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Представлены результаты численного моделирования тепловых процес-
сов в локально-наклонных мишенях, изготовленных из прессованного порошка 
молибдена с подложками из титана и меди. Целью моделирования является 
оценка пригодности таких мишеней для облучения высокоинтенсивными про-
тонными пучками в мишенном модуле Nirta Solid Compact Model TS06 при про-
изводстве медицинского радиоизотопа Tc-99m. Расчеты выполнялись с 
использованием инженерного пакета Fluid Flow (Fluent) программной плат-
формы ANSYS Workbench на моделях мишеней с аксиально-симметричными 
гофрами в зоне облучения. Исследования показывают, что локально-наклонные 
мишени с титановыми и медными подложками позволяют снизить температуру 
мишеней за счет гофрирования. Кроме того, мишени с медными подложками мо-
гут обеспечить увеличение предельного тока облучения в 1.5 раза по сравнению 
со стандартными плоскими мишенями, что близко к ранее полученным данным 
для мишеней с подложками из ниобия. На локально-наклонных мишенях с тита-
новыми подложками гофрирование не приводит к практически значимому уве-
личению предельного тока облучения в связи с низкой теплопроводностью 
титана.  

1. Введение
Численное моделирование играет значительную роль в оперативном тести-

ровании новых инженерных решений для производства изотопов на ускорителях 
[1‒7]. В работах [6, 7] нами предложена оригинальная конструкция локально-
наклонной мишени (ЛНМ) и подложки для мишенного модуля Nirta Solid Com-
pact [8] и приведены результаты численного моделирования процессов охлажде-
ния для нескольких моделей ЛНМ. Оригинальность этой конструкции 
заключалась в том, что подверженную облучению плоскую часть стандартной 
подложки мишени и саму плоскую мишень мы заменили на гофрированные эле-
менты, «локально» наклонённые к пучку протонов. За счёт гофрирования в мо-
делях ЛНМ с подложками из ниобия [7] площадь охлаждения была увеличена в 
2.37 раза при полной совместимости по размерам с мишенным модулем. Резуль-
тат численного анализа тепловых процессов в таких ЛНМ показал, что в них воз-
можно увеличение критического тока в 1.3‒1.5 раза по сравнению с критическим 
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током стандартной плоской мишени (СПМ), а основным каналом охлаждения яв-
ляется теплопередача через подложку в охлаждающую воду. 

В настоящей работе приводятся результаты аналогичных расчетов для ЛНМ 
с подложками из титана и меди. Для расчётов отобраны гофрированные с двух 
сторон модели мишеней с аксиально-симметричными гофрами – двойные акси-
ально-симметричные мишени (ДАМ). Они обладают высокой симметрией, что 
сохраняет в моделях специфику «локальной наклонности» и не отвлекает на рас-
смотрение более специфичных особенностей поведения ЛНМ с линейными гоф-
рами. В остальном авторы придерживаются обозначений и стиля изложения, 
принятого в работе [7]. Расчеты были проведены с использованием инженерного 
пакета Fluid Flow (Fluent) программной платформы ANSYS Workbench, что обес-
печивает надежную основу для анализа тепловых процессов в ЛНМ с различ-
ными материалами подложек. 

2. Описание рабочих моделей и расчётной процедуры 
С подробным описанием гофрированных с двух сторон моделей ЛНМ, а 

также с основными техническими подробностями расчетной процедуры можно 
ознакомиться в работе [7]. В настоящей работе они не изменились. Уточним 
лишь, что в дальнейшем под термином «мишень» подразумевается слепок из 
спрессованного порошка молибдена с плотностью 63% от плотности металла (да-
лее Mo63%). Термин «подложка» используется для обозначения облучаемой ча-
сти держателя мишени, а термин «наружное кольцо» – для необлучаемой. 
Расчёты проведены в предположении, что пучок протонов имеет начальную 
энергию 18 МэВ и полностью поглощается в мишени (4.5 МэВ) и подложке 
(13.5 МэВ). Такое распределение энергий обусловлено тем, что сечение реакции 
100Mo(p, 2n)99mTc, как функция энергии протонов, имеет отчётливый максимум 
при энергиях около 15–16 МэВ с резким спадом при низких энергиях. Макси-
мальный выход конечного продукта – радиоизотопа технеция 99mTc, должен по-
лучаться при облучении изотопа молибдена 100Mo протонами в диапазоне 
энергий 18–13.5 МэВ [9]. Принималось, что ток пучка равен или 10, или 15.2 мкА 
и равномерно распределён по поверхности мишени. В статье рассматривается 
также «упрощённая» мишень с титановой подложкой, гофрированной только со 
стороны мишени Mo63%. В этой модели обратная сторона подложки оставлена 
плоской, как в СПМ. Такой вариант мишени в дальнейшем будет называться 
«Плоско-Гофрированная Мишень» ‒ (ПГМ). 

В табл.1 приводится подборка наиболее характерных численных значений, 
использованных в расчетах и при обсуждении полученных результатов. Тепло-
физические характеристики входящих в модели веществ взяты из базы данных 
ANSYS [10] и двух специализированных справочников [11, 12]. Большой разброс 
в приведенных значениях теплопроводности титана отражает то обстоятельство, 
что для его производителей теплопроводность является, по-видимому, сопут-
ствующим ненормируемым параметром. В промышленности титан ценится за 
другие качества – за малый удельный вес, химическую стойкость, технологич-
ность и высокую прочность. Приведенные в табл.1 величины DNb, DTi, DMo63% и 
DCu имеют смысл толщин указанного в нижнем индексе слоя вещества только для 
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СПМ, где пучок протонов падает ортогонально к поверхности мишени и под-
ложки. Для ДАМ эти величины имеют смысл пути, проходимым пучком прото-
нов при пересечении наклонённого по отношению к нему слоя. Физическая  
толщина слоя (гофра) dlayer, измеренная перпендикулярно к его поверхности, 
определяется формулой dlayer = Dlayer sin(α/2), где α – это угол раскрытия гофра, а 
нижний индекс «layer» принимает одно из значений «Nb», «Ti», «Mo63%» или 
«Cu» [7]. 

3. Результаты моделирования и обсуждение полученных результатов 
Основные результаты работы представлены на рис.1‒4 и в табл.2. На рисун-

ках изображены контуры распределений тепловых потоков и установившихся 
температур в мишенях с подложками из меди и титана, а в таблице собрана ито-
говая информация в цифрах. На рис. 1‒4 приведены данные для СПМ и ДАМ с 
подложками из титана и меди, теплофизические характеристики которых взяты 
из базы данных ANSYS [10]. В табл.2 информация о максимальных значениях 

Табл.1. Список численных значений использованных в расчетах 
физических величин 

№ 
№ 

Физическая 
величина 

Вода 
[10] 

Гелий 
[10] 

Mo63
% [7] 

Ti 
[10] 

Ti 
[11] 

Ti 
[12] 

Nb 
[11] 

Cu 
[10] 

1 Плотность, кг/м3 998.2 0.162 6439 4850 4500 4500 8570 8978 

2 Теплоёмкость, Дж/кг×К 4182 5193 158 544 611 522 265 381 

3 Теплопроводность, 
Вт/м×К 

0.6 0.152 77.36 7.44 15.12 21.9 53.7 388 

4 Толщина слоя Mo63% в 
СПМ, DMo63%  [7], мм 

- - 0.4 0.4 0.4 0.4 0.4 0.4 

5 Толщина подложки СПМ, 
DNb, DTi, DCu [7], мм 

- - - 0.82 0.82 0.82 0.53 0.53 

6 Угол раскрытия гофра, α 
[7],  (градус) 

- - - 65 65 65 50 50 

7 Физическая толщина слоя 
(гофра) 
dlayer = Dlayer sin(α/2), мм 

- - 0.21Ti 
0.17Cu 

0.44 0.44 0.44 0.22 0.22 

8 Облучаемая площадь в 
СПМ, мм2 

- - 113 113 113 113 113 113 

9 Облучаемая площадь в 
ДАМ, мм2 

- - 216.4 216.4 216.4 216 266 266 

10 Ток пучка протонов 
с энергией 18 МэВ, мкА 

- - 10 10 10 10 10 10, 
15.2 

11 Энерговыделение от 
пучка протонов при токе 
10 мкА, Вт 

- - 45 135 135 135 135 135 
 

12 Давление/температура 
воды и гелия на входе, 
МПа/С 

0.5/22 0.2/22 - - - - - - 

13 Коэффициент теплопере-
дачи от наружного кольца 
в коллиматор, Вт/К×м2 

- - - 350 350 350 350 350 
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указанных на рисунках величин дублируется, а также дополнительно приводится 
аналогичная информация для модели ПГМ и для мишеней с титановыми подлож-
ками с теплофизическими характеристиками из двух других источников [11, 12]. 
В табл.2 также приведены данные об интегральных потоках тепла от мишеней и 
подложек в воду, гелий и наружное кольцо. 

Столбцы в табл.2 расположены в порядке возрастания теплопроводности 
подложки. В каждой ячейке с результатами расчёта через дробную черту приво-
дится сразу два значения, первое – для СПМ, второе – для ДАМ или ПГМ.  Таким 
образом мы облегчаем сравнение указанных величин. Обозначения «$СПМ», 
«$ДАМ» или «$ПГМ» следует читать, как «численное значение» анализируемой 
величины для соответствующих моделей. 

Как и в работе [7], основным критерием для целесообразности перехода от 
СПМ к ЛНМ мы считаем степень уменьшения максимального значения тепло-
вого потока из подложки в воду. 

3.1. Интегральные тепловые потоки в гелий и воду 

Вычисленные значения интегральных тепловых потоков (ТП) от облучае-
мых частей мишеней и подложек для всех исследованных вариантов мишеней 

Табл.2. Теплофизические характеристики мишеней и подложек 
при токе протонов 10 мкА 

№
№

 с
тр

ок
 Физические 

параметры в форматах  
$СПМ / $ДАМ, 
$СПМ / $ПГМ 

Материал подложки 

Ti [10] 
(ПГМ) 

Ti  [10]  
(ДАМ) 

Ti [11] 
(ДАМ) 

Ti [12] 
(ДАМ) 

Cu [10]  
(ДАМ) 

1 Максимальная темпе-
ратура мишени, С 

107/110 107/74 78/56 68/50 41/35 

2 Максимальная темпе-
ратура подложки, С 

64/43 64/72 45/38 44/37 40/34 

3 Максимальный ТП в 
гелий от мишени, 
105 Вт/м2 

3.85/4.86 3.85/2.95 2.75/2.18 2.08/1.88 0.289/0.166 

4 Максимальный ТП в 
воду от подложки,  
106 Вт/м2 

1.28/1.11 1.28/1.40 1.39/1.43 1.44/1.40 2.05/1.33 

5 Интегральный ТП в 
гелий от мишени, Вт 

25/43 25/27 15/18 12/14 1/1 

6 Интегральный ТП в 
воду от подложки, Вт 

129/108 129/143 137/151 140/154 174/165 

7 Интегральный ТП в 
наружное кольцо от 
мишени, Вт 

14/11 14/3 15/3 14/3 4/2 

8 Интегральный ТП в 
наружное кольцо от 
подложки, Вт 

12/18 12/7 13/8 14/9 1/12 

9 Сумма интегральных 
ТП, Вт 

180/180 180/180 180/180 180/180 180/180 
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приведены в табл.2 с распределением этой мощности по трём возможным кана-
лам рассеяния: непосредственно в гелий через гофрированную поверхность ми-
шени, непосредственно в воду через гофрированную поверхность подложки и в 
наружное кольцо по наружным кромкам мишени и подложки. Строка 9 табл.2 
является контрольной, это сумма указанных в строках 5‒8 величин. 

Приведенные числа указывают на тенденцию к увеличению доли интеграль-
ного ТП в воду по мере роста теплопроводности материала подложки. Для инте-
грального ТП в гелий наблюдается обратная тенденция. При переходе от всех 
типов титановых подложек к медным отмеченные тенденции сохраняются и даже 
претерпевают скачок. Для такого скачка мы видим, как минимум, две причины. 
Во-первых, это многократно большая теплопроводность меди по сравнению с 
теплопроводностью титана и, во-вторых, меньшая толщина медной подложки 
DCu и соответствующего гофра dlayer (конкретные числа см. в табл.1). Анализ дру-
гих приведенных в табл.2 величин будем проводить по мере рассмотрения ри-
сунков, на которых эти величины наглядно представлены в виде оцифрованных 
контуров. 

Рис.1. Контуры распределения тепловых потоков в воду и гелий для СПМ и 
ДАМ с титановыми подложками при токе протонов 10 мкА: a – ТП в воду из 
титановой подложки для СПМ, b – ТП в гелий из мишени Mo63% для СПМ, 
c – ТП в воду для ДАМ и d – ТП в гелий для ДАМ. На фоне контуров рас-
пределения тепловых потоков изображены также сечения водяной и гелие-
вой полостей плоскостью симметрии с полученными расчётным путём 
соответствующими векторами тока. Поток гелия задает выделенное направ-
ление от входа в гелиевую полость к выходу из неё, нарушая тем самым ак-
сиальную симметрию гелиевой части модели. Поток гелия определяет 
показанную на рис.b и d ориентацию секущей плоскости. Поток воды акси-
ально симметричен и не накладывает дополнительных ограничений на ори-
ентацию секущей плоскости. 
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3.2. Распределение тепловых потоков на охлаждаемых поверхностях  
мишени и подложки 

Распределение ТП на охлаждаемых поверхностях мишеней и подложек из 
титана и меди показано на рис.1‒2. 

На рис.1 приведены контуры распределений ТП в воду и гелий для СПМ и 
ДАМ с титановыми подложками при токе протонов 10 мкА.  Векторы тока воды 
и гелия на плоских сечениях водяной и гелиевой полостей приведены для иллю-
страции довольно сложного турбулентного характера обоих охлаждающих пото-
ков с локальными обратными течениями. 

При переходе от СПМ к ДАМ с титановой подложкой дополнительная пло-
щадь, потенциально пригодная для охлаждения, возрастает в 1.9 раза, это чисто 
геометрический эффект (исходные числа см. в табл.1). Из цифровых шкал на 
рис.1 и из чисел в табл.2 видно, что при переходе от СПМ к ДАМ максимальное 
значение ТП в воду возрастает на 9% с 1.28×106 до 1.40×106 Вт/м2, а аналогичное 
значение ТП в гелий уменьшается на 23% с 3.85×105 до 2.95×105 Вт/м2 , что за-
метно меньше указанного выше геометрического коэффициента 1.9 для при-
бавки в площади охлаждения. Причину заниженного, да ещё и разнонаправлен-
ного, изменения максимальных значений ТП в воду и гелий поясним, анализируя 
контуры на рис.1c и 1d. На рис. 1c отчётливо видно, что большая часть новой 
поверхности титановой подложки ДАМ, особенно в окрестности хребтов и при-
легающих к ним участков склонов, не участвует в интенсивном теплообмене. Ви-
зуальное сопоставление площадей верхних зон между отметками 7 и 8 на 
указанных рисунках показывает, что площадь интенсивной теплопередачи в воду 
от ДАМ (1c) даже меньше, чем от СПМ (1a). В целом картина распределения ТП 
в воду аксиально-симметрична. В структуре ТП от мишени в гелий (1d) отметим 
два основных отличия. Во-первых, поток гелия нарушает аксиальную симмет-
рию в структуре ТП, несмотря на наличие такой симметрии в модели. Как это 
происходит показано на рис. 1b и 1c, где изображены и ТП от мишени, и потоки 
гелия над мишенью в сечении гелиевой полости плоскостью симметрии. Во-вто-
рых, в интенсивном теплообмене участвует заметная часть новой поверхности с 
примерно продольным обтеканием гофров потоком гелия. Тепло в гелий на этих 
участках наиболее интенсивно отдают как раз хребты мишени и прилегающие к 
ним склоны гофров. Остальная часть поверхности мишени гораздо хуже пере-
даёт тепло в гелий из-за его весьма специфичного течения с застойными зонами 
и завихрениями. На рис. 1d это зоны между отметками 1 и 6. 

Причина разнонаправленной реакции ТП от подложки из титана и от ми-
шени на переход к ДАМ обусловлена резким снижением теплопередачи внутри 
подложки и в теле мишени при таком переходе. Действительно, при переходе от 
СПМ к ДАМ происходит ожидаемый рост площади охлаждения водой и гелием, 
но при этом гофры становятся тоньше в 1.9 раза, чем соответствующий слой в 
плоской подложке СПМ, и во столько же удлиняется путь для передачи тепла по 
более тонкому склону гофра в направлении от центра к периферии. Совместное 
действие двух последних факторов уменьшает внутренние перетоки тепла между 
долинами и хребтами гофрированного рельефа как в подложке, так и в мишени в 
1.9×1.9 = 3.61 раза. Подчеркнём, что в данной оценке имеется в виду теплопере-
дача по материалу подложки посредством механизма теплопроводности: 
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толщина теплопроводящего слоя становится меньше, а фактический путь для 
тепла – во столько же раз больше. В подложке на фоне низкой теплопроводности 
титана это приводит к сильному ослаблению перераспределения тепла в теле 
подложки (см. рис.1c). В мишени более высокая теплопроводность Mo63% за-
метно сглаживает отмеченную проблему с внутренним перераспределением 
тепла. В мишени Mo63% дополнительная площадь более эффективно участвует 
в теплопередаче, а в титановой подложке она фактически отстранена от этого из-
за недостаточной теплопроводности титана. В результате критический ток в 
ДАМ с титановой подложкой формально должен быть даже ниже критического 
тока в СПМ на указанные выше 9%. Обращаем внимание на то, что приведенные 
данные относятся к титану с теплофизическими характеристиками из библиотеки 
программы ANSYS [10]. У этого варианта титана теплопроводность минимальна 
(см. табл.1). В табл.2 приведены аналогичные данные по максимальным значе-
ниям ТП в воду также для двух других вариантов подложек из титана с большей 
теплопроводностью [11, 12]. Эти данные не меняют общего вывода: переходить 
от СПМ к ДАМ ради символического повышения критического тока, достижи-
мого только на мишенях с подложками из максимально чистого титана [12], с 
практической точки зрения явно нецелесообразно. 

Этот результат побудил нас проанализировать «упрощенный» ПГМ-вариант 
модели с титановой подложкой, гофрированной вместе с мишенью со стороны 
контакта с гелием, но плоской со стороны контакта подложки с водой. В такой 
модели мы стремились устранить проблемы с водяным охлаждением гофриро-
ванного рельефа путём отказа от него, сохранив «локальную наклонность» 
только со стороны мишени. 

Как и ожидалось, контуры ТП в ПГМ-модели оказались близкими по харак-
теру к тому, что мы наблюдали на рис.1a для ТП в воду и на рис.1d для ТП в 
гелий. Сами контуры мы для краткости опускаем. Соответствующие числа в 
табл. 2 показывают, что максимальное значение ТП в воду для ПГМ при переходе 
от СПМ уменьшилось с 1.28×106 до 1.11×106 Вт/м2, т.е. примерно на 13%. 
Неожиданным оказалось заметное увеличение максимального значения ТП в ге-
лий с 3.85×105 до 4.86×105 Вт/м2, т.е. на 26%. Одновременно при переходе от 
СПМ к ПГМ интегральный ТП в воду уменьшился с 129 до 108 Вт, т.е. на 21 Вт, 
а интегральный ТП в гелий при этом вырос на 18 Вт с 25 до 43 Вт т.е. почти на 
столько же. Баланс тепла при этом не нарушился: недостающие 3 Вт с воды по 
разным каналам «ушли» в наружное кольцо. Интересно, что дополнительные 
18 Вт интегрального теплопритока в гелий (а это 72% от исходных 25 Вт) при-
вели к росту температуры мишени всего лишь на 4С (конкретные числа см. в 
табл. 2). Это следствие благоприятного сочетания относительно высокой тепло-
проводности материала мишени с гофрированием её поверхности. 

Уменьшение на 13% максимального значения ТП в воду, а, следовательно, 
и формальное увеличение критического тока для ПГМ с титановой подложкой, 
происходящее на фоне практически неизменной температуры мишени, скорее 
всего не стоит потенциальных трудозатрат на переход от СПМ к ПГМ. Таким 
образом, ни один из исследованных вариантов ЛНМ с титановой подложкой – ни 
ДАМ, ни ПГМ, не даёт технологически значимого выигрыша в критическом токе 
по сравнению с СПМ. 
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На рис. 2 приведены аналогичные контуры ТП для ЛНМ с медными подлож-
ками: для СПМ при токе протонов 10 мкА и для ДАМ при токах 10 и 15.2 мкА. 
На рис. 2c и 2e отчётливо видно, что в медной подложке ДАМ большая часть 
новой поверхности участвует в интенсивном теплообмене с водой. В этом глав-
ное отличие от того, что наблюдалось на рис.1c для мишеней с титановой под-
ложкой. Причём, наиболее интенсивно отдающие тепло участки поверхности 
медных гофров расположены как раз вблизи хребтов и на обращённых к центру 
склонах. Контуры с ТП в воду и гелий при токе протонов 15.2 мкА добавлены на 
рис.2 чтобы наглядно показать возможность увеличения максимального значе-
ния тока протонов в ДАМ с медной подложкой в 1.52 раза по сравнению с ана-
логичным значением для СПМ при токе 10 мкА. Действительно, при переходе от 
СПМ к ДАМ максимальное значение ТП в воду от медной подложки при токе 

Рис.2. Контуры распределения тепловых потоков в воду и гелий для СПМ и 
ДАМ с медными подложками: a – ТП в воду из подложки для СПМ; b – ТП 
в гелий из мишени Mo63% для СПМ; c и e – ТП в воду для ДАМ; d и f – ТП 
в гелий для ДАМ. Ток протонов на контурах от a до d равен 10 мкА. Ток 
протонов на контурах e и f равен 15.2 мкА. На контурах c – f отчетливо 
видно, что дополнительная площадь контакта медной подложки с водой и 
гелием, образовавшаяся при переходе от СПМ к ДАМ, практически полно-
стью участвует в интенсивном теплообмене как с водой, так и с гелием. 
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протонов 10 мкА уменьшается в 1.52 раза с 2.05×106 (2a) до 1.33×106 Вт/м2 (2c). 
Особенно важно, что характер теплопередачи в воду и гелий для ДАМ при уве-
личении тока с 10 до 15.2 мкА практически не изменяется. Таким образом, число 
1.52 можно считать «тепловой» эффективностью ДАМ с медной подложкой. 

Отметим, что при переходе от СПМ к ДАМ с медной подложкой происходит 
геометрический прирост площади в 2.4 раза (исходные числа см. в табл.1), что 
даже больше, чем прирост площади в 1.9 раза для мишеней с титановыми под-
ложками. В случае с медной подложкой коэффициент снижения теплопередачи 
в материале гофра равен 2.4×2.4 = 5.76, вместо 3.61 для титановой подложки.  То, 
что итоговая теплопередача поперёк гофров в данном случае всё же лучше, чем 
в случае с титановой подложкой, является следствием теплопроводности меди, 
которая более, чем в 50 раз превышает теплопроводность титана (точные значе-
ния см. в табл.1). В этом заключается главная причина того, что большая часть 
новой поверхности медной подложки ДАМ участвует в интенсивном теплооб-
мене с водой. На локально-наклонных мишенях с медной подложкой проявилась 
ещё одна причина для снижения тепловой эффективности гофрированного рель-
ефа – гидродинамическая. Для иллюстрации данного тезиса обратимся к анализу 
контуров 2c и 2e. На них отчетливо видно, что склоны гофров, обращённые к 
центру подложки, более интенсивно отдают тепло, чем склоны, обращенные 
наружу. Противоположные склоны гофров для потока воды оказываются, как бы 
в «тени» хребтов и хуже передают тепло в воду. Неравноценность поверхности 
гофров с точки зрения теплопередачи наблюдается и в гелии: лучше всего пере-
дают тепло в гелий те участки гофров, где поток гелия движется примерно вдоль 
них (см. на контуры 2d и 2f), хуже всего – фрагменты гофров в окрестности входа 
и выхода потока гелия. 

Таким образом, снижение «тепловой» эффективности гофрированного рель-
ефа, по сравнению с геометрическим приростом площади охлаждения для пред-
ложенных вариантов ЛНМ, неустранимо при существующей системе 
охлаждения и происходит одновременно по нескольким причинам. 

Проведенный анализ проблем с ТП в воду и гелий в рассмотренных вариан-
тах ЛНМ показал, что во всех вариантах ЛНМ с медной подложкой формально 
можно было бы отказаться от потока гелия в охлаждении мишени за счёт его 
байпасирования. Действительно, только 1 из 180 Вт рассеивается непосред-
ственно в гелий (см. табл.2). Однако, мы не рекомендуем этого делать, поскольку 
в системе охлаждения мишенного модуля Nirta Solid Compact Model TS06 гелий 
является для мишени не только теплоносителем, а ещё и нейтральной газовой 
средой, причём этот же поток гелия используется также и для охлаждения вы-
ходного окна протонного пучка. 

3.3. Распределение установившихся температур на мишенях и на подложках 

На рис.3 изображены контуры распределения температур мишеней и тита-
новых подложек для СПМ и ДАМ при токе протонов 10 мкА. В СПМ (3b) и в 
ДАМ (3d) заметна утрата центральной симметрии температурных полей мишени 
Mo63%, обусловленная сравнительно сильной тепловой связью мишени с пото-
ком гелия: из 45 Вт, выделяющихся в мишени, 25 Вт, т.е. больше половины,  
рассеивается непосредственно в гелий (см. табл.2). При переходе от СПМ к ДАМ 
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максимальное значение температуры титановой подложки со стороны воды 
слегка возрастает с 64 (3a) до 72С (3c). Такое температурное поле на поверхно-
сти титановой подложки установилось из-за отмеченной в предыдущем разделе 
малой теплопроводности титана.  Значение максимальной температуры мишени 
Mo63%, как и ожидалось, уменьшается при переходе от СПМ к ДАМ с 107 (3b) 
до 74С (3d), т.е. на 33С. Причина снижения максимальной температуры 
Mo63% в ДАМ кроется в совместном влиянии относительно большой теплопро-
водности материала мишени и дополнительной площади охлаждения в гелии за 
счёт гофрирования. Отмеченное снижение максимальной температуры мишени 
может представлять интерес и с технологической точки зрения. На рис.4 изобра-
жены контуры распределения температур мишеней и медных подложек для СПМ 
при токе 10 мкА и ДАМ при токах протонов 10 и 15 мкА. На мишени с медной 
подложкой специфической асимметрии температурных полей мишени Mo63%, 
вызванной потоком гелия не наблюдается. Это следствие того, что тепловой ре-
жим мишени в данном случае практически полностью определяется хорошо про-
водящей тепло симметричной медной подложкой: из 45 Вт, выделяющихся в 
мишени, только 1 Вт рассеивается непосредственно в гелий, остальное тепло 
идёт в подложку и её наружное кольцо (числа см. в табл.2), которые имеют  
аксиально-симметричное устройство и такое же охлаждение. При переходе от 

Рис.3. Контуры распределения температур титановых подложек и мишеней 
для СПМ и ДАМ при токе протонов 10 мкА: a – температура контактирую-
щей с водой титановой подложки для СПМ, b – температура контактирую-
щей с гелием мишени Mo63% для СПМ, c – температура титановой 
подложки для ДАМ и d – температура мишени Mo63% для ДАМ. Примеча-
тельно, что значительная часть поверхности титановой подложки в воде для 
ДАМ заметно холоднее, чем для СПМ, хотя небольшой участок с наиболее 
высокой температурой находится именно на ДАМ. 
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СПМ к ДАМ максимальные значения температур медной подложки и мишени 
Mo63% уменьшаются на 6С, что является положительным по характеру, но чи-
сто символическим по величине результатом. С практической точки зрения более 
важно то, что в мишенях с медными подложками максимальные температуры из-
начально заметно ниже, чем максимальные температуры в любых мишенях с ти-
тановыми подложками (исходные числа см. в табл.2). Таким образом, если нет 
каких-то специфических ограничений на использование мишеней с медными 
подложками, то лучше использовать именно их – получится двойной выигрыш и 
по температуре мишени, и по возможности повысить предельный ток облучения. 

Рис.4. Контуры распределения температур медных подложек и мишеней для 
СПМ и ДАМ: a – температура контактирующей с водой медной подложки 
для СПМ; b – температура контактирующей с гелием мишени Mo63% для 
СПМ; c и e – температуры титановых подложек для ДАМ; d и f – темпера-
туры мишеней Mo63% для ДАМ. Ток протонов на контурах от a ‒ d равен 
10 мкА. Ток протонов на контурах e и f равен 15.2 мкА. Примечательно, что 
при токе 15.2 мкА температурные поля для ДАМ количественно практиче-
ски сравниваются с соответствующими температурными полями для СПМ, 
но при токе 10 мкА. Специфической асимметрии температурных полей ми-
шени Mo63%, вызванной потоком гелия не наблюдается. 



142 

4. Заключение 
Концепция эффективного перехода от стандартных плоских мишеней к ло-

кально-наклонным мишеням имеет многоаспектный характер и не ограничива-
ется только коэффициентом геометрического увеличения площади охлаждения в 
результате такого перехода. Она также зависит от выбранной модели мишени, 
теплофизических свойств материалов и параметров системы охлаждения. В част-
ности, при переходе от СПМ к ДАМ с медной подложкой происходит геометри-
ческий прирост площади в 2.4 раза, однако учёт остальных перечисленных выше 
факторов приводит к снижению этого «идеального» результата до значения 1.52, 
что составляет примерно 60% от него. Во всех вариантах ЛНМ с медной подлож-
кой только 1 из 180 Вт рассеивается непосредственно в гелий (см. табл.2). Не-
смотря на столь малый вклад потока гелия в охлаждение мишени мы 
рекомендуем сохранить его и для ЛНМ с медной подложкой, поскольку в си-
стеме охлаждения мишенного модуля Nirta Solid Compact Model TS06 гелий яв-
ляется для мишени не только теплоносителем, а ещё и нейтральной газовой 
средой, причём этот же поток гелия используется также для охлаждения выход-
ного окна протонного пучка. 

Если говорить об эффективности перехода от стандартных плоских мише-
ней (СПМ) к локально-наклонным мишеням (ЛНМ) с точки зрения снижения 
температуры молибденовой мишени при равных условиях, то оба варианта ЛНМ 
с подложками из титана и меди можно формально признать эффективными. Од-
нако, в мишенях с медными подложками максимальные температуры изначально 
заметно ниже. Поэтому, если нет специфических ограничений на использование 
мишеней с медными подложками, то предпочтительнее использовать именно их. 
Более того, если рассматривать только снижение температуры мишени, то с прак-
тической точки зрения переход от стандартных плоских мишеней к ЛНМ с мед-
ными подложками может быть необязательным, так как выигрыш в температуре 
мишени будет символическим – всего лишь 6°C. 

Если под эффективностью перехода от СПМ к ЛНМ понимать возможность 
повышения допустимого значения тока облучения – критического тока, то ми-
шени с медными подложками демонстрируют лучшие результаты. На таких ми-
шенях возможно увеличение предельного тока облучения в 1.52 раза по 
сравнению со стандартными плоскими мишенями, что сопоставимо с результа-
тами для мишеней с подложками из ниобия. Этот результат является техниче-
ским обоснованием для разработки ЛНМ с подложками из меди и ниобия. В то 
же время, на локально-наклонных мишенях с подложками из титана увеличения 
предельного тока облучения за счет гофрирования практически не происходит 
из-за низкой теплопроводности титана. 

Приведены результаты для нескольких конкретных вариантов локально-
наклонных мишеней. Они могут быть улучшены за счет дальнейшего совершен-
ствования конструкции ЛНМ и более тщательного подбора материалов. Особый 
интерес представляет расширение предложенного подхода на мишени с неравно-
сторонними гофрами, где будет максимально увеличена площадь поверхности 
обращённых к потоку воды склонов, а также на локально-наклонные мишени из 
никеля, нанесённого на гофрированную подложку из ниобия методом электро-
химического осаждения или вакуумного напыления. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке Комитета по высшему 
образованию и науке МОНКС РА в рамках научного проекта № 21T-2G279. 
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INFLUENCE  OF  THE  TARGET  HOLDER  MATERIAL  ON  THE  COOLING  
PROCESSES  OF  LOCALLY  INCLINED  TARGETS  IN  THE   

NIRTA  SOLID  COMPACT  TARGET MODULE 

R. DALLAKYAN,  N. DOBROVOLSKI,  A. GRIGORYAN,   
A. MANUKYAN,  I. SINENKO 

The results of numerical modeling of thermal processes in locally inclined targets made 
of pressed molybdenum powder with holders of titanium and copper are presented. The 
simulation was conducted to determine the suitability of such targets for irradiation with high-
intensity proton beams in the “Nirta Solid Compact Model TS06” target module for producing 
the medical radioisotope Tc-99m. Calculations were carried out using the Fluid Flow (Fluent) 
engineering package of the ANSYS Workbench 18.2 software platform on models of targets 
with axially symmetric corrugations in the irradiation zone. It is shown that the target 
temperature decreases on locally inclined targets with titanium and copper holders due to 
corrugation. On targets with copper holders, it is also possible to increase the maximum 
irradiation current by 1.5 times compared to standard flat targets, comparable with previously 
obtained results for targets with niobium holders. It has been established that on locally inclined 
targets with titanium holders, corrugation does not provide a practically significant increase in 
the maximum irradiation current due to the low thermal conductivity of titanium. 
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НЕЙТРОНОВ  НА  КОРПУС  РЕАКТОРА  ВВЭР-440  ИЗ-ЗА  

НЕОПРЕДЕЛЕННОСТЕЙ  В  СЕЧЕНИЯХ   
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Проведена оценка неопределенности расчета флюенса быстрых нейтро-
нов на корпус реактора ВВЭР-440 второго блока Армянской атомной электро-
станции (ААЭС), вызванной неопределенностями в сечениях нейтрон–ядерных 
взаимодействий. Применяя метод Монте–Карло, была выделена наиболее значи-
мая область реактора к изменениям в полных сечениях взаимодействия нейтро-
нов. Результаты показали, что основным источником неопределенности флюенса 
является сечение поглощения нейтронов в области быстрых нейтронов, особенно 
в водороде. Полученные данные имеют важное значение для оценки долгосроч-
ной безопасности и продления срока эксплуатации реакторов данного типа.  

1. Введение

Одной из наиболее важных задач при обеспечении длительной и безопасной 
эксплуатации ядерных реакторов является оценка остаточного ресурса ключевых 
систем, конструкций и элементов, необходимых для обеспечения их надежности 
и безопасности. Среди таких компонентов корпус реактора является важнейшим 
незаменяемым компонентом атомной электростанции, определяющим возмож-
ность ее длительной эксплуатации. Накопленный флюенс быстрых нейтронов 
(интеграл потока нейтронов по времени эксплуатации АЭС) в корпусе ядерного 
реактора представляет собой один из ключевых механизмов, способных вызвать 
деградацию механических свойств корпуса реактора. Под воздействием потока 
быстрых нейтронов корпус реактора подвергается процессу охрупчивания, что 
приводит к потере прочности [1]. В результате воздействия потока нейтронов 
атомы вырываются из кристаллической решетки корпуса, что ведет к ухудшению 
механических свойств его металла. Поэтому накопленный флюенс быстрых 
нейтронов в корпусе реактора в течение эксплуатации АЭС считается одним из 
ключевых механизмов, способных ухудшить надежность корпуса реактора. Этот 
фактор особенно важен для старых реакторов, поскольку в них накопленный 
флюенс быстрых нейтронов наибольший. 

Точное знание накопленного флюенса быстрых нейтронов в корпусе реак-
тора с сопутствующими неопределенностями может позволить повторно про-
длить уже продлённую эксплуатацию реакторов ВВЭР-440. Следовательно, 
оценка неопределенностей, связанных с моделированием и количественной 
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оценкой накопленного флюенса нейтронов в корпусе реактора, является крити-
чески важной для поддержки принятия решений органами надзора в области 
ядерной энергетики. 

В предыдущих исследованиях [2, 3], на основе эксплуатационных данных 
ААЭС и данных измерений флюенса нейтронов посредством активационных де-
текторов на внешней поверхности корпуса реактора ААЭС [4], нами были вали-
дированы модель расчета флюенса на корпус реактора ВВЭР-440 2-ого блока 
ААЭС, разработанная программой MCNP6 (Monte Carlo N-Particle Transport 
Code) [5] и модель расчета источника нейтронов для последующего расчета 
флюенса быстрых нейтронов, разработанная программой PARCS–PATHS 
(Purdue Advanced Reactor Core Simulator) [6]. Измерения флюенса быстрых 
нейтронов на внешней поверхности корпуса реактора ААЭС были проведены не-
прерывным образом в течение одного года в рамках 30-го топливного цикла ре-
актора ВВЭР-440 ААЭС. 

Валидация разработанной нами модели расчета флюенса быстрых нейтро-
нов на корпус реактора показала, что предсказанные значения находятся в рам-
ках ±20%, что является приемлемым для применения их в расчетах обоснования 
безопасности корпуса реактора [7]. В разных работах были изучены неопреде-
лённости в моделированных значениях флюенса быстрых нейтронов из-за не-
определенностей в геометрии, материального состава и изотопного состава, 
источника нейтронов и распределения температуры и плотности в активной зоне, 
корзине, шахте и корпусе реактора [8–10]. Целью данной работы является оценка 
неопределённости в моделируемом значении флюенса из-за неопределённостей 
в сечениях нейтрон–ядерных взаимодействий. 

2. Описание модели MCNP 6.2 реактора ВВЭР-440 

Модель реактора ВВЭР-440 в MCNP 6.2 включает в себя активную зону ре-
актора, выгородку активной зоны, корзину активной зоны, шахту реактора, 
опускную камеру, наплавку корпуса реактора, корпус реактора, теплоизоляцию 
реактора и сухую защиту. (см. рис.1). Выгородка активной зоны реактора, как 
расположенный по периметру активной зоны металлический граненный пояс, 

Рис.1. Азимутальное (a) и аксиальное (b) сечения модели расчета флюенса [3]. 
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предназначена для уменьшения неравномерности энерговыделения периферий-
ных тепловыделяющих элементов путем поглощения избыточной энергии. 

Первоначальная полная модель активной зоны усечена по азимуту и ради-
ально путем присвоения значений важности для моделирования тех сборок ядер-
ного топлива, которые эффективно влияют на отклик детектора нейтронов. 
Азимутальное усечение определялось угловым расположением детекторов 
нейтронной активации. Аксиальные детекторы расположены под углами −15, 0 
и 35 (см. рис.1). 

Модель радиального усечения основана на анализе зависимости флюенса 
нейтронов от геометрического расположения топливных кассет. Опыт показы-
вает [3], что нейтроны, испущенные из ядерного топлива, загруженного в цен-
тральную часть активной зоны, не вносят существенного вклада в флюенс 
быстрых нейтронов на внешней поверхности корпуса реактора. На основе срав-
нения различных моделей активной зоны был сделан вывод, что модель, содер-
жащая ядерное топливо как минимум в двух периферийных рядах для каждого 
азимутального направления является достаточно точной и вычислительно разум-
ной. 

Флюенс быстрых нейтронов на корпус реактора существенным образом за-
висит от плотности воды как с точки зрения замедления, так и с точки зрения 
утечки нейтронов из активной зоны реактора. Исходя из этого, ядерное топливо 
и окружающая его вода по высоте были разделены на 43 расчетные осевые узла, 
чтобы адекватным образом учитывать аксиальный градиент плотности воды. 
Вода до и после выгородки активной зоны была разделена на 10 осевых узлов, 
так как в этих областях градиент плотности воды слабый по сравнению с актив-
ной зоной. 

Для расчета узловых плотностей/температур соответствующих материалов, 
которые использованы в модели MCNP6, был проведен нейтронно-физический 
анализ 30-го топливного цикла ААЭС [11] с помощью кода PARCS-PATHS. Мо-
дель реактора ВВЭР-440 ААЭС для анализа топливных циклов, разработанная 
PARCS-PATHS, была валидирована на основе эксплуатационных данных ААЭС 
[2]. 

Временная дискретизация для 30-го топливного цикла была синхронизиро-
вана с временными интервалами расчета флюенса нейтронов, чтобы правильно 
уловить изменения плотности воды в модели из-за изменений мощности реак-
тора. 

Сечение взаимодействия для каждого ядра дозиметра взято из Международ-
ного файла дозиметрии и термоядерного синтеза реакторов (IRDFF-II) [12]. 

3. Методика оценки и результаты 

Для оценки неопределенности флюенса нейтронов на корпусе реактора 
ААЭС изначально были определены геометрические зоны модели, в которых из-
менения полного сечения взаимодействий приводит к наибольшему влиянию на 
расчет флюенса быстрых нейтронов на корпус реактора ВВЭР-440 ААЭС. Для 
этого отдельно в каждой геометрической части модели полное сечение взаимо-
действия (упругое и неупругое рассеяние, поглощение, деление и т.д.) было из-
менено в пределах ±10%. Результаты расчетов с применением метода Монте–
Карло в MCNP6 показали, что наиболее чувствительной частью модели, 
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имеющей наибольший вклад в неопределенность расчета флюенса быстрых 
нейтронов на корпус реактора ВВЭР-440 ААЭС, является водный слой в опуск-
ной камере реактора (см. рис.2 и 3).  

На рис.2 и 3 показаны изменения азимутального и аксиального распределе-
ния быстрых нейтронов на корпусе реактора ВВЭР-440 ААЭС для слоя воды в 
опускной камере реактора. По сравнению с остальными частями в слое воды в 
опускной камере изменение полного сечения взаимодействия на −10% показы-
вает весомое положительное изменение расчетного значения флюенса быстрых 
нейтронов на корпусе реактора ВВЭР-440 ААЭС. 

Это объясняется тем, что вода является хорошим замедлителем нейтронов и 
имеет наибольшую толщину в опускной камере. Следовательно, увеличение се-
чения упругого рассеяния нейтронов в расчетной модели приводит к существен-
ному замедлению нейтронов и их выпадению из флюенса быстрых нейтронов. 
Результаты моделирования методом Монте–Карло с применением MCNP6 пока-
зывают, что увеличение сечения поглощения оказывает слабое влияние на ре-
зультаты расчетов флюенса быстрых нейтронов, поскольку оно существенно 
меньше сечения рассеяния в области быстрых нейтронов как для водорода, так и 
для кислорода (см. рис.4). 

Рис.2. Изменение азимутального распределения флюенса быстрых нейтронов: 
1 –  −10%, 2 – Water Downcame , 3 – +10%. 

Рис.3. Изменение аксиального распределения флюенса быстрых нейтронов: 
1 –  −10%, 2 – Water_Downcamer , 3 – +10%. 



148 

Отрицательные вклады в неопределенность расчетов флюенса быстрых 
нейтронов на корпусе реактора ВВЭР-440 ААЭС не учитывались, поскольку в 
анализах безопасности применялся консервативный подход [14]. Результаты ана-
лиза средней чувствительности флюенса быстрых нейтронов, рассчитанных на 
аксиальных и азимутальных активационных детекторах из 54Fe, 93Nb и 58Ni, пока-
зали, что 

 
ப

பТ
ൌ 0.19%, 

где Φ – флюенс быстрых нейтронов на корпусе реактора, σТ  – полное сечение 
взаимодействия нейтронов с водой. 

Для проведения оценки средних неопределенностей в сечениях водорода и 
кислорода была использована актуальная библиотека сечений нейтрон–ядерных 
взаимодействий ENDF-B/VIII.0 [13]. Результаты оценки представлены на рис.5 и 
6. Каждый из этих графиков иллюстрирует значения неопределенностей в сече-
ниях водорода и кислорода в области энергий быстрых нейтронов. 

Рис.4. Сечения рассеяния и поглощения нейтронов в водороде и кислороде в 
области быстрых нейтронов: 1 – сечение рассеяния нейтронов для водорода, 2 – 
сечения рассеяния нейтронов для ксислорода, 3 – сечение поглощения нейтро-
нов для кислорода, 4 – сечение поглощения нейтронов для водорода [13]. 

Рис.5. Сечения упругого рассеяния и поглощения нейтронов и их неопределён-
ности в водороде в области быстрых нейтронов (0.1–5 МэВ): 1 (сплошная ли-
ния) – сечение поглощения нейтронов – sig, 2 (пунктирная линия) – sig + dsig, 
3 – сечение упругого рассеяния нейтронов sig, 4 – sig + dsig. 
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Неопределенность расчетов флюенса быстрых нейтронов, обусловленная 
неопределённостями в полном сечении взаимодействия нейтронов с водой, была 
рассчитана следующим образом. 

 ∆Φ ൌ
ப

பТ
Δσതതതതത ൌ 0.79%, 

где Δσതതതതത – суммарная средняя неопределенность в полном сечении взаимодей-
ствия нейтронов с водой. 

Как видно из рис.5 и 6, основным вкладом в неопределённость расчетов 
флюенса быстрых нейтронов является неопределённость в сечении поглощения 
нейтронов в области быстрых нейтронов. Ключевым фактором является сечение 
поглощения нейтронов в водороде.  

4. Заключение 

С применением метода Монте–Карло была выявлена область реактора 
ВВЭР-440, в которой расчетный флюенс быстрых нейтронов на корпусе реактора 
ВВЭР-440 ААЭС наиболее чувствителен к значениям полного сечения нейтрон–
ядерных взаимодействий. На основе этого была оценена неопределенность рас-
чета флюенса быстрых нейтронов на корпусе реактора ВВЭР-440 ААЭС, обу-
словленная неопределённостями в полном сечении взаимодействия нейтронов. 
Она составляет 0.79%. 

Неопределённость расчета флюенса быстрых нейтронов на корпусе реактора 
ВВЭР-440 в основном обусловлена неопределённостью в сечении поглощения 
нейтронов в области быстрых нейтронов, в частности, неопределённостью сече-
ния поглощения нейтронов в водороде. 
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ASSESSMENT  OF  UNCERTAINTY  IN  THE  CALCULATION  OF  NEUTRON  
FLUENCE  ON  THE  VVER-440  REACTOR  VESSEL  DUE  TO  UNCERTAINTIES  

IN  NEUTRON–NUCLEAR  INTERACTION  CROSS–SECTIONS 

S. BZNUNI,  A. UGUJYAN 

An assessment of the uncertainty in the calculation of fast neutron fluence on the reactor 
vessel of the second unit of the Armenian Nuclear Power Plant (ANPP) was conducted, 
considering uncertainties in neutron–nuclear interaction cross-sections. By employing the 
Monte Carlo method, the most sensitive region of the reactor to changes in neutron interaction 
cross-sections was identified. The results indicated that the primary source of fluence 
uncertainty lies in the neutron absorption cross-section in the fast neutron region, particularly in 
hydrogen. These findings hold significant importance for the long-term safety assessment and 
life extension of reactors of this type. 
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Рассмотрены стационарные состояния электрона в наноразмерной полу-
проводниковой квантовой точке сфероидальной формы глубокого задерживаю-
щего потенциала. Дискретный энергетический спектр и соответствующие 
волновые функции очень чувствительны к удлинению сфероида, особенно в об-
ласти высоких значений эксцентриситета. Основное внимание в работе уделено 
выявлению закономерностей радиально-углового распределения волновых 
функций электронов, которые должны играть важную роль в угловом распреде-
лении фотонов, излучаемых квантовой точкой. 

1. Введение

Квантовые точки (КТ) – это наноразмерные структуры в полупроводнико-
вых гетероструктурах или коллоидных растворах, в которых движение носителей 
тока (электронов и дырок) пространственно ограничено [1–3]. Размеры КТ соиз-
меримы с длиной волны де Бройля внутреннего электрона или с боровским ра-
диусом экситона. Поэтому в КТ возникает дискретный энергетический спектр 
частиц. Поскольку энергии состояний зависят от формы и размеров КТ и опреде-
ленным образом управляемы, КТ широко используются в электронике и оптике, 
квантовых вычислениях, биосенсорах и других областях [4, 5]. Важно также ис-
пользование КТ в качестве источников однофотонного света, что вызывает необ-
ходимость изучения энергетического спектра квантовой частицы в КТ и ее 
излучательных характеристик в условиях, близких к реальным [6, 7]. При изуче-
нии этих вопросов важным параметром, характеризующим КТ, помимо глубины 
ограничивающего потенциала (ширины запрещенной зоны окружающей среды), 
является ее форма. 

В начальных исследованиях форма КТ предполагалась сферической, но в 
дальнейшем, в связи с развитием технологий синтеза и управления КТ в поле 
зрения появились также сфероидальная, линзовидная, пирамидальная и конусо-
образная формы [8–10]. Здесь, как правило, используются приближенные ме-
тоды – вариационный метод, теория возмущений, адиабатическое приближение 
и др. [11–14]. Отметим, что сфероидальная форма КТ допускает, как минимум – 
в одночастичном приближении, точное аналитическое решение задачи [15]. 

В настоящей работе изучается пространственно-угловое распределение вол-
новых функций электрона в вытянутой КТ, например, GaAs/Ga1-xAlxAs. Уже при 
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линейных размерах 10–15 нм, представляющих основной интерес, нижние энер-
гетические уровни находятся глубоко в потенциальной яме КТ, что дает 
возможность ограничиться моделью бесконечно глубокого потенциала. 
Выявлены и физически прокомментированы закономерности изменения 
энергетического спектра и пространственно-углового распределения волновой 
функции электрона в зависимости от параметров задачи. Некоторые характерные 
закономерности проиллюстрированы графически. 

2. Вытянутая сфероидальная КТ и уравнение Шредингера 

Рассмотрим задачу в вытянутых сфероидальных координатах  , ,    [16], 

что позволяет точно учесть граничные условия на поверхности КТ и тем самым 
определить энергетический спектр и волновые функции электрона в КТ. Их связь 
с декартовыми координатами задается формулами 

   2 21 1 cos ,x f          2 21 1 siny f     ,   z f  , (1) 

где 2 f  – межфокусное расстояние,1 ,   1 1,   0 2          . 

Переменную   называют радиальной переменной,   – угловой переменной, а   

является азимутальным углом. Нетривиальный характер преобразований (1) 
можно увидеть уже в том, что при 0f  , то есть при попытке перехода 

непосредственно от сфероида к сфере, все декартовы координаты тождественно 
обращаются в нуль. 

Если потенциал внутри КТ считать постоянным (и независящим от спина 
электрона), то сфероидальные переменные в уравнении Шредингера 
разделяются, и его решение  , ,     можно искать в виде произведения 

функций по каждой из этих переменных: 

        , , R S         , (2) 

Азимутальная часть волновой функции имеет обычный для потенциалов с 

аксиальной симметрией вид      1
2 exp i m

     , 0, 1, 2,...m    . Полярно-

угловая часть  S   характеризуется значением азимутального квантового числа 

m  и целым числом l , нумерующим уровни центробежной энергии 

последовательностью l m . То же относится и к радиальной сфероидальной 

функции  R  . 

Для представляющих интерес волновых функций  R   и  S   получаются 

уравнения одинокого вида: 

    2

2
2 2 21 0

1
lm

lm lm
d dF m

F
d d

   
                  

, (3) 

где (3) в  случае радиальной переменной     простирается в области [1, ) , а в 

случае полярной переменной     – в области [ 1,1] . lm  – параметр разделения 

уравнения Шредингера по переменным   и  . Энергетический параметр задачи 

  определен как ef2 /f m E   , где efm  – эффективная масса электрона. 
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Обозначим через sR  радиус сферы, эквивалентной по объему сфероиду, и на 

его основе введем энергетический масштабный параметр 2
scale ef sm R   . 

Фокальное расстояние сфероида f  выражается через радиус sR  и 

эксцентриситет сфероида   соотношением 3 2/ 1sf R    . Значение 

переменной   для поверхности КТ обозначим через  . Оно связано с 

эксцентриситетом сфероида по закону     . В результате волновая функция 

задачи запишется в виде [15]: 

  
       1 1

0

0

, , ,   1
, ,

0,                                          

im
lm lmC S R e              

  
, (4) 

где C  – нормировочная постоянная и использованы принятые в программе 

Wolfram Mathematica обозначения:  1
lmS  – угловая вытянутая сфероидальная 

функция I рода,  1
lmR  – радиальная вытянутая сфероидальная функция I рода. 

Тогда разрешенные значения энергии электрона при квантовом числе m  и 
номера центробежного индекса l  определяются из единственного 
трансцендентного уравнения 

  1 , 0lmR  

 
   

  
, 

где scaleΕ / Ε   и параметр   выражен через эксцентриситет   и энергию Ε . 

Для каждого его решения, нумерованного индексом n ( 0,1,2,...) , 

соответствующая волновая функция определяется по формуле (4), завершая тем 
самым формальную математическую часть решения задачи. 

3. Численные расчеты и обсуждение результатов 

Прежде чем приступить к изложению численных результатов, отметим, что 
из физики образования стационарных состояний сразу следует, что с уменьше-
нием объема квантования все уровни энергии повышаются. Поэтому при иссле-
довании зависимости энергетических уровней от формы (эксцентриситета  ) 
сфероида объем последнего следует сохранить постоянным [17]. Поведение при 
этом не всегда оказывается монотонно возрастающим или монотонно 
убывающим (рис.1). Дело в том, что с увеличением   продольные размеры 
(вдоль оси z) растут, а поперечные (в плоскости xOy ) – уменьшаются. Первый 

из них содействует спусканию энергетических уровней, а второй – повышению. 
Следовательно, результирующее поведение зависит от конкретного радиально-
углового распределения. Одно, однако, безусловно: при больших вытянутостях 
(значениях эксцентриситета) сфероида уменьшение его поперечных размеров 
становится все более важным, чем увеличение продольных размеров, и 
обеспечивает монотонное увеличение всех энергетических уровней, как видно на 
рис.1. При этом увеличение скорости роста с увеличением главного квантового 
числа n  объясняется тем, что соответствующие волновые функции электрона в 
среднем удаляются от центра сфероида и все больше испытывают деформацию 
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границы сфероида. 

Радиальная волновая функция    1 ,lmR    для произвольной степени 

вытянутости сфероида отлична от нуля на оси симметрии 1   при отсутствии 

центробежной энергии с 0l   и обращается в нуль в случае 0l   (рис.2). При 
увеличении азимутального квантового числа m  распределение перемещается к 
стенкам КТ.  

Для физических процессов с участием КТ, помимо характера 
энергетического спектра и радиального распределения волновой функции по 
переменной   важное значение имеет также полярное распределение по 

переменной  . Это особенно относится к эффективности и угловому 

распределению излучательных переходов, поскольку накладываются 

Рис.1. Зависимость энергетических уровней от эксцентриситета вытянутой эл-
липсоидальной КТ для некоторой последовательности  энергетических 

уровней серий  (а) и  (b). В случае (a) уровни энергии мо-

нотонно возрастают, одновременно увеличивая скорость роста. В случае (b) при 
 и  закономерность иная: сначала происходит медленное снижение, ко-

торое лишь при относительно сильных удлинениях (больших значениях эксцен-
триситета) переходит в ускоряющийся рост. Прерывание последовательностей 
точек происходит из-за потери точности численных расчетов. 

Рис.2. Распределение волновой функции электрона в КТ по переменной , заме-

няющей радиальную переменную  сферической системы координат. Во избежа-
ние недоразумений следует отметить, что поскольку элемент объема в системе 
координат вытянутого сфероида не представляется произведением переменных 

 и  (а именно: ), то и нормировка волновых функций 

не происходит в пространствах отдельных переменных  (как и в случае данных 

графиков) и , а в их общем пространстве. 
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распределения волновых функций разных энергетических уровней. В этом 
случае мы также остаемся в сфероидальных координатах и будем рассматривать 
угловое распределение на поверхности const= . 

Как и в случае сферического потенциала, в угловом распределении имеются 
определенные закономерности, а именно: для азимутального квантового числа 
m  произвольного l  оно имеет l m  узлов (нулей), как показано на рис.3a,b для 

граничных значений 0m   и 2m   случая 2l  . Качественно новой является 
зависимость от главного квантового числа n : по мере его увеличения угловое 
распределение сжимается вдоль оси симметрии сфероида, как видно из 
последовательностей 0,3n   и 6  на рисунках.  

4. Заключение 

В настоящей работе исследованы энергетический спектр и радиально-
угловое распределение волновой функции электрона в сфероидальной КТ. 
Качественно новым в этом случае является то, что радиальные и угловые 
характеристики электронного состояния не являются независимыми, как в случае 
сферической КТ. В частности, зависимость энергетических уровней от 
эксцентриситета сфероида при постоянном объеме последнего не всегда 
монотонно возрастает. Постоянно растущий характер становится обязательным 
в области относительно больших значений эксцентриситета, поскольку 
уменьшение поперечных размеров становится более важным для 
пространственного ограничения волновой функции, чем увеличение продольных 
размеров для ее высвобождения. С увеличением главного квантового числа 
радиальное распределение в среднем отдаляется к краям КТ, а угловое 
распределение сжимается вдоль оси симметрии от выпуклых краев к центру 
сфероида. Также дано качественное объяснение этим закономерностям. 

Работа выполнена при финансовой поддержке Комитета образования и 
науки МОНКС РА в Лаборатории исследования и моделирования квантовых 
явлений ЕГУ. 

Рис.3. Угловые распределения волновой функции электрона в сфероидальной КТ 
для сериала . Случай (a) соответствует нижней границе , случай (b) – 

верхней границе . Для обоих случаев  (в единицах фокального 

расстояния ), что соответствует значению эксцентриситета эллипсоида 
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STATIONARY  STATES  OF  AN  ELECTRON   
IN  A  PROLATE  SPHEROIDAL  QUANTUM  DOT 

M.V. HAYRAPETYAN,  A.Zh. MURADYAN 

The stationary states of an electron in a nanosized semiconductor quantum dot of 
spheroidal shape with a deep confining potential are considered. The discrete energy spectrum 
and corresponding wave functions are very sensitive to the elongation especially in the region 
of high eccentricity values. The main attention in the work is paid to identifying the patterns of 
the radial-angular distribution of electron wave functions, which should play an important role 
in the angular distribution of photons emitted by a quantum dot. 
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На основе численных и экспериментальных исследований проведен ана-
лиз влияния шумовой составляющей в определении спектральной фазы ультра-
короткого импульса в задачах восстановления профиля импульса. Рассматривал-
ся аддитивный белый шум и было показано, что погрешность восстановления 
поля становится пропорциональной произведению спектральной амплитуды и 
погрешности определения спектральной фазы при малых значениях последней. 
Полученные результаты применены в технике определения спектральной фазы 
на основе дисперсионного преобразования Фурье. Обсуждались высокая точ-
ность метода и возможность его применения как эффективной методики. Экспе-
риментально определены спектральные фазы двухпиковых импульсов, 
сформированных из лазерного импульса длительностью 120 фс с известной спек-
тральной фазой, и проведена оценка погрешности определения спектральной 
фазы и восстановления поля импульса.  

1. Введение

С продолжающимся ускоренным развитием сверхбыстрой оптики необходи-
мость измерения ультракоротких лазерных импульсов становится все важнее с 
каждым днем. Существующие методы в некоторых случаях успешно решают за-
дачу определения мгновенной фазы и поля импульса. Однако многочисленные 
применения ультракоротких импульсов в настоящее время приводят к потребно-
сти в разработке более простой, работающей в реальном времени технике опре-
деления длительности и частотного чирпа импульса. 

Известно, что чирп можно измерять, используя традиционные интерферо-
метрические автокорреляционные измерения второго и третьего порядков. Для 
обеспечения высокой чувствительности и с целью более точных измерений в ра-
боте [1] предложили модифицированную спектральную автоинтерферометриче-
скую технику. Конечно, данная техника более проста в применении по 
сравнению с итерационными методами определения фазы и не требует дополни-
тельного оборудования, однако профиль импульса очень чувствителен к частот-
ному чирпу и его измерение требует более тонкой техники. С момента генерации 
ультракоротких импульсов (около 30 лет) предлагалось и демонстрировалось 
множество методов, однако самой результативной, работающей на сегодняшний 
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день остается предложенная в 1991 г. группой ученых под руководством Р. Тре-
бино FROG-техника в различных современных переработанных и модифициро-
ванных вариантах [2]. В частности, эта техника позволяет однозначно определять 
изменения от импульса к импульсу в пучке: наличие нестабильности профиля и 
длительности импульсов.  Примечательна также продемонстрированная в работе 
[3] простая волноводная техника, основанная только лишь на численной обра-
ботке двух спектров: начального импульса и подвергшегося самомодуляции в 
световоде. Однако отмеченные техники являются непрямыми и требуют итера-
ционных вычислений, что и является их основным недостатком. Прямой техни-
кой определения спектральной фазы считаются SPIDER [4], MIIPS [5], SRSI [6, 
7] и др., каждая из которых имеет свою область применения, и вследствие этого 
они не могут считаться универсальными. 

Нами предложена техника измерения спектральной фазы, основанная на 
дисперсионном преобразовании Фурье (ДПФ) с растяжением по времени [8], ко-
торое при дальнейшем применении самореферентным способом дало резуль-
таты, находящиеся в хорошем согласии с результатами численного 
моделирования [9]. В настоящей работе обсуждается точность предложенной 
нами техники, а также вклад ошибки при определении спектральной фазы в ком-
плексное поле импульса. 

2. Математическая модель 

Для количественной оценки ошибки восстановления профиля импульса при-
менялась следующая формула расчета среднейквадратичной ошибки разницы 
между реальным полем и восстановленным: 

  ൌ ‖𝐸ሺ𝑡ሻ  െ 𝐸ሺ𝑡ሻ‖ ൌ  ቂ |𝐸ሺ𝑡ሻ  െ 𝐸ሺ𝑡ሻ|ଶାஶ
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Согласно теореме Парсеваля (теорема Планшереля) для выявления вклада 
спектральной фазы, последняя представлена для Фурье-образов полей в следую-
щем виде: 
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Представив здесь шум спектральной фазы в виде φሺωሻ ൌ φሺωሻ  δφሺωሻ 
вариации (ошибки) фазы малыми отклонениями δφሺωሻ с учетом первой степени 
приближения анализа ряда, для  получаем 
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или, что тождественно,  ൌ 1/2πฮ𝐸෨ሺωሻδφሺωሻฮ. То есть малое δφሺωሻ ошибки 
фазы входит в погрешности характеристики поля в виде произведения с ком-
плексной амплитудой. Это означает ее более весомый вклад в энергонесущую 
часть поля. 

3. Численные исследования 

В численных исследованиях рассматривались двухпиковые импульсы, име-
ющие гауссовское распределение. Электрическое поле представлено в виде 

𝐸ሺ𝑡ሻ ൌ 𝐴ଵexp െ
ଵ

ଶ
ቀ௧ାఛభ

∆௧
ቁ

ଶ
൨  𝐴ଶexp െ

ଵ

ଶ
ቀ௧ାఛమ

∆௧
ቁ

ଶ
൨, где 𝐴 комплексная амплитуда,  



159 

𝑡 – временная координата, Δ – временная характеристика импульса которая на 
полувысоте связана с длительностью 𝑇 импульса выражением ∆𝑡 ൎ 𝑇/1.76   [1], 
τଵ и τଶ – соответственно временные сдвиги. 

Для определения влияния погрешности измерения спектральной фазы лазер-
ного импульса на профиль восстановленного импульса были проведены следую-
щие численные расчеты: формировались двухпиковые импульсы с различными 
параметрами, вычислялись Фурье-образы этих импульсов, после чего к спек-
тральной фазе прибавлялся некоррелированный белый шум по следующей фор-
муле: φሺωሻ ൌ   φሺωሻ   δφሺωሻ  ൌ   φሺωሻ  σN. Спектральный фазовый шум 
изменялся в пределах (0 – π/8) значений σ, а 𝑁 – принималo случайные значения, 
лежащие в пределах (0–1). Рассматривались различные соотношения вершин 
(пиков) двухпиковых импульсов. Для сравнения с результатами эксперименталь-
ных исследований на рис.1 приведены результаты для соотношений 1:6 при зна-
чениях σ ൌ π/8 и  σ ൌ π/16.  

На рис.1. кривая 1 изображает спектральные фазы двухпиковых импульсов 
в отсутствие шума, а кривая 2 – содержащие шум. Рисунки отображают получен-
ные результаты для соотношения пиков двухпикового импульса 1:6 при значе-
ниях спектральной фазы π/16 (рис.1a) и π/8 (рис.1b), соответственно. 

Выполнено также восстановление импульса, имеющего шумовую составля-
ющую в спектральной фазе (рис.2), и для количественного анализа численно 
определены среднеквадратичные отклонения с применением формулы (3). 

Как и ожидалось, отличия в профиле импульсов, несущих в спектральной 
фазе шумовую составляющую, и без ее наличия растут параллельно увеличению 
шума. В изображенных на рис.2 результатах при амплитудных значениях шумо-
вых составляющих σ ൌ π/16 и σ ൌ π/8 для данных δφሺωሻ спектральных фаз 
двухпиковых импульсов отклонение восстановленного импульса от начального 
заметно в энергонесущей части импульса, а среднеквадратичные отклонения – 
значения  – равны 0.04 и 0.09, соответственно. 

Рис.1. Сравнение спектральных фаз двухпиковых импульсов в отсутствие 
(кривая 1) и при наличии (кривая 2) шума при соотношении пиков 1:6 для 
значений (a) σ ൌ π/16 и (b) σ ൌ π/8. 
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4. Метод определения спектральной фазы на основе ДПФ 

В технике определения спектральной фазы, основанной на ДПФ, спектраль-
ная фаза ультракороткого импульса измеряется на основе подобия спектральной 
фазы исследуемого импульса и временной фазы спектрона, сформированного из 
исследуемого импульса в дальнем поле дисперсии. Известно, что в дальнем поле 
дисперсии, когда удлинение импульса имеет большое значение –Δt∕Δt0 ≫ 1, им-
пульс повторяет форму своего спектра. В наших предыдущих работах, где изу-
чались начальные импульсы с различными амплитудными и фазовыми 
профилями (колоколообразные, многопиковые, синусоидально-модулирован-
ные, со спектрорасширением вследствие фазовой самомодуляции), было пока-
зано, что в процессе формирования спектрона имеет место воспроизводство 
спектрального поля импульса во временной области, или ДПФ для всего ком-
плексного поля, и временная фаза спектрона воспроизводит первоначальную 
спектральную фазу с дополнительной параболической составляющей [8, 9]. 

Нами приводятся результаты экспериментальной реализации этого прин-
ципа при изучении процесса формирования спектрона для двухпиковых и трех-
пиковых импульсов, особенно интересных из-за сложного функционального 
вида их спектральной фазы. Предложенная нами техника измерения спектраль-
ной фазы импульса, опираясь на отмеченную особенность формирования спек-
трона, измеряет последнюю с помощью неколлинеарной генерации суммарной 
частоты (ГСЧ). В частности, лазерным импульсом сканируется сформированный 
спектрон, при этом между ними создаётся временная задержкa, и записывается 
спектр ГСЧ-сигнала в позициях последовательных временных задержек. Зависи-
мость длины центральной волны ГСЧ-спектра от временной задержки представ-
ляет собой временной чирп спектрона, который состоит из двух частей: 
первичного неизвестного чирпа и линейного чирпа, который приобретается из-
за дисперсии групповых скоростей. В численных расчетах, удаляя эту линейную 
составляющую записанного чирпа, получаем «спектральный чирп» импульса и, 
используя всего одно действие интегрирования, имеем спектральную фазу им-
пульса. Эта методика измерения спектральной фазы, будучи основанной на 

Рис.2. Сравнение начальных (кривая 1) и восстановленных (кривая 2) им-
пульсов при соотношениях пиков 1:6 для значений шума спектральной фазы 
(a) σ ൌ π/16 и (b) σ ൌ π/8. 
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спектральных записях, свободна от итерационных расчетов и, следовательно, 
ошибочность метода связана только с записью ГСЧ-спектра и определением 
длины его центральной волны. Погрешность измерения больше в слабых энерге-
тических областях – на крыльях импульса. А в пиковых областях связана только 
лишь с разрешением записи спектрометра. В проведенных нами исследованиях 
разрешение равно 0.05 нм. При спектральной ширине в 10 нм относительная 
ошибка составляет 0.005 (использовался оптический спектральный анализатор 
Optical Spectrum Analyzer OSA Ando AQ 6315). Следовательно, можно утвер-
ждать, что в энергонесущей части относительная погрешность метода близка к 
полпроцента. В крыльях импульса, согласно формуле (3) теоретического ана-
лиза, ошибка () записи входит как произведение амплитуды и δφሺωሻ, что пред-
полагает, что в крыльях, вследствие малости энергии, вклад ошибки также будет 
мал. Показ данного утверждения результатами численного моделирования, при-
веденными выше, обосновал точность наших экспериментальных результатов, 
которые были получены при тех же условиях, что и для численного моделирова-
ния. 

5. Эксперимент 

Экспериментальная установка состоит из фемтосекундного титан-сапфиро-
вого лазера (Coherent Verdi10-Mira 900F) с центральной длиной волны 800 нм, 
длительностью импульса 120 фс, средней мощностью 1.2 Вт и частотой повторе-
ния импульсов 76 МГц; дисперсионной линии задержки (ДЛЗ); автокоррелятора, 
оптического спектроанализатора (Ando AQ6315), формирователя импульса и 
микрометрического столика [8, 9]. ДЛЗ состоит из пары дифракционных решеток 
и отражающего зеркала. Сначала лазерный импульс с помощью полупрозрачного 
зеркала разделяется на две составляющие. Из одной составляющей формируется 
исследуемый импульс, который, проходя затем через ДЛЗ, преобразуется в спек-
трон, а другая составляющая проходит через пару находящихся на микрометри-
ческом столике зеркал и используется в качестве сканирующего сигнала. Затем 
оба пучка фокусируются на кристалл Beta Barium Borate (BBO) толщиной 0.2 мм 
с целью получения генерации суммарной частоты. Записи спектров сигнала с 
суммарной частотой для случаев различных временных задержек между сигна-
лами дают зависимость текущей частоты спектрона от этих временных задержек. 
Полученная зависимость представляет собой сумму двух чирпов: начального ис-
следуемого импульса и приобретенного в ДЛЗ. Удаляя линейную составляю-
щую, получаем спектральный чирп исследуемого импульса, при интегрировании 
которого получим спектральную фазу. На рис.3 представлено сравнение резуль-
татов экспериментальных исследований с полученными при численных расче-
тах. 

Сравнение спектральных фаз, определяемых из записанного в эксперименте 
чирпа, с соответствующими расчетными кривыми показывает, что в централь-
ной, энергонесущей части импульса записи достаточно точны и совпадают с рас-
четными кривыми. Отклонения, в основном, проявляются в крыльях импульса, 
что соответствует ранее сделанным выводам. 
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6. Заключение 

На основе теоретического анализа и численного моделирования проанали-
зировано влияние шумовой составляющей в спектральной фазе ультракороткого 
импульса на восстановление профиля импульса. С применением аддитивного бе-
лого шума получена погрешность для восстановленного поля 4 и 9% при 3 и 6% 
спектрального фазового шума, соответственно. Показано также, что ошибки 
спектрального поля и временного поля равны, следовательно, расчет ошибок 
спектральных и временных полей равнозначен расчету ошибок интенсивности и 
фазы. А также показано, что погрешность восстановления поля становится про-
порциональна произведению ошибок амплитуды и фазы при малых значениях 
последней. Полученные результаты применены для оценки погрешности восста-
новления импульса в технике определения спектральной фазы, основанной на 
дисперсионном Фурье-преобразовании. Показано, что ошибка измерения чирпа 
при применении этой техники может быть значительной лишь в областях низких 
интенсивностей, т.е. в крыльях импульса вследствие большого соотношения 
поле – шум. Эффективность метода доказана исследованием известных импуль-
сов. Экспериментально определены спектральные фазы двухпиковых импульсов 
с различными соотношениями пиков, сформированных из спектрально-ограни-
ченных импульсов с длительностью 120 фс, и проведена оценка погрешности 
предлагаемого метода. 
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ԱՂՄՈՒԿԱՅԻՆ  ՍՊԵԿՏՐԱԼ  ՓՈՒԼԻ  ԱԶԴԵՑՈԻԹՅՈՒՆԸ  ԳԵՐԿԱՐՃ  
ԻՄՊՈՒԼՍԻ  ՏԵՍՔԻ  ՎՐԱ  

Վ․ ԱՎԵՏԻՍՅԱՆ,  Մ․ ՍՈՒՔԻԱՍՅԱՆ,  Ա․ ԱՎԵՏԻՍՅԱՆ,   
Ա. ԿԻՐԱԿՈՍՅԱՆ,  Ա․ ԿՈՒՏՈՒԶՅԱՆ 

Հիմնվելով թվային և էքսպերիմենալ հետազոտությունների վրա, վերլուծվել է 

գերկարճ իմպուլսի սպեկտրալ փուլի որոշման մեջ աղմուկային բաղադրիչի 

ազդեցությունը իմպուլսի տեսքի վերականգնման խնդիրներում։ Դիտարկվել է ադիտիվ, 

սպիտակ աղմուկ, ցույց է տրվել, որ դաշտի վերականգնման սխալանքը համեմատական 

է դառնում սպեկտրալ ամպլիտուդի և փուլի սխալի արտադրյալին, երբ այն փոքր 

մեծություն է։ Ստացված արդյունքները կիրառվել են դիսպերսիոն ֆուրիե 

փոխակերպման վրա հիմնված սպեկտրալ փուլի որոշման տեխնիկայում: Քննարկվել են 

մեթոդի բարձր ճշգրտության և որպես արդյունավետ տեխնիկա կիրառելու 

հնարավորությունը: Էքսպերիմենտալ որոշվել է 120 ֆվ տևողությամբ լազերային 

իմպուլսից ձևավորված, հայտնի սպեկտրալ փուլ ունեցող, երկգագաթ իմպուլսների 

սպեկտրալ փուլերը և կատարվել սխալանքի գնահատում։ 

IMPACT  OF  SPECTRAL  PHASE  NOISE  DISTORTIONS   
ON  THE  ULTRASHORT  PULSE  PROFILE 

V. AVETISYAN,  M. SUKIASYAN,  A. AVETISYAN,   
A. KIRAKOSYAN,  A. KUTUZYAN 

An analysis of the influence of the noise component on determining the spectral phase 
of an ultrashort pulse in pulse profile reconstruction task was conducted based on numerical and 
experimental studies. Additive and white noises were considered, and it was shown that the 
reconstruction error of the field becomes proportional to the product of the spectral amplitude 
and the error in determining the spectral phase at small values of the latter. The obtained results 
were applied in the technique of determining the spectral phase based on Fourier dispersion 
transformation. The high accuracy of the method and the possibility of its application as an 
effective technique were discussed. The spectral phases of two-peak pulses formed from a laser 
pulse with a duration of 120 fs with a known spectral phase were experimentally determined, 
and an assessment of the error in determining the spectral phase and the reconstruction of the 
pulse field was conducted. 
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The present work investigates influence of self-focused elliptical laser beam 
on second harmonic generation (SHG) in cold quantum plasma (CQP). There is estab-
lishment of transverse intensity gradients on account of self-focused elliptical laser 
beam in relativistic plasma. These intensity gradients cause excitation of electron 
plasma wave (EPW) at pump beam’s frequency. Excited EPW interacts nonlinearly 
with pump wave thereby producing 2nd harmonics. The nonlinear differential equa-
tions representing beam waist’s behavior against normalized distance is derived 
through Wentzel, Kramers and Brillouin (WKB), approach and paraxial theory. Non-
linear Ordinary differential equation (ODE) is solved numerically in order to explore 
effect of distinct laser-plasma parameters and quantum contribution on beam waist of 
pump wave and 2nd harmonics efficiency. The present outcome is compared with clas-
sical relativistic plasma (CRP) case. 
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Вариационным методом исследована энергия связи основного и первого 
возбужденного уровней водородоподобной примеси в монослойном графене.  
Показано, что энергия связи примеси перестраивается изменением щели и эффек-
тивной постоянной тонкой структуры. Найдено аналитическое выражение для 
дипольного матричного элемента перехода электрона с основного на первое воз-
бужденное состояние водородоподобной примеси в графене.  

1. Введение

Благодаря необычным физическим и электронным свойствам, графен, со дня 
своего открытия, вызвал появление огромного числа работ, посвященных как 
практическому применению, так и исследованию его фундаментальных свойств. 
Графен представляет собой монослой графита, в котором атомы углерода со-
браны в идеальную гексагональную кристаллическую структуру. Последняя об-
разована двумя эквивалентными подрешетками с атомами типа А в одной, и типа 
В – в другой, которые по сути являются атомами углерода (символы А и В ис-
пользуются для обозначения их принадлежности определенной подрешетке). От-
крытие графена установило глубокую аналогию между физикой твердого тела и 
квантовой электродинамикой (КЭД). Аналогом скорости света в графене явля-
ется скорость Ферми Fv , которая примерно в 300 раз меньше скорости света [1]. 
Энергетические масштабы в графене на несколько порядков меньше, чем в КЭД, 
что делает возможным экспериментальное наблюдение в графене эффектов КЭД, 
труднодоступных ранее из-за необходимости высоких энергий. 

С экспериментальной точки зрения, графеновые системы, состоящие из не-
скольких слоев атомов углерода, включая монослойный графен, очень перспек-
тивны для потенциальных применений в различных технологических областях, 
например, в нано- и оптоэлектронике. Как известно, использование исходного 
монослойного графена для создания транзисторов затруднено из-за отсутствия 
энергетической щели между его зоной проводимости и валентной зоной. Чтобы 
применить графен в двухпозиционных устройствах, необходимо создать энерге-
тическую щель в его спектре. Один из способов создания щели состоит в поме-
щении монослоя на полярную подложку. При взаимодействии с такой 
подложкой две подрешетки графена становятся неэквивалентными, что приводит 
к образованию конечной щели U  между зоной проводимости и валентной зоной. 
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Ширина образовавшейся запрещенной зоны составляет примерно 106 и 260 мэВ 
соответственно для подложек h-BN [2, 3] и SiC [4]. 

Помимо многочисленных применений в гибкой электронике, графен инте-
ресен для нахождения новых источников терагерцового излучения, широко ис-
пользуемого в различных областях науки и техники. Один из перспективных 
механизмов генерации терагерцового излучения в дальней инфракрасной обла-
сти основан на оптических переходах между энергетическими уровнями мелких 
примесных центров в полупроводниковых наноструктурах [5]. Интересно иссле-
довать аналогичные явления в двумерных графеновых системах, где связанные 
состояния для электрона возникают при любом значении примесного потенциала. 

Кулоновская задача в графенe с открытой щелью рассматривалась в [6, 7]. В 
приближении сильной связи в работе [8] была исследована энергия связи эксито-
нов, создаваемых электромагнитным полем в графене с открытой энергетической 
щелью. 

В последнее время большое внимание уделяется исследованию структуры, 
методам получения и электронных свойствам нового класса 2D соединений – ди-
халькогенидов переходных металлов [9], и различным методам расчета кулонов-
ских связанных состояний в таких квазидвумерных системах. Экситонные 
эффекты в оптических свойствах дихалькогенидов переходных металлов иссле-
довались в работе [10]. Использование вариационных методов в исследовании 
межслоевых экситонов в дихалькогенидах переходных металлов обсуждается в 
работе [11], где потенциал взаимодействия электрона и дырки в квазидвумерной 
системе моделируется как сглаженный кулоновский потенциал, не имеющий 
сингулярности в начале координат. Следует отметить, что полученные на основе 
вариационных методов аналитические решения обычно дают большее интуитив-
ное понимание полученных физических результатов, чем численные решения [11]. 

В предыдущей работе, с помощью вариационного подхода, мы исследовали 
электронные состояния донора, расположенного вблизи плоской границы раз-
дела полупроводник-изолятор-металл. Было получено хорошее согласие с точ-
ным численным расчетом на основе метода конечных элементов (finite element 
model) [12]. 

Точечные дефекты в графене возникают преимущественно в виде примес-
ных атомов или вакансий решетки [13]. Примесный атом не обязательно должен 
быть внедрен в структуру графена, он может быть адсорбирован на его поверх-
ности. 

Хорошо известно, что в КЭД, для гипотетического сверхкритического атома 
с 1/ α 137CZ    имеет место релятивистское падение электрона на ядро [14, 15] 
и для такого атома следует учитывать конечный радиус ядра. Аналогичное явле-
ние в графене имеет место при значении критического заряда 1 / 2CZ   , значи-
тельно меньшем, чем в релятивистской механике, из-за большого значения 
эффективной постоянной тонкой структуры 2α / χ Fe v  , где χ – диэлектриче-

ская проницаемость графена: при 610 / sFv m  имеем α 2.5 / χ . Для монослоя 

графена с χ 5 , значение критического заряда 1CZ  . В таком случае однова-

лентные примеси, обычно используемые в графене, такие как 3K, Na, NH , уже 

находятся в критическом режиме и примесные уровни становятся глубокими. 
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Для наблюдения мелких примесных уровней требуются большие значения 
χ . Эффективная диэлектрическая проницаемость монослоя графена на подложке 

SiO2 может возрасти от исходного значения  20 SiO1 2 2.5      до значения 

χ 6  при учете поляризационных эффектов [16]. Значения χ 8 , требуемые для 

наблюдения мелких примесных состояний в графене [17], могут быть достиг-
нуты с использованием подложек с большими значениями диэлектрической про-
ницаемости или за счет нанесения тонких слоев глицерина, этанола или воды на 
поверхность диэлектрического слоя [18]. Такие значения χ  позволят наблюдать 

мелкие водородоподобные состояния в однослойном графене с энергией связан-
ного состояния выше середины щели. 

В данной работе вариационным методом исследуются энергетические 
уровни изолированной водородоподобной мелкой примеси в однослойном гра-
фене с открытой энергетической щелью в зависимости от эффективной постоян-
ной тонкой структуры и величины щели. 

2. Вариационный подход для вычисления примесных состояний 

Гамильтониан для однослойного графена, при наличии асимметрии между 
двумя подрешетками, приводящей к возникновению щели U , имеет вид: 

 0

/ 2 ( )

/ 2

F x y

F x y

U v p ip
H

v (p ip ) U

  
    

, (1) 

где скорость Ферми определяется как 6
0 03γ / 2 10 м/секFv a  , а параметр 

сильной связи 0γ 3.1 эВ  описывает взаимодействие между атомами A и B в од-

ной плоскости, 0a – постоянная решетки. 
Уравнение для спинорной компоненты   монослойного графена с гамиль-

тонианом (1) в присутствии примеси имеет вид: 

 

2
2 2

2ˆ( )
4 χ

F
U Ze

v p E
            

. (2) 

В дальнейшем будем рассматривать одновалентные примеси, обычно ис-
пользуемые в графене. Уравнение для определения спектра водородоподобной 
примеси в графене в реальном пространстве, при использовании безразмерных 
единиц для энергии примесного электрона */E E R , величины щели */U U R  
( в эффективных Ридбергах 4 2 22χR me   ) и длины (в эффективных радиусах 

Бора 2 2χ / meBa   ) можно представить в виде: 

 
2

2 2
2 2

4 4 4
ˆ

α ρ ρ 4

E U
E

   
        

   
p

  , (3) 

где 2α / χ Fe v   – эффективная постоянная тонкой структуры графена; масса 

электрона определяется соотношением 22 FU mv  и, следовательно 24 αU  . 

Рассматривая графен как двумерную систему, выберем функцию пробные 
функции основного и первого возбужденных состояний примесного электрона 
как решения для квантового гармонического осциллятора. Для основного 
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состояния примесного электрона вариационная функция имеет вид: 
 2

1 1 exp( λ ρ )S N   , (4) 

где нормировочная константа 22λρ
1 1 1

0

1 2π , ρ ρ 1 4λN A A e d


   , а вариацион-

ный параметр   определяется процедурой минимизации энергии. Используя 
пробную функцию (4), с учетом соотношения  2 2 2

1 1ˆ 4 λ ρ λS S    p , получаем 

следующее уравнение для определения энергии примесного электрона в состоя-
нии 1S : 
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12
1 1 1
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4 0
4
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J U
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2
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где 
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2 ρ

2 2 ρ 3
1 2 32 2

0 0 0

ρ 1
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8 ρ 8

e
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    . (6) 

Как видно из уравнения (6), интеграл 2J  расходится, т.к. «релятивистский» 

кулоновский потенциал   2
2 4V      имеет особенность, когда   стремится к 

нулю. Чтобы избежать ее, учтем конечное внеплоскостное расширение волновой 
функции и введем параметр “толщины” b  (порядка сотых долей Ba ) в эффектив-

ный кулоновский потенциал  1 ρ 4 ρV    :    1 ρ 4 ρV b   и заменим 

  2
2 4V      на обрезанный    2

2 4 ρV b     [11]. Следует отметить, что ве-

личина b  может быть обусловлена также легированием графена [16]. 

Полную энергию 1SE  находим после процедуры минимизации энергии для 
различных значений эффективной постоянной тонкой структуры и параметра b . 
Энергия связи определяется как 1

1/ 2S
b SE U E    . Для состояния 2 xP  выбираем 

пробную функцию в виде: 
 2

2 2 exp( ρ )ρ cos
xP N    , (7) 

с нормировочной постоянной 
22 3 2

2 2 2

0

1 , ρ ρ 1 8N A A e d


      . Учитывая 

соотношение 

  2 2 2
2 2ˆ 4 ρ 2

x xP P      p  (8) 

для определения энергии примесного электрона в состоянии 2 xP , с учетом пара-

метра толщины, получаем уравнение 
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3. Дипольный матричный элемент перехода электрона с основного на пер-
вое возбужденное состояние водородоподобной примеси в графене 

Пусть электромагнитная волна распространяется в направлении, перпенди-
кулярном слою графена, а электрическое поле импульса, с вектором круговой 
поляризации e , лежит в плоскости графена. Рассмотрим поглощение циркулярно 
поляризованного света с двумя возможными круговыми поляризациями. Для 
двух проекций xe  и ye  вектора поляризации имеем: 

   φi
x yi x iy e    e e ρ . (11) 

Для дипольного матричного элемента перехода электрона с основного на 
первое возбужденное состояние водородоподобной примеси в графене имеем: 

   ,s, s p s pp
d   eρ eρ . (12) 

Используя выражения для волновых функций (4) и (7), уравнение (11) и уравне-
ние (12), для дипольного матричного элемента перехода после интегрирования 
по азимутальному углу  , получаем: 
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, (13) 

где 1  и 2  – вариационные параметры, полученные после минимизации для со-

стояний 1S  и 2 xP  соответственно. С учетом выражений для  1 1A  и  2 2A  , вы-

ражение (13) легко приводится к виду: 

 
 

1 2
1 2 2

1 2

2
xS Pd 

 


  
. (14) 

4. Обсуждение результатов 

На рис.1, 2 представлены зависимости энергии связи основного и первого 
возбужденного состояний  примесного электрона в графене: 

1 2 1 2/ 2x xS P S P
bE U E   (в  единицах 4 2 22χR me   ) от эффективной постоянной 

тонкой структуры 2α / χ Fe v  , полученные численно для различных значений 

параметра “толщины” b . Энергии расчитаны на основе уравнений (5) и (9) при 
минимизирующих энергию значениях вариационных параметров 1  и 2 , опре-
деляемых для каждого значения α  и параметра b . 

Естественно, что при меньшем значении параметра 0.01 Bb a , наблюдается 

существенно более быстрый рост энергии связи основного состояния 1 ( )S
bE   

(рис.1). В отличие от основного состояния, скорость роста энергии первого воз-
бужденного состояния с ростом   менее чувствительна к выбору параметра b , 
что связано с обращением в ноль волновой функции в начале координат. 

Таким образом, положение примесных уровней в графене можно менять, ва-
рьируя значение  эффективной постоянной тонкой структуры 2α / χ Fe v  , зави-

сящей как от диэлектрической проницаемости, так и от скорости Ферми Fv , 
ключевого понятия графена, несущего информацию о разнообразии его 
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фундаментальных свойств. О возможности модификации Fv , вплоть до значения 

Fv = 2.53106 м/с, самого высокого для графена, сообщается в работе [19]. Метод, 
продемонстрированный в [19], открывает новый путь к инженерии скорости 
Ферми в различных 2D системах, включая топологические изоляторы. 

Зависимость энергии связи первого возбужденного состояния примесного 
электрона (в единицах R ) от параметра b  для различных значений эффективной 
постоянной тонкой структуры представлена на рис.3: для кривой 1) α 0.175 , 
для кривой 2) α 0.275 . Значению α 0.175 , при фиксированном значении 

610Fv   см/с, соответствует диэлектрическая проницаемость χ 12.5 , а для 

α 0.275  имеем χ 8 . Энергия связи основного состояния достигает значения 

4R  при α 0.3 ( при 0.01 Bb a ). Для α 0.3  и 200 meVU  , учитывая соот-

ношение 2 4 2 2 22 α 4F FR mv e v U   , имеем 2
1 α 18SE U  мэВ.  

Рис.1. Энергия связи основного состояния водородоподобной примеси в гра-
фене в зависимости от эффективной постоянной тонкой структуры 

 для различных значений параметра : на кривой 1 ; 

на кривой 2 ; на кривой 3 . 

Рис.2. Энергия связи первого возбужденного состояния водородоподоб-
ной примеси в графене в зависимости от эффективной постоянной тонкой 
структуры  для различных значений параметра : на кривой 
1 ; на кривой 2 ; на кривой 3 . 
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Таким образом, энергии примесных состояний, регулируемые величинами 
эффективной постоянной тонкой структуры и щели, лежат в области энергий по-
рядка десятков мэВ.  

Дипольный матричный элемент перехода электрона с основного на первое 
возбужденное состояние водородоподобной примеси в графене представлен на 
рис.4. Убывающий ход матричного элемента перехода при росте α  и его спад 
при уменьшении параметра b  объясняется лучшей локализацией волновых 
функций. 

Рис.3. Энергия связи первого возбужденного состояния водородоподобной 
примеси в графене в зависимости от параметра  для различных значений 

эффективной постоянной тонкой структуры : на кривой (1) 

 2) на кривой (2) . 

Рис.4. Дипольный матричный элемент перехода электрона с основного на пер-
вое возбужденное состояние  водородоподобной примеси в графене в зависи-
мости от эффективной постоянной тонкой структуры  для 

различных значений параметра : на кривой (1) ;  на кривой (2) 

; 3) . 
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5. Заключение 

В этой работе мы использовали вариационный подход для определения на-
инизших энергетических уровней мелкой водородоподобной примеси в моно-
слое графена. Показано, что положение уровней можно регулировать в области 
энергий порядка десяти мэВ, изменяя величину энергетической щели между зо-
ной проводимости и валентной зоной, а также варьируя значение эффективной 
постоянной тонкой структуры. На основе полученных данных для волновых 
функций рассчитан дипольный матричный элемент перехода электрона с основ-
ного на первое возбужденное состояние водородоподобной примеси в однослой-
ном графене. 

Работа выполнена при поддержке Комитета Науки РА в рамках научно-ис-
следовательского проекта № 21AG-1C048.   
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ՕՊՏԻԿԱԿԱՆ  ԱՆՑՈՒՄՆԵՐ՝  ՄԻԱՇԵՐՏ  ԳՐԱՖԵՆԻ  ԾԱՆԾԱՂ  ԽԱՌՆՈՒԿԻ  
ՄԱԿԱՐԴԱԿՆԵՐԻ  ՄԻՋԵՎ 

Ա․Պ․ ՋՈԹՅԱՆ,  Ա․Ա․ ԱՎԵՏԻՍՅԱՆ 

Վարիացիոն մեթոդով՝ միաշերտ գրաֆենում ուսումնասիրվել են ջրածնանման 

խառնուկի էլեկտրոնի հիմնական և առաջին գրգռված մակարդակների կապի 

էներգիաները: Ցույց է տրվել, որ խառնուկային վիճակների կապի էներգիան կարելի է 

կառավարվել  ճեղքի և արդյունարար նուրբ կառուցվածքի հաստատունի մեծության 

փոփոխությամբ։ Ստացվել է վերլուծական արտահայտություն խառնուկային էլեկտրոնի՝ 

հիմնական վիճակից դեպի առաջին գրգռված վիճակ անցման դիպոլային մատրիցական 

տարրի համար։ 

OPTICAL  TRANSITIONS  BETWEEN  LOWEST  LEVELS  OF   
A  SHALLOW  IMPURITY  IN  GRAPHENE  MONOLAYER  

A.P. DJOTYAN,  A.A. AVETISYAN 

The binding energy of the ground and first excited levels of a hydrogen-like impurity 
electron in monolayer graphene was studied by the variational method. It is shown that the 
binding energy of the impurity electron can be tailored by changing the value of the gap and the 
effective fine structure constant. An analytical expression for the dipole matrix element of the 
electron transition from the ground to the first excited state of a hydrogen-like impurity in 
graphene has been found. 
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(Поступила в редакцию 5 июня 2024 г.) 

Исследованы термодинамические характеристики электронного газа, ло-
кализованного в тонком сферическом нанослое CdSe. Размеры CdTe/CdSe кван-
товой точки типа ядро–оболочка считаются большими, что позволяет считать газ 
идеальным. Вследствие малой толщины структуры спектр частиц имеет подзон-
ный характер, когда с каждым уровнем размерного квантования связано семей-
ство уровней сферического ротатора. В рамках больцмановской статистики 
определена статистическая сумма для исследуемого газа, и определены средняя 
энергия, энтропия и теплоемкость такого газа. Изучены зависимости термодина-
мических характеристик указанного электронного газа от геометрических пара-
метров квантовой точки CdTe/CdSe.  

1. Введение

Исследование физических характеристик слоистых наноструктур продол-
жает вызывать интерес у специалистов как с точки зрения фундаментальной 
науки, так и приложения полученных результатов в приборостроении [1].  Суще-
ственным преимуществом слоистых ядро–оболочка (core/shell) наноструктур яв-
ляется наличие как минимум двух геометрических параметров, даже в случае 
простейшей – сферической симметрии, внутреннего и внешнего радиусов 𝑅ଵ и 
𝑅ଶ. Ясно, что благодаря этому можно осуществлять гибкую манипуляцию энер-
гетическими уровнями носителей заряда, а, следовательно, и физическими харак-
теристиками изучаемых образцов. 

Физические свойства квантовых точек (КТ) ядро–оболочка изучены во мно-
гих как теоретических, так и экспериментальных работах [2–11]. При этом, для 
описания подобных структур необходимо учесть, что ограничивавший потен-
циал КТ должен учитывать как наличие внутренней, так и внешней границ. Для 
решения этой проблемы были предложены различные модели ограничивающих 
потенциалов: прямоугольная яма бесконечной высоты, потенциал Винтерница–
Смородинского, потенциал Кратцера и т.д. [12–14]. 

В последние годы вырос интерес к изучению термодинамических и 
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магнитных характеристик электронного газа, локализированного в КТ различ-
ных геометрических форм и размеров [15–17]. В работе [15], исследованы термо-
динамические и магнитные свойства модели слабовзаимодействующего 
электронного газа, локализованного в цилиндрической КТ, ядро/оболочка в при-
сутствии аксиального магнитного поля. В работе [16], рассмотрены одноэлек-
тронные состояния в тороидальной КТ также при наличии внешнего магнитного 
поля. Уравнение Шредингера рассматривалось в тороидальных координатах. 
Была изучена зависимость одноэлектронного энергетического спектра от вели-
чины магнитного поля и показывалось, что газ обладает диамагнетизмом. В ра-
боте [17] были изучены газы свободных электронов в тороидальных оболочках. 
Были рассчитаны термодинамические функции состояния и изучены их зависи-
мости от геометрических параметров оболочек. 

Наряду с КТ ядро–оболочка с аксиальной симметрией вызывает интерес ис-
следование поведения электронного газа, локализированного внутри сфериче-
ского нанослоя, при этом заметим, что в случае малой толщины этого слоя, 
задача становится к проблеме аналогичной поведению электронов на поверхно-
сти фуллерена. С математической точки зрения задача сводится к исследованию 
поведения электронного газа, локализированного на поверхности сферы. Подоб-
ный класс задач рассмотрен в работах [18–21]. Так в работе [18] авторы изучали 
химический потенциал, потенциал ионизации и электрическую поляризуемость 
невзаимодействующего электронного газа, локализированного на поверхности 
сферы, и обсуждали зависимости этих параметров от числа электронов. В [19], 
для определения поляризуемости фуллеренов, рассматривалась задача поведения 
свободного электронного газа, находящегося в сферическом нанослое. Авторы 
[20, 21] рассматривали проблему поведения электронного газа на сферических 
поверхностях повышенной размерности с применением расчётов Монте-Карло и 
Хартри–Фока. 

В простейшем приближении описание поведения квантовой частицы на по-
верхности сферы можно реализовать в рамках модели сферического ротатора 
[22], волновые функции и энергетический спектр которого хорошо известны. 
Наличие аналитических выражений для спектра частицы позволяет провести де-
тальный анализ термодинамических свойств идеального газа частиц, локализо-
ванных на поверхности вышеуказанной сферы. 

Целью настоящей работы является выявление термодинамических характе-
ристик электронного газа, локализированного внутри тонкого сферического 
нанослоя из CdSe слоистой КТ типа ядро–оболочка CdTe/CdSe. При этом следует 
отметить, что нами будут изучены КТ больших размеров, содержащие сравни-
тельно небольшое количество электронов, когда взаимодействие между ними 
можно не учитывать. Отметим также, что вычисления будем проводить для срав-
нительно высоких температур, когда верно больцмановское приближение. 

2. Теория 

Рассмотрим тонкий сферический нанослой CdSe с внутренним радиусом 𝑅ଵ 
и внешним радиусом 𝑅ଶ (рис.1). Условия тонкости нанослоя запишем в следую-
щей форме: 

 
ோమିோభ

ோభ
≪ 1. (1) 
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Для сравнительно низких уровней энергии электрона ограничивающий потен-
циал нанослоя будем считать непроницаемым и аппроксимируем прямоугольной 
бесконечно высокой ямой:  

 𝑉ୡ୭୬ሺ𝑟ሻ ൌ ൜
0, 𝑅ଵ ൏ 𝑟 ൏ 𝑅ଶ  

∞,  𝑟 ൏ 𝑅ଵ , 𝑟  𝑅ଶ . (2) 

Благодаря условию тонкости нанослоя радиальное квантование уровней 
энергии частицы будет значительно сильнее углового: 

 
ℏమ

ଶஜሺோమିோభሻమ ≫
ℏమ

ଶஜோభ
మ . (3) 

Вследствие этого структура энергетических уровней электрона будут иметь 
подзонный характер, когда с каждым уровнем радиального квантования будет 
связано семейство близко расположенных уровней углового квантования. Если 
предположить, что электрон находится на основном уровне радиального кванто-
вания, то для волновой функции радиального движения 𝑓ሺ𝑟ሻ приходим к следу-
ющему уравнению: 

 െ
ℏమ

ଶஜ
ቂௗమబ

ௗమ 
ଶ



ௗబ

ௗ
ቃ  𝑉ୡ୭୬ሺ𝑟ሻ𝑓ሺ𝑟ሻ ൌ 𝐸

୰ୟୢ𝑓ሺ𝑟ሻ, (4) 

где 𝐸
୰ୟୢ  – энергия основного состояния радиального движения (радиальное 

квантовое число 𝑛 ൌ 1). Учет ограничивающего потенциала нанослоя произво-
дится путем введения граничных условий, налагаемых на функцию 𝑓ሺ𝑟) в точках 
𝑅ଵ и 𝑅ଶ: 

 ൜
𝑓ሺ𝑅ଵሻ ൌ 0  
𝑓ሺ𝑅ଶሻ ൌ 0  

. (5) 

Вводя обозначения 𝑘 ൌ ට2μ𝐸
୰ୟୢ ℏଶ⁄ , решение уравнения (4) представим в сле-

дующей форме: 
 𝑓ሺ𝑟ሻ ൌ 𝐶ଵ𝑗ሺ𝑘𝑟ሻ  𝐶ଶℎሺ𝑘𝑟ሻ, (6) 
где 𝑗ሺ𝑥ሻ – сферическая функция Бесселя и ℎሺ𝑥ሻ – функция Ханкеля [23]. Учет 
граничных условий приводит к системе уравнений 

 ൜
𝐶ଵ𝑗ሺ𝑘𝑅ଵሻ  𝐶ଶℎሺ𝑘𝑅ଵሻ ൌ 0
𝐶ଵ𝑗ሺ𝑘𝑅ଶሻ  𝐶ଶℎሺ𝑘𝑅ଶሻ ൌ 0

. (7) 

Рис.1. Схема сферической КТ типа ядро–оболочка, содержащей электронный газ. 
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Для того, чтобы 𝐶ଵ и 𝐶ଶ не были равны нулю, необходимо равенство нулю детер-
минанта 

 𝑑𝑒𝑡𝑱 ൌ ฬ
𝑗ሺ𝑘𝑅ଵሻ ℎሺ𝑘𝑅ଵሻ
𝑗ሺ𝑘𝑅ଶሻ ℎሺ𝑘𝑅ଶሻฬ ൌ 0. (8) 

Для основного радиального уровня можно показать, что волновая функция 𝑓ሺ𝑟ሻ 
имеет вид 

 
బ

ೝసభ,సబሺሻୀට
మ

ೃమషೃభ
∙
౩

ಘ
ೃమషೃభ

ሺೝషೃభሻ

ೝ

ாೝసభ
సబ ୀ

ಘమℏమ

మಔሺೃమషೃభሻమ

 ቑ. (9) 

Ясно, что с ростом 𝑅ଶ, область локализации электрона увеличивается и энергия 
падает. При этом 𝑅ଶ меняется в разумных пределах, когда выполняется условие 
(1). Максимум функции |𝑓

ೝୀଵ,ୀሺ𝑟ሻ|ଶ соответствует середине нанослоя, когда 
𝑟 принимает значение (рис.2): 

 𝑅ୣ ൌ
ோభାோమ

ଶ
.  (10) 

С каждым уровнем радиального квантования связано семейство угловых состоя-
ний электрона, описываемых в рамках модели сферического ротатора с эффек-
тивным радиусом 𝑅ୣ. Для основного радиального уровня эффективный радиус 
такого ротатора определяется согласно уравнению (10) и, для угловых состояний 
получаем следующее уравнение Шредингера:  

 െ
ℏమ

ଶஜோ
మ ∇,

ଶ 𝑌ሺθ, φሻ ൌ 𝐸
୰୭୲𝑌ሺθ, φሻ (11) 

где 𝑙 – орбитальное квантовое число, а 𝑚 – магнитное квантовое число. Для 𝐸
୰୭୲ 

окончательно имеем: 

 𝐸
୰୭୲ ൌ

ℏమሺାଵሻ

ଶஜோ
మ . (12) 

Схематическая диаграмма энергетических уровней основного подуровня размер-
ного квантования будет иметь вид, представленный на рис.3. 

Таким образом, для полной энергии электрона в первой подзоне можем за-
писать 

 𝐸ೝୀଵ, ൌ 𝐸
ௗ 

ℏమሺାଵሻ

ଶఓோ
మ. (13) 

Рис.2. Зависимость плотности вероятности радиального распределения элек-
трона, находящегося в основном состоянии радиального квантования. 
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Теперь рассмотрим несколько-частичный электронный газ, локализованный 
внутри описанного тонкого слоя. Так как число электронов небольшое, и мы 
предполагаем, что благодаря отталкиванию они находятся на большом расстоя-
нии друг от друга, а также учитывая большие размеры КТ, будем считать данный 
газ идеальным. Определим основные термодинамические характеристики этого 
газа, считая, что он описывается в рамках статистики Больцмана. Задача сводится 
к вычислению статистической суммы вида:  

 𝑍 ൌ
ଵ

ே!
∑ …భ,భ

∑ 𝑒ିஒாభ,…,ಿ
౨౪

ಿ,ಿ
, (14) 

где β ൌ 1 ሺ𝑘𝑇ሻ⁄  – обратная температура. Принимая за начало отчета энергии 
электрона значение основного уровня радиального квантования 𝐸

୰ୟୢ и предпо-
лагая, что у всех электронов оно одинаково и равно 𝐸

୰ୟୢ, тогда для угловой энер-
гии системы можем записать 

 𝐸భ,…,ಿ
୰୭୲ ൌ ∑ ℏమሺାଵሻ

ଶஜோ
మ

ே
ୀଵ , (15) 

где 𝑙 – орбитальное квантовое число 𝑖 – ого электрона. В (14) суммирование про-
водится по всем состояниям электронов, характеризуемым как орбитальным, так 
и магнитным квантовыми числами. 

С другой стороны, хорошо известно [24], что в центрально-симметричном 
поле для фиксированного значения 𝑙 имеется 𝐺ሺ𝑙ሻ ൌ 2𝑙  1 состояний с различ-
ными значениями 𝑚, которым соответствует одна и та же энергия 
ℏଶ𝑙ሺ𝑙  1ሻ ൫2μ𝑅

ଶ൯ൗ . Следовательно, формула (14) для статистической суммы 
запишется как 

 𝑍 ൌ
ଵ

ே!
∏ ቐ∑ ሺ2𝑙  1ሻ𝑒

ିఉ
ℏమሺశభሻ

మഋೃ
మஶ

ୀ ቑ ൌ
ଵ

ே!
൝∑ ሺ2𝑙  1ሻ𝑒

ିఉ
ℏమሺశభሻ

మഋೃ
మஶ

ୀ ൡ

ே

ே
ୀଵ . (16) 

Таким образом, возникает необходимость вычисления следующей суммы 𝑍: 

Рис.3. Диаграмма основного подуровня радиального квантования, с которым 
связанны уровни сферического ротатора. 
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 𝑍 ൌ ∑ ሺ2𝑙  1ሻ𝑒ିஓሺାଵሻஶ
ୀ , (17) 

где γ ൌ βℏଶ ൫2μ𝑅ୣ
ଶ൯ൗ . Отметим, что для вычисления суммы 𝑍 можно восполь-

зоваться формулой Эйлера–Маклорена [25]: 
  
∑ 𝑓ሺ𝑛ሻ

ୀ ൌ  𝑓ሺ𝑥ሻ𝑑𝑥


 
ሺሻାሺሻ

ଶ
  𝑓ᇱሺ𝑥ሻ𝐵ଵሺሼ𝑥ሽሻ𝑑𝑥


 , (18) 

где 𝐵ଵ – полином Бернулли первого порядка, а ሼ𝑥ሽ есть дробная часть 𝑥 ሾ25ሿ. В 
нашем случае имеем: 

 ∑ ሺ2𝑙  1ሻஶ
ୀ 𝑒ିஓሺାଵሻ ൌ

ଵ

ଶ


ଵ

ஓ
  ሺ2 െ γሺ2𝑥  1ሻଶሻ𝑒ିஓ௫ሺ௫ାଵሻ ቀሼ𝑥ሽ െ

ଵ

ଶ
ቁ

ஶ
 . (19) 

Численные расчеты показывают, что последний интеграл имеет характер малой 
поправки (при 𝑅ୣ ൌ 50 nm относительная ошибка составляет 4%). 

На основе полученных результатов перейдем к определению термодинами-
ческих параметров рассматриваемого электронного газа. Для этого заметим, что 
через статистическую сумму 𝑍 можно определить среднюю энергию, энтропию 
и теплоемкость больцмановского идеального газа согласно формулам: 

 ൏ 𝐸  ൌ െ
డ୪୬ሺሺேሻ

డஒ
,   𝑆 ൌ

డ

డ்
൫𝑘𝑇𝑙𝑛𝑍ሺ𝑁ሻ൯,   𝐶௩ ൌ

ଵ

்మ

డమሺேሻ

డሺ்ሻషమ. (20) 

3. Обсуждение результатов 

Вычисление будем производить для структуры CdSe, где μ ൌ 0.1𝑚,  ε ൎ 10, 
а 𝑅ୣ меняется в пределах 400 – 700 Å.  

На рис. 4 представлены зависимости средней энергии рассматриваемого 
электронного газа от 𝑅ୣ при разных температурах (𝑇ଵ ൌ 100, 𝑇ଶ ൌ 200, 𝑇ଷ ൌ
300K). Как и следовало ожидать, с ростом 𝑅ୣ средняя энергия системы падает, 
при этом для более высоких температур убывание энергии имеет более суще-
ственный характер. Примечательно, что кривые, соответствующие 𝑇ଶ ൌ 200K и 
 𝑇ଷ ൌ 300K быстрее приближаются друг к другу. При этом более высокой темпе-
ратуре соответствует выше расположенная кривая зависимости <𝐸ሺ𝑇, 𝑅ୣሻ . 

На рис.5 пердставлены зависимости энтропии рассматриваемого газа от 𝑅ୣ, 
при 𝑇ଵ ൌ 100K, 𝑇ଶ ൌ 200K, 𝑇ଷ ൌ 300K. С ростом 𝑅ୣ энтропия увеличивается. 

Рис.4. Зависимости средней энергии газа от 𝑅ୣ при температурах  
𝑇ଵ ൌ 100 (кривая 1), 𝑇ଶ ൌ 200 (кривая 2) и 𝑇ଷ ൌ 300𝐾 (кривая 3). 
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Это связано с тем обстоятельством, что межуровневые расстояния в модели 
сферического ротатора обратно пропорциональны квадрату 𝑅ୣ. Поэтому с 
ростом 𝑅ୣ число состояний на единичном энергетическом отрезке 
увеличивается, соответсвенно увеличивается число состояний. В результате 
этого и происходит рост энтропии.  

Наконец, на рис. 6 представлены зависимости теплоёмкости от 𝑅ୣ. Заме-
тим, что для более высоких температур теплоёмкость имеет более низкие значе-
ния, так как благодаря высокой температуре передаваемое тепло эффективнее 
поднимает систему с полностью квантованным спектром на более высокие 
уровни. С другой стороны, с ростом 𝑅ୣ расстояние между энергетическими 
уровнями, как уже отмечалось уменьшается, в результате чего газ будет легче 
нагреваться.  

4. Заключение 

Таким образом, исследование термодинамических свойства невзаимодей-
ствующего электронного газа в тонком сферическом нанослое CdSe сводится к 
описанию поведения идеального газа на сферической поверхности, эффективный 
радиус которой определяется полусуммой внешнего и внутреннего радиусов. 

Рис.5. Зависимости энтропии газа от 𝑅ୣ при температурах 𝑇ଵ ൌ 100 (кри-
вая 1), 𝑇ଶ ൌ 200 (кривая 2) и 𝑇ଷ ൌ 300𝐾 (кривая 3). 

Рис.6. Зависимости теплоёмкости от 𝑅ୣ при температурах 𝑇ଵ ൌ 100 (кри-
вая 1), 𝑇ଶ ൌ 200 (кривая 2) и 𝑇ଷ ൌ 300𝐾 (кривая 3). 
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Вычисления показывают, что с ростом эффективного радиуса средняя энергия 
системы падает, что является следствием ослабления углового квантования. С 
другой стороны, энтропия исследуемого газа с ростом эффективного радиуса 
увеличивается, что связано с увеличением числа состояний на единичном энер-
гетическом отрезке. Наконец, с ростом температуры и эффективного радиуса 
теплоемкость системы падает. 

Работа выполнена в рамках программы «Поддержка передовых научных ис-
следований 21-AG-1C022» Комитета по высшему образованию и науке. 
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ԲԱՐԱԿ  ԳՆԴՈԼՈՐՏԱՅԻՆ  CdSe  ՆԱՆՈԹԻԹԵՂՈՒՄ  ՏԵՂԱՅՆԱՑՎԱԾ  
ԻԴԵԱԼԱԿԱՆ  ԷԼԵԿՏՐՈՆԱՅԻՆ  ԳԱԶԻ  ԹԵՐՄՈԴԻՆԱՄԻԿԱՆ 

Լ.Ա. ԹԱԴԵՎՈՍՅԱՆ,  Վ.Ա. ՍՏԵՓԱՆՅԱՆ,  Հ.Տ. ՂԱԼԹԱՂՉՅԱՆ,   
Ե.Շ. ՄԱՄԱՍԱԽԼԻՍՈՎ,  Հ.Ա. ՍԱՐԳՍՅԱՆ 

Ուսումնասիրվել են CdTe/CdSe միջուկ-թաղանթ քվանտային կետի բարակ 

գնդոլորտային CdSe նանոթիթեղում տեղայնացված էլեկտրոնային գազի 

թերմոդինամիկական պարամետրերը։ Քվանտային կետի չափերը համարվում են մեծ, 

ինչը թույլ է տալիս գազը դիտարկել իդեալական։ Նանոթիթեղի փոքր հաստության 

շնորհիվ մասնիկների սպեկտրն ունի ենթագոտիական բնույթ, երբ սֆերիկ ռոտատոռի 

մակարդակների ընտանիքը կապված է շառավիղային քվանտացման յուրաքանչյուր 

մակարդակի հետ: Բոլցմանի բաշխման շրջանակներում որոշվել են ուսումնասիրվող 

գազի վիճակագրական գումարը, ինչպես նաև միջին էներգիան, էնտրոպիան և 

ջերմունակությունը։ Ուսումնասիրվել են վերոնշյալ էլեկտրոնային գազի 

թերմոդինամիկական բնութագրերի կախվածությունը CdTe/CdSe քվանտային կետի 

երկրաչափական չափերից։ 

THERMODYNAMICS  OF  AN IDEAL  ELECTRON  GAS  LOCALIZED   
IN  A  THIN  SPHERICAL  CdSe  NANOLAYER 

L.A. TADEVOSYAN,  V.A. STEPANYAN,  H.T. GHALTAGHCHYAN,   
E.S. MAMASAKHLISOV,  H.A. SARKISYAN 

The thermodynamic characteristics of an electron gas localized in a thin spherical CdSe 
nanolayer have been studied. The dimensions of the CdTe/CdSe core-shell type quantum dot 
are considered large, which allows the gas to be considered ideal. Due to the small thickness, 
the particle spectrum has a subband character, when a family of levels of the spherical rotator is 
associated with each radial quantization level. Within the framework of Boltzmann statistics, 
the statistical sum for the gas under study was determined, as well as the mean energy, entropy, 
and heat capacity. The dependences of the thermodynamic characteristics of the electron gas on 
the geometric parameters of a CdTe/CdSe quantum dot have been studied. 
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Теоретически исследовано связывание лигандов с рецепторами в случае, 
когда под воздействием флуктуаций внешней среды флуктуирует число лигандов 
в растворе. Получено мультипликативное стохастическое дифференциальное 
уравнение, которое описывает изменение во времени числа лиганд-рецепторных 
комплексов. Вычислены среднее число лиганд-рецепторных комплексов и его 
дисперсия. Получена изотерма связывания лигандов с рецепторами. Показано, 
что наличие мультипликативного шума приводит к тому, что процесс связывания 
лигандов с рецепторами становится пороговым – в области малых концентраций 
лигандов при некотором соотношении между параметрами связывания и интен-
сивностью мультипликативного шума не происходит образование лиганд-рецеп-
торного комплекса. Показано, что с ростом концентрации лигандов время 
релаксации среднего числа лиганд-рецепторных комплексов уменьшается, а с ро-
стом интенсивности шума – увеличивается. Показано также, что при малых зна-
чениях интенсивности внешнего шума дисперсия пропорциональна интенсив-
ности внешнего шума и линейно растет с увеличением интенсивности шума. 

1. Введение

Известно, что необходимым условием существования организмов и клеток 
является их взаимодействие с внешней средой и друг с другом. Информацию 
(сигналы) организм получает, как правило с помощью рецепторов, а затем ис-
пользует эту информацию для координации своей деятельности. Имеется боль-
шое разнообразие клеточных рецепторов, но мы рассмотрим работу лишь 
мембранных рецепторов, которые в большинстве случаев представляют собой 
трансмембранные белковые молекулы, способные обратимо связывать различ-
ные “сигнальные” молекулы (лиганды) [1–3]. Образование лиганд-рецепторного 
комплекса является важным звеном и началом запуска сложного механизма кле-
точного ответа на сигнал. Величина клеточного ответа, согласно классической 
теории молекулярной рецепции, пропорциональна числу лиганд-рецепторных 
комплексов [4]. Хотя исследования показали, что часто клеточный ответ может 
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возникнуть после многостадийной трансформации лиганд-рецепторного ком-
плекса [4, 5], но все же одним из наиболее важных задач теории молекулярной 
рецепции является расчет числа лиганд-рецепторных комплексов и его зависи-
мость от различных параметров внешней среды. Процесс образования лиганд-
рецепторного комплекса описывается на основе закона действующих масс [4]. 
При этом следует учесть, что среда, в которой формируется лиганд-рецепторный 
комплекс, не является строго детерминированной, и на процесс формирования 
комплекса практически всегда действуют флуктуации среды, т.е. внешний шум. 
Несмотря на это обстоятельство, проблема влияния внешнего шума на рецепцию 
сигнала практически не исследована. Именно этой проблеме и посвящено данное 
исследование. Хорошо известно, что действие внешнего шума на физико-хими-
ческую систему может быть значительным и весьма необычным [6–9]. По этой 
причине становится важным и актуальным исследовать влияние внешнего шума 
на работу мембранных рецепторов. Исследования, проведенные в данной работе, 
могут представлять интерес и в том смысле, что здесь рассматривается рецептор-
ный процесс в среде, которая по своим свойствам ближе к реальной, т.е. в среде, 
параметры которой меняются случайным образом. Следует отметить, что влия-
ние внешнего шума на физико-химическую систему проявляется в виде или лан-
жевеновского шума, или в виде мультипликативного шума. Проблема влияния 
ланжевеновскокого шума на рецепторную систему была исследована нами в ра-
боте [10]. Данная работа посвящена теоретическому исследованию влияния ин-
тенсивности мультипликативного шума на кинетику связывания лигандов с 
рецепторами. Результат воздействия ланжевеновского и мультипликативного 
шумов на физико-химические системы разный [8, 11, 12]. Важно отметить, что в 
случае действия внешнего шума, уровень флуктуаций числа лиганд-рецепторных 
комплексов не зависит от размеров системы и контролируется внешними случай-
ными силами [12]. В случае же действия внутреннего шума, который связан с 
случайным характером взаимодействия лигандов с рецепторами, уровень отно-
сительных флуктуаций числа комплексов с увеличением размеров системы ста-
новится пренебрежимо малым, в согласии с известным результатом из 
статистической физики [13]. 

2․ Теоретическая часть 

Следуя работе [10], вначале приведем результаты детерминистического опи-
сания связывания лигандов с рецепторами при фиксированных значениях пара-
метров внешней среды, а затем учтем, что под воздействием случайных 
флуктуаций среды начнут флуктуировать параметры связывания. Флуктуация 
параметров приводит к тому, что дифференциальное уравнение, описывающее 
связывание лиганда с рецептором, из класса обыкновенных дифференциальных 
уравнений переходит в класс стохастических дифференциальных уравнений 
(СДУ). Как и в [10], рассматриваем пространственно-однородный случай, когда 
связывание лиганда ( L ) с рецептором ( R ) по сравнению с переносом вещества 
является медленным процессом. На поверхности клетки, которая находится в 
растворе, имеется N  рецепторов, и с одним рецептором связывается одна моле-
кула лиганда. Начальное количество лигандов 0c  много больше начального ко-

личества рецепторов N . Стандартная схема описания процесса связывания 
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лигандов с рецепторами в указанных условиях представляется в следующем виде 
[10, 11] 

 

1

1

( )

k

L R LR

k

  , (1) 

где ( )LR  – комплекс лиганда с рецептором, 1k  и 1k  – константы скоростей обра-

зования и распада лиганд-рецепторного комплекса. При указанных выше усло-
виях, детерминистическое уравнение, описывающее изменение во времени числа 
лиганд-рецепторных комплексов )(tx  хорошо известно и имеет вид [10] 

 1 1 0 1 0( )
dx

k k c x Nk c
dt

    , (2) 

где 0c  – число лигандов в растворе (принимаем, что клетка находится в единич-
ном объеме, так что число лигандов в растворе совпадает с его концентрацией). 
При начальном условии (0) 0x   (в начальный момент времени на поверхности 

клетки нет лиганд-рецепторных комплексов) решение уравнения (2) имеет вид 
[10] 

  1 0
1 1 0

1 1 0

( ) 1 exp( ( ) ) .
k c N

x t k k c t
k k c 


   


 (3) 

Из формулы (3) легко определить время релаксации 

 
1 1 0

1
τ

k k c




 (4) 

и стационарное значение числа лиганд-рецепторных комплексов stx  

 1 0
st

1 1 0

.
k c N

x
k k c




 (5) 

Под воздействием внешней случайной среды начнут флуктуировать параметры 
N , ,0c k1, k1, входящие в уравнение (2). Чтобы излишне не загромождать работу 

вычислениями, а результаты исследования сделать более наглядными, представ-
ляется целесообразным рассмотреть последовательно влияние флуктуаций внеш-
ней среды на каждый из указанных выше параметров по отдельности, оставляя 
другие на уровне их средних значений.  Из вида уравнения (2) следует, что флук-
туации параметров переводят уравнение (2) в класс стохастических дифференци-
альных уравнений (СДУ), причем в зависимости от того, какой параметр 
флуктуирует, СДУ будет ланжевеновским, когда случайная функция прибавля-
ется к правой части уравнения (2), или же мультипликативным, когда случайная 
функция умножается на переменную x . В работе [10] был рассмотрен случай, 
когда флуктуирует число рецепторов N  и это привело к тому, что внешний шум 
оказался ланжевеновским. Было показано [10], что анализ экспериментальных 
данных с использованием полученных формул, позволяет получить новую ин-
формацию о процессе образования лиганд-рецепторного комплекса, а именно, 
константы скоростей образования и распада лиганд-рецепторного комплекса. В 
данной работе рассмотрим другой случай, когда под воздействие флуктуаций 
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внешней среды флуктуирует число свободных лигандов в растворе 0c . В работе 

[10, 12, 14] приводятся аргументы в пользу того, что )(0 tc  можно представить в 

виде суммы среднего 0c  и гауссовского белого шума ξ( )t , с характеристиками

( ) 0t  , ξ(0) ξ( ) ( )t t   , где δ( )t  – дельта функция. Выбор гауссовского бе-

лого шума может быть оправдан тем, что с одной стороны причиной флуктуации 
числа лиганд-рецепторных комплексов является действие не одного выделен-
ного фактора, а действие множества независимых факторов, и если вклад каж-
дого из них мал, то их суммарное воздействие, согласно центральной предельной 
теореме, имеет гауссовское распределение. С дугой стороны, в подавляющем 
большинстве случаев время корреляции флуктуаций внешней среды много 
меньше характерного времени изменения переменной в системе, так что часто 
«быстрые» флуктуации среды заменяют шумом без «памяти», т. е. переходят к 
пределу белого шума. Таким образом )(0 tc  можно представить в виде 

 0 0( ) σ ξ( )cc t c t  , (6) 

где 2
c  – интенсивность шума. Примем, что интенсивность шума не зависит от ,t  

т. е. имеем стационарный шум. Подставив (6) в (2) получим СДУ: 

 
1 1 0

1

(X ) (X ) ( ),

(X ) X ( ),

(X ) ( ).

t
c t c t

c t t t

t t

dX
f g t

dt

f k k c N X

g k N X


   

   
 

 (7) 

Чтобы не вводить новые обозначения в (7) и далее, знак черты усреднения над 
параметрами опущен, оставлен лишь у параметра, флуктуирующего под воздей-
ствием внешнего шума. Поскольку, как это видно из вида уравнения (7), случай-
ная функция умножается на некоторую функцию от x , то уравнение (7) относят 
к классу мультипликативных СДУ. Определим среднее число лиганд-рецептор-
ных комплексов и его дисперсию, которые являются наиболее важными характе-
ристиками случайного числа лиганд-рецепторного комплекса. Процедура их 
определения следующая. Вначале для уравнения (7) выписывается соответству-
ющее уравнение Фоккера–Планка, а затем, используя уравнение Фоккера–

Планка получают уравнение для первого и второго моментов x и 2x . Поскольку 
в качестве исходного уравнения берется феноменологическое уравнение (2) и в 
нем флуктуирующая часть параметра 0 ( )c t  аппроксимируется гауссовским бе-

лым шумом, то согласно [15, 16] полученное СДУ интерпретируется в смысле 
предложенного Стратоновичем, и соответствующее уравнение Фоккера–Планка, 
как показано в [12], имеет вид: 

 
2 2 2

2
2

( , )
( ) ( ) '( ) ( , ) ( ) ( , )

2 2
c c

c
P x t

f x g x g x P x t g x P x t
t x x

                   
 (8) 

где ( , )P x t  – вероятность того, что в системе в момент времени t  имеется ровно 
x  число лиганд-рецепторных комплексов. Для получения уравнения для момен-

тов перепишем уравнение (8) в виде 
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 (9) 

В работе [15] приводится подробный вывод уравнений для моментов произ-
вольного порядка. Следуя [15], умножим обе части уравнения (9) на x  и 2x и, 

усреднив их согласно определению моментов, можно получить уравнения для x  

и 2x , которые имеют вид: 

 ( ),
d x

A x
dt

  (10) 

 
2

2 ( ) ( ).
d x

A x x B x
dt

   (11) 

Подставив в (10) значение ( )A x  из (9) с учетом явных выражений для )(xfc

и ( )g x  из (7), получим следующее окончательное уравнение, описывающее изме-

нение во времени среднего числа лиганд-рецепторных комплексов x  в виде 

 
2 2

2 2
1 1 0 1 1 0 1, , .

2 2
c cd x

x k k c k k c N k N
dt


  

          
 

 (12) 

Принимая, что в начальный момент на поверхности клетки не было лиганд-

рецепторных комплексов, т.е. при начальном условии (0) 0x  , из решения урав-

нения (12) получим следующее выражение для среднего числа лиганд-рецептор-
ных комплексов 

  ( ) 1 exp( )x t t


  


. (13) 

Для случая малого шума, когда   больше нуля, из (13), получим время релакса-
ции среднего числа лиганд-рецепторных комплексов в виде 

 

12
2

1 1 0 12
c

x
k k c k





 
    

 
. (14) 

Устремив время к бесконечности из формулы (13), определим стационарное 

значение среднего числа лиганд-рецепторных комплексов  
st

x  в виде 

  
2

2
1 0 1

2st
2

1 1 0 1

2

2

c

c

k c N k N
x

k k c k







 
. (15) 

Используем уравнение (10) и (11) для определения дисперсии 

 22 2 .x x x    Продифференцируем дисперсию по времени, получим 
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2 2

2
d x d x d x

x
dt dt dt


  . (16) 

Подставив в (16) значения производных для первого и второго моментов из (10) 
и (11), получим 

  
2 2

2 ( ) ( ) 2 2
d x

A x x B x x x
dt


      . (17) 

Подставив в (17) соответствующие выражения для ( )A x  и ( )B x  из (9) с учетом 

явных выражений для ( )cf x  и ( )g x  из (7) получим следующее окончательное 

уравнение, описывающее изменение во времени  дисперсии числа лиганд-рецеп-
торных комплексов в виде 
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2 1 1 exp( ) ,

/ 2, / 2,

.

c c
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d x
x t
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 (18) 

При решении уравнения (18) следует учесть начальное условие 2(0) 0x  . 

После несложных, но громоздких вычислений получим следующее окончатель-
ное выражение для нестационарной дисперсии числа лиганд-рецепторных ком-
плексов 
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 (19) 

Уравнение (19) описывает изменение дисперсии во времени. Из (19) следует что 
имеет место трехвременная релаксация. Более подробное объяснение приводится 
в разделе 3. 

Из (19) для случая малого шума, когда   и 1  больше нуля, можно получить 

следующее выражение для стационарной дисперсии 2
stx  
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k K c K c
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. (20) 

где 11 /  kkK  константа равновесия квазихимической реакции (1). 

3. Результаты и их обсуждение 

Как и следовало ожидать, при отсутствии внешнего шума, т.е. при условии 
0c  , решение стохастического уравнения (7) в точности переходит в решение 

соответствующего детерминированного уравнения (2). Из сопоставления (3) и 
(13) следует, что кинетика увеличения числа лиганд-рецепторных комплексов в 
случае детерминистического описания и увеличения среднего числа лиганд-ре-
цепторных комплексов, и при наличия мультипликативного шума является 
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экспоненциальной (рис.1).  
Анализ формул (3) и (13), а также рис.1 показывает, что при наличии муль-

типликативного шума кинетика заполнения рецепторных центров замедляется. 
Более полное представление о замедлении кинетики заполнения рецепторных 

центров можно получить из анализа времен релаксации (4) и (14). Из (4) и (14) 
следует, что с увеличением концентрации лигандов в растворе время релаксации 
как при детерминистическом описании, так и при наличии мультипликативного 
шума уменьшается (рис.2). Из сопоставления (4) и (14) следует также, что нали-
чие мультипликативного шума приводит к увеличению времени релаксации и, с 
ростом интенсивности флуктуаций ( 2σc ), увеличивается и время релаксации τx . 
Указанные характерные особенности времени релаксации продемонстрированы 
на рис.2. 

Как видно из (15), стационарное значение числа лиганд-рецепторных ком-

плексов stx  зависит от интенсивности внешнего шума 2
c , что является след-

ствием мультипликативности шума. Заметим, что в случае ланжевеновского 
шума среднее значение числа лиганд-рецепторных комплексов не зависит от ин-
тенсивности внешнего шума [10]. Для более детального анализа и построения 
соответствующих графиков перепишем (15) в виде 
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 (21) 

Рис.1. Зависимость доли занятых рецепторных центров  от без-

размерного времени  при  (при других значениях  кри-

вые качественно не изменяются). Кривая 1 построена по формуле (3) и 
описывает детерминистическую кинетику заполнения рецепторных цен-
тров. Кривые 2, 3 и 4 построены по формуле (13) при различных значениях 

безразмерного мультипликативного шума , равного соответ-

ственно 0.1, 0.2 и 0.3. 
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Поскольку число лиганд-рецепторных комплексов не может быть меньше нуля, 
то из (21) следует, что при заданном уровне интенсивности внешнего шума, сред-
нее число лиганд-рецепторных комплексов должно быть больше некоторого кри-
тического значения, которое определяется из условия равенства нулю числителя 
в выражении (21). Это значение равно 

 
* 2

0 1 2.cc k   (22) 

График зависимости (21) представлен на рис.3. При построении графика учтено, 

что 
*

0 0c c . Из рис.3 видно, что если интенсивность внешнего шума отлична от 

Рис.2. Зависимость безразмерного времени релаксации  от безразмер-

ной концентрации лигандов в растворе . Кривая 1, которая соответ-
ствует детерминированному случаю, построена по формуле (4). Кривые 2, 3, 
4 построены по формуле (14) при различных значениях безразмерного муль-
типликативного шума , равного соответственно 0.1, 0.2 и 0.3. 

Рис.3. Зависимости среднего числа доли лиганд-рецепторных комплексов 

 от безразмерной концентрации лигандов в растворе . Кри-
вая 4, построена по формуле (5) и соответствует детерминированному случаю. 
Кривые 3, 2, 1 построены по формуле (21) при различных значениях безраз-
мерного мультипликативного шума , равного соответственно 

0.1, 0.2 и 0.3. 
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нуля, то существует область малых концентраций лигандов в растворе, при кото-
рых среднее число лиганд-рецепторных комплексов равно нулю. Из (22) следует, 
что с увеличением как интенсивности внешнего шума, так и 1k  эта область рас-
ширяется. Из рис.3 видно также, что при наличии внешнего шума число лиганд-
рецепторных комплексов всегда меньше, чем при отсутствии шума. Эти резуль-
таты отличаются как от влияния на адсорбцию ланжевеновского шума, так и ад-
сорбции в среде без шума. 

Анализ выражений (19) и (20) показывает, что при переходе к детерминиро-
ванному пределу, т.е. при 0c  , дисперсия становится равной нулю. Из фор-
мулы (20) для стационарного значения дисперсии числа лиганд-рецепторных 
комплексов следует, что при малых значениях интенсивности внешнего шума 
дисперсия линейно зависит от интенсивности внешнего шума. Однако дальней-
ший рост интенсивности шума приводит к нелинейному росту дисперсии, при-
чем более сильный рост дисперсии наблюдается при низких значениях 
концентрации лигандов в растворе. Эти особенности роста дисперсии продемон-
стрированы на рис.4.  

Следует отметить, что в случае ланжевеновского шума, как следует из ре-
зультатов работы [10], стационарное значение дисперсии пропорционально ин-
тенсивности внешнего шума и линейно растет с увеличением интенсивности 
шума. 

Из формулы (20) следует также, что стационарная дисперсия лиганд-рецеп-
торных комплексов уменьшается с ростом концентрации лигандов в растворе. 
Зависимость стационарной дисперсии лиганд-рецепторных комплексов от без-
размерной концентрации (20) представлена на рис.5. На рис.5 параметром кри-
вых является безразмерная интенсивность внешнего шума. Из рис.5 видно, что с 
ростом интенсивности внешнего шума растет и дисперсия (см. также рис.4). 

Представляет интерес кинетика изменения зависимости нестационарной 
дисперсии от времени по формуле (19), которая изображена на рис.6. Из рис.6 

Рис.4. Зависимости стационарной дисперсии  от безразмерной 

интенсивности шума  (построенные по формулам (19–20)) 

при различных значениях безразмерной концентрации лигандов в растворе 
, равной соответственно 0.3, 0.2, 0.1. 
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видно, что при изменении времени от нуля до очень больших значений дисперсия 
растет от нуля до своего стационарного значения. Легко заметить, как и ожидали, 
стационарные значения дисперсий на кривых на рис. 6 в точности совпадают с 
их значениями на кривых на рис.5 (значения ординат на кривых, соответствую-
щие абсциссе X = 0.1). Из формулы (19) можно показать, что на малых временах 
дисперсия линейно зависит от времени и это видно также на рис.6.  

4. Заключение 

Таким образом, в работе впервые теоретически исследовано влияние муль-
типликативного шума на кинетику связывания лигандов с рецепторами, получен 
целый ряд новых и важных результатов. В отличие от детерминистического под-
хода, стохастический подход позволяет вычислить не только среднее число ли-
ганд-рецепторных комплексов, но и его дисперсию, а также зависимость этих 

Рис.5. Зависимость стационарной дисперсии  от безразмерной 

концентрации лигандов в растворе  (построенная по формуле (20)) 
при различных значениях безразмерной интенсивности внешнего шума 

, равной соответственно 0.1, 0.2 и 0.3. 

Рис.6. Зависимость дисперсии  от безразмерного времени  
(построенная по формуле (19)) при безразмерной концентрации лигандов в 
растворе  и при различных значениях безразмерной интенсивности 

внешнего шума , равной соответственно 0.1, 0.2 и 0.3. 
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величин от интенсивности шума. Исследованы влияние концентрации лигандов 
и интенсивности шума на время релаксации как среднего числа лиганд-рецептор-
ных комплексов, так и дисперсии. Эти новые теоретические результаты будут 
полезны при анализе передачи сигналов в рецепторных системах. Так, из кривых, 
представленных на рис.2, следует что выход рецепторного сигнала на стационар-
ный уровень происходит тем быстрее, чем больше концентрация лигандов и кон-
станта связывания лиганда с рецептором. Важным представляется также 
результат, который следует из анализа кривых на рис.5. Из рис.5 видно, что дис-
персию рецепторного сигнала можно уменьшить, если увеличить концентрацию 
лигандов в растворе и константу связывания лиганда с рецептором. Показано, 
что при наличии мультипликативного шума, изотерма связывания лигандов с ре-
цепторами имеет пороговый характер, т.е. процесс связывания лигандов с рецеп-
торами в области малых концентраций лигандов в растворе начинается с 
некоторого порогового значения, которое зависит от соотношения между интен-
сивностью мультипликативного шума, концентрации лигандов в растворе и кон-
станты скорости образования лиганд-рецепторного комплекса. Это весьма 
важный результат, который показывает, что рецепторный сигнал в флуктуирую-
щей среде возникает не при сколь угодно малых концентрациях лигандов, а то-
гда, когда концентрация лигандов будет превышать некоторое пороговое 
значение. 

Н.С. Ананикян выражает благодарность исследовательским проектам 
No. SCS 21AG-1C006 and No. SCS 23SC-CNR-1C006. 
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ՌԵՑԵՊՏՈՐԻՆԵՐԻ  ՀԵՏ  ԼԻԳԱՆԴՆԵՐԻ  ԿԱՊՄԱՆ  ԿԻՆԵՏԻԿԱՆ  
ՄՈՒԼՏԻՊԼԻԿԱՏԻՎ  ԱՂՄՈՒԿԻ  ԱՌԿԱՅՈՒԹՅԱՆ  ԴԵՊՔՈՒՄ  

Վ.Բ. ԱՌԱՔԵԼՅԱՆ,  Ս.Վ. ՀԱՐՈՒԹՅՈՒՆՅԱՆ,  Ս.Պ. ՔՈՉԱՐՅԱՆ,   
Ս.Գ. ՀԱՐՈՒԹՅՈՒՆՅԱՆ,  Ն.Ս. ԱՆԱՆԻԿՅԱՆ 

Տեսականորեն ուսումնասիրվել է լիգանդների կապումը ռեցեպտորների հետ, 

այն դեպքում, երբ արտաքին միջավայրի ֆլուկտուացիաների ազդեցության տակ 

ֆլուտկուացիայի է ենթարկվում լիգանդների թիվը լուծույթում: Ստացվել է 

մուլտիպլիկատիվ ստոխաստիկ դիֆերենցիալ հավասարում, որը նկարագրում է լիգանդ-

ռեցեպտորային կոմպլեքսների թվի փոփոխությունը ժամանակի ընթացքում: 

Հաշվարկվել են լիգանդ-ռեցեպտորային կոմպլեքսների միջին թիվը և դրա դիսպերսիան: 

Ստացվել է ռեցետպորների հետ լիգանդների կապման իզոթերմը: Ցույց է տրվել, որ 

մուլտիպլիկատիվ աղմուկի առկայությունը բերում է նրան, որ ռեցեպտորների հետ 

լիգանդների կապման պրոցեսը դառնում է շեմային՝ լիգանդի ցածր կոնցենտրացիաների 

տիրույթում կապման պարամետրերի և մուլտիպլիկատիվ աղմուկի որոշ 

հարաբերակցության դեպքում լիգանդ-ռեցեպտորային կոմպլեքսներ չեն առաջանում: 

Ցույց է տրվել, որ լիգանդների կոնցենտրացիայի աճի հետ լիգանդ-ռեցեպտորային 

կոմպլեքսների միջին թվի ռելաքսացիայի ժամանակը նվազում է, իսկ աղմուկի 

ինտենսիվության աճի հետ՝ մեծանում: Նաև ցույց է տրվել, որ արտաքին աղմուկի 

ինտենսիվության փոքր արժեքների դեպքում դիսպերսիան ուղիղ համեմատական է 

արտաքին աղմուկի ինտենսիվությանը և գծային աճում է աղմուկի ինտենսիվության աճի 

հետ: 

KINETICS  OF  LIGAND  BINDING  TO  RECEPTORS   
IN  THE  PRESENCE  OF  MULTIPLICATE  NOISE 

V.B. ARAKELYAN,  S.V. HARUTYUNYAN,  S.P. KOCHARYAN,   
I.V. VARDANYAN,  S.G. HAROUTIUNIAN,  N.S. ANANIKIAN 

The binding of ligands with receptors was theoretically studied in the case when the 
number of ligands in solution fluctuates under the influence of fluctuations of the external 
environment. A multiplicative stochastic differential equation has been obtained that describes 
the time change in the number of ligand-receptor complexes. The average number of ligand-
receptor complexes and its variance were calculated. An isotherm of binding of ligands to 
receptors was obtained. It has been shown that the presence of multiplicative noise leads to the 
fact that the process of binding of ligands to receptors becomes threshold - in the region of low 
concentrations of ligands at a certain ratio between the binding parameters and the intensity of 
the multiplicative noise, the formation of a ligand-receptor complex does not occur. It has been 
shown that with increasing ligand concentration, the relaxation time of the average number of 
ligand-receptor complexes decreases, and with increasing noise intensity it increases. It is also 
shown that at low values of the external noise intensity, the dispersion is proportional to the 
external noise intensity and increases linearly with increasing noise intensity. 
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Изучены структурные и отражающие свойства (полное отражение и рас-
сеяние) слоев черного кремния, сформированных методом реактивного ионного 
травления. Определены спектры отражения в видимом, ближних инфракрасном 
и ультрафиолетовом диапазонах длин волн излучения. Исследовано влияние про-
должительности травления на оптическое поведение слоев черного кремния и об-
суждены возможности их применения в солнечных элементах и фотодетекторах. 

1. Введение

Черный кремний (black silicon, BSi) представляет собой приповерхностный 
слой кристаллического Si, состоящий из массива плотно упакованных 
конусообразных наноразмерных выступов (наноигл) [1]. Этот материал обладает 
уникальными оптическими и электронными свойствами, что делает его 
перспективным для применения в различных областях, включая интегральные 
схемы, фотодиоды и газовые сенсоры [2–4]. В настоящее время BSi активно 
используется в качестве фронтальных антиотражающих слоев для однопере-
ходных [5, 6] и тандемных [7] солнечных элементов из-за чрезвычайно низкой 
отражательной способности поверхности. Это связано как с многократным 
отражением солнечнего излучения от боковых поверхностей наноигл, так и с 
образованием наноиглами эффективной среды с непрерывно изменяющимся 
показателем преломления. Исходя из этого, для моделирования отражающих 
свойств BSi применяются метод трассировки лучей (ray-tracing) на основе 
геометрической оптики [8, 9] или методы на основе электромагнитной теории, 
такие как приближение эффективной среды (effective medium approximation, 
EMA), метод матриц переноса (transfer matrix method, TMM) и метод конечных 
разностей во временной области (finite-difference time-domain, FDTD) [7, 10–12]. 

Во многих работах экспериментально исследованы отражающие свойства 
слоев BSi в зависимости от различных структурных параметров и технологи-
ческих режимов их формирования [5, 12, 13]. При этом, как правило, измерения 
проводятся в видимом диапазоне длин волн излучения, охватывающем основную 
часть спектра солнечного излучения и являющемся областью сильного 
поглощения кристаллического Si. Между тем определенный интерес 
представляют оптические свойства слоев BSi в более широком спектральном 
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диапазоне длин волн излучения для оценки возможностей их применения в 
фотодетекторах ближнего инфракрасного и ультрафиолетового зондирования. 
Кроме того, в имеющихся работах практически не рассматривается вклад 
рассеяния в полном отражении слоев BSi. Такой анализ позволит более детально 
изучить оптическое поведение BSi, а также определить условия применения того 
или иного метода моделирования в отношении его способности предсказывать 
отражение этих слоев. 

В связи с вышеизложенным, целью настоящей работы является 
исследование отражения и рассеяния слоев BSi в широком спектральном 
диапазоне длин волн солнечного излучения. 

2. Экспериментальная часть 

Несмотря на то, что существует множество различных методов изготовления 
BSi, включая металл-стимулированное химическое травление (metal-assisted 
chemical etching, MACE) и лазерно-индуцированное травление (laser-induced 
etching, LIE) [1], в этом исследовании мы сосредоточились на слоях BSi, изготов-
ленных с помощью наиболее широко применяемого метода – реактивного ион-
ного травления (reactive ion etching, RIE) в газовой смеси гексафторида серы (SF6) 
и кислорода (O2). Слой BSi был сформирован на поверхности подложек моно-
кристаллического Si(100). В экспериментах варьировалась только продолжи-
тельность травления – 3, 6 и 10 мин, а остальные технологические параметры 
поддерживались фиксированными. Детали параметров процесса и описание RIE 
камеры приведены в работе [14]. 

Морфологию слоя BSi исследовали с помощью высокоразрешающего 
атомно-силового микроскопа (Atomic-Force Microscope, AFM) SolverРro 47 и ска-
нирующего электронного микроскопа (Scanning Electron Microscope, SEM) 
SEMXL 40 Philips. Анализ полученных данных был выполнен при помощи спе-
циализированного программного комплекса Gwyddion, позволяющего рассчи-
тать среднеквадратичную (root mean square, RMS) шероховатость, а также 
геометрические параметры BSi. 

Спектры отражения измеряли на спектрофотометре UV-3101PC с интегри-
рующей сферой в спектральном диапазоне длин волн λ = 250–1400 нм. Установка 
имела два режима работы: один – диффузный режим, при котором измеряется 
только рассеянный свет из-за плазменной текстуры поверхности, а другой – ре-
жим полного отражения, при котором измеряется полное отражение (сумма диф-
фузного и зеркального отражения). Схема измерения отражения излучения 
приведена на рис.1, где вышеуказанные режимы отличаются с учетом или устра-
нением в ловушке (trap) зеркального отражения. Из-за геометрии интегрирую-
щей сферы образец, помещенный в порт отражения, устанавливается под углом 
8° относительно падающего излучения. Наличие перегородки (baffle) между об-
разцом и детектором предотвращает немедленный сбор излучения и способ-
ствует многократному отражению внутри сферы. Оптические измерения 
проводили при комнатной температуре на воздухе. 

Эффективность рассеяния отраженного излучения характеризовали коэффи-
циентом диффузного отражения 𝐻ሺλሻ (Haze-factor), который определяется как 

  



198 

𝐻ሺλሻ ൌ
𝑅ሺλሻ 
𝑅ிሺλሻ

100%, 

где 𝑅ሺλሻ – диффузное отражение, 𝑅ிሺλሻ – полное отражение. 

3. Результаты и их обсуждение 

На рис.2 представлены SEM микрофотография и трехмерное изображение 
реконструкции AFM топографии слоя BSi, сформированного при продолжитель-
ности травления 10 мин. Видно, что слой BSi состоит из четко выраженных 
конусообразных наномасштабных выступов, имеющих резко выраженную 
границу с Si подложкой. Боковые поверхности наноигл гладкие, без нанокласте-
ров и наноусиков, характерных для слоев, изготовленных методами MACE и LIE 
[1]. Наноиглы расположены неупорядоченно с небольшими зазорами между 
ними (меньше 100 нм), диаметр их основания находится в диапазоне от 170 до 
200 нм, а среднее значение высоты составляет 670 нм. Расчетное значение RMS 
шероховатости составляло 58 нм. Морфологические параметры слоев BSi были 
однородны по всей площади подложек Si, за исключением краев, где они 
механически прижимаются к держателю RIE камеры.  

Для всех образцов, независимо от продолжительности травления, плотность 
наноигл практически была одинакова. Однако с увеличением продолжитель-
ности травления диаметр наноигл уменьшался, а высота и RMS шероховатость 
увеличивались. Так для слоев BSi, сформированных при продолжительности 

Рис.1. Схема измерения (а) полного и (b) диффузного отражения. 

Рис.2. (a) SEM микрофотография и (b)трехмерное изображение 
реконструкции AFM топографии слоя BSi. 
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травления 3 и 6 мин, высота наноигл составляла 180 и 310 нм, а RMS 
шероховатость – 32 и 41 нм, соответственно. Такое поведение объясняется 
механизмом формирования BSi в среде газовой смеси SF6/O2 как результат двух 
противоположных эффектов: травление Si с образованием летучего SiF4 и 
локальное окисление поверхности с образованием пассивирующей пленки 
SiOyFx [1]. С увеличением продолжительности процесса формирования BSi 
преобладает первый из этих эффектов, что приводит к удалению большего 
количества материала с поверхности Si и, соответственно, к росту высоты 
наноигл и уменьшению их диаметра. Поскольку в экспериментах скорость 
потока газовой смеси оставалась неизменной, в формировании BSi участвует 
одинаковое количество локальных островков пассивирующей пленки, что и 
обуславливает постоянство их плотности. 

На рис.3 представлены спектры полного отражения и рассеяния (Haze-factor) 
изготовленных образцов в спектральном диапазоне длин волн λ = 250–1400 нм. 
Для сравнения там же показаны соответствующие спектры Si подложек с 
планарной поверхностью (без слоя BSi).  

Как ожидалось, планарные подложки имеют наибольшее значение полного 
отражения и демонстрируют пренебрежимо малое диффузное отражение 
(𝐻ሺλሻ~1%ሻ во всем интересующем спектральном диапазоне. Присутствие слоев 
BSi приводит к снижению отражательной способности и увеличению рассеяния. 
Увеличение продолжительности травления усиливает эту тенденцию. Это 
понятно, поскольку более длинные наноиглы и большие значения RMS 
шероховатость должны улучшить антиотражающие свойства как за счет 
геометрического оптического рассеяния, так и за счет более плавного изменения 
эффективной среды. 

Если судить только по полному отражению, слои BSi, особенно при 
продолжительности травления в 10 мин, показывают превосходные 
антиотражающие результаты в видимом диапазоне длин волн солнечного 
излучения. Однако в этом диапазоне нельзя считать их идеальными рассеи-
вателями из-за монотонного уменьшения коэффициента диффузного отражения 
при λ > 600 нм. Этот результат косвенно указывает на то, что слои BSi не будут 
эффективно способствовать рассеянию излучения при их формировании на 

Рис.3. Спектры (a) полного отражения и (b) рассеяния планарных 
подложек (1) и со слоем BSi, сформированных при продолжительности 
травления 3 (2), 6 (3) и 10 (4) мин. 
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задней поверхности подложек, как предлагается в работе [15]. С другой стороны, 
отраженное излучение от фронтального слоя BSi, рассеянное под большими 
углами, может улавливаться посредством полного внутреннего отражения на 
границах раздела, созданных герметизирующими материалами и стеклом в 
модуле солнечных элементов [16]. Поэтому необходимо именно для диапазона 
λ < 600 нм найти условия и выбирать подходящие герметизирующие материалы 
для обратного перенаправления излучения на солнечный элемент, увеличивая 
общее количество излучения, попадающего в подложку. Таким образом, для 
солнечных элементов важен выбор оптимальной высоты наноигл с обеспечением 
низкого (почти нулевого) отражения и высокого (почти ламбертовского) 
рассеяния в видимом диапазоне длин волн излучения. 

В ближнем ультрафиолетовом спектральном диапазоне (λ = 250–400 нм) для 
всех образцов, включая планарную Si подложку, на спектрах отражения 
появляются два отчетливых пика (вертикальные линии на рис.3а). Первый из них 
наблюдается при ~365 нм, а более доминирующий второй пик при ~275 нм. Эти 
пики связаны с прямыми переходами в критических точках зонной 
энергетической структуры кристаллического Si, которые соответствуют точкам 
и линиям симметрии в первой зоне Бриллюэна Si в обратном пространстве. 
Первый пик связывают с центральной точкой зоны  и краевой точкой L, а второй 
с краевой точкой X [17,18]. Совпадение длин волн пиков планарной Si подложки 
и слоев BSi можно рассматривать как свидетельство того, что процесс RIE не 
вызывает заметной деформации зонной структуры Si. 

В ближнем инфракрасном спектральном диапазоне (λ = 1000–1400 нм) резко 
возрастает отражательная способность образцов и затухает диффузное 
отражение, поскольку энергия фотонов приближается к энергии собственной 
запрещенной зоны Si в 1.12 эВ. В результате, подложка становится прозрачной, 
а солнечное излучение, прошедшее через подложку, может отражаться от ее 
задней внутренней поверхности и вновь выходить из фронтальной поверхности. 
Причем из-за пропускающего рассеяния, когда часть излучения рассеивается и 
распространяется внутри подложки, излучение может многократно отражаться 
от внутренних поверхностей подложки, прежде чем покинуть ее, либо 
пропускаясь, либо отражаясь. В итоге увеличивается общий уровень полного 
отражения от фронтальной поверхности, с чем и связаны наблюдаемые высокие 
значения отражения в ближнем инфракрасном спектральном диапазоне. 
Следовательно, в пределах запрещенной зоны и выше слои BSi могут 
использоваться в фотодетекторах только после дополнительной 
модификационной обработки, способствующей повышению поглощения и 
уменьшению отражения. Например, это может быть достигнуто за счет 
комбинации с гетеропереходами (MoS2, CuZnSnS4 и т.д.) или с применением 
пассивирующих покрытий (SiO2, Al2O3, Si3N4 и т.д.) [19]. 

Анализ спектров рассеяния показывает, что моделирование оптических 
свойств слоев BSi методами геометрической оптики лучше всего подходит для 
области коротких длин волн (вплоть до 600 нм), в пределах которой диффузный 
компонент отражения доминирует. Методы на основе электромагнитной теории, 
например, EMA и TMM, могут обеспечить наилучшую точность в диапазоне 
средних и длинных длин волн излучения. Этот вывод совпадает с результатами 
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работы [20], где сопоставлением экспериментальных и расчетных данных 
найдены критерии применения разных методов моделирования оптических 
свойств слоев BSi. Для широкоспектрального моделирования требуются FDTD 
или другие строгие подходы. 

В конце следует подчеркнуть, что в данной работе рассматривалось 
отражательное поведение слоев BSi только в случае нормально падающего 
излучения, а угловая зависимость будет объектом дальнейших исследований. 

4. Заключение 

Исследованы спектры полного отражения и рассеяния слоев BSi в 
спектральном диапазоне длин волн излучения от 250 до 1400 нм. Показано, что 
в видимом диапазоне спектра присутствие слоя BSi существенно снижает 
отражательную способность и увеличивает рассеяние. Эта тенденция 
усиливается с увеличением продолжительности процесса формирования BSi 
методом реактивно-ионного травления. В ближнем ультрафиолетовом диапазоне 
на спектрах отражения появляются два пика при длинах волн 365 и 275 нм, 
связанные с прямыми переходами в критических точках зонной энергетической 
структуры кристаллического Si. В ближнем инфракрасном спектральном 
диапазоне отражательная способность слоев BSi резко возрастает за счет 
отражения излучения от задней внутренней поверхности пластин. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке Комитета по высшему 
образованию и науке РА в рамках научного проекта № 21AG-2B011. 
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ՍԵՎ  ՍԻԼԻՑԻՈՒՄԻՑ  ՇԵՐՏԵՐԻ  ԱՆԴՐԱԴԱՐՁՄԱՆ   
ՀԱՏԿՈՒԹՅՈՒՆՆԵՐԸ  ԼԱՅՆ  ՍՊԵԿՏՐԱՅԻՆ  ՏԻՐՈՒՅԹՈՒՄ 

Գ.Ե. ԱՅՎԱԶՅԱՆ 

Հետազոտվել է ռեակտիվ իոնային խածատման մեթոդով ձևավորված սև 

սիլիցիումից շերտերի կառուցվածքային և անդրադարձման (ընդհանուր անդրադարձում 

և ցրում) հատկությունները: Անդրադարձման սպեկտրերը որոշվել են ճառագայթման 

ալիքի երկարությունների տեսանելի, ենթաինֆրակարմիր և ենթաուլտրամանուշա-

կագույն տիրույթներում: Ուսումնասիրվել է խածատման տևողության ազդեցությունը սև 

սիլիցիումից շերտերի օպտիկական վարքագծի վրա և քննարկվել են դրանց կիրառման 

հնարավորությունները արևային էլեմենտներում և ֆոտոդետեկտորներում: 

REFLECTIVE  PROPERTIES  OF  BLACK  SILICON   
IN  A  WIDE  SPECTRAL  RANGE  

G.Y. AYVAZYAN 

The structural and reflective properties (total reflection and scattering) of black silicon 
layers formed by reactive ion etching have been studied. Reflection spectra were determined in 
the visible, near-infrared and near-ultraviolet wavelength ranges. The influence of etching 
duration on the optical behavior of black silicon layers is studied and the possibilities of their 
use in solar cells and photodetectors are discussed 
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Исследовано влияние двухкомпонентной добавки TiO2:ZrO2 на механи-
ческие свойства стеклокристаллического материала, синтезированного на основе 
перлита. Установлена взаимосвязь между модулем Юнга, микротвёрдостью и со-
держанием добавки TiO2:ZrO2 в исходной шихте. Методом неизотермического 
дифференциального термического анализа (ДТА) исследована кинетика кристал-
лизации полученного материала. По результатам СЭМ-исследований установ-
лено, что добавление примеси TiO2:ZrO2 приводит к увеличению концентрации 
зародышей и к уменьшению размеров образующихся кристаллитов, что в итоге 
является физической причиной повышения микротвёрдости синтезированной 
стеклокерамики. 

1. Введение

При создании современных защитных структур и конструкций актуальна 
проблема остановки пуль с сердечником из жаропрочной стали, выпущенных из 
современного оружия, обладающего высокой энергией и высокой пробивной 
способностью. Такие пули можно остановить только с помощью твердых барь-
ерных слоев, способных рассеивать ее энергию, разбивая твердый сердечник 
пули на мелкие кусочки. На сегодняшний день таким перспективным защитным 
материалом для изготовления элементов бронезащиты является ударопрочная 
керамика, в частности, такая как Al2O3, SiC и B4C [1–3]. 

В качестве возможной замены упомянутых керамик могут выступить мате-
риалы, имеющие более низкую плотность, себестоимость и получаемые более 
простыми технологическими методами. В частности, таким материалом может 
являться стеклокристалл (стеклокерамика) с нанокристаллической структурой, 
механическими свойствами которого, как хорошо известно, можно управлять как 
выбором его состава и технологических режимов синтеза, так и варьированием 
размеров и концентрации образующих кристаллических частиц [4, 5]. 

Требуемые микроструктура и оптимальные механические свойства стекло-
керамики (СК) могут быть достигнуты путем контроля исходного химического 
состава, а также подбором катализатора кристаллизации. Во многих стеклокера-
мических системах, в качестве наиболее эффективных зародышеобразователей 

https://doi.org/10.54503/0002-3035-2024-59.2-203
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используются фториды [6, 12], диоксид циркония (ZrO2), диоксид титана (TiO2), 
диоксид олова (SnO2), или их смеси [3, 7–9]. 

Известно, что из указанных катализаторов диоксид титана хорошо растворя-
ется в расплавленном стекле и при охлаждении и последующем повторном 
нагреве осаждается в качестве субмикронных частиц, которые содействуют фор-
мированию основных кристаллических фаз. Наличие ZrO2 укрепляет силикат-
ную сеть, увеличивает энергию активации кристаллизации и, следовательно, 
увеличивает температуру стеклования и вязкость расплава [9, 10]. 

Выбор катализаторов сильно влияет на физико-механические свойства СК. 
В частности, авторы работы [11] для получения баллистически стойкой СК в ка-
честве катализатора кристаллообразования в стеклах типа Li2O–Al2O3–SiO2–K2O 
использовали смесь TiO2:ZrO2:SnO2, взятую в массовом соотношении 3:2:1. 

Правильный выбор исходной сырьевой смеси и катализатора кристаллиза-
ции очень важен и для синтеза стеклокристаллического материала на основе пер-
лита [12]. 

Представленная работа посвящена исследованию механических свойств СК 
на основе перлита в зависимости от процентного содержания дополнительного 
катализатора кристаллизации типа двухкомпонентной смеси TiO2:ZrO2. 

2. Материалы и методы 

В исходный состав синтезированного нами СК материала входят: перлит – 
40–70 масс%, CaCO3 – 30–40 масс%, Na2CO3 – 2–5 масс%, основной катализатор 
кристаллизации Na2SiF6 – 3–7 масс% и двухкомпонентная добавка TiO2:ZrO2 – до 
5 масс%. Процесс получения СК материала, содержащего нанокристаллы, реали-
зуется в два этапа. На первом этапе при температуре 1320–1350oC в корундовых 
тиглях в течение от 1 до 3 х часов производится варка стекла. После варки стекло 
отжигается при температуре 500–600C. Далее для создания необходимой мик-
роструктуры образцы подвергаются двухступенчатой тепловой обработке. На 
первой стадии образцы выдерживают около часа при температуре 600–700С, в 
течении которого появляются и растут зародыши кристаллов. На второй стадии 
температура повышается до 930–1000C и производится выдержка образца для 
того, чтобы закристаллизовать основное вещество стекла. 

Синтезированые образцы отличались содержанием дополнительного ката-
лизатора кристаллизации TiO2:ZrO2 (взятого в массовом соотношении 3:2) в со-
ставе исходной шихты, не превышающем 5 масс.%. Добавки вводили в базовый 
состав сверх 100% по массе. Mикротвердость полученных образцов была изме-
рена твердомером Digital Micro Vickers Hardness Tester DV–1At-8 (China). Скоро-
сти продольных и поперечных ультразвуковых волн в СК определены с помощью 
импульсной установки «Ультразвук» (РФ). Рентгенофазный анализ СК матери-
ала был выполнен на рентгеновском дифрактометре MD–10 (РФ), с излучением 
CuKα. Кинетика кристаллизации была исследована методом неизотермического 
ДТА с помощью дериватографа Paulik-Paulik-Erdey Q–1500D (Hungary). В каче-
стве эталонного материала служил прокаленный порошок Al2O3, масса навески – 
1 г. Плотность материала измерялась методом гидростатического взвешивания. 
Микроструктура образцов была исследована сканирующим электронным микро-
скопом (СЭМ) Vega-Tescan (Czeck Republik). 
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3. Экспериментальные результаты и их обсуждение 

В работе [12] нами проанализировано распределение кристаллических зерен 
по размерам в СК для образцов без катализатора кристаллизации TiO2:ZrO2, и 
показано, что образующиеся кристаллы имеют средний размер 80–100 нм. Ана-
лиз дифрактограмм этих образцов приводит к выводу, что основной кристалли-
ческой фазой в СК материале является волластонит (β-CaSiO3). Кроме 
дифракционных пиков, соответствующих основной кристаллической фазе, выде-
ляются также более слабые пики, характерные для кристаллографических плос-
костей ларнита (Ca2SiO4). Добавление примеси не приводит к образованию 
новых кристаллических фаз. Эта добавка, в первую очередь, вызывает изменение 
плотности стекла. 

Поскольку распределение примесей в стекломассе однородно, максималь-
ное увеличение плотности получаемого материала можно рассчитать, как отно-
шение массы примесей к объему образовавшегося стекла. Если плотность 
образовавшегося стекла превышает расчетную, это означает, что под воздей-
ствием примеси произошло уплотнение микроструктуры, а если плотность мате-
риала меньше расчетной, можно предположить, что примесь растворилась не 
полностью (об этом свидетельствует тот факт, что после образования стеклофазы 
на дне тигля иногда выделяются остатки примеси). Исходя из этих соображений 
можно оценить максимальный процент добавки TiO2:ZrO2, которая может рас-
творяться в стеклофазе при температуре 1320–1350C. 

На рис.1 приведены зависимости плотности образовавшегося стекла и ее 
расчетного значения от процентного содержания примеси TiO2:ZrO2. Сравнивая 
значения этих плотностей, можно заключить, что максимальный процент при-
меси TiO2:ZrO2, растворенных в стеклофазе, не превышает (3.5–4) масс%. 

Для расчета коэффициентов упругости (коэффициента Пуассона, модуля 
Юнга), характеризующих механические свойства полученных СК, измерялась 
скорость распространения акустических волн (продольных и поперечных) в об-
разцах с различным процентным содержанием примеси TiO2:ZrO2. 

Рис.1. Зависимость плотности образовавшегося стекла (1) и расчетной плот-
ности (2) от процентного содержания примесей TiO2:ZrO2 в исходной шихте. 
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На рис.2a, b представлены зависимости скорости продольной ультразвуко-
вой волны, модуля Юнга и коэффициента Пуассона от процентного содержания 
примеси TiO2:ZrO2 в СК. Они представляют идущие к насыщению кривые, 
которые достигают насыщения уже при содержании примеси TiO2:ZrO2 3.5–4 
масс%. Как видно, увеличение плотности СК в зависимости от количества смеси 
приводит к увеличению скорости распространения продольных волн на 5–6%. 

Максимальное увеличение модуля Юнга составило около 18%. При этом 
коэффициент Пуассона, характеризующий интенсивность поперечной 
деформации при приложении к образцу усилий, изменяется от 0.21 до 0.28, то 
есть увеличивается на 33.4%. 

Для изучения влияния примеси TiO2:ZrO2 на микроструктуру СК были 
проведены СЭМ-исследования, которые показали (рис.3), что добавление 
примеси TiO2:ZrO2 приводит к уменьшению размера кристаллитов и увеличению 
их концентрации. При этом в образце образуется более однородная 
мелкозернистая микроструктура. 

Исследования показали, что в случае отсутствия основного 
фторсодержащего катализатора кристаллизации в исходном составе СК, 
дальнейшая термообработка стекла при наличии только примесей TiO2 и ZrO2 не 
приводит к кристаллизации. Известно, что для кристаллизации нарушение Si–О, 
связи в стекловидной сетке является предпосылкой дальнейшей 
перегруппировки ионов в структуре. Добавление катализатора кристаллизации 
из группы фторидов приводит к частичной замене кислорода на фтор, к 
увеличению ангармоничности системы, что сильно ослабляет структурную сетку 
стекла [13]. Фторид способствует начальной кристаллизации, и основной фазой 
кристаллизации является волластонит [12]. В таких ослабленных структурах при 
дополнительном легировании диоксидом титана возникают ионы Ti4+, которые, 
на наш взгляд, замещая ионы Si4+ в структуре стекла, приводят к образованию 
связей Ti–O значительно более слабых, чем связи Si-O, что и улучшает 
кристаллизуемость стекла [3, 14]. Кроме того, наличие TiO2 увеличивает 
количество не связывающего кислорода в стеклах и, следовательно, 
дополнительно уменьшает вязкость стекла. 

Рис.2. Зависимости (а) скорости продольной ультразвуковой волны (1) и 
модуля Юнга (2) и (b) коэффициент Пуассона от процентного содержания 
примеси TiO2:ZrO2 в СК. 
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Сделанные предположения подтверждаются исследованиями ДТА, которые 
показывают (рис.4), что с увеличением процентного содержания примеси 
TiO2:ZrO2 температура стеклования tg, определяемая вязкостью стекла, 
снижается на 15–20оC. На кривых ДТА для образцов, содержащих 1.2 и 2.4% 
примеси TiO2:ZrO2, в интервале температур 600–650°С появляется 
экзотермический максимум, из которого по методу Киссинджера [15–17] было 
оценено значение энергии активации кристаллизации. Полученное значение 
имеет тот же порядок, что и энергия диссоциации Si–О связи (424 кДж/моль), что 
свидетельствует о распаде связи Si–O под воздействием ионов титана. Таким 
образом, под воздействием примеси TiO2:ZrO2 образуется большое количество 
центров кристаллизации. При высокой концентрации центров кристаллизации 
одновременно образуется большое количество мелких кристаллитов, 
отделенных друг от друга тонкими слоями стеклофазы. Уменьшение размера 
кристаллитов в СК материале приводит к упрочнению и повышению его 
твердости [18–21]. 

Известно, что чем мельче зерно, тем чаще на пути скользящих дислокаций 
встречаются барьеры на границе зерен и, следовательно, требуются более  
высокие напряжения для пластической деформации материала [19]. Как 
результат, по мере измельчения зерен прочность и твердость СК возрастает. Для 
оценки механической прочности СК были измерены величины микротвёрдости 
по Виккерсу. 

Рис.3. СЭМ картины для образцов (a) без содержания и со содержанием 
примеси TiO2:ZrO2 соответственно (b) 1.2 и (c) 2.4%. 
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На рис.5 представлена зависимость микротвердости СК от процентного 
содержания примеси TiO2:ZrO2. Как видно из полученной зависимости, наличие 
примесей действительно приводит к значительному (более чем на 55%) 
увеличению микротвердости СК.  

4. Заключение 

Таким образом, показано, что максимальная растворяемость примеси 

TiO2:ZrO2 в СК на основе перлита не превышает (3.5–4) масс% при температуре 

Рис.4. ДТА для образцов базового состава (1), с содержанием добавки TiO2: 
ZrO2 в количестве 1.2 масс% (2) и 2.4 масс% (3). 

Рис.5. Зависимость микротвердости СК от массового процентного содержания 
примеси TiO2:ZrO2 в исходной шихте. 
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варки 1320–1350оC. Методом ДТА установлено, что добавление примесей 

TiO2:ZrO2 не приводит к образованию новых фаз, но уменьшает вязкость стекла, 
увеличивает количество центров кристаллизации, улучшает кристаллизуемость 
стекла и, как результат, значительно улучшает механические свойства 
синтезированного материала. В зависимости от процентного содержания 
примеси TiO2:ZrO2 в исходном составе СК максимальное увеличение модуля 
Юнга составило 18%, коэффициента Пуассона 33.4%, а микротвердости 55%. 
Перлитовая СК с такими модульными характеристиками может использоваться 
для создания защитных элементов и конструкций как индивидуального 
назначения, так и для различных транспортных средств. 
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TiO2:ZrO2  ԵՐԿԲԱՂԱԴՐԻՉ  ՀԱՎԵԼԱՆՅՈՒԹԻ  ԱԶԴԵՑՈՒԹՅՈՒՆԸ  ՊԵՐԼԻՏԻ  
ՀԻՄԱՆ  ՎՐԱ  ՍԻՆԹԵԶՎԱԾ  ԱՊԱԿԵԲՅՈՒՐԵՂԱԿԱՆ  ՆՅՈՒԹԻ  

ՄԵԽԱՆԻԿԱԿԱՆ  ՀԱՏԿՈՒԹՅՈՒՆՆԵՐԻ  ՎՐԱ 

Լ.Ն. ԳՐԻԳՈՐՅԱՆ,  Պ.Գ. ՊԵՏՐՈՍՅԱՆ,  Ս.Գ. ՊԵՏՐՈՍՅԱՆ 

Ուսումնասիրվել է երկբաղադրիչ TiO2:ZrO2 հավելանյութի ազդեցությունը 

պեռլիտի հիման վրա սինթեզված ապակեբյուրեղային նյութի մեխանիկական հատկու-

թյունների վրա։ Կապ է հաստատվել Յանգի մոդուլի, միկրոկարծրության և TiO2:ZrO2 

հավելանյութի պարունակության միջև: Ստացված նյութի բյուրեղացման կինետիկան 

ուսումնասիրվել է ոչ իզոթերմիկ դիֆերենցիալ ջերմային անալիզի (DTA) մեթոդով։ SEM 

ուսումնասիրությունների արդյունքների հիման վրա ցույց է տրվել, որ TiO2:ZrO2 

հավելանույթի ավելացումը հանգեցնում է սաղմերի կոնցենտրացիայի մեծացմանը և 

ձևավորվող  բյուրեղների չափերի փոքրացմանը, ինչը բերում է ապակեկերամիկայի 

միկրոկարծրության մեծացման: 

INFLUENCE  OF  TiO2:ZrO2  BI-COMPONENT  ADDITIVE  ON   THE 
MECHANICAL  PROPERTIES  OF  GLASS-CERAMIC   

MATERIAL  BASED ON PEARLITE 

L.N. GRIGORYAN,  P.G. PETROSYAN,  S.G. PETROSYAN 

The effect of a two-component TiOଶ: ZrOଶ addition on the mechanical properties of a 

glass-crystalline material synthesized based on pearlite has been studied. A relationship has 

been established between Young's modulus, microhardness and the content of the TiOଶ:ZrOଶ 

addition on in the original batch. The kinetics of crystallization of the resulting material was 
studied using the method of non-isothermal differential thermal analysis. Based on the results 

of SEM studies, it was established that the addition of TiOଶ: ZrOଶ leads to an increase in the 

concentration of nucleation sites and a decrease in the size of the resulting crystallites, which 
ultimately is the physical reason for the increase in the microhardness of the synthesized glass 
ceramics. 
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Проведен анализ свойств порошков метасиликата свинца, синтезирован-
ного микроволновым методом, и легкоплавкого (900оС) стекла, полученного на 
его основе. Физико-химические исследования показали, что синтезированный 
метасиликат свинца и стекло, полученное на его основе, являются перспектив-
ными материалами для применения в различных областях, а именно: в качестве 
широкозонного полупроводника, фотокатализатора, а также стекла, используе-
мого для защиты от ионизирующего излучения. 

1. Введение
Использование микроволнового (МВ) метода нагрева в процессе гидротер-

мальной обработки кремнеземсодержащих горных пород отразилось на всем 
процессе их комплексной обработки и сделало его ещё более эффективным для 
использования. В проведенных нами исследованиях [1] показано, что МВ излу-
чение интенсифицирует весь процесс обработки, обеспечивая качество конечных 
и промежуточных продуктов не хуже, а иногда и лучше тех же продуктов, полу-
ченных традиционными методами нагрева. Таким образом уменьшается темпе-
ратура щелочной обработки исходного сырья на 20–30%, сокращается время его 
обработки в 3–5 раз, что приводит к уменьшению энергетических затрат при по-
лучении  жидкого стекла и различных стекольных шихт на его основе до 60–80% 
в сравнении с традиционным нагревом. Уменьшаются также потери компонен-
тов (в 7–9 раз) при изготовлении стекла на основе такой шихты. 

В работах [2–5] показано, что МВ-обработка является эффективным спосо-
бом получения наноматериалов благодаря равномерному и быстрому нагреву 
всего объёма реагирующей смеси. В гетерогенном процессе фотокатализа раз-
меры и структура частиц определяют каталитическую активность материала. Так 
в работe [6] гидротермально-микроволновым методом (ГТМВ) нами был разра-
ботан материал со структурой ядро (SiO2)–оболочка (ZnO) с высокой фотоката-
литической активностью в УФ области спектра. Однако не только силикаты 
цинка, но и наноструктуры силиката свинца также используются в качестве фо-
токатализатора [7–9]. 

https://doi.org/10.54503/0002-3035-2024-59.2-211
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B настоящее время силикаты свинца и свинцовое стекло получили широкое 
применение в качестве стабилизатора пластмасс, используемых для изготовле-
ния оболочек электрических кабелей, красок по фарфору и другой керамике, для 
получения оптического стекла, ИК-прозрачных стекол, а также защитного мате-
риала от ионизирующего излучения. Свинцовые стекла незаменимы в области 
медицинского оборудования, обладают максимальной светопроницаемостью и 
при этом остаются непроницаемыми для ионизирующего излучения. Свинцовые 
стекла устанавливаются в окнах, ширмах, дверях медицинских и диагностиче-
ских центров для наблюдения за проведением диагностических процедур с ис-
пользованием аппаратов ионизирующего излучения, например, в рентген-каби-
нетах, кабинетах компьютерной томографии, в радиологии, рентгеноскопии и 
маммографии, лабораториях, научных и исследовательских институтах, в обору-
довании для досмотра службы безопасности аэропортов, в линзах рентгеноза-
щитных очков. 

Цель настоящей работы – детальное изучение свойств метасиликата свинца, 
полученного методом ГТМВ, и выявление оптимальных условий получения ма-
териала, который отвечал бы требованиям применения его в качестве широкозон-
ного полупроводника, фотокатализатора, а также стекла, используемого для 
защиты от ионизирующего излучения. 

2. Экспериментальная часть 

2.1. Синтез метасиликата PbSiO3 

Синтез метасиликата свинца проводился гидротермально-микроволновым 
(ГТМВ) методом, описанным в работе [10], когда получение конечного продукта 
осуществлялось взаимодействием растворов нитрата свинца и силиката натрия, 
с учетом того, что количество исходных реагентов рассчитано согласно реакции 
для получения метасиликата: 
 Pb (NO3)2 + Na2OꞏSiO2 → PbOꞏSiO2 + 2NaNO3. 

Следует отметить, что в технологию синтеза силикатов гидротермальным 
методом [1,10] входит и процесс сушки при температуре 100С в течение 5–6 часов 
до определенной влажности конечного продукта. Образцы гидросиликатa свинца 
после сушки представляют собой белый, тонкодисперсный порошок, химиче-
ский анализ которого показал соответствие формуле PbSiO3, с влажностью 4–5%. 

Изготовление стекла осуществлялась при 900C. Осветленное стекло на ос-
нове метасиликата было получено в течение часа, стеклo проваривалoсь в 2–
2.5 раза быстрее в сравнении с традиционным (твёрдофазным) методом получе-
ния свинцового стекла того же состава [11]. 

Полученный продукт был идентифицирован как химическими, так и физи-
ческими методами анализа. 

2.2. Исследование порошков и стекол метасиликата PbSiO3 

Рентгенофазовый анализ термообработанных образцов PbSiO3 проводили 
порошковым методом на приборе URD-63 в CuKα-излучении, коэффициенты 
диффузного отражения определены на спектрофотометре ФМШ-56М и 
SPECORD-M-40-UV VIS. 

Оптическая плотность растворов измерялась в УФ–видимой области с 
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использованием спектрофотометра UV68/TOUCH. 
Регистрация спектров диффузного отражения в УФ–видимой области про-

водилась с использованием спектрофотометра Specord M-40 с приставкой фото-
метрического шара в спектральной области 225–800 нм; в качестве эталона 
применялся порошкообразный MgO. 

Светопропускание исследуемого стекла в области UV–VIS определено на 
спектрофотометре SHIMADZU UV-1800. 

Oбразцы стекла были облучены при комнатной температуре источником из-
лучения 60Со с γ-фотонами со средней энергией 1.25 МэВ и различной дозой от 5 
до 900 кГр. 

Влияние дозы облучения на формирование парамагнетических центров было 
исследовано путем электронного парамагнитного резонанса (ЭПР-спектроскопии) с 
использованием спектрометра ЭПР10-МИНИ в Х-диапазоне (~9.5 ГГц). 

Возбуждение спектров комбинационного рассеяния (КР) осуществляли 
твердотельным лазером MLL-N с LD-накачкой с длиной волны 473 нм в 90°-гео-
метрии и регистрировали с помощью модифицированного спектрометра ДФC-
24. Сбор данных и управление экспериментом осуществляли с помощью DAQ 
системы фирмы «National Instruments». Для амплитудного анализа сигнала ис-
пользовался виртуальный анализатор фирмы «National Instruments», специально 
разработанный на основе пакета прикладных программ «LabVIEW». 

3. Результаты и обсуждение 

3.1. Порошки метасиликата PbSiO3 

В работе [10] результаты термического анализа показали, что в режиме не-
прерывного повышения температуры кривая потерь массы образца PbSiO3 отра-
жает два этапа удаления воды: первый до 200°С, когда исследуемый образец 
теряет адсорбционную воду, и второй при более высокой температуре (600°С) 
удаляется структурно связанная вода. 

Для оценки влияния термообработки на структуру конечного продукта по-
сле 5-часовoй сушки (при 100°C) исходный высушенный материал подвергался 
2-часовой термообработке при температурах 200, 500 и 700C. На рис.1 представ-
лены рентгенограммы при указанных значениях термообработки.  

Как видно, после 5 часов выдержки при температуре 100C метасиликат 

Рис.1. Рентгенограммы PbSiO3 после сушки при 100С (1) и термообработки 
при 200 (2), 500 (3) и 700С (4). 
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свинца остается аморфным (рис.1, кривая 1). При температурах 200С и выше 
наблюдается образование кристаллических фаз силикатов свинца. Рентгено-
граммы показывают образование кристаллической фазы Pb2SiO4, Pb5SiO7, 
Pb11Si3O17 при 200С (кривая 2), а при температурах 500–700С образуется PbSiO3 
(JCPDS № 28–0540) (рис.1, кривые 3, 4). 

Исследована каталитическая активность синтезированного метасиликата 
свинца, высушенного при 100С в течение 5 часов с последующей 2-часовой тер-
мообработкой при 200 и 700С. Фотокаталитическую активность материала 
определяли реакцией деградации метиленового синего (МС) под УФ облучением 
при различных условиях. Данный способ применялся нами в работе [6] при ис-
следовании фотокаталитической активности силиката цинка. Исходная концен-
трация МС составляла 10 мг/л, количество раствора МС – 100 мл, количество 
катализатора 50, 70, 100 мг, время УФ облучения 5–120 мин, процесс разложения 
МС проводили под свободным доступом воздуха. Для получения гомогенной 
массы раствор с катализатором перемешивали магнитной мешалкой в течение 
30 мин в темноте и полученную суспензию облучали УФ-лампой (Navigator). 
Каждые 5–10 минут брали пробы (около 5 мл), центрифугировали и анализировали.  

На рис.2 показана оптическая плотность раствора МС в области 400–900 нм 

Рис.2. Зависимости оптической плотности раствора МС от длины волны при 
различных временах фотокаталитической деградации: (a, b) содержание ка-
тализатора PbSiO3 100 мг при температуре его обработки (a) 200 и (b) 700C; 
содержание катализатора PbSiO3 соответственно (c) 50 и (d) 70 мг при тер-
мообработке 200C. 
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при различном времени фотокаталитической деградации при одном значении со-

держания катализатора (100 мг), но при различных температурных условиях его 

обработки: (a) 200 и (b) 700C, a также при одном значении температуры обра-

ботки 200C, но двух значениях содержания катализатора: (c) 50 и (d) 70 мг. 

Для выявления оптимальных условий использования метасиликата свинца в 

качестве фотокатализатора на рис.3 представлен обобщенный график зависимо-

сти оптической плотности раствора МС (при λ = 664 нм, когда поглощение мак-

симально) от времени при одном содержании катализатора в растворе 100 мг и 

при различных температурных условиях его обработки: 200 и 700C (кривые 1 и 

2, соответственно), а также при одном значении температуры обработки катали-

затора 200C и разных значениях его содержания в растворе 50 и 70 мг (кривые 

3 и 4, соответственно). 

Из представленных данных видно, что термообработанный при 200С 
PbSiO3 имеет более высокую каталитическую активность при содержании ката-
лизатора 100 мг. При этих оптимальных условиях обеспечивается снижение кон-
центрации МС в ~8 раз в интервале времени УФ излучения от 70 до 120 минут. 
Таким образом, синтезированный метасиликат свинца может быть использован 
в качестве фотокатализатора. 

На рис.4a показаны спектры диффузного отражения PbSiO3 в интервале длин 
волн 225–900 нм для исходного высушенного при 100C (кривая 1), термообра-
ботанного при 200 (кривая 2), 500 (кривая 3) и 700°C (кривая 4). Наблюдается 
высокое значение коэффициента диффузного отражения (до 96%) образцов: ис-
ходный высушенный при 100C, и термообработанный при низкой температуре 

Рис.3. Зависимости оптической плотности раствора МС от времени УФ об-
лучения в присутствии фотокатализатора: содержание катализатора в рас-
творе100 мг, термообработка 200 (1) и 700C (2); термообработка при 200C, 
содержание катализатора в растворе 50 (3) и 70 мг (4). 
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(200C), и пониженное его (85%) для термообработанного при 700C. Это явле-
ние связано с более выраженной аморфностью и высокой дисперсностью образ-
цов, термообработанных при низкой температуре, в то время как при 
высокотемпературной обработке частицы спекаются и укрупняются, кристалли-
зация приводит к увеличению частиц [6]. 

Из спектров диффузного отражения были получены спектры поглощения 
путем пересчета функции Кубелки–Мунка F(R) (рис.4b) по формуле 

 F(R) = (1 – R)2/2R, (1) 
где функция F(R) – пропорциональна коэффициенту поглощения α. 

Таким образом, коэффициент диффузного отражения R преобразуется в эк-
вивалентный коэффициент поглощения с использованием модифицированной 
функции Кубелки–Мунка F(R). Одновременно ширина запрещенной зоны мате-
риала может быть получена путем экстраполяции линейной части зависимости 
(αh𝑣)1/n от h𝑣 с осью энергии h𝑣 падающего света: 

 F(R) h𝑣 = A (h𝑣–Eg)n, (2) 
где A – коэффициент пропорциональности, связанный с природой материала, h – 
постоянная Планка и n = 1/2 для прямых разрешенных переходов. На рис.5 пред-
ставлены полученные с помощью спектров диффузного отражения и расчетов по 
формулам (1) и (2) кривые зависимости (F(R)h𝑣)2 от энергии света h𝑣, из которых 
экстраполяцией линейногo участка кривых до их пересечения с осью h𝑣 опреде-
лены значения ширины запрещенной зоны Eg для исследуемых образцов. 

Из приведенных данных следует, что наибольшее значение ширины запре-
щенной зоны Eg= 4.74 эВ имеет исходный, высушенный при 100°C аморфный 
метасиликат свинца, который может быть использован в качестве широкозон-
ного полупроводника, полученного оптимальным способом. 

Общепризнано [12–14], что в большинстве аморфных сред спектры оптиче-
ского поглощения, измеренные в области границы пропускания, характеризу-
ются наличием экспоненциального хвоста, спектрально-температурное 
поведение которого подчиняется так называемому модифицированному правилу 

Рис.4. (a) Спектры диффузного отражения порошкообразных PbSiO3 высушен-
ных при 100°C (1), термообработанных при 200 (2), 500 (3) и 700°C (4); и (b) 
пересчитанные по ним спектры поглощения (функция Кубелки–Мунка F(R)). 
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Урбаха. 
В работах [12, 13] на примере свинцовосиликатных стекол PbO-SiO2 были 

детально изучены спектры оптического поглощения с переменным содержанием 
PbO (20, 50 и 80 мол%) вблизи УФ края поглощения в широком интервале тем-
ператур 80–470 К. Показано, что полученные зависимости коэффициента погло-
щения от энергии фотонов h𝑣 в указанном интервале температур, а также 
концентраций свинца подчиняются правилу Урбаха, свойственному для полу-
проводников, а именно: наблюдается экспоненциальная частотная зависимость 
коэффициента поглощения света вблизи края оптического поглощения, т.е. 
вблизи частот 𝑣 < Eg/h, где Eg – ширина запрещенной зоны, h – постоянная 
Планка. Модифицированное правило Урбаха в указанном диапазоне температур 
и содержания PbO, может быть записано в общем виде: 
 α ~ exp (h𝑣/ E0),  
где 1/E0 = ∂ lnα/∂ h𝑣 – логарифмический наклон спектральной характеристики. 

Показано [12, 13], что с увеличением содержания оксида свинца происходит 
смещение края поглощения в длинноволновую область, что свидетельствует о 
доминирующей роли статического беспорядка, свойственного некристалличе-
ским материалам, a спектральный параметр E0 в пределах 2% разброса не зависит 
от температуры (для исследуемого диапазона температур) при конкретном со-
держании PbO, отражает переход от низкосвинцовых к высокосвинцовым стек-
лам и характеризует вклад фононов в процессе поглощения. 

На рис.6 показана зависимость коэффициента поглощения α от энергии 
света на участке предполагаемых урбаховских хвостов, где рассчитана энергия 
E0 для изучаемых составов: высушенного при 100°C (кривая 1), термообработанных 
при 200 (кривая 2), 500 (кривая 3) и 700°C(кривая 4). Значение E0 в интервале 
195–200 мэВ для метасиликата свинца свидетельствует о близкой степени атом-
ного беспорядка в данном составе PbSiO3 при разных условиях температурной 
обработки.   

Рис.5. Кривые зависимости (F(R)h𝑣)2 от энергии света h𝑣 для порошков 
PbSiO3, высушенных при 100°C (1), термообработанных при 200 (2), 500 (3) 
и 700°C (4). 
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В работах [12, 13] показано, что при комнатной температуре значение пара-
метра E0 для образцов системы PbO–SiO2 с различным содержанием свинца (20–
80 мол% PbO) находится в диапазоне 95–137 мэВ. Расхождение полученных ре-
зультатов с данными этих работ, где исследовались свинцовосиликатные стекла 
толщиной 0.4–0.6 мм, полученных из материалов особой чистоты, можно объяс-
нить наличием примесей (до 0.2%), в виде остатков натрия, внедренных в струк-
туру синтезированного метасиликата свинца. В работе [14], показано, что 
параметр наклона урбаховского края для самых разных стеклообразующих си-
стем имеет одинаковый порядок величины 50–250 мэВ, что согласуется с полу-
ченными результатами. Отмеченная близость значений E0 в различных типах 
аморфных материалов получила подтверждение в работе [14], где проведена чис-
ленная оценка данного параметра, характеризующего напряженность внутрен-
него случайного электрического поля, созданного хаотически распределенными 
заряженными центрами.  

3.2. Стекло на основе метасиликата PbSiO3 

Из синтезированного метасиликата свинца PbSiO3 изготовлено стекло при 
температуре 900оС в течение часа. Химический состав стекла: PbO(79)-SiO2(21) 
в масс% [10]. 

Полученное стекло по химической стойкости относится к IV гидролитичес-
кому классу и имеет характеристики, представленные в табл.1. 

Рис.6. Зависимости коэффициента поглощения от энергии фотонов с Урба-
ховским краем для определения параметра E0 для порошков PbSiO3, высу-
шенных при 100°C (1), термообработанных при 200 (2), 500 (3) и 700°C (4). 

Табл.1. Параметры полученного стекла PbSiO3 [10] 

Область опти-
ческой про-

зрачности, мкм 

Температ. 
стеклования, 

°С 

Температ. 
начала 

деформации, 
°С 

ТКЛР в интер-
вале  

20–300°С, 
град-1 

Показатель 
преломления 

Плотность, 
г/см3  

~0.35–4  420 440 91.6×10-7 2.02 6.12 
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В данной работе исследована стабильность структуры полученного стекла 
под воздействием ионизирующего γ-излучения. На рис.7 представлены спектры 
пропускания стекла до и после γ-облучения с различными дозами (от 5 до 900 кГр). 

Показано, что с увеличением дозы облучения значение максимума пропус-
кания не изменяется и остается в пределах 80%. Изменения касаются лишь УФ и 
частично видимой области спектра, где образовались некоторые дефекты, воз-
можно, центры окраски. В работе [15], где исследовалось свинцовосиликатное 
стекло состава PbO(75%)-SiO2(25%) толщиной 0.1 мм с примесями и без них под 
воздействием γ-облучения, в беспримесном стекле основные изменения касались 
фундаментального края поглощения вблизи УФ области, где изначально присут-
ствовали полосы, связанные со стеклянной матрицей, и наведенной широкой по-
лосы в видимой области с центром около 540 нм, которая прогрессировала с 
увеличением дозы облучения.  

Известно [15–19], что ионизирующее излучение влияет на оптические свой-
ства стеклянных материалов в зависимости от состава, а также из-за наличия де-
фектов в матрице стекла. ЭПР спектры стекла при комнатной температуре 
представлены на рис.8, где не наблюдается наличие сигналов в широком интер-
вале значений доз γ-облучения (от 5 до 900 кГр). Отметим, что в ЭПР спектрах 
стекол, в которых имеются примеси железа, появляются свойственные ему сиг-
налы с g-факторами: 6.0; 4.2 и 2.0 [20, 21]. Отсутствие подобных сигналов (рис.8), 
еще раз свидетельствует о глубокой очистке раствора силиката натрия, исполь-
зуемого при синтезе предлагаемого в данной работе метасиликата свинца, от 
примесей железа и прочих красящих примесей [22], путем пропускания раствора 
силиката натрия через электромагнитное поле с дальнейшим осаждением соеди-
нений железа. Кроме того, исследуемое стекло является устойчивым к образова-
нию немостиковых кислородных дырочных центров парамагнитных дефектов в 
области указанных доз гамма-излучения и может быть применено в целях за-
щиты от ионизирующего излучения. 

Рис.7. Cпектры пропускания свинцовосиликатного стекла состава PbSiO3 до 
и после различных доз γ-облучения. На вставке показаны разностные спек-
тры пропускания до и после γ-облучения при дозах 80 и 900 кГр. 
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Анализ спектров КР свинцовосиликатных стекол до облучения и после γ-
облучения дозой 900 кГр (рис.9) не показал существенных изменений в частот-
ном спектре. Спектр КР стекла PbO-SiO2 состоит из трех областей: ниже 200, от 
200 до 600 и от 800 до 1100 см–1. В работах [23, 24] при исследовании стекол PbO-
SiO2 в зависимости от состава, похожую картину наблюдали при содержании 
PbO от 30 до 50 мол%. В низкочастотной области ниже 200 см–1, идентифициру-
емый в работах [12, 24] как ~140 см–1, связывают с движениями атомов свинца. 
Две другие области от 200 до 600 см–1 и от 800 до 1100 см–1 связывают с дефор-
мационными и оптическими колебаниями силикатной подрешетки стекла. Ука-
занные стрелками значения частот (140, 340, 520 и 950 см–1) являются 
характерными для стекол данного состава.  

4. Заключение 
Разработан микроволновый метод получения порошка метасиликата свинца 

из горной породы – перлита. Определена ширина запрещённой зоны получен-
ного порошка метасиликата свинца – Eg = 4.7 и Eg = 4.18 эВ соответственно для 

Рис.8 ЭПР-спектры свинцовосиликатного стекла состава PbSiO3 при различ-
ных дозах γ-облучения. 

Рис.9. Спектры КР свинцовосиликатного стекла состава PbSiO3 до и после γ-
облучения дозой 900 кГр. 
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исходного и термообработанного при 700оС, что позволяет отнести данный ма-
териал к широкозонным полупроводникам. Полученный метасиликат свинца 
имеет высокий коэффициент диффузного отражения – 96% и может быть исполь-
зован при создании материалов, экранирующих кабельную продукцию. Синтези-
рованный порошок метасиликата свинца под УФ излучением имеет высокую 
каталитическую активность. 

Из синтезированного метасиликата свинца изготовлено стекло и изучены его 
оптические и ЭПР-спектры, а также спектры КР в зависимости от воздействия 
ионизирующего γ-облучения. Оно оказалось стойким к радиационному воздей-
ствию и может быть применено в целях защиты от ионизирующего излучения. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке Комитета по науке РА 
в рамках научных проектов №21T-1D146 «Микроволновый синтез композицион-
ных материалов с фотокаталитическими свойствами» и №21T-2F024 «Исследо-
вание полупрозрачных темно-серых обсидианов из армянских месторождений 
под воздействием гамма-облучения». 
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ՄԻԿՐՈԱԼԻՔԱՅԻՆ  ՄԵԹՈԴՈՎ  ԱՐՏԱԴՐՎԱԾ  ԿԱՊԱՐԻ  ՄԵՏԱՍԻԼԻԿԱՏԻ  
ՖՈՏՈԿԱՏԱԼԻՏԻԿ  ԵՎ  ՌԱԴԻԱՑԻՕՆ-ՕՊՏԻԿԱԿԱՆ  ՀԱՏԿՈՒԹՅՈՒՆՆԵՐԸ 

Ն.Ռ. ԱՂԱՄԱԼՅԱՆ, Ա.Ա. ՍԱՐԳՍՅԱՆ, Տ.Ս. ԱԶԱՏՅԱՆ, Տ.Վ. ԳՐԻԳՈՐՅԱՆ,  
Ա.Ա. ԿԱԶԱՐՅԱՆ, Ա.Ա. ՊԵՏՐՈՍՅԱՆ, Հ.Թ. ԳՅՈՒԼԱՍԱՐՅԱՆ, Ե.Ա. ԿԱՖԱԴԱՐՅԱՆ, 

Մ.Ն. ՆԵՐՍԻՍՅԱՆ, Ն.Բ. ԿՆՅԱԶՅԱՆ, Վ.Վ. ԲԱՂՐԱՄՅԱՆ 

Կատարվել է միկրոալիքային մեթոդով սինթեզված կապարի 
մետասիլիկատային փոշիների և դրա հիման վրա ստացված հալման ցաձր 

ջերմաստիճան ունեցող ապակու (900°C) հատկությունների վերլուծություն։ 
Ֆիզիկաքիմիական ուսումնասիրությունները ցույց են տվել, որ սինթեզված կապարի 
մետասիլիկատը և դրա հիման վրա ստացված ապակին հանդիսանում են 

խոստումնալից նյութեր տարբեր ոլորտներում օգտագործելու համար, 
մասնավորապես՝ որպես լայն արգելված գոտիով կիսահաղորդիչ, 
ֆոտոկատալիզատոր և ապակի, որն օգտագործվում է իոնացնող ճառագայթումից 
պաշտպանվելու համար: 

PHOTOCATALYTIC  AND  RADIATION-OPTICAL  PROPERTIES  OF   
LEAD  METASILICATE  OBTAINED  BY  THE  MICROWAVE  METHOD 

N.R. AGHAMALYAN,  А.А. SARGSYAN,  Т.S. AZATYAN,  Т.V. GRIGORYAN,   
А.А. KAZARYAN,  А.А. PETROSYAN,  H.Т. GYULASARYAN,  E.А. KAFADARYAN,  

М.N. NERSISYAN,  N.B. KNYAZYAN,  V.V. BAGHRAMYAN 

An analysis of the properties of lead metasilicate powders synthesized by the 

microwave method and low-melting (900C) glass obtained based on it has been conducted. 

Physico-chemical studies have shown that the synthesized lead metasilicate and the glass 
obtained from it are promising materials for use in various fields, namely as a wide-bandgap 
semiconductor, photocatalyst, and glass used for protection against ionizing radiation. 
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Стабильность гетерогенных биополимеров чрезвычайно важна для под-
держания их конформации и выполнения биологических функций. Конформаци-
онная стабильность этих молекул определяет их способность сохранять 
структуру, необходимую для выполнения таких биологических процессов, как 
каталитическая активность, молекулярное распознавание и клеточные взаимо-
действия. В рамках обобщенной модели полипептидной цепи (ОМПЦ) была вы-
числена корреляционная функция двухкомпонентного гетерополимера в 
зависимости от дистанции, то есть от числа повторяющихся единиц между двумя 
мономерами в спиральном состоянии, с помощью метода умножения супер-мат-
риц. В результате исследований для нескольких реализаций и различных темпе-
ратур, особенно около температуры плавления, были получены зависимости 
корреляционной функции от числа повторяющихся единиц между двумя моно-
мерами в спиральном состоянии. Для кривой при температуре плавления была 
предложена интерполяционная зависимость, которая выражается как сумма экс-
поненциальной и степенной функций. Такая модель позволяет более точно опи-
сывать поведение корреляционной функции в критических условиях, близких к 
температуре плавления. Экспоненциальная часть модели отражает интенсивное 
затухание корреляции на коротких расстояниях, тогда как степенная функция 
описывает слабые изменения на больших расстояниях. 

1. Введение
Одной из важных задач в области физики живого является установление 

связи функции биологически активных веществ с пространственной структурой. 
Давно установлено, что биологическая активность этих биополимеров тесно свя-
зана с их первичной и пространственной структурой. Поэтому важным является 
выявление факторов и закономерностей, влияющих на конформацию и конфор-
мационные перестройки, таких как переход спираль-клубок в биополимерах, и 
это явление исследуется с 1960-х годов [1–6]. 

Основой наших теоретических подходов является Обобщенная Модель По-
липептидной Цепи (ОМПЦ). Эта модель успешно использовалась для описания 
переходов в гомополимерах [7, 8] и для некоторых задач гетерополимеров [9, 10]. 
В наших работах [11] была показана возможность возникновения тонкой струк-
туры на дифференциальных кривых плавления (ДКП) при переходе спираль-клу-
бок в случайном гетерополимере. Настоящая статья посвящена исследованию 
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корреляций конформаций для установления механизма связи корреляций и тон-
кой структуры ДКП, наблюдаемой экспериментально [12–16] и полученной нами 
теоретически [11] для случайной последовательности. 

2. Модель ОМПЦ для гетерополимеров, корреляционная функция 
Представим гамильтониан и трансфер-матрицу данной модели (подробнее в 

[7]). Гамильтониан базовой модели ОМПЦ выглядит следующим образом: 

  (1) 

Здесь δi
Δ – это произведение символов Кронекера Δ раз для i-ой повторяю-

щейся единицы, зависящей от Δ – 1 предыдущих повторяющихся единиц, приве-
денная к температуре энергия Ji зависит от номера повторяющейся единицы, 
когда имеем дело с гетерополимерами. Трансфер-матрица гетерополимерной мо-
дели имеет вид матрицы Δ × Δ, где элемент 11 равен Wi, первая верхняя псевдо-
диагональ и последняя строка состоят из единиц, а элементы Δ –1, Δ и ΔΔ равны 
Qi – 1 [9–11]: 

 𝐺 ൌ

⎝

⎜
⎜
⎜
⎜
⎜
⎜
⎜
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⎛
𝑊 1 0 0 . . . 0 0
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⎟
⎟
⎟
⎟
⎞

, (2) 

где Wi = exp (Ui/T) = exp Ji и Qi – число конформаций. В случае учета различных 
механизмов взаимодействия полимер-растворитель энергетический Wi и конфор-
мационный Qi параметры теории переопределяются и становятся более слож-
ными функциями температуры [9]. 

В данной работе рассматриваем простейший случай бимодального гетеро-
полимера, с гетерогенностью по энергиям связи Ui по конформациям Qi, без учета 
растворителя. В пределах представления трансфер-матрицы, статсумма прини-
мает следующий вид: 

 𝑍 ൌ 𝐽∆
∗ ∏ 𝐺

ே
ୀଵ 𝐽∆, где  𝐽∆

∗
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. (3) 

Корреляционная функция определяется следующим образом: 
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 𝑔ሺ𝐷ሻ ൌ ർ𝛿
ሺ∆ሻ𝛿ା

ሺ∆ሻ  െ ർ𝛿
ሺ∆ሻ ർ𝛿ା

ሺ∆ሻ , (4) 

т.е. вероятность образования связи в повторяющихся единицах i и i + D одновре-
менно минус произведение вероятностей образования связи в только i-той и i + 
D повторяющихся единицах. Затем эти вероятности усредняются по всем повто-

ряющимся единицам вдоль цепи g(D) = 1/N ∑
ୀଵ

ே
gi(D). 

Расчет корреляционной функции был реализован как произведения супер-
матриц Mк(D) [6] размером (D + 2) × (D + 2), и как видно из (3), размер матрицы 
Mк(D): Δ (D + 2) × Δ (D + 2). Следуя работе [6], суперматрица имеет вид: 

 Mi(D) = 
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. (5) 

Здесь G ՛i= ∂Gi/∂Ji, и в нашем случае G ՛i,11 = exp iJ , а остальные элементы матрицы 

равны нулю. И корреляционная функция вычисляется как 

 𝑔ሺ𝐷ሻ ൌ
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ே
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Здесь 𝐽∆
∗

 – вектор-строка размера Δ (D+2): 𝐽∆
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, 

JΔD – соответствующий вектор-столбец, θ – средняя степень спирального состоя-
ния, также определяется формулой (6) при D = 0, а Z определяется элементом 11. 
На основе выражения (6) была вычислена зависимость корреляционной функции 
g от расстояния между двумя спиральными состояниями D: g(D) для нескольких 
реализаций и для температур внутри интервала плавления. 

3. Результаты и их обсуждение 
В предыдущих наших публикациях было показано, что приведенная к тем-

пературе и к одной повторяющейся единице свободная энергия ln ZN/N при N > 
3000 стремится к определенному пределу, что позволяет нам при достаточно 
больших N считать нашу систему термодинамической [11]. 

В начале корреляционная функция g(D) зависящаяся от длины участка 
между двумя повторяющимися единицами в спиральном состоянии, согласно 
формуле (6), была получена для нескольких случайных гетерополимеров и для 
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разных температур.  Параметризация была выбрана с учетом результатов преды-
дущих публикаций [9–11]. Величина Δ = 5 была выбрана исходя из того, что при 
этом значении ДКП случайного гетерополимера проявила тонкую структуру. 
Энергетические параметры для обеих компонент соответствовали тем же сооб-
ражениям: WA = exp(1/t), WB = exp(α/t), где α = 0.65. Величины QA = 50, QB = 60 
выбраны из тех же соображений. Доля компоненты A есть x = 0.4, N = 3000 и 
случайная последовательность компонент A и B генерировались с помощью ге-
нератора случайных чисел в системе Wolfram Mathematica.  

Поведение корреляционной длины было исследовано также для трех темпе-
ратур: температура плавления θ = 0.5, и до θ = 0.83 и после θ = 0.17 интервала 
плавления. 

На рис.1 наблюдается спад кривых зависимости g(D) при всех исследован-
ных температурах. Для других реализаций случайных последовательностей по-
лучились те же результаты. Видно, что кривая g(D) более ярко выражена при 
температуре плавления t (θ = 0.5), как и следовало ожидать, с ростом D корреля-
ция падает. Для установления функциональной зависимости g(D) были постро-
ены зависимости ln g(D) = f(D) и ln g(D) = f (ln D), которые изображены 
соответственно на рис. 2 и рис. 3. 

Из рис. 2 и 3 видно, что на начальном этапе кривой корреляционной функции 
зависимость ln g(D) от D ведет себя приблизительно прямолинейно, что свиде-
тельствует об экспоненциальной зависимости. При больших D приблизительно 
прямолинейно ведет себя зависимость ln g(D) от ln D, что свидетельствует о сте-
пенной зависимости. Мы предполагаем зависимость g(D) в виде: 
 g(D) = Ae–D/ξ + BD–n .  (7) 

Здесь A, B и n, ξ – константы. Первый член соответствует гомополимерной 
зависимости с корреляционной длиной ξ [17, 18]. Второй же член со степенной 
зависимостью, возникает в таких моделях как спиновые стекла [19, 20]. Значения 
констант: A ≈ 0.24, B ≈ 0.04, ξ ≈ 59, n = 0.21 при параметрах N = 3000, tm = 0.198, 
Δ = 5, x = 0.4, UA = 1, UB = 0.65, QA = 50, QB = 60.  

Рис.1. Зависимость корреляционной функции g от длины участка между 
двумя повторяющимися единицами в спиральном состоянии при темпера-
туре плавления t (θ = 0.5) = 0.198 (кривая 1), и при температурах t1 (θ = 0.17) = 
0.2 – начало интервала плавления (кривая 2) и t2 (θ = 0.83) = 0.194 – конец 
интервала плавления (кривая 3) при параметрах N = 3000, tm = 0.198, Δ = 5, 
x = 0.4, UA = 1, UB = 0.65, QA = 50, QB = 60. 
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С помощью рис.2 и рис.3 были оценены константы A, B, n и ξ. Кривая, соот-
ветствующая корреляционной функции, была фиттирована с помощью зависи-
мости (7). Результаты показаны на рис.4. Рисунок иллюстрирует, что поведение 
корреляционной функции в хорошем соответствии с функцией (7). Мы не приво-
дим данных для других реализаций, поскольку результаты несильно отличаются. 
Мы сравнили значения корреляционной длины для температуры плавления 
нашего случайного гетерополимера с корреляционной длиной соответствующих 
гомополимеров, вычисляемые из выражения ξmax ≈ 1/2QA

(Δ-1)/2, т.е ξA = 1250, ξB = 
1800. Таким образом, корреляционная длина гетерополимера меньше гомополи-
мерных в 20–30 раз. Что же касается степенной компоненты интерполяционной 
формулы (7), то на данном этапе исследований мы можем лишь утверждать, что 
её появление является следствием гетерогенности нашей системы и требует даль-
нейшего изучения. 

Рис.3. Логарифмическая зависимость корреляционной функции от лога-
рифма длины участка между двумя повторяющимися единицами в спираль-
ном состоянии при температуре плавления t (θ = 0.5) = 0.198 (кривая 1), и 
при температурах t1 (θ = 0.17) = 0.2 – начало интервала плавления (кривая 2) 
и t2 (θ = 0.83) = 0.194 – конец интервала плавления (кривая 3) при параметрах 
N = 3000, tm = 0.198, Δ = 5, x = 0.4, UA = 1, UB = 0.65, QA = 50, QA = 60. 

Рис.2. Зависимость логарифма корреляционной функции от длины участка 
между двумя повторяющимися единицами в спиральном состоянии при тем-
пературе плавления t (θ = 0.5) = 0.198 (кривая 1), и при температурах t1 (θ = 
0.17) = 0.2 – начало интервала плавления (кривая 2) и t2 (θ = 0.83) = 0.194 – 
конец интервала плавления (кривая 3) при параметрах N = 3000, tm = 0.198, 
Δ = 5, x = 0.4, UA = 1, UB = 0.65, QA = 50, QB = 60. 
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4. Заключение 
Вблизи температурного перехода экспоненциальная зависимость корреля-

ционной функции преобладает, что объясняет применимость гомополимерных 
моделей для описания поведения ДНК. Это наблюдение подтверждает, что ос-
новные принципы, разработанные для гомополимеров, могут быть адаптированы 
для понимания поведения более сложных систем, таких как ДНК. 

Малость максимальной корреляционной длины ξ по сравнению со значени-
ями для соответствующих гомополимеров согласуется с уширением интервала 
перехода для гетерополимеров. Это указывает на то, что гетерогенные структуры 
имеют более сложные переходные зоны, что отражается в меньших значениях 
корреляционных длин. Такое поведение подчеркивает необходимость учитывать 
гетерогенность при моделировании и предсказании свойств биополимеров. 

Появление степенной зависимости для длинных хвостов корреляционной 
функции свидетельствует о корреляциях, связанных с гетерогенностью системы, 
и нуждается в дальнейшем исследовании. Эти корреляции могут указывать на 
наличие структурных особенностей, которые играют важную роль в определении 
физических и химических свойств гетерополимеров. Дальнейшее исследование 
этих явлений может привести к более глубокому пониманию механизмов, управ-
ляющих стабильностью и функциональностью биологических макромолекул. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке ГКН МОН РА в рам-
ках научных проектов № 22RL-012 и №21T-1F307. 

ЛИТЕРАТУРА 

1. D.C. Poland, H.A. Scheraga. The Theory of Helix-Coil Transition. New York, Academic 
Press, 1970. 

2. R. Cantor, T.R. Shimmel. Biophysical Chemistry. San Francisco, W.H. Freeman and 
Company, Part 3, Chapter 20, 21, 1980. 

3. K. Ghosh, K.A. Dill. J. Am. Chem. Soc., 131, 2306 (2009). 
4. J.S. Schreck, J.M. Yuan. Phys. Rev. E, 81, 061919 (2010). 

Рис.4. Зависимость корреляционной функции от длины участка между двумя 
повторяющимися единицами в спиральном состоянии в точке перехода (кри-
вая 1) и eë фиттированая кривая (кривая 2). Значения констант: A ≈ 0.24, B ≈ 
0.04, ξ ≈ 59, n = 0.21 при параметрах N = 3000, tm = 0.198, Δ = 5, x = 0.4, UA = 
1, UB = 0.65, QA = 50, QB = 60. 



229 

5. A. Badasyan. Polymers, 13, 1985 (2021). 
6. W.L. Mattice, U. Suter. Conformational Theory of Large Molecules: The Rotational 

Isomeric State Model in Macromolecular Systems. A Wiley-Interscience publication, 1994. 
7. Sh.A. Hayryan, E.Sh. Mamasakhlisov, V.F. Morozov. Biopolymers, 35, 75 (1995).   
8. A.V. Grigoryan, A.V. Badasyan, V.F. Morozov, Y.S. Mamasakhlisov. J. Contemp. 

Phys., 39, 265 (2004). 
9. Sh.A. Tonoyan, A.V. Asatryan, Y.Sh. Mamasakhlisov, V.F. Morozov. J. Contemp. 

Phys., 49, 132 (2014). 
10. A.V. Badasyan, A.V. Grigoryan, Y. Sh. Mamasakhlisov, A.S. Benight, V.F. Morozov. 

J. Contemp. Phys., 123, 194701 (2005). 
11. A.V. Asatryan, H.H. Mikayelyan, V.A. Stepanyan. J. Contemp. Phys., 57, 308 (2022). 
12. S.G. Haroutiunian, E.B. Dalian, V.M. Aslanian, D. Yu. Lando, A.A. Akhrem. Nucleic 

Acids Research, 18, 6413 (1990). 
13. P.V. Kalantaryan, P.O. Vardevanyan, Yu.S. Babayan, E.S. Gevorgyan, S.N. 

Hakobyan, A.P. Antonyan. Progress in Electromagnetics Research Letters, 13, 1 (2010). 
14. D.Yu. Lando, I.E. Grigoryan, A.S. Fridman, E.N. Galyuk, Y.B. Dalyan, S.G. 

Haroutiunian. Ajastan Kensabanakan Handes, 65, (2013). 
15. D.Yu. Lando, A.S. Fridman, I.E. Grigoryan, E.N. Galyuk. Ученые записки 

Ереванского государственного университета, серия Физические и Математические 
науки, 3, 57 (2013). 

16. M.E. Schweder, R.G. Shatters, S.H. West, R.L. Smith. Biotechniques, 19, 38 (1995). 
17. P.J. Flory. Statistical Mechanics of Chain Molecules. New York, Interscience, 1969. 
18. M.P. Solf, T.A. Vilgis. J. Physics A: Mathematical and General, 28, 6655 (1995). 
19. Y.G. Joh, R. Orbach, G.G. Wood, J. Hammann, E. Vincent. Phys. Rev. Lett., 82, 438 

(1999). 
20. D.S. Fisher, D.A. Huse. Phys. Rev. B, 38, 386 (1988). 

CORRELATION  FUNCTION  FOR  HETEROPOLYMERS   
NEAR  THE  MELTING  TEMPERATURE 

A.V. ASATRYAN,  Y.Sh. MAMASAKHLISOV,  V.F. MOROZOV 

The stability of heterogeneous biopolymers is extremely important for maintaining 
their conformation and carrying out biological functions. The conformational stability of these 
molecules determines their ability to preserve the necessary structure for biological processes 
such as catalytic activity, molecular recognition, and cellular interactions. Within the framework 
of the Generalized Model of the Polypeptide Chain (GMPC), the correlation function of a two-
component heteropolymer has been computed as a function of distance, specifically the number 
of repeating units between two monomers in a helical state, using the method of super-matrices. 
Through this research, dependencies of the correlation function on the number of repeating units 
between monomers in the helical state have been obtained for several realizations and different 
temperatures, particularly around the melting temperature. An interpolation dependency has 
been proposed for the curve at the melting temperature, expressed as a sum of exponential and 
power functions. This model allows for a more accurate description of the correlation function 
behavior under critical conditions close to the melting temperature. The exponential part of the 
model reflects intense decay of correlation at short distances, while the power function describes 
mild changes at longer distances. 
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Исследовано дифракционное поведение малоугловой границы кручения, 
при облучении кристалла рентгеновским точечным источником. Показано, что 
при фокусировке излучения внутри кристалла, благодаря дислокационной струк-
туре дефектной стенки, вертикальную расходимость можно настолько умень-
шить, чтобы размеры фокуса в этом направлении были значительно меньше, чем 
в горизонтальном. Это обстоятельство может быть использовано при создании 
рентгенооптических элементов. 

1. Введение

Дислокационная структура малоугловой границы кручения хорошо известна 
[1−3]. Согласно существующей модели, она образована сеткой из двух взаимно 
перпендикулярных массивов винтовых дислокаций и представляет собой дву-
мерную сверхрешетку (СР). Чистая граница наклона образована периодическим 
массивом краевых дислокаций и представляет собой одномерную СР. При малых 
углах разориентации блоков период СР определяется соотношением 

0 ,z b  (1)

где b – модуль вектора Бюргерса,  – угол разориентации блоков. 

При o10  граница называется малоугловой, а при o10   большеугло-
вой. Только малоугловая граница хорошо описывается дислокационной моде-
лью. Малоугловые границы образуются в результате роста кристаллов, 
пластической деформации, полигонизации, эпитаксиального роста и т.д. 

В работах [4−6] методом молекулярной динамики исследованы влияние ра-
зориентации границ зерен кручения на зарождение трещин, ударная деформация 
и откол бикристаллов меди с границами кручения, механизм миграции границ 
наклона в ГЦК-металлах. В работе [7] дана оценка распространения дислокаций 
через малоугловые границы зерен наклона и кручения в объемноцентрированном 
кубическом железе. 

В работах [8, 9] проведено исследование двухволновой дифракции рентге-
новских лучей в кристалле с малоугловой границей кручения, перпендикулярной 
поверхности кристалла. 

https://doi.org/10.54503/0002-3035-2024-59.2-230
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Настоящая работа посвящена дифракции сферической рентгеновской волны 
на малоугловой границе кручения, перпендикулярной поверхности кристалла. 

2. Дифракция на малоугловой границе кручения 

Рассмотрим дифракцию сферической рентгеновской волны на кристалле с 
малоугловой границей кручения, перпендикулярной поверхности кристалла, при 
геометрии Лауэ (рис.1).  

Поскольку в этой геометрии 1 0hb , то дислокации с вектором Бюргерса, 
перпендикулярным поверхности кристалла, невидимы, и задача отображения 
дислокационной стенки сводится к отображению одномерной СР с вектором 
Бюргерса .b  

Характерной особенностью дифракции рентгеновских лучей на одномерных 
СР является наличие сателлитов вокруг основного дифракционного максимума. 

При 0z  ( 0z – период СР, – усредненная по периоду СР экстинкционная 

длина кристалла) дифракционная картина представляет собой систему непере-
крывающихся сателлитов, угловое расстояние между которыми обратно пропор-
ционально периоду СР. 

В работе [8] рассмотрена двухволновая дифракция рентгеновских лучей в 
кристалле с чистой малоугловой границей кручения, перпендикулярной поверх-

ности кристалла, в геометрии Лауэ при 0 .z  В этом случае для угла разори-
ентации блоков из (1) получаем 

 .  b  (2) 

Для рентгеновских лучей   порядка 5–50 мкм, поэтому условие (2) озна-

чает, что 410 − 510  радиан, и данная теория справедлива при 
4 110 10    радиан. 

Рис.1. Взаимное расположение точечного источника рентгеновских лучей  
и кристалла с малоугловой границей кручения:  – вектор дифракции,  и 

– векторы Бюргерса 
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В работе [8] показано, что при малом периоде, в пределах m-го сателлита, 
СР можно рассматривать как идеальный кристалл с модифицированным струк-
турным фактором: 
 ,hm m hF M F  (3) 

где m – номер дифракционного максимума (сателлита) и mM  – сверхструктур-

ный фактор СР. 
Значение сверхструктурного фактора основного максимума кристалла с ма-

лоугловой границей кручения, перпендикулярной поверхности кристалла, имеет 
следующий вид [8]: 
 0, 0exp( ), nM ny z  (4) 

где 0sign( ).n y zhb  

По обе стороны границы амплитуда деформации экспоненциально уменьша-
ется, поэтому эффективная толщина дислокационной стенки порядка периода 
СР. Таким образом, поле смещений дислокационной стенки короткодействую-
щее, поскольку вклады одиночных дислокаций частично компенсируют друг 
друга. 

В работах [10, 11] рассмотрено рентгенодифракционное изображение де-
фекта упаковки, перпендикулярного поверхности кристалла, в геометрии Лауэ. 
Были выявлены явления зеркального и полного внутреннего отражения от де-
фекта, волноводного распространения поля вдоль дефекта. Учет дифракционных 
явлений в вакууме, даже при однородном освещении кристалла, проведенный в 
работе [12], прибавляет к отмеченным явлениям также эффект дифракционной 
фокусировки излучения за кристаллом – в вакууме. 

Как известно [13], при дифракции сферической рентгеновской волны на СР 
в геометрии Лауэ имеет место явление фокусировки слабопоглощаемой моды ди-
фрагированного волнового поля как внутри кристалла, так и за кристаллом – в 
вакууме. Интенсивность дифрагированной волны  на глубине z  внутри кри-
сталла вблизи фокальной области для симметричного случая Лауэ, когда отража-
ющие атомные плоскости соответствуют плоскостям x  const , приближенно 
выражается следующей формулой: 
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где   – длина падающей волны, L  – расстояние между точечным источником 
и кристаллом, – угол Брэгга, 02 i     – коэффициент линейного поглоще-

ния рентгеновских лучей в кристалле, 0  и h  – коэффициенты Фурье ком-

плексной поляризуемости кристалла r ii     , C  – фактор поляризуемости (

1C   для  -поляризации и cos2C    для  -поляризации). Величина   опре-
деляется следующим образом: 

 
sin sin 2
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hrC
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Согласно формуле (5), с учетом (3) и (4) для интенсивности дифрагирован-
ной волны вблизи фокальной области в случае кристалла с малоугловой границей 
кручения получаем: 
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 (7) 

Как видно из выражения (7), интенсивность дифрагированной волны макси-
мальна на плоскости дефекта 0y   и быстро уменьшается в обе стороны от де-

фекта. 
Рассмотрим изменение условий фокусировки, обусловленное наличием дис-

локационной стенки. В плоскости дефекта ( 0y  ) фокусировка происходит на 

глубине ,Fz L как и в случае идеального кристалла, поскольку 0, 1nM  (4). 

При 0y  условие фокусировки меняется на 

 0exp( ) 0,
L

ny z z  


 (8) 

и вблизи фокальной области фокусировка возможна и на меньших, чем Fz  глу-

бинах. 
Согласно (8), на глубине Fz z  дифрагированное излучение больше не фо-

кусируется. В этом случае пучок, распространяясь в кристалле, уширяется и 
ослабевает. 

В работе [9] показано, что кинематическая ширина интенсивности 

 1 1
0( ) ln 2 ( ) ln 2y n z h       (9) 

меньше периода 0 ,z т.е. излучение распространяется по более узкому «каналу», 
чем толщина дислокационной стенки. Получается, что излучение претерпевает 
полное внутреннее отражение от областей, границы которых удовлетворяют 
уравнению (8). Из формулы (9) также видно, что увеличение разориентации бло-
ков приводит к сужению «канала». 

На рис.2 приведены графики распределения интенсивности дифрагирован-
ной волны в зависимости от координат x и y. Численные расчеты проведены для 
кремния с границей кручения при излучении CuK  при 2.n   

Как видно из рисунков, по оси y полуширина значительно меньше, чем по 
оси x. Как известно, при дифракции сферической рентгеновской волны в одно-
родном кристалле получается не точечная, а линейная фокусировка, что обуслов-
лено плоской симметрией атомных отражающих плоскостей. Поэтому получение 
точечной фокусировки очень важно для создания рентгенооптических  
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элементов, таких как рентгеновская линза, рентгеновский микроскоп и т.д. 
На рис.3 представлен график зависимости интенсивности дифрагированной 

волны на глубине 0.8 .Fz z  

Эффект увеличения интенсивности в узкой области между фокусами свиде-
тельствует о волноводном характере распространения поля. 

В геометрии Лауэ есть проблема с ограничением вертикальной расходимо-
сти, которая обычно на порядок больше горизонтальной. Поэтому полученные в 
работе результаты очень важны, поскольку дают возможность для получения 
рентгеновских пучков, вертикальная расходимость которых, наоборот, гораздо 
меньше горизонтальной.  

3. Заключение 

В работе показано, что при дифракции сферической рентгеновской волны на 
кристалле с малоугловой границей кручения интенсивность дифрагированной 
волны вблизи фокальной области максимальна на плоскости дефекта и быстро 

Рис.2. Распределение интенсивности дифрагированного пучка на глубине 
 (а) зависимость интенсивности от координаты x и (b) зависимость 

интенсивности от координаты y. 

Рис.3. Распределение интенсивности дифрагированного пучка в зависимо-
сти от координаты y на глубине . 
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уменьшается в обе стороны от дефекта. При этом наличие дислокационной 
стенки приводит к изменению условий фокусировки. Правда, в плоскости де-
фекта ( 0)y   фокусировка происходит на глубине ,Fz L   как и в случае иде-

ального кристалла. Однако при 0y   в кристалле с малоугловой границей 

кручения волна фокусируется еще и на глубинах, меньших Fz .  При Fz z  ди-
фрагированное излучение уширяется и ослабевает. Фактически, излучение пре-
терпевает полное внутреннее отражение от областей, симметричных 
относительно дислокационной стенки. 

На примере дислокационной малоугловой границы кручения показана воз-
можность управления рентгеновскими пучками. Показано, что можно получить 
фокусное пятно, вертикальные размеры которого порядка субмикрона, а также 
возможно создание двух когерентных источников излучения субмикронных раз-
меров на близком, регулируемом согласно (8), расстоянии. 
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FEATURES  OF  SPHERICAL  X-RAY  WAVE  DIFFRACTION BY  A  LOW  
ANGLE  TWIST  BOUNDARY  PERPENDICULAR  TO  THE  CRYSTAL  SURFACE 

L.V. LEVONYAN,  H.M. MANUKYAN 

The diffraction behavior of a low-angle twist boundary was studied when the crystal 
was irradiated with an X-ray point source. It is shown that when radiation focused inside a 
crystal, thanks to the dislocation structure of the defect wall, the vertical divergence can be 
reduced so much that the size of the focus in this direction is significantly smaller than in the 
horizontal direction. This circumstance can be used to create X-ray optical elements. 
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Проведено теоретическое исследование дифракции рентгеновских лучей 
на сверхрешетке с перекрывающимися дефектами упаковки. Получены выраже-
ния для коэффициента отражения рентгеновских лучей в направлении сателли-
тов, в зависимости от скачка фазы волны на дефектах упаковки и глубины их 
залегания. Для сравнения с идеальной сверхрешеткой получено относительное 
изменение коэффициента отражения. 

1. Введение

Сверхрешетки (СР) представляют собой кристаллы, в которых существует 
периодическая функция смещения с периодом искажений, намного превышаю-
щим постоянную решетки. В этом случае на электроны, помимо периодического 
потенциала кристаллической решетки, действует дополнительный потенциал с 
намного большим периодом. Наличие дополнительного потенциала в СР приво-
дит к тому, что кристалл приобретает ряд специфических свойств, отсутствую-
щих у однородного образца. Поскольку длина рентгеновской волны намного 
меньше периода дополнительного потенциала, то дифракция на нем возможна 
при малых углах падения. Если же рентгеновские лучи претерпевают брэггов-
скую дифракцию, то в кристалле возбуждаются модулированные волны с перио-
дом, намного превышающим длину рентгеновской волны, и периодические 
искажения служат дифракционной решеткой для таких модулированных волн. 
Следствием этой дифракции является появление сателлитов вокруг основного 
максимума при дифракции рентгеновских лучей на СР. 

Особый интерес представляют искусственные полупроводниковые СР на ос-
нове гетеропереходов, которые получают поочередным нанесением друг на 
друга тонких слоев различных полупроводников с близкими межплоскостными 
расстояниями. При этом возможно привнесение в СР различных дефектов, ухуд-
шающих ее параметры. В связи с этим, очень важно исследование влияния де-
фектов на дифракционную картину при дифракции рентгеновских лучей на СР. 
Исследование гетероэпитаксиальных СР различными рентгеновскими методами 
проведены в работах [1–7]. В работе [1] для интерпретации экспериментальных 
результатов проводился учет непостоянства периода СР, а также исследовано 
диффузное рассеяние на тепловых фононах и несовершенствах СР. Влияние 
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взаимной диффузии гетероматериалов бислоя на дифракционную картину при 
отжиге идеальной СР исследовано в работе [2]. В работах [3, 4] исследовано об-
разование квантовых точек и проволок в СР. Изучение СР при малоугловом рас-
сеянии рентгеновских лучей проведено в работах [5-7]. 

Одним из возможных дефектов при получении гетероэпитаксиальных СР яв-
ляется дефект упаковки между слоями. В работе [8] исследована дифракция рент-
геновских лучей на одномерной гетероэпитаксиальной СР с дефектом упаковки. 

Настоящая работа посвящена дифракции рентгеновских лучей на СР с пере-
крывающимися дефектами упаковки. 

2. Сверхрешетка с перекрывающимися дефектами упаковки 

Характерной особенностью дифракции рентгеновских лучей на СР или мо-
дулированных структурах является наличие сателлитов вокруг основного ди-
фракционного максимума, положение которого определяется усредненным по 

периоду СР углом Брэгга. При 0z   ( 0z – период СР, cos ( )hkC     – 

усредненная по периоду СР экстинкционная длина кристалла,  – усредненный 
по периоду СР угол Брэгга, h – усредненная по периоду СР Фурье-компонента 

поляризуемости кристалла, 1k    – волновое число в вакууме, C  – поляриза-

ционный множитель) дифракционная картина представляет собой систему непе-
рекрывающихся сателлитов, угловое расстояние между которыми обратно 
пропорционально периоду СР, а их ширины и интенсивности зависят от реальной 
структуры и толщины СР. 

Рассмотрим гетероэпитаксиальную СР толщиной 0Nz  ( 1 2 3N N N N    – 

число идентичных слоев). Пусть на глубине 1 0N z  и 1 2 0( )N N z  в СР содержатся 

дефекты упаковки, на которых волны претерпевают скачок фазы, соответ-
ственно, 1 12  hu  и 2 22  hu , где h  – вектор дифракции, 1u  и 2u  – векторы 
смещения. Пусть на эту СР падает плоская монохроматическая рентгеновская 
волна единичной амплитуды. Введем следующие обозначения: 

1 2( )N Nhr   и 

1 20( )N Nt   – соответственно, амплитуды отражения и прохождения СР толщиной 

1 2 0( )N N z  с дефектом упаковки 1 ; 
3h Nr и 

30 Nt  – соответственно, амплитуды от-

ражения и прохождения идеальной СР толщиной 3 0N z  (черточка соответствует 
падению волны на обратную сторону отражающих плоскостей). Тогда согласно 
[9], амплитуда отражения СР толщиной 0Nz  имеет следующий вид: 

 
3 31 2 1 22 2 00( ) ( )exp( 2) exp( 2)h h N h NN N N Ni r t i t r       . (1) 

Как показано в работе [9], поскольку в гетероэпитаксиальных СР 0z  , то 
в пределах m-го сателлита СР можно рассматривать как идеальный кристалл с 
модифицированной Фурье-компонентой поляризуемости кристалла 
 ,hm m hM    (2) 

где m  – номер дифракционного максимума (сателлита), mM  – структурный фак-
тор СР, значение которого для некоторых моделей приведено в [10]. 

Если толщина СР 0Nz  , то для амплитуд отражения и прохождения 
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можно применить кинематические формулы [8, 11]. В этом случае, с учетом (2), 
коэффициент отражения рентгеновской волны от СР с перекрывающимися де-
фектами упаковки в направлении m-го сателлита принимает вид 

 0 1 2 1 22 2 2 2
0 1 2 2 3 1 34( ) ( sin sin sin ),

cos 2 2 2
m h

m m
m

kCM z
R R N N N N N N

     
   


 (3) 

где 

 2
0 0( / cos )m m h mR kCM Nz     (4) 

– кинематический коэффициент отражения рентгеновских лучей от одномерной 
идеальной СР толщиной 0Nz , m  – брэгговский угол m-го сателлита. 

Согласно (3) и (4), относительное изменение интенсивности m-го сателлита 

 
2 2 20 1 2 1 2

1 2 2 3 1 32
0

4
( sin sin sin ).

2 2 2
m m

r
m

R R
R N N N N N N

R N

     
     (5) 

Как видно из выражения (5), относительное изменение интенсивности отра-
жения рентгеновской волны в направлениях дифракционных максимумов в ки-
нематическом приближении не зависит от номера сателлита. При этом поскольку 

0rR  , то наличие дефектов упаковки уменьшает интенсивности всех сателли-
тов. 

Современные технологии позволяют выращивать гетероэпитаксиальные СР 
с достаточно большим числом слоев. При этом толщина СР уже сравнима с экс-
тинкционной длиной так что, хотя в пределах одного периода отражение кине-
матическое, для всего образца необходимо учитывать многократные отражения 
рентгеновской волны. В этом случае в выражении (1) необходимо применить 
формулы динамической теории [8, 12] с учетом (2). 

Для коэффициента отражения СР в направлении m-го сателлита получаем 
выражение 

 

2 1 12 2 2 2 2
1 2 3 1 2 3

2 1 12 2 2 2 2
1 2 3 1 2 3

1 2 1 3

cos (sin sin ( ) cos sin ( ))
2 2 2

sin (sin sin ( ) cos sin ( ))
2 2 2

1
sin sin sin(2 )sin(2 ),

2

m m m m m m m

m m m m m m

m m

R A A A A A A

A A A A A A

A A

  
      

  
      

 

 (6) 

где введены следующие обозначения: 
 1 1 0m m mA N z M    (7) 

 2 2 0m m mA N z M    (8)

 3 3 0m m mA N z M    (9)

 1 2( ) (cos ).m h mh
kC      (10) 

В отличие от кинематического приближения, относительное изменение ин-
тенсивности в направлении m-го сателлита, обусловленное наличием перекры-
вающихся дефектов упаковки, зависит как от скачка фазы на дефектах и глубины 
их залегания, так и от конкретной модели СР и номера сателлита. 

При 1 2      коэффициент отражения СР в направлении m-го сателлита 
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имеет следующий вид: 
 2

1 3 2sin ( ).m m m mR A A A    (11) 

3. Квадратичная модель СР 

Искусственные СР кристаллы на основе гетеропереходов на раннем этапе 
после изготовления, когда отсутствует взаимная диффузия полупроводниковых 
соединений, входящих в состав бислоя, могут быть описаны прямоугольной 
(квадратичной, если слои из разных материалов имеют одинаковую толщину) 
моделью. Структурный фактор СР для квадратичной модели имеет следующий 
вид [10]: 

 
2 2

0 0 0

2 2
0 0 0

( ) sin( 4) ( 4) , 2 ,

( ) cos( 4) ( 4) , 2 1,
m

m m n
M

m m n

       
      

 (12) 

где 
 0 02 sin tgkz d d     (13) 

– параметр, характеризующий степень несоответствия гетероматериалов, d  – 
разность межплоскостных расстояний гетероструктур, черточка обозначает 
усреднение по периоду СР.  

Численные расчеты проведены для СР на основе гетероперехода GaAs–AlAs 
с периодом 800 нм при излучении CuK . На рис.1 приведены графики коэффи-

циента отражения основного максимума (m =0) идеальной СР и СР с перекрыва-

ющимися дефектами упаковки в зависимости от безразмерного параметра p , 

пропорционального отклонению от направления усредненного по периоду СР 
угла Брэгга, при 1 2 2     и глубине залегания дефектов 1 0 2 0 00.1N z N z Nz  . 

На рис.2 приведены соответствующие графики коэффициента отражения 
для первых сателлитов, симметричных относительно основного максимума  
( 1m   ), в зависимости от безразмерного параметра p , пропорционального от-

клонению от направления брэгговского угла данного сателлита. 
Как видно из рисунков, наличие перекрывающихся дефектов упаковки при-

водит к перераспределению интенсивности дифракционных максимумов. 

Рис.1. Коэффициент отражения основного максимума: (а) идеальная СР; (b) 
 , . 
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4. Заключение 

В работе показано, что в кинематическом приближении при дифракции 
рентгеновских лучей на СР с перекрывающимися дефектами упаковки относи-
тельное изменение интенсивности отражения рентгеновской волны в направле-
ниях дифракционных максимумов не зависит от номера сателлита. При этом 
наличие дефектов упаковки уменьшает интенсивности всех сателлитов.  

При динамической дифракции относительное изменение интенсивности от-
ражения рентгеновской волны в направлениях дифракционных максимумов раз-
ное для разных сателлитов. Для иллюстрации сказанного на рис.1b и рис.2b 
приведены графики зависимости коэффициента отражения для основного макси-
мума и первых сателлитов при дифракции рентгеновских лучей на СР с перекры-
вающимися дефектами упаковки в зависимости от безразмерного параметра p , 

пропорционального отклонению от направления дифракционного максимума, 
при 1 2 2     и глубине залегания дефектов 1 0 2 0 00.1 .N z N z Nz   Для срав-

нения  на рис.1a и рис.2a приведены соответствующие графики для идеальной 
СР. Сравнение графиков показывает, что изменение коэффициента отражения в 
направлении дифракционного максимума m  ( 0p  ), обусловленное  наличием 

перекрывающихся дефектов упаковки, для разных сателлитов разное. При этом 
происходит перераспределение интенсивности отраженной волны, зависящее 
как от скачка фазы на дефектах и глубины их залегания, так и от конкретной мо-
дели СР и номера сателлита. 

Полученные в работе результаты могут быть использованы для диагностики 
степени совершенства выращиваемых СР. 
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Հ.Մ. ՄԱՆՈՒԿՅԱՆ 

Տեսականորեն հետազոտված է ռենտգենյան ճառագայթների դիֆրակցիան 

ծածկվող դարսման արատներ պարունակող գերցանցում: Արտածված է ռենտգենյան 

ճառագայթների անդրադարձման գործակցի բանաձևը սատելիտների ուղղությամբ` 

կախված դարսման արատների վրա ալիքի կրած փուլի թռիչքից և նրանց խորությունից: 

Կատարյալ գերցանցի հետ համեմատելու համար ստացված է անդրադարձման 

գործակցի հարաբերական փոփոխությունը: 

X-RAY  DIFFRACTION  BY  SUPERLATTICE   
WITH  OVERLAPPING  STACKING  FAULTS  

H.M. MANUKYAN 

A theoretical study of X-ray diffraction on a superlattice with overlapping stacking 
faults is carried out. Expressions for the X-ray reflection coefficient in the directions of 
satellites, depending on the wave’s phase jump on the stacking faults and the depth of their 
occurrence, are obtained. For comparison with an ideal superlattice, the relative change in the 
reflection coefficient is obtained. 
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Исследована возможность применения диэлектрической линзы в каче-
стве узконаправленной антенны терагерцового диапазона. Получены и проана-
лизированы теоретические выражения, позволяющие рассчитать форму профиля 
линзы и диаграмму направленности созданной линзовой антенны. Показана эф-
фективность предложенной линзовой антенны в указанном диапазоне, а также 
приведены результаты экспериментальных исследований созданной линзовой 
антенны. 

1. Введение
Подобно оптическим линзам, антенны-линзы позволяют преобразовывать 

сферическую волну в плоскую. Известно, что если поместить в фокусе линзы ис-
точник сферической волны, то расходящийся пучок лучей при прохождении 
сквозь линзу при правильном подборе формы ее профиля вследствие последова-
тельных преломлений трансформируется в семейство параллельных лучей, обра-
зуя плоский фронт. Однако линза корректирует не только распределение фазы в 
раскрыве рупора, но также изменяет распределение амплитуды падающего поля 
за счет преломления в линзе. В результате структура поля на входе и на выходе 
линзы отличаются, причем, степень отличия зависит от ее профиля, что вызывает 
дополнительные потери за счет рассогласования рабочего колебания сверхраз-
мерного волновода. 

Широкое применение в антенной технике сверхвысокочастотных и крайне 
высокочастотных диапазонов получили линзовые антенны, состоящие из облу-
чателя, фазовый центр которого совмещен с фокусом линзы [1]. 

Простейшая линза представляет собой радиопрозрачное тело, ограниченное 
двумя поверхностями: освещенной — криволинейного профиля и плоской — по-
верхностью излучающей апертуры. Линзы для антенн крайне высокочастотных 
диапазонов должны быть хорошо согласованными с окружающим простран-
ством и иметь малые тепловые потери. Облучатель обеспечивает нужное ампли-
тудное распределение возбуждающего электромагнитного поля в раскрыве 
линзы. Как и в зеркальных антеннах, облучатель должен иметь точечный фазо-
вый центр и обеспечивать требуемую поляризацию излучения. 

В отличие от оптического диапазона линзы для радиочастотных диапазонов 
электромагнитной волны могут быть как замедляющими, так и ускоряющими. На 

https://doi.org/10.54503/0002-3035-2024-59.2-242
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практике чаще используются диэлектрические (замедляющие) и металлопла-
стинчатые (ускоряющие) линзы. Размеры раскрыва линзовой антенны обычно 
велики по сравнению с длиной волны λ, поэтому они относятся к остронаправ-
ленным антеннам и предназначены для формирования узких (θ0.5 < 10) диаграмм 
направленности (ДН). В настоящей статье рассматриваются только замедляющие 
линзы. 

Принцип действия линзовых антенн заимствован из оптики и заключается в 
преобразовании расходящегося пучка лучей от точечного источника в параллель-
ный пучок лучей или соответственно в преобразовании сферического фронта 
электромагнитной волны облучателя в плоский фронт электромагнитной волны 
в излучающем раскрыве линзы (рис.1) [2, 3]. Благодаря этому удается получить 
плоский синфазный раскрыв требуемого размера и сформировать узкую ДН. 
Сигнал через ДК волновод круглого сечения 2 подается на диэлектрическую 
линзу 1, которая фиксируется на выходе волновода 2 при помощи шайбы 3.  

Приближенная теория линзовых антенн строится на основании законов гео-
метрической оптики. Это допустимо, если диаметр линзы, ее фокусное расстоя-
ние и радиус кривизны поверхности линзы много больше длины волны. 
Поскольку линзы обычно имеют большие электрические размеры, эти условия 

выполняются. 
Уравнение профиля линзы находится из условия постоянства электрической 

длины или оптического пути луча от точки фокуса до любой точки на поверхно-
сти равных фаз в излучающем раскрыве (апертуре). 

В качестве облучателя линзовой антенны используется открытый конец 
круглого ДК-волновода. Установив линзу в раскрыве волновода так, чтобы ее 
фокус был совмещен с фазовым центром волновода F (см. рис.1), можно волну, 
распространяющуюся в волноводе, преобразовать в плоскую и тем самым суще-
ственно уменьшить фазовые искажения в раскрыве. Такие антенны называются 
рупорно-линзовыми. В нашем случае в качестве рупора используется круглый 
ДК-волновод. 

Поверхность линзы, обращенная к волноводу, называется освещенной; про-
тивоположная («теневая») поверхность линзы образует ее раскрыв. Ось OX, про-
ходящая через фокус и центр раскрыва, называется осью линзы (рис.1). Точка 

Рис.1. К расчёту профиля линзы: 1 – диэлектрическая линза, 2 – ДК волновод 
круглого сечения, 3 – шайба. 
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пересечения оси линзы с освещенной стороной называется вершиной линзы. Ли-
ния пересечения освещенной стороны линзы продольной осевой плоскостью 
называется профилем линзы. Профиль может быть вогнутым и выпуклым, рас-
крыв линзы обычно плоский и имеет круглую или прямоугольную форму. 

Целью настоящей работы является обоснование применения диэлектриче-
ской линзы в качестве антенны для терагерцового диапазона. Линза устанавли-
вается непосредственно на выходе отрезка круглого сверхразмерного волновода 
класса «полый диэлектрический канал» (ДК-волновод), представляющий собой 
диэлектрическую трубу с рабочей модой LE11. В работе приведены результаты 
эксперимента, подтверждающие эффективность предлагаемой схемы линзовой 
антенны ТГц диапазона. 

2. УРАВНЕНИЯ ПРОФИЛЯ ЛИНЗЫ 
Условием синфазности поля в раскрыве линзы является равенство длины оп-

тического пути для всех лучей, исходящих из фокуса линзы, до ее раскрыва 
(рис.1). 

Рассмотрение условия равенства оптических длин лучей 1 и 2 примени-
тельно к замедляющей линзе приводит к выводу, что ее профиль ρ(φ) должен 
описываться уравнением гиперболы, которая в полярной системе координат 
имеет вид [1]: 

 
-1

ρ(φ)=
cosφ -1

n
f

n
, (1) 

где φ – текущий угол; f – фокусное расстояние; n – показатель преломления  

( = εn , где ε  – диэлектрическая проницаемость материала линзы). 

Максимальное значение угла maxφ , в «широких» волноводах иногда этот 

угол называют углом скольжения, определим, воспользовавшись концепцией 
Бриллюэна [4]. Постоянная распространения h связана с волновым числом k (

=2π/λk , где λ – длина волны) и поперечным волновым числом a следующим 
соотношением [5–7]: 

 2 2 2k h a  , (2) 
Поперечное волновое число a находится из дисперсионного уравнения, при-

веденного в работе [8]. И наконец угол maxφ  определяется из уравнения 

  maxφ arccos h k . (3) 

3. ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ 
На рис.2 приведен внешний вид рупорно-линзовой антенны, основные раз-

меры которой рассчитаны с применением приведенных выше формул. Как видно 
из рис.2, на выходе ДК-волновода круглого сечения установлена диэлектрическая 
линза, которая при помощи диэлектрического держателя соосно фиксируется на 
выходе круглого ДК-волновода с диаметром D. 

В фокальной плоскости антенны расположен облучатель в виде открытого 
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конца круглого ДК-волновода, а в качестве критерия эффективности выберем ко-
эффициент использования площади раскрыва q:  

  2
0 0 A= λ 4πq G S , (4) 

где 0G  – коэффициент усиления (КУ) антенны в направлении оси главного ле-

пестка, AS – площадь раскрыва антенны [9–12]. 

Используя теорему взаимности, выражение для КИП удобно записать в 
наглядной форме, которая иллюстрирует принцип «согласованного» возбужде-
ния раскрыва 
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q
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E E

E E
, (5) 

где irrΕ  – распределение поля в раскрыве облучателя, fE  – распределение поля 

в фокальной плоскости антенны, а интегрирование производится по апертуре об-
лучателя Srad. 

Известно, что рабочая мода ДК-волновода отличается спадающим в обеих 
плоскостях распределением поля рабочей моды [13, 14] и обеспечивает осесим-
метричную диаграмму направленности (ДН) с низким уровнем бокового излуче-
ния. В частности, для ДК-волновода круглого сечения диаметром 2R (рис.3) с 
рабочей волной гибридного типа EH11, выражение для ДН по мощности записы-
вается в виде [8]. В приведенной ниже формуле учтено, что 1kR  : 

 
11 11

2
2 02 2

2 2
01

( )
(0)

-  μEH EH

J u
F F

u

 
  

 
, (6) 

где sin θu kR , R – радиус ДК-волновода, J0(u) – функция Бесселя первого рода, 

01μ  – первый корень уравнения  0 01μ 0J  , коэффициент направленного дей-

ствия (КНД) равен 

 
11

2 2
01( / μ )EHD kR . (7) 

На рис.3 приведены расчетные и экспериментальные результаты ДН по 

Рис.2. Рупорно-линзовая антенна с оптимальным плавным переходом: 1 – 
диэлектрическая линза с раскрывом q, 2 – ДК-волновод круглого сечения,  
3 – отрезок волновода, 4 – волноводный переход. 
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мощности линзовой антенны в 3-х плоскостях (φ = 0°, 45° и 90°) на основе круг-
лого ДК-волновода с рабочей волной ЕН11 [13–16]. На выходе волновода установ-
лена линза, радиусом R = 10 мм, изготовленная из материала Фторопласт-4, с ε= 2 .1 .  

Как видно, главный лепесток ДН осесимметричен до уровня –25 дБ, а уро-
вень боковых лепестков не превышает –27 дБ, что выгодно отличает металлоди-
электрические волноводы (МДВ) от полых металлических волноводов. При этом 
результаты измерений ДН в диапазоне 2 мм (маркеры), в основном, подтвер-
ждают данные расчета (6), а имеющиеся отличия обусловлены несовершенством 
используемого возбудителя волны EH11. Поэтому в раскрыве антенны возбужда-
ются также волны высших типов, которые искажают амплитудно-фазовое рас-
пределение поля и, как следствие, форму ДН. Кроме того, использование МДВ 
обеспечивает также достаточно низкий уровень излучения кросс-поляризован-
ной компоненты, которая полностью отсутствует в главных плоскостях (φ = 0° и 
90°) и достигает максимума в плоскости φ = ±45°, формируя разностную ДН с 
нулем на оси излучающей апертуры. Это свойство излучения диэлектрической 
линзовой антенны весьма важно для многих приложений, например, в радиоло-
кационных системах при излучении сигналов круговой поляризации. 

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
В настоящей работе теоретически и экспериментально обосновано примене-

ние диэлектрической линзы в качестве антенны для терагерцового диапазона. 
Линза установлена на выходе отрезка круглого сверхразмерного волновода 
класса «полый диэлектрический канал». Волновод представляет собой диэлек-
трическую трубу с рабочей модой LE11. Получена формула для расчета профиля 
гиперболической линзы и показана методика расчета углов Бриллюэна в широ-
ких волноводах. Приведены результаты эксперимента и теоретические выводы, 

Рис.3. Расчетные и экспериментальные результаты ДН рупорно-лин-
зовой антенны: φ = 0° – горизонтальная плоскость и φ = 90° – верти-
кальная плоскость. 
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указывающие на эффективность предлагаемой схемы линзовой антенны терагер-
цового диапазона. 

Таким образом, создана рупорно-линзовая антенна терагерцового диапазона 
с достаточно высокими электрическими характеристиками. Линзовая антенна 
обеспечивает низкий уровень боковых лепестков и потерь на преобразование. 

Работа выполнена при поддержке Комитета по высшему образованию и 
науке РА в рамках научно-исследовательского проекта № 21T-2B028. 
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WAVEGUIDE-LENS  TRANSITIONS  FOR  TERAHERTZ  RANGE 

V.A. VARDANYAN,  M.TS. AYVAZYAN 

The possibility of using a dielectric lens as a highly directional antenna in the terahertz 
range has been studied. Theoretical expressions have been obtained and analyzed that make it 
possible to calculate the shape of the lens profile and the radiation pattern of the created lens 
antenna. The effectiveness of the proposed lens antenna in the specified range is shown, and the 
results of experimental studies of the created lens antenna are also presented. 
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Исследовано взаимодействие биологически активных молекул (БАМ) с 
выполняющим важнейшие функции в живом организме, биополимером – ДНК, 
имеющем двойную спиральную структуру, облученным нетепловыми электро-
магнитными миллиметровыми волнами. Показано, что БАМ (доксорубицин, ми-
токсантрон и нетропсин) образуют наиболее устойчивые комплексы с ДНК, 
облученной резонансными частотами собственных колебаний молекулярных 
структур воды (64.5 и 50.3 ГГц). Под воздействием вышеуказанных нетепловых 
миллиметровых волн происходит дегидратация молекулы ДНК, что приводит к 
росту константы связывания БАМ с облученной ДНК. Расчёты показывают, что 
в результате облучения изменяются термодинамические параметры связывания 
БАМ с ДНК __ энтальпия (ΔH) и энтропия (ΔS). Для всех исследованных БАМ 
ΔH < 0, а ΔS > 0. Наибольшее изменение энтропии имеет место для связывающе-
гося внешне с ДНК  нетропсином. 

1. Введение

В настоящее время растет применение миллиметровых электромагнитных 
волн (МЭМВ) в различных областях (в технике, в военных целях и т. д.). Низко-
интенсивные МЭМВ широко внедрились в медицинскую практику. Эксперимен-
тальные данные [1__4] свидельствуют о высокой биологической активности 
электромагнитных полей во всех частотных диапазонах. При относительно низ-
ком уровне интенсивности электромагнитного поля (менее 1 мВт/см2) принято 
говорить о нетепловом или информационном характере воздействия на организм. 
Механизмы действия МЭМВ в таких случаях еще мало изучены. Анализ 
сущeствующих в литературе экспериментальных данных указывает на то, что в 
живых организмах первичной мишенью МЭМВ служит вода, которая играет уни-
кальную роль в функционировании органов, а также в организации и стабилиза-
ции биомолекул [3, 5, 6]. Известно [3, 7__10], что облучение водных растворов 
резонансными для колебаний водных молекулярных структур частотами изме-
няет состояние молекул воды, что в свою очередь может повлиять на физико-
химические свойства растворенных в ней солей и биомолекул. Сравнительно 
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недавно нами было показано, что МЭМВ нетепловой интенсивности с резонанс-
ными частотами колебаний водных молекулярных структур (50.3 и 64.5 ГГц) не 
поглощаются поверхностным слоем водных растворов, а проникают в более глу-
бокие слои водных растворов, что приводит к дегидратации присутствуюших в 
растворе ионов и биомолекул, вследствие чего увеличивается плотность водно-
солевых растворов [7, 8] и термостабильность ДНК, причем увеличение плотно-
сти и термостабильности наибольшее при облучении в течение 90 мин частотами 
50.3 и 64.5 ГГц [10]. Поэтому целью данной работы было исследование связыва-
ния малых молекул (ММ) с дезоксирибонуклеиновой кислотой (ДНК), предвари-
тельно облученной в течение 90 минут резонансными (50.3 и 64.5 ГГц) и 
нерезонансной (48.3 ГГц) частотами, а также определение изменений термоди-
намических параметров (энтальпия, энтропия и свободная энергия Гиббса) 
вследствие связывания. 

2. Материалы и методы исследования 

Облучение растворов проводилось в специальном стеклянном сосуде. Рас-
творы (4 мл) сверху накрывались прозрачной для излучения тонкой хлорвинило-
вой пленкой. Толщина облученного образца 1 мм. Для облучения использовались 
высокочастотные генераторы Г4-141 и Г4-142 (Россия). Интервал частот колеба-
ний для Г4-141 составлял 37.5__53.7 ГГц (плотность потока мощности на поверх-
ности объекта составляла 0.6 мВт/см2), а для Г4-142 __ 53.3__78.33 ГГц (плотность 
потока мощности составляла 50 мкВт/см2), что подробно описано в работе [9]. 
Растворы ДНК, приготовленные для спектрофотометрических измерений, облу-
чались 90 мин частотами 64.5, 50.3 и 48.3 ГГц. Частота 50.3 ГГц совпадает с ре-
зонансной частотой колебаний гексагональных колец молекулярной структуры 
воды, а частота 64.5 ГГц – с резонансной частотой колебаний триадных структур 
воды [3]. В работе были использованы ДНК тимуса теленка фирмы Sigma и NaCl 
фирмы Serva. Растворы ДНК были приготовлены в физиологическом растворе 
(0.9% NaCl): в этих условиях ДНК образует двойную спираль B-типа. Геометрия 
двойной спирали ДНК сильно зависит от гидратации мономеров: изменение гид-
ратации приводит к изменению геометрии двойной спирали ДНК. В работе ис-
следовано связывание противоопухолевых соединений (митоксантрона, 
доксорубицина и нетропсина) с ДНК, предварительно облученной МЭМВ часто-
тами 50.3, 64.5 и 48.3 ГГц. Концентрации ДНК, митоксантрона (МТX), доксору-
бицина (DX) и нетропсина (Nt) определялись спектрофотометрически с 
использованием следующих коэффициентов экстинкции в М-1см-1л. ДНК тимуса 
теленка (ε260 = 6550), МТX (ε659 = 25090) [11], Nt (ε296 = 21500) [12], DX (ε480 = 
11500) [13]. Связывание малых молекул с ДНК исследовалось спектрофотомет-
рически на спектрофотометре Cary-219 (USA). Концентрация МТX в растворе 
была 3×10–6 М, 7×10–5 М для DX и 2×10–5 М для Nt: при таких концентрациях 
исследуемые соединения, в основном, находятся в мономерном состоянии [11, 
13__15]. 

2.1. Определение термодинамических параметров, характеризующих связыва-
ние малых молекул с ДНК 

Изменение термодинамических параметров вследствие связывания малых 
молекул с ДНК обычно определяют при помощи изотермической микро-
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калориметрии, осуществление которой связано с определенными трудностями. 
Поэтому нами применен более простой способ определения термодинамических 
параметров связывания при помощи анализа температурной зависимости изо-
терм адсорбции, полученной спектрофотометрически. 

Взаимодействие малых молекул (ММ) с ДНК отражается в изменении спек-
тров поглощения в видимой и УФ областях спектра. ДНК не поглощает в дальней 
УФ (> 320нм) и видимой области спектра. Поэтому по изменению спектров по-
глощения в указанных областях (при образовании комплексов ДНК с ММ) 
можно исследовать характер связывания ММ с ДНК, а также определить измене-
ние термодинамических параметров вследствие связывания. Термодинамиче-
ские параметры связывания определялись из анализа изотерм адсорбции, 
рассчитанных из спектров поглощения, построенных в координатах Скэтчарда, 
что подробно описано в работе [16]. В рамках кооперативной модели исключен-
ных соседних мест связывания, изотерма адсорбции описывается следующим 
уравнением [17, 18]: 

 



ൌ 𝑘ሺ1 െ 𝑛𝑟ሻ ቂ

ሺଶனିଵሻሺଵିሻାିோ

ଶሺனିଵሻሺଵିሻ
ቃ

ିଵ
ൈ ቂଵିሺାଵሻାோ

ଶሺଵିሻ
ቃ

ଶ
, (1) 

где    𝑅 ൌ ሺሾ1 െ ሺ𝑛  1ሻ𝑟ሿଶ  4ω𝑟ሺ1 െ 𝑛𝑟ሻሻଵ ଶ⁄ . 
В формуле (1) k __ константа связывания ММ с ДНК, n __ число пар оснований 

ДНК, приходящихся на одно место связывания, Сf и Сb 
__ концентрации свобод-

ных и связанных ММ, соответственно, Сp 
__ концентрация ДНК, ω െ параметр 

кооперативности и r = Сb/Сp. 
Вышеизложенным способом были построены изотермы адсорбции ММ с 

ДНК. Методом наименьших квадратов через экспериментальные точки прове-
дены теоретические кривые, описываемые формулой (1). В каждом случае из изо-
терм адсорбции определены величины k, n и ω и вычислены значения изменений 
термодинамических параметров (энтальпии H, энтропии S и свободной энер-
гии Гиббса G) при связывании ММ с ДНК. Значение G вычислялось по фор-
муле 
 G = – RTlnk(T), (2) 
где R __ универсальная газовая постоянная, T __ абсолютная температура. Значе-
ния H и S были определены из анализа кривых Вант-Гоффа (при линейной 
зависимости lnk от 1/T). Так как G = H – TS, то учитывая (2) выражение 
можно представить в виде 
 lnk(T) = – H/R×1/T+S/R. (3) 
Согласно формуле (3), тангенс угла наклона lnk(T) от 1/Т дает величину H/R 
(если зависимость линейная), а ордината пересечения прямой с осью ординат 
дает S/R. 

3. Результаты и их обсуждение 

Исследовалось взаимодействие MTX, DX и Nt с ДНК по характеру измене-
ния спектров поглощения при образовании комплексов. При постоянной концен-
трации ММ получены спектры поглощения DX и MTX в видимой и Nt в дальней 
УФ-области спектра при образовании комплексов с необлученными и облучен-
ными ДНК. Экспериментальные данные свидетельствуют, что характер 
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изменения спектров поглощения при образовании комплексов ММ с необлучен-
ными и облученными ДНК почти не отличаются: для необлученных и облучен-
ных ДНК наблюдается одинаковый ход изменения спектров поглощения ММ. Из 
спектров поглощения определялись концентрации свободных и связанных ММ в 
растворе и были построены изотермы связывания (зависимость r/Сf от r) [16], ко-
торые в дальнейшем описывались формулой (1), и определены параметры k, n 
и ω. Рассчитанные по формуле (1) значения параметров k и n при трех темпера-
турах, при которых ДНК находится в двухспиральном состоянии, приведены в 
табл.1. 

Для необлученных и облученных комплексов была построена зависимость 
lnk от 1/T и по формулам (2) и (3) определены значения G, H и S. Значения 
термодинамических параметров связывания для исследованных комплексов при-
ведены в табл.2. 

Исследуемые малые молекулы представляют противоопухолевые соедине-
ния, которые по-разному взаимодействуют с двухспиральными ДНК. DX явля-
ется интеркалирующим соединением, молекулы которого внедряются между 
параллельно расположенными парами оснований ДНК [19, 20]. MTX является 
полуинтеркаляционным соединением, плоская часть которого частично внедря-
ется между парами оснований ДНК [21, 22]. Nt является неинтеркалирующим со-
единением, взаимодействует с ДНК Ван-дер-Ваальсовыми силами и образует с 

Табл.1. Значения константы связывания k и параметра n, характеризу-
ющего стехиометрию комплекса при насыщении связывания, для ком-
плексов митоксантрона, доксорубицина и нетропсина с необлученными 
и облученными ДНК 

Тип малых 
молекул 

T, K 
Необлучен-

ный 
Облученный, частота, ГГц 

n 
50.3 64.5 48.3 

Константа связывания (k, M–1) 

Митоксантрон 

298.15 
(5.1±0.1) 
×105 

(10.0±0.2) 
×105 

(8.7±0.2) 
×105 

(5.2±0.1) 
×105 2.4±0.2 

303.15 
(4.1±0.1)ꞏ 
×105 

(7.5±0.1) 
×105 

(6.9±0.3) 
×105 

(4.2±0.2) 
×105 2.5±0.2 

308.15 
(3.35±0.05) 
×105 

(5.1±0.2) 
×105 

(4,8±0.2) 
×105 

(3.4±0.1) 
×105 2.3±0.2 

Доксорубицин 

290.15 
(6.2±0.1) 
×105 

(64.5±0.3) 
×105 

(62.0±0.2) 
×105 

(6.9±0.2) 
×105 4.0±0.2 

300.15 
(5.1±0.1) 
×105 

(50.2±0.2) 
×105 

(48.1±0.3) 
×105 

(5.9±0.2) 
×105 4.1±0.2 

310.15 
(4.5±0.2) 
×105 

(39.4±0.3) 
×105 

(38.2±0.2) 
×105 

(5.1±0.2) 
×105 4.1±0.2 

Нетропсин 

293.15 
(5.0±0.2) 
×108 

(36.1±0.3) 
×108 

(38.4±0.2) 
×108 

(6.9±0.2) 
×108 5.9±0.2 

303.15 
(3.0±0.2) 
×108 

(21.1±0.2)ꞏ 
×108 

(22.3±0.3) 
×108 

(4.1±0.2) 
×108 6.0±0.2 

313.15 
(2.0±0.1) 
×108 

(12.8±0.2)ꞏ 
×108 

(13.0±0.2) 
×108 

(3.8±0.2) 
×108 6.0±0.2 
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аденин-тимин звеньями ДНК водородные связи [12, 23]. Как следует из табл.1, с 
облученными (нетепловыми МЭМВ с частотами 50.3 и 64.5 ГГц резонансными 
для колебаний водных молекулярных структур) ДНК все исследуемые соедине-
ния образуют более прочный комплекс: увеличивается константа связывания. 
Для ДНК, облученных нерезонансной частотой 48.3 ГГц, константа связывания 
в пределах погрешности эксперимента не меняется при связывании MTX и не-
много увеличивается для DX и Nt. Из табл.1 также следует, что облучение не 
влияет на величину n: независимо от облучения одна молекула связывается при-
близительно с 2.5 парами оснований ДНК для MTX, 4 __ для DX и 6 __ для Nt. В 
работах [7, 8] было показано,что под воздействием нетепловых резонансных 
МЭМВ меняется структура воды, вследствие чего происходит дегидратация рас-
творенных в воде ионов и биомолекул. Вследствие дегидратации присутствую-
щих в растворе ионов Na должна увеличиваться термостабильность ДНК (что 
подробно исследовано в работах [10, 24]), а вследствие дегидратации ДНК иссле-
дуемые соединения более прочно связываются с ДНК, отчего и увеличивается 
константа связывания. Как следует из табл.1, для комплексов ДНК-MTX вслед-
ствие облучения k увеличивается приблизительно в 2 раза, а для комплексов 
ДНК-DX и ДНК-Nt __ почти на порядок. 

Изменение термодинамических параметров вследствие связывания ММ с 
ДНК определены по формулам (2) и (3) и приведены в табл.2. Как следует из 
табл.2, при образовании комплексов интеркалирующих (MTX, DX) и не интер-
калирующих (Nt) противоопухолевых соединений с облученными нетепловыми 
МЭМВ, резонансными для колебаний молекулярных водных структур частотами 
ДНК, по сравнению с необлученными комплексами наблюдается увеличение аб-
солютных значений термодинамических параметров связывания. Отметим, что 
представленные значения для H находятся в хорошем соответствии с 

Табл.2. Термодинамические параметры связывания митоксантрона, 
нетропсина и доксорубицина с необлученными и облученными ДНК 

Термодинамический 
параметр 

Необлученный 
Облученный, частота, ГГц 
50.3 64.5 48.3 

ДНК – митоксантрон 

–ΔG, ккал/моль 7.8±0.1 8.0±0.2 8.1±0.2 7.8±0.1 

–ΔH, ккал/моль 7.6±0.1 8.4±0.2 8.5±0.2 7.7±0.1 

ΔS, кал/(мольК) 0.8±0.1 1.2±0.1 1.4±0.2 1.2±0.1 

ДНК – доксорубицин 

–ΔG, ккал/моль 7.8±0.2 11.3±0.2 10.8±0.2 7.9±0.2 

–ΔH, ккал/моль 2.8±0.1 4.3±0.2 4.1±0.2 2.9±0.2 

ΔS, кал/(мольК) 16.6±0.2 20.0±0.2 18.3±0.2 16.7±0.2 

ДНК – нетропсин 

–ΔG, ккал/моль 11.8±0.2 12.9±0.2 13.0±0.2 11.9±0.2 

–ΔH, ккал/моль 9.1±0.2 9.5±0.2 9.6±0.2 9.2±0.2 

ΔS, кал/(мольК) 5.9±0.2 11.2±0.2 11.2±0.2 8.9±0.2 
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результатами, полученными прямым микрокалориметрическим способом 
[25__27]. Несмотря на то, что при связывании с облученными ДНК H и S по 
абсолютному значению увеличиваются, однако, для интеркаляторов (MTX и 
DX), вследствие связывания, в основном изменяется H, а для неинтеркалятора 
(Nt) __S. Следовательно, при образовании комплексов неинтеркалирующих со-
единений Nt с облученной ДНК, который взаимодействует с ДНК Ван-дер-Ва-
альсовыми силами и водородными связами, скелет двойной спирали 
претерпевает наибольшее изменение, вследствие чего и изменение S наиболь-
шее. Более прочное связывание исследованных противоопухолевых соединений 
с облученными ДНК может приводить к заторможению деления опухолевых кле-
ток, т.е. к увеличению эффективности противоопухолевых соединений. При ком-
бинированном применении МЭМВ с противоопухолевыми соединениями вполне 
возможно получить желаемый противоопухолевый эффект при меньших концен-
трациях лекарственных препаратов. Отметим, что все используемые в клинике 
противоопухолевые препараты токсичны, слабо избирательны (помимо опухоле-
вых клеток они воздействуют на здоровые клетки). 

4. Заключение 

Обобщая вышеизложенные экспериментальные данные по связыванию про-
тивоопухолевых лекарственных соединений с ДНК, заранее облучёнными нетеп-
ловыми миллиметровыми электромагнитными волнами, резонансными для 
колебаний водных молекулярных структур, можно утверждать, что облученная 
ДНК образует более прочный комплекс с исследуемыми лекарственными соеди-
нениями, причем комплексообразование приводит к увеличению энтропии си-
стемы, которое наибольшее для соединений, связывающихся с ДНК внешним 
образом. Следовательно, полученные результаты по связыванию противоопухо-
левых соединений с облученным ДНК свидетельствуют о перспективности раз-
работки новых оптимальных схем применения противоопухолевых соединений 
в комбинации с нетепловым миллиметровым облучением. Следует отметить, что 
почти все противоопухолевые соединения очень токсичны, помимо опухоли, они 
поражают и здоровые клетки. При комбинированном применении возможно по-
лучить тот же противоопухолевый эффект при более низкой концентрации ле-
карственных соединений, тем самим уменьшая нежелательный токсичный 
эффект противоопухолевых соединений. 
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THERMODYNAMIC  PARAMETERS  OF  BINDING  OF  SMALL  MOLECULES  
TO  DNA  IRRADIATED  BY  LOW-INTENSITY  MILLIMETER 

ELECTROMAGNETIC  WAVES 

V.P. KALANTARYAN,  R.S. GHAZARYAN,  Yu. S. BABAYAN 

The interaction of biologically active molecules (BAM) with the biopolymer DNA, 
which performs the most important functions in a living organism having a double helical 
structure, irradiated with non-thermal electromagnetic millimeter waves, has been studied. It 
has been shown, that BAM (doxorubicin, mitoxantrone and netropsin) form more stable 
complexes with DNA irradiated with the resonant frequencies of natural vibrations of the 
molecular structures of water (64.5 GHz and 50.3 GHz). Under the influence of the above non-
thermal millimeter waves, dehydration of the DNA molecule occurs, which leads to an increase 
in the binding constant of BAM to irradiated DNA. Calculations show that as a result of 
irradiation, the thermodynamic parameters of the binding of BAM to DNA change-enthalpy 

(H) and entropy (S): For all studied BAM, H<0, and S>0. The greatest change in entropy 

occurs for netropsin that binds externally to DNA. 
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