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ПРЕДИСЛОВИЕ 

 
В названии данной конференции три ключевых понятия: 

МЭМС-технологии, нанотехнологии и фундаментальные ис-

следования. После создания в нашей стране госкорпорации 

«Роснано» нанотехнологии стали у всех на слуху, хотя немно-

гие реально понимают, о чем идет речь. С точностью до воз-

можного определения нанотехнологиями называются техноло-

гии, манипулирующие объектами с характерными размерами 

нанометрового масштаба. С этой точки зрения нанотехнологией 

фактически является, например, генная инженерия. Медицина с 

появлением систем локального диагностирования заболевания и 

точечной доставки в пораженную область лекарственных пре-

паратов, а это возможно лишь с помощью нанотехнологий, без-

условно, получит, наконец, адекватный инструментарий. Ис-

пользование наночастиц сулит почти безграничные возможно-

сти в создании новых материалов, систем очистки воды и возду-

ха, компьютерной техники нового поколения. Этот перечень 

легко продолжить, поскольку, какую бы область вы ни взяли, 

всегда появляется потенциальная возможность использования 

здесь с соответствующей маржей нанообъектов. Нанотехноло-

гии поэтому являются одним из главных приоритетов техноло-

гического развития существующей сегодня цивилизации.    

Микроэлектромеханические системы (МЭМС) имеют ха-

рактерные размеры от микрометра до нескольких миллимет-

ров. Их сложность определяется, в частности, числом входя-

щих в них элементов, которое может достигать сотен тысяч и 

миллионов. Сегодня, однако, уже существуют НЭМС – нано-

электромеханические системы, т.е. системы, имеющие субмик-

ронные размеры. Функционально они должны выполнять при-

мерно те же функции, что и МЭМС, но на пространственных (и 

временных, конечно) масштабах, примерно на два-три порядка 

меньших. Уже сегодня по МЭМС- и НЭМС-технологиям со-

здаются различные микросенсоры, включая биохимические, ак-

туаторы, двигатели, преобразователи и генераторы разных ти-

пов энергии, насосы и фильтры и т.д. Появление и развитие 
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МЭМС- и НЭМС-технологий привело к созданию новой от-

расли промышленности – микросистемной техники (МСТ). Се-

годня на Западе, где активно развиваются все указанные техно-

логии, предлагают объединить аббревиатуры МЭМС и МСТ в 

одну – М. Добавим, что пора появиться и еще одной аббревиа-

туре – Н. Такие сокращения тем более важны, что позволяют 

интегрировать сюда, например, микроэлектрохимические си-

стемы (МЭХМС), микронанотехнологии (МНТ) и т.д.  

Быстрое развитие МЭМС- и НЭМС-технологий вполне 

объяснимо. Принципиально ограниченные ресурсы Земли и ее 

уже достаточно плотная заселенность делают ресурсо-, энерго-

сбережение и эффективность не просто приоритетом развития 

цивилизации, но залогом ее выживания. Одно из главных 

направлений реализации указанного приоритета – создание 

мини- и микротехнологий и устройств с повышенными эксплу-

атационными характеристиками. Их ключевые достоинства – 

миниатюрность, надежность, малое энергопотребление, низкая 

материалоемкость, востребованность практически во всех от-

раслях экономики. Понимание необходимости опережающего 

развития М и Н сложилось в России уже достаточно давно. Ин-

дустрия наносистем входит в приоритетные направления разви-

тия науки, технологий и техники Российской Федерации, а 

МСТ – в «Перечень критических технологий Российской Феде-

рации». 
Три года тому назад, предваряя подобный сборник 

ФОМН’12, я описывал географию распределения компаний, 
связанных с микро- и нанотехнологиями. Россия была практиче-

ски вне этой географии. Сегодня ситуация несколько меняется. 
«Роснано» закончило 2014 г. с прибылью 8 млрд руб., правда, не 

без помощи резкой девальвации рубля в конце прошлого года. 
Достаточно активно работает ряд малых фирм по производству 

нанопорошков. Можно привести еще несколько примеров. Тем 

не менее, Россия по освоению этого нового рынка все еще от-
стает от большинства стран с развитой экономикой и многих – с 

развивающейся. Однако, как ни странно, это не столь драматич-
но, как может показаться. Сложность и многофункциональность 



 12 

уже существующих и проектируемых МЭМС и НЭМС такова, 

что изучение протекающих в них процессов требует специаль-

ных исследований. Традиционные методы часто оказываются 
здесь неприменимыми. Нередко неприменимы и классические 

теории и представления, привлекаемые для интерпретации дан-
ных проводимых в этой области экспериментов. Вот почему 

здесь необходимо  проведение систематических фундаменталь-
ных исследований. Традиционно высокий уровень таких иссле-

дований, осуществляемых в нашей стране, и дает надежду на то, 
что мы будем успешны в М и Н гонке. Но это объясняет и то, 

почему фундаментальные основы МЭМС- и нанотехнологий 
столь важны сегодня.      

Данный сборник содержит материалы уже пятой сессии 
конференции, которая родилась шесть лет тому назад. Даже на 

этом небольшом временном отрезке появились очень интерес-
ные работы в ряде институтов РАН и в вузах. Это, безусловно, 

вселяет оптимизм. Конференция в значительной мере уникаль-
на, поскольку в первую очередь акцентирует внимание на фун-

даментальных проблемах,  имеющих место в микро- и нанопро-

цессах и явлениях. Предметная область, связанная с МЭМС- и 
нанотехнологиями, объединяет большое число отраслей знания 

и огромное число научных направлений, она мультидисципли-
нарна. Повторюсь, примечательной их особенностью является 

то, что традиционные подходы здесь часто не работают. Нужны 
новые идеи. Но для быстрого продвижения необходима инте-

грация и постоянный активный обмен мнениями. Именно эта 
цель и стоит перед конференцией.  

Стоит заметить, что в данной предметной области экспе-
риментальное изучение имеющих здесь место процессов и явле-

ний по понятным причинам затруднено, а часто и невозможно. 
Поэтому активное их моделирование, безусловно, не только по-

лезно, но и необходимо. Следует только очень аккуратно выби-
рать используемые для этой цели методы и правильно интер-

претировать полученные результаты. Таким образом, необходим 
еще один тип интеграции, предусматривающий сочетание экс-

периментальных исследований с постоянным моделированием 

изучаемых процессов и явлений.  
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Мультидисциплинарность рассматриваемой на конферен-

ции тематики диктует и перечень проблем, которые должны 

быть рассмотрены на ней. Здесь наряду с традиционными во-

просами, которые фигурируют на многих отечественных и меж-

дународных конференциях, например, физика и механика нано-

материалов, присутствует и ряд других, обычно не выделяемых. 

Такими являются разделы: 

 Теплофизические свойства наножидкостей.  

 Течения наножидкостей. 

 Молекулярные методы моделирования материалов и 

физических процессов, включая метод молекулярной 

динамики.  

 Микро- и нанотечения, включая течения в пористых 

средах.  

 Физика и механика неньютоновских жидкостей.  

 Биомедицинские применения микротечений и нано-

жидкостей.  

Данное предисловие предваряет сборник докладов участ-

ников Конференции в двух томах. Редактирование этого сборни-

ка позволило достаточно подробно познакомиться с представляе-

мыми работами. С удовлетворением могу сказать, что за три 

прошедших после IV сессии года появилось много первокласс-

ных работ. Другой приятной особенностью является резко рас-

ширившаяся география. Среди докладчиков представители более 

чем 20 городов от Праги до Владивостока и от Санкт-Петербурга 

до Махачкалы. Наконец, приятно видеть среди докладчиков 

большое количество молодых научных сотрудников, аспирантов 

и даже студентов. Мне остается только пожелать всем участни-

кам конференции успешной работы, радости общения и взаимо-

понимания и, конечно, новых родившихся здесь идей.  

Конференция организуется при частичной финансовой 

поддержке Российского фонда фундаментальных исследований 

(грант 15-01-20304) и гранта Правительства РФ (договор 

№ 14.Z50.31.0019). 

 

Валерий Рудяк 
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, М.В. Барташевич
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Стекающие пленки жидкости используются в различных 

технологических устройствах для интенсификации теплообме-

на. В данной работе исследуется эффективность пленочного 

охлаждения твердой поверхности при постоянном тепловом по-

токе на стенке. Предполагается, что тонкая ламинарная пленка 

жидкости постоянной толщины h стекает по нагретой верти-

кальной стенке, на которой задан тепловой поток qW. Поверх-

ность пленки контактирует с неподвижным газом, температура 

которого равна Tg; теплообмен между жидкостью и газом опи-

сывается законом Ньютона с коэффициентом теплообмена  . 

Плотность , кинематическую вязкость , теплопроводность  

жидкости считаем постоянными.  

В декартовой системе координат с осью Оx, направленной 

вниз, поле температуры жидкости описывается уравнением 

2

2

y

T
a

x

T
u









.                                    (1)

 

Здесь   2/2 2yyhgu    скорость жидкости в пленке, а  

температуропроводность. Граничные условия для (1) имеют вид: 

( ) 0g y h

T
T T

y
  


  


, 

0y W

T
q

y
 


 


.           (2) 

Введем масштаб по оси Оx 2Pr/Re3hl   и масштаб температу-

ры /hqT
Wm

 . Здесь 
23 3/Re gh   число Рейнольдса плен-

ки, a/Pr    число Прандтля. Перейдем к безразмерным пе-

ременным lx / , hy / ,  
mg

TTT / , сохраняя буквенные обо-

значения. В безразмерных переменных уравнение (1) имеет вид: 
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  .2
2

2
2














T

x

T
                             (3) 

Граничные условия для уравнения (3) будут следующими: 

,01 






BiT

T
.10 








T
                  (4)

 
Здесь  /hBi    число Био. Уравнение (3) следует дополнить 

заданной температурой жидкости при x = 0 (на входе) 

  FT
x


0

.                                       (5) 

Ищем решение уравнения (3) методом разделения переменных в 

виде        xAxT , . Подставляя это в (3), получаем 
 

 

 

 

   
2

2
const 0

2

A x

A x




  

 
    

 
.                 (6) 

 

В случае 0  с учетом граничных условий (4) из (6) находим  

 BiTsteady /11 .                                (7) 

Формула (7) описывает не зависящее от координаты x линейное 

распределение температуры, которое установится в пленке на 

большом расстоянии от входа. В случае 0  для    из (6) 

получаем уравнение  

  02 22                                  (8) 

с краевыми условиями 
 

  00Φ  ,     011  Bi .                        (9) 
 

Решение задачи (8)–(9) существует только при определенных 

значениях n, каждому из которых соответствует собственная 

функция n(). Общее решение уравнения (3) имеет вид: 

     xATxT
nn

n

nsteady

2

1

exp,   




. 

Здесь ряд описывает процесс установления температуры жидко-

сти в стекающей пленке. Коэффициенты An представляют собой 
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разложение функции  
steady

TF   в ряд по ортогональному бази-

су из собственных функций n() и определяются формулой 

      




























   ddTFA

nnsteadyn

1

0

2

1

0

.         (10)

 
Вычисление спектра собственных значений n и функций 

n() представляет достаточно сложную проблему, поэтому да-

лее мы изложим приближенное решение поставленной задачи. 

Задача (3)(5) решалась методом Галеркина, который является 

одним из вариантов метода взвешенных невязок [1]. На интер-

вале 10   рассмотрим систему функций   
kk

cos , 

1, 2,k  , удовлетворяющих краевым условиям (9). Для этого ча-

стоты k должны быть корнями уравнения sin cosBi     .

 Нетрудно видеть, что система функций  
k

 представляет со-

бой ортогональный базис, при этом любую функцию перемен-

ной  можно представить в виде разложения в ряд по базисным 

функциям. Представим поле температуры в виде:

 
     

1

, steady k k

k

T x T a x  




  .                    (11) 

При подстановке (11) в уравнение (3) получаем невязку 

     2 2

1 1

, , 2 .k
k k k k

k k

da
R x R x a

dx
     

 

 

 
     

 
   

Согласно методу Галеркина, потребуем, чтобы проекция компо-

ненты невязки Rk(x,) на соответствующую базисную функцию 

была равна нулю. Отсюда получаем уравнение для ak  

0)2(

1

0

22

1

0

22    dad
dx

da
kkkk

k .           (12)

 
Решение (11) имеет вид: 

   xaa
kkk
 exp0 , где   0)2

1

0

22

1

0

22    dd
kkkk

. 

Отсюда получаем распределение температуры в пленке: 
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       





1

exp0
1

1,
k

kkk
xa

Bi
xT  .

 
Здесь ak(0) есть коэффициенты разложения функции Tsteady  F в 

ряд по базису k(). 

Результаты расчетов методом взвешенных невязок хоро-

шо согласуются с результатами численного решения уравнения 

(3) конечноразностным методом. Таким образом, предложен но-

вый упрощенный метод расчета поля температуры в стекающей 

пленке жидкости.  

 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (грант № 15-01-

4320). 
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Одним из широко применяемых для измерения деформа-

ций различных изделий и моделей при их испытаниях на проч-

ность является метод видеограмметрии, среди преимуществ ко-

торого – бесконтактный характер измерения, возможность по-

лучения мгновенной формы испытываемого объекта, высокая 

степень автоматизации. Одно из возможных направлений разви-

тия этого метода – применение подходов, разработанных для 

решения задач измерения распределений скорости потока жид-

mailto:info@polis-instruments.ru
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кости или газа по перемещению взвешенных частиц-трассеров 

(StereoPIV, 3DPTV и Tomographic PIV). Особенностью данных 

методов является большое количество точек (частиц-трассеров), 

для которых выполняется одновременное измерение скорости 

(десятки тысяч и более), высокая точность измерения переме-

щений (0.1 пикселя изображения), наличие процедур коррекции 

ошибок калибровки, возможность проведения измерений с вы-

соким временным разрешением (десятки кГц) и пр. Многое из 

перечисленного обеспечивается в первую очередь за счет специ-

ализированных алгоритмов обработки изображений. 

Целью настоящей работы является анализ возможностей 

развиваемых в ИТ СО РАН методов и подходов анемометрии по 

изображениям частиц (PIV/Stereo PIV/3D PTV) для измерения 

деформаций и вибраций твердых тел при проведении испытаний 

на прочность. Схема измерений заимствована из метода PIV: на 

поверхность объекта наносятся маркеры небольшого размера 

(например, путем напыления краски), цифровые камеры реги-

стрируют рассеянный или переизлученный маркерами свет под 

различными ракурсами в несколько моментов времени. С ис-

пользованием преобразований координат из систем координат 

камер в лабораторную систему координат рассчитывается про-

филь поверхности тестового объекта в первый момент времени 

или реконструируются мгновенные координаты маркеров в про-

странстве. Дальнейшая обработка позволяет получить форму 

поверхности в несколько моментов времени, динамику ее изме-

нения во времени путем корреляционного анализа последующих 

снимков или трассировкой найденных маркеров на поверхности. 

Для снижения уровня погрешности при обработке данных ис-

пользуется процедура коррекции калибровки камер (повышение 

точности калибровки по сравнению с калибровкой по мишени, а 

также компенсация изменений оптической конфигурации обо-

рудования вследствие смещений оборудования, вибраций 

и т.п.), 4D-алгоритмы расчета перемещений (учет гладкости по-

ля скорости в пространстве и во времени при высокочастотных 

измерениях). 
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В докладе представляются результаты применения опи-

санного подхода для измерения деформаций и перемещений 

твердых тел, проводится анализ погрешностей и диапазона из-

мерений, возможностей различных походов к обработке данных 

(3DPTV, OpticalFlow и др.). В качестве тестовых задач рассмат-

риваются изгиб плоской пластины и вращение винта. 

 

Работа выполнена при финансовой поддержке админи-

страции Новосибирской области через выделение субсидии в 

соответствии с распоряжением Правительства Новосибирской 

области от 04.08.2014 № 264-рп «О предоставлении субсидий 

субъектам инновационной деятельности на подготовку, осу-

ществление трансфера и коммерциализацию технологий, вклю-

чая выпуск опытной партии продукции, ее сертификацию, мо-

дернизацию производства и прочие мероприятия в 2014 году». 
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Дисперсно-кольцевым режимом течения называют тече-

ние жидкой пленки, обдуваемой высокоскоростным потоком га-

за. Поверхность пленки покрыта волнами двух типов: крупно-

масштабными волнами возмущения и мелкомасштабными вол-

нами ряби. Волны ряби генерируются на задних склонах волн 

возмущения, после чего часть волн движется со скоростью 

меньшей, чем скорость волн возмущения («медленная рябь»), а 

другая часть движется по поверхности волны возмущения 

(«быстрая рябь») и разрушается на мелкие капли, которые уно-

сятся в ядро газового потока [1]. 
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В недавней работе [2] были измерены расстояния от входа 

в канал, на которых впервые наблюдаются волны возмущения. 

Также было показано, что выше по потоку пленка покрыта мел-

кими волнами высокой частоты. Однако вопрос о механизме ге-

нерации волн возмущения на настоящий момент эксперимен-

тально не исследован. 

В настоящей работе была исследована пространственно-

временная эволюция поверхности пленки жидкости на первых 

100 мм от входа в канал. Для измерения локальной толщины 

пленки жидкости использовался метод лазерно-индуцированной 

флуоресценции (LIF), обладающий достаточным простран-

ственным и временным разрешением. Эксперименты проводи-

лись в вертикальном цилиндрическом канале диаметром 15 мм в 

диапазоне скоростей газа от 15 до 57 м/с и чисел Рейнольдса 

жидкости (Ref) от 140 до 400. 
 
 

 
 

Рис. 1. Фрагмент матрицы толщины пленки жидкости  

при малом расстоянии от входа. Reж = 400, Vg = 43 м/с 
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Анализ экспериментальных данных показал, что волны 

возмущения формируются путем слияния начальных возмуще-

ний различной скорости и амплитуды, которые генерируются на 

входе в канал (рис. 1). Положение начала образования волны 

возмущения зависит от начальных условий, таких как амплиту-

да, частота следования начальных возмущений и их различий по 

скорости. 

 

1. Alekseenko S.V., Antipin V.A., Cherdantsev A.V., Kharla-

mov S.M., Marcovich D.M. Two-wave structure of liquid film 

and waves interrelation in annular gas-liquid flow with and 
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061704.  

2. Zhao Y, Markides C.N, Matar O.K, Hewitt G.F. Disturbance 

wave development in two-phase gas-liquid upwards vertical 

annular flow. Int. J. Multiphase Flow. 2013. V. 55. P. 111–129.  
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Известно, что наноматериалы, обладая иными физико-

химическими свойствами и биологическим действием по срав-

нению с традиционными аналогами, следует отнести к новым 

видам материалов и продукции, характеристика потенциального 

риска производства и применения которых для здоровья и жиз-

ни человека является обязательной. Уже разработаны методиче-

ские указания, которые устанавливают требования к выявлению 

наноматериалов, представляющих потенциальную опасность 
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для здоровья человека, путем прогнозирования их потенциально 

неблагоприятных биологических эффектов на основе анализа 

имеющихся данных о физических, физико-химических, молеку-

лярно-биологических, цитологических, токсикологических и 

экологических характеристиках наночастиц и наноматериалов 

[1]. В этих методических рекомендациях предложена процедура 

по выявлению информации о наноматериалах и нанотехнологи-

ческой продукции, позволяющая с высокой степенью достовер-

ности предсказать возможность появления у этих объектов 

свойств, потенциально опасных для здоровья и жизни человека 

и среды его обитания. Однако описание факторов риска, возни-

кающих при производстве, представлено явно недостаточно. 

В федеральном законе РФ от 30.12.2009 № 384-ФЗ «О 

безопасности зданий и сооружений» прописаны основные тре-

бования к производству и применению современных строитель-

ных материалов с точки зрения безопасности для жизни и здо-

ровья граждан, их имущества, экологической безопасности 

и, что очень важно, с целью предупреждения действий, вводя-

щих в заблуждение приобретателей [2].  

Целью настоящей работы является анализ рисков при 

начальной стадии производства стеклогранулята, являющегося 

исходным сырьем для получения пеностеклокристаллического 

материала (ПСКМ) теплоизоляционного назначения. ПСКМ 

представляет собой объемный строительный материал, включа-

ющий наноразмерные структурные элементы, повышающие 

прочностные характеристики готового изделия. 

Согласно ФЗ РФ № 384 при разработке, производстве и 

эксплуатации строительных материалов необходимо соблюдать 

требования безопасности механических, химических, радиаци-

онных, биологических, противопожарных характеристик без-

опасности для здоровья человека. В Томском политехническом 

университете разработан способ производства пеностекла через 

промежуточный продукт (стеклогранулят), который получают 

термообработкой шихты при температурах, не превышающих 

950 °С. Стеклогранулят является исходным материалом для по-
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следующего вспенивания и получения ПСКМ с заданными ха-

рактеристиками.  

Процесс проведения анализа риска включает следующие 

основные этапы: планирование и организацию работ; иденти-

фикацию опасностей; оценку риска; разработку рекомендаций 

по уменьшению риска [3, 4]. Идентификация опасностей – вы-

явление и описание всех источников опасностей и возможно-

стей их реализации. При идентификации определяют, какие 

технические устройства, технологические процессы при про-

изводстве требуют глубокого анализа и являются наиболее 

опасными, а какие из них представляют меньшую опасность. 

Для идентификации экологических опасностей рекомендуется 

использовать один из нескольких методов анализа риска, при-

веденных ниже. Первый метод – качественная оценка, основан-

ная на изучении соответствия условий эксплуатации объекта. 

Второй метод – анализ видов и последствий отказов и работо-

способности. Метод используется при отклонении технологиче-

ских параметров (температуры, давления и пр.) от уже разрабо-

танных регламентных режимов. На стадии разработки проект-

ных решений изучаются условия и разрабатывается комплекс 

вопросов высокой устойчивости деятельности предприятия в 

случаях различных критических ситуаций, которые относятся к 

экологическим и производственно-экономическим рискам. Тре-

тий метод – оценка вероятности возникновения экологически 

опасных событий при производстве новых видов материалов. 

Как показывает практика, для выявления причинно-следст-

венных связей возможных аварийных ситуаций достаточно ис-

пользовать логико-графические методы анализа типа «деревьев 

отказов» и «деревьев событий». При анализе «деревьев отказов» 

рассматриваются различные комбинации отказов оборудования, 

нерасчетные внешние (техногенные) воздействия, приводящие к 

аварийной ситуации. Поэтому анализ экологических рисков при 

получении стеклогранулята и пеностеклокристаллического мате-

риала проведен с использованием данного метода. 

Установлено, что возможны как параметрический, так и 

функциональный отказы. Параметрический вероятен в случае 
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нарушения оптимального режима термообработки шихты. 

Функциональный же отказ может иметь место при поступлении 

в печь материала с повышенной влажностью. Из анализа «дере-

ва отказов» при нарушении технологического процесса получе-

ния стеклогранулята во вращающейся печи следует, что наибо-

лее вероятной причиной нарушения технологического процесса 

являются функциональные отказы. 

Таким образом, анализ технологии получения стекло-

гранулята показал высокую технологичность и безопасность 

производства пеностеклокристаллического материала. Эксплуа-

тация любого производственного объекта так или иначе сопро-

вождается рядом инцидентов, в отдельных случаях приводящих 

к выходу из строя оборудования. 

По результатам анализа выявленных причин нежелатель-

ных событий в целях снижения производственных и экологиче-

ских рисков для предприятий по производству ПСКМ в обяза-

тельном порядке предусматривается ряд мероприятий, необхо-

димых для их устранения, направленных на снижение и преду-

преждение ошибок, ведущих к нарушению технологического 

процесса: 

– системы сигнализации и автоматического пожаротуше-

ния, устройство специальных пожарных водоемов на 

промплощадке предприятия; 

– дублирование систем электроснабжения, организация 

систем резервного топлива и независимых источников 

электроэнергии – дизель-генераторы для печей и т.п.; 

– подготовка и обучение квалифицированного обслу-

живающего персонала; 

– разработка техрегламента организации производства 

ПСКМ  и  обслуживания  технологического  оборудо-

вания; 

– разработка мероприятий по действиям персонала в 

условиях отклонения технологического режима произ-

водства и исключения экологического  и производ-

ственного риска. 
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В 1994 г. J.L. Parker, P.M. Claesson и P. Attard [1] впервые 

сообщили о возможном существовании газовых нанопузырьков 

размером 10–100 нм в воде на гидрофобной поверхности. В 

2000 г. N. Ishida с сотрудниками [2] с помощью атомно-силового 

микроскопа наблюдали нанопузырьки на поверхности гидрофо-

бизированной кремниевой подложки. К настоящему времени 

получены обширные экспериментальные данные относительно 

нуклеации, устойчивости и иных свойств газовых нанопузырь-
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ков [3, 4], в том числе и на гидрофильных подложках. Интерес к 

этому объекту обусловлен, с одной стороны, нетривиальным 

фактом устойчивости газовых нанопузырьков, находящихся под  

избыточным лапласовским давлением, и, с другой стороны, по-

ниманием важных практических следствий их существования 

для фундаментальных и прикладных задач гидродинамики, 

нанотехнологии, биологии и медицины. Изучение происхожде-

ния и свойств поверхностных нанопузырьков приводит к поста-

новке общей фундаментальной  проблемы самоорганизации су-

прамолекулярных нанокомплексов в растворах на деформируе-

мых субстратах. 

В докладе впервые отражены основные результаты теоре-

тических исследований по данной тематике, полученные авто-

ром с 2009 г. по настоящее время [5]. Принципиальная цель ис-

следований состояла в поэтапном построении физической кон-

цепции и замкнутой последовательной теории формирования и 

устойчивости газовых нанообъектов в растворах на деформиру-

емых, в общем случае, подложках. 

На первом этапе из анализа экспериментальных данных 

сделано предположение о ключевой роли для изучаемых явле-

ний неоднородности смачивания жидкостью подложки, как свя-

занной с технологией приготовления поверхности материала, 

так и наведенной (индуцированной) в результате тех или иных 

процессов, протекающих на границе жидкость – субстрат.  

На втором этапе разработана термодинамическая теория 

тензора напряжений в жидкости на неоднородной поверхности 

субстрата. В отличие от статистической теории Ирвина – Кирк-

вуда, построенной в терминах микроскопических характеристик 

и межмолекулярных взаимодействий, предлагаемая термодина-

мическая теория тензора напряжений в жидкости является мак-

роскопической. В рамках термодинамической теории свойства 

жидкости, поверхности подложки и их взаимодействие описы-

ваются через измеряемые статистические средние величины. 

Свободная энергия системы выражена в виде функционала Гин-

збурга – Ландау через энергетические характеристики поверхно-

сти раздела и компоненты тензора деформаций, возникающих в 
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жидкости и субстрате под действием короткодействующих по-

верхностных сил, описываемых в терминах теории упругости. 

Функционал Гинзбурга – Ландау редуцирован к форме, соответ-

ствующей закону Гука с неисчезающими компонентами тензора 

напряжений на контактной поверхности жидкости. 

Ненапряженное состояние жидкости на неоднородном 

субстрате не отвечает минимуму свободной энергии системы. 

Если время перехода в состояние с минимумом свободной энер-

гии меньше или порядка характерного времени эксперимента, 

то можно принять в качестве физического условия полное 

скольжение жидкости (предельная олеофобность, отсутствие ад-

гезии жидкости к подложке). Минимизацию функционала сле-

дует проводить в этом случае с граничным условием – свобод-

ной поверхностью жидкости. Для больших времен перехода 

(олеофильность, сильная адгезия жидкости) соответствующее 

граничное условие – это прилипание жидкости к субстрату. В 

этом случае принципиальное значение имеют механические 

свойства (деформируемость) субстрата.  
 

 
Профиль давления в жидкости вокруг кругового  

низкоэнергетического поверхностного домена ( )0,1/  zRu  

на гетерогенном олеофобном субстрате 
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На третьем этапе решен ряд задач теории упругости и сде-

лан вывод о формировании областей растяжения и сжатия жид-

кости на неоднородной поверхности подложки. В частности, 

получено решение задачи о распределении напряжений вокруг 

кругового домена с низким значением удельной межфазной 

энергии на бесконечном химически однородном олеофобном 

субстрате, имеющем линию разрыва значения удельной меж-

фазной энергии в виде окружности радиуса R (см. рисунок). Как 

видно на графике, жидкость растягивается внутри цилиндриче-

ского домена 1/ Ru  и сжимается за его пределами. 

Амплитуда понижения давления в жидкости в случае не-

однородности наноразмеров (порядка нескольких сотен кПа в 

области 10–100 нм) может оказаться достаточной (с учетом дав-

ления газа в нанопузырьках) для компенсации лапласовского 

давления и устойчивости на субстрате нанопузырьков в форме 

усеченного сегмента с малым контактным углом. Малая вели-

чина контактного угла обеспечивается действием в граничном 

слое жидкости сдвигового напряжения. 

На четвертом этапе показано, что разбиение граничного 

слоя раствора на нанодомены может происходить спонтанно как 

результат самоорганизации и на исходно однородной подложке 

(слабая неоднородность может выступать в качестве затравоч-

ной). Условием разбиения на нанодомены является зависимость 

величины межфазной энергии от параметров состояния систе-

мы: концентрации растворенного газа на контактной поверхно-

сти, температуры, величины деформации и т.п. Спонтанное раз-

биение граничного слоя раствора на нанодомены обусловлено 

неустойчивостью системы к флуктуациям параметров состоя-

ния, а кинетика разбиения определяется процессами переноса: 

баро- или термодиффузией растворенного газа, теплопереносом 

через контактную поверхность, пластическим течением под-

ложки и т.п. На основе проведенных оценок сделан вывод об 

уникальности изучаемого явления для воды и водных растворов, 

что подтверждается имеющимися к настоящему времени экспе-

риментальными данными о нанопузырьках [3, 4]. 

 



 29 

1. Parker L., Claesson P.M., Attard P. Bubbles, cavities, and the 

long-ranged attraction between hydrophobic surfaces. J. Phys. 

Chem. 1994. V. 98. P. 8468–8480. 

2. Ishida N., Inoue T., Miyahara M. et al. Nano bubbles on a hy-

drophobic surface in water observed by tapping-mode atomic 

force microscopy. Langmuir. 2000. V. 16. P. 6377–6380. 

3. Seddon J.R.T., Lohse D. Nanobubbles and micropancakes: gas-

eous domains on immersed substrates. J. Phys.: Condens. Mat-

ter. 2011. V. 23. Р. 133001. 

4. Zhang X., Lohse D. Perspectives on surface nanobubbles. Bio-

microfluidics. 2014. V. 8. P. 041301. 

5. Отчет о деятельности СО РАН в 2012 г. Механика и энерге-

тика. Приоритетное направление III.20. Программа III.20.4. 

Новосибирск, 2012. С. 110. 
 

 

УДК 51.72 

 

ИССЛЕДОВАНИЕ ДИНАМИКИ УКЛАДКИ БЕЛКА 

TRP-CAGE МЕТОДОМ МОЛЕКУЛЯРНОЙ  

ДИНАМИКИ  

 

В.А. Андрющенко
1,2

,  С.Ф. Чекмарев
1,2

  

1 ИТ СО РАН, 2 НГУ, chekmarev@itp.nsc.ru, г. Новосибирск 
 

Метод молекулярной динамики (МД) является одним из 

основных инструментов исследования различных систем на 

микро- и наномасштабах. В настоящее время существует ряд 

пакетов программ для моделирования молекулярных систем на 

основе метода МД. К наиболее  популярным можно отнести 

CHARMM, GROMACS, AMBER, LAMMPS. Используя эти па-

кеты, можно получить информацию об изменении фазового 

портрета моделируемой системы со временем.  

В данной работе мы проводим исследование процесса 

укладки белка trp-cage (рисунок). Процесс укладки (фолдинга) 

состоит в переходе от развернутого состояния белка, которое 

синтезируется на рибосоме, в компактное функциональное (на-
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тивное) состояние. Чтобы получить обозримую картину дина-

мики укладки, многомерное конформационное пространство ис-

следуемой системы (белка) сводится к сокращенному простран-

ству коллективных переменных. В качестве таких переменных 

используются радиус инерции, число нативных контактов, 

среднеквадратичное отклонение от нативного состояния и др. 

[1–3]. Далее можно следить за изменением значений этих пере-

менных либо строить поверхности свободной энергии (ПСЭ) в 

зависимости от этих переменных, которые определяют вероят-

ность нахождения системы в текущей точке пространства кол-

лективных переменных. 
 

  
 

Схематическая иллюстрация белка trp-cage (PDB:1L2Y) 

 

Используя метод МД, проведено моделирование белка  

trp-cage, который представляет собой последовательность двад-

цати аминокислотных остатков: Asn1-Leu2-Tyr3-Ile4-Gln5-Trp6-

Leu7-Lys8-Asp9-Gly10-Gly11-Pro12-Ser13-Ser14-Gly15-Arg16-Pro17 -

Pro18-Pro19-Ser20. Для моделирования использовался пакет 

CHARMM [4]. Моделирование проводилось как в «явном» рас-

творителе – в виде набора молекул воды, окружающих белок, – 
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так и в «неявном», где наличие водного окружения учитывалось 

путем введения поправок к энергии взаимодействия атомов в 

белке. Температура системы изменялась в диапазоне от 290 К до 

330 К.  

Используя данные МД моделирования,  

– проведен анализ ПСЭ в различных пространствах кол-

лективных переменных, что позволило оценить веро-

ятность пребывания белка в различных конформа-

ционных состояниях в ходе его укладки;  

– вычислены скорости переходов между различными 

конформационными состояниями белка и на их основе 

построены кинетические сети и графы связности,  опи-

сывающие изменение состояний белка со временем.  

 

Работа выполнена при поддержке Российского научного 
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В данном докладе обсуждается структура упаковок твер-

дых сфер. Модель твердых сфер традиционно используется для 

описания фазовых переходов в простых жидкостях и стеклах, с 

ее помощью можно объяснить строение малых кластеров и на-

ночастиц, структура которых существенно отличается от струк-

туры макроскопического образца. Мы исследовали упаковки 

различной плотности, от рыхлых неупорядоченных до плотных 

кристаллических. Целью работы является изучение общих зако-

номерностей нерегулярного заполнения пространства сферами.  

Фундаментальной чертой всех плотных упаковок сфери-

ческих частиц (атомов, коллоидов и т.п.) является наличие кон-

фигураций атомов, близких к правильной тетраэдрической. Ес-

ли в плотнейших кристаллических упаковках они образуют ре-

гулярные мотивы, то в некристаллических они объединяются в 

специфические агрегаты (политетраэдры), которые представля-

ют собой относительно плотные локальные ядра, не свойствен-

ные кристаллу. Наличие политетраэдров является характерной 

чертой всех плотных неупорядоченных систем, частицы кото-

рых можно считать сферическими. Это свойство заполнения 

пространства объясняет существование предельной плотности 

для неупорядоченных упаковок (берналовская плотность), по-

могает понять особенности формирования кристаллической фа-

зы при гомогенной нуклеации и причину специфических струк-

тур отдельных наночастиц.  

Методы. Для получения компьютерных моделей упаковок 

использованы известные алгоритмы Жорде – Тори и Лубачев-

ского – Стиллиниджера. Каждая упаковка содержит по 10 000 

частиц и получена независимо, стартуя от случайного располо-



 33 

жения шаров в пространстве. Кроме того, мы анализировали 

экспериментальные упаковки, где координаты шариков были 

извлечены с помощью рентгеновской томографии [1]. Для ана-

лиза использовано 30 000 частиц центральной части упаковок.  

Для изучения структуры использован метод Вороного –

Делоне, широко известный как в математике, так и в физике [2]. 

С его помощью можно однозначно выбрать «взаимоближай-

шие» четверки частиц. Они образуют симплексы Делоне, кото-

рые являются простейшими элементами трехмерной структуры. 

Для выбора симплексов, близких по форме к правильному тет-

раэдру, использованы разные меры формы симплексов, обсуж-

даемые, например, в работе [3]. 

Итак, приступая к исследованию структуры упаковки, 

первым делом рассчитываются симплексы Делоне исследуемой 

системы, затем производится анализ их формы (выделяются 

«хорошие тетраэдрические» симплексы). После этого проводит-

ся анализ кластеров из таких симплексов.  

Результаты. Дж. Бернал, исследуя упаковки стальных 

шариков, обнаружил, что неупорядоченная упаковка имеет пре-

дельную (критическую) плотность, соответствующую степени 

заполнения пространства, примерно равную 0.64. Более плотные 

упаковки обязательно содержат кристаллические области. Ин-

тересно, что эта плотность намного меньше максимальной 

плотности, реализуемой в плотнейших кристаллических упаков-

ках (ГЦК, ГПУ), равной 0.74045 (рис. 1). Природа берналовской 

плотности до сих пор до конца не понята, а ее точное значение 

не известно, несмотря на то, что многие исследователи вплот-

ную занимались и продолжают заниматься этим вопросом.  

Мы показываем, что ответы на эти вопросы можно искать, 

исследуя политетраэдрические агрегаты. Они являются основой 

существования плотной неупорядоченной упаковки. Такой прин-

цип организации структуры со статистической точки зрения яв-

ляется предпочтительным, поскольку в этом случае реализуется 

широкое многообразие плотных локальных конфигураций 

(рис. 2). Однако он имеет свой предел. Для достижения более 

высокой плотности необходимо изменить принцип, т.е. позво-
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лить образовываться ядрам кристаллической структуры (ГЦК и 

ГПУ).  

 

 
Рис. 1. Зависимость доли симплексов в политетраэдрах 

от степени заполнения 
 

Доля политетраэдров увеличивается с ростом плотности 

упаковки (см. рис. 1). При приближении к критической плотно-

сти они составляют около 30 % от всех симплексов Делоне, что 

соответствует доле тетраэдров в кристаллических упаковках. 

Таким образом, к этой плотности практически все тетраэдры в 

упаковке участвуют в формировании политетраэдрических агре-

гатов. После превышения критической плотности доля таких 

тетраэдров резко падает, что указывает на появление кристалли-

ческих ядер, где тетраэдры предпочитают соседствовать по реб-

ру (см. рис. 2в).  
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Рис. 2. Тетраэдрическая конфигурация и ее кластеры: 

а – одиночный тетраэдр; б – пара смежных тетраэдров  

(элемент ГПУ); в – пара несмежных тетраэдров (элемент ГЦК);  

г – простейший политетраэдр (три смежных тетраэдра);  

д – кольцо из пяти тетраэдров; е – икосаэдр; 

ж – «скрученный икосаэдр»; з – пример политетраэдрического 

агрегата, взятого  из неупорядоченной упаковки; 

и – пример пентагональной призмы, взятой  

из закристаллизованной упаковки 
       

Таким образом, дальнейшее повышение плотности при 

сохранении «политетраэдрического» принципа упаковки стано-

вится невозможным. Это объясняет феномен существования 

предельной плотности для неупорядоченных упаковок. Превы-

шение этой плотности возможно только за счет смены принципа 

упаковки, т.е. за счет появления кристаллических ядер. 

Используя симплексы Делоне, мы также провели деталь-

ный анализ структурных изменений, происходящих на пороге 

кристаллизации. Присутствие политетраэдрических агрегатов в 

а) б) 

c) 

в) 

г) ж) е) д) 

з) и) 
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жидкости способствует появлению прекурсоров с пятикратной 

симметрией (см. рис. 2ж). Кроме того, наличие большого числа 

смежных по граням тетраэдров объясняет повышенную долю 

зародышей структуры ГПУ (где есть пары смежных тетраэдров) 

по сравнению с ГЦК (где нет таких смежных тетраэдров). 

Склонность тетаэдров быть смежными по граням прояв-

ляется также и в закристаллизованных образцах, где между кри-

сталлическими ядрами могут возникать структуры в виде пента-

гональных призм (рис. 2и). При этом мы отмечаем, что в мас-

сивных образцах практически отсутствуют икосаэдры (рис. 2е). 

Структуры с икосаэдрическим порядком характерны только для 

конечных кластеров и наночастиц.   

 

Работа выполнена при частичной поддержке РФФИ (грант 
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Благодаря активному развитию МЭМС-технологий (мик-

роэлектромеханические системы) [1] появился заметный инте-

рес к изучению микроструй [2–5]. Опубликованы первые экспе-

рименты по изучению ламинарно-турбулентного перехода в до-

звуковых [2, 4, 5] и сверхзвуковых микроструях [3]. Одним из 

важных параметров при практическом использовании микро-

струй является дальнобойность таких течений. Под дальнобой-

ностью в струйных течениях в данной работе понимается: а) для 

дозвуковых струй – длина ламинарной части; б) для сверхзвуко-

вых струй – длина сверхзвуковой части струи. Целью работы 

является экспериментальное изучение дальнобойности осесим-

метричных и плоских дозвуковых и сверхзвуковых микроструй. 

Комплексные измерения выполнены на нескольких стендах с 

помощью следующих методов: а) трассерного (PIV – Particle 

Image Velocimetry); б) термоанемометрического; в) визуализа-

ции; г) микрозондирования. В опытах использовались осесим-

метричные и плоские микросопла с характерным размером 10–

340 мкм. Также проведены измерения на струях большего раз-

мера 0.5–8 мм. В качестве рабочего газа использовался воздух и 

азот. 

Получены систематические данные по координате лами-

нарно-турбулентного перехода в дозвуковых струях. Считается, 

что затопленные дозвуковые струи вследствие сильной не-

устойчивости имеют числа Рейнольдса перехода не более 10–20. 

Однако визуализация и опыты показали, что струя остается ла-

минарной даже при числах Re несколько сотен. Причем это от-

носится не только к микроструям, но и к макроструям.  
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При обобщении результатов экспериментов со сверхзву-

ковыми затопленными струями часто используется число Re, 

построенное по расстоянию от среза сопла до диска Маха. По 

аналогии с этим авторы предлагают в качестве обобщающего 

параметра для дозвуковых струй число Re, построенное по 

длине ламинарной зоны. На рис. 1 по оси абсцисс приведены 

числа Re перехода, построенные по выходному диаметру сопел 

(каналов), из которых истекали затопленные струи. По оси ор-

динат строились числа Re перехода, в которых линейным мас-

штабом являлась длина ламинарной зоны затопленной струи. 

Как видно, при изменении числа Re перехода, построенного по 

диаметру канала, от 250 до 5000 числа Re перехода, построен-

ные по длине ламинарной зоны, группируются в районе 

ReL = 10
5
 для осесимметричных струй и ReL = 10

4
 – для плоских. 

В те же районы попадают и данные других авторов. Дальнобой-

ность сверхзвуковых мини- и микроструй определялась как по 

фотографиям визуализации течения, так и по измерениям мик-

ротрубкой Пито. 
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Рис. 1. Число Рейнольдса перехода дозвуковых струй:  
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1–6 – цилиндрические каналы разного диаметра; 7 – плоский 

канал. Данные других авторов: 8–10 – осесимметричные струи; 

11 – плоская струя 

Полученные данные по дальнобойности в зависимости от 

степени нерасчетности микроструй n можно разделить на три 

группы. В первую группу входят струи, истекающие из сопел 

диаметром 65 мкм и более. Сплошной и пунктирной линиями на 

рис. 2 показаны обобщенные зависимости для турбулентных 

макроструй, приведенные в работах [9, 10] соответственно. С 

ними хорошо совпадают полученные данные этой группы.  
 

1 10
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L
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/D
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 [9]

 [10]

 d = 340 мкм

 d = 215 мкм

 d = 150 мкм

 d = 65 мкм

 d = 61,4 мкм

 d = 44,3 мкм

 d = 34,8 мкм

 d = 26 мкм

 d = 21,4 мкм

 d = 16,1 мкм

 d = 10,4 мкм

 
Рис. 2. Относительная длина сверхзвукового участка  

микроструй 
 

Ко второй группе можно отнести струи, истекающие из со-

пел диаметром 61.4–21.4 мкм. В этом случае происходит суще-

ственное увеличение дальнобойности с последующим резким 

падением и восстановлением в некоторых случаях высокой 

дальнобойности.  
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К третьей группе можно отнести микроструи, истекающие 

из сопел диаметром 16.1 и 10.4 мкм. В этом случае падения 

дальнобойности не происходит. 

Особый интерес представляют данные по дальнобойности 

второй и третьей групп. Значительное увеличение дальнобойно-

сти микроструй зафиксировано впервые. Также впервые обна-

ружен эффект восстановления длины сверхзвукового участка 

после его уменьшения (при увеличении степени нерасчетности 

струи). 
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Интерес к изучению течения газа на микромасштабах вы-

зван в значительной мере возможными их практическими при-

менениями. Тем не менее, работ по исследованию структуры 

сверхзвуковых двумерных микроструй нет, за исключением ра-

боты [1], где приведены некоторые данные только при одном 

числе Ренольдса и одном давлении в форкамере. Существует 

ряд работ, рассматривающих структуру двумерных сверхзвуко-

вых макроструй [2–4]. Однако данных по дальнобойности дву-

мерных сверхзвуковых микроструй в доступной литературе нам 

найти не удалось. Целью настоящей работы является определе-

ние основных характеристик сверхзвуковых недорасширенных 

микроструй воздуха. 

На рис. 1 приведены фотографии выходных сечений мик-

росопел. Изучение структуры микроструй осуществлялось с ис-

пользованием микротрубки Пито и путем визуализации течения 

микроструй прямотеневым методом. В качестве рабочего газа 
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использовался воздух при комнатной температуре. Сверхзвуко-

вая струя истекала в атмосферу.  

На рис. 2 в качестве примера показаны фотографии визуа-

лизации течения струи, истекающей из сопла высотой 175 мкм 

при различном давлении в форкамере. Пилообразная структура 

на фотографиях – масштабный элемент. На фотографиях отчет-

ливо видна ударно-волновая структура сверхзвуковой струи. 
 

     
 

Рис. 1. Фотографии выходных сечений микросопел 
 

 

       
 

Рис. 2. Визуализация течения микроструи 
 

На рис. 3 приведено продольное распределение P′0 для 

струи, истекающей из сопла высотой 83.3 мкм. Измерения вы-

полнены вдоль линии пересечения плоскостей симметрии сопла.  

На графиках видно квазипериодическое изменение P′0, 

связанное с ударно-волновой структурой струи.  

По фотографиям визуализации течения и распределению 

давления вдоль струи были определены размеры первой бочки 

струй. Полученные данные приведены на рис. 4. По этим данным 

были получены эмпирические зависимости размера первой бочки: 
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/  2.35 1Ls h n   при n ≤ 2 и /  1.23 0.1Ls h n   при n > 2. Вид-

но, что размер бочек двумерных сверхзвуковых струй при n > 2 

изменяется линейно. 

 
 

 
Рис. 3. Продольное распределение P′0 

 

 

Рис. 4. Размер первой бочки  
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Под дальнобойностью струи понимается расстояние от 

среза сопла до точки на оси струи, в которой скорость достигает 

местной скорости звука. Дальнобойность определялась по рас-

пределению давления на оси струи. Полученные данные приве-

дены на рис. 5. Увеличение дальнобойности наблюдается начи-

ная с h = 52.5 мкм при n < 1.1. Этот эффект тем сильнее, чем 

меньше высота сопла. Однако эффект имеет место в небольшом 

диапазоне нерасчетности струи 1 < n < 1.8. При n > 1.8 дально-

бойность всех исследованных струй хорошо согласуется друг с 

другом. 

 

 
Рис. 5. Дальнобойность двумерных сверхзвуковых микроструй 
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В последние годы наблюдается растущий интерес к изуче-

нию высокоскоростных дозвуковых и сверхзвуковых газовых 

микроструй в силу потенциальной возможности их использова-

ния в микрореактивных двигателях [1], в микроустройствах 

пневмоники, для охлаждения элементов микроэлектроники [2] и 

для активного управления газодинамическими течениями. В 

связи с этим в данной работе исследуется структура и устойчи-

вость осесимметричных сверхзвуковых недорасширенных мик-

роструй, истекающих в затопленное пространство из сопел диа-

метром 341–10.4 мкм. Экспериментально измерялись осевое 

распределение давления, уровни интегральных пульсаций в 

струе, одновременно с помощью пакета Fluent выполнено моде-

лирование исследованных течений. Для измерения давления ис-
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пользовалась специально изготовленная микротрубка Пито [3]. 

Приемная микротрубка имела внешний диаметр 12 мкм при 

толщине стенки около 0.1 мкм. Во всех экспериментах в каче-

стве рабочего газа использовались азот и воздух при комнатной 

температуре.  

Определение относительной дальнобойности микроструи 

Lc и среднего размера бочек струи осуществлялось по осевому 

распределению давления. Под дальнобойностью струи понима-

ется расстояние от среза сопла до точки на оси струи, в которой 

скорость достигает местной скорости звука. 

Полученные данные по дальнобойности микроструй мож-

но разделить на три группы. В первую группу (рис. 1а) входят 

струи, истекающие из сопел диаметром 65 и более микрометров. 

Сплошной и пунктирной линиями на рис. 1 показаны обобщен-

ные зависимости относительной дальнобойности для турбу-

лентных струй макроскопического размера [1, 2]. Видно хоро-

шее совпадение данных для микроструй с обобщенными зави-

симостями для турбулентных макроструй.  

 

       а)     б)          в) 
 

 
 

Рис. 1. Относительная дальнобойность микроструй  

в зависимости от нерасчетности струи 

 

Ко второй группе можно отнести струи, истекающие из 

сопел диаметрами 61.4–21.4 мкм, данные для которых приведе-

ны на рис. 1б. В этом случае происходит значительное, в не-

сколько раз, увеличение дальнобойности микроструи по сравне-

нию с дальнобойностью макроструй. Затем, при некотором зна-
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чении нерасчетности струи n, происходит смена режима боль-

шой дальнобойности струи на режим дальнобойности, харак-

терный для макроструй, и в некоторых случаях происходит 

вновь увеличение дальнобойности.  

К третьей группе (см. рис. 1в) можно отнести микроструи, 

истекающие из сопел диаметром 16.1 и 10.4 мкм. В этом случае 

дальнобойность также превышает значения для макроструй, но 

уменьшения дальнобойности до значений, характерных для 

макроструй, не происходит во всем достигнутом диапазоне зна-

чений нерасчетности.  

Особый интерес представляют данные по дальнобойности 

второй и третьей групп. Значительное увеличение дальнобойно-

сти микроструй зафиксировано впервые. Также впервые обна-

ружен эффект восстановления длины сверхзвукового участка 

после его уменьшения (при увеличении степени нерасчетности 

струи).  

Численно задача решалась в двумерной осесимметричной 

постановке. Стационарные двумерные уравнения Навье – Стокса 

решались либо для ламинарного режима истечения, либо с до-

бавлением k–ω SST-модели турбулентности. Результаты моде-

лирования предсказывают возможность истечения струи в ре-

жиме большой дальнобойности. В этом случае сверхзвуковой 

режим истечения должен быть ламинарным (рис. 2).  
 

      
 

Рис. 2. Поля изолиний числа Маха М > 1 струи, истекающей  

из сопла D = 44.3 мкм, n = 1,6: а – ламинарная модель, б – k–ω 

SST-модель турбулентности 
 

Термоанемометром в микроструях определялся уровень 

интегральных пульсаций и их спектральный состав. Для струй, 

истекающих из сопел диаметром менее 60 мкм, были получены 

а) 

б) 
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данные, которые позволили более четко понять процессы, про-

исходящие в микроструях, и выяснить, что резкое падение длины 

сверхзвукового участка микроструй с ростом нерасчетности связа-

но с ламинарно-турбулентным переходом в струйном течении. 

На рис. 3а показана дальнобойность струи, истекающей из 

сопла диаметром 21.4 мкм; на рис. 3б–г показаны значения не-

расчетности струи, при которых были получены осевые распре-

деления интегральных пульсаций, и спектральные характери-

стики. Когда струя находится в режиме большой дальнобойно-

сти (рис. 3б, n = 1.49), уровень интегральных пульсаций во всем 

диапазоне расстояний Lc/D низок, а спектр не содержит замет-

ных пульсаций. При n = 1.89 (рис. 3в) в диапазоне расстояний 

X/D = 0÷20 уровень интегральных пульсаций остается низким, 

однако затем, при увеличении X/D, происходит рост интеграль-

ных пульсаций, а спектр пульсаций расширяется по частоте. 

При n = 3.35 (рис. 3г) так же, как и в предыдущем случае, про-

исходит резкий рост интегральных пульсаций, а спектр пульса-

ций расширяется интенсивней. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

Рис. 3. Дальнобойность струи 
 

Резкое повышение уровня интегральных пульсаций и 

наполнение спектра пульсаций трактуется как ламинарно-турбу-

лентный переход в слое смешения струи. Из вышесказанного 

следует, что увеличение длины сверхзвукового участка микро-

струй связано с ламинарным характером течения в них.  

 

в) 

г) 

а) 

б) 
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Исследование теплоотдачи в микроканалах чрезвычайно 

актуально в связи с многочисленными возможными приложени-

ями. Актуальность данной тематики еще больше возрастает при 

использовании в микроканалах в качестве рабочего тела нано-

жидкостей. Сложность экспериментального исследования таких 

микротечений обусловлена тем, что требует специального ин-

струментария. Создание стенда для изучения теплоотдачи в 

микроканалах при прокачке через них наножидкостей и явля-

лось целью данной работы.  

Основным элементом измерительного стенда являлась ва-

куумная камера (рис. 1), выполненная из нержавеющей стали и 

имеющая объем 13 дм
3
. Объем откачивался вакуумным насосом 

до давления 210
–2

 мм рт. ст., что вполне достаточно для исклю-
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чения влияния конвективного теплообмена. В боковой стенке 

камера имеет отверстия для откачки воздуха, измерения вакуу-

ма, подачи и отвода рабочей жидкости, а также снабжена ше-

стью вакуумными разъемами по семь контактов в каждом. 

 

 
 

Рис. 1. Вакуумная камера 
 

Для получения достоверных данных необходимо было на 

входе в рабочий участок канала иметь профиль скорости, соот-

ветствующий развитому течению. С этой целью миниканал был 

выполнен составным и имел подготовительный и рабочий 

участки. Подготовительный участок состоял из двух частей: 

медной трубки диаметром 1.5 мм и длиной 20 мм; микротрубки, 

выполненной из медицинских игл различного диаметра. Изме-

рения, представленные в данной работе, выполнены на трубке 

диаметром 358 мкм и длиной 27 мм. Трубки соединялись при 

помощи фотополимера таким образом, что получался плавный 

профиль сопряжения внутренних диаметров трубок. Нагревае-

мый участок составлял 24.3 мм. На рис. 2 приведена фотография 

экспериментального стенда. 

Нагрев микроканала осуществлялся путем пропускания 

через него переменного электрического тока. В качестве источ-

ника переменного напряжения использовалось напряжение сети 

и система понижающих трасформаторов. Нагрев током соответ-
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ствует реализации постоянного теплового потока от стенки ка-

нала в жидкость. Электрическое сопротивление нагреваемого 

участка составляло 0.5 Ом. Мощность, подаваемая на миника-

нал, варьировалась от 0.5 до 2.4 Вт.  

 

 
 

Рис. 2. Детализация рабочего участка 
 

Термопары L-типа изготавливались из проводов диамет-

ром 25 мкм и фиксировались к нагреваемому участку миникана-

ла с помощью лака и дополнительно приклеивались теплопро-

водным клеем. Таким образом достигался надежный тепловой 

контакт между термопарами и поверхностью канала, в то время 

как электрический контакт отсутствовал. По длине нагреваемого 

участка располагалось 12 термопар. Дополнительная термопара 

размещалась непосредственно внутри коллектора на выходе ка-

нала. Расстояние от выхода канала до термопары составляло по-

рядка 8–10 калибров микроканала. 

При нагревании канала вблизи его стенки формируется 

тепловой пограничный слой, толщина которого вниз по потоку 

увеличивается. Участок, на котором происходит формирование 

профиля температуры в сечении канала, называется тепловым 

развивающимся участком, и его длина определяется эмпириче-

ской формулой 0.05Re PrL D . В экспериментах L варьирова-
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лась от 20 до 60 мм, что практически во всех случаях превыша-

ло длину нагреваемого участка. Это означает, что эксперименты 

проводились в условиях установившегося профиля скорости те-

чения и развивающегося теплового слоя.  

 

 
 

Рис. 3. Распределение температуры вдоль канала 
 

 

 
 

Рис. 4. Распределение местных коэффициентов теплоотдачи 

 

В экспериментах определялся местный коэффициент теп-

лоотдачи и измерялся перепад давления. 



 53 

Тестирование проведено на дистиллированной деионизи-

рованной воде. Для прокачки воды использовался поршневой 

насос Gilson 305. Расход жидкости менялся от 3 до 10 мл/мин. 

Диапазон чисел Рейнольдса, рассчитанных по средней скорости 

потока, составлял от 180 до 600.   

В качестве примера на рис. 3 приведено распределение 

температуры вдоль канала при различном подаваемом на нагре-

ваемый участок напряжении при расходе жидкости 5 мл/мин. 

При прокачке воды с увеличением подаваемого на трубку 

напряжения монотонно растет температура вдоль канала.   

На рис. 4 приведено распределение местных коэффици-

ентов теплоотдачи. При всех подаваемых напряжениях изме-

ренные данные с высокой точностью совпадают и хорошо со-

гласуются с известной корреляцией [1].  
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адаптированных под конкретные квантовые наноструктуры ал-
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стояниями в квантовых точках как основа построения логиче-

ских элементов на базе квантовых полупроводниковых систем 
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на примере эквивалентной задачи о движении частицы в маг-

нитных полях. Эта задача может быть использована для моде-

лирования более сложных процессов, в частности, задач управ-

ления движением с помощью внешних воздействий. Кроме того, 

эта задача эквивалентна задаче управления переносом спина [1, 

2] и поэтому представляет значительный интерес для дальней-

шего изучения проблемы переноса квантовой информации [3]. 

Постановка задачи. Уравнения движения в магнитном 

поле с управлением. Как известно, движение частицы (спина) в 

магнитных полях описывается следующим уравнением: 

     
dV q q

m V B U t V h
dt c c

    , 

где V  – скорость частицы, B – постоянное магнитное поле, m – 

масса частицы, q  – заряд частицы,    H t U t h – переменное 

магнитное поле, h – единичный вектор,  U t – модуль управле-

ния. Введем вектор-функцию состояния ),( 21 xxX  , тогда  
 

 XCtUAX )( , 
 

где матрицы A  и C определяются как 

0

0
A

 
  

 
, 

0

0
C





 
  

 
,  

а  
mc

qh

mc

qB
 , . 

Данная модель описывает, в частности, движение частицы 

в магнитном поле и прецессию спина в магнитном поле. Эта за-

дача относится к классу вырожденных задач оптимального 

управления. Задача управления движением частицы в магнит-

ном поле – определить время достижения заданной точки в за-

висимости от параметров управления. Для этого найдем мини-

мум функционала, описывающего достижение заданной точки: 

        1 1 2 21 , ,f f
f f fL T x T x x T x   ,   (1) 
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где  1 2,f fx x  и  1 2,x x
 
– вектор-функции конечного и текущего 

состояния соответственно. Получим магистральные решения [1] 

и зависимость фазы частиц от параметров воздействия. Рас-

смотрим движение частицы по окружности. Введем комплекс-

ную переменную 1 2
iz x ix z e     и получим систему 

     
0

d z

dt
 ,  

d
U t

dt


 .   (2) 

Так, движение по окружности при заданном радиусе определя-

ется значениями его фазы, которая зависит от внешнего воздей-

ствия. Согласно уравнению (2), общее решение имеет вид: 

   t t U t dt    .       (3) 

Управление движением. Согласно сформулированным 

выше условиям для оптимального управления определения вре-

мени достижения заданной точки необходимо построить функ-

ционал (1). Выберем в качестве текущей точку на окружности, а 

в качестве точки достижения – точку на окружности под углом 

45°. Тогда искомый функционал примет вид: 

      
2

1 1 sin 2
2

f

y
L T t U t dt     . 

Условие минимума функционала определяется условием 

   
0

2

TF

F FT T U t dt     .          (4) 

Так, время оптимального достижения заданного точки на 

траектории FT  определяется функциональным уравнением (4). 

Зависимость фазы частиц от амплитуды, продолжи-

тельности и спектра воздействия. В отсутствие внешнего воз-

действия  U t  получим обычное стандартное решение с 

начальной угловой скоростью  : 

   

   

0

0

cos ,

sin .

x

y

V t V t

V t V t





   


    
Тогда время достижения / / 4 .FT         
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Рассмотрим различные виды внешнего управления.  

1.   В случае импульсных внешних воздействий 

     0U t U t t     , или      0 .
n

U t U t n t     Время 

достижения может быть найдено по формуле 

0 0(2 ) / 2 / ( / ).FT U            Оно уменьшается по срав-

нению со случаем отсутствия воздействия за счет амплитуды 

воздействия 0. При выполнении условия 0 2     
достижение 

будет мгновенным. 

2. В случае экспоненциально затухающих воздействий 

  0
tU t U e  , уравнение для времени достижения имеет вид: 

 20
02 1

2

T

F

U
T e

    
 

. 

И при адиабатическом ( 1FT  )
 
воздействии 0/ 4( ).FT      

Время достижения увеличивается. 

В случае Гауссова воздействия 1FT   
функция управ-

ления имеет вид: 
22

0)( teUtU  . Тогда 0/ 4 / .FT U      

   
0

erfc
FT

FU t dt T



 , где  

 2

0

erfc

x
x

x e dx


  . 

При 1FT   можно показать, что  / 4( ).FT      С другой 

стороны, при 1FT 
  0/ 4 ( ) / .FT U      

3. В случае степенного распределения 
 )/()( 0 tUtU  , 

0   и 

 
1

10 0

0

1

1 1

FT

F
U Ut

U t dt T




   


 

  
  

 , 

 
1

0
4

F
F

T
T



  



 

  
 

, 1    . 

Рассмотрим три случая.  
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А. 1    , тогда  1 | |
0 ( / ) / 4,F FT T      

 ,)/( ||1

0 FF TT    
тогда /(4 )FT    при сильных воз-

действиях. В обратном предельном случае 

,)/( ||1

0 FF TT    
 имеем  1/(1 | |)

0/ /(4 )FT       при сла-

бых воздействиях. На малых временах достижений зависимость 

возрастает. 

Б. 1 0   , тогда 1
0 ( / ) / 4.F FT T       На малых 

временах время достижения не зависит от спектра распределе-

ния по временам. При FT    1/(1 | |)
0/(4 ) .FT      На боль-

ших временах время достижения определяется спектром рас-

пределения. 

В. 0  .
 
Тогда  1/( 1)

0/(4 ) .FT       На малых временах 

при слабом воздействии время достижения нечувствительно к 

спектру, и тогда /(4 ).FT    На больших временах при сильном 

воздействии время достижения определяется видом спектра. 
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Как известно, давление в порах описывается законом 

Лапласа [1]: 

rP /2 .                                         (1) 

Однако эксперименты показывают, что при переходе на нано-

размеры возникают новые закономерности, Согласно экспери-

ментальным данным давление в порах ниже предсказываемого 

формулой (1) [2, 3]. В статье исследован возможный механизм 

модификации закона Лапласа в нанопорах. 

При выводе выражения  (1) основным является предполо-

жение о равномерном распределении энергии по поверхности, 

при этом толщина поверхностного слоя считается нулевой. В 

настоящей статье учтена конечность толщины поверхностного 

слоя. Соответственно за счет уменьшения плотности поверх-

ностной энергии и увеличения радиуса кривизны поверхности 

уменьшится и величина добавочного давления: 

)./(2 rrddP кр                                  (2) 

Интегрируя по толщине поверхностного слоя, находим доба-

вочное давление  

   
 

/

02ln 1 . 1 (2 / )
r rвз

вз кр крP r r r
 

    
,                (3) 

где rкр – радиус кривизны поверхности, rвз – радиус межмолеку-

лярного взаимодействия, 0 – плотность поверхностной энергии. 

Отношение избыточных давлений, вычисленных по 

формулам (1) и (3), представлено на рис. 1. Видно, что при 

больших диаметрах пор закон Лапласа работает удовлетвори-

тельно, однако при  переходе на размеры меньше 10 нм необхо-

димо учитывать конечную толщину поверхностного слоя.  
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Рис. 1. Отношение избыточных давлений, вычисленных  

по формулам (1) и (3) при различных значениях пор  

и радиусе взаимодействия 0.2 нм 
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Пористые материалы с низкой диэлектрической постоян-

ной необходимы в качестве межслойных диэлектриков в инте-

гральных схемах для обеспечения высокой скорости, низкой ди-

намической мощности рассеивания и низкого перекрестного 

шума. Однако интеграция таких материалов в микроэлектрон-

ные схемы создает ряд проблем, так как материалы должны от-

вечать строгим требованиям как с точки зрения свойств, так и с 

точки зрения надежности [1]. 

Существующие способы получения пористых материалов 

(например, газофазная эпитаксия), несмотря на доступность и 

дешевизну способа изготовления, имеют ряд недостатков, cвя-

занных с плохой изученностью механизмов, управляющих мак-

ро-, микро- и нанораспределением скоростей осаждения. По-

этому возникает необходимость проведения исследований в 

этом направлении. В настоящей работе исследуется протекание 

диффузионного потока в двух случаях: классической и аномаль-

ной диффузии. Аномальная диффузия рассматривается в рамках 

гребешковой модели [2]. 

В случае классической диффузии выражение для диффу-

зионного потока имеет вид: 

Dt

x

exttxj 42/3

2

),(


  .   (1) 
 

Графическое решение (1) при различных временах представлено 

на рис. 1а. Для классического закона диффузии получается из-

вестный результат: диффузионный пакет со временем равно-

мерно «растекается». 
 

mailto:varkhin@mail.ru
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             а)                   б)              в) 

 
 

 

Рис. 1. Распределение диффузионного потока: а – классическая 

диффузия для разных времен; б – аномальная диффузия  

для разных времен (первая асимптотика); в – аномальная  

диффузия для разных времен (вторая асимптотика) 
 

Исследуем диффузионный поток в случае аномальной  

диффузии. При аномальной диффузии необходимо рассматри-

вать два асимптотических предела [3]. В первом предельном 

случае вдоль оси гребешковой структуры 
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Выражение для диффузионного потока имеет вид: 

3/1

3/4

12/13

3/1

),( t

x

e
t

x
txj



 .                                 

В этом случае вблизи начала координат наблюдается более 

быстрое пространственное возрастание диффузионного потока 

по сравнению с классической диффузией. Такое поведение обу-

словлено степенной зависимостью потока от координаты. В то 

время как на больших масштабах наблюдается более медленное 

пространственное убывание диффузионного потока по сравне-

нию с классической диффузией, что является следствием суб-

диффузионной зависимости смещения частицы от времени. 

На рис. 2 представлены оба случая при t = 0.5. Как видно 

из рисунка, в случае аномальной диффузии диффузионный по-

ток по величине заметно снижен по сравнению с классическим 

случаем. Кроме этого, форма диффузионного пакета в аномаль-

ном случае отличается от классического гауссового вида. 
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Рис. 2. Сравнение плотности распределения диффузионных  

потоков в случае аномальной и классической диффузии  

при t = 0.5 (сверху – классическая диффузия,  

ниже – аномальная) 
 

Во втором асимптотическом пределе при произвольных у 
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Выражение для диффузионного потока принимает вид: 

Dt

y

eyttyj 423

2

),(


 . 

Легко заметить, что распределения диффузионных пото-

ков в случае классической диффузии (см. рис. 1а) и второго 

асимптотического предела в случае аномальной диффузии (см. 

рис. 1в) практически идентичны. Обусловлено это тем, что 

вдоль ребер гребешковой структуры наблюдается классическая 

диффузия. 

Таким образом, показано, что в случае аномальной диффу-

зии диффузионный поток по величине намного меньше по срав-
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нению с классическим случаем диффузии; кроме того, форма 

диффузионного пакета отлична от гауссового вида. 
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В настоящее время широкое распространение получили 

системы удаленных микроустройств: микросенсоры, микроро-

боты, передатчики данных и т.п. Для питания этих устройств 

разрабатываются микрогенераторы, преобразующие энергию 

колебаний поверхностей твердых тел, широко распространен-

ную в окружающей среде, в электрическую энергию.  

Ранее нами было показано [1–3], что в емкостных элек-

тростатических микрогенераторах, по сравнению с другими 

устройствами преобразования энергии, обеспечивается наиболее 

высокая плотность энергии электрического поля и соответ-

ственно электрическая мощность. Принцип действия таких ге-

нераторов основан на работе механической силы, перемещаю-

щей заряженный подвижный электрод (ПЭ) конденсатора про-

тив действия сил электрического поля, в результате чего энер-

гия, накопленная в конденсаторе, увеличивается, т.е. вырабаты-

https://www.google.ru/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=5&cad=rja&uact=8&ved=0CD8QFjAE&url=http%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2FPhilosophical_Transactions_of_the_Royal_Society_A&ei=pNonVbLyIcO6sQGfp4PwAQ&usg=AFQjCNH5ddmr8GmBMA_xbQKVpaKqC9A-PQ&bvm=bv.90491159,d.bGg
https://www.google.ru/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=5&cad=rja&uact=8&ved=0CD8QFjAE&url=http%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2FPhilosophical_Transactions_of_the_Royal_Society_A&ei=pNonVbLyIcO6sQGfp4PwAQ&usg=AFQjCNH5ddmr8GmBMA_xbQKVpaKqC9A-PQ&bvm=bv.90491159,d.bGg
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вается электрическая энергия. Возможны два способа раздвиже-

ния пластин конденсатора: латеральный их сдвиг, при котором 

изменяется площадь перекрытия пластин S при постоянном за-

зоре между ними d1 (планарный генератор), и раздвижение пла-

стин с увеличением зазора d1 при постоянной площади S (не-

планарный генератор). Очевидно, что в непланарных генерато-

рах достигается более высокая плотность энергии электрическо-

го поля, так как в них возможны значительно меньшие величи-

ны межэлектродных зазоров [3]. Однако при ограниченной ве-

личине сил механических вибраций возможно необратимое при-

тяжения (залипание) пластин, когда сила электрического поля Fe 

превышает силу механического возбуждения ma (m – масса 

движущейся пластины, a – ускорение внешних вибраций). По-

этому в большинстве работ, посвященных экспериментальному 

исследованию емкостных генераторов, рассматривается планар-

ная конструкция [4], при этом достигнуты удельные мощности 

порядка десятков мкВт/см
2
. Вместе с тем интенсивно разраба-

тываются и непланарные микрогенераторы [5], мощность кото-

рых уже достигает единиц мкВт/см
2
. 

В настоящей работе описывается новый тип непланарного  

микрогенератора, принцип действия которого основан на пре-

образовании кинетической энергии упругого удара в электриче-

скую [6]. В таком генераторе  уменьшается влияние эффекта за-

липания, поскольку в момент упругого удара возникает допол-

нительная (к силе упругости натянутой пружины) большая сила 

инерции, превышающая силу электрического поля, и как след-

ствие значительно увеличивается по сравнению с классическим 

генератором напряжение залипания, что позволяет значительно 

увеличить и мощность генератора. 

Целью данной работы является анализ особенностей рабо-

ты двухконденсаторного электретного непланарного ударного 

генератора. Механическая и электрическая схемы генератора 

приведены на рис. 1. Передача энергии вибраций корпуса на 

массу m осуществляется как через пружину k, так и при соуда-

рении массы с ограничителями, закрепленными на корпусе.  
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Рис. 1. Механическая и электрическая схемы ударного 

непланарного электретного генератора 
 

Без учета ударов функционирование генератора описыва-

ется следующими уравнениями: 
2 2

1 22 2e e

d x dx d y
m c kx F F m

dtdt dt
      ,                     (1) 

                       
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)t(V
V)t(V)t(C
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d
i

Pii
 ,                           (2) 

где x и у – положение ПЭ относительно корпуса и неподвижного 

наблюдателя, m – масса ПЭ, k – коэффициент упругости пружи-

ны, c – потери в пружине, 2
, , 02e i s iF Q S   (i = 1.2) – сила элек-

трического поля, действующая на ПЭ со стороны первого и вто-

рого конденсаторов, Qs,i (t) = –Ci (t) (Vi (t) + Vp) – заряд, индуци-

рованный на подвижном электроде, Vi и Ci – напряжение на 

конденсаторах и их емкость, Vp = QP / CF  – потенциал электрета, 

QP и CF – заряд электрета и его емкость, R – сопротивление 

нагрузки.  

Учитывая законы сохранения импульса и энергии, не-

трудно показать, что при соударении подвижного электрода с 

ограничителями, расположенными на расстоянии d1min от по-

верхностей электретов, скорость ПЭ относительно корпуса по-

сле удара («+») связана со скоростью до удара («–») следующим 

образом: 


 xx  . Проведен численный анализ системы урав-

нений (1), (2) в предположении, что пружина подвески доста-
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точно слабая и несущественно влияет на характер движения ПЭ. 

Получены следующие результаты. 

1. Анализ непланарных ударных генераторов показал, что 

наиболее существенным их преимуществом по сравнению с 

классическими конструкциями микрогенераторов, работа кото-

рых основана на механическом резонансе, является возмож-

ность утилизации энергии механических колебаний в широком 

диапазоне частот.  

2. Характер движения ПЭ определяется ударами об огра-

ничители, которые возникают только при смещении корпуса на 

расстояние, превышающее расстояние между ограничителями. 

ПЭ вовлекается в движение только при соударении поверхно-

стей, и частота ударов значительно превышает частоту вибра-

ций корпуса. 

3. Показано, что по сравнению с другими не планарными 

генераторами, работающими в режиме вынужденных колеба-

ний, рассматриваемая конструкция микрогенератора дает суще-

ственный выигрыш в величине генерируемой удельной мощно-

сти – в Y0/4Δxmax раз (где Y0 – амплитуда вибраций корпуса, 

Δxmax – максимальное смещение ПЭ – порядка половины рассто-

яния между поверхностями электретов). 

4. Установлено, что величина удельной электрической 

мощности описанного генератора в области виброускорений по-

рядка 1–5g и превышает максимальную мощность известных 

конструкций планарных генераторов, достигая значений до 

1 мВт/см
2
 при величине максимальной утилизируемой механи-

ческой мощности 2.5 мВт/см
2
, что соответствует полученным 

нами предварительным экспериментальным результатам.  
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Для надежной оценки взрывоопасности атмосферы гор-

ных выработок, а также выбора эффективных средств и спосо-

бов защиты от взрывов в выработках угольных шахт необходи-

мы фундаментальные исследования механизма аэрозолеобразо-

вания при механическом разрушении угля и влияния аэрозоля 

на процессы горения газовых смесей. Задачами настоящей рабо-

ты являлись установление факта наличия наноразмерной фрак-

ции в составе угольной пыли, выявление возможного механизма 

образования наноразмерной составляющей угольного аэрозоля и 
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определение масштаба влияния наноаэрозольной составляющей 

на горение пылегазовых смесей. 

 
 

 
Рис. 1. Спектр размеров наноаэрозоля, измеренного  

в галерее одной из угольных шахт Кузбасса 
 

Факт наличия в пылеугольной смеси наноразмерной со-

ставляющей устанавливался с помощью портативного диффузи-

онного спектрометра аэрозоля (ДСА), позволяющего измерять 

концентрацию наноаэрозоля в диапазоне 10
1
–10

9
 см

–3
 и спектр 

размеров частиц в диапазоне 3–200 нм. С помощью ДСА измеря-

ли спектр размеров и концентрацию наноаэрозоля в галерее одной 

из угольных шахт Кузнецкого бассейна. Результаты представлены 

на рис. 1. Общая счетная концентрация частиц составила 10
5
 см

–3
, 

при этом 90 % от общего количества имели размер менее 200 нм. 

Важно отметить, что типичный аэрозоль, образованный дроблени-

ем твердых тел, имеет спектр размеров в диапазоне от нескольких 

долей микрона до сотни микрон, причем пик распределения нахо-

дится в диапазоне от нескольких микрон до нескольких десятков 

микрон. Измеренный спектр размеров аэрозольных частиц имеет 

пики с максимумами при 20 и 150 нм. Этот аэрозоль может обра-

зоваться только в ходе нуклеации из газовой фазы. Следовательно, 

можно предположить, что источником наноаэрозоля являются вы-

сокомолекулярные углеводороды, содержащиеся в угле и выде-

лившиеся в газовую фазу при локальном нагревании породы в ре-

зультате механического воздействия на уголь. Проведенное изуче-

ние углеводородных компонентов угольных аэрозолей позволило 

идентифицировать в их составе широкий спектр высокомолеку-
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лярных насыщенных углеводородов – н-алканов, изопренанов, сте-

ранов, трицикланов, гопанов и моретанов. 
 

 
 

Рис. 2. Зависимость давления в бомбе от времени 
 

Для ответа на вопрос о роли наноразмерной составляю-

щей аэрозоля в процессе горения метано-угольной смеси были 

проведены лабораторные эксперименты по диспергированию 

каменных углей Кузбасса. С этой целью были изготовлены два 

генератора пыли с рабочими объемами 100 и 500 см
3
. Принцип 

действия генераторов пыли основан на дроблении угля в рабо-

чей камере стальными ножами. Измерения с помощью аэро-

зольного спектрометра показали, что генераторы пыли создают 

наноразмерный аэрозоль, близкий по размерам к образующему-

ся в угольной шахте. 

Изучение влияния угольного аэрозоля на процесс горения 

газовых смесей проводилось в сферическом реакционном сосуде 

(бомбе) объемом 10 л. Через генератор угольной пыли (рабочий 

объем 100 см
3
) пропускали метано-воздушную смесь (6.5 % 

CH4) и далее поток, обогащенный аэрозолем, продували через 

бомбу с объемной скоростью 1 л/мин при атмосферном давле-

нии и комнатной температуре. Концентрацию наноаэрозоля из-

меряли на выходе из бомбы с помощью аэрозольного спектро-

метра. Через 10 мин поток перекрывали и бомбу отсекали от 

внешней среды вентилями. Воспламенение смеси в бомбе осу-

ществляли с помощью искры. После воспламенения смеси про-

изводили мониторинг давления в бомбе с помощью датчика 
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давления в режиме реального времени. На рис. 2 проведено 

сравнение кривых давления для чистой (без аэрозоля) метано-

воздушной смеси (кривая 1) и смеси с аэрозолем (кривая 2). 

Видно, что аэрозоль существенно влияет на процесс горения. В 

частности, возрастает максимальное давление и существенно 

увеличивается скорость роста давления в бомбе. 

С помощью термоконденсационного генератора аэрозоля 

изучен также процесс гомогенной нуклеации пересыщенного 

пара, выделяющегося при нагревании угля. Генератор представ-

ляет собой кварцевую трубку с внутренним диаметром 0.9 см. 

Снаружи расположен нагреватель, позволяющий варьировать 

температуру внутри трубки в пределах 300–1000 °C. В горячую 

зону внутри трубки помещали кварцевую ложечку с углем. На 

вход подавали поток аргона или фильтрованного воздуха с объ-

емной скоростью 1 л/мин. При прохождении вдоль горячей зоны 

поток насыщается паром органических компонентов. По мере 

выхода потока из горячей зоны его температура понижается, пар 

становится пересыщенным, и начинается гомогенная нуклеация. 

На выходе концентрацию и размер аэрозоля регистририровали с 

помощью аэрозольного спектрометра. С ростом температуры 

наблюдали монотонный рост концентрации и размера частиц. 

Так, при росте температуры от 490 до 560 К средний размер и 

концентрация увеличивались от 10 нм и 10
3
 см

–3
 до 60 нм и 

10
7
 см

–3 
соответственно. 

Наконец, исследовано влияние термоконденсационного 

аэрозоля на процесс горения метано-воздушной смеси. Уста-

новлено, что при наличии аэрозоля в смеси увеличиваются ско-

рость роста давления и величина максимального давления. Так, 

в случае чистой смеси максимальное давление составляет 

6.5 МПа, а в случае смеси с аэрозолем – 8 МПа. Такое увеличе-

ние максимального давления соответствует увеличению содер-

жания топлива в смеси с аэрозолем приблизительно на 20 % по 

сравнению с чистой смесью. 

Полученные результаты позволяют сделать следующие 

выводы. Выемка угольных пластов приводит к образованию 

значительного количества наночастиц, состоящих из  высоко-
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молекулярных углеводородов. Их наличие не учитывается су-

ществующими методами контроля за взрывобезопасностью в 

шахтах. Наличие такого аэрозоля в бедной метано-воздушной 

среде, согласно лабораторным экспериментам, делает ее суще-

ственно более взрывоопасной. Это проявляется как в увеличе-

нии максимального давления, так и в значительном увеличении 

скорости нарастания давления при взрыве. 
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Квазигидродинамическая (КГиД) система уравнений яв-

ляется модификацией системы уравнений Навье – Стокса, в ко-

торую включены малые физически обоснованные слагаемые 

диссипативного характера [1, 2, 4]. С точки зрения построения 

разностных аппроксимаций они играют роль регуляризаторов и 

позволяют использовать простые центральные разностные ап-

проксимации. Малость этих слагаемых гарантирует, что моди-

фицированные модели можно использовать для анализа тече-

ний, описываемых классическими уравнениями Навье – Стокса. 

Использование простых центральных аппроксимаций простран-

ственных производных делает алгоритмы на основе КГиД-

системы пригодными для расчета течений в областях сложной 

формы. 

В данной работе рассматривается задача прямого модели-

рования течения жидкости в поровом пространстве коллекторов 

нефти с целью моделирования экспериментов по определению 

абсолютной проницаемости цифровых микрообразцов керна, 

полученных методами компьютерной томографии. 
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КГиД система имеет следующий вид [2]: 
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где p  – давление,   – плотность, u – вектор скорости, F – 

вектор массовой плотности внешних сил,  – внутренняя энер-

гия единицы массы,  m
j u w  – вектор плотности потока, 

   
2

grad grad (u)
3

T

u u Idiv u w 
 

        
   

– тензор 

вязких напряжений, grad( )q T  – тепловой поток, T  – тем-

пература,  – коэффициент теплопроводности,   – коэффици-

ент динамической вязкости. 

От классической системы уравнений Навье – Стокса при-

веденная выше система отличается наличием членов с «допол-

нительной» скоростью: 

 
1

grad grad( ) F .w u u p


 
    

 
 

При описании течений плотных газов и жидкостей входя-

щие в уравнения члены, пропорциональные , следует рассмат-

ривать как физически обоснованные регуляризаторы. В этом 

случае  – малый регуляризующий параметр, имеющий размер-

ность времени и, вообще говоря, зависящий от шага простран-

ственной сетки. Приведенные выше уравнения дополняются 

уравнением состояния совершенного газа. 

Результаты расчетов. Для аппроксимации системы урав-

нений применялись явные аппроксимации по времени и цен-

тральные разностные производные по пространству [2]. Во всех 

случаях использовалась равномерная декартова ортогональная 

сетка. Используемая схема позволяла проводить расчеты при 

числах Куранта от 0.1 до 0.4. При этом использовалось следую-
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щее выражение для величины регуляризующего параметра: 

h c  , где 0.5  , h – шаг сетки, с – скорость звука. 
 

 
Линии тока, полученные в ходе моделирования  

течения внутри образца 
 

Описанная постановка была использована для расчета те-

чений в микрообразцах реальных геологических сред. На рисун-

ке приведены линии тока, полученные в ходе моделирования 

течения внутри одного из таких образцов (sandstone, сетка 

300×300×300, шаг по пространству 3.398 мкм [5]). Коэффициент 

абсолютной проницаемости вычислялся на основе закона Дарси: 

grad( )
A

Q k p


  , 

где Q – объемный расход,  – коэффициент динамической вяз-

кости, k – коэффициент абсолютной проницаемости, А – пло-

щадь сечения исследуемого образца, grad( )p – градиент давле-

ния. Раcсчитанное значение коэффициента проницаемости со-

ставляет величину 2.352k   Дарси, что хорошо согласуется с 

опубликованными данными, полученными с использованием 

других подходов [5]. 

 

Работа выполнена при финансовой поддержке Российско-

го научного фонда, проект № 14-11-00549. 
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После проведения работ по получению наноразмерных 

порошков различных веществ при испарении их электронным 
пучком [1] обнаружено неизученное явление – образование ка-
нальных структур в медном слитке. Расположение, форма и 
протяженность данных структур исключают предположение о 
банальных газовых раковинах и газовых порах. 

Проведены работы по исследованию данного эксперимен-
тально обнаруженного явления [2]. Во время эксперимента медь 
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марок М1 и М0 помещали в графитовый тигель, расположенный 
в водоохлаждаемом сублиматоре, и воздействовали электрон-
ным пучком ускорителя ЭЛВ-6. Использовались установки раз-
личной конфигурации, основным отличием которых является 
скорость охлаждения верхней поверхности расплавленной меди.  

В медных слитках М1 и М0 произвели разрез через обра-
зовавшиеся полости и исследовали на микроскопе.  

Между верхним краем слитка М1 и верхней точкой ка-
нальной структуры наблюдается эвтектическая система CuO-Cu, 
в которой преобладает оксид меди. На всех исследуемых образ-
цах эвтектическая область располагалась примерно на 1 см вы-
ше кончика канальной структуры, что указывает на отношение к 
газовыделению.  

Микроструктура меди M0 после воздействия на нее элек-
тронным лучом в глубине слитка не изменилась. Вокруг образо-
вавшегося пузыря на расстоянии 1 мм наблюдалось скопление 
оксидов меди на границе зерен (в виде паутины). Содержание 
кислорода в этой области, как и в области над канальной струк-
турой меди М1, превышает в несколько раз показатели содер-
жания кислорода в меди до эксперимента. 

Образцы, взятые в областях, отдаленных от образовав-
шихся полостей в слитках М1 и М0, а также образцы меди до 
эксперимента исследовали на содержание кислорода [3] на ме-
таллографическом микроскопе ММР-2Р. Показатели содержа-
ния кислорода в медных образцах до эксперимента не превыша-
ли нормы [4]. 

а)    б) 
 

 
 
 
 
 
 

 
 

Рис.1. Фотографии поперечного сечения медных слитков:  
а – канал в слитке M1; б – внутренняя раковина слитка М0 
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Результаты показали, что на нижней поверхности и рав-

номерно по всей высоте образца М0 содержание кислорода оди-

наково и составляет 0.03 %, а на верхней поверхности в 2 раза 

больше. Это, возможно, связано с образованием на дне тигля 

небольшого количества кислородосодержащего газа в расплав-

ленной меди, ставшего причиной формирования внутренней ра-

ковины, имеющей небольшой выход на верхнюю поверхность, 

из которой при застывании слитка выделялся газ, содержащий в 

своем составе кислород.  

Образец М1 показал следующее: на верхней поверхности 

слитка – 0.15 % кислорода, что в 2.5 раза превышает содержание 

кислорода на нижней поверхности и по всей высоте образца. 

Вероятно, в отличие от экспериментов с М0, при запусках уско-

рителя с М1 происходит более интенсивное газообразование в 

нескольких регулярно расположенных центрах по всей поверх-

ности дна графитового тигля. Такое явление носит название 

«кипение меди» [5]. Когда верхняя поверхность закристаллизо-

валась и для образовавшегося газа не хватило пространства, он 

выходит между стенкой тигля и застывающим слитком, вызывая 

образование полосатой структуры на боковых сторонах слитков. 

Для систем, в которых скорость охлаждения достаточно 

высокая, затвердевание верхней поверхности медного расплава 

будет препятствовать выходу пузырьков газа из меди. Посколь-

ку фронт кристаллизации движется вниз, твердое вещество за-

стывает с пузырями газа в виде пустот, и последующие газы, ко-

торые поднимаются к свободному месту, расширяют пузырь у 

основания [6].  
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А.А. Белкин, В.Я. Рудяк 

НГАСУ (Сибстрин), a_belkin@ngs.ru, г. Новосибирск 

 

Микро- и наноканалы, нанопористые системы находят се-

годня применение во многих МЭМС- и нанотехнологиях, и за-

дача описания процессов переноса флюида в такой системе 

весьма востребована. Целью данной работы было построение из 

первых принципов статистической теории процессов переноса и 

моделирование свойств переноса методом молекулярной дина-

мики (МД).  

Динамика системы «жидкость – стенки канала» описыва-

ется N-частичной функцией распределения FN, удовлетворяю-

щей  уравнению Лиувилля: 

                        ,0/  NNN FLtF                                (1) 

оператор Лиувилля в котором определяется следующим образом: 
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Здесь  im , ir , ip  – масса, радиус-вектор центра масс и импульс 

i-й частицы, принадлежащей фазе   (далее индекс f  соответ-

ствует флюиду,  b  – стенкам канала), ijF  – сила межмолекуляр-

ного взаимодействия. 

Состояние молекул флюида и стенок канала существенно 

различны, поэтому система является своеобразной двухжид-

костной средой. Будем характеризовать ее состояние парциаль-

ными значениями плотности n , импульса p  и энергии E . 

Эти величины являются средними от соответствующих динами-

ческих переменных [1–3]. Уравнения переноса динамических 

переменных имеют вид: 

 1
ˆˆ J



n ,       22
ˆˆˆ jJp 



,     33
ˆˆˆ jE 



J .         (2) 

Операторы потока числа молекул 1Ĵ , импульса 2Ĵ , энергии 

3Ĵ  и межфазных сил 2ĵ , 3ĵ  определяются так же, как в [1–

3]. Уравнения переноса макроскопических переменных получа-

ются осреднением соотношений (2) по функции распределения 

NF  в локально-сопровождающей системе отсчета (соответству-

ющие величины обозначены далее штрихом). В частности, 

уравнения переноса импульса имеют следующий вид: 

2 2

f

f f f f f f
t

 


    


u
u u J j ,  

2 2 0,b b
  J j , 

где fu  – гидродинамическая скорость флюида. 

Чтобы замкнуть уравнения переноса, необходимо вычис-

лить тензоры напряжений 
2
J , межфазные силы 2j и анало-

гичные выражения в уравнении переноса энергии. Для этого 

было построено решение уравнения Лиувилля (1), соответству-

ющее сокращенному гидродинамическому описанию. Оно запи-

сано в виде суммы квазиравновесной 0NF  и диссипативной 1NF  
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функций распределения. При этом функция 0NF  определена из 

условия экстремума энтропии. Для построения 1NF  применяется 

разработанный в [4] специальный метод. Не приводя громозд-

ких выражений, отметим, что диссипативная функция распреде-

ления выражается через термодинамические силы, среди кото-

рых градиенты скоростей и температур, а также разности скоро-

стей и температур флюида и стенок канала.  

Осреднением по неравновесной функции распределения 

динамических потоков и межфазных сил были получены опре-

деляющие соотношения для этих величин. В общем случае они 

нелокальные и запаздывающие. Если нелокальностью и запаз-

дыванием термодинамических сил можно пренебречь, в опреде-

ляющих соотношениях можно ввести коэффициенты переноса. 

Так, например, тензор напряжений 2 f
J  и межфазная сила f2j  

имеют следующий вид: 

2 :f f fp   J U η u ,       ff t uνrj ),(2 , 

где fp – давление флюида, U  – единичный тензор второго ран-

га,  и v – тензорные коэффициенты переноса. В анизотропной 

системе тензорный характер этих коэффициентов будет приво-

дить к тому, что разным компонентам тензора скоростей дефор-

мации будут соответствовать разные коэффициенты вязкости. 

  Если эффектами анизотропии можно пренебречь, коэф-

фициенты переноса становятся скалярными, однако наряду с 

обычным вкладом, который, например, для коэффициента вяз-

кости определяется соотношением  

,)(ˆ:)(ˆ
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                  (3) 

они содержат дополнительный вклад, учитывающий взаимодей-

ствие с молекулами стенок. В формуле (3) угловые скобки озна-

чают осреднение по равновесному ансамблю, k – постоянная 

Больцмана, fT  – температура флюида, 
)( 1ttS 
– оператор эволю-

ции данной системы. Таким образом, коэффициенты переноса 

становятся характеристиками всей системы «флюид – стенки 
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канала». Таким образом, коэффициент вязкости, равно как и 

другие коэффициенты переноса, являются интегралами от кор-

реляционных функций.   

Для определения коэффициентов переноса по полученным 

флуктуационно-диссипационным соотношениям вида (3) можно 

использовать метод МД. В работе этим методом были рассчита-

ны значения эффективного коэффициента вязкости флюида в 

плоском наноканале между двумя параллельными пластинами. 

Взаимодействие молекул флюида между собой и с молекулами 

стенок описывалось потенциалом Леннард – Джонса (ЛД), мате-

риал стенок варьировался. 

 

 
 

Рис. 1. Слева – зависимость нормированного коэффициента 

вязкости аргона от высоты h (Å) канала из молекул аргона (×) 

и углерода (□). Справа – зависимость этого же коэффициента 

от параметра потенциала взаимодействия молекул стенок  

с молекулами флюида  (K), h = 20 Å  
 

Определены зависимости эффективного коэффициента 

вязкости аргона от характеристик канала и параметров закона 

взаимодействия молекул. В частности, установлено, что коэф-

фициент вязкости аргона в наноканале отличается от своего 

значения в открытой системе, эти отличия определяются высо-

той канала и параметрами потенциала ЛД (рис. 1). 
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Одной из наиболее перспективных областей применения 

микроэлектромеханических систем (МЭМС) являются устрой-

ства управления оптическим излучением – модуляторы, пере-

ключатели, коммутаторы, элементы адаптивной оптики. Среди 

них особый интерес представляют управляемые электрическим 

полем периодические структуры, в частности, дифракционные 

решетки, как последовательность тонких отражающих элемен-
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тов, меняющих расстояние от базовой плоскости в зависимости 

от приложенного напряжения. Такие устройства отличаются 

высоким быстродействием, время перехода элементов из одного 

положения в другое может составлять до 10 нс и менее [1, 2]. 

В данной работе рассмотрены варианты конфигурации 

устройств, основанных на управлении индивидуальными эле-

ментами МЭМС-структуры. Такой подход дает возможность со-

здания многофункциональных оптических элементов на основе 

идентичных структур, изготовленных на основе технологий 

микроэлектроники. Для проектирования линейки устройств на 

основе описанных структур актуальным является вывод матема-

тических зависимостей, характеризующих их оптические свой-

ства. Конфигурации, иллюстрирующие работу вариантов 

устройств, схематично представлены на рис. 1. 

 
 

 

 

 

 

 

 

     

 

  

 

 

 

 

 

Рис. 1. Конфигурации вариантов устройств 
 

Плоская волна монохроматического излучения падает на 

периодическую структуру, образованную металлическими от-

ражающими элементами, выполненными в виде полосок, разде-

ленных зазором. Длинная сторона полосок перпендикулярна 

плоскости рисунка.  
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Предполагается, что направление распространения пада-

ющей волны лежит в плоскости рисунка и перпендикулярно 

длинной стороне полосок, таким образом, направления распро-

странения отраженной и дифрагированных волн находятся так-

же в плоскости рисунка. 

Для всех вариантов в первом предельном положении по-

лоски лежат в одной плоскости (рис. 1а), при этом устройство 

работает подобно плоскому зеркалу. Для варианта дифракцион-

ной решетки с прямоугольным профилем штриха во втором 

предельном положении полоски расположены в двух плоско-

стях (рис. 1б), при этом дифрагированное излучение распреде-

лено между положительными и отрицательными порядками ди-

фракции. Для варианта дифракционной решетки с блеском во 

втором предельном положении полоски упорядоченно располо-

жены параллельно друг другу на различной высоте над базовой 

плоскостью. Они образуют ступенчатую конфигурацию, обес-

печивающую преимущество, например, +1-му порядку дифрак-

ции (рис. 1в). Оптимальная высота h0 над базовой плоскостью 

максимально удаленной от нее полоски при малых углах паде-

ния и дифракции равна h0 ~ 0.5 λ (N–1)/N, где λ – длина волны, 

N – число элементов (полосок) на период. Это выражение спра-

ведливо и для решетки с прямоугольным профилем штриха 

(рис. 1б). Отметим, что при выборе значения высоты, близкого к 

оптимальному, интенсивность в нулевом порядке дифракции 

(отраженное излучение) близка к нулю и падающее излучение 

практически полностью перераспределено в порядки дифрак-

ции, отличные от нулевого. Это свойство является важным в 

практических приложениях, требующих высокого контраста.  

Особое место занимает вариант, где во втором предельном 

положении высота полосок в ступенчатой конфигурации моно-

тонно меняется от одного края структуры до противоположного 

края (рис. 1г). Такая структура является оптическим аналогом 

фазированной антенной решетки в радиотехнике, по своим 

свойствам она подобна наклонному зеркалу и, в отличие от ди-

фракционных решеток (рис. 1б, в), позволяет осуществлять не-

прерывное угловое сканирование оптическим пучком. 
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В соответствии с классической теорией дифракционной 

решетки, основанной на принципе Гюйгенса – Френеля, распре-

деление интенсивности света в плоскости наблюдения описыва-

ется произведением двух функций, одна задает дифракцию на 

одном элементе (штрихе) решетки, а другая характеризует мно-

голучевую интерференцию пучков от всех ее штрихов [3]. 

В литературе можно найти аналитические выражения для 

простейшего варианта отражательной дифракционной МЭМС-

решетки с прямоугольной формой штриха [4]. Универсальная 

зависимость, описывающая распределение интенсивности излу-

чения после взаимодействия со структурой (для нормального 

падения излучения на структуру), для всех рассмотренных выше 

вариантов конфигурации имеет вид: 
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где w – ширина отражающей полоски, θ – угол дифракции, λ – 

длина волны, d – период решетки, N – число периодов решетки, 

М – число слоев решетки, h – расстояние между соседними сло-

ями по нормали.  

Эти зависимости могут быть полезны при разработке но-

вого поколения оптических МЭМС-устройств. 
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Микроэлектромеханические системы (МЭМС) позволяют 

не только значительно улучшить характеристики существующе-

ей электронной аппаратуры, но и создавать устройства для ре-

шения задач в совершенно новых областях. Данные устройства 

представляют собой совокупность чувствительных элементов, 

электронных схем обработки сигналов и механических узлов. 

Перспективным является выполнение первых двух элементов 

МЭМС или хотя бы только второго элемента в интегральном 

исполнении с использованием технологических приемов микро-

электроники.  

В настоящее время наиболее освоенной является кремние-

вая технология. В большинстве случаев рабочий температурный 

диапазон кремниевых устройств не превышает 125 
о
С, что огра-

ничивает их использование. Однако сравнительно недавно за 

рубежом продемонстрированы первые образцы подобных 

устройств по технологии КНИ КМОП (SOI CMOS) с топологи-

mailto:insane_d@mail.ru
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ческими нормами 1 мкм, функционирующие при температурах 

выше 200 
о
С [1]. 

Одним из критических узлов кремниевых ИС, обладаю-

щих повышенной тепловой устойчивостью, является металлиза-

ция [2, 3]. В настоящей работе представлены результаты иссле-

дования особенностей создания системы металлизации кремни-

евых ИС, работающих при температурах выше 200 
о
С. 

Представлены результаты критического анализа основных 

элементов системы металлизации ИС, сформулированы требо-

вания к их конструктивным параметрам и обоснован выбор оп-

тимальных материалов. На рисунке приведено поперечное сече-

ние КНИ МОП-транзисторной структуры, содержащей элемен-

ты многоуровневой теплоустойчивой металлизации. 
 

 
 

КНИ МОП-транзисторная структура 
 

Выбраны и продемонстрированы методики для исследо-

вания электрофизических параметров и тепловой устойчивости 

омических контактов, слоя диффузионного барьера и проводни-

ковых межсоединений. Представлены результаты исследования 
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технологических особенностей создания и тепловой устойчиво-

сти указанных элементов металлизации. 
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Проведенные ранее теоретические и экспериментальные 

исследования низкотемпературного поведения плотности элек-

тронных состояний (ПЭС) неидеального графена обнаружили 

влияние на ее температурное поведение таких структурных осо-

бенностей, как концентрация примесей и структурные дефекты 

различных типов [1]. Газация и дегазации также влияет на тем-

пературную зависимость ПЭС и даже может изменить вид про-

водимости (полупроводник-металл при открытии–закрытии ще-

ли на уровне Ферми) в графене [2]. 

Низкотемпературные особенности ПЭС графена были 

описаны в рамках метода температурных функции Грина [3, 4]. 

Расчет вклада в ПЭС проводился в приближении времени ре-

лаксации с учетом многократного упругого рассеяния электро-

нов на примесях и структурных неоднородностей типа ближнего 
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порядка. В рамках предлагаемой теории было получено следу-

ющее выражение для времени релаксации: 

 
0

1 1 1
1 .

2 2

N

i

iimp

c
BT

N


  


 

 
  

                          (1) 

Здесь
12 2

0.1 KB kR m 
    , R – радиус первой коорди-

национной сферы, m – масса электрона, с – концентрация при-

меси, N – число атомов структурной неоднородности, i – 

сумма параметров ближнего порядка, 
1 15 1

2 10 c
imp


 
   – обратное 

время релаксации электронов на примеси. 

Вклад в ПЭС графена находится из выражения  

0

1
Im ( ),Sp G G   


 

где 
1

0
( 0)

p
G i 


    – электронная функция Грина идеального 

графена, < G > – усредненная функция Грина в разупорядочен-

ном графене. Расчет < G > проводился также с учетом много 

кратного упругого рассеяния электронов на примесях и струк-

турных неоднородностях типа ближнего порядка, Fk   –

электронный спектр в идеальном графене вблизи энергии Фер-

ми и 
610  м/сF   [5]. Результирующее выражение для вклада в 

ПЭС разупорядоченного графена включает 2 слагаемых и имеет 

вид: 
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  (2) 

где  p0  – импульс электронов. 

В работе проанализировано влияние знака суммы пара-

метров ближнего порядка на вклад в ПЭС при фиксированной 

температуре вблизи уровня Ферми. Знак суммы параметров 

ближнего порядка меняется с отрицательного на положитель-

ный при допировании или дегазации графена.  
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На рис. 1а приведен вклад в ПЭС ( )   (штрих-пунктир-

ная линия), рассчитанный с помощью формулы (2) для парамет-

ра   = –0,6 (графен с примесями) при Т = 10 К, а также сумма 

ПЭС для чистого графена 0 (штриховая линия) и вклада 

( )   – кривая ( )   (сплошная линия). Полученная зависи-

мость  соответствует результатам [6] (рис. 1б), где представлена 

( )   для чистого графена (штриховая линия) и гидрированного 

графена (сплошная линия).  

На рис. 2 показаны вклады в ПЭС вблизи уровня Ферми 

для трех значений температур T = 1 К, 20 К и 50 К. Из рис. 2а 

видно, что ПЭС на уровне Ферми растет с ростом температуры 

при 0  , и падает при 0  (2б).  
 

а)    б) 
  

 

Рис. 1. Вклад в ПЭС графена, рассчитанный при Т = 30 К  

для  = –0.3, плотность электронных состояний чистого  

графена 0 ( )   и полная ПЭС 0( )      (а); расчетная ПЭС, 

полученная с использованием упрощенной 

М-модели для чистого графена (пунктирная линия) и для графе-

на, адсорбированного атомами водорода (сплошная линия) [6] (б) 

 

В данной работе получено выражение для вклада в ПЭС, 

которое явно зависит от температуры, концентрации дефектов и 

типа ближнего порядка (структурной неоднородности), а его 

анализ позволяет сделать следующие выводы. 
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а) б) 
  

Рис. 2. Вклад в ПЭС ( )  , рассчитанный: а – для  0.2   

и 0.2   ; б – при T = 1, 20, 50 К 

 

1. Адсорбция газов графеном приводит к появлению щели в 

ПЭС на уровне Ферми, что может быть объяснено отрица-

тельным вкладом в ПЭС от рассеяния электронов на 

ближнеупорядоченной структуре графена, который стано-

вится отрицательным благодаря тому, что 0  . Этот 

результат согласуется с данными [6] , приведенными на 

рис. 1. 

2. Изменение дефектности структуры графена приводит к  

металлизации, которая имеет место при увеличении вкла-

да в ПЭС на уровне Ферми, что связано с изменением 

структуры графена (при этом 0  ) [6]. 

3. Глубина минимума ПЭС зависит от температуры. С ро-

стом температуры минимум   возрастает в графене без 

примесей (металлизация) и уменьшается в графене, насы-

щенном газом, что подтверждается экспериментальными 

данными [7].  

Таким образом, учет вклада в ПЭС от рассеяния электро-

нов на дефектах структуры графена позволил описать следую-

щие особенности поведения ПЭС вблизи F. 
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Чем меньше размеры и/или скорости взаимодействующих 

объектов, тем больше проявляются их квантовые свойства, в 

частности, существенными становятся спиновые эффекты. При 

определенных условиях спиновые взаимодействия могут стать 

сильнее, чем электрические или магнитные. Например, в фер-

ромагнетиках силы, удерживающие спины электронов парал-

лельными, на два порядка больше магнитных [1]. Спиновое вза-

имодействие по величине может быть соизмеримо (энергетиче-

ски) и с электрическими силами: известно, что энергия атомов 
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зависит от взаимной ориентации спинов составляющих их элек-

тронов (принцип Паули). Спиновые взаимодействия характери-

зуются и моментом. В работе [2] приведены результаты экспе-

риментов, в которых наблюдалась прецессия спинов нейтронов, 

двигающихся в веществе с поляризованными по спинам прото-

нами. При этом момент, вызывающий прецессию, так называе-

мый «псевдомагнитный момент», был на два порядка больше 

существующего в этих экспериментах магнитного момента. 

Кроме силы и момента, между спинами могут возникать сверх-

текучие спиновые токи, свойства которых наиболее полно были 

исследованы в сверхтекучем 
3
Не-В [3, 4]. Они возникают между 

областями с однородно прецессирующими спинами квантовых 

объектов составляющих эти области (в сверхтекучем 
3
Не-В эти 

области называются однородно прецессирующими доменами – 

ОПД).  

На рис. 1а приведена схема прецессии: S – суммарный 

спин атомов, составляющих ОПД,  – частота прецессии,  –

фаза прецессии,  – угол наклона. Например, величина сверх-

текучего спинового тока между ОПД в направлении оси z, zJ , 

определяется так: 

 1 2/ /zJ g z g z        ,   (1) 

где 1g  и 2g  – коэффициенты пропорциональности, зависящие 

от свойств сверхтекучей жидкости. Для сверхтекучего тока ха-

рактерно такое явление, как проскальзывание (сброс) фазы при 

некотором значении разности углов прецессии с  (и соответ-

ственно критическом спиновом токе cJ ). Это явление приводит 

к немонотонной зависимости сверхтекучего спинового тока от 

разности углов прецессии.  

На рис. 1б приведен пример зависимости нормированного 

сверхтекучего спинового тока / cJ J  между ОПД с постоянны-

ми частотами прецессии 1  и 2  ( 1 2ω ω ) от величины  : 

1 2( )t     , где t – время. 
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а)    б) 

           
 

Рис. 1. а – характеристики прецессионного движения в ОПД;  

б – зависимость сверхтекучего спинового тока от разности углов 

прецессии ОПД  
 

Согласно формуле (1), сверхтекучий спиновый ток зави-

сит от взаимной ориентации частот прецессии  ( 1ω , pω , qω , 

r ) ОПД, между которыми этот ток возникает. Например, в 

конфигурации ОПД с частотами прецессии, расположенными 

вдоль одной прямой (рис. 2а), сверхтекучий спиновый ток мо-

жет стать нулю, а в конфигурации, приведенной на рис. 2б, – не 

может. Все квантовые объекты создают в физическом вакууме 

пары виртуальных частиц, имеющих спин, аналогичный по сво-

им свойствам спинам реальных частиц. Таким образом, между 

спинами виртуальных частиц могут существовать спин-

спиновые взаимодействия, в том числе и сверхтекучие спиновые 

токи. 

 а) б) 

 
 

Рис. 2. Варианты конфигурации ОПД: а – ОПД расположены 

вдоль прямой линии; б – вдоль ломаной линии 
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В работах [5, 6] показано, что действие биологически ак-

тивных веществ в малых дозах на биологические объекты может 

быть обусловлено действием сверхтекучих спиновых токов, 

возникающих между парами виртуальных частиц, создаваемы-

ми в физическом вакууме квантовыми объектами, составляю-

щими биологическую систему и биологически активные веще-

ства. В качестве примера рассмотрим токсическое действие на 

биологические системы металлических наночастиц Ag [7]. Дей-

ствие наночастиц характеризуется следующими особенностями: 

 немонотонной зависимостью эффективности действия от 

размера наночастиц; 

 зависимостью эффективности действия от формы наноча-

стиц. Например, в экспериментах с E.coli треугольная 

форма является более эффективной, чем сферическая; 

 возможностью использования для доставки лекарств в 

биологической системе к больному органу.  

С физической точки зрения это означает, что существуют 

силы притяжения между наночастицами и соответствующими 

органами биологической системы. В работе [7] показано, что 

эти силы могут быть обусловлены взаимодействием спинов пар 

виртуальных частиц, создаваемых в физическом вакууме кван-

товыми объектами, составляющими наночастицы и больной ор-

ган, Силы возникают при одинаковой ориентации этих спинов, 

что может иметь место в результате действия сверхтекучего 

спинового тока. 
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Исследования течений наножидкостей интенсивно разви-

ваются уже более десяти лет. Очевидный итог этих усилий от-

раженный, в частности, в работе [1], состоит в том, что многие 

свойства наножидкостей, в частности, теплофизические не опи-

сываются классическими теориями. Следствием этого является 

не стандартное поведение различных их течений. Из-за отсут-

ствия достоверных данных о коэффициентах переноса исследо-

вание течений наножидкостей было затруднено. Сейчас, однако, 

имеется практически исчерпывающее понимание того, как ведет 

себя вязкость наножидкостей [2–5]. Это позволяет решать ши-

рокий круг гидродинамических задач. Одной из самых актуаль-

ных таких задач является исследование ламинарно-турбулен-

тного перехода. В настоящей работе исследуется гидродинами-

http://creativecommons.org/licenses/by/3,0
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ческая устойчивость плоского течения Пуазейля наножидкости. 

Определяется зависимость характеристик устойчивости от раз-

мера, плотности и концентрации наночастиц. 

Для описания течения наножидкости используется двух-

компонентная модель диффузии среды с переменными физиче-

скими характеристиками. Объемная концентрация дисперсных 

наночастиц   меняется в результате диффузии в потоке несу-

щей жидкости. Изменение концентрации определяется уравне-

нием диффузии: 

1
Δ

Ret Sc


 


  


u , 

где число Шмидта Sc  определяется кинематической вяз-

костью несущей фазы   и коэффициентом диффузии наноча-

стиц  , а число Рейнольдса Re UL   определяется характер-

ной скоростью U  и пространственным масштабом L  течения 

наножидкости. Гидродинамическое описание течения предпола-

гает, что для течения в целом могут быть определены средние 

по несущей и дисперсной фазам скорость u, давление р  и плот-

ность     pf   1 , здесь f  и p  – плотность мате-

риала несущей наножидкости и дисперсных наночастиц соот-

ветственно. Локальная плотность наножидкости в этом случае 

определяется объемной концентрацией наночастиц. Рассматри-

ваются течения, не содержащие источников, в этом случае 

0 u . 

Перенос импульса определяется уравнениями Навье: 

    ep
t

 












uu

u
,  

в которых коэффициент вязкости    зависит от концентра-

ции дисперсной фазы.  

Как известно, вязкость обычных (с макроскопическими 

частицами) дисперсных жидкостей всегда больше вязкости не-

сущей жидкости и это увеличение определяется лишь концен-

трацией частиц: чем она выше, тем увеличение вязкости боль-
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ше. С наножидкостями все сложнее. Во-первых, их вязкость су-

щественно превышает вязкость обычных дисперсных флюидов. 

Во-вторых, она помимо концентрации наночастиц зависит от их 

размера и материала [2–4]. Поэтому при изучении характера тех 

или иных течений наножидкости следует точно определять, о 

каких наножидкостях идет речь. Использование только пара-

метров подобия не достаточно для адекватной интерпретации 

полученных результатов. В данной работе изучалась устойчи-

вость течений наножидкостей на основе этиленгликоля с нано-

частицами оксида кремния. Для описания коэффициента вязко-

сти этих наножидкостей использовалась корреляция, получен-

ная в [6]. 

Эффект, обусловленный изменением плотности и вязко-

сти наножидкости, сводится к автомодельному преобразованию 

задачи устойчивости течения чистой жидкости. На рис. 1 пред-

ставлены кривые нейтральной устойчивости, полученные для 

течения Пуазейля наножидкости с наночастицами различного 

размера и для различных концентраций наночастиц. Рассматри-

валось течение с частицами оксида кремния в этиленгликоле. 

Размеры наночастиц варьировались от 17.6 нм до 90 нм, при 

этом их объемная концентрация достигала 05.0 . Видно, что 

во всех случаях течение наножидкости оказывалось существен-

но менее устойчивым, чем течение чистой жидкости. Важной 

особенностью является то, характеристики устойчивости суще-

ственно меняются с изменением размера наночастиц. Неустой-

чивость течения увеличивается с уменьшением размера наноча-

стиц. 

В заключительном разделе доклада приводятся данные о 

влиянии на устойчивости течения неоднородного распределения 

наночастиц и с учетом диффузии наночастиц. Модельными па-

раметрами в этом случае являются число Шмидта, зависимости 

плотности и вязкости наножидкости от концентрации наноча-

стиц и градиента концентрации, форма распределения дисперс-

ных частиц в течении. 
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      а)         б) 

   
 

Рис. 1. Дестабилизация течения наножидкости в зависимости 

от размера наночастиц (а) и их концентрации (б) 
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Основоположником теории испарения капель считают 

Д.С. Максвелла [1], который в конце 19 века описал случай ста-

ционарного испарения полусферической капли. Наиболее пол-

ное и обобщенное представление обширного материала по дан-

ному вопросу представлено в монографии Н.А. Фукса [2]. В 

данной работе, без рассмотрения термодинамической части 

процесса и без учета динамики давления пара капель, рассмот-

рена кинетика испарения и роста капель жидкостей. Методиче-

ской основой положена аналогия между явлениями диффузии и 

теплопроводности, позволяющая при решении задач теории ис-

парения капель использовать хорошо разработанный математи-

ческий аппарат теории теплопроводности. При этом проанали-

зированы влияние стефановского течения на скорость испаре-

ния, закономерности испарения капель в сосуде с поглощающи-

ми стенками, выявлено влияние скачка концентрации у поверх-

ности капли на скорость испарения и на понижения температур 

свободных испаряющихся капель.  

Обычно капли из однокомпонентных жидкостей встреча-

ются редко. Поэтому исследователи уделяют внимание испаре-

ниям капли из смеси жидкостей и наножидкости. В работе [3] 

приводятся результаты исследования образования наноструктур 

при испарении капли, содержащей коллоидный раствор, лежа-
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щей на подложке капле и испаряющейся в режиме пиннинга 

контактной линии. При этом структуры из наночастиц могут 

возникать как на поверхности капли в процессе испарения, так и 

оставаться на подложке после высыхания. В [3] показано, что 

плотность потока испарения неоднородно распределена вдоль 

поверхности капли, а в режиме пиннинга эта величина увеличи-

вается с приближением к контактной линии и имеет на ней ин-

тегрируемую особенность. Поток массы при испарении и соот-

ветствующий теплообмен изменяет распределение температуры 

вдоль поверхности капли и, вследствие зависящего от темпера-

туры поверхностного натяжения, приводит к возникновению 

сил Марангони. Эти силы вызывают конвекцию внутри капли, 

которая качественно отличается от классической конвекции Ма-

рангони в системах с простой плоской геометрией. При опреде-

ленных условиях величина теплопроводности подложки опре-

деляет знак тангенциальной компоненты градиента температуры 

на поверхности капли вблизи контактной линии и поэтому вли-

яет на направление конвекции внутри капли.  

Помимо этого в [3] развит теоретический подход, позво-

ляющий более полно учитывать существенные компоненты 

процесса испарения, включая гидродинамику, диффузию пара в 

воздухе и пространственное распределение температур в испа-

ряющейся лежащей на подложке капле. Это дает возможность 

проследить временную эволюцию конвективных процессов и 

образования вихревых структур при испарении. 

К настоящему времени проведены и другие исследования 

по данному вопросу, которые нуждаются в дальнейшем обоб-

щении и систематизации. Так в работе [4] изучалось скорость 

испарения воды с добавлением лапонита, Ag и Fe2O3 с концен-

трацией 0.5 % для лапонита и 0.05 % для остальных частиц. 

Указывается, что наночастицы слабо влияют на изменение ско-

рости испарения капли. В работе [5] изучалось испарение де-

ионизированной воды и силиконового масла с частицами 

CaTiO3 и TiO2. Авторы отмечают, что плавающие частицы на 

поверхности силиконового масла значительно увеличивают ско-
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рость испарения практически нелетучего масла. В случае с во-

дой отмечается незначительное изменение скорости испарения. 

В работах [6, 7] рассматривалось испарение водных ка-

пель с добавлением кремниевых силикатов и стеклянных буси-

нок при акустической левитации. Установлено, что при  концен-

трации силикатов от 0.5 % до 1.3 % капля может со временем 

принять форму «чашки», при концентрации от 1.3 % до 1.8 %  –

«чашки» либо «вертикального кольца», при концентрации свы-

ше 1.8 % – «вертикального кольца». Причем полученные формы 

капли влияют на температуру поверхности формообразования 

при нагреве. Например, при формировании «чашки» общая тем-

пература поверхности может как слегка увеличиться (концен-

трация порядка 0.5 %), так и слегка уменьшиться (концентрация 

порядка 1.3 %), а при формировании «вертикального кольца» 

температура поверхности образования значительно увеличива-

ется. 

Испарение капель топливных НЖ изучались в работах [8, 

9]. В [8] было показано, что имеет место небольшое увеличение 

скорости испарение капель декана и этанола с добавлением 

алюминиевых наночастиц с концентрацией до 2.5 % при есте-

ственной конвекции. Температура капель этанола практически 

не изменялась при нагреве до 65 ºC  и оставалась в районе ком-

натной, пока капля не уходила в сухой остаток, тогда как темпе-

ратура капли декана стремилась к температуре окружающей сре-

ды. 

В [9] рассматривалось испарение капли гептана при до-

бавлении Span85 и Al. Показано, что примерно на 400 ºC ско-

рость испарения не изменялась по сравнению с чистой жидко-

сти. Добавление Span85 и Al с концентрациями до 5 % при тем-

пературе до 400 ºC слегка замедляли процесс испарения, при 

температуре выше 400 ºC слегка увеличивали. Добавление же 

только Span85 в гептан концентрации до 5 % приводило к об-

ратному эффекту. 

В работе [10] изучалось влияние углеродных нанотрубок 

на процесс испарения капель воды при больших числах Рей-

нольдса. Результаты работы показывают, что скорости испаре-
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ния капель наножидкости и чистой жидкостью практически 

совпадают. Концентрация наночастиц, однако, была малой 

(около 0.1 %) поэтому необходимы дальнейшие эксперименты. 

Обзор работ и анализ приведенных в них результатов по 

исследованию испарения капель наножидкости показывает, что 

скорость испарения, температура поверхности капли, ее форма 

зависят от жидкости, вещества наночастиц, их концентрации, 

температуры и скорости обдувающего газового потока. Общих 

закономерностей испарения капель разных наножидкостей, 

находящихся в одних условиях, не обнаружено. Противоречи-

вость экспериментальных данных разных авторов требует про-

ведения новых экспериментов. 

 

Работа выполнена при поддержке гранта Российского 

научного фонда (проект № 14-19-00402). 
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Полная формулировка задачи о волновом режиме стека-

ния изотермических пленок включает в себя систему уравнений 

Навье – Стокса с соответствующими граничными условиями на 

стенке и на свободной поверхности. Такая постановка означает 

решение задачи в изменяющейся и неизвестной заранее области 

течения, что значительно усложняет математическое и числен-

ное моделирование.  

Один из подходов к решению проблемы подвижной сво-

бодной поверхности возник в середине 80-х годов прошлого 

столетия. Он заключается в том, что уравнения гидродинамики 

переписываются в новых переменных, преобразующих область 

течения в полосу постоянной толщины:  

tttxhyxx  ),,(/,  .   (1)  

где ),( txh  – мгновенная локальная толщина пленки.  
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Для случая вязкой пленки жидкости, свободно стекающей 

по вертикальной плоскости под действием силы тяжести, пре-

образование (1) было выполнено в работе [1] для системы урав-

нений гидродинамики, выписанной в тензорной форме, инвари-

антной относительно выбора систем координат. В результате в 

длинноволновом приближении была получена система:  
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Здесь u  и v  – контравариантные компоненты скорости, отве-

чающие координатам x  и  , соответственно,   – коэффициент 

поверхностного натяжения,   – плотность,   – коэффициент 

кинематической вязкости, g  – ускорение свободного падения. 

На твердой стенке выполняются граничные условия при-

липания: 

0),0,(,0),0,(  txvtxu ,                       (3) 

а на свободной поверхности – условие отсутствия касательных 

напряжений и кинематическое условие, соответственно:  

( ,1, ) 0, ( ,1, ) 0
u

x t v x t



 


.                  (4) 

 Сделав в рассматриваемой задаче преобразование сдвига 

по поперечной координате  : 1'  , – легко заметить, что 

уравнения системы (2) инвариантны относительно преобразова-

ния:  

' ', ( , ', ) ( , ', ), ( , ', ) ( , ', ).u x t u x t v x t v x t            (5) 

В работе [2] было показано, что стационарно-бегущие  

решения задачи (2) – (4), продленные на интервал [–1, 1], обла-

дают симметрией         

( , ', ) ( , ', ), ( , ', ) ( , ', ).u x t u x t v x t v x t           (6) 

Учитывая справедливость симметрии (6) для этих реше-

ний, с помощью метода Галеркина была получена упрощенная 
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модель течения тонкого слоя вязкой жидкости на ортогональном 

базисе, скомбинированном из четных полиномов Чебышева:  

0 2 0 1 4 2 0

3 1
( ') ( ) ' ( '), ( ') ( ) ' ( ') ( ').

2 2
P T T P T T T            

Такой выбор обеспечивает автоматическое выполнение 

граничных условий на свободной поверхности и на твердой 

стенке. Тогда, вводя функцию Q uh , для нее имеем 

0 0 1 1( , ', ) ( , ) ( ') ( , ) ( ').Q x t Q x t P Q x t P      

Записав систему (2) в безразмерном виде и проектируя ее 

первое уравнение на элементы базиса 0P  и 1P , получим 
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где 00 / lh  – параметр длинноволновости, 3 3 4/3/Fi     – 

пленочное число, 3 1/3 2/3(3 ) ReW Fi  , 
3 2

0Re /3gh   – число 

Рейнольдса, 0h  – характерный масштаб толщины, l0 – длины. 

Второе уравнение системы (2) после интегрирования по 

поперечной координате '  принимает вид (q – расход): 

0
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Проведенные расчеты по упрощенной модели показали, 

что они хорошо полученными для задачи  (2) – (4) данные хоро-

шо согласуются с данными [2]. В качестве примера для воды на 

рисунке приведены формы волновых поверхностей, рассчитан-
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ных при значениях Re 10  и волновом числе 0.3   в поста-

новке (2) – (4) (кривая 1) и по новой модели (кривая 2). 

 

 
Сравнение форм поверхностей волны h,  

рассчитанных по полной и упрощенной моделям 

 

Работа выполнена при поддержке гранта Российского 

Научного Фонда (№ 14-22-00174). 

 

1. Алексеенко С.В., Архипов Д.Г., Цвелодуб О.Ю. Диверген-

тная система уравнений для пленки жидкости, стекаю-

щей по вертикальной плоскости. ДАН. 2011. Т. 436, № 1. 

С. 43–46. 

2. Архипов Д.Г., Вожаков И.С., Маркович Д.М., Цвело-

дуб О.Ю. Симметрия в задаче о волновых режимах тече-

ния тонкого слоя вязкой жидкости. Современная наука. 

2014. № 1 (14). С. 124–129. 

 

 



 107 

УДК  538.9 

 

ELECTROLUMINESCENCE STIMULATED BY 

SILICON NANOPARTICLES WHICH ARE CREATED 

BY LASER RECRYSTALLIZATION OF A-SI:H 

     
V.A. Volodin

1,2
, G.N. Kamaev

1
, S.A. Kochubei

1
, 

G.K. Krivyakin
1
, A. Purkrt

3
, Z. Remes

3
, R. Fajgar

4
, 

T.H. Stuchliková
3
, J. Stuchlik

3
 

 1ISP SB RAS, volodin@isp.nsc.ru, 2NSU, 3Institute of Physics ASCR, 
4Institute of Chemical Process Fundamentals of the ASCR, 

fajgar@icpf.cas.cz, stuj@fzu.cz        

 

The PECVD with 13.56 MHz Industrial Frequency at two 

electrodes configuration is a standard deposition technique for the 

deposition of hydrogenated silicon thin films and NIP or PIN struc-

tures. This deposition process can be interrupted and the surface of 

thin film can be modified. In our case we test the behaviour of Si 

NPs in this structure. The simplest way how to integrate NPs into a-

Si:H thin films is to deposit ex situ nanoparticles dispersed in liquid 

by the “drop and dry” way, during the interruption of deposition pro-

cess. Although this simple method already brought first results [1, 2], 

its disadvantage is the need to interrupt the vacuum deposition pro-

cess and just surface coverage by the NPs. The inhomogeneities, vis-

ible to naked eye, are characteristic for this simple deposition pro-

cess. Quite another way is the laser recrystallization of the amor-

phous structure and although here we realize it ex situ, it would be no 

problem to make the complete deposition process including laser 

plasma treatment in situ. 

The results on the first set of three samples recrystallized by 

excimer laser XeCl are shown on Fig. 1. The SEM pictures of the 

surface indicates the transition region between smooth and rough re-

crystallization lies between 100 and 125 mJ/cm
2
. While the character 

of the surface before and after the laser treatment by 100 pulses at 

100 mJ/cm
2
 is the same, and the recrystallization by 10 pulses at 125 

mJ/cm
2
 is rough, one pulse at 250 mJ/cm

2
 destroy the thin film struc-

ture (Fig. 1A).  

mailto:volodin@isp.nsc.ru
mailto:stuj@fzu.cz
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Fig. 1.  A – SEM pictures; B – Raman spectra; C – I–V characteris-

tics; D – Electroluminescence of a-Si:H thin films structures with the 

recrystallization ex situ by XeCl excimer laser, for the condition of 

the laser treatment see the picture B 
 

The Raman spectrum (see Fig. 1B) of amorphous silicon con-

tains broad peaks at approximately 480 cm
–1

 appearing as result of 

effective density of transversal optical (TO) vibration modes [1]. Due 

to scattering on optical phonon modes localized in the nanocrystals, 

the Raman spectrum of nanocrystals is characterized by narrow peak 

at position between 500 and 520 cm
–1

. The position and the width of 

the peak strongly depend on size and structure of the nanocrystals 

according to dispersion of the localized modes [2, 3]. The peak width 

is mainly determined by size dispersion of the nanocrystals. The in-

tensity of the «nanocrystal» peak depends on the contents of nano-

crystal phase. So, one can determine the volume part of nanocrystal 

phase  

 ANCNCfullSinano IIIVV  ,  (1) 

where INC and IA are integral intensities of nano-crystalline and 

amorphous peaks, and σ is relation between the integral Raman cross 

sections of nanocrystal Si and a-Si. According to literature data, σ 

can change from 0.1 for large grain polycrystalline silicon up to 1.1 

for nanocrystalline Si [4, 5].  
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According to Raman spectroscopy data, the laser treatments 

with fluence 100 mJ/cm
2
 (100 shots) have not changed the structure 

of the a-Si:H films. As one can see in figure the laser impacts with flu-

ence 125 mJ/cm
2
 (10 shots) lead to dramatic changes in structure of 

the a-Si:H film. One can see both the amorphous peak (at 480 cm
–1

), 

and a newly emerging nanocrystalline peak with maximum at 511 cm
–1

. 

As it was mentioned, one can estimate the average size of Si nano-

crystals from the position of this peak. In our case, the average size 

of Si nanocrystals seems to be around 2 nm. The volume part of 

nanocrystal phase in this case is about 20 %. In the case of laser im-

pact with the fluence of 250 mJ/cm
2
 (1 shot) the amorphous peak is 

small compared to nanocrystalline peak (516 cm
–1

), so one can con-

clude that the film is almost totally crystallized. In this case the aver-

age size of nanocrystals is about 3 nm. The volume part of nanocrys-

tal phase in this case is about 80 %. 

To finish the diode structure at the Institute of Physics the 

samples were loaded again to the vacuum deposition chamber where 

the second half of intrinsic and after that p-type a-Si:H thin films 

have been deposited. 12 aluminium contacts with an area of about 

0.64 mm
2
 have been made by vacuum evaporation. The samples 

were ready for the Current-Voltage measurement. The I-V character-

istics are introduced in the Fig. 1C) and detected Electrolumines-

cence in the Fig. 1D). In all three cases the laser treatment practically 

does not influence the forward currents, changes are only in reverse 

currents. The higher recrystallization probably increases the size of 

Si crystallites and move the peak to the lower energies – see the 

Fig. 1D). In the case of sample 4 we observed a large peak and a de-

crease of detected electroluminescence. The results on the second set 

of three samples recrystallized by excimer ArF laser are shown on 

Fig. 2. The SEM pictures of the surface indicates that no changes of 

the surface are visible, the surface is typical for a-Si:H thin films. 

No changes could be detected by Raman spectroscopy or photolumi-

nescence measurements, which is in disagreement with results in [8] 

for silicon-silicon oxide multilayers. But changes were visible in the 

I-V characteristics, where the forward currents decreases a few 

times. Very surprising are the detected changes of electrolumines-
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cence (Fig. 2C). All of the electroluminescence spectra were meas-

ured in pulse regime with 50 % duty cycle, with 2 mA current flow-

ing through the diode. 
 

 
 

Fig. 2.  A – SEM pictures; B – I-V characteristics;  

C – Electroluminescence of a-Si:H thin films structures with  

the recrystallization ex situ by ArF excimer laser, for the concrete 

conditions of the laser treatment see the picture B 
 

According to our results only the laser treatment in vacuum 

increases the EL slightly, laser treatment under low pressure of NH3 

slightly decreases the EL and laser treatment in the presence of O2 

decreases the EL notably. 

In our work, we focused on slightly recrystallized amorphous 

thin films. We deposited NIP diode structures with very thin recrys-

tallized film. Although this recrystallized phase could not be con-

firmed by visible changes on SEM pictures or by changes of Raman 

spectra, we detected changes in the forward current of diodes, and 

we detected the effect of laser recrystallization in reactive oxygen 

atmosphere, which surprisingly substantially decreased the electro-

luminescence 

 

We acknowledge the projects MEYS KONTAKT II grant 

No. LH12236. 
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В молекулярно-динамических моделях воды и жидкого 

аргона мы обнаружили необычное поведение двухчастичных 

корреляционных функций, описывающих одновременное дви-

жение двух молекул, которые в начальный момент находились 

на заданном расстоянии R0 друг от друга [1, 2]. Наиболее инте-

ресно ведет себя функция, названная нами DP(t), которая есть 

среднее скалярное произведение векторов смещений двух моле-

кул: DP(t) = [ri(t) – ri(0)]·[rk(t) – rk(0)]R0.  

На рис. 1 показана такая функция для одной из молеку-

лярно-динамических моделей воды. Здесь Т = 310 К, 150 000 

молекул в боксе с ребром 165.2 Å. Кривые соответствуют 

начальным расстояниям между частицами R0 (сверху вниз): 2–3, 
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20, 40, 60, 80, 100 Å. Эта функция сначала растет со временем, 

но потом, в некоторый момент tС, выходит на плато и больше не 

меняется. Высота плато тем ниже, чем больше первоначальное 

расстояние между частицами. Увеличение R0 почти до полови-

ны длины ребра бокса уменьшает высоту плато до нуля, а для 

более далеких пар молекул высота становится отрицательной.  
 

 
Рис. 1. Эволюция коррелятора DP(t) для модели воды  

 

В моделях первого типа участки коллективного движения 

представляли собой узкие параллельные друг другу области, 

перпендикулярные оси Y, расположенные на равных расстояни-

ях вдоль этой оси. Каждая частица за один шаг блуждания слу-

чайно смещалась в среднем на расстояние 0.6 Å. При попадании 

в коллективную область, частицы дополнительно смещались 

вдоль оси X на расстояние 0.4 Å. Направление смещения частиц 

соседних областей было противоположным для сохранения об-

щего импульса системы равным нулю. Оказалось, что корреля-

тор DP(t) в такой модели непрерывно растет со временем и не 

выходит на плато. 

Коллективные движения второго типа представляли собой 

цилиндрические вихри с осями вдоль координаты Z. На рис. 2 

показана модель с четырьмя такими вихрями диаметром в поло-

вину модельного бокса (10 000 частиц в боксе с ребром 66.8 Å). 

Здесь слева показаны векторы смещений пяти процентов моле-

кул с самыми большими смещениями, а справа – функции DР(t). 
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Кривые соответствуют начальным расстояниям между частица-

ми R0 (сверху вниз): 2–4, 8, 15, 20, 35 Å. 
 

           
 

Рис. 2. Наложение четырех цилиндрических вихрей  

на случайное блуждание 
 

На рис. 2 два вихря вращались по часовой стрелке, а два 

другие – против. Частицы, оказавшиеся в какой-либо из цилин-

дрических областей, в дополнение к случайному блужданию по-

ворачивались вокруг оси вихря с одной и той же угловой скоро-

стью, соответствующей смещению в 0.4 Å на краю вихря. Фор-

ма кривых коррелятора DР(t) в этой модели оказалась очень по-

хожа на их вид в моделях воды и аргона: кривые выходят на 

плато, высота которого уменьшается с увеличением первона-

чального расстояния между частицами R0 и становится отрица-

тельной при расстоянии вблизи половины длины ребра бокса. 

Таким образом, мы продемонстрировали, что искусствен-

но организованные вихревые движения, наложенные на случай-

ные блуждания частиц, воспроизводят характерные нетривиаль-

ные свойства коррелятора DP(t), обнаруженные в моделях воды 

и жидкого аргона. Разумеется, рассмотренные модели коллек-

тивных движений слишком грубы, чтобы соответствовать дви-

жениям частиц в реальных жидкостях. Однако полученные ре-

зультаты позволяют думать, что именно вихревые движения 

нанометровых размеров, а не параллельные перемещения, могут 

быть причиной характерного вида функции DP(t) в жидкостях. 
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Широкое использование наночастиц ZnO и ZnS, напри-

мер, в качестве люминофоров, эмиттеров, катализаторов и газо-

вых сенсоров, стимулирует исследование их синтеза и свойств 

[1, 2]. Ранее нами показано [3, 4], что при окислении массивных 

образцов цинка сверхкритической водой 
 

 Zn + Н2O = ZnO + H2                                 (1)  

образуются наночастицы гексагонального ZnO (цинкит) разме-

ром 2–100 нм. В данной работе впервые экспериментально ис-

следовано сульфидирование массивных образцов цинка сверх-

критическим сероводородом (Tcr = 100 
o
C, Pcr = 9.0 МПа), без и 

при добавлении воды при 400 
о
С и давлении сероводорода 11.8–

15.2 МПа [5]. Установлено, что при реакции цинка с сероводо-

родом 

 Zn + H2S = (ZnS)n + H2                               (2) 

mailto:vostrikov@itp.nsc.ru


 115 

синтезируются наноиглы гексагонального ZnS (вюрцит) диа-

метром до 100 нм и длиной до 3 мкм (рис. 1a), а в присутствии 

воды образуются равноосные наночастицы гексагонального ZnS и 

ZnO размером до 200 нм (рис. 1b). 

В присутствии воды средняя удельная скорость образова-

ния ZnS (1.8410
–5

 моль/см
2
мин), рассчитанная на единицу гео-

метрической площади исходного образца цинка, увеличивается 

более чем на два порядка по сравнению со скоростью сульфи-

дирования цинка сероводородом (4.4710
–8

 моль/см
2
мин). Это 

объясняется более высокой скоростью образования наночастиц 

ZnO при реакции (1), чем ZnS при реакции (2), образованием 

молекул H2O при реакции ZnO + H2S = ZnS + H2O и их после-

дующим участием в образовании наночастиц ZnO, что приводит 

к непрерывному увеличению площади контакта оксида цинка с 

сероводородом. Влияние воды на сульфидирование цинка осо-

бенно отчетливо проявляется после предварительного окисле-

ния части цинка, удаления воды из реактора и его последующе-

го заполнения сероводородом. Показано, что в этих условиях 

сульфидирование цинка протекает вплоть до практически пол-

ного исчезновения H2S в реакторе, а в летучих продуктах после 

окончания эксперимента зарегистрированы H2 и H2O. 

Модель формирования и роста наночастиц ZnS при окис-

лении цинка сверхкритическим сероводородом, по-видимому, 

подобна предложенной нами ранее при исследовании окисления 

металлов сверхкритической водой [3, 4, 6]. Согласно этой моде-

ли, синтез наночастиц протекает в результате непрерывного 

спонтанного образования зародышей новой фазы и дальнейшего 

необратимого роста тех из них, увеличение размера которых 

становится термодинамически выгодным [7]. При окислении 

металлов процесс развивается вглубь образца со скоростью, со-

ответствующей скорости диффузии окислителя к металлу через 

образующийся наноструктурированный слой окисленного ме-

талла, и замедляется по мере увеличения толщины и плотности 

слоя. Уплотнению слоя может способствовать увеличение 

мольного объема v оксида и сульфида металла относительно 

мольного объема металла. Например, отношение мольных объ-
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емов vZnO/vZn = 1.6 и vZnS/vZn = 2.6 [8]. По-видимому, это опреде-

ляет более быстрое экранирование поверхности цинка от моле-

кул H2S, чем при окислении цинка молекулами H2O, из-за срас-

тания наночастиц в слое сульфидированного цинка. Другими 

словами, скорость спонтанного образования зародышей новой 

фазы уменьшается, а сульфидирование продолжается, преиму-

щественно, за счет роста уже образовавшихся наночастиц за-

критического размера в местах контакта ZnS с цинком. 
 

 
 

Рис. 1. SEM изображения поверхности сульфидированного  

цинка: a – наноиглы ZnS (P
0

H2S = 14.2 МПа); b – наночастицы 

ZnS и ZnO (P
0

H2S + H2O = 25.7 МПа) 
 

Авторы благодарят Е.А. Максимовского за электронно-

микроскопический анализ образцов. Работа выполнена при под-

держке Российского научного фонда (грант № 14-19-00801). 
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Для описания движения частиц в потоке жидкости, в 

частности на основе Лагранжева подхода, необходимо знание 

силы сопротивления, действующей на них в потоке. Для ньюто-

новских жидкостей данные по силам широко представлены в 

литературе, а сама сила сопротивления практически не зависит 

от наличия сдвига в потоке. В псевдопластических жидкостях 

наличие сдвига в потоке приводит к уменьшению эффективной 
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вязкости, а значит и изменению гидродинамических сил. Одна-

ко, несмотря на то, что течение жидкостей вблизи любых твер-

дых границ происходит со сдвигом, его влияние на гидродина-

мические силы, приложенные к твердой частице, в неньютонов-

ских средах практически не изучено.  

Цель работы состоит в численном моделировании стацио-

нарного обтекания свободной или фиксированной твердой сфе-

ры потоком степенной жидкости и в изучении влияния сдвига в 

потоке на гидродинамические силы, действующие на сферу. Не-

подвижная твердая сфера с диаметром d обтекается неограни-

ченным потоком неньютоновской псевдопластической жидко-

сти с постоянным значением плотности . Эффективная вяз-

кость среды описывается степенным законом 1
v

nk   , где  – 

второй инвариант тензора скоростей деформации 2 2  S S , 

kv – индекс консистенции, n – индекс жидкости. В этой поста-

новке течение описывается уравнениями Навье – Стокса с пере-

менной эффективной вязкостью. В общем случае сдвиговый по-

ток направлен в положительном направлении оси x. Скорость 

сдвига невозмущенного потока U y     постоянна, при этом 

невозмущенное поле скорости описывается выражением 

 x U y  u e , где U – скорость потока на линии, проходя-

щей через центр сферы. В сдвиговом потоке сфера вращается с 

постоянной угловой скоростью, при которой момент гидроди-

намических сил на ее поверхности относительно центра равен 

нулю.  

Характер течения полностью определяется тремя безраз-

мерными параметрами: числом Рейнольдса 
2

0Re n n

v
U d k  , 

безразмерной скоростью сдвига потока s d U  и индексом 

жидкости. В ходе моделирования независимые параметры варь-

ировались в следующих диапазонах: 0 < Re < 2 00, 0.3 < n < 1. 

Изучалась зависимость от этих параметров компонент силы 

вдоль оси x (сила сопротивления) и оси y (подъемная сила), а 
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также установившейся скорости вращения сферы относительно 

оси z 
* 2    .  

Для валидации численной модели выполнена серия тесто-

вых расчетов для ньютоновской жидкости, полученные данные 

хорошо согласовывались с данными других авторов, как по 

структуре течения, так и по предсказанию величины подъемной 

силы и скорости свободного вращения сферы.  

Картины течений вблизи сферы существенно зависят от 

числа Re и скорости сдвига потока s. Для течений со сдвигом 

при малых Re < 20 не образуется отрыва потока. При больших 

Re обтекание характеризуется образованием отрыва потока на 

поверхности сферы и формированием области рециркуляции за 

сферой. Траектории частиц жидкости на рис. 1 демонстрируют 

картины течения при s = 0.2 и Re = 50.  

В случае течения ньютоновской среды (n = 1) область от-

рыва потока на сфере представляет собой замкнутую линию в 

задней части сферы. В нижней части сферы к области отрыва 

потока прилегает подковообразный конец шпилькообразного 

вихря. С уменьшением индекса n вихревая подкова прижимает-

ся к сфере, а область рециркуляционного течения подавляется 

(рис. 1б).  
 

а) б) 

  
  

Рис. 1. Траектории частиц и модуль касательных напряжений  

на сфере для течений при Re = 50: а – n = 1,  s = 0.2;  

б – n = 0.3, s = 0.2 
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Подавление отрыва потока на сфере сопровождается пе-

рераспределением давления на поверхности сферы, что приво-

дит к увеличению подъемной силы. 

Расчетные данные по силе сопротивления представлены 

на рис. 2 в виде зависимостей коэффициента    Re 24DY n C n , 

отражающего отличие от формулы Стокса, от чисел Re и s. Для 

ньютоновской жидкости наличие сдвига потока не влияет на со-

противление (рис. 2а). Для степенной жидкости при малых 

Re < 10 увеличение сдвига приводит к существенному умень-

шению сопротивления (рис. 2б). Величина этого эффекта увели-

чивается при уменьшении показателя степени среды.  

а) б) 

  
в) г) 

  
 

Рис. 2. Зависимости силы сопротивления и безразмерной 

скорости вращения сферы от числел Re и s 
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Для ньютоновской жидкости безразмерная скорость 

вращения не зависит от скорости сдвига набегающего потока 

(рис. 2в), а сама скорость вращения Ω* монотонно уменьшается 

при увеличении Re. Однако при обтекании сферы степенной 

жидкостью обнаружен несвойственный ньютонов-ским 

жидкостям эффект изменения направления вращения сферы Ω* 

в окрестностях Re ~ 20 (рис. 2г) на противоположное индуци-

руемому наличием сдвига в потоке. Это объясняется тем, что в 

случае течения степенной жидкости эффективная вязкость на 

нижней части сферы (где скорость потока ниже) в среднем 

выше, чем на верхней части сферы (где скорость потока выше). 

В результате при Re > 20 момент сил со стороны более вязкой и 

более медленной части потока начинает доминировать, 

индуцируется вращение в направлении, противоположном тому, 

что имеет место при обтекании ньютоновской жидкостью. 
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Отсутствие систематических экспериментальных данных 

по турбулентной структуре течений неньютоновских жидкостей 

не позволяет уверенно верифицировать разработанные для них 

модели турбулентности, основанные на осреднении по Рейноль-

дсу обобщенных уравнений гидродинамики. С практической 

точки зрения очень важными жидкостями являются жидкости с 

вязкопластическим или псевдопластическим поведением. Не-

смотря на это, только пара работ [1, 2] посвящена численному 

исследованию структуры турбулентных течений вязкопластиче-

ских и псевдопластических сред.  
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Цель настоящей работы состоит в получении данных о 

пристеночной турбулентности степенных жидкостей, в частно-

сти данных о балансе турбулентной энергии, при помощи пря-

мого численного моделирования. Рассматривается установивше-

еся турбулентное течение жидкости заданного расхода в гладкой 

трубе круглого сечения. Течение описывается уравнениями гид-

родинамики с эффективным коэффициентом вязкости  

0 u ,    Suu  2 p , 

где u – вектор скорости жидкости,  – ее плотность, p – стати-

ческое давление, S – тензор скоростей деформации. Рассматри-

ваются степенные жидкости, для которых зависимость эффек-

тивного коэффициента вязкости от тензора скоростей дефор-

мации задается степенным законом 1
v

nk   , где  – второй 

инвариант тензора скоростей деформации 2 2  S S , kv – ин-

декс консистенции, n – индекс жидкости. По аналогии с рабо-

той [1] далее используется обобщенное число Рейнольдса Rem, 

определяемое по радиусу трубы R, среднемассовой скорости Um 

и коэффициенту средней вязкости на стенке W: 

Re 2m m WU R  . Выполнены две серии расчетов течения сте-

пенной жидкости для чисел Рейнольдса Rem = 10
4
 и Rem = 210

4
.  

Расчетная область представляет собой трубу круглого се-

чения. Базовая длина канала расчетной области составляет 

L = 15 R. Во всех расчетах фиксируется расход среды через по-

перечное сечение канала. Расчеты выполнялись для индексов 

n = 0.8, 0.7, 0.6, 0.5 и 0.4 при Rem ~10
4
. Для каждой жидкости, 

характеризующейся индексом n, предварительно по экспери-

ментальной корреляции для коэффициента сопротивления [3] 

определялся индекс консистенции так, чтобы обеспечить за-

данное число Rem.  

Уравнение переноса кинетической энергии турбулентных 

пульсаций для сред с переменной вязкостью имеет вид: 

   tp t v N Nk D D D P D        U , 

где P – генерация турбулентной энергии, Dtp Dt – диффузионный 

перенос за счет турбулентных пульсаций давления и скорости 
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соответственно, Dv – молекулярный диффузионный переноса и 

 – скорость диссипации турбулентной энергии. Для неньюто-

новских жидкостей в правой части появляются дополнительные 

слагаемые, описывающие работу неньютоновских напряжений и 

диффузию турбулентности за счет пульсаций вязкости: 

2N ij ijS S    ,     2 2N i ki i ki

k

D u S u S
x

 


    
 

. 

Баланс кинетической энергии турбулентности представ-

лен для среды с n = 0.6 на рис. 1а в виде распределений слагае-

мых уравнения баланса. Отдельно приведены распределения ос-

новных компонентов баланса энергии в зависимости от реоло-

гии среды (рис. 1). Для нормализации результатов использованы 

динамическая скорость u  и коэффициент средней вязкости на 

стенке W. 

Появление дополнительного неньютоновского слагаемого 

проявляется в виде перераспределений остальных компонентов. 

Значительно увеличивается вязкая диффузия (рис. 1б) и вязкая 

диссипация (рис. 1в) в вязком подслое. Вязкая диссипация тур-

булентных пульсаций  увеличивается во всей области течения, 

максимальное увеличение наблюдается в области вязкого под-

слоя y
+ < 10.  

В неньютоновской среде сильно подавляется диффузия 

пульсаций за счет пульсаций давления и снижается турбулент-

ная диффузия (рис. 1б) в буферном подслое и к ядру течения от 

области максимальной генерации турбулентности (y
+
 < 5). В 

вязком подслое турбулентная диффузия от области генерации 

турбулентности к стенке (y
+
 < 5) практически не меняется. При 

уменьшении показателя степени среды n уменьшается генера-

ция турбулентности за счет взаимодействия турбулентных 

напряжений и скорости сдвига средней скорости (рис. 1в). 

Уменьшение сдвиговой генерации турбулентности несколько 

компенсируется положительным вкладом неньютоновских сла-

гаемых, максимальный вклад которых приходится на область 

генерации турбулентности y
+ ~11 (рис. 1г). В результате макси-

мум кинетической энергии не уменьшается, но снижается пере-
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распределение энергии пульсаций между компонентами тензора 

турбулентных напряжений. Наблюдается перераспределение 

потока турбулентной энергии, по сравнению с ньютоновской 

жидкостью увеличивается поток турбулентной энергии к стенке, 

а поток от области генерации к ядру уменьшается. 
 

а) б) 

  
в) г) 

  
 

Рис. 1. а – баланс кинетической энергии турбулентных  

пульсаций для  n = 0.6;  б, в, г – компоненты баланса энергии  

в зависимости от реологии среды 
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Важной задачей механики жидкости и газа является во-

прос об управлении состоянием пограничного слоя с целью за-

тянуть или наоборот ускорить возникновение турбулентности. 

Одним из методов управления, активно разрабатываемых в по-

следнее время, является применение проницаемых пористых 

покрытий. Влияние свойств проницаемого покрытия на устой-

чивость пограничных слоев рассматривалось в целом ряде как 

теоретических, так и экспериментальных работ [1, 2]. При 

сверхзвуковых скоростях обтекания, как показывают расчеты [1, 

3], введение пористого покрытия оказывает дестабилизирующее 

влияние на первую моду неустойчивости пограничного слоя и, 

вследствие этого, ускоряет переход. Этот вывод в дальнейшем 

был подтвержден экспериментально [4]. 

Указанные выводы были получены для случая нулевого 

среднего расхода сквозь проницаемую поверхность. Однако в 

течение уже длительного времени известно, что отсос газа из 

пограничного слоя модели или наоборот, вдув, сильно меняют 

характеристики устойчивости слоя и могут повлиять на положе-

ние ламинарно-турбулентного перехода [5]. 

Влияние вдува инородного газа на устойчивость ламинар-

ного пограничного слоя впервые было проанализировано в [6], 
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где было построено невязкое решение путем его разложения в 

ряд по волновым числам и показано, каким образом вязкое ре-

шение может быть получено путем асимптотического разложе-

ния по обратным степеням числа Рейнольдса. Было обнаружено, 

что влияние вдува инородного газа проявляется главным обра-

зом через профили параметров пограничного слоя. Кроме того, 

в [6] был разработан критерий невязкой устойчивости. С его 

помощью было показано, что вдув газа с большим молекуляр-

ным весом, как и в случае с охлаждаемой поверхностью, может 

привести к стабилизации пограничного слоя. Исследование воз-

можности улучшения устойчивости пограничных слоев путем 

вдува газа с большим молекулярным весом было продолжено в 

[7]. Асимптотические процедуры были переформулированы, и 

было исследовано воздействия вдува газа с различным молеку-

лярным весом. Было обнаружено, что впрыск легкого газа мо-

жет существенно уменьшить критические числа Рейнольдса. 

Эти результаты были получены для числа Маха M = 0, а 

разработанная там процедура применима только для M < 1.3. В 

настоящее время широко используются численные методы ре-

шения уравнений устойчивости без ограничений на величину 

числа Маха. Достаточно полные уравнения устойчивости погра-

ничного слоя бинарной смеси в приближении параллельного те-

чения были выведены в [8]. К сожалению, в этой работе не про-

водились расчеты, и до настоящего времени отсутствуют де-

тальные исследования устойчивости пограничных слоев на ос-

нове прямых численных методов интегрирования дифференци-

альных уравнений. Параметрические расчеты, позволяющие 

ставить задачу об управлении устойчивостью и ламинарно-

турбулентным переходом, никогда не проводились. Особый 

пробел имеет место для сверхзвуковых течений при числах Mа-

ха M > 1.3. Кроме того упомянутые выше теоретические иссле-

дования никогда не были подтверждены экспериментом, и по-

этому не могут считаться надежными для обоснования и по-

строения правильных физических моделей возникновения тур-

булентности в сверхзвуковых течениях многокомпонентный 

смесей газов. 
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В настоящей работе делается первый шаг в исследовании 

устойчивости сверхзвукового пограничного слоя бинарной сме-

си на модели плоской пластины. А именно, выводятся автомо-

дельные уравнения, аналогичные [9], описывающие средний по-

ток в ламинарных сжимаемых пограничных слоях бинарной 

смеси газов, в предположении о том, что интенсивность вдува 

инородного газа обратно пропорциональна квадратному корню 

расстояния от передней кромки. Краевая задача для полученной 

системы интегрировалась численно. Было исследовано влияние 

параметров вдува на характеристики поверхностного трения и 

теплообмена ламинарного сверхзвукового пограничного слоя 

воздуха для чисел Маха 2 < M < 4, для различных значений тем-

пературы обтекаемой поверхности, а также молекулярного веса 

вдуваемого газа в зависимости от интенсивности вдува с по-

верхности. В результате были получены профили скорости, 

температуры, плотности газовой смеси, а также концентрации 

примеси поперек пограничного слоя, которые позволили рас-

смотреть влияние вдува примеси на поверхностное трение и 

теплообмен в зависимости от различных параметров.  

Расчеты показали, что увеличение интенсивности вдува 

приводит к уменьшению коэффициента поверхностного трения, 

причем этот эффект оказывается более выраженным в случае 

вдува легкого газа. Легкий газ оказывается также и наилучшим 

охладителем, поскольку с увеличением интенсивности вдува га-

за в случае достаточно большого отношения температуры по-

верхности к температуре набегающего потока достигается 

уменьшение интенсивности теплообмена.  

Рассматривалось также поведение такого важного для 

устойчивости параметра, как появление обобщенной точки пе-

региба в профилях пограничного слоя в зависимости от харак-

теристик вдува и вдуваемого газа. Найден диапазон интенсивно-

сти вдува, когда перегиб в профилях отсутствует, в результате 

чего пограничный слой не подвергается дополнительной деста-

билизации перегибным профилем скорости.  
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Способы получения металлических нанопорошков весьма 

разнообразны, и можно говорить о значительном прогрессе  в 

области нанотехнологий, достигнутом за последние годы. Нас 

интересует получение металлических наночастиц методом ис-

парения и конденсации [1]. Данный способ заключается в испа-

рении металла при нагревании в атмосфере инертного газа с 

низкой плотностью. Пары металла перемещаются от горячего 

источника в область более холодного газа путем комбинации 

конвективных потоков и диффузии. Понижение температуры 

ведет к быстрому снижению равновесного давления пара и вы-

сокому пересыщению [2, 3], которое, в свою очередь, вызывает 

быстрое образование критических зародышей. Механизм обра-

зования наночастиц при конденсации в атмосфере инертного га-

за включает образование зародышевых центров, рост частиц, 

коагуляцию и коалесценцию. Атомы металла, оторвавшиеся от 

поверхности расплава, быстро теряют свою энергию при столк-

новении с атомами газа. Поэтому начальный процесс образова-

ния зародышей протекает гомогенно в паровой фазе. Для изуче-

ния процессов парофазного синтеза наночастиц в условиях ре-

ального эксперимента более приемлемо использование сочета-

ние методов классической молекулярной динамики (МД) для 

описания быстрых процессов (типа столкновения наночастиц 

различных размеров), которые протекают на атомном масштабе 

времени и пространства, и методов теории непрерывной среды 
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для описания конвективного движения потоков частиц в поле 

температурных градиентов, создаваемых в реакторе для их син-

теза. Многомасштабное моделирование предполагает не только 

моделирование в разных масштабах размера (от атомного до 

макроскопического), но и возможность применения результатов 

моделирования, полученных на одном уровне в качестве исход-

ных данных на следующем уровне масштабирования.  

Модель газофазного синтеза металлических порошков в 

любой установке, реализующей испарение металла в атмосферу 

инертного газа, представляет собой систему дифференциальных 

уравнений в частных производных, дополненную начальными и 

граничными условиями в соответствии с конфигурацией уста-

новки [4]. Данные уравнения содержат слагаемые, которые 

нельзя вычислить из анализа движения парогазовой смеси. Речь 

идет о динамике  массовой доли кластеров, обусловленной сли-

янием или распадом кластеров, и связанным с этим тепловыде-

ление в уравнении теплопроводности.  

При исследовании процессов нуклеации в среде пересы-

щенного металлического пара, смешанного с инертным газом, 

возникает необходимость вычисления вероятностей того, что 

частица, образованная при столкновении атомов или кластеров 

металла, будет продолжать расти. Работ, посвященных вычис-

лению вероятностей образования устойчивой частицы в нерав-

новесных условиях очень немного. В [4–6] сделана попытка 

оценить такую вероятность не термодинамическими методами, а 

из статистической обработки данных МД расчетов. В [4] про-

блема нахождения вероятностей образования устойчивой части-

цы решена статистически: рассматривалась эволюция частицы 

от столкновения до распада на отдельные кластеры и атомы и 

вероятность оценивалась сравнением начального и конечного 

состояния всех фрагментов столкнувшихся объектов. В [5] для 

вычисления этих вероятностей был проанализирован рост одно-

го кластера. Здесь было сделано несколько предположений ка-

сательно поведения больших кластеров (n > 50), однако динами-

ка образования малых кластеров не описана. В [6] была приве-
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дена оценка пересыщения в рабочем объеме камеры. Динамика 

протекания процессов не исследована.  

Наблюдение за столкновениями методами МД показыва-

ет, что малые частицы, образованные при этом, не успевают до-

стичь равновесного состояния путем передачи излишней кине-

тической энергии атомам буферного газа. Более того, частицы 

чаще всего распадаются вскоре после столкновения, так ни разу 

и не столкнувшись с атомом инертного газа. Возможность роста 

в таких условиях реализуется следующим образом: если атомы 

и мелкие частицы, в ходе развития процесса, накопятся в доста-

точном количестве в малой области пространства, то излишняя 

тепловая энергия распределяется по внутренним колебательным 

степеням свободы. Переход в равновесное состояние путем 

столкновений с атомами аргона происходит медленнее по срав-

нению с внутренней релаксацией. Если пересыщение таково, 

что столкновение на какой-то стадии запаздывает, то кластеры с 

необходимостью распадаются.  

В настоящей работе предпринята попытка динамической 

оценки вероятности роста кластеров в пересыщенной неравно-

весной среде, а также проверка выполнения статистических за-

кономерностей молекулярно-кинетической теории газов на ос-

новании статистического анализа результатов МД расчетов. Ис-

следование формирования наночастиц из пересыщенных паров 

металла проводилось методом МД, реализованном в пакете для 

многопроцессорных вычислений LAMMPS [7]. Система состоит 

из атомов буферного газа (инертный Аr) и атомов металла (Сu). 

Взаимодействие атомов меди описывается потенциалом погру-

женного атома (ЕАМ потенциалом), в котором учитываются 

парные и непарные взаимодействия. Данный потенциал прием-

лемо описывает конденсированную фазу меди и уже успешно 

применялся для исследования конденсации пара металла [8]. 

Взаимодействия Аr-Аr и Cu-Ar описывались потенциалом типа 

Леннард – Джонса с параметрами ε = 0.0123 эВ, σ = 3.76 Å. 

 

Работа поддержана РФФИ (грант № 15-03-04182). 
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Процессы MOCVD (металлоорганическая гидридная эпи-

таксия) в системах с высоким аспектным отношением чрезвы-

чайно важны в технологических приложениях при создании 

элементной базы в микроэлектронике (см., например, щели [1], 

каналы [2], колодцы [3]). Ранее авторами [4, 5] был обнаружен 

эффект переноса изображения с одной подложки на противоле-

жащую. В данном процессе в щелевой структуре на кремниевой 

подложке происходит рост оксидных нанослоев HfO2 с формой 

поверхности отражающей особенности противолежащей под-

ложки. Для этого использовалась реакция термораспада прекур-

сора тетракис-дипивалоилметаната гафния Hf(thd)4 в кислороде. 

Имеется целый ряд особенностей этого явления, усложняющих 

построение теоретической модели. 

 Аспектное отношение размеров подложек и зазора варьи-

руется от 5 до 75. 

 Имеется интенсивный поток продуктов реакции с поверх-

ности – на каждую молекулу разложившегося прекурсора 

на поверхности подложки приходится 18 молекул продук-

тов распада уходящих в газовую фазу. 

 Реакция термораспада сильно зависит от температуры 

подложки, что вызывает необходимость детализированно-

го учета теплообмена газа с поверхностью подложек. 

 Распределение температур в системе (температура газа в 

реакторе, затекающего в пространство между подложка-
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ми, 500 К, температура нижней подложки 750 К, темпера-

тура верхней подложки 700 К, расстояние между ними – 

доли миллиметра) требует уточненного учета теплообме-

на между компонентами газовой смеси. 

 Свойства поверхности в процессе осаждения прекурсора 

меняются. 

В связи с этими особенностями эксперимента для объяс-

нения данного эффекта должна была построена модель, содер-

жащая минимальное количество феноменологических предпо-

ложений. Для этого использовался метод молекулярной дина-

мики, который опирается только на предположение о том, что 

движение молекулы может быть описано в рамках классической 

механики, и метода Монте - Карло, описывающего энергообмен 

молекул с поверхностью с использованием набора вероятностей 

неупругих процессов при рассеянии молекул на поверхности. В 

результате была построена трехуровневая модель для детализи-

рованного учета влияния усложняющих положений [5]. 

В рамках первого уровня модели учитывались только 

упругое рассеяние молекул на поверхности с вероятностью WE и 

рассеяние с энергообменом с вероятностью WT. При этом со-

блюдалось условие WE + WT = 1 [6]. 

На втором уровне моделирования учитывалась возмож-

ность адсорбции молекул прекурсора с вероятностью WC при 

соблюдении условия WE + WT + WC = 1. При этом использовалось 

упрощающее предположение о том, что адсорбированная моле-

кула не взаимодействует с молекулами газовой фазы и не может 

десорбироваться. 

Третий уровень моделирования учитывал возможность 

химической реакции на поверхности с вероятностью WCh при 

выполнении условия WE + WT + WCh = 1. Гипотетическая реакция 

распада прекурсора рассматривается в варианте без участия 

кислорода в виде: HfL4  Hf + 4L

, где L


 – продукт реакции. 

Для всех уровней моделирования использовались следу-

ющие упрощения: а) щелевая структура из квадратных подло-

жек в эксперименте была заменена на два соосных диска радиу-

са RD, расстояние между которыми равно H; б) рисунок из квад-
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ратов Cr на верхнем диске в модели был заменен одним круг-

лым пятном радиуса RP в центре верхнего диска; в) модельный 

реактор имеет цилиндрическую форму высотой H, равную рас-

стоянию между дисками. Реактор представляет из себя кольце-

вое пространство от радиуса диска RD до внешнего радиуса ре-

актора RR; г) для моделирования начальных данных и затекания 

газа в пространство между дисками в начальный момент време-

ни в реакторе генерируются положения и импульсы молекул с 

помощью датчика случайных чисел. При этом в пространстве 

расположение молекул равномерное, а распределение по им-

пульсам максвелловское с температурой газа Tg. Количество мо-

лекул определяется по простой модели идеального газа с фикси-

рованным давлением в реакторе Pg. Далее система предоставля-

ется самой себе и молекулы начинают двигаться в соответствии 

с законами классической механики и заполнять пространство 

между дисками. При этом, как только выполняется условие, что 

число молекул в реакторе и между дисками меньше теоретиче-

ского, возобновляется процесс генерации молекул в реакторе. 

Это позволяет поддерживать постоянное число молекул прекур-

сора в реакторе и моделировать экспериментальное условие, со-

гласно которому объем реактора много больше объема щели; 

д) для учета взаимодействия молекул между собой использова-

лась модель сфер с радиусом Wir  взаимодействие между кото-

рыми описывается потенциалом Леннард – Джонса; е) упругое 

взаимодействие молекул с поверхностью реактора и поверхно-

стью дисков моделировалось отталкивательной ветвью потен-

циала Леннард – Джонса. 

Дискретная сетка для расчета характеристик на поверхно-

сти дисков задавалась следующим образом. Поверхности дисков 

делились на определенное число колец концентрическими 

окружностями. При этом разбиение происходило таким обра-

зом, чтобы площади поверхностей колец между окружностями 

были одинаковыми. Круг в центре верхнего диска имитировал 

рисунок в эксперименте – на нем задавались условия рассеяния 

молекул на поверхности как на Cr. 
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В результате детализированных расчетов было показано, 

что неоднородность свойств поверхности на первом этапе моде-

лирования приводит к уменьшению потока молекул на центр 

нижнего диска. Учет возможности адсорбции привел к увеличе-

нию этого эффекта более чем на 1 %, а численная реализация 

модели с термохимической реакцией разложения и потоком 

продуктов реакции с поверхности увеличила этот эффект вдвое. 
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В работе [1] методом молекулярной динамики исследова-

ны микроструктурные процессы в металлической наноструктуре 

под воздействием внешнего компрессионного напряжения. Для 

этого решалась конкретная задача о динамике процессов в мед-

ной наноструктуре, имеющей форму прямоугольного паралле-

лепипеда, возникающих под воздействием внешних импульсов 

сжимающего напряжения, действующего на левую торцевую 

грань. Размер структуры – 50×5×5 кристаллических ячеек вдоль 

осей X, Y, Z, соответственно. Боковые стороны и правая торце-

вая грань были свободными. Для описания межатомного взаи-

модействия использовался многочастичный потенциал [2]. Рас-

четы проводились в интервале внешних напряжений до 9 ГПа, 

действующих в течение 50 пс. Для численного решения исполь-

зовалась широко известная скоростная модификация Верле.  

Численные расчеты показали, что существует критиче-

ский поток энергии, при котором в нанокристалле возникают 

деформационные дефекты, такие как явление самоорганизации 

структуры в сильно неравновесной системе. Выявлен следую-

щий синергетический механизм реакции твердотельной системы 

на поток энергии из внешней среды. Существует предельная 

внешняя нагрузка, при достижении которой наноструктура с 

идеальной кристаллической решеткой скачкообразно перестра-

ивает механизм поглощения энергии. При нагрузке меньше кри-

тической поглощенная энергия расходуется по двум каналам: на 

поддержку движения упругой волны и на увеличение энергии 

центра масс системы. При превышении критического значения 
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внешнего напряжения поток полной энергии превышает потоки 

по этим каналам, что вызывает синергетическую перестройку 

механизма поглощения энергии. Дополнительно возникает вол-

на неупругих деформаций, в которой идеальная кристалличе-

ская решетка перестраивается в аморфное кластеризационное 

состояние. На поддержку этой волны требуется гораздо больше 

энергии, что обеспечивает опять стационарный, но термодина-

мически неравновесный процесс. При этом было обнаружено 

существование двухфронтовой структуры. Передний фронт 

представлял собой упругий предвестник, а за ним формирова-

лась волна с сильно нарушенной трансляционной симметрией.  

В работе [3] была решена задача возникновения кластер-

ной структуры и обнаружено, что при распространении нели-

нейного волнового потока локальных структурных трансформа-

ций в металлическом нанокристалле формируется ротационное 

поле. Энергия этого поля достигает 40 % от полной внутренней 

энергии системы. При этом было показано, что на фронте рота-

ционной волны в результате процесса самоорганизации форми-

руется множество границ раздела различного радиуса кривизны 

являющихся генератором трансформационных дефектов, кото-

рые являются метастабильными и понижают термодинамиче-

скую неравновесность кристалла.  

В данной работе с помощью метода молекулярной дина-

мики проведено исследование структуры ротационной волны. 

Для этого рассчитывалось распределение ряда характеристик по 

пространству вдоль кристалла в определенные моменты време-

ни. При этом использовалось два типа пространственных рас-

четных ячеек. В первом случае рассчитывались характеристики 

атомов, принадлежащих определенной атомной плоскости. Этот 

способ хорошо себя зарекомендовал, когда атомные плоскости 

не разрушаются. Во втором случае использовались неподвиж-

ные в пространстве расчетные ячейки с длиной вдоль оси X, 

равной половине кристаллической ячейки невозмущенного кри-

сталла. 

В результате было показано, что, хотя исходная волна яв-

ляется волной сжатия, формируется область перед ротационной 
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волной, в которой локальные деформации положительны 

( 0xx ), то есть кристалл растянут. Дополнительные исследо-

вания деформаций кристалла в поперечном направлении пока-

зали, что на этом пространственном интервале кристалл сжат в 

этих направлениях ( 0yy ). В то же время за фронтом ротаци-

онной волны эти характеристики меняют знаки на привычные 

0xx , 0yy . 

Исследование массовых скоростей ux в кристалле показа-

ло, что в области аномального поведения деформаций скорости 

отрицательны, то есть вещество движется навстречу волне сжа-

тия. При этом значение скоростей достигает 100 м/с. В то же 

время, в самом фронте ротационной волны скорость вещества 

положительна и превышает 400 м/с. Необходимо отметить, что 

такое изменение скоростей (порядка 500 м/с) происходит на 

расстояниях около 25 Å. 

Расчет распределения температур по кристаллу показал, 

что на переднем фронте ротационной волны формируется ост-

рый температурный пик, со значением температуры превыша-

ющем 900 К, например, для внешнего напряжения 9 ГПа. В то 

же время за фронтом ротационной волны температура не пре-

вышает 400 К для всего интервала внешних напряжений. До-

полнительные расчеты показали, что в области напряжений, при 

которых формируются нелинейные волны, скорость движения 

ротационной волны растет с увеличением внешнего напряжения 

линейно и изменяется от 1.5 км/с при 40   ГПа до 1.9 км/с 

при 90   ГПа. 
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напряжений и развития нелинейных волн массопереноса на ин-
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Особенность систем прямого действия [1] состоит в том, 

что движение бойка производится жидкостью только в одну 

сторону – при торможении и прямом ходе, обратный ход осу-

ществляется за счет привода обратного хода (газовой или меха-

нической пружины). Известны примеры применения такой схе-

мы в конструкциях гидродинамических ударных устройств [2]. 

В настоящей работе предпринята попытка численного исследо-

вания системы прямого действия объемного типа, в состав эле-

ментов которого входят аккумулятор и газовая пружина с нели-

нейными характеристиками.  
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Принципиальная схема автоколебательной гидроударной 

системы одностороннего прямого действия представлена на 

рис. 1 и включает ударный узел УУ (боек и корпус с жидкост-

ными A, B и газовой G камерами), жесткий ограничитель О, га-

зожидкостный аккумулятор Ак, распределитель Р (C – его управ-

ляющая линия: при координате бойка [1]x x  соединена со 

сливной линией, при 0x  – с напорной), источник постоянного 

расхода Н и гидравлическое сопротивление )1(/ 000  qpr n  

( 0q  и np  — идеальный расход и номинальное давление насоса, 

0  – его КПД). 
 

 
 

Рис. 1. Принципиальная схема системы прямого действия 
 

При разработке математической модели параметры эле-

ментов системы считали сосредоточенными, жидкость – несжи-

маемой, утечки определяются сопротивлением 0r , механические 

потери отсутствуют, коэффициент восстановления скорости бой-

ка при взаимодействии с ограничителем равен нулю [1]. 

После перехода в уравнениях модели к безразмерным пе-

ременным по формулам [3] 
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где x и v – координата и скорость бойка, p  – давление в аккуму-

ляторе, t  – время (с чертой – их безразмерные аналоги);   – по-

казатель адиабаты газа; BSS *  – площадь бойка со стороны 
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камеры B, nV  – объем газа в аккумуляторе при давлении np . 

Были выбраны следующие критерии подобия: 
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где m – масса бойка; GS  – площадь поверхности поршня со сто-

роны камеры G, 0Gp , 0Gx  – приведенные давление и длина га-

зовой камеры при координате бойка x = 0. 

По результатам расчетов характеристик предельных цик-

лов строились номограммы их изолиний в сечениях 10  про-

странства критериев (1), пример которых представлен на рис. 2. 

Они ограничены линиями среднего давления в системе 

5.005.0* mp  и размаха колебаний 51.1*
max X . 

 

 
 

Рис. 2. Номограммы изолиний выходных характеристик при 

11 x , 2,1.10 Gx :  – скорость *
Iv ;  – мощность 

*N ;  – время цикла *
CT ;  – размах колебаний *

maxX ; 

 – КПД *  системы,  – среднее давление за цикл *
mp

 
 

При 11 x  и росте 0Gx  величина ограниченной области 

(ОД-области) уменьшается, рост 0Gx  слабо влияет на количе-
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ственные безразмерные характеристики системы: предударная 

скорость остается в пределах ~ 4–7 единиц, мощность – ~ 4–20, 

время цикла – 1.1–1.8, а КПД –0.4–0.9. 

 

а 
30

1.0

1

0









 
 

  

б 

30

1

1

0









 

 

в 
30

5

1

0








 

   

Рис. 3. Теоретические осциллограммы координаты tx  , скоро-

сти tv   и давления tp   предельных циклов 
 

Можно отметить, что при малом объеме газовой пружины 

1.10 Gx  (рис. 2а) протяженность ОД-области по оси 0  суще-

ственно больше, чем при больших 20 Gx  (рис. 2б). Предудар-

ная скорость *
I

v  и мощность *N  в диапазоне, ограниченном 

изолиниями 21.1*
max X  при одинаковом критерии 1  прохо-

дят через локальные минимумы. 

На рис. 3 представлены характерные осциллограммы пре-

дельных циклов, соответствующие точкам сечения 11 x , 

20 Gx , демонстрирующие трансформацию динамических харак-

теристик предельных циклов системы при изменении критерия 0 . 
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Можно отметить, что при малом объеме газовой пружины 

1.10 Gx  (см. рис. 2а) протяженность ОД-области по оси 0  су-

щественно больше, чем при больших 20 Gx  (см. рис. 2б). 

Предударная скорость *
I

v  и мощность *N  в диапазоне, ограни-

ченном изолиниями 211  .X*
max  при одинаковом критерии 1  

проходят через локальные минимумы. 

Представленные результаты позволили произвести анализ 

динамики и выходных характеристик гидроударной системы 

прямого действия в пространстве критериев подобия. Установ-

лено, что изменение объема газовой пружины слабо влияет на 

интегральные характеристики системы, а величина безразмер-

ной предударной скорости *
I

v  не превышает 7–8 единиц. 
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Интенсификация конвективного теплообмена и связанные 

с ней задачи экспериментального и теоретического исследова-

ний приобретают в настоящее время значение самостоятельной, 

важной и быстро развивающейся области учения о теплообмене. 

Во многих учтройствах, оборудовании и технологиях возникает 

потребность интенсивного отведения тепла, для чего использу-

ется различного рода теплообменное оборудование. Актуаль-

ность этой проблемы определяется стремлением к повышению 

интенсивности работы теплообменных устройств в сочетании с 

желанием сократить затраты энергии и добиться максимальной 

компактности при минимальной материалоемкости. Одним из 

путей решения проблемы интенсификации процессов теплооб-

мена может стать применение наножидкостей. Первые экспери-

менты показали, что даже очень малые добавки наночастиц к 

жидкости (доли процента по объему) могут приводить к росту 

теплопроводности и теплоотдачи наножидкости на десятки про-

центов, а критический тепловой поток может увеличиваться в 

разы [1–3]. 

В данной работе экспериментально исследован ламинар-

ный (в диапазоне чисел Рейнольдса от 100 до 2000) и турбу-

лентный (в диапазоне чисел Рейнольдса от 3000 до 10000) теп-

лообмен наножидкостей в цилиндрическом канале в условиях 

постоянной плотности теплового потока на стенках. В качестве 

базовой жидкости использовалась дистиллированная вода. В ка-

честве наночастиц порошки оксидов алюминия, кремния, меди и 

титана.  Диаметр наночастиц варьировался от 25 до 100 нм. 

Объемная концентрация наночастиц изменялась в диапазоне от 
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0 до 2 процентов. Измерены средние и локальные величины ко-

эффициента теплоотдачи на стенках канала и величина перепада 

давления на входе и выходе из канала.  

Экспериментальная установка представляет собой за-

мкнутый контур, с циркулирующей рабочей жидкостью. С по-

мощью насоса рабочая жидкость из термостата подается в изме-

рительный участок и после прохождения участка возвращается 

в термостат. Рабочий участок представляет собой трубку из не-

ржавеющей стали с внутренним диаметром 6 мм и длинной 1 м. 

Нагрев трубки осуществляется путем подачи электрического то-

ка непосредственно на стенку трубки, что обеспечивает посто-

янство плотности теплового потока на стенке. Кроме того, такой 

способ обогрева универсален и применим к трубкам любого по-

перечного сечения. Трубка теплоизолирована многослойной изо-

ляцией. Мощность нагрева регулируется при помощи ЛАТРа. В 

экспериментах мощность задавалась равной 100 Вт. Для изме-

рения локальной температуры на стенке измерительного участка 

на равном расстоянии друг от друга установлено 6 медь-

константановых термопар. Температура измерялась также на 

входе и выходе из теплоизолированного измерительного участ-

ка. Измерения температуры осуществлялось измерителями 

ТРМ-200. Перепад давления по длине рабочего участка изме-

рялся дифференциальным манометром ОВЕН ПД200. Созданная 

экспериментальная установка была протестирована на извест-

ных эмпирических данных и данных численного расчета для 

теплообмена чистой воды. 

Показано, что в ламинарном режиме при фиксированном 

значении числа Рейнольдса двухпроцентная наножидкость поз-

воляет более чем вдвое интенсифицировать теплообмен по 

сравнению с водой [4, 5]. В турбулентном режиме течения уста-

новлена сильная зависимость коэффициента теплоотдачи от ма-

териала наночастиц. Это иллюстрирует рис. 1, где представлены 

данные для наножидкостей с частицами оксидов алюминия и 

кремния при объемной концентрации частиц 2 %. 
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Рис. 1. Зависимость коэффициента теплоотдачи  

от числа Рейнльдса 

 
Проведено исследование влияния диаметра наночастиц на 

коэффициент теплоотдачи и перепад давления в турбулентном 

режиме. Установлено, что с увеличением диаметра наночастиц 

коэффициент теплоотдачи в турбулентном режиме течения по-

вышается, а величина перепада давления, напротив, снижается 

(рис. 2). Таким образом, существует оптимальный размер нано-

частиц, при котором эффективность применение наножидкостей 

в качестве теплоносителя будет максимальной. 
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Рис. 2. Зависимость перепада давления  

от числа Рейнольдса для различных размеров  
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Процессы зарождения и последующего роста ансамбля 

самоорганизующихся квантовых точек при гетероэпитаксии 

рассогласованных по постоянной кристаллической решетки ге-

теросистем управляется полем деформаций, зависящим от вы-

бранной гетеропары и условий роста (температуры, величины 

потока). Зарождение  нанокристаллов характеризуется случай-

ным процессом, приводящим к неупорядоченному  расположе-

нию в плоскости роста  и дисперсии по размерам результирую-

щего  ансамбля квантовых точек. Очевидно, что дисперсия по 

размерам снижает ожидаемые достоинства квантовых объектов, 

связанные с дискретным энергетическим спектром. 

На примере системы квантовые точки Ge в кристалли-

ческой матрице Si демонстрируются подходы и методы сниже-

ния дисперсии квантовых точек по размерам на основе: 1) моле-

кулярно-лучевой эпитаксии с зарождением нанокристаллов 

(квантовых точек) на поверхности импульсным ионным воздей-

ствием [1]; 2) эпитаксии на гетерофазных подложках; 3) эпитак-

сии на структурированной поверхности, сформированной с 

применением литографии (электронной, штамповой), обеспечи-

вающей возможность создания упорядоченных мест зарождения 

нанокристаллов на поверхности.  Фундаментальной проблемой 

в развиваемых подходах является диффузия адатомов, форми-

рование зародышей новой фазы и последующий рост на поверх-

ности с неоднородными полями упругих деформаций, а также с 

развитым рельефом, имеющим либо хаотический, либо законо-

мерный характер. Методом молекулярной динамики с эмпири-

ческим потенциалом Терсоффа для поверхности Si была постро-
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ена энергетическая  поверхность, представляющая собой рас-

пределение энергии адатома по поверхности структурированной 

подложки, содержащей ямки в форме перевернутых усеченных 

пирамид. Выявлены два режима зарождения роста нанокристал-

лов Ge на поверхности Si с предварительно созданными затра-

вочными областями: рост нанокристаллов вблизи краев ямок и 

рост нанокристаллов внутри ямок. Для поверхности (001) на 

краях ямок возникает энергетический барьер, блокирующий ми-

грацию атомов Ge вдоль диффузионных каналов. В случае по-

верхности Si(111) края ямок не играют исключительной роли, 

поскольку величина барьера на краю ямок сравнима с энергией 

активации диффузии на гладкой поверхности, что обеспечивает 

получение упорядоченных мест зарождения нанокристаллов Ge 

[2]. 

Перечисленные подходы снижения дисперсии квантовых 

точек по размерам основаны на фундаментальных явлениях и 

процессах на поверхности полупроводниковых материалов при 

росте наногетероструктур. Можно ли провести коррекцию по 

снижению дисперсии квантовых точек по размерам в уже выра-

щенной структуре? Исследования импульсного лазерного отжи-

га наногетероструктур показали, что существуют условия им-

пульсного лазерного отжига наногетероструктур, при которых 

происходит уменьшение дисперсии энергетических состояний, 

связанных с квантовыми точками и обусловленных дисперсией 

квантовых точек по размерам.  

Условия, при которых происходит уменьшение дисперсии 

энергетических состояний в ансамбле квантовых точек, заклю-

чаются: 1) в использовании коротких (наносекундных) импуль-

сов лазерного излучения; 2) формировании наногетероструктур, 

в которых температура плавления объемных (макроскопиче-

ских) материалов, входящих в состав наногетероструктур, удо-

влетворяет следующему неравенству: температура плавления 

материала квантовых точек меньше температуры плавления 

окружающей матрицы. Это неравенство фактически выполняет-

ся практически для всех известных в настоящее время гетеро-

пар: Si/Ge, GaAs/InAs, GaSb/InSb, GaN/InN, GaP/InP. В работе 
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было показано, что  температура плавления  нанокристаллов, 

находящихся в более тугоплавкой матрице, возрастает при 

уменьшении их размера в исследованной области размеров 5–

50 нм. Учет вклада упругих деформаций показал, что нанокри-

сталлы разделяются по температуре плавления на две области: 

ниже точки плавления (размер больше 15 нм) и выше точки 

плавления (размер меньше 15 нм) объемного (макроскопическо-

го) материала. Плавление больших нанокристаллов  (> 15 нм) 

должно сопровождаться уменьшением их размеров за счет ча-

стичного растворения в окружающей матрице за время кристал-

лизации расплава после лазерного воздействия, что составляет 

основу  физического механизма уменьшения дисперсии кванто-

вых точек по размерам [2]. 

Формирование трехмерного упорядоченного ансамбля 

квантовых точек строится на основе явления вертикального 

пространственного совмещения в процессе роста нанокристал-

лов: зарождение квантовых точек в каждом последующем слое 

осуществляется над квантовыми точками нижележащего слоя, 

что является проявлением управления процессом зарождения 

упругими деформациями вследствие различия постоянных ре-

шеток материалов гетеропар. Вертикальное совмещение ухуд-

шается с увеличением толщины прослойки, разделяющей слои 

квантовых  точек. Коррелированный рост нанокристаллов в 

многослойных структурах происходит при толщинах разделяю-

щих слоев в области 2÷5  нм. На основе метода Монте-Карло 

построена модель и  проведено моделирование роста много-

слойных Ge/Si структур с учетом упругих деформаций. Моде-

лирование демонстрирует вертикальное совмещение квантовых 

точек за счет стимулирования зарождения упругими деформа-

циями в системе Ge/Si.  

На основе атомистической модели Китинга получено про-

странственное распределение упругих деформаций в пирами-

дальном кластере Ge и в окружающей его кремниевой матрице. 

Внутри Ge нанокластера деформация имеет характер сжатия в 

плоскости роста и растяжение вдоль направления роста. Об-

ласть наибольших деформаций расположена по контуру основа-
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ния пирамиды, наиболее релаксированной является область 

вблизи вершины. В кремниевой матрице область наибольших 

деформаций находится вблизи вершины пирамиды Ge. Показа-

но, что неоднородные упругие деформации в гетеросистеме 

Ge/Si приводят к возникновению в напряженных слоях Si вбли-

зи нанокластеров Ge трехмерных потенциальных ям для элек-

тронов. Состояние электрона в такой потенциальной яме фор-

мируется из состояний двух отщепленных за счет деформаций 

Дельта-долин. Установлено, что создание многослойных струк-

тур с вертикально-совмещенными квантовыми точками позволяет 

усилить локализацию электрона и получить состояние электрона 

с энергией связи, достигающей величины 100 мэВ [4–6]. 

 

Работа выполнена при частичной поддержке программы 

№ 43 Президиума РАН «Фундаментальные проблемы матема-

тического моделирования». 
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Карбиды переходных металлов IV–VI групп, обладают 

чрезвычайно высокими температурами плавления (2000–

4000 К), поэтому их часто называют «тугоплавкими карбида-

ми». В настоящее время, однако, техническая значимость этих 

материалов определяется, прежде всего, их чрезвычайно высо-

кой твердостью. Микротвердость многих бинарных карбидов 

колеблется в пределах от 2000 до 3000 кг/мм
2
, а эти величины 

определяют микротвердость Аl2О3 и алмаза. Именно поэтому 

карбиды широко используются в режущих инструментах и для 

получения износоустойчивых поверхностей деталей. Поскольку 

эти карбиды обладают также исключительной термопрочностью 

и хорошей коррозионной стойкостью, их используют также как 

высокотемпературные конструкционные материалы. 

Как формирование наноструктур в современных нано-

технологиях, так и дальнейшее их функциональное использова-

ние часто сопровождается значительными температурными 

нагрузками (например, прохождение тока через контакты в мик-

роэлектронных схемах). В связи с этим возникла необходимость 

исследования термодинамических свойств наноструктур. 

Наиболее обоснованный подход к получению уравнения состо-

яния произвольной системы, находящейся в термодинамиче-

ском равновесном состоянии, дает статистическая физика. Зная 

функцию Гамильтона системы, можно найти свободную энер-

гию либо внутреннюю энергию. Зная эти термодинамические 

функции, можно описать все термодинамические характеристики 

системы, в том числе и получить уравнение состояния: 
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 TVFP  / . Однако пройти этот путь до конца удалось 

лишь при расчете термодинамики газов. Для твердых тел этот 

подход использовали Ми и Грюнайзен [1, 2], они рассматривая 

тело как систему классических осцилляторов. Хотя теория Ми и 

Грюнайзена не позволила рассчитать термодинамику твердых 

тел из первых принципов, но она дала структуру термического и 

калорического уравнений состояния. Это позволило построить 

молекулярно-динамический подход для расчета термодинамики 

твердотельных наноструктур и, в конечном итоге, используя 

свойства скейлинга, – макроскопических твердых тел. 

Метод молекулярной динамики описывает атомы как ча-

стицы, движущиеся по законам Ньютона, но при этом исполь-

зуются силы, полученные с помощью приближенных квантово-

механических подходов. Метод позволяет, интегрируя траекто-

рии частиц, осуществлять моделирование систем, содержащих 

до нескольких сотен тысяч атомов. Важно, что для моделирова-

ния определенного процесса не требуется рассчитывать заранее 

многочисленные величины, специфичные для определенного 

физического процесса, как в методе Монте-Карло. Достаточно 

знать потенциал, который хорошо описывает свойства вещества 

в интересующей исследователя области. В данной работе взаи-

модействие атомов в системе описывается с помощью многоча-

стичного потенциала, разработанного на основе модифициро-

ванного метода погруженного атома с учетом ближайших сосе-

дей второго порядка [3]. Расчеты проводились с помощью сво-

бодно распространяемого пакета программ молекулярно-

динамического моделирования LAMMPS [4]. 

В работе проведен расчет термического и калорического 

уравнений состояния карбида титана при нулевой температуре. 

Начальные данные находились следующим образом. Из кри-

сталла идеальной кристаллической структуры B1 карбида тита-

на строился кластер сферической формы. Разделение на поверх-

ностные и объемные атомы велось по количеству ближайших 

соседей. Так как наноструктура обладает чрезвычайно развитой 

поверхностью, то в результате построенный кластер не лежит в 

минимуме потенциальной энергии. Таким образом, на следую-
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щем этапе находился минимум потенциальной энергии системы 

с помощью метода искусственной вязкости [5]. Для моделиро-

вания изотермического процесса сжатия (растяжения) нано-

структуры а качестве внешнего параметра задавалось давление 

P0 на поверхности. Для гашения ударно-волновых процессов в 

сфере применялся метод линейного нарастания сил, действую-

щих на поверхностные атомы, от нуля до заданного значения и 

искусственная вязкость. На рис. 1 и 2 приведены зависимости 

изменения полной энергии кластера и давления для Т = 0 К. 
 

 

Рис. 1. Зависимость изменения полной энергии кластера  

от относительного изменения объема 
 

Координаты и импульсы атомов, найденные в расчетах, 

могут впоследствии быть использованы в качестве начальных 

данных для расчета температурных зависимостей тепловых со-

ставляющих уравнений состояния TiC для изохорических про-

цессов, что позволит на основе уравнения Гиббса – Гельмгольца 

построить термодинамический потенциал для TiC – свободную 

энергию в температурном интервале до фазового перехода. 



 156 

 

Рис. 2. Зависимость давления в кластере  

от относительного изменения объема 
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Представлены результаты натурных и численных экспе-

риментов на лабораторной модели бифуркации сонной артерии 

(CA) с использованием аппарата CompuFlow. Жидкость, запол-

няющая модель CA, по своим свойствам подобна крови. Движе-

ние жидкости обеспечивается специальным насосом, способным 

воспроизводить течение, аналогичное течению в кровеносном 

сосуде. Измерения проводились на двух аппаратных стендах:  

при помощи внутрисосудистого датчика Combo Wire (ННИ-

ИПК) и томографа Philips с силой поля 1.5 T (МТЦ СО РАН).  

Тройник – бифуркация сосудов – является неотъемлемым  

элементом кровеносной системы и многих технических 

устройств. Его изучение имеет как фундаментальный интерес, 

так и очевидные многочисленные приложения. Исследование 

нестационарного течения вязкой жидкости в упругом тройнике 

является важной задачей как фундаментальной гидродинамики, 

так и гемодинамики [1]. Для понимания особенностей кровотока 

в кровеносных сосудах нужно знать поведение потока в окрест-

ности бифуркации. Поток в окрестности бифуркации сосудов 

является существенно трехмерным. Необходимый этап при изу-

чении такого рода течений – проведение экспериментов на ла-

бораторных моделях. 

Объектом исследования была силиконовая модель бифур-

кации сонной артерии (рис. 1), которая подключена соединяю-
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щими трубками к специальному управляемому компьютером 

насосу CompuFlow 1000 MR (МТЦ СО РАН).  Насос способен 

воспроизводить течение, аналогичное течению в сосудистой си-

стеме. Жидкость, заполняющая объем модели, обладает теми же 

свойствами, что и кровь: плотность 1000 кг/м
3
, вязкость 

0.004 Па∙с. Насос позволяет задать произвольную зависимость 

расхода от времени. Это дает возможность использовать клини-

ческие данные, полученные во время нейрохирургических опе-

раций в ННИИПК им. акад. Е.П. Мешалкина [2, 3]. 
 

 
 

Рис. 1. Силиконовая модель бифуркации сонной артерии 
 

Измерения проводятся на  двух аппаратных стендах: 

 с помощью комбинированного внутрисосудистого дат-

чика давления и скорости ComboWire диаметром 0.3 мм; 

 с помощью МР-томографа Philips (МТЦ СО РАН)  с 

силой поля 1.5 Тл. 

Результаты обработки одного из экспериментов представ-

лены на рис. 2. В этом эксперименте задавалась построенная по 

реальным медицинским данным зависимость скорости от вре-

мени, моделирующая течение в сонной артерии. 

Построенные по данным диаграммы «давление – ско-

рость» и «расход – поток энергии» дают важную информацию 

о реологии сложной системы «поток жидкости – упругая стен-

ка». Они показывают поведение такой среды, ее реакцию при 

нагрузке – разгрузке. Полученные экспериментальные данные 
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являются новыми и служат основой для построения математи-

ческих моделей течения в бифуркации сосуда. 

В работе проводились также численные расчеты течения 

в модели бифуркации сонной артерии. В расчетах использова-

лась модель Навье – Стокса вязкой несжимаемой жидкости. 

Стенки сосуда считаются неподвижными, и на них задано 

условие прилипания. Численные расчеты осуществлялись с 

применением пакета ANSYS на базе Информационно-вычис-

лительного комплекса НГУ. Расчеты показывают хорошее сов-

падение с результатами экспериментов. Аналогичные 3D-рас-

четы проводились при моделировании установки стента для 

излечения церебральной аневризмы [4, 5]. 
 

 
 

Рис. 2. а – графики зависимости давления и скорости  

от времени при различных измерениях;  б – диаграммы  (PV)  

«давление – скорость»;  в – (QE) «расход – поток энергии»  
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Теоретическая часть работы выполнена при финансовой 

поддержке РФФИ (проект № 14-01-00036), экспериментальная – 
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Наножидкостью принято называть дисперсную смесь 

твердых частиц с размером меньше 100 нм в жидкости. Большой 

интерес к наножидкостям вызван тем, что их физические свой-

ства, в том числе вязкость и теплопроводность, значительно от-

личаются от свойств суспензий с частицами микронного разме-

ра [1]. Наножидкости находят применение в перспективных 

технологиях охлаждения, лакокрасочной промышленности и т.д. 

Наличие частиц нанометрового размера приводит к появлению 

реологических свойств наножидкости. Псевдопластичное пове-

дение вязкости наножидкости на основе раствора воды с эти-

ленгликолем и частиц оксида кремния наблюдалось в [2].  

Фильтрация наножидкости на основе воды и наночастиц оксида 

кремния в засыпке микрошаров и песка была изучена в [3]. Из-

мерения вязкости показали, что наножидкость является ньюто-

новской и ее фильтрация не отличалась от фильтрации жидко-

сти без наночастиц.  

В данной работе проведены исследования фильтрации 

наножидкости на основе этиленгликоля, углеводородной жид-

кости (солярка для низких температур) и наночастиц оксида 

кремния SiO2 (аэросилы производства Evonic) через монодис-

персную засыпку алюмосиликатных микросфер. Получено, что 

наножидкость на основе обеих базовых жидкостях проявляет 

неньютоновскую зависимость вязкости от скорости сдвига, что 

приводит к значительному снижению проницаемости пористого 

образца в процессе фильтрации. 

Пористый образец представляла собой засыпку алюмоси-

ликатных микросфер, отсеянных на ситах 140, 160 мкм. Микро-
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сферы под вибрацией насыпались в рабочий участок диаметром 

1 см и длиной 5 см. Заполнение засыпки базовой жидкостью 

проводилось под вакуумом и при разных перепадах давления 

определялась начальная проницаемость пористого образца k0, 

которая составляла примерно 16 мкм
2
. Затем, в режиме посто-

янного перепада давления, в пористом образце происходило те-

чение наножидкости. При приготовлении наножидкости к из-

вестной массе базовой жидкости добавлялось необходимое ко-

личество частиц оксида кремния, которые на длительное время 

помещалась в ультразвуковую ванну. Объемная концентрация 

наночастиц определялась, используя табличные данные плотно-

сти этиленгликоля и аморфного кремния (2.2 г/см
3
). Плотность 

углеводородной жидкости определялась ареометром.  

Реологические свойства полученной суспензии определя-

лись при разных скоростях сдвига на ротационном вискозимет-

ре Брукфилда. На рис. 1 приведены измеренные значения коэф-

фициента эффективной вязкости от скорости сдвига при объем-

ных концентрациях 0.5 и 2 % для системы этиленгликоль аэро-

сил А380 (квадраты) и 0.5, 1 % – для системы углеводородная 

жидкость аэросил R202 (треугольники). Приведенные значения 

вязкости нормированы на величину коэффициента вязкости ба-

зовой жидкости. Получено, что наножидкости проявляет ненью-

тоновское поведение и вязкость зависит от скорости сдвига. Для 

наножидкости с углеводородной базовой жидкостью наблюда-

ется увеличение вязкости со временем. На рис. 1 серыми и чер-

ными точками приведено изменение вязкости 1 % суспензии за 

5 часов.  

Для меньшей объемной концентрации твердой фазы уве-

личение вязкости было незначительно. В процессе фильтрации 

наножидкости в пористом образце фиксировался объем про-

шедшей через засыпку наножидкости. Опыты выполнялись с 

входными объемными концентрациями наночастиц с0 в диапа-

зоне от 0.5 до 2 %.  
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Рис. 1. Вязкость наножидкости в зависимости от скорости сдвига 

 

На основе закона Дарси, измеренной скорости фильтрации 

и вязкости жидкости определялось изменение проницаемости 

пористого образца k в зависимости от прокаченного объема 

наножидкости. На рис. 2 приведено изменение нормированной 

проницаемости k′ = k/k0 при фильтрации наножидкости при 

начальном перепаде давления 0.13 бар.  
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Рис. 2. Зависимость нормированной проницаемости k′  

от прокачанного объема, с0 = 0.5 % 
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Наблюдается существенное уменьшение проницаемости 

пористой среды, она стремится к равновесному значению, опре-

деляемому величиной градиента давления. При повышении гра-

диента равновесное значение проницаемости возрастало, и при 

перепаде давления 3 бар проницаемость составляла примерно 

95 % начальной проницаемости.  

Подобное поведение наблюдалось и при других началь-

ных концентрациях наночастиц. При течении жидкости в пори-

стой среде с пористостью ε и проницаемостью k0  со скоростью v 

эквивалентная скорость сдвига определяется  следующим обра-

зом   
0.5

04v 8k  . 

Зависимость нормированной равновесной проницаемости 

пористого образца от скорости сдвига при объемном содержа-

нии наночастиц 0.5 % приведена на рис. 3. Как видно, реологи-

ческие свойства наножидкости при фильтрации в пористой сре-

де проявляются при больших скоростях сдвига, чем при измере-

нии вязкости на ротационном вискозиметре. 
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Рис. 3. Зависимость нормированной проницаемости засыпки 

от скорости сдвига при фильтрации наножидкости 
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В докладе представлены результаты численного модели-

рования ламинарных и турбулентных дозвуковых течений вяз-

кого сжимаемого газа. Моделирование проведено на основе ква-

зигазодинамических (КГД) уравнений. Рассмотрены свободные 

течения  (вихрь Тейлора – Грина) и пристеночные (течение Ку-

этта). Сравнение результатов с эталонными данными из литера-

туры, полученными посредством метода прямого численного 

моделирования (Direct Numerical Simulation, DNS) и метода 

крупных вихрей (Large-Eddy Simulation, LES), показывает, что 

КГД-алгоритм является адекватным средством моделирования 

свободного течения как в турбулентном, так и в ламинарном 

режимах. Сопоставление полученных результатов моделирова-
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ния течения Куэтта с известными экспериментальными данны-

ми демонстрирует возможности КГД-алгоритма при моделиро-

вании ламинарных и турбулентных пристеночных течений.  

Отметим, что при переходе от ламинарного случая к тур-

булентному не требуется вносить изменения в КГД-алгоритм, 

достаточно увеличить число Рейнольдса. Аналогично КГД-

алгоритм не требует модификации при переходе от моделирова-

ния свободных течений к расчетам пристеночных течений. 

КГД-система может быть рассмотрена как система урав-

нений Навье – Стокса, усредненная на малом пространственно-

временном интервале. Такое усреднение приводит к появлению 

дополнительных нелинейных слагаемых, пропорциональных 

малому параметру  . Эти слагаемые имеют вид производных 

второго порядка по пространственным координатам и приводят 

к увеличению энтропии течения, что позволяет говорить об их 

диссипативном характере. Подсеточная диссипация КГД-

системы открывает перспективы ее использования при модели-

ровании ламинарно-турбулентного перехода и турбулентных 

течений в широком диапазоне чисел Рейнольдса. Различные ва-

рианты КГД-системы были опубликованы в течение последних 

30 лет [1–3].   

Рис. 1 и 2 демонстрируют результаты моделирования рас-

пада вихря Тейлора – Грина [4, 5]. Рис. 1 соответствует турбу-

лентному случаю (Re = 1600). На рис. 2 слева приведены зави-

симости скорости диссипации кинетической энергии от времени 

как для ламинарного (Re = 100), так и для турбулентных режи-

мов (Re = 280 и 1600) в сравнении с эталонными данными из ли-

тературы. На рис. 2 справа показан энергетический спектр при 

Re = 1600 c сравнении с колмогоровским профилем –5/3. 
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Рис. 1. Распад вихря Тейлора – Грина (изоповерхности  

z-компоненты ротора скорости для Re = 1600) 
 

 

 
 

Рис. 2. Вихрь Тейлора – Грина: скорость диссипации  

кинетической энергии (слева) и энергетический спектр  

для Re = 1600 (справа) 
 

На рис. 3 приведены результаты моделирования турбу-

лентного течения Куэтта при Re = 3000 в обычных переменных 

(слева) и в универсальных безразмерных переменных (справа) в 

сравнении с экспериментальными данными [6].  
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Рис. 3. Профиль продольной скорости в течении Куэтта:  

сравнение с экспериментальными данными 
 

На рис. 4 слева показаны профили турбулентных пульса-

ций в сравнении с экспериментальными и расчетными значени-

ями из литературы. На рис. 4 справа представлены когерентные 

структуры в турбулентном течении Куэтта для Re = 3000. Визу-

ализация этих структур проведена с помощью изоповерхностей 

Q-критерия, на которые нанесены контуры x-компо-ненты рото-

ра скорости. Наличие развитых когерентных вихрей характерно 

для турбулентных течений.  
 

 
 

Рис. 4. Течение Куэтта: профили турбулентных пульсаций 

(слева) и изоповерхности Q-критерия (справа)  
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Технология «кремний-на-изоляторе» позволяет получать 

полностью обедняемые (ПО) слои кремния нанометровой тол-

щины, которые в настоящее время являются важным материа-

лом микро- и наноэлектроники. Важной особенностью ПО слоев 

КНИ является так называемый coupling-эффект (взаимосвязь по-
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тенциалов границ раздела пленки Si с окружающими его слоями 

диэлектрика) [1]. В результате coupling-эффекта за счет пере-

распределения носителей заряда по сечению пленки кремния 

становится проблемой определение эффективного поля Eeff в ка-

нале ПО КНИ МОП транзистора. Соответственно, становится 

проблематичным и определение полевой зависимости подвиж-

ности µeff(Eeff
-n

), где показатель n определяется механизмами 

рассеяния носителей заряда. Поэтому в работе [2] для характе-

ризации свойств систем Si/SiO2 в ПО КНИ пленках была пред-

ложена замена полевой зависимости подвижности µeff(Eeff
-n

) на 

зависимость подвижности от плотности носителей заряда, ин-

дуцированных в канале транзистора, µeff(Ne
-n

).  

В данной работе с целью подтверждения закономерности 

перехода от µeff(Eeff
-n

) к µeff(Ne
-n

) зависимостям было проведено 

исследование температурных зависимостей подвижности µeff(T)  

в двухзатворных ПО КНИ МОП транзисторах при различных 

значениях Ne
 
и варьировании состояния поверхности пленки 

КНИ от инверсии до обогащения. В работе также обсуждаются 

некоторые особенности поведения µeff и степенного показателя n 

в ПО пленках КНИ, связанные с перераспределением носителей 

заряда по сечению пленки кремния, формированием объемной 

проводимости и дополнительным рассеянием на поверхности 

при варьировании состояния поверхности. 
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Над поверхностью жидкого топлива, пары которого не 

способны гореть при их перемешивании с воздухом, может рас-

пространяться пламя. Механизм распространения пламени со-

гласно [1] заключается в прогреве продуктами горения жидко-

сти и передаче по ней тепла в направлении движения волны го-

рения. Это приводит к увеличению давления паров жидкости 

перед зоной химического превращения. Принято считать [1], что 

конвективная теплопередача по жидкости осуществляется бла-

годаря градиенту коэффициента поверхностного натяжения. 

Цель настоящей работы – исследование особенности диффузи-

онного горения пленки топлива при встречном по отношению к 

направлению распространения пламени потоку воздуха, обога-

щенного кислородом, в условиях узкого плоского канала, высо-

та которого близка к критической для распространения пламени.  

Эксперименты проводились, как и в работе [2], в канале 

длиной 270 мм, шириной 42 мм, высота канала h задавалась 

двумя металлическими прокладками и была на порядок меньше 

его ширины. При проведении экспериментов наклон плоскости 

канала к горизонту в направлении течения устанавливался рав-

ным 1.3° ± 0.3°. В нижней пластине под углом около 11°
 
к ее по-

верхности сделано плоское сопло толщиной около 150 мкм, че-

рез которое в пространство между пластинами с помощью пери-

стальтического насоса подавался н-бутанол. Измерения показа-

ли, что жидкая пленка имела неодинаковую толщину в разных 

mailto:albor@kinetics.nsc.ru
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точках нижней поверхности и ее значение составляло порядка 

100 мкм.  

Окислительная газовая смесь подавалась с одной стороны  

канала, а вторая сторона канала была открыта. Предварительно 

подготовленная с точностью 5 % окислительная смесь подава-

лась в канал через регулятор расхода El-Flow фирмы Bronkhorst. 

Регистрация процесса горения осуществлялась сверху в области 

между вводом жидкости и открытым концом канала цифровыми 

видео и фотокамерами. Поджиг осуществлялся открытым пла-

менем на выходе из канала. После инициирования горения из-

мерялась зависимость координаты фронта пламени от времени. 

По наклону этой зависимости определялась скорость пламени. 

Точность измерения скорости составляла 5 %.  

Характер распространения пламени зависел от содержа-

ния кислорода в окислительной смеси. При фиксированной вы-

соте канала с увеличением доли кислорода в окислительной 

смеси изменялась поверхность фронта пламени и возрастала 

средняя скорость пламени. При небольших скоростях пламя, как 

правило, распространяется, слегка забегая на каких-то участках 

вперед, затем отстающие участки его догоняют. Перед фронтом 

горения по жидкости движется волна шириной около 2 см.  

С увеличением доли кислорода в окислительной смеси 

скорость пламени возрастает, фронт пламени искривляется. В 

случае, когда окислителем является чистый кислород, в канале 

высотой 1 мм средняя скорость распространения пламени ста-

новится сравнимой со скоростью распространения пламени в 

гомогенной стехиометрической углеводородо-кислородной сме-

си (3 м/с). Пламя при этом распространяется с пульсациями, так 

что скорость достигает 7 м/с, что более чем вдвое больше нор-

мальной скорости гомогенного газового пламени. 

Непонятен механизм распространения пламени над жид-

костью при больших скоростях. Для распространения пламени с 

такой большой скоростью необходимо, чтобы нагретая жид-
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кость перемещалась в область перед фронтом пламени с такой 

же большой скоростью. Предполагая, как уже упоминалось вы-

ше [1], что основной механизм передачи тепла является термо-

капиллярным, оценим величину необходимого для этого гради-

ента температуры вдоль поверхности. Для простоты будем счи-

тать, что горизонтальная подложка, на которой находится жид-

кая пленка, имеет комнатную температуру T0, а температура по-

верхности жидкости Ts изменяется. Рассмотрим стационарную 

задачу. Температура изменяется вдоль пленки (координата y) и в 

глубину (координата x). Течение жидкости за счет поверхност-

ных сил приведет к изменению высоты жидкости и возникнове-

нию обратного течения. Будем учитывать зависимость вязкости 

от температуры, плотность жидкости будем считать постоянной. 

В стационарном случае зависимость температуры пленки от вы-

соты при условии, что λ = const: 0 0 0( ) /sT T T T T   . Отсчет 

производится от верхней поверхности нижней стенки канала. 

Зададим зависимость вязкости от температуры в виде: 
kT/Ee0  . Будем считать, что 1/)( 00  TTTs . Тогда 

)/()(/1/1 2

000 hTTTxTT s  , и следовательно
 

 

 
   0 0

2 2
0 0 0

0 0( )

s sE T T E T TE
x x

kT kT h kT h
T e e T e  

 
 

  . 
 

Уравнение движения жидкости имеет вид: 
 

  
 h xv p h

g g
x x y y y
  

     
   

     
,                       (1) 

где v, μ, ρ – скорость, коэффициент динамической вязкости и 

плотность жидкости, p – давление, g ускорение свободного па-

дения. Будем считать, что жидкость движется только вдоль оси 

y, высота пленки h зависит от y. Интегрируем (1) по x, учитывая 

условие на поверхности жидкости ( )( / ) /h v x d dy     и зави-

симости вязкости от x, получаем 
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 0

0 2

0

( )exp
sE T T v h h

T x gx gh
kT h x y y y


  

     
    
     
 

. 

Интегрируя еще раз по x с учетом того, что при x = 0, v = 0, 

находим скорость  

 
 

0 0

11
1

( ) ( )

ax

ax ax
eg dh d

v xe e h
T a dy a T a dy

 

 

  
      

  
,    (2) 

где )/()( 2

00 hkTTTEa s  . В стационарном случае поток жид-

кости через ее поперечное сечение, а значит, и интеграл от ско-

рости по x равен нулю: 
 

   
0

11
22

2

2 


















 
 h

a

e

dy

d

a

e

a

h
h

dy

dh
g

axax 
 .     (3) 

Из (2) и (3) найдем скорость при x = h: 
 

 

 

2
2 2

2 2

0

1

( )
( ) 2 2 1

ah ahs

s

ah

dTd
a h e e

dT dy
v h

T a a h ah e





 
 

  


   
 

. 

 

Оценим градиент температуры для h = 10
–4 

м, скорости 2 м/c и 

ts = 100 
о
C: 

6 K K
0.36 10 360

м мм

sdT

dy

   
     

   
. 

Таким образом, сделанные оценки градиента температу-

ры, который должен возникнуть для того, чтобы обеспечить та-

кую большую скорость, показывают, что этот механизм переда-

чи тепла по жидкости вряд ли реализуется. Поэтому вопрос о 

механизме распространения пламени в кислородных смесях 

остается открытым. 
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Дискретный бризер (ДБ) – это пространственно локализо-

ванная колебательная мода большой амплитуды в бездефектной 

нелинейной решетке [1]. В одной из первых работ по их изуче-

нию Такено предположил, что такие локализованные моды яв-

ляются точными решениями нелинейных дискретных уравнений 

[2]. Эта работа дала начало широкому кругу теоретических и 

экспериментальных исследований, освещенных в ряде обзоров 

[3–5]. Роль ДБ в формировании физических свойств кристаллов 

все еще слабо изученна, однако концепция ДБ все шире привле-

кается для объяснения различных экспериментально наблюдае-

мых эффектов. 
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В данной работе методом молекулярной динамики изуча-

ется взаимодействие нелинейной локализованной моды – ДБ в 

кристалле Pt3Al с внедренной бивакансией Pt. 

Описание модели и методика эксперимента. Рассматри-

ваемая модель представлялет собой объемный кристалл стехио-

метрии A3B, атомы которого взаимодействовали посредством 

парного потенциала Морзе: 

      exp exp 2PQ ij PQ PQ PQ ij PQ PQ ijU r D r r       ,  (1) 

где D – энергетический параметр, соответствующий глубине потен-

циальной ямы,  – параметр, определяющий жесткость межатомных 

связей, r0 – некоторое усредненное равновесное расстояние по коор-

динационным сферам, в которых учитывается взаимодействие между 

атомами. Для сплава Pt3Al его параметры взяты из [6]: AlAlD  = 0.318, 

AlAl  = 27.4979, AlAl  = 1.02658, PtPtD  = 0.710, PtPt  = 102.89, 

PtPt  = 1.582, PtAlD  = 0.5048, PtAl  = 63.124, PtAl  = 1.3501, вычисля-

лись по стандартной методике [5] из условий 

0

0

0 0

1 1

1 1
, 0, .

2 2

z z
S

i V V S i

i i V V

PU
U E V K

V V
 

  

  
      

    
          (2) 

Здесь SE  – энергия сублимации атомов кристалла при нуле Кель-

вин, 0K  – объемный модуль упругости. Величина межатомного 

расстояния 0a  = 2.83. Массы атомов платины и алюминия: 

Ptm  = 195.23, Alm  = 26.97 а.е.м., постоянная кристаллической ре-

шетки 0а  = 3.99 Å. 

Результаты и обсуждение. Для изучения процессов, воз-

никающих при взаимодействии нелинейной локализованной 

моды с бивакансией Pt в Pt3Al, проводились эксперименты при 

отклонении атома Al вдоль направления [100] на величину 0.7 Å 

вблизи внедренной бивакансии Pt в плоскости (111). Начальная 

температура эксперимента 0 K. На рис. 1 показана зависимость 
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времени жизни нелинейной локализованной моды от расстояния 

S от бивакансии Pt до атома Al, где осуществлялось возбужде-

ние ДБ. Как видно бивакансия Pt существенно влияет на время 

жизни ДБ. Время жизни ДБ уменьшается при приближении к 

бивакансии. Но на некотором расстоянии от бивакансии наблю-

дается резкое увеличение времени жизни ДБ. Предполагается, 

что существует некоторая область, окружающая бивакансию Pt, 

в которой время жизни ДБ максимально. Возможной причиной 

увеличения времени жизни высокоамплитудной локализованной 

моды может быть локальное уширение запрещенной зоны в фо-

нонном спектре модельного кристалла. Об этом свидетельствует 

пик на рис. 1. К возможным причинам полученной аномалии 

можно отнести и тот факт, что в данной области ДБ имеет 

более широкий профиль, то есть большее количество атомов 

вовлечено в процесс согласованных колебаний. 
 

 

 
 

Рис. 1. Зависимость времени жизни нелинейной локализованной 

моды от расстояния S до внедренной бивакансии Pt  

 

На расстоянии 11.7 Å от бивакансии (область наибольше-

го времени жизни ДБ) проводилось исследование на устойчи-

вость ДБ. С этой целью атом Al отклонялся в различных 

направлениях от положения равновесия относительно своей оси 

поляризации. На рис. 2 показана зависимость времени жизни ДБ 

от малых вариаций угла отклонения от направления поляриза-
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ции колебаний ДБ. Максимальное, наиболее устойчивое время 

жизни ДБ наблюдается тогда, когда отклонение атома Al проис-

ходит строго к ближайшему соседу атома Al, т.е. в направлении, 

совпадающем с направлением поляризации ДБ. 
 

 
 

Рис. 2. Зависимость времени жизни T в пикосекундах ДБ  

от малых вариаций угла отклонения α в градусах от направления 

поляризации колебаний дискретного бризера 
 

Заключение. Таким образом, методом молекулярной ди-

намики установлено, что бивакансии Pt в сплаве Pt3Al оказыва-

ют существенное влияние на нелинейные локализованные моды 

в случае близкого к ним расположения. Воздействие проявляет-

ся в разрушении высокоамплитудных локализованных колеба-

ний с последующим рассеиванием энергии по кристаллу. Одна-

ко стоит отметить, что в процессе деградации колебаний боль-

шой амплитуды, рассеивание преимущественно происходит в 

подрешетку Al, где энергия остается локализованной за счет 

наличия запрещенной зоны в фононном спектре кристалла Pt3Al 

в течение продолжительного времени.  

Установлено наличие области повышенной устойчивости 

ДБ вблизи бивакансии. Получена зависимость времени жизни 

ДБ от угла отклонения от направления поляризации колебаний. 

Данная зависимость является важной с точки зрения оценки ве-

роятности возбуждения ДБ в условиях термодинамического 

равновесия или при облучении кристалла высокоэнергетиче-

скими частицами. 
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Термодинамические свойства межфазной поверхности  

полностью характеризуются функцией состояния, которая назы-

вается удельной свободной поверхностной энергией (поверх-

ностным натяжением σ). В строгой термодинамической теории 

Гиббса [1] поверхностное натяжение является функцией радиуса 

кривизны поверхности Rs. Однако эта теория не позволяет полу-

чить зависимость или хотя бы судить о масштабе эффекта. 

Напрямую измерить σ для нанокапель не возможно. Расчеты 

возможны лишь для простых систем, описывающихся парным 

потенциалом взаимодействия типа Леннарда – Джонса. Другим 

методом может быть измерение величины функционально свя-

занной с поверхностным натяжением искривленной поверхно-

сти, например, скорости нуклеации. Используя эксперименталь-

ные данные по гомогенной нуклеации, можно определять по-

верхностное натяжение. Недавно [2] была получена формула 

для скорости нуклеации, строго учитывающая зависимость σ(Rs) 

и поступательно-вращательное движение зародыша. Эта форму-

ла позволяет проводить расчет поверхностного натяжения кри-

тических зародышей, используя экспериментально измеренные 

температуру, пересыщение и скорость гомогенной нуклеации. 

В данной работе ставилась задача измерить скорость нук-

леации пересыщенного пара хлорида цезия, соответствующие ей 

значения пересыщения и температуры и на основе этих данных 

оценить поверхностное натяжение наночастиц хлорида цезия. 

Экспериментальная установка представляет собой гори-

зонтальную стеклянную трубку внутренним диаметром 0.7 см с 

внешним нагревателем. На вход реактора подавали поток аргона 

высокой чистоты с объемной скоростью потока U = 8.33 см
3
·с

–1
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(при стандартных условиях). Кварцевый тигель с навеской хло-

рида цезия (марки ОСЧ 16-2) помещали в изотермическую зону 

внутри реактора, где достигается плато с максимальной темпе-

ратурой Tисп в камере. При движении с потоком аргона при по-

нижении температуры пар становился пересыщенным, что со-

провождалось его частичной конденсацией на внутренней по-

верхности реактора. По достижению необходимой величины 

пересыщения происходила гомогенная нуклеация в объеме ре-

актора с последующим конденсационным ростом аэрозольных 

частиц. Счетную концентрацию аэрозоля на выходе из реактора 

измеряли диффузионным спектрометром аэрозоля (ДСА). Спек-

трометр позволяет измерять концентрацию аэрозоля в диапазоне 

10÷5∙10
5
 см

–3
 и распределения по размерам наночастиц в диапа-

зоне от 3 до 250 нм. На рис. 1 приведены результаты измерения 

концентрации и размера частиц на выходе из реактора как 

функции Tисп. Морфологию и размер частиц на выходе из реактора 

исследовали на просвечивающем электронном микроскопе (ПЭМ). 

Обнаружено хорошее согласие между данными ДСА и ПЭМ. 
 

 +  

Рис. 1. Зависимость от Тисп в зоне испарения на выходе  

из реактора: А – концентрации частиц; В – их размера  
 

Приблизительное положение зоны гомогенной нуклеации 

в реакторе находили экспериментально методом отсечки пере-

сыщения [3]. Было установлено, что эта область при Tисп = 873 К 

расположена на участке 1 см ≤ Z ≤ 2 см, где Z – аксиальная ко-

ордината, за Z = 0 принят выходной срез нагревателя реактора.  
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Для определения скорости нуклеации был оценен объем 

зоны нуклеации. Для этого характерную длину зоны нуклеации 

положили равной 1.5 см, площадь сечения области нуклеации 

равной четверти площади сечения трубки реактора. Откуда ха-

рактерный объем зоны нуклеации составит V ≈ 0.1 см
3
.  

Скорость нуклеации J (число критических зародышей, об-

разующихся в единице объема в единицу времени) можно опре-

делить из уравнения, связывающего число частиц, образующих-

ся в зоне нуклеации в единицу времени, и концентрацию частиц 

N на выходе из камеры: NQ=JV . Используя далее эксперимен-

тально измеренное N при температуре нагрева Tисп = 873 К, из 

(1) получаем J ≈ 10
10

 см
–3

с
–1

.  

Для определения температуры, соответствующей полу-

ченному значению скорости нуклеации, аксиальные и радиаль-

ные профили температуры внутри реактора были измерены с 

помощью хромель-алюмелевой термопары с диаметром спая 

100 мкм. Поскольку в зоне нуклеации имеет место радиальное 

распределение температуры с максимумом на оси трубы и ми-

нимумом на стенке, для оценки температуры нуклеации выбе-

рем среднее значение между значениями температуры на оси и 

на стенке: < T > ≈ 598 К. 

Для определения величины пересыщения был рассчитан 

поток массы серы через сечение трубки из разницы масс между 

хлоридом цезия, испарившемся из тигля, и хлоридом цезия, осе-

дающем за единицу времени на том участке поверхности труб-

ки, который расположен левее сечения, имеющего координату 

Z. В результате была найдена средняя концентрация < n > пара 

хлорида цезия в зоне нуклеации и рассчитано пересыще-

ние: < S > = < n > k < T > /Pнас(T), где Рнас – давление насыщенно-

го пара, k – константа Больцмана. В результате пересыще-

ние < S > составило величину 10
4
. 

Для определения поверхностного натяжения критических 

зародышей хлорида цезия использовано следующее выражение 

для скорости нуклеации [2]: 
2 9 3 2

2 7 / 2 max

3/ 2

4π
6 10 π exp ,

( ) 3

S S
нас

A

R RM
J Sn

mkT N kT

    
    

 
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где ρ – плотность вещества при температуре плавления, σ – по-

верхностное натяжение, m  – масса молекулы, νmax – Дебаевская 

частота для макроскопической аморфной фазы, 3 3

max / sV  , 

где υ – скорость распространения звуковых волн в аморфной 

фазе, Vs – объем молекулы, RS – радиус поверхности натяжения 

критического зародыша, который удовлетворяет уравнению 

Кельвина: 2 / lnS AR M kT N S  . В результате оказалось, что 

поверхностное натяжение образующихся критических зароды-

шей (наночастиц) хлорида цезия с радиусом RS = 3.9 Å состави-

ло σ = 160 дин/см, что примерно на 70 % выше поверхностного 

натяжения плоской поверхности. 

В данной работе измерена также средняя скорость гомо-

генной нуклеации пара хлорида цезия, которая составила J ≈ 

≈ 10
10

 см
–3

c
–1

 при температуре < T > ≈ 598 К и пересыще-

нии < S > ≈ 10
4
. На основе этих данных, определено поверхност-

ное натяжение наночастиц хлорида цезия, оно составило 

σ = 160 дин/см, для частиц с радиусом RS = 3.9 Å. 
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Принцип работы неохлаждаемых пироэлектрических при-

емников ИК-излучения, одних из наиболее чувствительных и 
технологичных, требует модуляции интенсивности излучения. 
Уменьшение толщины пироэлектрического слоя дает возмож-
ность увеличивать  чувствительность приемника. При создании 
мегапиксельных матриц ИК-приемников на основе неохлаждае-
мых пироэлектрических пленок, толщина которы d находится в 
диапазоне 1–3 мкм, оптимальная частота модуляции излучения 

должна составлять 10–50 кГц. Она зависит от d как d
2
/, где  – 

температуропроводность  пироэлектрика.  
Трудность организации указанной скоростной модуляции  

состоит и в том, что она должна осуществляться равномерно по 
всей поверхности матрицы площадью 4–6 см2, с поддержанием 
исходного потока излучения для каждого элемента матрицы. 

 Наиболее распространенными модуляторами ИК-излуче-
ния, способными обеспечить большую площадь модулируемого 
потока, являются классические механические модуляторы. Они 
основаны, как правило, на вращении дисков с отверстиями с 
различной конфигурацией. Основные их недостатки – низкая 
скорость модуляции, не более 1 кГц, большие размеры и высо-
кое энергопотребление. 

Одним из выходов является использование икроэлектро-
механических устройств, МЭМС-технологий. В качестве про-
стейшего примера модуляции ИК-излучения можно рассматри-
вать создание свободных тонких металлических пленок разме-
рами 100×100 мкм2, функционирующих на частоте от 1 до 
10 кГц при напряжении 100–300 В [1, 2]. Такие модуляторы пе-
рекрывают поток излучения для каждого пикселя матрицы, но 
они занимают часть поверхности матрицы и не могут обеспечи-
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вать близкое к 100 % заполнение фокальной плоскости. Кроме 
того, они не могут эффективно функционировать в мегапик-
сельных матрицах с размерами пикселя в пределах 10–15 мкм. 

 

 

 

Рис. 1. Слайдер-решетка быстродействующего  
микроэлектромеханического модулятора излучения 

 

В настоящей работе описывается новый тип быстродей-
ствующего модулятора ИК-излучения для мегапиксельной мат-
рицы приемников. Его конструкция представлена на рис. 1. Она 
состоит из тонкой подвижной пластины, ПП, слайдера, в кото-
рой созданы узкие щели, с шириной, равной ширине столбца 
матрицы приемников 12.5 мкм. ПП размещена над поверхно-
стью матрицы на минимально возможном для технологии со-
временной микроэлектроники расстоянии, 2–5 мкм. Принцип 
функционирования пироэлектрических приемников дает воз-
можность осуществлять поочередное освещение четных и не-
четных столбцов матрицы. Приемники в момент прекращения 
освещения, при охлаждении, генерируют ток противоположной 
полярности. 

Основной проблемой указанной конструкции модулятора 
является обеспечение высокой скорости модуляции, перемеще-
ния пластины на расстояние, равное ширине столбца за время 
порядка 100 мкс и менее. Для движения пластины с массой по-
рядка 10

–4
 кг необходимо использовать микродвигатель, обла-

дающий высокой удельной энергоемкостью, Ауд. Современные 
МЭМС-акюаторы обеспечивают Ауд до 0.01 Дж/м

2
. Поэтому со-

здание сил тяги более 10 µN проблематично, что недостаточно 
для выполнения смещения указанной массы на расстояние 10–
15 мкм за указанное время. 
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Рис. 2. Зависимость смещения δх(t) во времени  

решетки-слайдера (кривая 1) и силы тяги MEMS-мироактюатора 

(кривая 2). Рабочая площадь актюатора S = 4×10
–5

 м
2
, Ауд = 5 Дж/м

2 

 

Ранее нами был разработан новый принцип электромеха-

нического преобразования энергии, основанный на эффекте об-

ратимого электростатического наката тонких металлических 

пленок на поверхность сегнетоэлектрических пленок (СП) [3–4]. 

Он основан на  электромеханическом преобразовании энергии в 

нанометровый зазоре и дает возможность развивать за микросе-

кундные времена высокие механические силы, до 10
4
–10

5
 Н/м

2
, 

в реальных устройствах до 1000 Н и более.  

Возможны два режима колебаний ПП, резонансный и  ре-

жим, определяемый постоянным действием  импульсов с задан-

ной частотой и длительностью. Энергетически более эффекти-

вен резонансный режим колебания тонкой пластины, например, 

в МЭМС-гироскопах, где амплитуда колебаний равна ширине 

столбца в ИК матрице. Однако в этом случае  из-за многопара-

метрического характера выхода движения ПП на резонансный 

режим небольшие флуктуации  параметров устройства могут 

существенно изменить характеристики  перемещения  ПП. По-

казано, что эффективнее организовывать режим движения ПП с 

упором, когда при ее смещении под действием импульса напря-

жения имеет место возвращение ПП под действием упругого 
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элемента в исходное состояние за время, определяемое соб-

ственной частотой колебаний ПП, которая равна  (G/M)
1/2

, где G 

– жесткость упругого элемента, М – масса ПП.   

На рис. 2 представлена кривая, характеризующая измене-

ние положение ПП во времени, параметры: M = 10
–4

 кг, длитель-

ность импульса напряжения tp = 10
–5

 с, частота модуляции излу-

чения 30 кГц. 
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Для описания движения эмульсий или суспензий требует-

ся знание сил, действующих на каплю жидкости, пузырек газа 

или твердую частицу в многофазном потоке. Информации о си-

лах в стационарном потоке не достаточно, поскольку структура 

нестационарного течения сильно изменяется. Решением систе-
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мы уравнений Стокса для ползущих течений, в пренебрежении 

конвективными членами, было получено выражение [1] 

0

1
6 6

2

t

p f p f S am B

a
F vr m a r d F F F

t
  


       


 ,      (1) 

где )(tv  – скорость потока на бесконечности, pr  – радиус сфе-

ры,  – коэффициент вязкости жидкости, fm – масса жидкости 

вытесненной сферой, a . Первый член в выражении (1) отве-

чает за сопротивление при неускоренном обтекании, второй – за 

эффект присоединенной массы, третий – это так называемая си-

ла Бассе или наследственная сила. 

В работах [2, 3] экспериментально исследована сила, дей-

ствующая на покоящуюся сферу, обтекаемую осциллирующим 

потоком жидкости для чисел Рейнольдса Re = 0–60. На основе 

этих данных предложена следующая корреляция: 
2
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Коэффициенты amC  и hC  определялись экспериментально и 

представлены в виде некоторой функции от числа Струхаля 
2/daStr  , причем при Str  коэффициенты hC  и amC  

стремятся к единице и 2/1  соответственно. 

Позже с использованием численного моделирования в ра-

ботах [4, 5] было показано, что при умеренных числах Рейноль-

дса, в широких пределах числа Струхаля Str  эффект присоеди-

ненной массы описывается выражением, полученным для пол-

зущего течения, то есть 2/1amC . 

В работе [6] при исследовании нестационарного обтека-

ния покоящейся сферы вязкой жидкостью с малыми осцилляци-

ями скорости набегающего потока для чисел Рейнольдса в диа-

пазоне Re = 0 40  было показано, что ядро в силе Бассе должно 

затухать на больших временах быстрее, чем 5.0t . В более позд-

них работах этих авторов [7] предложена модификация форму-

лы для силы Бассе, основанная на аналитическом решении для 
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малых чисел Рейнольдса и численных расчетах для умеренных 

чисел Рейнольдса в приближении малых частот: 

 B
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F 6 ( , ) .

t

pr K t аd       (2) 

Ядро задается следующим образом: 
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, (3) 

где  tHf Re105.075.0  . Из выражения (3) можно видеть, 

что ядро наследственной силы пропорционально 2/1t  при ма-

лых временах и 2t  при больших.  

В данной работе проведено моделирование обтекания за-

крепленной сферы ускоряющимся потоком степенной жидкости 

( )//(5.0,
1

ijjiij

n
xuxuk 


  ) при 2000Re  . По-

казано, что 2/1amC  и в этом случае. В результатов получена 

зависимость наследственной силы от ускорения, скорости пото-

ка и реологических свойств жидкости. Предложена модифика-

ция ядра (3) для 0.15.0 n  и диапазона ускорений, характери-

зующегося числом Галилея 
42222 1010/   kdaGa nn . 

   а)       б) 

  
Рис. 1. Сопоставление результатов численного решения 

с различными корреляциями для наследственной силы 
 



 190 

В частности, следует иметь в виду, что вязкость уже не 

является постоянной величиной и вносится под интеграл: 

   
0

6 , ,

t

B p eF r K t аdt                            (4) 

 
 

   
 

2
1/ 4 1/ 2

3
2

2 3.5 3

( )
, ,

Re

e

p e H t

t
K t t

r n df

   
  

  



       
       

        

  (5) 

2 3

1 2 31.1 Re Re Re ,H t t tf C C C      2

1 2.5 6 10 ,C n  

4 0.132

2 2.828 10 ,C Ga 
1.926 3.048 ( 0.08 )

3 8.924 10 .nC n Ga
     

Здесь используется характерное значение вязкости, определен-

ное по скорости набегающего потока и диаметру сферы 

    1)/(  n
e dk  . На рис. 1 сопоставлены данные численного 

моделирования и различных корреляционных формул для ко-

эффициента * 2 2

max8 /( )B BC F v d   для случая 5.0n , 1Re0  . 

Рис. 1а соответствует числу 10Ga , 1б – 410Ga . Видно, что 

формулы (4)–(5) качественно соответствуют данным моделиро-

вания.  
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Современные технические приложения, например микро-

электроника, предъявляют повышенные требования к парамет-
рам используемых в них тонких пленок. Поэтому в настоящее 

время так востребованы исследования осаждения из газовой фа-
зы нанопленок с управляемыми свойствами. Вместе с тем боль-

шой проблемой является изучение структуры формируемых 
нанообъектов. Современные методики, такие как СТМ, позво-

ляют визуализировать только кристаллическую структуру по-
верхности, не проникая в толщу материала. Это серьезно огра-

ничивает возможности эксперимента и заставляет прибегать к 

различным теоретическим подходам, в которых исследуемые 
нанообъекты моделируются на атомарном уровне. К ним отно-

сятся метод молекулярной динамики, Монте-Карло, а также 
прямые квантовые расчеты. Самым мощным среди них при ра-

боте с системами порядка нескольких тысяч атомов является 
метод молекулярной динамики, что обусловливает его актуаль-

ность при решении данного круга задач. 
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В работе рассматривается формирование серебряных 

нанослоев на поверхности медных подложек с различными ори-

ентациями посредством моделирования осаждения серебра из 

пучка методом молекулярной динамики. Взаимодействие между 

атомами описывалось многочастичным потенциалом Воутера 

[1], полученным в рамках метода внедренного атома [2]. Моде-

лирование эпитаксии серебра производилось с помощью метода 

прямого статистического моделирования. При этом предполага-

лось, что координаты атомов описываются равномерным рас-

пределением, а их начальные энергии одинаковые. Температура 

подложки была зафиксирована на постоянном уровне путем вве-

дения диссипативного члена в уравнения движения атомов под-

ложки [3]. Все компоненты тензора напряжений формирующихся 

гетероструктур поддерживались при нулевых значениях [4]. 

После осаждения нанослоев конечная структура охлажда-

лась до абсолютного нуля. Были рассмотрены пленки, получен-

ные при температурах 30, 100, 200, 300, 400, 500, 600 и 750 К.  

В ходе исследований обнаружено, что шероховатость по-

верхности тонкой серебряной пленки и средняя адсорбционная 

энергия атомов в ней уменьшаются при увеличении температу-

ры ее формирования. Данные закономерности обусловлены ин-

тенсификацией диффузионных процессов, происходящей при 

увеличении температур. Также было показано, что на интерфей-

се данных материалов возможно формирование двух различных 

типов сверхструктур: муаровых и треугольных. Первая из них 

возникает при наложении двух бездефектных кристаллических 

решеток друг на друга, в результате чего на границе их раздела 

формируется периодический рисунок из выступов и углублений. 

Возникновение треугольной сверхрешетки становится возмож-

ным, когда в верхней плоскости подложки часть атомов перехо-

дят из ГЦК позиций в энергетически более выгодные в данных 

условиях ГПУ позиции. При этом происходит формирование 

поверхностных дислокационных петель треугольной формы. В 

результате чего на нижней плоскости серебряной пленки возни-

кают периодически расположенные углубления в форме тре-

угольников.  
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При моделировании формирования серебряного нанослоя 

на медной (111) подложке было показано, что вблизи нижней 

грани исследованного диапазона температур на интерфейсе 

данных материалов возникают муаровые суперструктуры. При 

повышении температуры формирования тонкой пленки растет 

вероятность появления треугольных дислокационных петель в 

верхней плоскости подложки. При этом в расчетах наблюдаются 

лишь единичные случаи возникновения треугольной сверхре-

шетки на интерфейсе Ag/Cu (111). Основной причиной, не поз-

воляющей формироваться данным сверхструктурам, является 

то, что моделируемые времена в молекулярно-динамических 

расчетах малы по сравнению с характерными временами про-

цессов диффузии в твердых телах. Поэтому формирования рав-

новесной конфигурации интерфейса не происходит. При этом 

зависимость вероятности возникновения поверхностных дисло-

кационных петель на интерфейсе Ag/Cu (111) от температуры 

находится в качественном согласии с известными эксперимен-

тальными данными [5]. 
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Свойство фотокаталитичности обусловило широкое рас-

пространение наноразмерного порошка (до 100 нм) диоксида 

титана анатазной кристаллической модификации в энергетике, 

экологии и химической промышленности – в частности, в очи-

стительных сооружениях, в солнечных батареях и оптоволокон-

ных резонаторах [1, 2].  

Одним из наиболее перспективных и высокопроизводи-

тельных методов синтеза нанопорошка диоксида титана является 

хлоридный способ, заключающийся в окислении тетрахлорида 

титана в плазме на основе реакции: TiCl4 + O2 → TiO2(c) + 2Cl2. В 

диапазоне температур 1000–1500 К выход конечного продукта 

максимален. 

С целью определения режимных параметров, при которых 

достигается максимальная управляемость гранулометрическим 

и фазовым составом продукта, создана пилотная плазмохимиче-

ская установка на основе плазмотрона с межэлектродной встав-

кой [3] и реактора проточного типа с узлом подачи реагента, ра-

бочей зоной и узлом закалки. Схема установки показана на рис. 1. 

При значении параметра дальнобойности струй газа, вду-

ваемых радиально через отверстия в канал реактора диаметром 

D в сносящем потоке газа, h/D > 0.5 реализуется турбулентный 

режим сталкивающихся струй [4], что и наблюдалось в зоне сме-

шения реагентов и в области закалки. В работе проведено экс-
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периментальное и численное моделирование образования и ро-

ста частиц диоксида титана в рабочей зоне плазмохимического 

реактора, исследовано влияние ряда параметров физико-матема-

тической модели на особенности синтеза и размер частиц [5, 6]. 

 

 
 

Рис. 1. Схема установки для плазмохимического синтеза  

порошка диоксида титана хлоридным методом 
 

Расход азотной плазмы на срезе сопла МЭВ-плазмотрона 

во всех экспериментах равнялся 1 г/с. Расход TiCl4 составлял 

примерно 2.8 г/с, что соответствует расходу O2  0.46 г/с. Расход 

закалочного воздуха 6 г/с, длина рабочей зоны реактора 0.145 м. 

При этом способе происходит нагрев смеси TiCl4 + N2, в нижней 

части реактора поток закаливается до температуры 500–800 К 

холодным воздухом. При этом TiCl4 реагирует с O2 (взятым в 

избытке) закалочного воздуха, происходит образование и кон-

денсация паров TiO2. Результаты экспериментов представлены в 

таблице. На рис. 2а приведена типичная ПЭМ-фотография ча-

стично деагломерированного TiO2, а на рис. 2б – полученное 

распределение счетного числа частиц по размеру и кумулятив-

ная кривая. 
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(а)                                              (б) 

 

Рис. 2. а – ПЭМ-фото частично деагломерированного TiO2;  

б – распределение счетного числа частиц по размеру  

и кумулятивная кривая 

 

 

№ 

 

Электрич. 

мощность 

МЭВ-плаз-

мотрона, кВт 

Удельная 

площадь 

SBET, м2/г 

Размер 

частиц 

dBET, 

нм 

Фазовый 

состав, 

R/A 

Размер кри-

сталлита 

dXRD, нм 

(R/A) 

Степень 

агломе-

рации 

Np 

1 13.8 32.1 46 20/80 36/28 3 

2 9.8 11.2 133 19/81 – – 

3 9.8 29.2 51 13/87 –/21 14 

4 8.8 43.3 34 19/81 – – 

 

На рис. 3а представлены результаты моделирования рас-

пределения средневзвешенных по сечению реактора диаметра dp 

частиц, среднемассовой температуры T газовзвеси и числа ча-

стиц N вдоль оси канала реактора, а на рис. 3б – РФА анализ по-

рошка. 

Энергозатраты на азотной плазме 4–8 кВт∙ч/кг; произво-

дительность – 1.5 кг/ч. Данный способ получения анатаза обла-

дает хорошей управляемостью дисперсностью и фазовым соста-

вом продукта, высокой производительностью и энергоэффек-

тивностью. Основными проблемами получения TiO2 из TiCl4 яв-

ляются невысокий выход по конечному продукту (20–30 % от 

теоретического), высокая химическая активность, летучесть и 

склонность к гидролизу тетрахлорида титана, загрязненность 

порошка элементным хлором.  
 



 197 

а)                                б) 
 

                          

Рис. 3. а – распределения средневзвешенных по сечению  

реактора диаметра dp частиц, среднемассовой температуры T  

газовзвеси и числа частиц N вдоль оси канала реактора;  

б – РФА анализ порошка 

 

Работа выполнена при частичной поддержке РФФИ (грант 

№ 13-08-00153 a). 
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Определение свойств порошковых смесей большой пори-

стости при ударно-волновом нагружении проводится в рамках 

термодинамически равновесной модели TEC (thermodynamic 

equilibrium components) [1, 2]. Модель основана на предполо-

жении, что все компоненты смеси, включая газ в порах, при 

ударно-волновом нагружении находятся в термодинамическом 

равновесии (равенство скоростей, давлений и температур). Для 

конденсированных фаз используется уравнение состояния типа 

уравнения Ми – Грюнайзена, учитывающее зависимость коэф-

фициента Грюнайзена от температуры. Модель позволяет опи-

сывать термодинамические параметры материалов и смесей, в 

частности, в широком диапазоне значений пористости вплоть до 

аэрогелей в области применения данной модели при давлениях 

более 5 ГПа [3]. При расчетах для смеси используются только 

параметры компонентов.  

Уравнение состояния для конденсированного компонента 

с текущей и начальной плотностью имет вид: 
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    )(1/),( 00 TTГcA=TP v

n
 , 

 

где ρ, ρ0, cV – теплоемкость, Т0 – начальная температура. Для газа 

берется уравнение состояния идеального газа. Выписываются 

условия динамической совместности на фронте волны: условия 

сохранения потока массы для каждого компонента смеси и 

условия сохранения потоков импульса и энергии для смеси в 

целом [1]. Тем самым неявно учитывается взаимодействие ком-

понентов между собой. Полученных уравнений в совокупности 

с уравнением состояния каждого компонента и условием равен-

ства температур компонентов достаточно для нахождения зави-

симостей типа P(U) или D(U) (P, U, D – давление, массовая и 

волновая скорости, A, n, Γ – коэффициенты в уравнениях состо-

яния конденсированного компонента), которые можно тракто-

вать как ударную адиабату многокомпонентной смеси. 

Для пористых никеля и висмута на рис. 1 и алюминия на 

рис. 2 показано хорошее соответствие расчетов результатам 

экспериментов в пределах их погрешности для различной пори-

стости m (определяется как отношение плотности монолитного 

к плотности исследуемого образца). 

Адекватность описания ударно-волнового нагружения 

висмута показана на рис. 1б в диапазоне имеющихся в распоря-

жении авторов данных для m от 1 до 3. Для пористого висмута 

m = 2.459 получены значения температуры 24.5 кК и 43.3 кК для 

точек, соответствующих значениям давления 43 ГПa и 73 ГПa, 

то есть в этом случае висмут находился в сильно разогретом со-

стоянии. Оценки температуры по модели ТЕС достаточно близки 

рассчитанным по модели А.Б. Медведева [5]. Для никеля при вы-

соких значениях m отличие составляет 2 % и 10 % – для меди при 

давлениях до 100 ГПа, для монолитной меди отличие 1 %. На 

рис. 3 с помощью диаграммы из [6] показано сравнение с 

напрямую измеренными температурами при ударно-волновом 

нагружении эпоксидной смолы. 
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(а)          (б) 
 

 
Рис. 1. Ударные адиабаты пористых никеля (а) и висмута (б): 

расчет по модели ТЕС – сплошные линии, метки – данные [4] 
 

  
Рис. 2. Ударные адиабаты  

пористого алюминия: линии – 

модель ТЕС, метки – данные [4] 

Рис. 3. Температура эпоксид-

ной смолы: 1 – модель [6],  

2 – модель ТЕС, метки –  

данные [6] 
 

Возможность модели ТЕС достоверно определять термо-

динамические параметры материалов в широком диапазоне по-

ристостей делает ее перспективной для описания ударно-вол-

нового нагружения многокомпонентных пористых смесей в ши-

роком диапазоне параметров как по давлению, так и по пористо-

стям. На рис. 4 показаны расчетные значения температуры при 
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ударно-волновом нагружении, полученные для меди и смесей 

при m = 10, для никеля и смесей при m = 20 и оценка температу-

ры по модели [5] для никеля с m = 20. Полученные результаты 

позволяют сделать вывод о возможности управлять характери-

стиками ударно-волнового нагружения, меняя степень сжатия 

компонентов или температуру.  Смесь Cu и W (90/10) и смесь 

Cu, W и Al (50/25/25) близки по плотности, однако температура 

их существенно отличается, т.е. при одном и том же давлении 

можно существенно поднять температуру получаемого матери-

ала, практически не меняя общую массу металла в аэрогеле 

(рис. 4а). 
 

  а)    б) 
 

 
Рис. 4. Расчет температуры вдоль ударной адиабаты: 

а – m = 10: 1 – Cu, 2 – Cu-W (50/50), 3 – Cu-W (90/10),  

4 – Cu-W-Al (50/25/25); б – m = 20: 1 – Ni-Al (50/50), 2 – Ni-W 

(50/50), 3 –  Ni-Cu (50/50), 4 – W, 5 – Al, 6 – Ni,  

7 – оценка температуры для никеля [5] 
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В работе методом молекулярной динамики (МД) проведе-

но исследование поведения коэффициента сдвиговой вязкости в 

процессе стеклования [1, 2]. В качестве примера рассмотрены 

жидкий аргон и переохлажденный расплав алюминия. Для рас-

чета коэффициента переноса было использовано соотношение 

Грина – Кубо (ГК) [2, 3] 

,)()0(
0




 tPPdt
Tk

V
xyxy

B

  

где η – коэффициент сдвиговой вязкости, V – объем системы, T –

температура, kB – константа Больцмана, угловые скобки означа-
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ют усреднение по ансамблю, Pxy – недиагональный элемент тен-

зора напряжения: 

1 1

1
,

N N

xy i ix iy i iy

i i

P m v v x F
V  

 
  

 
   

где viα – компонента скорости частицы с номером i вдоль 

направления α, Fiy – величина силы, действующей на частицу с 

номером i вдоль направления y, mi – масса частицы с номером i, 

xi – координата частицы. 

Также для расчета коэффициента сдвиговой вязкости бы-

ла использована формула Эйнштейна – Гельфанда (ЭГ) [4]; 
2

1
( ) ( ) (0) (0) ,

2

y y

i i i i

iB

t x t p t x p
k TV


 

  
 
  

 

где pi
y
 – компонента импульса частицы с номером i вдоль 

направления y. 

Проведено сравнение двух методик измерения вязкости на 

примере системы с потенциалом Леннард – Джонса. Параметры 

потенциала были взяты для жидкого аргона и составляли 

σ = 3,405 Å, ε/kB = 119,8 К. Расчет проводился для плотности 

1,374 г/см
3
 и температуры 94,4 К. Были рассчитаны значения ко-

эффициентов переноса, которые находятся в согласии с экспе-

риментальными данными и с результатами, приведенными в ли-

тературе [5] (таблица). 

 

Сравнение расчетных коэффициентов переноса 

с экспериментальными и МД данными [5] 
 

 МД, формула ГК МД, формула ЭГ МД [5] Эксп. [5] 

D·10−5, см2/с 2.41 2.32 2.44 2.83 

η, МП 2.57 2.83 2.29 1.97 
 

При моделировании расплава алюминия был использован 

потенциал погруженного атома. Ниже приведено выражение для 

потенциала: 
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( ) ( ), ( )ij i i ij

i j i j

U r F r   


     . 

Первое слагаемое – это сумма парных потенциалов φ по всем 

атомам в системе, rij – расстояние между атомами i и j. Во вто-

ром слагаемом F(ρ) – функция погружения, ρj – эффективная 

электронная плотность, возникающая из-за влияния соседних 

атомов.  
 

 
 

Зависимость кинематической вязкости расплава  

алюминия от температуры при двух скоростях охлаждения 
 

В исходной конфигурации атомы располагались в узлах 

ГЦК решетки с параметром a0 = 4.08 Å. При моделировании 

процесса изобарного охлаждения атомы располагались в поло-

вине объема расчетной ячейки. Поэтому при изменении объема 

давление сохранялось. Затем проводилось плавление кристалла 

при температуре 3000 К, после чего система охлаждалась и при 

температуре 1500 К проводилась дополнительная термализация. 

Далее система охлаждалась до нужной температуры. Основыва-

ясь на результатах для системы Леннард – Джонса, вязкость вы-

числялась при помощи формулы ГК. Измерения сдвиговой вяз-

кости проводились в интервале температур 300–1350 К для 
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сравнения с результатами работы [6]. Вычисления проводились 

при помощи программного пакета LAMMPS [7].  

Была получена зависимость коэффициента сдвиговой вяз-

кости от температуры при различных скоростях охлаждения 

4∙10
13

 К/с и 2∙10
11

 К/с. Можно видеть резкий рост вязкости в 

диапазоне температур 700–900 К. В работе [6] в этом же диапа-

зоне температур наблюдается переход расплава в стекло. Ре-

зультаты демонстрируют повышение температуры стеклования 

с ростом скорости охлаждения, что согласуется с результатами 

определения температуры стеклования с использованием других 

структурных и динамических критериев. 
 

Работа поддержана грантами РФФИ 13-01-12070 офи-м, 

14-08-31587_мол_а и программой № 43 фундаментальных ис-
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Пылевая плазма – ионизированный газ, содержащий ча-

стицы микронных и субмикронных размеров твердого вещества 

(пылинки), которые либо самопроизвольно образуются в плазме 

в результате различных процессов, либо вводятся в плазму 

извне. В данной работе исследуется поведение коэффициента 

сдвиговой вязкости для модели пылевой плазмы. 

Используемая модель пылевой плазмы основывается на 

уравнениях движения Нормана – Тимофеева [1, 2]. С помощью 

метода молекулярной динамики [3, 4] были получены траекто-

рии пылевых частиц. Отличительной особенностью системы 

уравнений является учет таких эффектов, как зависимость элек-

трического поля от вертикальной составляющей, флуктуации за-

ряда пылевых частиц в приэлектродном слое, зависимость заряда 

частицы от локального окружения, зависимость заряда пылевых 

частиц от расстояния между частицами, а также трение о 

нейтральный газ. Уравнение движения пылевой частицы имеют 

вид: 

 int ( , ) ( , ) ( , ) ( , )
 

    er trap fr grav el

i i i i i imr F r t F r t F r t F F r t , 

где m  – масса частицы, ir  
– ее радиус-вектор, int er

iF – сила взаи-

модействия между заряженными пылевыми частицами, fr

iF – 

сила трения между пылевой частицей и окружающей средой, 
trap

iF  – сила ионной ловушки, grav

iF  – гравитационная сила, el

iF – 

электрическое поле приэлектродного слоя. В качестве потенци-

ала взаимодействия был взят экранированный кулоновский по-

тенциал: int ( ) ( ) ( )exp( )er ij i j ij ijU r Q t Q t r r     ,где iQ  – заряд 

частицы,  – параметр экранирования. В условиях стандартного 

плазменно-пылевого эксперимента основной вклад в силу тре-

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%98%D0%BE%D0%BD%D0%B8%D0%B7%D0%B0%D1%86%D0%B8%D1%8F
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%93%D0%B0%D0%B7
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A2%D0%B2%D1%91%D1%80%D0%B4%D0%BE%D0%B5_%D1%82%D0%B5%D0%BB%D0%BE
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ния дает взаимодействие с нейтральными частицами газа. Таким 

образом, для модели применимо уравнение Ланжевена, где сила 

трения может быть записана так: ( )fr iF r A t    , где  A – па-

раметр термостата Ланжевена, ( )t  – случайная сила.  

Заряд пылевой частицы в уравнении движения определя-

ется следующим образом: 
0( ) [1 ( )]i iQ t Q q t    , где Q0 – сред-

нее значение заряда по времени, q  – амплитуда флуктуации 

заряда, ( )t – случайная величина.  

Для расчета коэффициента вязкости используется методи-

ка аналогичная методике Эйнштейна для расчета коэффициента 

диффузии по среднему квадрату пути, проходимого частицей [3, 

4]. Коэффициент вязкости определяется так: 
2

1
(0) (0) ( ) ( )

2

y y

i i i i

i iB

t x p x t p t
k TV


 

  
 
  , 

где η – коэффициент сдвиговой вязкости, V – объем системы ча-

стиц, i – номер частицы, T – температура системы, 
Bk  – кон-

станта Больцмана, угловые скобки – усреднение по ансамблю, 
y

ip – компонента момента импульса, ix  – компонента радиус-

вектора. 

Вычисления проводились для трехмерной гомогенной си-

стемы с периодическими граничными условиями. Была получе-

на зависимость коэффициента сдвиговой вязкости от количества 

частиц (рис. 1). Значение вязкости перестает изменяться при ко-

личестве частиц, равном пяти. Параметры модели были выбра-

ны на основе условий конкретного эксперимента [5]. Для ряда 

параметров была сделана оценка. При выбранных параметрах 

модели коэффициент вязкости оказался очень близок к значе-

нию из эксперимента [5], где были получены значения коэффи-

циента сдвиговой вязкости в интервале 
10(3 9) 10  Па·с. Опи-

раясь на этот результат, дальнейшие вычисления проводились 

для 11 частиц. Значение массы пылевой частицы равнялось 
92.34 10 кг, шаг по времени был взят 610 с.  
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Рис. 1. Зависимость сдвиговой вязкости от количества  частиц 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

  

  
 

 

 

Рис. 2. Зависимость коэффициента сдвиговой вязкости  

от амплитуды флуктуаций заряда 
 

На рис. 2 показана зависимость коэффициента сдвиговой 

вязкости от амплитуды флуктуации заряда пылевой частицы 

при различных коэффициентах трения. Изменение коэффициен-

та вязкости при увеличении амплитуды заряда пылевых частиц 

даже в той области, где другие параметры остаются неизменны-

ми, и скачки коэффициента при определенных параметрах ам-
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плитуды флуктуаций заряда пылевой частиц показывают зави-

симость коэффициента вязкости от флуктуаций заряда пылевых 

частиц. Таким образом, можно сделать вывод о необходимости 

учета флуктуаций заряда пылевых частиц при моделировании.  

Также был рассмотрен приэлектродный слой газового 

разряда в потенциале-ловушке. Рассмотрено не только влияние 

амплитуды флуктуации на коэффициент вязкости, но и пере-

менности заряда по вертикальной координате и по горизонтали 

при различных коэффициентах силы трения и при различных 

соотношениях горизонтальной и вертикальной температур. 

Также планируется исследование анизотропной вязкости. 

 

Работа поддержана грантом 14-19-01295 Российского 

научного фонда. 
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КРИСТАЛЛИЗАЦИИ ИНТЕРМЕТАЛЛИДА Ti-Al 
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ДИНАМИКИ 
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1,2

 
1ИТПМ СО РАН,  2НГТУ, kiselev@itam.nsc.ru, г. Новосибирск 

 
Интерметаллиды типа Ti-Al являются жаропрочными ма-

териалами с низкой плотностью, поэтому широко применяются 
в материаловедении, авиации, химической индустрии. Суще-
ствуют различные методы синтеза интерметаллидов, которые 
включают в себя нагрев исходных компонентов до высокой 
температуры, после чего запускается реакция синтеза интерме-
таллида. Численному моделированию синтеза интерметаллидов 
методом молекулярной динамики (МД) посвящено большое 
число работ, обзор которых можно найти в [1–3]. В работах [1, 2] 
исследовался синтез интерметаллида Ti-Al в твердом состоянии, 
а в работе [3] – в расплаве. В настоящем докладе представлены 
результаты численного моделирования методом МД кристалли-
зации интерметаллида Ti-Al при его охлаждении из расплава. 
Взаимодействие между атомами Ti и Al описывалось многоча-
стичным EAM потенциалом [4].  

Постановка задачи аналогична работе [3]. Монокристаллы 
α-Ti и Al приводились в контакт в плоскости 0z   и ограничи-

вались сверху и снизу между жесткими стенками 80 Az    

(рис. 1а). Взаимодействие между атомами Ti и Al с жесткой 
стенкой описывалось потенциалом Леннарда – Джонса с пара-
метрами, выбранными в [3]. Производился нагрев образцов до 
температуры 1350 К, после чего моделировалась реакция синте-
за интерметаллида в адиабатическом режиме. Расплавленный в 
результате нагрева Al приводил к растворению кристалла Ti. В 
результате диффузии атомов Ti в расплав Al происходила реак-
ция синтеза интерметаллида Ti-Al, которая сопровождалась вы-
делением тепла, плавлением Ti и взаимной диффузии атомов Ti 
и Al (рис. 1б). 

mailto:kiselev@itam.nsc.ru
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                                а)                                           б) 
  

   
Рис. 1. Атомные конфигурации в сечении ( , )x z   

(атомы Ti показаны темным цветом, атомы Al – светлым):  

а – в начальный момент времени; б – в момент окончания  

реакции t = 3.73 нс 
 

а)                                                    б) 

  
 

Рис. 2. а – зависимость температуры от времени; б – радиальные 

функции распределения в момент t = 4.53 нс 
 

После окончания реакции производилось охлаждение ин-

терметаллида Ti-Al с постоянной скоростью (рис. 2а). 

На рис. 3 показаны атомные конфигурации в процессе 

охлаждения образцов. Видно, что при охлаждении на верхней и 

нижней границах возникали волны кристаллизации, которые 

распространялись навстречу друг другу. 

 



 212 

а)                                              б) 

 
 

Рис. 3. Атомные конфигурации в сечении ( , )y z  в моменты 

времени: а – t = 4.23 нс; б – t = 4.53 нс 
 

Кристаллизация происходила на фронтах этих волн, в ре-

зультате возникал кристалл интерметаллида Ti-Al со структурой 

решетки 01L  (см. рис. 2б). 

На рис. 4 показана зависимость координат фронтов волн 

кристаллизации от времени и температуры. Скорость нижней 

волны кристаллизации в два раза больше скорости верхней вол-

ны кристаллизации. Это связано с отрицательным градиентом 

концентрации Ti в образце Ti-Al после окончания реакции  

(см. рис. 1б). Из рис. 4 следует, что в интервале температур 

650 К 1300 КT   скорость кристаллизации не зависит от тем-

пературы и равна для нижней волны 34dD м/с, для верхней 

волны 17dD м/с. По-видимому, это связано с тем, что вдали 

от температуры плавления скорость кристаллизации лимитиру-

ется процессами выхода дислокаций на интерфейс кристалл – 

расплав. 
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а)                                                  б) 

  
 

Рис. 4. Координаты фронта нижней (кружки) и верхней  

(треугольники) волны кристаллизации в зависимости:  

а – от времени; б – температуры 
 

Работа выполнена при частичной поддержке РФФИ (грант 

№ 14-01-00352-а). 
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МЕХАНИЗМЫ УПРУГОЙ ДЕФОРМАЦИИ ТОНКИХ 

ПЛЕНОК И ПЕРСПЕКТИВЫ ИХ ИСПОЛЬЗОВАНИЯ 

В МЭМС-ТЕХНОЛОГИЯХ  

 

А.И. Козельская, А.Р. Шугуров, А.В. Панин  
ИФПМ СО РАН, annakozelskaya@gmail.com, г. Томск 

 

В процессе роста, а также при термических, механиче-

ских, радиационных и других воздействиях в тонких пленках 

развиваются сильные напряжения, обусловленные различием 

характеристик пленки и подложки (коэффициентов термическо-

го расширения, постоянных решетки и др.), фазовыми превра-

щениями, химическими реакциями, абсорбцией влаги и т.д. 

Среди многообразия различных механизмов релаксации внут-

ренних напряжений в тонких пленках особое место занимают их 

упругие гофрирование (wrinkling) и коробление (buckling). В по-

следние годы особенно актуальным становится изучение этих 

процессов с целью их практического применения при изготов-

лении микроэлектромеханических систем.  

В данной работе исследовались закономерности, контро-

лирующие процесс формирования складчатых структур на по-

верхности тонких металлических пленок на подложках Si. Пока-

зано, что при нагреве системы металл/полимер/Si выше темпе-

ратуры стеклования полимерного подслоя релаксация сжимаю-

щих термических напряжений обусловливает формирование на 

поверхности металлических пленок деформационного рельефа в 

виде гофра. Эволюция складок гофра контролируется знаком и 

величиной нормальных напряжений, действующих как в плос-

кости пленки, так и на границе раздела пленка – полимерный 

подслой (рис. 1).  
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Рис. 1. Схема распределения напряжений в металлической 

пленке и на границе раздела пленка–подслой 
 

а)    б) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Рис. 2. Зависимость величины нормальных напряжений  

на границе раздела пленка–подслой (а) и в плоскости пленки в 

вершинах гофра (б) от длительности отжига пленок Al  

толщиной 100 нм при температурах 110 (1), 150 (2) и 180 °С (3) 

 

На первой стадии гофрирования, характеризующейся не-

прерывным ростом высоты складок, нормальные растягиваю-

щие напряжения, возникающие на волнистой границе раздела 

металлическая пленка–полимерный подслой, постепенно умень-

шаются вследствие релаксации термических напряжений 

(рис. 2а). Следовательно, непрерывно снижается скорость пере-

распределения материала подслоя из впадин к вершинам гофра, 

приводя к замедлению скорости роста высоты складок.  

Продолжительность первой стадии гофрирования метал-

лической пленки определяется знаком нормальных напряжений, 
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действующих в плоскости пленки в вершинах гофра. В процессе 

изгиба пленки, сжимающие напряжения вблизи ее свободной 

поверхности постепенно уменьшаются (рис. 2б). Когда напря-

жения в вершине гофра переходят в растягивающие, дальней-

ший рост высоты складок становится энергетически невыгод-

ным, поскольку способствует увеличению энергии изгиба плен-

ки. В результате наступает вторая стадия эволюции гофра. На 

данной стадии релаксация растягивающих напряжений в плос-

кости пленки п происходит за счет увеличения длины волны 

складок, что, в свою очередь, дает возможность дальнейшего 

роста высоты складок без увеличения их кривизны. На протя-

жении второй стадии гофрирования происходит медленная ре-

лаксация нормальных напряжений, действующих как в плоско-

сти пленки, так и на границе раздела пленка–подслой. Когда 

растягивающие напряжения п в вершинах гофра полностью ре-

лаксируют, рост длины волны складок прекращается, и наступа-

ет третья стадия эволюции гофра.  

Повышение температуры отжига не меняет стадийный ха-

рактер гофрирования, однако оказывает существенное влияние 

на параметры гофра. Кроме того, при температурах, близких к 

температуре текучести полимерного подслоя, на третьей стадии 

гофрирования наблюдается падение высоты складок. Последнее 

обусловлено релаксацией сжимающих напряжений путем спол-

зания металлической пленки за пределы подложки Si. 

В системах металлическая пленка–подложка релаксация 

сжимающих термических напряжений в тонких пленках может 

происходить за счет их коробления. Если на отдельных участках 

границы раздела пленка–подложка связь между ними недоста-

точно сильная, либо локально ослабляется различными дефек-

тами, так что имеет место частичное отслаивание пленки. 

В данной работе на примере пленок Cu изучено влияние 

толщины металлической пленки и температуры ее нанесения на 

характер коробления. Критическое напряжение для изгиба 

пленки на участке границы раздела размером L не зависит от 

свойств подложки и определяется только упругими свойствами 

пленки и относительным размером ее отслоившегося участка: 
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

 
  

 
                 (1) 

где 1С  – константа, которая зависит от формы отслоившегося 

участка, h – толщина пленки.  

Из соотношения (1) следует, что для более толстой пленки 

требуются большие сжимающие напряжения для ее отслоения. 

В свою очередь, увеличение толщины пленки приводит к увели-

чению размера отслоившегося участка (рис. 3).  

 

а)     б) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Рис. 3. Коробление пленок Cu толщиной 100 нм (а) и 200 нм (б) 

после их осаждения на подложку Si 
 

Таким образом, с одной стороны, процессы гофрирования 

и коробления могут быть положены в основу нового метода 

метрологии тонкопленочных систем. С другой, варьируя темпе-

ратуру, толщину и напряжения, можно получать структуры за-

данной формы и размера, что открывает широкие перспективы 

использования гофрирования и коробления при изготовлении 

гибких экранов и микросхем в микроэлектронике, а также при 

создании микрожидкостных каналов, которые широко приме-

няются в аэрокосмической промышленности и биофизике. Кро-

ме того, так как деформация посредством коробления является 

обратимой, ее можно использовать в производстве микроэлек-
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тромеханических систем для изготовления различных фазопе-

реключателей, резонаторов и т.п. 

 

Работа выполнена при финансовой поддержке Программы 

фундаментальных научных исследований государственных ака-

демий наук на 2013–2020 гг. (проект № 23.1.3). 
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УСТОЙЧИВОСТЬ СТРУЙНЫХ ТЕЧЕНИЙ 

И ИХ ГОРЕНИЕ (ОБЗОР) 

 

В.В. Козлов  
ИТПМ СО РАН, kozlov@itam.nsc.ru, г. Новосибирск 

 

В докладе приведен обзор последних работ по неустойчи-

вости струйных течений и влиянию неустойчивости потока на 

процессы горения. Представлены результаты большого цикла 

экспериментальных исследований структуры и характеристик 

развития дозвуковых круглых и плоских макро- и микроструй 

[1]. Показаны особенности развития данных течений в зависи-

мости от изменений начальных условий на срезе сопла и аку-

стического воздействия. Установлена возможность управлять 

структурой круглой и плоской макроструй, изменяя профиль 

скорости на срезе сопла с «ударного» на параболический. Впер-

вые представлен сценарий взаимодействия кольцевых вихрей с 

полосчатыми структурами. Обнаружены новые явления при 

воздействии поперечного акустического поля на микрострую и 

микроструйное горение. К ним относятся: уплощение и раздво-

ение круглой микроструи и пламени, при горении пропана и во-

дорода в ней, раздвоение и закрутка плоскости плоской микро-

струи и пламени, при горении пропана в ней, на ее краях в 

направлении переменного вектора скорости потока, создаваемо-

го поперечным акустическим полем.  

 



 219 

Работа выполнена при поддержке грантов РФФИ № 14-08-

31166, 11-01-00292, 12-08-31083, 12-07-00548, 13-07-00616 14-

08-31166  и  гранта Президента РФ НШ-2924.2041.1.        

 

1. Грек Г.Р., Козлов В.В., Литвиненко Ю.А. Устойчивость до-

звуковых струйных течений и горение. Новосибирск: НГУ, 

2013. 239 с.  

 

 
УДК 532.529.5 
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В настоящее время наблюдается рост интереса к исследо-

ваниям в области гидродинамики и теплообмена в каналах с 

размером порядка капиллярной постоянной при создании ком-

пактных теплообменников. Это связано с бурным развитием 

электроники и медицины, а также миниатюризацией устройств в 

различных областях техники. Данная работа направлена на про-

ведение комплексных экспериментальных исследований тече-

ния жидкости, в прямоугольных каналах методом лазерно-

индуцированной флюоресценции (LIF) и методом двулучевого 

лазерного сканирования потока. 

Метод лазерно-индуцированной флуоресценции (LIF) 

обеспечивает высокое пространственное разрешение без внесе-

ния гидродинамических возмущений в объект исследования [1]. 

Метод micro-LIF стал применяться достаточно недавно для из-

мерения полей концентрации с микронным разрешением, а так-

же для визуализации потоков в каналах малого размера [2]. В 

данной работе в качестве флуоресцентного красителя использо-
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вался родамин 6Ж. Интенсивность эмиссии данного флуорофо-

ра практически не зависит от температуры. 

Другой способ исследования двухфазного газожидкостно-

го течения – это метод двулучевого лазерного сканирования [3]. 

Метод основан на сканировании двухфазного потока лазерными 

пучками на двух расстояниях от входа в канал. Интенсивность 

световых пучков, прошедших через канал, определялась фото-

диодами, расположенными на противоположной стороне кана-

ла. Визуализация двухфазного газожидкостного течения осу-

ществлялась с помощью высокоскоростной видеокамеры с ча-

стотой кадров 1250 кадр/c и экспозицией до 1 мкс. 

Для отработки методики LIF был создан эксперименталь-

ный стенд для изучения толщины пленки методом лазерно-

индуцированной флуоресценции (LIF) в свободно стекающей 

пленки жидкости, схема стенда представлена на рис. 1.  
 

 
Рис. 1. Схема экспериментальной стенда для изучения толщины 

свободно стекающей пленки методом LIF 
 

В данной методике был организован лазерный нож от им-

пульсного лазера DTL-314QT 1 с длиной волны 532 нм. Луч 

света от импульсного лазера формировал лазерный нож, попа-

дая на цилиндрическую линзу, после чего под прямым углом 

падал на стекло 2, с обратной стороны которого организовыва-

лась стекающая пленка жидкости – ривулет 3. Подача жидкости 

осуществлялась через круглый капилляр с гидравлическим диа-

метром Dh = 1.5 мм 4. В качестве жидкости использовалась ди-

стиллированная вода, которая из бака 6, поступала в термо-
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массовый контроллер расхода жидкости LIQUI-FLOW L30 5. 

Для обеспечения течения жидкости по контору с помощью газо-

вого баллона 7 осуществлялось создание избыточного давления 

в баке с жидкостью 6. Стекающая пленка жидкости попадала в 

специальный водозаборник 9. Высокоскоростная видеокамера 

Optronics CR600×2 10 регистрировала отраженный свет, прохо-

дящий через оранжевый светофильтр ОС-12 (550 нм), и распо-

лагалась под углом от 30 до 45
о
 к вертикали. Весь эксперимен-

тальный стенд был накрыт светонепроницаемым кожухом для 

исключения шума от ламп накаливания и дневного света. Полу-

ченные данные с видеокамеры записывались на компьютере 11 

и в дальнейшем обрабатывались. Экспериментальный стенд 

позволил провести калибровку интенсивности излученного све-

та от толщины пленки ривулета.  

На рис. 2а представлена фотография ривулета жидкости 

при освещении лампой и при освещении светом от лазерного 

ножа. Овалом отмечена область, освещаемая лазерным ножом. 

Распределение интенсивности света вдоль горизонтальной оси и 

вертикальной оси y подчиняется распределению Гаусса 

(рис. 2б).  

 

а)    б) 

 

 

 
    

 

 

 

 

 
 

Рис. 2. a – фотография ривулета жидкости; б – интенсивность 

лазерного излучения по координате y 
 

Для определения степени интенсивности света была напи-
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вдоль горизонтальной и вертикальной линии на полученных фо-

тографиях. 

В результате проведенной работы были получены экспе-

риментальные данные по динамике локальной толщины жидко-

сти в газожидкостном течении в одиночном прямоугольном ка-

нале 0.721.50 мм. На рис. 3а приведено распределение толщи-

ны пленки на широкой стороне канала 0.721.50 мм, для режима 

течения с удлиненными газовыми снарядами – рис. 3б. 

В результате выполненных работ экспериментально полу-

чена структура газожидкостного течения в канале с гидравличе-

ским диаметром порядка капиллярной постоянной. С помощью 

метода лазерно-индуцированной флуоресценции (LIF) установ-

лена форма волн на поверхности пленки жидкости в зависимо-

сти от режима течения. Детально изучена структура течения с 

помощью двулучевого лазерного сканирования и высокоско-

ростной видеосъемки течения.  

 

а)    б) 

 
Рис. 3. а – толщина пленки для режима течения с вытянутыми 

снарядами; б – оптический сигнал с фотодиода и визуализация 

режима течения 
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Микрожидкостные электронные механические системы 

(МЭМС) являются важнейшей областью приложения микроси-

стемной технологии. МЭМС-системы могут активно приме-

няться для проведения различных химических и физических 

процессов с малыми объемами жидких реагентов. Это способ-

ствует развитию исследований в области процессов тепломассо-

обмена в микрожидкостных системах с фазовыми превращени-

ями. 

В данной работе исследуется взрывной распад метаста-

бильного состояния жидкости при импульсном нагреве. Взрыв-

ное вскипание жидкости применяется в технологии струйной 

печати [1], лазерной хирургии [2] и связанно с изучением за-

рождения паровой фазы, спинодального распада жидкости, ди-

намики пузырьков. Ранее были получены экспериментальные 

данные по взрывному вскипанию на тонких проволочках в ре-

жиме импульсного разогрева [3] и на плоском микронагревателе 

[4].  

Целью данной работы является экспериментальное иссле-

дование начальной стадии пузырькового распада неоднородно 

перегретых слоев жидкости на микронагревателе и характери-
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стик пузырькового распада жидкости при эффективной плотно-

сти теплового потока до 2 ГВт/м
2
.  

Схема экспериментальной установки для исследования 

пузырькового распада слоя жидкости при нагреве на поверхно-

сти микронагревателя представлена на рис. 1. Для изучения 

взрывного кипения использована оптическая методика реги-

страции зародышеобразования, вскипания и динамики образу-

ющейся паровой полости, основанная на измерении интенсив-

ности лазерного пучка, зеркально отраженного от поверхности 

нагревателя. При возникновении микропузырьков с диаметром, 

близким к длине световой волны лазера (0,6 мкм), интегральный 

коэффициент зеркального отражения начинает падать, и инвер-

тированный сигнал с фотоприемника дает динамику заполнения 

поверхности нагревателя паровыми пузырьками. 
 

 
Рис. 1. Схема экспериментальной установки 

 

Пузырьковый распад жидкости возникает после достиже-

ния температуры предельного перегрева в приповерхностном 

слое жидкости на нагревателе. На начальной стадии пузырько-

вого распада число пузырьков мало и они неравномерно распре-

делены по поверхности нагревателя. По мере роста температуры 

число пузырьков растет, на заключительной фазе распада они 

объединяются, формируя газовый пузырь.  
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На рис. 2 представлен график зависимости интенсивности 

света лазерного излучения, отраженного от поверхности нагре-

вателя для этиленгликоля. Время начала сигнала совпадает с 

моментом нагрева микронагревателя. Длительность нагреваю-

щего импульса равна 9.6 мкс. На рис. 2а видно, что в момент 

времени t = 9.4 мкс происходит вскипание жидкости, что приво-

дит к резкому падению сигнала. Время от начала появления 

первых пузырьков до конца процесса схлопывания паровой по-

лости определено как временя кипения tкип. При тепловых пото-

ках свыше 2100 МВт/м
2
 в экспериментах наблюдалось измене-

ние формы оптического сигнала (рис. 2б). Это связано с измене-

нием самого режима распада жидкости.  

 

а)    б) 

 
 

Рис. 2. Интенсивность лазерного излучения, отраженного  

от поверхности нагревателя для этиленгликоля при плотности 

теплового потока и скорости роста температуры:  

а – qeff = 330 МВт/м
2
, dT/dt = 25.91 МК/с;  

б – qeff = 2208 МВт/м
2
, dT/dt = 396.6 МК/с 

 

Используя данные численных расчетов тепловой задачи 

для многослойного нагревателя, была определена температура 

начала разделения фаз (рис. 3). Линией здесь приведена темпе-

ратура предельного перегрева, полученная в работе [5] на осно-

ве данных В.П. Скрипова с соавторами.  

Пунктирная линия на рис. 3 показывает температуру спи-

нодали, определенную по работе [6]. Получено, что при скоро-

сти роста температуры для этиленгликоля выше 250 МК/с экс-
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периментальные точки приближаются к температуре, близкой к 

температуре предельного перегрева, определенной в работе [5]. 

В результате проведенных экспериментов были установ-

лены закономерности зародышевого разделения фаз в эти-

ленгликоле при высокоэнергетическом воздействии тепловыми 

импульсами, получены зависимости температуры начала разде-

ления фаз и времени от начала появления первых пузырьков на 

нагревателе до конца процесса схлопывания паровой полости от 

скорости роста температуры и плотности теплового потока.  
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Рис. 3. Температуры начала взрывного кипения этиленгликоля  

в зависимости от скорости роста температуры жидкости  

перед вскипанием 
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При бурении скважин нарушается естественное состояние 

пластов, содержащих углеводороды. В частности, происходит 

проникновение буровой жидкости в прискваженную зону с об-

разованием так называемой зоны внедрения. На данный момент 

достаточно детально исследованы процессы формирования зоны 

внедрения [1, 2], следуя классической модели фильтрации Мас-

кета – Леверетта [3] в условиях несжимаемости фильтрующихся 

жидкостей. Влияние сжимаемости скелета анализировалось в [4]. 

В данной работе методом численного моделирования ис-

следуется влияние сжимаемости флюидов на структуру зоны 

внедрения. Рассматривается модификация классической модели 

Баклея– Леверетта с учетом сжимаемости фаз, но действием ка-

пиллярных сил пренебрегается. Уравнения модели приводятся к 



 228 

системе двух дифференциальных уравнений для насыщенности 

вытесняющей фазы s и порового давления p: 
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Здесь )( pi  – плотности флюидов, m  – пористость, in

iii skk 0 , 

i , i = 1,2 – относительные фазовые проницаемости и вязкости 

флюидов, k  – проницаемость формации, g  – ускорение сво-

бодного падения. 

Уравнения состояния углеводородных смесей весьма раз-

нообразны [5, 6]. Рассматривается модельный случай линейных 

зависимостей )1(0 piii   , где параметры i  характери-

зуют сжимаемость фазы. 

 

 
 

Рис. 1. Зона внедрения в газоносном пласте 
 

Получение решений системы (1), (2) даже в полностью 

несжимаемом случае представляется сложной проблемой, так 
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как она имеет смешанный тип. Вопросы численного решения 

этой системы хорошо описаны в [7, 8]. В данной работе иполь-

зовался IMPES-метод (явная насыщенность, неявное давление), 

адаптированный к случаю сжимаемых флюидов. Решена одно-

мерная осесимметричная задача формирования зоны внедрения 

вокруг скважины на фиксированный момент времени 

Т
*
 = 118.5 мин при заданном превышении давления в скважине 

15bP   МПа. Гравитация, изменения вязкостей, проницаемостей 

и пористости не учитываются. Сравниваются решения при раз-

личных сочетаниях свойств внедряющегося и пластового флюи-

дов. Далее: 0 71.1 10g
  Па

–1
 0 92 10o

   Па
–1

, 0 105 10w
   Па

–1
 – 

значения максимальной сжимаемости газовой, жидкой углево-

дородной и жидкой буровой фаз соответственно, 0r  21.59 см, 

1 0.01 Па·с, 2  0.1 Па·с, 0

1 1000 кг/м
3
, 0

2 800 кг/м
3
, 

0 0

1 2k k  1, 1 2n n  2, 100k  мД, 0.3.m    

На рис. 1 представлено сравнение классической зоны 

внедрения с несжимаемыми флюидами с вариантами участия га-

зового компонента (либо газовое месторождение, либо газовая 

обработка прискважинной зоны). Здесь линия 1 соответствует 

g 1 , 02  ; 2 – g 5.01  , 02  ; 3 – 021   ; 4 – 

g 5.0,0 21  ; 5 – g  21 ,0 . 
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Рис. 2. Зона внедрения при разных сочетаниях сжимаемостей 
 

На рис. 2 показана структура зоны внедрения в газовом 

месторождении при использовании буровых растворов на вод-

ной основе. Здесь линия 1 соответствует 021   ; 2 –  

,5.0 0

1 w   
0

2 5.0 w  ; 3 – 
0

2

0

1 , ww   . Из рисунка, в 

частности, видно, что изменение структуры зоны внедрения в 

ближней к скважине и в дальней зонах происходит неодинаково 

при изменении сжимаемостей.  
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Современная индустрия проявляет большой интерес к ис-

следованию свойств углеводородов, так как они входят в состав 

смазочных, изоляционных и топливных жидкостей. Вопрос оп-

тимизации и исследования свойств данных систем является 

ключевым на протяжении долгого времени. Одной из определя-

ющих характеристик является вязкость. 

Методы молекулярной динамики широко использу-ются 

для решения подобного рода задач. В качестве модельной моле-

кулы в данной работе был взят н-триаконтан (C30H62). Этот не-

разветвленный алкан входит в состав многих масел. Исследова-

ние его свойств представляет как фундаментальный, так и при-

кладной интерес. Потенциал межмолекулярного взаимодействия 

выбран в виде: E  Ebond  Eangle  Etors  ELJ  ECoul . Первое сла-

гаемое – взаимодействие (связь) ближайших соседей в молекуле, 

второе и третье – угловое и торсионное. Четвертое и пятое сла-

гаемые описывают леннард–джонсовское и кулоновское взаимо-

действия соответственно, которые присутствуют как внутри од-

ной молекулы, так и между молекулами жидкости.  

В работе используются две модели: полноатомная и объ-

единенного атома. Первая учитывает наличие в системе как ато-

мов водорода, так и углерода. Примером таких потенциалов 

служит DREIDING [1]. В работе [2] данный потенциал был ис-

пользован для исследования тепловых и механических свойств 

эпоксиполимеров. Модель объединенного атома подразумевает 

рассмотрение псевдоатомов метиленовой (CH2) и метильной 

(CH3) групп (водороды объединены с углеродами и рассматри-

ваются как одна частица). TraPPE (Transferable Potential for Phase 

mailto:kondratyuk@phystech.edu
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Equilibria) [3] используется в большинстве современных работ, 

связанных с расчетом кривых фазового равновесия алканов. 

Расчет сдвиговой вязкости для н-декана и н-гексадекана был вы-

полнен в [4]. Преимуществом данного подхода является эконо-

мия расчетного времени, требуемого на один молекулярно-

динамический шаг. Расчеты проводятся в пакете молекулярного 

моделирования LAMMPS [5]. 

В большинстве современных работ для расчета вязкости 

используется метод Грина – Кубо: 

VkBT   (0) (t)
0



 ,
  



V  m

k
v

k
v

kk

N

  r
k

f
kk

N

 , 

где V  – объем системы, T – температура, 
ikv ,

ikr , 
ikf  – i -е состав-

ляющие скорости, координаты и силы k -й частицы соответ-

ственно, t – время, 
– коэффициент вязкости в плоскости  , 

усреднение ведется по гиббсовскому ансамблю. Автокорреляци-

онная функция достоверно рассчитывается до времени l/v [6], 

где l  – размер расчетной ячейки, v  – скорость звука в жидко-

сти. Для больших времен периодические условия искажают ре-

зультат. 

Также для расчета сдвиговой вязкости может быть исполь-

зована формула Эйнштейна – Гельфанда: 



 lim
N ,V ,t

1

2k
B
TVt

[G
( )
(t)G

( )
(0)]

2 , 

где G
( )
(t )  p

a
(t)r



1

N

 (t)  – момент Гельфанда, pa – линейный 

момент атома a в направлении  . По совпадению значений, по-

лученных двумя методами, можно оценить интервал интегриро-

вания в формуле Грина – Кубо. 

Исходной конфигурацией системы является газ беспоря-

дочно ориентированных молекул C30H62. Шаг интегрирования 

молекулярной траектории 1 фс. Далее система на протяжении 

0.1 нс конденсируется путем сжатия к физической плотности. 

В изобарно-изотермическом термостате жидкость релаксирует 

на протяжении 2 нс и среднее значение плотности на послед-
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них 0.5 нс берется для дальнейшего расчета. Затем система 

находится в изохорно-изотермическом термостате на протяже-

нии 2 нс при 353 К и атмосферном давлении. 

В полноатомной модели DREIDING был проведен расчет 

коэффициента сдвиговой вязкости. Усреднение реализуется 

как по статистически-независимым участкам траектории, так и 

по независимо полученным траекториям с разными начальны-

ми параметрами. Полученное значение составило 4.33 мПас, 

что неплохо согласуется с экспериментальным значением при 

данной температуре (4.87 мПас). В потенциале TraPPE значе-

ние коэффициента занижено (0.96 мПас), что обусловлено 

особенностями подхода. 

Был проведен анализ автокорреляционной функции тен-

зора вязких напряжений. В модели объединенного атома  

TraPPE огибающая автокоррелятора спадает к нулю на протя-

жении 2 пс. После этого времени значения колеблются в пре-

делах 0.05 от максимального значения (см. на рисунке слева).  

 

 
 

Вид автокорреляционной функции в модели TraPPE  

(слева) и Фурье-образ автокоррелятора, f(C–C) ~ 1210 cм
–1

 
  

Осцилляции функции обусловлены наличием связей в 

молекулах, которые периодично изменяют скорость атомов. 

Такого эффекта не наблюдается в одноатомных системах. 

Например, в аргоне функция имеет плавно спадающий вид. 

Фурье-анализ автокоррелятора дает характерный пик на часто-

те, близкой к частоте колебаний C–C связи в алканах. Неболь-
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шое расхождение значений частот объясняется тем, что в 

TraPPE вместо атомов углерода рассматриваются эффективные 

группы. 

Также было исследовано влияние сильных электрических 

полей на вязкость системы. В этом критическом случае можно 

считать, что все молекулы жидкости ориентированы по полю. 

При наличии выделенного направления проявляется эффект 

анизотропии коэффициента сдвиговой вязкости, т.е. значение в 

плоскости направления поля отличается от двух перпендику-

лярных. Ведется работа по расчету поляризуемости связей мо-

лекулы с целью более точного моделирования наличия электри-

ческого поля в системе и его влияния на транспортные свойства. 

 

Работа выполнена при частичной поддержке гранта № 14-

50-00124 Российского научного фонда. 
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Для обеспечения энергией космических станций, предна-

значенных для долговременной работы на орбите, преимуще-

ство во всем мире отдается солнечным электростанциям (СЭС), 

а именно станциям, основанным на прямом преобразовании 

солнечной энергии в электрическую. В связи с тем, что надеж-

ность, низкие габариты и вес аппаратуры, устанавливаемой на 

искусственных спутниках Земли (ИСЗ), имеют ключевое значе-

ние, разработка высокоэффективных и надежных СЭС является 

одной из важнейших задач современной космонавтики. 

Прямое преобразование солнечной энергии в электриче-

скую основано на внутреннем фотоэффекте и имеет свою исто-

рию, начинающуюся примерно  со второй половины 60-х годов 

прошлого века, когда были построены первые фотоэлементы на 

кристаллическом кремнии. Первое практическое использование 

электростанции, оснащенные такими элементами, получили не на 

Земле, а в космосе (на космических станциях СССР «Спутник 3» 

и США «Авангард 1», 1958 г.) 

Наряду с чистыми полупроводниками (германием и крем-

нием) с 50-х годов начинается исследование искусственных ма-

териалов типа А3В5, на основе которых тоже создаются фото-

преобразователи со свойствами, отличающимися от традицион-

ных. Так, в 60-х годах были созданы первые фотоэлементы на 

основе арсенида галлия. Новые элементы, хотя и уступали по 

эффективности кремниевым, могли эффективно работать при 

высоких температурах.  

Практическое применение фотоэлементов на основе GaAs  

было, в первую очередь, направлено на космические исследова-

ния. Энергостанции с арсенид-галлиевыми модулями были ис-
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пользованы для энергообеспечения советских космических ап-

паратов, предназначенных для исследования Венеры (1965 г.), а 

также для самоходных исследовательских станций «Луноход 1» 

и «Луноход 2» (1970 и 1971 гг. соответственно). 

Следующим этапом в развитии солнечных элементов яви-

лось создание гетероструктур, то есть искусственно выращен-

ных слоистых структур с заданными параметрами p-n перехода. 

Одной из первых таких структур явилась структура AlGаAs–

GаAs, которая существенно повысила преобразование солнеч-

ной энергии в электрическую. Несмотря на значительно более 

высокую стоимость по сравнению с кремневыеми батареями, 

солнечные элементы  на гетеропереходе AlGaAs–GaAs успешно 

использовались для оснащения советской орбитальной станции 

«Мир» (1986). Дальнейшее совершенствование полупроводни-

ковых структур, направленное на повышение КПД солнечных 

элементов, связано с разработкой многопереходных элементов. 
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В каскадных ФЭП осуществляется более эффективное

использование солнечного спектра

 
Рис. 1. Принципы работы многопереходного солнечного элемента 
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Указанные элементы выстроены так, что преобразуют в 

электрическую энергию не узкую спектральную полосу, а до-

статочно широкую полосу частот солнечного излучения. Каж-

дый переход поглощает вполне определенную спектральную 

область, оставаясь прозрачным для других длин волн (рис. 1). 

Увеличивая число каскадов, можно существенно увеличить  

КПД солнечных элементов. 

Следующим этапом совершенствования конструкции фо-

тоэлементов стало исследование возможности использования 

концентраторов для солнечных элементов. Оказалось, что мно-

гопереходные элементы на основе арсенида галлия успешно ра-

ботают (в отличие от кремниевых) при высокой концентрации 

солнечной энергии. Это качество дало возможность увеличения 

рабочей поверхности фотоэлемента не за счет увеличения доро-

гостоящих полупроводниковых компонент, а за счет площади 

собирающей антенны, например линзы или зеркала, которые 

можно изготовить из относительно дешевых материалов. Фото-

электрические модули с гетероструктурными солнечными эле-

ментами и линзовыми концентраторами уже использовались в 

космическом пространстве (2001 г., космический аппарат «Мол-

ния») и показали высокую эффективность. 

Создание блоков, состоящих из концентраторов на основе 

линз Френеля, существенно снижает массовые показатели сол-

нечной электростанции (рис. 2). Так появилась возможность со-

здания СЭС с удельной мощностью на единицу веса 180 Вт/кг и 

удельной мощностью на единицу площади 300 Вт/м
2
. Подобные 

характеристики в настоящее время и ближайшей перспективе не 

могут быть достигнуты ни в каком другом типе космических ба-

тарей. 

В Физико-техническом институте им. А.Ф. Иоффе уже 

разработаны модули на основе трехпереходных гетероструктур 

и с линейным линзовым концентратором, позволяющие полу-

чить КПД не менее 30 %  (рис. 3). 
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Солнечное излучение

Солнечное излучение

Отводимое тепло

Отводимое тепло

Плоский солнечный элемент

Фотоэлектрическая ячейка с линзовым концентратором

 
 

Рис. 2. Концентраторы на основе линз Френеля 
 

 

 
 

Рис. 3. Космический фотоэлектрический модуль с каскадными 

СЭ и линейными линзовыми концентраторами  

(ФТИ им. А.Ф. Иоффе) 

Фотоэлектрическая ячейка с линзовым концентратором 

Плоский солнечный элемент 
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На основе метода молекулярной динамики исследованы 

особенности структурного отклика упруго-деформированных 

кристаллов железа, ванадия и меди при генерации в них каска-

дов атомных смещений. Моделирование проводилось как для 

кристаллитов с идеальной структурой, так и содержащих 

наклонные симметричные границы зерен и свободные поверх-

ности. Для описания межатомного взаимодействия в ванадии и 

меди использованы многочастичные потенциалы, рассчитанные 

в приближении Финниса – Синклера. Межатомные взаимодей-

ствия в железе описаны на основе парного центрально-симмет-

ричного потенциала.  

Упруго-напряженные состояния кристаллитов формиро-

вались деформированием образцов на различную величину. Де-

формирование проводилось таким образом, чтобы объем кри-

сталлитов оставался постоянным. Далее в упругодеформиро-

ванных образцах генерировались каскады атомных смещений. 

Энергия первично выбитого атома в разных расчетах варьиро-

валась от 0.5 до 50 кэВ. Показано, что радиационное воздей-

ствие может приводить не только к образованию пар Френкеля, 

но и вызывать масштабные структурные перестройки внутри и 

вне радиационно-поврежденной зоны. Для этого энергия пер-

вично выбитого атома должна превышать некоторое пороговое 

значение 
пор
ПВАE . Данное пороговое значение было рассчитано 

для различных степеней деформации образцов от 4 до 8 %. Мо-

делирование показало, что чем выше степень предварительной 

упругой деформации образцов, тем меньшее значение принима-

ет пороговая энергия первично выбитого атома, которая необ-
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ходима для зарождения пластической деформации в образце 

(см. рисунок). Отметим, что при фиксированной степени де-

формации повышение температуры кристаллита приводит к 

увеличению 
пор
ПВАE . Это может быть связано с более интенсив-

ным рассеянием кинетической энергии каскада атомных смеще-

ний при высоких температурах. 

 

 
Зависимость пороговой энергии первично выбитого атома  

от степени деформации кристаллита железа.  

Температура образца равна 100 К 
 

Обнаружено, что структурные перестройки, вызванные 

генерацией каскадов атомных смещений с энергией, превыша-

ющей 
пор
ПВАE , аналогичны перестройкам, возникающим при ме-

ханическом нагружении образцов, в основе которых лежит ме-

ханизм двойникования. Расчеты показали, что наличие границ 

раздела в моделируемых образцах приводит к зарождению пла-

стической деформации при меньших энергиях первично-

выбитого атома и степенях деформации облучаемых кристаллов. 

 

Работа выполнена в рамках договора с ВНИИНМ 

им. акад. А.А. Бочвара. 
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Микроэлектромеханические системы (МЭМС) относятся к 

современному, быстро развивающемуся направлению в элек-

тронной промышленности. К настоящему времени  создана тех-

нология принципиально новых микроэлектронных устройств, 

имеющих широкий спектр практического применения [1, 2]. 

Микрорезонатор, математическая модель которого рассматрива-

ется в данной работе, является одним из представителей МЭМС. 

На рисунке представлена схема новой конструкции мик-

рорезонатора с микронным зазором между электродами, которая 

в дальнейшем будет использоваться при математическом моде-

лировании работы прибора. Здесь  1 – неподвижный электрод, 

2 – слой диэлектрика толщины h  с диэлектрическою проницае-

мостью  , 3 – подвижный электрод (платформа), 4 – воздуш-

ный слой в текущий момент времени t ,  5 – пружина в виде 

упругой балка длиной )(22 0LLl  , d – расстояние от места 

крепления  пружины до поверхности диэлектрика, V – разность 

потенциалов между электродами. 

Ранее нами показано, что высокое значение   дает воз-

можность обеспечить колебания подвижного электрода в гига-

герцевой области частот [3, 4]. Работа микрорезонатора проис-

ходит в два этапа. При запуске длительности ,0, impimp TtT   

(1-й этап),  возникают автоколебания платформы под воздей-

ствием электростатического притяжения при постоянной разно-

сти потенциалов V . По завершению запуска при impTt   (2-й 
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этап) колебания платформы продолжаются как собственные ко-

лебания при  0V . 

 

 
 

Схема микрорезонатора  с подвижным  

электродом-платформой  и пружиной типа «упругая балка»  

 

Математическая модель микрорезонатора дает описание  

движения  недеформируемой платформы )(tuc   как  материаль-

ной точки с удельной массой cM  с учетом сил электростатики и 

упругой силы cF , обусловленной реакцией упругой балки: 

 
0)0()0(,

/2
2

2

0

2

2





dt

du
u

uhd

V
F

dt

ud
M c

c

c

c
c

c



,      (1) 

где 0 – электрическая постоянная, 12

0 1085.8  .   

Задача Коши (1) рассматривается совместно с начально-

краевой задачей, описывающей форму прогиба упругой балки 

),( xtu  (см. рисунок) с цилиндрической жесткостью D и удель-

ной массой M, к которой приложена сосредоточенная сила cF  

при lx   (t ≥ 0,  0 ≤ x ≤ 2l): 
 

2 4

2 4
( ), (0, ) (0, ) 0,

( ,0) ( ,0) 0, ( ,2 ) ( ,2 ) 0,

c

u u u
M D F x l u x x
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u u
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x x


   

    
   


     
  

         (2) 

 

где )(),( tultu c ,  )(z – дельта-функция. 
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Рассмотрим случай, когда массой упругой балки можно 

пренебречь в сравнении с массой платформы. Полагая в (2) 

0M , получим краевую задачу, обобщенное решение которой 

дает описание стационарной формы упругой балки. Отсюда 

следует выражение для упругой силы пружины с коэффициен-

том жесткости G    

                       .24, 3 DlGGuF cc                          (3) 

Таким образом, математическую модель микрорезонатора при  

0M  представляет задача Коши (t > 0): 

         0)0()0(,

)(2 2

2
0

2

2






dt

du
u

u
h

d

V
Gu

dt

ud
M c

c

c

c
c

c




.    (4) 

Из обобщенного решения следует выражение для формы проги-

ба упругой балки. В любой момент времени  

                       ),()(),( lxKtGuxtu c ,                             (5) 

где )(tuc – решение (4), K(x, l) – функция Грина, являющаяся 

обобщенным решением краевой задачи (2) при 0M  и 1cF . 

В итоге при 0М  проблема сводится к исследованию 

уравнения движения материальной точки (4), относящегося к 

простейшим консервативным системам [5]. При этом условия 

функционирования микрорезонатора, которые следуют из ана-

лиза модели, формулируются в аналитическом виде. Приведем 

основные результаты.  

Установлено, что при запуске резонатора выполняются 

неравенства     

,
8

1
)(

2
0 3

2
0  



 h
d

G

V
q   

1
0 ( ) ,

2

h
Ampl d


       (6) 

где Ampl – амплитуда автоколебаний. 

Существует связь между амплитудой автоколебаний и па-

раметрами запуска  в виде 

 ,2/)1(  q                                        (7) 

где q  и   –  безразмерные комбинации, определенные в (6). 



 244 

При impTt   автоколебания платформы переходят в соб-

ственные с частотой 
cMG / (см. формулу (3)) и амплиту-

дой 
0Ampl . Если длительность запуска impT  равна  нечетному 

числу полупериодов автоколебаний, то Ampl0 = 2Ampl. При этом  

значение Ampl0 будет наиболее устойчиво к вариациям impT . 

В результате уравнение (7) дает связь Ampl0  с параметрами за-

пуска. 

Как показывает проведенный численный анализ, случай 

0M  дает достаточно точное описание характеристик началь-

но-краевой задачи (1), (2), если отношение )2/( lMMc  > 100. 

Выполнение этого условия может быть обеспечено за счет, 

например, геометрических параметров упругой балки. Это же 

утверждение справедливо для математической модели микроре-

зонатора с пружиной типа консоли или натянутой пленки.  
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Рассмотрение возможностей применения МЭМС в косми-

ческих программах продолжается более 20 лет, основными фак-

торами таких применений является возможность снижения мас-

сы и размеров компонент, их энергопотребления. Однако круп-

номасштабного использования МЭМС в космической отрасли, 

соизмеримого с объемом использования в таких областях, как 

автомобилестроение, телекоммуникации, пока не произошло. 

Одной из основных причин этого являются более жесткие тре-

бования, предъявляемые космической отраслью к качеству про-

дукции и контролю ее параметров. В последние годы в космиче-

ских технологиях все более актуальным становится создание и 

использование как отдельных микро- и нано-спутников весом от 

10 до 100 кг, так и их объединений во взаимодействующие 

группы, содержащие до 10 объектов. Такие спутники имеют 

значительные преимущества по сравнению с обычными косми-

ческими аппаратами из-за их малой массы, низкой стоимости, 

точности наведения. Однако их орбиты должны корректиро-

ваться из-за неравномерности силы тяжести, давления солнеч-

ных потоков, космических бурь и т.д. Поэтому важно, чтобы та-

кие спутники имели возможности гибкого и быстрого маневра 

на орбите и смены ориентации их датчиков. Поэтому одним из 

наиболее эффективных применений МЭМС в космической тех-

нике может быть создание микродвигательных установок для 

управления движением на орбите микроспутников [1–3]. 

В настоящее время более чем в 40 организациях мира 

проводятся разработки микродвигательных установок, способ-

ных выполнять задачи прецизионного корректирующего манев-

ра микроспутников на орбите. Существует несколько типов та-

ких микродвигателей: 
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 ионные двигатели, разгоняющие ионы Xe, Ar, H2, с помо-

щью электростатического поля до скоростей 200 км/с и 

создающие силу тяги до 20250 мН, они потребляют 

мощность до 15 кВт и имеют большие размеры и вес; 

 создание сил тяги за счет потока газа, испускаемого со 

сверхзвуковой скоростью из узких сопел диаметром 

200500 мкм, формируемого при высокотемпературном 

нагревании до 400 °C, жидкого или твердого топлива 

(гидразина, перекиси водорода) либо за счет протекания 

быстрых химических реакций при химическом разложе-

нии с катализатором; 

 создание силы тяги при реактивном испускании продук-

тов низкотемпературной электродуговой реакции. 

Указанные типы двигателей развивают силы тяги от 10 до 

1000 мкН, они недостаточны для решения все более расширяю-

щегося круга задач. Основным параметром таких двигательных 

установок является момент импульса mv (испускаемая на выхо-

де сопла масса и ее скорость), удельный импульс как отношение 

силы тяги к массе израсходованного при этом расходного мате-

риала (топлива).  

Применение для указанной задачи классических МЭМС-

микродвигателей, широко используемых в виброгироскопах, 

непродуктивно, так как развиваемая ими сила тяги при удельной 

энергоемкости Aуд = 0.01 Дж/м
2
 незначительна (до 10 мкН). 

Ранее нами был  описан новый принцип электромеханиче-

ского преобразования энергии [4–5], дающий возможность зна-

чительного увеличения Aуд до значений 310 Дж/м
2
 и более. Он 

основан на переносе процесса электромеханического преобразо-

вания энергии в нанометровый зазор протяженностью 5200 нм.  

Возможность указанного преобразования достигается за счет 

использования сегнетоэлектрических (диэлектрических) пленок 

с высоким значением ε/d, свыше 10
9
 м

–1
 (ε – величина диэлек-

трической проницаемости, d – толщина этой пленки). В этом 

случае в структуре электрод – сегнетоэлектрик – нанометровый 

зазор – подвижный электрод (металлический лепесток) практи-

чески все поданное напряжение падает на нанозазоре, создавая 
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плотность энергии электрического поля до 10
8
 Дж/м

3
, обеспечи-

вая величину удельной силы тяги до 10
4
10

5
 Н/м

2
 и высокий, не 

имеющий аналогов, момент силы. 

Ранее нами рассматривались возможности построения на 

базе указанных микродвигателей, работающих в циклическом 

режиме, высокопроизводительных микроинжекторов жидко-

сти [6, 7]. Такие устройства способны выполнять роль микро-

движителей за счет преобразования энергии движения подвиж-

ной пластины (ПП) микроактюатора в прогиб мембраны, обес-

печивающей повышение давления в резервуаре и истечение 

струи жидкости из сопла микродвижителя. Конструкция 

устройства содержит резервуар с жидкой средой, отделенной от 

исполнительного устройства тонкой мембраной с радиусом R, 

которая упруго изгибается под действием сил, развиваемых 

микроактюатором, при смещении ПП на величину h (прогиб 

центра мембраны) посредством передаточного механизма – тол-

кателя. Струя  жидкости выталкивается из камеры мембраной 

через сопло, его радиус r0. Скорость истечения струи u0 зависит 

квадратично от отношения радиусов R/r0, ее длина s = u0·tp, где 

u0 − среднее значение скорости струи за время импульса напря-

жения tp, объем жидкости V(t), выталкиваемой из камеры, по-

рядка 2 / 2R h .  

В данной работе проведен численный анализ особенно-

стей функционирования движителя, зависимости его силы тяги 

от основных параметров конструкции с использованием специ-

ального пакета программ. Установлено, в частности, что при 

длительности импульса напряжения 65 мкс и продолжительно-

сти цикла 80 мкс, величине Ауд = 10 Дж/м
2
, площади подвижного 

электрода 2·10
–4

 м
2
, диаметре мембраны 1 см и сопла 500 мкм, 

жесткости пружины (мембраны) 5·10
5
 Н/м за один такт испуска-

ется масса 1.35·10
–6

 кг с начальной скоростью 750 м/с при сред-

ней за цикл силе отдачи 6.7 Н. При таких параметрах спутник 

весом 100 кг будет иметь ускорение 7·10
–3

 м
2
/с, он изменит свою 

скорость на 1 м/c за время 141 с, и будет израсходовано за 10
4
 

тактов 18 граммов  жидкости с плотностью 10
3
 кг/м

3
, спутник 
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при этом, по оценкам, поднимется, например, с высоты 700 км 

на 701 км. 

В заключение описывается одна из возможных конструк-

ций двигательной установки, полностью создаваемой по техно-

логии современной микроэлектроники. Ее вес 2.8 грамма, с уче-

том крепления микродвигателя, клапанов вес устройства около 

10 грамм. Можно отметить, что, учитывая низкий вес движите-

ля, возможно создание пакета матриц многосопельных 

устройств, до 100 сопел, они могут работать индивидуально. 
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Наножидкости представляют собой двухфазную систему, 

состоящую из несущего флюида и наночастиц. Поскольку прак-

тически все приложения наножидкостей связаны с течениями в 

каналах, значение коэффициента вязкости является определяю-

щим фактором их применения. В настоящее время надежно 

установлено, что вязкость наножидкостей существенно превос-

ходит вязкость обычных дисперсных жидкостей при равных 

объемных концентрациях дисперсных частиц и не описывается 

ни одной классической теорией вязкости таких жидкостей 

(Эйнштейна, Бэтчелора, Кригера и т.д.) (см. обзоры [1–3]). В ра-

ботах [4–5] методом молекулярной динамики для потенциала 

твердых сфер было показано, что эффективный коэффициент 

вязкости наножидкости зависит не только от объемной концен-

трации наночастиц, но и от их размера и плотности материала. В 

работе [6] отмечается, что вязкость наножидкостей зависит так-

же от материала наночастиц. Это соответствует данным кинети-

ческой теории наногазовзвесей, где такая зависимость досто-

верно установлена [7, 8]. Получение систематических данных, 

которые позволили бы однозначно ответить на вопрос о зависи-

мости вязкости наножидкостей от материала наночастиц и явля-

ется задачей данной работы. 

Для моделирования применялся стандартный метод моле-

кулярной динамики. Использовалась кубическая ячейка с пери-

одическими граничными условиями. Взаимодействие молекул 

mailto:sergius-l@mail.ru
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несущей среды между собой определялось потенциалом Лен-

нард – Джонса, молекул несущей среды с наночастицей – потен-

циалом РК [9], взаимодействие наночастиц – специально по-

строенным потенциалом [10]. 

Поскольку все исследуемые наножидкости имели сравни-

тельно небольшую концентрацию наночастиц, то можно было 

ожидать, что полученный коэффициент вязкости будет описы-

ваться квадратичной зависимостью от объемной концентрации 

наночастиц φ: 
2

210 1/  aar  ,      (1) 

где η0 – вязкость чистого аргона. Проведенные расчеты показа-

ли, что это действительно так. Зависимость безразмерного ко-

эффициента вязкости r  от объемной концентрации наночастиц 

представлена на рисунке. Плотность несущего флюида (аргона) 

здесь равнялась ρ = 0.707, а температура T = 300 К, кружки со-

ответствуют данным для наножидкости с частицами Li, тре-

угольники – с частицами Al, диаметр наночастиц равнялся 2 нм. 

Для наножидкостей с наночастицами из лития в формуле (1) по-

лучены значения a1 = 3.20, a2 = 25.38 (штрих-пунктирная ли-

ния 1), из алюминия – a1 = 3.25, a2 = 13.06 (пунктирная линия 2). 

Штриховой линией 3 на рисунке показана зависимость, выве-

денная Бэтчелором [11] с учетом гидродинамического взаимо-

действия дисперсных частиц и их броуновского движения. Со-

поставление приведенных выше данных показывает, что во всех 

случаях коэффициент вязкости оказывается существенно боль-

ше, чем для обычных дисперсных жидкостей, описываемых 

формулой Бэтчелора. 

Второе важное обстоятельство состоит в том, что коэффи-

циенты вязкости жидкостей с наночастицами из алюминия и ли-

тия существенно различные. В заключение приводится корреля-

ция, описывающая зависимость коэффициента вязкости от раз-

мера частиц. 
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Наножидкости – это двухфазные системы, состоящие из 

несущей среды (жидкости или газа) и наночастиц. Исследования 

наножидкостей актуальны как со стороны фундаментальной 

науки, так и в плане приложений. С одной стороны, теплофизи-

ческие и транспортные свойства наножидкостей, как правило, 

не описываются классическими теориями. С другой, наножид-

кости могут быть использованы в ряде приложений, например, в 

системах охлаждения двигателей, электронных устройств, си-

стемах поддержания температурного режима, солнечных кол-

лекторах для нагрева воды и т.д. В связи с наличием в указан-

ных устройствах температурных и концентрационных градиен-

тов, необходимо учитывать термодиффузию наночастиц. В по-

следнее время активно развиваются экспериментальные иссле-

дования термодиффузии наночастиц [1, 2]. Однако такие экспе-

рименты являются достаточно сложными, и в них трудно полу-

чить адекватную информацию о зависимости коэффициента 

термодиффузии наночастиц от их размера, материала и концен-

трации. В обзоре [1] утверждается, что согласно имеющимся 

экспериментальным данным, нормированный на массовую долю 

коллоидных частиц коэффициент термодиффузии не зависит от 

их размера, если размер частиц значительно превышает радиус 

взаимодействия частица–молекула, который составляет, в зави-

симости от размера наночастиц, от одного до нескольких моле-

кулярных диаметров. Это условие не выполняется для наноча-

стиц малого размера. В то же время в разреженных наногазо-

взвесях коэффициент термодиффузии монотонно уменьшается с 

увеличением размера наночастиц [3]. Целью данной работы яв-
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ляется получение зависимости коэффициента термодиффузии 

наночастиц от их размера с помощью метода молекулярной ди-

намики (МД).  

Для моделирования применялся стандартный метод моле-

кулярной динамики [4, 5]. Использовалась кубическая ячейка с 

периодическими граничными условиями. Взаимодействие моле-

кул несущей среды между собой определялось потенциалом Л-Д, 

молекул несущей среды с наночастицей – потенциалом РК [6], 

взаимодействие наночастиц – специально построенным потен-

циалом [7]. 

Коэффициент  термодиффузии  рассчитывался  по  фор-

муле [8] 



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– кинетические коэффициенты, рассчитываемые по формулам 

Грина – Кубо, 2dJ  – диффузионный поток второго компонента 

(наночастиц), QJ  – поток энергии, m2 – масса наночастицы, ρ – 

массовая плотность наножидкости, μ – соответствующий хими-

ческий потенциал, C2 – массовая доля наночастиц, p – давление, 

T – температура. 

Для получения зависимости коэффициента термодиффу-

зии наночастиц от их диаметра нами были проведены расчеты 

для наночастиц из алюминия диаметром 1÷4 нм в аргоне при 

температуре 300 К при неизменной массовой доле наночастиц 

из алюминия C2 = 0.09. Размер ячейки моделирования при этом 

подбирался таким образом, чтобы давление наножидкости рав-

нялось давлению чистого аргона при плотности nσ
3
 = 0.707. 

Как видно из выражения (1), коэффициент термодиффу-

зии состоит из двух слагаемых. В результате проведенного мо-

делирования выяснилось, что они имеют разную зависимость от 
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диаметра наночастиц. С хорошей точностью можно аппрокси-

мировать эти слагаемые степенными функциями от диаметра 

наночастиц: 
21

21

kk

T dadaD  .      (2) 

При этом a1 = 1.342∙10
–8

, k1 = 1.794, a2 = 1.334∙10
–8

, k2 = 1.201. 

Здесь коэффициент термодиффузии измеряется в м
2
/с, диаметр 

наночастиц – в нанометрах.  

Зависимость коэффициента термодиффузии DT (м
2
/с) на-

ночастиц от их диаметра (нм) представлена на рисунке. Тре-

угольники соответствуют данным МД моделирования и после-

дующим расчетам по формуле (1). Штриховой линией показана 

аппроксимация (2). 
 

 
Зависимость коэффициента термодиффузии (м

2
/с)  

наночастиц от их диаметра (нм)  

 

Типичные значения нормированного на массовую долю 

наночастиц коэффициента термодиффузии для приведенных в 

работах [1, 2] систем с наночастицами большого диаметра (d = 

= 106–506 нм), когда коэффициент термодиффузии перестает 

зависеть от размера наночастиц, составляют  22 1 CCDT   = 

= (43÷128)∙10
–9

 м
2
/с. Таким образом, расчетные значения коэф-

фициента термодиффузии вполне соответствуют приведенным в 
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литературе экспериментальным данным.  

С другой стороны, моделирование показало, что для ма-

лых наночастиц диаметром 1÷4 нм оба слагаемых, составляю-

щих коэффициент термодиффузии (1), показывают существен-

ный рост с увеличением диаметра наночастиц. В связи с этим 

для маленьких наночастиц коэффициент термодиффузии пока-

зал существенную зависимость от их размера.  
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В работе представлены методы, позволяющие целенаправ-

ленно изменять пористость, усадку и плотность термостойкой 

керамики на основе Al2O3 c добавлением MgO. Изучается воз-

действие термического удара на разные составы композита. В 

ходе выполнения эксперимента и анализа результатов исследо-

ваний определен наилучший состав композита на основе Al2O3 c 

добавлением MgO, устойчивый к термическому удару. Оксид 

алюминия был предварительно механически активирован пере-

мешиванием в шаровой мельнице с мелющими телами: время 

перемешивания составляло 25 часов, масса мелющих тел в пять 

раз превышала массу порошка. После механической активации 

порошки механически смешивались с различным содержанием 

MgO от 0 до 100 %. Затем образцы были спрессованы в форме 

цилиндров: h = 20 мм, d = 13 мм. Полученные прессовки спека-

лись в широком интервале температур: 1450, 1500, 1550, 1600 и 

1650 °С, выдержка при спекании составляла 1 час. Давление при 

прессовании составляло 13 кН. После спекания измерялись мас-

са и размеры каждого образца, на основании полученных изме-

рений рассчитывали их пористость и усадку. Определялись так-

же плотность и фазовый состав образцов. Плотность изучена 

методом гидростатического взвешивания, теоретическая плот-

ность определялась по правилу смеси с учетом объемной доли 

фаз Al2O3 и MgO. Для определения фазового состава получен-

ной керамики был проведен рентгеноструктурный анализ. 

Съемка проходила в угловом диапазоне от 10° до 100°, с шагом 
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0.1
о
 на рентгеновском дифрактометре системы «Дрон-УМ» с 

фильтрованным CuKα излучением и длиной волны λ = 1.5418 Å. 

Индуцирование рентгенограмм проводилось в компьютерной про-

грамме Renex v. 1.51 с помощью аппроксимирующей функции 

Lorentzian M1 [1, 2].  

Идентификация рентгенограмм образцов, спеченных при 

температуре 1600 °С и с выдержкой при данной температуре 

1 час, показала, что в составе образцов находится три фазы: ок-

сид алюминия, оксид магния и алюмо-магниевая шпинель 

(MgAl2O4). 

В ходе работы было установлено, что при содержании ок-

сида магния в экспериментальных образцах от 0 до 20 % наблю-

далось линейное уменьшение усадки. Так при 20 % MgO усадка 

была минимальной и составила 8 %. При концентрации оксида 

магния от 20 до 100 % заметно интенсивное прямолинейное 

увеличение усадки образцов, максимальная усадка составила 

30 % на образцах, полученных из чистого MgO, спеченных при 

температуре 1600 °С. Данное увеличение усадки после превы-

шения концентрации MgO выше 20 % можно объяснить тем, что 

система перенасыщается гидроксильной группой OH
–
 и проис-

ходит активация спекания в результате образования шпинели. 

Вследствие этого на графиках (рис. 1) наблюдается прямоли-

нейное увеличение усадки системы до 30 %. Данный график 

свидетельствует о том, что оксид магния имеет достаточно 

большой процент усадки при спекании, что не наблюдалось при 

спекании чистого оксида алюминия. 

На рис. 2 приведена зависимость пористости образцов от 

содержания оксида магния. Данные представлены для широкого 

интервала температур спекания: 1450, 1500, 1550, 1600 и 1650 °С. 

Исходя из полученных данны, можно утверждать, что пори-

стость уменьшается с увеличением температуры спекания. При 

Тсп = 1600 °С  максимальная пористость составила всего 38 % 

при содержании MgO = 20 %, по сравнению с Тсп = 1500 °С и 

1550 °С, где максимальная пористость была уже около 50 %.  
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Рис. 1. Усадка системы MgO-

Al2O3 в зависимости от  

содержания MgO при разных 

температурах спекания 
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Рис. 2. Пористость системы 

MgO-Al2O3 в зависимости от 

содержания MgO при разных 

температурах спекания 
 

При максимальной концентрации оксида магния, равной 

100 %, и разных температурах спекания наблюдается небольшой 

разброс значений пористости в пределах от 10 до 15 %. В целом 

можно сделать вывод о том, что при увеличении содержания ок-

сида магния до его максимального значения, пористость значи-

тельно уменьшается. Можно сделать вывод о том, что измене-

ние пористости также проходит в два этапа: до концентрации 

20 % оксида магния происходит насыщение системы гидрок-

сильной  группой  OH
–
,  и  при  данной  концентрации  наблю-

дается максимальная пористость во всем интервале температур 

спекания. 

При содержании MgO более 20 % видно прямолинейное 

уменьшение пористости, что также связано с активацией спека-

ния в результате образования шпинели. При малой концент-

рации оксида алюминия в композиционной системе (Al2O3-Mg) 

и температурах спекания 1450–1650 °С пористость образцов ме-

няется от 17 до 45 %. Зная зависимость усадки данной компози-

ционной системы от различного содержания MgO, мы можем 

целенаправленно ей управлять, варьируя концентрацией данно-

го оксида. 
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В ходе выполнения работы также были проведены испы-

тания на теплопроводность системы Al2O3-MgO. Измерения 

проводились на измерителе теплопроводности ИТЭМ-1. Полу-

ченные данные показали, что композиционная система Al2O3-

MgO с содержанием MgO 50 % имеет наименьшую теплопро-

водность по сравнению с другими концентрациями оксида маг-

ния в данной системе. Для данного состава измерение тепло-

проводности проводилось в интервале температур от 25 до 

100 °С. Теплопроводность композиционной системы Al2O3-MgO 

с содержанием оксида магния при 25 °С составляет 

1.29 Вт/(м·К). С увеличением температуры испытания тепло-

проводность системы незначительно увеличилась, так при испы-

тании 100 °С теплопроводность системы составила 1.7 Вт/(м·К). 
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Малые размеры компонентов различного рода микроме-

ханических устройств, используемых в электронике, требуют 

соответствующих методов исследования их физико-механи-

ческих параметров. Эффективным универсальным инструмен-

том для изучения прочностных характеристик материалов на 

наноструктурном уровне является наноиндентирование [1]. 

Следует отметить, что металлы с ОЦК решеткой численными 

методами изучены достаточно мало. В связи с этим в настоящей 

работе была поставлена задача исследовать отклик металлов как 

с идеальной ОЦК решеткой, так и содержащих межзеренную 

границу, при наноиндентировании. 

Поставленная задача решалась на основе молекулярно-

динамического подхода. Объектом изучения был кристаллит 

ОЦК железа. Межатомное взаимодействие описывалось на ос-

нове многочастичного потенциала, рассчитанного в приближе-

нии Финниса – Синклера [2]. В моделируемом кристаллите была 

построена симметричная наклонная граница зерна. Такого типа 

границы зерен позволяют корректно использовать периодиче-

ские граничные условия. Для большей наглядности структурных 

изменений в исследуемом кристаллите и упрощения анализа ре-

зультатов моделирования нагружение осуществлялось инденто-

ром в форме цилиндра. При таком выборе индентора область 

контакта является линейно-протяженной вдоль направления от 

одной грани моделируемого образца до другой. Для оценки ве-

личины атомных смещений использовался приведенный вектор 

смещений [3]. 
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Моделируемые образцы имели форму параллелепипеда. 

Размеры кристаллита с идеальной структурой составляли 

170×170×170 Å, а кристаллита с границей зерна (ГЗ) – 

230×170×170 Å. Ось цилиндрического индентора, в качестве ко-

торого использовалось отталкивающее внешнее поле, ориенти-

ровалась параллельно нагружаемой поверхности кристаллитов. 

Индентор двигался с постоянной скоростью 1 м/с. Кинетическая 

температура образцов составляла 300 К.  

Результаты расчетов силы реакции образца в зависимости 

от глубины вдавливания индентора представлены на рисунке. 

Кривые силы реакции для обоих кристаллитов очень похожи. 

Области линейного роста силы реакции от глубины вдавливания 

соответствуют упругому отклику кристаллитов. Начало зарож-

дения пластической деформации можно определить по резкому 

уменьшению силы реакции, которое сопровождалось формиро-

ванием локальных структурных изменений. Анализ результатов 

индентирования показал, что локальные структурные изменения 

формируют атомы, у которых величина приведенного вектора 

смещений превышает 0.2. Отметим, что для кристаллита с ГЗ 

пластическая деформация зарождается при меньших глубинах 

вдавливания. Такой отклик связан не только с наличием ГЗ в 

кристаллите, но и тем фактом, что линия контакта индентора 

была ориентирована по-другому относительно нагружаемой по-

верхности, чем в случае кристаллита с идеальной решеткой. 

Рост и падение кривых силы реакции кристаллитов на рисунке 

хорошо коррелирует с кривыми, показывающими изменение чис-

ла атомов, формирующих локальные структурные изменения. 

Анализ результатов расчета показывает, что локальные 

структурные изменения первоначально зарождаются в области 

контакта индентора с поверхностью, а затем начинают распро-

страняться по плоскостям скольжения в направлении к боко-

вым. Их выход на боковую грань приводит к формированию 

ступеньки на свободной поверхности. Следует отметить, что ГЗ 

препятствует распространению локальных структурных измене-

ний в соседнее зерно. 
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Сила реакции образца Fn и доля структурных дефектов n  

в зависимости от глубины вдавливания индентора d  

для монокристалла (а) и кристаллита с ГЗ (б) 
 

Проведенные расчеты показали, что межзеренные грани-

цы препятствуют распространению дефектов структуры, кото-

рые формируются при наноиндетировании. Обнаружено, что 

аккомодация кристаллита с ГЗ при нагружении осуществляется 

не только за счет генерации дефектов в области контакта, но и в 

области межзеренной границы. Выход дефектов структуры на 

свободную поверхность ведет к ее формоизменению, в частно-

сти, образованию на ней ступеньки. 

 

Работа выполнена в рамках в рамках Программы фунда-

ментальных научных исследований государственных академий 

наук на 2013–2020 годы. 
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В связи с быстрым ростом приложений, которые требуют 

передачи больших тепловых потоков в ограниченном простран-

стве, все большее внимание уделяется разработке микрожид-

костных систем, к которым относятся микропарогенерато-

ры/конденсаторы энергетических и криогенных устройств, мик-

роканальные системы термостабилизации, технологии микро-

электромеханических систем (МЭМС), конверторы и топливные 

элементы водородной энергетики. Типичные размеры каналов 

микрожидкостных систем лежат в диапазоне от 1 до 100 микро-

метров, что значительно меньше размеров обычных каналов. 

Понятно, что при уменьшении характерного размера течения 

возникает широкий спектр явлений, которые не типичны на 

большом масштабе и слабо изучены [1]. Ключевую роль в обос-

новании микрожидкостных систем играют фундаментальные 

закономерности газожидкостных течений и процессов переноса 

при фазовых переходах и химических реакциях на микромас-

штабе, которые рассмотрены в данной работе.  

Газожидкостное течение в микроканале, поперечный раз-

мер которого много меньше капиллярной постоянной 

 2с liq gasg     , характеризуется определяющим влия-

нием капиллярных сил на режим течения и тепломассообмена. 

Здесь поверхностное натяжение,  – плотности жидкости и 

газа, g – ускорение силы тяжести. Экспериментально, основыва-

ясь на данных двухлучевого лазерного сканирования, установ-

лена  детальная  структура  газожидкостного  течения  для  го-

ризонтального микроканала и получены определяющие режимы 

течения.  

mailto:vladkuz@itp.nsc.ru
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Предложен метод расчета границы раздельного (кольцево-

го) течения в микроканале, учитывающий доминирование ка-

пиллярных сил. Он основан на предположении, что устойчивое 

раздельное течение возникает, если межфазное трение способно 

перемещать жидкость в виде пленки и переход к такому тече-

нию соответствует равенству толщины пленки при раздельном 

течении и толщины пленки за пузырем.  
 

 

На рис. 1 приведена карта режимов течения в микроканале. 

Точками показаны данные [2], тонкая линия показывает расчет 

по модели для обычного канала, а толстая линия – расчет по 

предложенной модели. 

Развита модель расслоенного течения и теплообмена при 

фазовых превращениях в микроканале. Модель основана на вы-

делении течения жидкости в углу канала, ограниченного меж-

фазным мениском, и пленочного течения на стенке. После полу-

чения решений в этих областях они согласовываются на линии 

сопряжения. Уравнения движения дополнены кинематическим 

условием на поверхности жидкости и граничными условиями и 

интегральным уравнением сохранения массы для системы плен-

ка–мениск. Для пленочного течения при  = 0/a  1, где 0 – 

 

 

 

 
Рис. 1. Карта режимов 

течения в канале 

0.217×0.370 мм 

 Рис. 2. Форма поверхности 

и коэффициент теплоотдачи 

в канале 6.3×1.6 мм 
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начальная толщина пленки жидкости и a – половина ширины 

длинной стороны канала, уравнения Навье – Стокса сводятся к 

уравнению  

0 ,3 2 3 3
1.5 ( )

4

y w i

yyy y

x y

m G
m m m m Ga

m m




 

    
             

, (1) 

 где g = 1 – (dpg/dx)/f g,   = /rga,  Bo = f ga
2
/,  Ga = 

= A0/(6a
2). Здесь m =  толщина пленки, продольная x и 

поперечная y координаты обезразмерены на aBo/ и a,  – трение 

на поверхности жидкости, 0 * /( )f f fgG T h a   ,  w,I = (Tw,i – Ts)/T*
, 

A0 – константа Гамакера, hfg – скрытая теплота парообразования, 

Tw,i – внутренняя температура стенки и Ts – температура насы-

щения. Характерная температура T
*
 определяется разностью 

температуры внешней стенки и насыщения. Поток массы на 

межфазной поверхности был определен по модели кондуктив-

ного переноса тепла в пленке: Gfilm = f(Tw,i – Ts)/(hfg). В процес-

се решения определяется момент разрыва пленки и установле-

ния новой конфигурации, состоящей из ривулетов, менисков и 

сухих пятен. После нахождения межфазной поверхности урав-

нения теплопроводности для жидкости и стенки решаются сов-

местно. На рис. 2 показан расчет формы поверхности и распре-

деление локального коэффициента теплоотдачи по периметру 

канала при испарении хладона R-21 при G = 50 кг/м
2
·с. Расчет 

показывает формирование сухих пятен и увеличение коэффици-

ента теплоотдачи в окрестности контактной линии. 

Развит метод расчета теплообмена при кипении движу-

щейся жидкости в микроканальных парогенераторах и системах 

охлаждения. Предложено рассчитывать коэффициент теплоот-

дачи как суперпозицию коэффициентов теплоотдачи при пу-

зырьковом кипении с учетом подавления кипения при толщине 

пленки жидкости, сравнимой с диаметром критического заро-

дыша (фактор sup), двухфазной конвекции и испарении тонкой 

пленки жидкости: 

     22

sup

22 EhShFhh evboilcon  ,   (2) 
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где  2
sup

32
sup 105.2tanh  

,   






 3
108.0

_

4.06.0

tansup Prliqallxvis WeBody , 

Box – число кипения, определенное по скорости жидкости для 

паросодержания Х, 5vis liq w liqy v    –
 
толщина вязкого под-

слоя для жидкой пленки, w – трение на стенке, dtan – диаметр 

активного зародыша,    1
11


 xxE liqgas   – доля поверхности 

канала, занятая пленкой для течения с удлиненными пузырями и 

1E  для расслоенного течения,    35.0
1Pr1  gasliqliqxF   и   

  116.0

0

1.0 Re55.01


 liqFS . На рис. 3 показано влияние паросодержания 

на коэффициент теплоотдачи при кипении хладона R-134a в 

микроканальном теплообменнике. Символами показаны экспе-

риментальные данные [3],  линиями – расчет по (2) и другим 

моделям теплообмена. 
 

 

В микроканальных реакторах реализуется экстремально 

высокое соотношение поверхность/объем и низкое диффузион-

ное сопротивление, что предопределяет их уникальные свойства 

для проведения химических реакций. Разработан метод матема-

тического моделирования химических и тепловых процессов 

 
 

  

 

Рис. 3. Коэффициент тепло-

отдачи при кипении R-134a, 

канал 335930 мкм,  

G = 300 kg/m
2
s, 

qw = 115 kW/m
2
 

 Рис. 4.  Мольные доли компо-

нент: линия  E1 = 160, 

E3 = 80 кДж/моль; пунктир  

E1 = E3 = 130 кДж/моль 
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при конверсии метана в присутствии паров воды в микрока-

нальном реакторе с наноразмерным катализатором. Метод осно-

ван на решении уравнений Навье – Стокса для сжимаемого газа, 

которые записаны в переменных завихренность–функция тока. 

На рис. 4 показана полученная в расчетах зависимость концен-

траций продуктов паровой конверсии метана от температуры 

катализатора в кольцевом микроканале с зазором 1000 мкм и 

экспериментальные данные [4].  В условиях контролируемых 

тепловых и диффузионных полей, композитные наноразмерные 

катализаторы показали высокую эффективность получения во-

дорода. 

Построенные модели газожидкостных течений, фазовых 

превращений и химических реакций в микроканалах являются 

основой разработки микрожидкостных систем. Они позволяют 

не только рассчитывать оптимальные режимы работы суще-

ствующих устройств, но и находить принципиально новые ре-

шения при их разработке.  
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ИТ СО РАН, vladkuz@itp.nsc.ru, г. Новосибирск 

 

Процессы тепло- и массопереноса в микросистемах с фа-

зовыми превращениями в последнее время активно исследуют-

ся. Это связано с ростом технологических приложений, где тре-

буется передача больших потоков тепла и массы в ограничен-

ном объеме. При уменьшении масштаба течения возникает ши-

рокий спектр явлений, которые не типичны на большом мас-

штабе и слабо изучены. Целью данной работы является экспе-

риментальное исследование локальных характеристик теплооб-

мена и при кипении хладонов R-134а, R-21 и R-141b в сборке 

прямоугольных микроканалов в широком диапазоне приведен-

ных давлений. Это позволило определить области преимуще-

ственного влияния пузырькового кипения, двухфазной конвек-

ции, испарения и переходной области со значительным вкладом 

пузырькового кипения. 

В качестве рабочего участка использована медная плас-

тина размером 20×40×2.5 мм, в которой прецизионным фрезеро-

ванием изготовлен 21 канал размером 335×930 мкм с шерохо-

ватостью стенок меньше 0.6 микрон. Микроканальная пластина 

впаяна в корпус из нержавеющей стали. Сверху она закрыта 

медной пластиной, теплоизолирующей прокладкой и внешней 

крышкой. Парогенератор, установленный перед рабочим участ-

ком, позволяет проводить измерения в широком диапазоне от-

носительной энтальпии на входе в микроканальную пластину. 

Тепловой поток к пластине задается нагревательными элемен-

тами во внешнем медном блоке. В ходе эксперимента изме-

рялись локальные температуры на нижней части теплообменной 

пластины в четырех сечениях на расстоянии 5 мм (сечение S1), 

15 мм (сечение S2), 25 мм (сечение S3) и 35 мм (сечение S4) от 
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входа, температура и давление во входной и выходной камерах. 

Локальный тепловой поток измеряется по градиенту температур 

в нержавеющей пластине. Расход жидкости задавался дозиру-

ющим насосом и контролировался контроллером расхода.  

Локальные коэффициенты теплоотдачи определялись по 

тепловому потоку на внутренней стенке микроканала, локаль-

ной температуре насыщения, определяемой линейной интерпо-

ляцией по входному и выходному давлению и внутренней тем-

пературе стенки. 
 

R21 ; 
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Рис. 1. Зависимость коэффициента теплоотдачи от теплового 

потока для R-21. Точки – опытные данные, линии – расчет  
 

На рис. 1 приведена зависимость коэффициента теплоот-

дачи от теплового потока для хладона R-21 при относительной 

энтальпии потока в диапазоне от 0.05 до 0.3. Опытные данные 

получены при приведенном давлении в диапазоне от 0.06 до 

0.11, которое плавно возрастало с ростом теплового потока. Ли-

ниями на этом рисунке показаны расчеты коэффициента тепло-

отдачи при кипении в объеме [1] и по моделям кипения в усло-

виях вынужденной конвекции [2–4]. При тепловом потоке выше 

50 кВт/м
2
 коэффициенты теплоотдачи растут с ростом теплового 

потока, что указывает на существенное влияние кипения на теп-

лоотдачу в то же время экспериментальные коэффициенты теп-

лоотдачи лежат существенно ниже, чем рассчитанные для ки-

пения в большем объеме, что указывает на подавление пузырь-
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кового кипения в исследуемой системе. Когда тепловой поток 

становится ниже 50 кВт/м
2 

коэффициенты теплоотдачи не за-

висят от теплового потока, вклад двухфазной конвекции ста-

новится определяющим, что показывает смену режима тепло-

обмена.  
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Рис. 2. Зависимость коэффициента теплоотдачи  

от относительной энтальпии при кипении R-21 
 

На рис. 2 приведена зависимость коэффициента теплоот-

дачи от локальной относительной энтальпии для сечений S1, S2, 

S3 и S4 при кипении хладона R-21 при тепловом потоке 

140 кВт/м
2
. Точками показаны данные для относительной эн-

тальпии на выходе из теплообменника меньше 1, (серые точки), 

и больше 1 (светлые точки). Ухудшение теплоотдачи на всей 

длине теплообменника происходит только при полном испаре-

нии жидкости на выходе. Линиями на рис. 2 показан расчет ко-

эффициента теплоотдачи по моделям кипения в условиях вы-

нужденной конвекции [2–5]. Наилучшее соответствие экспери-

ментальным данным наблюдается в расчете по модели, предло-

женной в работе [4], основанной на трехчленной модели тепло-

обмена, учитывающей совместное влияние двухфазной конвек-

ции и пузырькового кипения и испарения. 

Представленные результаты показывают высокую эффек-

тивность применения микроканалов для интенсификации кипе-
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ния в условиях вынужденной конвекции в парогенераторах и 

системах охлаждения. Установлено, что в широком диапазоне 

массовых расходов и тепловых потоков кризисные явления 

наблюдаются только при полном испарении жидкости и микро-

канальный теплообменник позволяет бескризисно снимать теп-

ловые потоки через внешнюю поверхность до 500 кВт/м
2
. 

Полученные закономерности локальных характеристик 

теплообмена определяют механизм взаимосвязи гидродинами-

ческих и тепловых процессов при кипении хладонов и воды в 

условиях вынужденной конвекции в широком диапазоне приве-

денных давлений и условия преимущественного влияния пу-

зырькового кипения, вынужденной конвекции и испарения жид-

кости. 
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Обтекание частицы потоком вязкой жидкости вблизи 

стенки существенным образом отличается от обтекания частицы 

однородным безграничным потоком. Вблизи стенки набегаю-

щий на частицу поток неизбежно является сдвиговым из-за при-

липания жидкости. Известно [1, 2], что в сдвиговом потоке воз-

никает сила, действующая на частицу в направлении, перпенди-

кулярном основному потоку, так называемая сила Сафмэна. 

Между частицей и стенкой может возникнуть «застойная зона». 

Движение жидкости в этой зоне, ограниченной стенкой и по-

верхностью частицы, происходит в стесненных условиях. В свя-

зи с этими особенностями, характер обтекания частицы и гид-

родинамические силы, действующие на нее, при наличии и от-

сутствии стенки могут существенно различаться. Обтекание 

сферической частицы потоком жидкости вблизи стенки анали-

тически исследовалось при малых числах Рейнольдса в прибли-

жении Стокса и Озеена [3, 4]. Обобщение на случай чисел Рей-

нольдса в лиапазоне 2–250 выполнено в работе [5]. 

Исследование обтекания частицы вблизи стенки проводи-

лось в основном для линейного профиля набегающего потока. 

Целью данной работы является сравнение результатов модели-

рования и анализ обтекания сферической частицы вблизи стенки 

при задании линейного и параболического профиля набегающе-

го потока. Задача решается в трехмерной постановке с помощью 

гидродинамического пакета OpenFOAM. 

Моделируется обтекание неподвижной частицы стацио-

нарным ламинарным потоком ньютоновской жидкости. Движе-
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ние жидкости описывается стационарной системой уравнений 

гидродинамики для несжимаемой жидкости: 

VpVV


  )( , 0 V


, 

где V


 – вектор скорости жидкости, p  – давление,   – плот-

ность жидкости,   – коэффициент вязкости жидкости. 

Задача решается в предположении плоской стенки. Об-

ласть моделирования представляет собой прямоугольный па-

раллелепипед некоторого конечного размера со сферической ча-

стицей внутри. Размер параллелепипеда, достаточный для до-

стижения необходимой точности, установлен в ходе предвари-

тельных вычислений.  

На входной границе области моделирования задается ли-

нейный (как в течении Куэтта) или параболический (как в тече-

нии Пуазейля) профиль скорости. На выходной границе ставит-

ся условие свободного выхода для компонент вектора скорости. 

На стенке и поверхности частицы задается условие прилипания. 
 

  

Рис. 1. Коэффициент сопротивления в зависимости  

от расстояния до стенки 
 

На рис. 1 показано поведение коэффициента сопротивле-

ния /D D chC F F , 2 2 ( ) /8ch pF d u z  , где )( pzu  – скорость 

жидкости на бесконечности напротив частицы, в зависимости от 
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расстояния до стенки δ (измеряется от края частицы в диаметрах 

частицы) для двух видов набегающего потока. В легенде указа-

но число Рейнольдса на верхней границе области моделирова-

ния. Видно, что для потока типа Куэтта коэффициент сопротив-

ления несколько больше вблизи стенки, хотя при удалении от 

нее коэффициенты выравниваются. Это расхождение объясня-

ется тем, что в профиле типа Пуазейля скорость )( pzu  отлича-

ется от той же скорости в профиле типа Куэтта. Обработка мас-

сива расчетных данных привела нас к корреляционной формуле 

)()(Re),(Re  fCC pDSNpD  , 

где )Re15.01(Re24)(Re 687.01
pppDSNC 

  – корреляционная 

формула Шиллера – Наумана для однородного свободного пото-

ка, число Рейнольдса pRe  вычисляется по значению скорости 

)( pzu , а 
55.2)28.1(1)(  f . Расхождение приведенной 

формулы с расчетными данными в среднем составляет 1.7 %, а 

максимальная разница составляет 4.3 %. 
 

 

Рис. 2. Размерная подъемная сила в зависимости  

от расстояния до стенки 
 

На рис. 2 представлено поведение подъемной силы 

Сафмэна FL в зависимости от расстояния до стенки при 
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Re = 200. Положительное значение означает, что подъемная си-

ла действует в направлении от стенки, отрицательная – в 

направлении к стенке. Если частица почти касается стенки, 

подъемная сила отталкивает частицу от стенки. Далее при неко-

тором удалении частицы от стенки подъемная сила достигает 

локального максимума (δ
*
 = 0.5 при Re = 200). При дальнейшем 

увеличении расстояния от стенки подъемная сила уменьшается 

до нуля, а затем меняет знак. Точка смены знака означает, что 

частица занимает равновесное положение относительно стенки. 

Такой эффект наблюдался в экспериментах [1]. Точка, где до-

стигается равновесное положение, зависит как от профиля набе-

гающего потока, так и от числа Рейнольдса. Характер поведения 

подъемной силы для обоих профилей набегающего потока каче-

ственно сохраняется, но для потока типа Пуазейля увеличива-

ются амплитуды положительных и отрицательных значений. 
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