (α) поз-
воляет эффективно управлять режимом перемагничивания и вели-
чиной пороговых токов. Полученные результаты составляют 
основу для создания энергоэффективных и высокоскоростных 
устройств спинтроники следующего поколения, таких как MRAM 
и нейроморфные процессоры. 

 

Работа выполнена при поддержке гранта Российского науч-

ного фонда № 23-91-01012. 
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EFFECT OF MAGNETIC ANISOTROPY ON SWITCHING 
DYNAMICS IN FECOB/MGO MRAM MEMORY CELLS 

K.K. Abgaryan, A.V. Petrov, D.I. Bazhanov, N.A. Kalanda 
 
Abstract. This paper examines switching dynamics in magnetic tunnel 

junctions (MTJ) based on FeCoB/MgO structures, which are key elements of 
promising spintronic devices such as magnetoresistive random access memory 
(MRAM) and neuromorphic architectures. Parameter optimization approaches 
through interface control, barrier thickness, and material selection are ana-
lyzed. Further development in this area involves complex interface engineering 
and the use of multiscale modeling. 

Keywords: magnetic tunnel junction, FeCoB/MgO, spintronics, MRAM, 
switching dynamics, perpendicular magnetic anisotropy (PMA), exchange in-
teraction, thermal stability. 
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Аннотация. В работе рассматриваются вопросы математического 
моделирования динамики переключения в элементах сегнетоэлектриче-
ской памяти на основе оксидов гафния и гафния-циркония. Предложена 
двухмасштабная модель, включающая квантово-механический расчет на 
атомарном уровне и термодинамическое описание системы на уровне 
элемента памяти. Результаты моделирования хорошо согласуются с экс-
периментальными данными.  

Ключевые слова: многомасштабное моделирование, энергонезави-
симая память, FeRAM. 

Математическая модель 

Согласно разработанной схеме моделирования выделены два 
масштабных уровня. Первый уровень — квантово-механический 
[1, 2]. Рассматривается кристаллическая ячейка заданной фазы. За-
даются начальное и конечное состояния ячейки (позиции атомов 
кислорода для противоположных поляризаций). Осуществляется 
расчет методом эластичной ленты, в результате чего определяется 
наиболее выгодный путь между начальным и конечным состояни-
ями, а также промежуточные состояния и соответствующие им 
уровни энергии. Затем в полученных промежуточных состояниях 
с использованием фаз Берри вычисляются величины поляризации, 
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а также осуществляется расчет эффективных Борновских зарядов. 
В настоящей работе квантово-механические расчеты проводились 
с использованием открытого программного кода Quantum 
Espresso. 

Информация, полученная из квантово-механического расчета, 
передается на второй, макроскопический (термодинамический) 
масштабный уровень, где выполняется моделирование динамики 
поляризации в элементе FeRAM. Здесь принципиальным является 
тот факт, что для одноосного сегнетоэлектрика величину энергии 
можно разложить по степеням единственной компоненты поляри-
зации. В настоящей работе энергия представляется аппроксимаци-
онным полиномом четвертой степени относительно смещения ато-
мов s. При подаче электрического напряжения на элемент 
выражение для потенциальной энергии сегнетоэлектрической 
фазы принимает вид:  

qEsbsasU ++= 42 , 
где E — напряженность электрического поля, q — эффективный 
Борновский заряд. 

Ранее нами, на основе квантово-механических расчетов, было 
показано, что изменение поляризации орторомбического гафния 
происходит не в отдельной кристаллической ячейке, а столбцами 
ячеек одномоментно [1]. Это снижает вероятность самопроизволь-
ной смены поляризации вследствие хаотического теплового дви-
жения атомов. В этой связи сегнетоэлектрическая фаза элемента 
FeRAM может быть разделена на домены, характеризующиеся 
своим состоянием поляризации. Каждый домен может находиться 
в одном из двух устойчивых состояний, соответствующих локаль-
ным минимумам потенциальной энергии. Переходы между состо-
яниями происходят с интенсивностями, определяемыми энергети-
ческими барьерами состояний. Таким образом, можно записать 
следующие уравнения для вероятностей состояний доменов: 

21
1

iiii
i pp

dt

pd
 +−=

 
𝑑𝑝 

𝑖
2

𝑑𝑡
= 𝛽𝑖𝑝𝑖

1 − 𝛾𝑖𝑝𝑖
2 

Здесь нижние индексы соответствуют номеру домена, а верх-
ние индексы — состоянию домена, t — время, 

i  — интенсивность 
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перехода из состояния 1 в состояние 2, 
i  — интенсивность обрат-

ного перехода. 
Интенсивности переходов определяются выражениями: 

𝛽𝑖 = 𝜈 𝑒𝑥𝑝 𝑒𝑥𝑝 ( −
𝛥𝑈1

𝜉𝑖𝑘𝑇
) 

𝛾𝑖 = 𝜈 𝑒𝑥𝑝 𝑒𝑥𝑝 ( −
𝛥𝑈2

𝜉𝑖𝑘𝑇
) 

где T — температура, k — константа Больцмана, v — предэкспо-
ненциальный множитель, выражающий частоту атомарных пере-
ходов с учетом столбцовой структуры доменов, U 1, U 2 — энер-
гетические барьеры, определяемые по профилю потенциальной 
энергии. Так как эти барьеры получены для идеального кристалла 
сегнетоэлектрической фазы, введен в рассмотрение индивидуаль-
ный для каждого домена параметр 𝜉𝑖, учитывающий неидеаль-
ность кристаллической структуры. Используется Гамма-распреде-
ление доменов по параметру 𝜉: 

𝜌(𝜉) = 𝜋−1/2𝜉−1/2 𝑒𝑥𝑝 𝑒𝑥𝑝 ( −𝜉) 

Учитывая, что 1 2 1i ip p+ = , уравнения для вероятностей состо-
яний i-го домена могут быть сведены к линейному дифференци-
альному уравнению: 

)1( 11
1

iiii
i pp

dt

pd
−+−= 

 
Текущее значение поляризации i-го домена сегнетоэлектриче-

ской фазы выражается следующим образом: 
1 1 2 2( ) ( ) ( ) ( ) ( )i i iP t P U p t P U p t= + , 

где значения поляризации 1( )P U , 2( )P U  определяются по кривой 
поляризации, полученной из квантово-механического расчета. 

Текущее значение поляризации «паразитной» (не сегнетоэлек-
трической) фазы определяется исходя из линейной зависимости: 

( ) ( )mP t E t= , 

где   — диэлектрическая проницаемость оксида, ( )E t  — текущее 
значение напряженности электрического поля. 
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Итоговое значение поляризации элемента в текущий момент 
времени вычисляется суммированием поляризаций доменов сегне-
тоэлектрической фазы с учетом плотности распределения 𝜌(𝜉) 
и поляризации «паразитной» фазы: 𝑃(𝑡) = 𝑓෍𝜌(𝜉௜)∆𝜉௜𝑃௜(𝑡) + (1 − 𝑓)𝑃௠(𝑡)௜  

где f — доля сегнетоэлектрической фазы в элементе.  
Электрический ток в текущий момент времени вычисляется 

дифференцированием поляризации по времени: 𝐼(𝑡) = 𝑆 𝑑𝑃𝑑𝑡  

где S — площадь поперечного сечения элемента FeRAM. 
 

Тестирование модели проводилось на экспериментальных дан-
ных АО НИИМЭ по динамике переключения элемента сегнето-
электрической памяти на основе оксида гафния-циркония. Резуль-
таты моделирования хорошо согласуются с экспериментальными 
данными для всех рассмотренных режимов.  

Заключение 

Представлена двухмасштабная модель динамики переключения 
в элементах энергонезависимой памяти FeRAM на основе оксида 
гафния и HZO, совмещающая квантово-механический расчет на 
атомарном уровне и термодинамическое описание системы на 
уровне элемента памяти. Тестирование показало хорошее согласо-
вание результатов моделирования с экспериментальными данными.  

Работа выполнялась с использованием инфраструктуры Цен-
тра коллективного пользования «Высокопроизводительные вы-
числения и большие данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ 
РАН (г. Москва). 

Исследование выполнено за счет гранта Российского научного 
фонда (проект № 23-91-01012). 
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A TWO-SCALE MODEL OF A FERAM NON-VOLATILE 
MEMORY ELEMENT 

A.A. Zhuravlev, K.K. Abgaryan, D.L. Reviznikov, A.G. Italyantsev 
 

Abstract. This paper examines the mathematical modeling of switching 
dynamics in ferroelectric memory elements based on hafnium and hafnium-
zirconium oxides. A two-scale model is proposed, including a quantum-me-
chanical calculation at the atomic level and a thermodynamic description of 
the system at the memory element level. The modeling results are in good 
agreement with experimental data. 

Keywords: compact model, MRAM, STT-MRAM, parametric identifica-
tion, optimization, approximation, IAC, CoFeB. 
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РЕАЛИЗАЦИЯ ФИЗИКО-МАТЕМАТИЧЕСКОЙ МОДЕЛИ 

ЭЛЕМЕНТА ХРАНЕНИЯ РЕЗИСТИВНОГО 

ПЕРЕКЛЮЧЕНИЯ НА ОСНОВЕ HfO2 В САПР TCAD 
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Аннотация. В данной работе приводится описание и реализация фи-
зико-математической модели резистивного переключения филаментар-
ного типа для структур на основе HfO2. Также представлены рассчитан-
ные распределения ключевых параметров элемента хранения ReRAM: 
концентрация кислородных вакансий, потенциала и температуры в ак-
тивном слое. 

Ключевые слова: резистивная память; резистивное переключение; 
оксид гафния; SENTAURUS TCAD. 
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Введение 

В настоящее время, при решении современных прикладных за-
дач, требуется исследование альтернативных видов памяти, таких 
как SCM — storage class memory, основанных на новых физиче-
ских принципах (MRAM, FeRAM, PCAM, ReRAM), ибо традици-
онные виды памяти, такие как, SRAM, DRAM и Flash-память, не 
могут полноценно удовлетворить необходимым параметрам [1]. 
Резистивная память с произвольным доступом (ReRAM), основан-
ная на явлении скачкообразного изменения сопротивления в зави-
симости от подаваемого электрического сигнала, [2] является од-
ним из наиболее перспективных вариантов в виду своих основных 
достоинств, а именно: высокой масштабируемости, высокой ско-
рости перезаписи (~нс), большому сроку хранения информации 
и низкому энергопотреблению (~10 пДж). В данной работе  
рассматриваются элементы хранения ReRAM на основе HfO2, так 
как, во-первых, на их основе ранее уже была продемонстрирована 
возможность получения ячеек с необходимыми параметрами [3], 
а во-вторых, оксид гафния повсеместно используется в КМОП 
производстве [4]. 

Физико-математическое описание модели  

резистивного переключения филаментарного типа 

Для реализации модели элемента хранения ReRAM на основе 
переходных металлов была описана физико-математическая мо-
дель резистивного переключения филаментарного типа. Данная 
физ.-мат. модель описывает явление восстановления и разрыва фи-
ламента в функциональном слое, которое в свою очередь опреде-
ляется эволюцией концентрации катионов вакансий кислорода 
в активном слое в зависимости от прикладываемого напряжения. 
Математическая модель данного механизма переключения со-
стоит из системы дифференциальных уравнений в частных произ-
водных: кинетическое уравнение (уравнение дрейфа–диффузии), 
уравнение Лапласа, уравнение теплопроводности. Решением дан-
ных уравнений являются распределение вакансий в оксиде, потен-
циала и температуры: 

𝜕𝑛

𝜕𝑡
= 𝛻 ⋅ (𝐷𝛻𝑛 − 𝑣𝑛) (1) 

𝛻 ⋅ 𝜎𝛻ψ = 0, (2) 
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𝜌𝐶
𝜕𝑇

𝜕𝑡
− 𝛻 ⋅ 𝑘𝛻T = 𝐽 ⋅ E = 𝜎|𝛻ψ|2, (3) 

где 𝐷 — коэффициент диффузии вакансий, 𝜎 −  проводимость, 
𝑣 − скорость дрейфа, 𝐶 − коэффициент теплоемкости, 𝑘 − коэф-
фициент теплопроводности, 𝜌 — плотность материала [5, 6]. 

Данная физ.-мат модель реализована на основе САПР 
SENTAURUS TCAD, позволяющая использовать готовые физиче-
ские модели или описывать свои с помощью языка Alagator 
(A Layered Approach to Generating Advanced Technically Oriented 
Research). 

Выводы 

По результатам проведенного моделирования были получены 
характерные распределения параметров структуры (концентрация 
вакансий, температуры и потенциала) на основе оксида гафния 
в зависимости от поданного внешнего напряжения. 

Исследование выполнено за счёт гранта Российского научного 

фонда № 23-91-06003, https://rscf.ru/project/23-91-06003/. 
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REALIZATION OF A PHYSICAL  
MATHEMATICAL MODEL OF A HfO2 RESISTIVE SWITCHING 

IN TCAD  

A.K. Kozlov, E.A. Ganykina, A.A. Rezvanov 
 

Abstract. In this paper, the physical-mathematical model of OxRAM re-
sistive switching based on HfO2 is described and realized. Vital characteristics 
of resistive memory based on hafnium oxide are gained. 

Keywords: resistive memory; resistive switching; hafnium oxide; 
SENTAURUS TCAD. 
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ИДЕНТИФИКАЦИИ КОМПАКТНОЙ МОДЕЛИ 

ЭЛЕМЕНТОВ ЭНЕРГОНЕЗАВИСИМОЙ ПАМЯТИ MRAM 
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Аннотация. В работе рассматривается двухэтапный алгоритм пара-
метрической идентификации компактной модели элементов энергонеза-
висимой памяти MRAM по экспериментальным данным, заданным 
в виде вольтамперных характеристик (ВАХ). На первом этапе из экспе-
риментальных ВАХ извлекаются значения сопротивления элемента в вы-
сокопроводящем и низкопроводящем состояниях, значения пороговых 
напряжений переключения элемента, а также коэффициенты нелинейно-
сти в зависимости тока от напряжения. На втором этапе выполняется па-
раметрическая идентификация компактной модели элемента MRAM на 
основе уравнения Ландау-Лифшица-Гилберта-Слончевского (LLGS) по 
данным, полученным на первом этапе. На обоих этапах выполняется по-
строение соответствующей целевой функции и её минимизация с помо- 
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щью метода Хука – Дживса. Тестирование алгоритма проводилось на 
экспериментальных данных для элементов STT-MRAM на основе CoFeB. 

Ключевые слова: компактная модель, MRAM, STT-MRAM, пара-
метрическая идентификация, ВАХ, CoFeB. 

Введение 

В настоящее время идет активная разработка и внедрение пер-
спективных видов памяти, к которым, в частности относится маг-
ниторезистивная память (MRAM), где данные хранятся с помо-
щью магнитных состояний, а не электрических зарядов, как 
в классической flash-памяти. MRAM обладает более высокой ско-
ростью, износостойкостью и низким энергопотреблением, что  
является важным для современной вычислительной техники, 
например, для нейроморфных систем [1, 2]. В связи с этим моде-
лирование работы данных элементов представляется актуальной 
задачей. В работе рассматривается STT-MRAM (spin-transfer 
torque MRAM) — вариант магниторезистивной памяти, в котором 
запись данных осуществляется с помощью переноса спинового 
момента.  

Параметрическая идентификация компактной модели ячейки 
STT-MRAM выполняется в два этапа. На первом этапе выполня-
ется экстракция данных из экспериментальной вольтамперной ха-
рактеристики (ВАХ). Здесь определяются такие параметры, как 
пороговые напряжения, значения сопротивления элемента в низ-
копроводящем и высокопроводящем состояниях и коэффициенты 
в выражении для тока. На втором этапе выполняется параметриче-
ская идентификация математической модели элемента памяти под 
экстрагированные данные на первом этапе. Такой подход позво-
ляет существенно сократить вычислительные затраты, так как 
уменьшает размерность второй задачи, потому что большая часть 
экстрагированных параметров входят в явном виде в модель. 

Компактная модель элемента MRAM 

Компактная модель основана на представлении элемента 
МRAM как нелинейной динамической системы относительно 
осредненного по объему вектора намагниченности активного  
слоя. Используется макроскопическое уравнение Ландау – Лиф-
шица – Гилберта – Слончевского (LLGS). Правая часть уравнения 
учитывает вклады магнитной анизотропии, внешнего магнитного 
поля и переносимого спинового момента: 
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eff eff STT STT
1 ( ) ,

s s

d

dt M d M d

 
 


= −  −   + + 

m
m H m m H T m T  

где m — единичный вектор намагниченности ( 1=m ),   — гиро-

магнитное отношение,   — параметр затухания Гилберта, effH  — 
эффективное магнитное поле, STTT  — спиновый момент (spin-

transfer torque), sM  — намагниченность насыщения, d  — тол-
щина активного слоя,   — масштабный коэффициент времени.  

Эффективное магнитное поле effH : 

eff ext ani ,= +H H H  

где extH  — внешнее магнитное поле, aniH  — поле одноосной ани-
зотропии. 

Поле одноосной анизотропии aniH : 

( )eff
ani

2 ,
s

K

M
= H m z z  

где effK  — плотность энергии анизотропии, z  — единичный век-
тор анизотропии. 

Спиновой момент STTT : 

( ) ( )( )STT ,
2 e

e

J g g
q

⊥=  +  T m s m m s  

где 
eJ  — плотность туннельного тока, s  — единичный вектор 

намагниченности закрепленного слоя, sign( )eg J g⊥ = — эффек-
тивность спинового переноса в нормальном направлении,  

( )( )22 1g p p= + m s  — эффективность спинового переноса 

в параллельном направлении,   — коэффициент эффективности 
спинового переноса, p  — спиновая поляризация электронов, 

 — приведённая постоянная Планка, eq  — элементарный элек-
трический заряд. 

Плотность туннельного тока eJ  рассчитывается по прибли-
женной зависимости:  
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2

2 3
opt

( ) | |sign( ) exp ,
42

e e b e
e e b

q m k T q E
J E b q k T



 
=  − + 

 
 

 

где bE V d=  — напряженность электрического поля, V  — при-
ложенное напряжение, bd  — толщина диэлектрического слоя, 

b  — энергетический барьер, opt  — оптическая диэлектрическая 

проницаемость, bk  — постоянная Больцмана, 
em  — масса элек-

трона, T  — температура. 
Сопротивление элемента R : 

( )( )off on off on
1 ,
2

R R R R R= + +  −  m s  

где onR  — электрическое сопротивление элемента в высокоомном 
состоянии, offR  — электрическое сопротивление элемента в низ-
коомном состоянии.  

Двухэтапный алгоритм параметрической идентификации 

Пусть ( ) exp exp exp,L V C=  множество точек эксперименталь-

ной кривой ВАХ. Зададим ВАХ в виде:  

( )

( ) ( ) 
( ) ( ) 
( ) ( ) 
( )   ( ) 
( ) ( ) 
( )  

min

max

max

min

, , , : , , ,

, , , : , , ,

, , , : , , ,
, , , , ,

, , , : , , ,

, , , : , , ,

, , ,

p off p n

p off on p p n

p on p n

p n on off p n

n on p n

n off on n p n

n

V C V V V C C V R k k

V C R R R C C V R k k

V C V V V C C V R k k
L V V R R k k

V C V V V C C V R k k

V C R R R C C V R k k

V C V V V C

  =  

  =  

  =  
=

 = 

  =  

 ( ) : , , , ,off p nC V R k k=
 

где ( )max expmaxV V= , ( )min expminV V=  — максимальное и мини-

мальное значение напряжения, ( ) 3 , 0,
, , ,

, 0,
p

p n

n

k VV
C V R k k V

R k V


= + 



 — 

выражение для тока, 
pV , 

nV  — пороговые напряжения, 
pk , nk  — 

коэффициенты нелинейности в выражении для тока.  
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На первом этапе алгоритма определяются параметры 
pV , 

nV , 

onR , 
offR , 

pk  и 
nk , путем минимизации целевой функции 1J  харак-

теризующей расстояние между двумя кривыми expL  и L : 

( ) ( )( )1 exp, , , , , , , , , , , .p n on off p n p n on off p nJ V V R R k k dist L L V V R R k k=  

На втором этапе алгоритма минимизируется целевая функция 
2J  характеризующая отклонение пороговых напряжений: 

( ) ( ) ( )
2 2* *

2 , , , ,p p n nJ b p V V V V  = − + −  

где ( ) * 2max 0p zV V s V= = , ( ) * 2min 0n zV V s V= =  — модель-

ные пороговые напряжения, ( )zs V  — компонента z  модельного 
вектора намагниченности s , полученного при заданных парамет-
рах  , b ,   и p .  

Для оптимизации используется метод Хука – Дживса. 

Результаты 

Тестирование алгоритма выполнялось на экспериментальных 
данных для элементов STT-MRAM из работ [3–5]. Приведем  
результаты параметрической идентификации компактной модели 
по элементу из статьи [3] со следующей структурой: Co2Fe6B2 
pinned (1.05 нм) / MgO barrier (1.15 нм) / Co2Fe6B2 free (1.0 нм).  
Используемые параметры: 111.76 10 =   Тл-1с-1, 1300000sM =  А / м, 

1d =  нм, b 1.15d =  нм, eff 40000K = Дж / м3, ( ) ( )
T0 0,0,1= = =m z s , 

( )
T

ext 0,0,0=H  Тл, 300T =  К, 11
opt 2.568 10−=  Ф / м, 0.15 = . 

Скорость изменения напряжения предполагалась равной 
10 В / мкс. Полученные значения неизвестных параметров после па-
раметрической идентификации: on 1096.78R =  Ом, off 236.15R =  Ом, 

44.885 10pk −=   В-2Ом-1, 0.0nk = , 0.2714 = , 0.795p = , 
207.519 10b −=  Дж, 0.695 = , 0.7227pV =  В, 0.6318nV = −  В.  

На рис. 1 показано сопоставление модельной и эксперимен-
тальной ВАХ. 
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Рис 1. Сравнение модельной ВАХ с экспериментальной ВАХ 

Наблюдается удовлетворительное согласование модели с экс-
периментом.  

Заключение 

Представлен двухэтапный алгоритм параметрической иденти-
фикации компактной модели элементов энергонезависимой па-
мяти MRAM, в соответствии с которым сначала из эксперимен-
тальных данных экстрагируются параметры, под которые далее 
настраивается модель. Предложенный алгоритм успешно приме-
нен к элементу STT-MRAM на основе Co2Fe6B2. Расчетная ВАХ 
соответствует экспериментальной, что демонстрирует эффектив-
ность предложенного алгоритма.  

Работа выполнялась с использованием инфраструктуры Цен-
тра коллективного пользования «Высокопроизводительные вы-
числения и большие данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ 
РАН (г. Москва). 

Исследование выполнено за счет гранта Российского научного 

фонда (проект № 23-91-01012). 
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A TWO-STAGE ALGORITHM FOR PARAMETRIC 
IDENTIFICATION OF A COMPACT MODEL  

OF MRAM NON-VOLATILE MEMORY ELEMENTS 

A.Yu. Morozov, K.K. Abgaryan, D.L. Reviznikov 

Abstract. The paper considers a two-stage algorithm for parametric iden-
tification of a compact model of MRAM non-volatile memory elements based 
on experimental data given in the form of current-voltage characteristics 
(VACS). At the first stage, the resistance values of the element in the high-
conducting and low-conducting states, the values of the threshold voltage of 
the switching of the element, as well as the nonlinearity coefficients depending 
on the current and voltage are extracted from the experimental I-V character-
istics. At the second stage, the parametric identification of the compact model 
of the MRAM element is performed based on the Landau-Lifshitz-Hilbert-
Slonchevsky (LLGS) equation based on the data obtained at the first stage. At 
both stages, the construction of the corresponding target function and its min-
imization using the Hooke-Jives method are performed. The algorithm was 
tested on experimental data for STT-MRAM elements based on CoFeB. 

Keywords: compact model, MRAM, STT-MRAM, parametric identifica-
tion, IAC, CoFeB. 
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Аннотация. Для построения блока теоретического моделирования 
работы элементов энергонезависимой памяти FeRAM применен атоми-
стический поход. Он базируется на формировании динамической си-
стемы, в которой в качестве фазовых переменных выступают смещения 
атомов. Силы, действующие на атомы, вычисляются на основе эффектив-
ного Гамильтониана, компоненты которого рассчитываются с использо-
ванием квантово-механического моделирования. В результате атомисти-
ческого моделирования поляризационной динамики на основе квантово-
механического подхода определяется векторное поле поляризации в ак-
тивном слое элемента FeRAM в различные моменты времени, после чего 
определяются осредненный вектор поляризации и плотность электриче-
ского тока как функции времени. 

Ключевые слова: математическое моделирование, энергонезависи-
мая память, технология FeRAM, эффективный Гамильтониан, атомисти-
ческое моделирование. 

 
В современных микроэлектронных устройствах наблюдается 

возрастающая потребность в энергонезависимой памяти, способ-
ной сочетать высокую скорость работы, долговечность и низкое 
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энергопотребление. Технология FeRAM отвечает этим требова-
ниям за счёт хранения информации в виде поляризации, которая 
сохраняется даже при отключении питания, что делает её особенно 
перспективной для мобильных, встроенных и высокопроизводи-
тельных систем. Актуальность разработки элементов памяти на 
основе FeRAM определяется тем, что традиционные решения, та-
кие как флеш-память и DRAM, не способны одновременно обес-
печивать высокую скорость работы, малое энергопотребление 
и длительный срок службы. 

Ключевую роль в развитии FeRAM играет математическое 
и физическое моделирование, которое позволяет предсказывать 
динамику поляризации, оптимизировать характеристики памяти 
и существенно сокращать необходимость проведения дорогостоя-
щих экспериментов. Существуют различные подходы к моделиро-
ванию ферроэлектрических материалов. Термодинамический под-
ход оперирует макроскопическими величинами, такими как 
поляризация, напряжения и температура, задавая состояние си-
стемы через равновесные параметры. Атомистический подход, 
напротив, рассматривает динамику смещений отдельных атомов, 
а силы, действующие на них, вычисляются через эффективный  
гамильтониан. В настоящей работе выбран именно атомистиче-
ский подход, позволяющий детально моделировать поляризацион-
ную динамику в сегнетоэлектрических элементах памяти. 

Эффективный гамильтониан включает ключевые слагаемые, 
описывающие энергию локальных диполей, ближние и дальнодей-
ствующие диполь-дипольные взаимодействия, упругие деформа-
ции кристаллической решётки, связь диполей с локальными де-
формациями, а также взаимодействие с внешним электрическим 
полем. Параметры модели, такие как упругие константы, коэффи-
циенты связи диполь-деформация, нелинейные коэффициенты, 
эффективный заряд Борна, эффективная масса диполя, а также ко-
эффициенты короткодействующего взаимодействия, вычисляются 
из первопринципных квантово-механических расчётов (DFT). Та-
кой подход обеспечивает первопринципное основание модели 
и позволяет точно воспроизводить реальные физические свойства 
материала без подбора эмпирических коэффициентов. 

Для моделирования динамики поляризации применяется метод 
молекулярной динамики, где локальные диполи эволюционируют 
по уравнениям движения, а температура поддерживается с по- 
мощью изокинетического термостата для обеспечения заданного 
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кинетического режима. Программная реализация модели позволяет 
рассчитывать петли гистерезиса и плотность электрического тока, 
по которым определяется наличие ферроэлектричности, коэрцитив-
ное поле и энергетические характеристики переключения доменов. 

Использование такой модели предоставляет возможность про-
гнозировать поведение сегнетоэлектрических материалов, опти-
мизировать характеристики памяти, повышать её долговечность 
и энергоэффективность, а также ускоряет разработку новых энер-
гонезависимых устройств. На текущем этапе программная реали-
зация модели проверена на многоосных сегнетоэлектриках, таких 
как BaTiO, что позволяет исследовать фундаментальные меха-
низмы поляризационной динамики и взаимодействий диполей. 
Параллельно ведётся адаптация модели для современных матери-
алов FeRAM на основе оксидов гафния (HfO₂) и гафния-циркония 
(HfZrO₂), что создаёт перспективу её применения для проектиро-
вания энергоэффективных и высокопроизводительных микросхем 
памяти нового поколения. 

Работа выполнялась с использованием инфраструктуры Центра 
коллективного пользования «Высокопроизводительные вычисле-
ния и большие данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ РАН 
(г. Москва). 

Работа выполняется при поддержке гранта Российского 

научного фонда (проект № 23-91-01012). 
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ATOMISTIC MODELING OF NON-VOLATILE MEMORY 
ELEMENTS BASED ON FERAM TECHNOLOGY 

K.Y. Pavlishin, K.K. Abgaryan, D.I. Bazhanov, A.A. Zhuravlev,  

D.L. Reviznikov  

Abstract: An atomistic approach was used to build a block of theoretical 
modeling of the operation of FeRAM non-volatile memory elements. It is 

МАКС Пресс

https://www.quantum-espresso.org/


150 

based on the construction of a dynamic system in which atomic displacements 
act as phase variables. The forces acting on atoms are calculated based on the 
effective Hamiltonian, the components of which are calculated using quantum 
mechanical modeling. As a result of atomistic modeling of polarization dy-
namics based on a quantum mechanical approach, the polarization vector field 
in the active layer of the FeRAM element is determined at various time points, 
after which the averaged polarization vector and the electric current density as 
a function of time are determined. 

Keywords: mathematical modeling, non-volatile memory, FeRAM tech-
nology, efficient Hamiltonian, atomistic modeling. 
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Аннотация. Разработана диффузионно-дрейфовая модель мемри-
стивной композиции с тонкой сегнетоэлектрической пленкой титаната 
бария для проверки гипотезы о формировании и влиянии на электрофи-
зические свойства гетероинтерфейса на границе с верхним электродом 
в виде тонкого оксидного слоя за счет перераспределения кислородных 
вакансий и дрейфа ионов кислорода под действием электрического поля.  

Ключевые слова: сегнетоэлектрический мемристор, тонкие сегнето-
электрические пленки, гетеропереход, диффузионно-дрейфовая модель. 
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Введение 

Являясь одним из «классических» high-k сегнетоэлектриков, 
титанат бария обладает структурой перовскита, которая обеспечи-
вает устройствам на его основе стабильность к внешним воздей-
ствиям окружающей среды, что расширяет сферу его применения 
на область ЭКБ. Залогом успешного применения сегнетоэлектри-
ческих (СЭ) пленок титаната бария выступает возможность ком-
бинирования квантово-размерных эффектов, обеспечиваемая со-
временным уровнем развития технологии и лежащая в основе 
создания перспективных мемристивных нанослоевых компози-
ций, рассматриваемых в качестве кандидата на роль энергонезави-
симой памяти на новых физических принципах. 

Для описания процессов резистивной перестройки сопротив-
ления в рассматриваемых мемристивных композициях была раз-
работана численная модель стационарных процессов в рамках 
диффузионно-дрейфового приближения.  

Диффузионно-дрейфовая модель СЭ-мемристора 

Целью работы является проверка гипотезы о влиянии на элек-
трофизические свойства тонких BaTiO3-пленок граничных эффек-
тов, обусловленных наличием интерфейсных границ контактных 
систем. Исследуемые в работе BaTiO3-пленки, обогащенные ба-
рием, обладают p-типом проводимости, обусловленным присут-
ствием VTi–VO дивакансий [1]. Наряду с VTi–VO дивакансиями, рас-
сматривается вклад в проводимость кислородных вакансий, 
а также случайной акцепторной примеси. Рассматривается форми-
рование гетероинтерфейса на границе с верхним кобальтовым 
электродом в виде тонкого слоя оксида кобальта между  
СЭ-пленкой и металлическим электродом, за счет дрейфа ионов 
кислорода под действием электрического поля.  

Разработанная диффузионно-дрейфовая модель СЭ-мемри- 
сторной гетероструктуры учитывала: изменение толщины оксид-
ного слоя в приконтактной области; дрейфовые и диффузионные 
составляющие плотности тока; проводимость, обусловленную 
свободными электронами и дырками, а также прыжковым меха- 
низмом транспорта электронов; неподвижность кислородных ва-
кансий и дивакансий (VTi–VO)2−; присутствие случайных концен-
траций «мелких» доноров и акцепторов. 
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С учетом принятых допущений, модель представляет собой си- 
стему дифференциальных уравнений в частных производных, 
включающую уравнение Пуассона и уравнения непрерывности 
для электронов и дырок. Разработанная методика численного ре-
шения предусматривает динамическое изменение координатной 
сетки в слое оксида кобальта в процессе выполнения расчета для 
моделирования изменения толщины слоя оксида кобальта при из-
менении внешнего напряжения. В соответствии с разработанной 
методикой, уравнения модели и граничные условия были пред-
ставлены в комбинированном базисе Слотбума. Дискретизация 
уравнений на координатной сетке выполнялась с использованием 
метода конечных разностей. 

Выводы 

Результаты моделирования исследуемой СЭ-гетероструктуры 
на основе тонкой BaTiO3-пленки позволяют сделать следующие 
выводы: 

– слой оксида кобальта образует с пленкой титаната бария  
гетеропереход второго типа;  

– увеличение отношения токов и сопротивлений структуры 
в различных резистивных состояниях на обратной ветви ВАХ 
и уменьшение данных отношений на прямой ветви, при увеличе-
нии вклада поляризационного заряда в контактные разности по-
тенциалов на границах с электродами, свидетельствует о том, что 
в структуре с нетуннельно-прозрачной СЭ-пленкой изменение 
направления поляризации приводит к сдвигу ВАХ и не является 
причиной мемристивного гистерезиса. Мемристивный гистерезис 
объясняется образованием слоя оксида кобальта и изменением его 
толщины при изменении направления и напряженности электри-
ческого поля в структуре.  

Работа выполнена при финансовой поддержке Министерства 

науки и высшего образования Российской Федерации — государ-

ственное задание в области научной деятельности FSEE-2025-0005.  
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MODELING THE INTERFACE CONTRIBUTION  
TO THE ELECTROPHYSICAL PROPERTIES OF MEMRISTIVE 

COMPOSITIONS WITH THIN FERROELECTRIC FILMS 

E.A. Ryndin, N.V. Andreeva, A.E. Petukhov 
 

Abstract. А drift-diffusion model of a memristive composition with a thin 
ferroelectric BaTiO3 film has been developed to evaluate the effect of the het-
erojunction at the interface with the top electrode, formed due to the redistri-
bution of oxygen vacancies and the drift of oxygen ions in electric field, on the 
electrophysical properties. 

Keywords: ferroelectric memristor, thin ferroelectric film, heterojunction, 
drift-diffusion model 
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МОДЕЛИРОВАНИЯ ПРИ ОПРЕДЕЛЕНИИ 
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Аннотация. В статье рассматривается применение методов матема-
тического моделирования в таких направлениях, как построение моделей 
среды ПКМ для определения структурных параметров полимерных ком-
позитных материалов и изделий из них, а также связанных с ними 
свойств, выявление закономерностей распространения ультразвуковых 
волн в этих средах и описание процессов разрушения материалов. 

Ключевые слова: полимерные композиционные материалы (ПКМ), 
неразрушающего контроля (НК), моделирование среды, низкочастотный 
ультразвук. 

Введение 

Полимерные композиционные материалы (ПКМ) обладают 
высокой удельной прочностью, коррозионной и усталостной стой-
костью, однако их надёжность зависит от отсутствия внутренних 
дефектов, возникающих на стадиях проектирования и производ-
ства. Для выявления этих дефектов применяются методы неразру-
шающего контроля, в частности низкочастотный ультразвук, поз-
воляющий анализировать распространение волн и оценивать 
физико-механические и структурные параметры ПКМ. Использо-
вание моделей среды с изотропными, анизотропными и много-
слойными структурами, включая волны Лэмба, формирует теоре-
тическую основу контроля качества и прогнозирования 
надёжности изделий из ПКМ. 

Методология исследования 

Математическое моделирование процессов деградации поли-
мерных композиционных материалов (ПКМ) является ключевым 
инструментом неразрушающего контроля. Для описания времен-
ной деградации применяются критериальный и кинетический  
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подходы, при которых функция повреждения ω(t) изменяется от 0 
до 1, характеризуя переход материала от исходного состояния к 
полному разрушению. Долговременная деградация моделируется 
в два этапа: скрытое образование микротрещин и объединение де-
фектов в макродефекты, с последующим полным разрушением. 
Зависимость между напряжением и деформацией при учёте повре-
ждения определяется формулой 𝜀̃ = 𝜎̃

𝐸(1−𝜔(𝑡))
, а предел деформа-

ции через предел прочности — [𝜀] =
[𝜎]

𝐸(1−𝜔)
. Интегральные урав-

нения типа Вольтерра с оператором повреждения B* позволяют 
определить время начального разрушения t0 для различных форм 
ядра B(τ) (постоянное, экспоненциальное, сингулярное), отражая 
влияние истории нагружений на скорость разрушения [1, 5, 6]. 

В реальных условиях разрушение ПКМ является сложным 
и анизотропным, поэтому используется векторный параметр по-
вреждения 𝜛 = √𝜔1

2 + 𝜔2
2, проекции которого зависят от главных 

напряжений 𝜎𝑖  (𝑖 = 1, 2) и удовлетворяют условиям 𝜛(0) =
0,𝜛(𝑡∗) = 1. Для материалов наследуемого типа с памятью о 
предыдущих нагружениях применён обобщённый закон Гука, что 
позволяет определить операторную форму материальных кон-
стант [1, 6]: 

1

𝐸∗
=

1

𝐸
(1 + 𝐵∗);    

𝜈∗

𝐸∗
=

𝜈

𝐸
(1 + 𝐵∗) 

С помощью дифференциальных и интегральных преобразова-
ний вычисляются компоненты вектора повреждения для постоян-
ного и экспоненциального ядра, а модуль повреждения выража-
ется как 𝜛(𝑡) = √2𝜔(𝑡), обеспечивая математическую основу 
анализа долговременного разрушения ПКМ под сложными напря-
жениями [1]. 

Выводы 

Для материалов с наследуемым повреждением решена задача 
распределённого разрушения, учитывающая свойства при разных 
напряжённых состояниях. Критериальный подход с учётом мате-
риальных констант и метод матриц 4×4 позволили определить ха-
рактеристики слоистых сред и применимы для оптимизации 
управления волнами и повышения эффективности передачи. 
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APPLICATION OF MATHEMATICAL MODELING METHODS 
IN DETERMINING THE STRUCTURAL PARAMETERS  

AND PROPERTIES OF PRODUCTS MADE OF POLYMER 
COMPOSITE MATERIALS 

N.E. Ismayilov 
 

Abstract. The article discusses the application of mathematical modeling 
methods in areas such as the development of PCM (polymer composite mate-
rial) environment models to determine the structural parameters of polymer 
composite materials and products made from them, as well as their associated 
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properties, the study of the propagation patterns of ultrasonic waves in these 
media, and the description of material destruction processes. 

Keywords: polymer composite materials (PCM), non-destructive testing 
(NDT), environment modeling, low-frequency ultrasound. 
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Аннотация: В работе выполняется моделирование трёхмерных по-
лимерных структур, построенных на основе входных SMILES-формул, 
с использованием пакета молекулярной динамики LAMMPS. Разрабо-
тано программное решение, обеспечивающее автоматическую генера-
цию модели полимера, подготовку входных файлов, репликацию элемен-
тарной ячейки, а также пошаговую компрессию и релаксацию системы. 
Особое внимание уделено применению метода к проводящим полиме-
рам, используемым в гибкой электронике, биосенсорах и органических 
электронных устройствах. 

Ключевые слова: проводящие полимеры, молекулярная динамика, 
математическое моделирование, многомасштабный подход, проводящий 
полимер. 

Введение 

Проводящие полимеры — это особый класс материалов, кото-
рые благодаря своим структурным особенностям, обладают свой-
ствами органических соединений в сочетании с электропроводно-
стью, характерной для металлов и полупроводников. Благодаря  
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гибкости, лёгкости и возможности тонкой химической модифика-
ции, такие материалы находят применение в гибкой электронике, 
органических транзисторах, биосенсорах и функциональных мате-
риалах для оптоэлектронных устройств. 

Современное предсказательное моделирование структуры 
и свойств новых полимерных материалов проводится с использо-
ванием многомасштабных подходов, начиная с атомно-кристалли-
ческого уровня, переходя на нано, мезо и макроуровни и является 
важным этапом в проектировании устройств на их основе. Про-
цесс моделирования от SMILES-формулы до физически коррект-
ной трёхмерной модели связан с необходимостью применять  
многомасштабные подходы и требует значительных временных 
и вычислительных затрат. 

В данной работе представлен алгоритм, позволяющий автома-
тизировать процесс моделирования структурных характеристик и 
отдельных свойств полимеров начиная со SMILES нотации до их 
релаксированного состояния. 

Моделирование полимерных структур 

В работе выполнено моделирование трёхмерных полимерных 
цепей на основе SMILES-формул, что позволило получить физи-
чески корректные структуры проводящих полимеров. Молекулы 
формировались в виде периодической элементарной ячейки, кото-
рая затем реплицировалась для создания объёмной структуры 
с учётом пространственного расположения цепей и межмолеку-
лярных взаимодействий. 

Для исследования структурных особенностей проводящих по-
лимеров использовалось молекулярно-динамическое моделирова-
ние с применением пакета LAMMPS (www.lammps.org) и специ-
ально разработанное программное решение, обеспечивающее 
автоматическую генерацию модели полимера, подготовку вход-
ных файлов, репликацию элементарной ячейки, а также пошаго-
вую компрессию и релаксацию рассматриваемой структуры. Си-
стема подвергалась пошаговой компрессии и релаксации при 
контролируемой температуре и давлении, что обеспечивало дости-
жение равновесного состояния, характерного для реального мате-
риала. На основе полученных моделей вычислялась плотность, ко-
торая была верифицирована по экспериментальным данным, что 
подтвердило корректность проведенного расчета структуры и упа-
ковки полимерных цепей. 
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Для тестирования методики были выбраны хорошо изученные 
проводящие полимеры — полиацетилен, полипиррол и поли-
тиофен. Результаты расчётов показали, что предложенный подход 
позволяет формировать объёмные модели полимеров с физически 
реалистичной плотностью, что является первым шагом к дальней-
шему изучению их свойств. 

Выводы 

Разработан метод моделирования трёхмерных полимерных 
структур на основе SMILES-формул с использованием молекуляр-
ной динамики. Алгоритм позволяет получать физически коррект-
ные структуры полимерных цепей и оценивать их плотность как 
показатель структурной упорядоченности. 

Тестирование на проводящих полимерах (полиацетилен, поли-
пиррол и политиофен) показало, что метод обеспечивает реали-
стичные значения плотности рассмотренных структур и может 
быть использован в ходе многомасштабного моделирования для 
дальнейшего изучения их функциональных свойств, а также при 
проектировании микроэлектронных устройств на их основе.  

Работа выполнялась с использованием инфраструктуры  
Центра коллективного пользования «Высокопроизводительные 
вычисления и большие данные» (ЦКП «Информатика») ФИЦ ИУ 
РАН (г. Москва). 
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dynamics package. A software solution has been developed that automatically 
generates a polymer model, prepares input files, replicates the unit cell, and 
performs stepwise compression and relaxation of the system. Particular atten-
tion is given to the application of this method to conducting polymers used in 
flexible electronics, biosensors, and organic electronic devices. 
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Аннотация. В работе представлен подход применения машинного 
обучения для ускорения проектирования последовательностей укладки 
в многослойных полимерных композиционных материалах. Метод соче-
тает классические модели (классическая теория ламината — CLT и кри-
терий Хашина) с нейросетевой архитектурой и оптимизацией (генетиче-
ский алгоритм), что позволяет существенно сократить объём требуемых 
данных и ускорить процесс поиска оптимальных укладок при сопостави-
мом качестве решения. 

Ключевые слова: многослойный композиционный материал; 
укладка; машинное обучение; критерии Хашина. 

Введение 

Однонаправленные композиционные материалы обеспечи- 
вают высокую удельную прочность и жесткость, но проектирова-
ние многослойных композитов сопряжено с большой размерно- 
стью пространства параметров (углы укладки слоёв, симметрия 
и пр.). Традиционные методы оптимизации, основанные на моде-
лировании методом конечных элементов (FEM) и поиске по всему 
пространству решений, часто требуют значительных вычисли-
тельных ресурсов. Недавние исследования показывают, что  
гибридные подходы, сочетающие физическую теорию и машинное 
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обучение, позволяют уменьшить требования к данным и ускорить 
оптимизацию.  

В микроэлектронике применяются композиционные матери-
алы, в которых важны не только механические свойства, но также 
устойчивость к микроповреждениям. Даже небольшие дефекты 
или неоптимальная последовательность укладки слоёв могут вли-
ять на жизненный цикл изделия. Полимерные композиционные 
материалы, используемые в печатных платах, микропакетирова-
нии и гибкой электронике, являются многослойными, и для них 
последовательность слоёв и ориентация волокон влияет на меха-
нические (жёсткость, прогиб, прочность) и термомеханические 
свойства.  

Цель работы — применить методы машинного обучения 
в практической задаче подбора последовательностей укладки од-
нонаправленных композиционных материалов, обеспечивая ба-
ланс между точностью предсказаний и вычислительной эффектив-
ностью. 

Методология 

Подход основан на трёх ключевых компонентах: (1) сбор 
и структурирование обучающих данных с использованием пакет-
ных продуктов (CОMSOL), (2) нейросетевая архитектура и (3) оп-
тимизационный модуль (генетический алгоритм), который ищет 
оптимальные последовательности укладки по предсказанным ин-
дексам разрушения и характеристикам жёсткости. 

1. Генерация данных: набор обучающих примеров был полу-
чен численным моделированием методом конечных элементов 
(FEM) для сочетаний углов укладки и параметров материалов 
в программном продукте COMSOL. Результаты расчетов были 
предобработаны через CLT, что позволило подготовить входы 
и целевые переменные для применения нейросетей. 

2. Нейросетевая архитектура: модель состоит из двух нейрон-
ных сетей, каждая из которых решает узкую инженерную задачу 
и тем самым вводит физическую структуру в обучаемую модель: 

• Сеть 1 — предсказывает in‑ply напряжения для каждого 
слоя по последовательности углов укладки;  

• Сеть 2 — на основе in‑ply напряжений вычисляет индекс 
разрушения по критерию Hashin (fiber failure index). 
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Такой модульный подход уменьшает объём требуемых данных 
и ускоряет получение новых.  

3. Оптимизация: на этапе поиска оптимальной последователь-
ности укладки применяется генетический алгоритм (GA). В экспе-
риментах GA просматривает тысячи комбинаций (в работе исполь-
зовались 1000 решений на этапе поиска) и находит наборы 
укладок, минимизирующие индекс разрушения или минимизиру-
ющие требуемый модуль при заданной жёсткости. 

Данные и обучение 

Нейросеть обучалась на данных из COMSOL, подверженных 
обработке через CLT; использовались стандартные регрессионные 
loss-функции (MSE) и валидация на отложенной выборке. 

Ограничения 

Текущая реализация ориентирована на симметричную укладку 
однонаправленных композиционных материалов; перенос на 
сложные геометрии, несимметричные укладки или многокритери-
альную оптимизацию потребует дополнительных модификаций. 

Выводы 

Предложенный комбинированный подход показал практиче-
скую применимость для ускоренного получения последовательно-
стей укладок композиционных материалов: он уменьшает объём 
FEM‑генерируемых данных и обеспечивает значительную эконо-
мию времени в решении задачи оптимизации. Дальнейшие 
шаги — расширение геометрий, интеграция с промышленными 
CAD/CAE. 
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ACCELERATED DESIGN OF STACKING SEQUENCES  
FOR MULTILAYER COMPOSITE MATERIALS USING 

THEORY-GUIDED MACHINE LEARNING MODELS 

Yu.D. Mochalova 
 

Abstract. This work presents a machine learning–based approach for ac-
celerating the design of stacking sequences in multilayer composite materials. 
The method integrates classical models — the Classical Laminate Theory 
(CLT) and the Hashin failure criteria — with a neural network architecture and 
optimization techniques (genetic algorithm). This hybrid approach signifi-
cantly reduces the required data volume and accelerates the search for optimal 
stacking configurations while maintaining comparable solution quality. 

Keywords: multilayer composite material; stacking sequence; machine 
learning; Hashin criteria. 
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Аннотация. В статье представлен новый подход к стабилиза-
ции обратного маятника, основанный на применении спайковых 
нейронных сетей (SNN). Создан действующий демонстратор на 
базе гироскутера и проведено сравнение предложенного метода 
с классическими искусственными нейронными сетями (ANN). 
В рамках исследования выполнено моделирование динамики си-
стемы, обучение агентов с подкреплением на основе ANN с после-
дующим преобразованием в SNN, а также прямое обучение SNN. 
Сравнительный анализ проводился по таким критериям, как каче-
ство управления, вычислительная сложность и энергоэффектив-
ность. Продемонстрировано, что SNN обеспечивают качество 
управления, аналогичное ANN, но при существенно меньшем энер-
гопотреблении, что открывает перспективы для их применения 
в энергоограниченных встраиваемых системах и робототехнике.  

Введение  

Задача стабилизации обратного маятника является классиче-
ской проблемой в теории управления и робототехнике. Современ-
ные подходы с использованием глубокого обучения с подкрепле-
нием (DRL) отлично справляются с решением такой задачи, 
однако традиционные искусственные нейронные сети (ANN), ле-
жащие в основе DRL-агентов, требуют значительных вычисли-
тельных ресурсов и энергозатрат, что затрудняет их развертывание 
на автономных мобильных устройствах с ограниченной энергоем-
костью [1].  
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Постановка задачи 

Для решения задачи была построена модель обратного маят-
ника на движущейся тележке на физическом движке Unity. Агент 
DRL был обучен на основе многослойного перцептрона (ANN) 
с использованием алгоритма PPO [2]. Также был реализован агент 
на основе SNN, используя метод конвертации обученной ANN [3] 
и метод прямого обучения [4]. Для оценки качества работы 
нейросети оценивалось время стабилизации тележки, устойчи-
вость к внешним возмущениям и энергоэффективность. 

Проектирование, обучение и тестирование нейросетей 

Обучение ANN производилось с использованием библиотеки 
TensorFlow с помощью гибридного метода: Behavior cloning с по-
следующим дообучением алгоритмом PPO. Моделирование SNN 
проводилось с помощью библиотеки Brian2 [5]. 

Для последующего использования модели на реальных устрой-
ствах при обучении были реализованы следующие параметры:  

• разрешающие способности гироскопа и сонара; 
• дискретность выходного напряжения от драйверов моторов; 
• шум и случайные скачки показаний датчиков; 
• задержка реакции контроллера. 
Тестирование качества управления по финальным счетам 

(scores), тогда как оценка потребления энергии производилась че-
рез подсчет количества синаптических операций (ACs) для SNN 
и операций с плавающей точкой (FLOPs) для ANN. Выигрыш по 
энергии в симуляции составил почти 2 порядка. Тесты на реальном 
устройстве показали схожие результаты. 

Заключение  

Проведенное исследование подтвердило перспективность  
применения спайковых нейронных сетей (SNN) в робототехнике. 
Экспериментально показано, что SNN способны достигать каче-
ства управления, сопоставимого с традиционными ANN-агентами, 
обученными по алгоритму PPO. Ключевым результатом работы 
является демонстрация существенно более высокой энергоэффек-

тивности SNN-решений. Это преимущество обусловлено их фун-
даментальной особенностью — редкой импульсной активностью 
(спайковыми последовательностями), которая приводит к резкому 
снижению вычислительной нагрузки по сравнению с ANN. Таким 
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образом, SNN представляют собой оптимальный выбор для раз-
вертывания интеллектуальных агентов управления на автономных 
мобильных платформах с строго ограниченными энергетическими 
ресурсами. 

В будущем планируется аппаратная верификация на нейро-
морфных процессорах на различных компонентах и исследование 
возможности обучения на борту для быстрой адаптации к внеш-
ним условиям и износу механизмов. 
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METHOD AND DEMONSTRATOR OF INVERSE PENDULUM 
STABILIZATION USING A SPIKING NEURAL NETWORK 

V.A. Sergeev, O.A. Telminov  
 

Abstract. This paper presents a new approach to maintaining an inverted 
pendulum based on spiking neural networks (SNNs). A working demonstrator 
based on a hoverboard is created, and the proposed method is compared with 
classical artificial neural networks (ANNs). The study included modeling the 
system dynamics, training agents with ANN-based connections and sequen-
tially transforming them into SNNs, and directly training the SNNs. A com-
parative analysis is conducted based on criteria such as quality control, com-
putational complexity, and energy efficiency. It is demonstrated that SNNs 
provide control quality comparable to ANNs, but with improved performance 
and lower power consumption, opening up potential for their application in 
energy-constrained embedded intelligent systems and robotics. 
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МНОГОМАСШТАБНЫЙ НЕЙРОСЕТЕВОЙ ПОИСК  

ДЛЯ ОРИЕНТАЦИИ ПО КАРТЕ МЕСТНОСТИ1 

Кобелев Виктор Антонович 
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Тельминов Олег Александрович,  
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Аннотация. Предложен алгоритм многомасштабного нейросетевого 
поиска, который может быть применен, например, для ориентации бес-
пилотного летательного аппарата (БПЛА) по карте местности. Предло-
женный вариант на основе EfficientNetB0 превосходит классические ме-
тоды компьютерного зрения, обеспечивая точность локализации 91%. 
При разработке особое внимание было уделено методам многомасштаб-
ного анализа и аугментации данных, приближающих условия работы си-
стемы к реальной эксплуатации. 

Ключевые слова: нейросетевые технологии, беспилотный летатель-
ный аппарат, компьютерное зрение, EfficientNet, датасет, многомасштаб-
ный поиск.  

Введение 

Задача ориентации беспилотного летательного аппарата при 
отсутствии классических систем навигации (GPS/ГЛОНАСС) тре-
бует точного определения местоположения фрагмента в условиях 
значительного изменения масштаба и ракурса съёмки. Считается, 
что алгоритмы наподобие поиска по шаблону (template matching) 
или SIFT (scale-invariant feature transform, алгоритм компьютер-
ного зрения, который инвариантен к изменениям масштаба, пово-
рота, шума и т.д.) должны легко справляться с такой задачей [1]. 
Но на практике разработчики сталкиваются с серьёзными ограни-
чениями: масштабными искажениями, атмосферными помехами, 
различиями в цветовых палитрах картографических сервисов и 
главное — необходимостью высокой точности локализации. 

 
 

1 © Кобелев В.А, Тельминов О.А. 2025 
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Постановка задачи и формирование DataSet 

Целью работы являлась разработка алгоритма определения ме-
стоположения БПЛА на цифровой карте местности. Алгоритмдол-
жен обрабатывать входное изображение фрагмента местности и 
определять его координаты на целевой карте. В качестве примера 
размер карты выбран 4352×4352 пикселя. 

Входными параметрами системы являются: I1 — пиксельное 
представление фрагмента карты, I2 — пиксельное представление 
целевой карты, M — метаданные о координатах фрагментов целе-
вой карты. В качестве выходных параметров системы использу-
ются: D1 — координаты центра фрагмента на целевой карте (x, y), 
D2 — вероятность совпадения. 

Множество примеров для обучения сформировано на основе 
картографических данных, полученных из открытых источников. 
Для создания датасета были выполнены следующие действия: 

• сборка большой карты размером 4352×4352 из 289 фраг-
ментов; 

• создание дополнительных фрагментов с искусственными 
шумами: атмосферные помехи, размытие, изменение масштаба и 
разного рода цветовые искажения.  

Проектирование, обучение и тестирование нейросети 

В основе системы — сиамская архитектура на EfficientNetB0 
для сравнения двух изображений: маленького фрагмента и части 
большой карты. Сеть учится находить место, где фрагмент лучше 
всего «подходит» к карте. Для этого она строит «карту совпаде-
ний», где яркие точки — вероятные позиции фрагмента. Коорди-
наты берём из самой яркой области, а «уверенность» — из её яр-
кости [2–4]. 

Датасет из участков карт разбит в пропорции 80 на 20 на набор 
для обучения и валидации нейросетевой модели. Для исключения 
неоднозначности при работе сети при изменении масштаба и 
наклона последовательно используются: 

• разбиение большой карты на квадраты и последующий их 
просмотр с небольшим перекрытием; 

• проверка на нескольких приближенных и удаленных мас-
штабах; 

• незначительное сглаживание случайных ложных пиков 
в результате. 
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Обучение проводили в TensorFlow: сначала подстраивали 
верхнюю часть сети, затем дообучали всю модель. При обучении 
использовались: 

• защита от переобучения с использованием алгоритма ран-
ней остановки; 

• приёмы для аугментации датасета: случайное изменение 
масштаба и поворота, размытие, шум, сжатие JPEG, изменения яр-
кости и цвета; 

• добавление похожих, но заведомо неверных участков 
карты для обучения нейросети способности выявлять подобные 
фрагменты и исключать их из рассмотрения. 

При валидации оценивали: среднюю ошибку по пикселям, 
долю правильных попаданий в радиус 16–32 пикселей, время и па-
мять на обработку одной большой карты.  

На тесте из 300 примеров получили среднюю ошибку 18 пик-
селей и точность 91 % (попадание в радиус 32 пикселей).  

По критерию скорости работы предлагаемая система примерно 
в 5 раз эффективнее классических методов (SIFT/ORB (Oriented 
FAST and Rotated BRIEF — детектор особых точек)/поиск по шаб-
лону) при сопоставимой или лучшей точности. 

Заключение  

В результате исследования был разработан алгоритм много-
масштабного нейросетевого поиска для ориентации по карте мест-
ности, размером 4352×4352 пикселей. Это позволило ускорить 
процесс поиска местонахождения по сравнению с готовыми реше-
ниями из библиотек OpenCV. Существенно сокращены затраты на 
ресурсы, а скорость обработки увеличилась в 5 раз по сравнению 
с классическими методами (SIFT, ORB). Средняя точность пози-
ционирования составила 91 % при ошибке в 18 пикселей, что яв-
ляется приемлемым результатом для дальнейшего применения 
в навигационных задачах БПЛА. Перспективы работы видятся в 
использовании более глубоких архитектур и применении методов 
аугментации, сильнее имитирующих реальные условия полета. 
В дальнейшем планируется аппаратная реализация на инференс 
устройствах, основанных на традиционных нейропроцессорах 
(КМОП-технология [5]) или с применением элементной базы на 
новых физических принципах. 
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MULTI-SCALE NEURAL NETWORK SEARCH  
FOR TERRAIN MAP ORIENTATION 

V.A. Kobelev, O.A. Telminov  
 
Abstract. A multi-scale neural network search system has been developed 

for navigating an unmanned aerial vehicle using a terrain map. The proposed 
solution, based on EfficientNet, outperforms classic computer vision methods, 
achieving 91% localization accuracy. During development, special attention 
was paid to multi-scale analysis and data augmentation methods, bringing the 
system's operating conditions closer to real-world use. 

Keywords: neural network technologies, unmanned aerial vehicle, com-
puter vision, EfficientNet, dataset. 
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ЧИСЛЕННЫЙ РАСЧЕТ ЭЛЕКТРООПТИЧЕСКИХ 

СВОЙСТВ AIIIBV ГЕТЕРОСТРУКТР ДЛЯ СОЗДАНИЯ 

ФОТОННЫХ ИНТЕГРАЛЬНЫХ СХЕМ 

Панфилов Андрей Сергеевич 

Хазанова Софья Владиславовна 

Бобров Александр Игоревич  

Горшков Алексей Павлович 

ННГУ им. Лобачевского, г. Нижний Новгород 

Аннотация. В работе выполняется электрооптических свойств гете-
роструктур AIIIBV, в частности поглощения и изменения показателя пре- 
ломления, которые могут быть использованы для создания фотонных  
интегральных схем. 
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Ключевые слова: интегральная схема, гетероструктура, арсенид 
галлия, эффект Штарка. 

Введение 

Оптические системы связи обладают рядом преимуществ по 
сравнению с электронными, среди которых более высокая ско-
рость передачи информации, однонаправленность потока инфор-
мации, широкополосность и малое затухание сигнала. Амплитуда, 
фаза, частота и поляризация оптической несущей, а также любая 
комбинация вышеперечисленного могут быть использованы для 
кодирования и модуляции информационных сигналов. Для реали-
зации подобных устройств могут быть использованы массивы по-
лупроводниковых квантовых ям на основе материалов III–V. 
Принцип действия данных устройств основан на вариации коэф-
фициента преломления под воздействием электрического поля, 
обусловленной квантово-размерным эффектом Штарка. 

Моделирование электрооптических свойств 

В данной работе с помощью численного метода на основе ко-
нечных разностей было решено уравнение Шредингера [1], полу-
чены энергии размерного квантования и огибающие волновые 
функции для нескольких различных дизайнов гетероструктур. Ре-
зультаты расчетов демонстрируют заметное перераспределение 
электронной плотности в системах квантовых ям InxGa1-xAs/GaAs, 
обусловленное квантово-размерным эффектом Штарка. На основе 
рассчитанных энергий размерного квантования и огибающих вол-
новых функций были получены спектры коэффициента поглоще-
ния как результат сложения межзонного и экситонного вкладов 
поглощения [2]. Расчет энергии связи и боровского радиуса экси-
тона проведен вариационным методом.  

Используя полученные спектры поглощения в достаточно ши-
роком диапазоне длин волн (900–1800 нм), с помощью соотноше-
ния Крамерса-Кронига [3], получены спектры изменения показа-
теля преломления под действием обратного смещения на длине 
волны 1550 нм.  

Работа выполнена в рамках научной программы Националь-

ного центра физики и математики, направление № 1 «Националь-

ный центр исследования архитектур суперкомпьютеров. Этап 

2023–2025». 
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Выводы 

Результаты расчетов показывают, что штарковский сдвиг  
более заметен в системах туннельно-связанных квантовых ям (до 
25 мэВ) в сравнении. с одиночными квантовыми ямами. Заметное 
изменение показателя преломления в требуемом диапазоне длин 
волн (1,55 мкм) позволяет использовать данные гетероструктуры 
в качестве активной среды для оптических интегральных схем.  
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NUMERICAL CALCULATION OF ELECTRO-OPTICAL 
PROPERTIES OF III-V HETEROSTRUCTURES FOR CREATING 

PHOTONIC INTEGRATED CIRCUITS 

A.S. Panfilov, S.V. Khazanova, A.I. Bobrov, A.P. Gorshkov 
 

Abstract. The paper studies the electro-optical properties of III–V hetero-
structures, in particular absorption and refractive index changes, which can be 
used to create photonic integrated circuits. 

Keywords: integrated circuits, heterostructure, gallium arsenide, Stark  
effect. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

МАКС Пресс



178 

УДК 004.3:004.9 
https://doi.org/10.29003/m4803.MMMSEC-2025/178-180 

ОСОБЕННОСТИ МОДЕЛИРОВАНИЯ ИСТОЧНИКА 

НЕЙТРОНОВ (КИНК) ДЛЯ ПРОТОННЫХ УСКОРИТЕЛЕЙ 

И ПРИМЕНЕНИЕ ПЛАЗМОННЫХ НАНОЧАСТИЦ 
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Аннотация. Для ускорителя «Прометеус» смоделирован компакт-
ный источник замедленных нейтронов(КИНК). Описана возможность 
применения светочувствительных нанопрепататов в виде плазмонных 
наночастиц золота, для усиления дозообразования в поверхностном слое 
опухоли. 

Ключевые слова: компактные источники нейтронов, моделирова-
ние программой Geant 4.  

Введение 

Конфигурация для моделирования установки компактного ис-
точника нейтронов (КИНК) приведена на рис. 1. Для расчетов и из-
готовления установки КИНК был выбран диапазон энергий уско-
рителя от 30 до 70 МэВ.  

Моделирование малой установки 4040 мм 

Схема геометрии установки нейтронного источника на ускори-
теле «Прометеус» для расчета программы Geant-4 приведена на 
рис. 1. В качестве биологической защиты использован материал 
В wiki-2 [1]. Итоговая плотность wiki-2 0.6 г/см3.  

На рис. 2б приведена схема расположения оборудования на ка-
нале на ускорителе «Прометеус» при облучении биологического 
фантома. Практические измерения на прототипе установки КИНК 
были проведены на ускорителе «Прометеус» в 2023–2024, резуль-
таты которых приведены в работе [2]. 

На рис. 2б представлена схема общего расположения детекто-
ров на протонном ускорителе для облучения поверхностного слоя 
мишени 8. 
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Рисунок 1 — Схема конфигурации установки КИНК  

для облучения биологического фантома:  
М2, М3 — сканирующие магниты, 4 — нейтронопроизводящая мишень, 5 — вод-
ный фантом; 6 — сканирующие споты протонного пучка; 7 — замедленные 
нейтроны; 8 — внешняя поверхность опухоли; 10 — область мишени (опухоли); 
14 — протонная камера РК; 15 — нейтронная камера РКНД; 16 — нейтронная 
камера — ркнд 7х50; 17 — система координат xyz; А — материал отражающий 
нейтроны внутрь канала; В — материал wiki-2, описанный в работе [1] 

 

 
                         а                                                                 б 

Рисунок 2: а — профиль замедленных нейтронов на выходе из КИНК,  
б — схема облучения поверхности 8 биологического фантома: 
1 — ускоритель, 8 — кольцевая область мишени облучаемая пучком, 9 — внутрен-
няя не облучаемая сканирующим пучком область мишени, в которую вводятся 
плазмонные наночастицы золота, 10 — Тгц излучатель обеспечивающий во время 
сеанса подсветку мишени на пропускание, 11 — ТГц камера контролирующая изоб-
ражение кольцевой зоны облучения мишени на пропускание, 12 — фемтосекунд-
ный лазер облучающий внешнюю 8 поверхность биологического фантома 

Схема при облучении биологического фантома  

с применением плазмонных наночастиц 

В биологический фантом 9 вводятся плазмонные наночастицы 
золота [3], чувствительные к определенным длинам волн и во 
время эксперимента биологический фантом облучается от импуль- 
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сного фемтосекундного лазера, что обеспечивает локальный 
нагрев и последующее разрушение носителей вне и внутри клетки. 
Средняя локальная температура разрушения носителей около 170 
градусов и не является цитотоксичным, для модельных клеток (ме-
зенхимальные стволовые клетки и клетки клеточной карциномы), 
за счет мгновенного остывания.  

Выводы 

В работе выполнено моделирование и разработка нейтронного 
источника КИНК для применения в комбинированных видах про-
тонной и нейтронной терапии. Первое окно прозрачности при об-
лучении от лазера находится в диапазоне 750–1000 нм, а второе 
между 1000 и 1700 нм, где поглощение воды минимально и свет 
может проходить в ткани доходя до опухоли. Предлагаемый ком-
бинированный метод подходит для поверхностных опухолей, об-
лучаемых согласно рисунку 2б на глубину около 5 мм.  
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FEATURE OF MODELING OF NEUTRON SOURSE (KINK)  
FOR PROTON ACCELERATORS AND APPLICATION OF GOLD 

PLASMINIC NANOPARTICLES IN COMBINED TYPES  
OF PROTON AND NEUTRON THERAPY 

V.V. Siksin, D.N. Trunov 
 

Abstract. For the Prometheus accelerator, a compact source of slow-mov-
ing neutrons (KINK) was simulated. The possibility of using light-sensitive 
nano preparations in the form of gold plasmonic nanoparticles to enhance the 
dose formation in the surface layer of the tumor is described. 

Keywords: compact neutron sources, Geant 4 simulation, light-sensitive 
nanomaterials, and gold plasmonic nanoparticles. 
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