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Исследование тепловых характеристик нагревательного элемента 
из алюминия с нанопористым оксидом алюминия*

© 2019 г. Е. Н. Муратова1,§, В. А. Мошников1, К. В. Чернякова2, И. А. Врублевский2

1 Санкт−Петербургский государственный 
электротехнический университет «ЛЭТИ» им. В.И. Ульянова (Ленина), 

ул. Профессора Попова, д. 5, Санкт−Петербург, 197376, Россия
2 Белорусский государственный университет информатики и радиоэлектроники, 

ул. П. Бровки, д. 19, Минск, 220072, Беларусь

Аннотация. Одной из актуальных задач в сфере стационарного отопления, на решение которой направлены 
усилия многочисленных разработчиков, является экономия электрической энергии. Нагревательные систе-
мы могут иметь самые разнообразные конструкции, но существуют основные требования к их разработке, 
а именно: обеспечение высокой надежности при эксплуатации, экономичность, устойчивость к внешним 
воздействиям и стабильность электрических характеристик. Основной элемент любого нагревательного 
устройства — нагреватель. В настоящее время плоские резистивные нагреватели нашли широкий спектр 
применения в нагревательных устройствах, предназначенных для формирования здорового микроклимата в 
помещениях, поддержания заданных параметров в различных технологических процессах, в системах анти-
обледенения, в сельском хозяйстве и в промышленности. Исследованы тепловые характеристики плоских 
нагревателей, изготовленных из алюминия, с ленточным элементом нагрева в виде углеродного волокна. 
С целью обеспечения необходимой изоляции нагревательного элемента от металлического основания на 
поверхности алюминия формировали слой пористого анодного оксида алюминия толщиной 20 мкм. Концы 
нити из углеродного волокна металлизировали слоем меди для последующей пайки в процессе сборки 
электрического нагревателя. Электрическое сопротивление нагревателя с нитью из углеродного волокна 
составляло 60 Ом. Исследования распространения тепловых потоков в объеме платы из алюминия с на-
нопористым оксидом алюминия проводили с использованием тепловизионных измерений. Представлена 
зависимость изменения температуры на поверхности крышки нагревательного элемента из алюминия и на 
противоположной теплоотдающей стороне от времени нагрева. Полученные результаты показали, что тепло, 
генерируемое линейным нагревательным элементом из углеродной нити, быстро перераспределятся по 
всему объему алюминиевой пластины с нагревательным элементом. Это свидетельствует о высокой тепло-
проводности алюминиевой основы нагревателя, параметры которой позволяют обеспечить достижение 
требуемых тепловых характеристик нагревателя. 

Ключевые слова: нагревательный элемент, алюминий, пористый анодный оксид алюминия, углеродное 
волокно, термограмма, тепловизионные исследования

Введение

Количество электронагревателей и их кон-
струкций, применяемых в различных приборах 
промышленного и бытового назначения, с каждым 
годом увеличивается. Наиболее часто в конструкци-
ях высокоэкономичных тепловых приборов исполь-
зуется плоский электрический тепловой элемент. 
Это объясняется более высокой эффективностью 
передачи тепла методом контактной теплопередачи 
по сравнению с другими типами нагрева.
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1Как известно, одной из актуальных задач в сфе-
ре стационарного отопления, на решение которой на-
правлены усилия многочисленных разработчиков, 
является экономия электрической энергии. Нагрева-
тельные системы могут иметь самые разнообразные 
конструкции, но основными требованиями, предъ-
являемыми к их разработке, является обеспечение 
высокой надежности при эксплуатации, экономич-
ность, устойчивость к внешним воздействиям и 
стабильность электрических характеристик. Основ-
ным элементом любого нагревательного устройства 
является нагреватель. В настоящее время плоские 
резистивные нагреватели нашли широкий спектр 
применения в нагревательных устройствах, пред-
назначенных для формирования здорового микро-
климата в помещениях, поддержания заданных па-
раметров в различных технологических процессах, 
в системах антиобледенения, в сельском хозяйстве 
и в промышленности.

Применение в конструкции нагревателя ме-
таллической основы с тонким диэлектрическим 
слоем создает необходимые условия для быстрой и 
равномерной передачи тепла к теплопринимающему 
элементу [1, 2]. Такой подход позволяет создавать 
элементы быстрого нагрева с равномерным распре-
делением температуры на рабочей поверхности и с 
высоким коэффициентом полезного действия за счет 
снижения потерь тепла [3—8].

Цель работы — исследование равномерности 
нагрева и тепловых характеристик плоских нагре-
вателей, изготовленных на алюминиевых пластинах 
с ленточным углеродным элементом нагрева.

Экспериментальная часть

Плоский нагревательный элемент (НЭл) из 
алюминия имел размеры 60 × 24 мм (рис. 1). Толщина 
основания и крышки из анодированного алюминия 
составляла 0,5 и 0,3 мм, соответственно. На образцах 
анодированного алюминия слой пористого анодного 
оксида алюминия (ПАОА), сформированный мето-
дом электрохимического анодирования алюминия 
[9—17], имел толщину 20 мкм. ПАОА представляют 
собой высокоупорядоченные структуры с парал-
лельными вертикальными капиллярами — порами 
[18—22] Такая толщина ПАОА обеспечивала необ-
ходимую изоляцию НЭл от металлического осно-
вания. В конструкции нагревателя в качестве НЭл 
использовалась углеродная электропроводящая 
нить на основе вискозной технической нити. Рези-
стивный элемент в виде нити из углеродного волокна 
имел размеры 80 мкм (толщина) × 4 мм (ширина) × 
× 170 мм (длина) [23]. Концы нити из углеродного 
волокна металлизировались слоем меди (толщина 
30 мкм, гальваническое осаждение) для последую-
щей пайки в процессе сборки электрического нагре-
вателя. Фиксацию углеродной нити на поверхности 

анодного оксида алюминия и затем ее герметизацию 
осуществляли с помощью эпоксидного компаунда. 

Электрический нагреватель с нитью из угле-
родного волокна имел электрическое сопротивление 
60 Ом. Измерение сопротивления диэлектрической 
изоляции проводилось с помощью мегаомметра 
Ф4101. Для получения термограмм поверхности пло-
ского нагревателя использовали тепловизионную 
камеру MobIR M4.

Результаты и их обсуждение

Важной характеристикой для НЭл является 
способность обеспечения равномерного нагрева по 
всей площади нагревателя. В работе проведены 
детальные исследования тепловых параметров на-
гревателя при электрической мощности 6 Вт.

На рис. 2 и 3 показаны термограммы поверх-
ности НЭл со стороны крышки и со стороны тепло-
передающего основания через 10 и 60 с нагрева, 
соответственно.

Рис. 1. Верхняя поверхность нагревательного элемента с на-
нопористым оксидом алюминия (1) и линейным нагрева-
тельным элементом из углеродной нити (2)

Fig. 1. The upper surface of the heating element with nanoporous 
aluminum oxide (1) and a linear heating element made of 
carbon filament (2)

Рис. 2. Термограммы поверхности нагревательного элемента 
со стороны крышки (а) и с противоположной стороны — 
теплопередающего основания (б) через 10 с нагрева

Fig. 2. Thermograms of the surface of the heating element from 
the side of the cover (a) and from the opposite side of the 
heat transfer base (б) after 10 s of heating
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со стороны теплопередающего основания спустя 
первые 10 с после нагрева в рабочей зоне была равна 
38 °С и 32,2 °С в зоне расположения контактов. Через 
минуту нагрева температура в рабочей зоне была 
равна 56,5 °С и 52,0 °С в зоне расположения контак-
тов. Таким образом, плоский НЭл при приложении 
электрической мощности 6 Вт за 60 с нагрева в усло-
виях отсутствия отвода тепла выходил на темпера-
туру 56 °С на теплоотдающей поверхности.

Зависимости изменения температуры на по-
верхности крышки НЭл и на теплоотдающей сторо-
не от времени нагрева показаны на рис. 4.

Результаты исследований показали, что темпе-
ратура на поверхности нагревателя как со стороны 
крышки, так и на ее обратной стороне имели близкие 
значения на всех стадиях нагрева. Это свидетель-
ствует о высокой теплопроводности алюминиевой 
основы нагревателя, благодаря чему даже в случае 
ленточного углеродного элемента с малой площадью 
контакта обеспечивается равномерный профиль 
распределения температуры с двух сторон нагре-
вателя.

Заключение

Проведенные исследования и испытания по-
казали, что высокая теплопроводность алюминия 
позволила теплу, генерируемому ленточным эле-
ментом нагрева на относительно малом локальном 
участке поверхности, быстро перераспределиться по 
всему объему алюминиевой пластины нагреватель-
ного элемента и обеспечить достижение требуемых 
тепловых характеристик нагревателя.

Следовательно, использование линейного НЭл 
из углеродной нити является эффективным спосо-
бом нагрева алюминиевых НЭл, позволяющим по-
лучить высокие скорости нагрева и равномерный 
профиль распределения температуры на поверх-
ности нагревательных элементов из алюминия на 
всех этапах нагрева.

Библиографический список 
1. Динь Х. Т., Лушпа Н. В., Чернякова Е. В., Врублевский И. А. 

Исследование распространения тепла в плате из алюминия с на-
нопористым анодным оксидом алюминия тепловизионным мето-
дом // Доклады БГУИР. 2019. № 1. С. 45—50. 

2. Симин А., Холодняк Д., Вендик И. Многослойные ин-
тегральныесхемы сверхвысоких частот на основе керамики с 
низкой температурой обжига // Компон. и технол. 2005. № 5. 
С. 190—196.

3. Муратова Е. Н., Мошников В. А., Лучинин В. В., Боб-
ков А. А., Врублевский И. А., Чернякова К. В., Теруков Е. И. 
Теплопроводящие платы на основе алюминия с нанострукту-
рированным слоем Al2O3 для изделий силовой электроники // 
Ж. технич. физ. 2018. Т. 88, Вып. 11. С. 1678—1680. DOI: 10.21883/
JTF.2018.11.46629.2480

4. Муратова Е. Н., Врублевский И. А., Чернякова Е.В. и 
др. // Материалы XIV Международной конференции «Физика 
диэлектриков» (Диэлектрики−2017). СПб.: Изд−во РГПУ им. А. И. 
Герцена, 2017. С. 136.

5. Andreev S., Chemyakova K., Tzaneva B., Videkov V., Vru-
blevsky I. Investigation of the efficiency of the heat dissipation for 
the heat−conducting circuit boards made of aluminum with the 

Рис. 3. Термограммы поверхности нагревательного элемента 
со стороны крышки (а) и с противоположной стороны — 
теплопередающего основания (б) через 60 с нагрева

Fig. 3. Thermograms of the surface of the heating element from 
the side of the cover (а) and from the opposite side of the 
heat transfer base (б) after 60 s of heating

Рис. 4. Изменения температуры на поверхности крышки на-
гревательного элемента из алюминия (1) и на теплоот-
дающей стороне (2) от времени нагрева

Fig. 4. Changes in temperature on the surface of the aluminum 
heating element cover (1) and on the heat−emitting side (2) 
from heating time

Результаты тепловизионных исследований 
показали, что на начальных этапах нагрева тем-
пература на поверхности алюминия со стороны 
крышки имеет незначительный разброс. Из−за от-
вода тепла через контакты и соединительные про-
вода значение средней температуры в рабочей зоне 
38 °С снижалось до 33 °С в зоне контактов. Спустя 
50 с после начала нагрева температура в контроль-
ных областях достигала следующих значений: 
средняя температура в рабочей зоне — 52,3 °С и 
в зоне контактов — 47,5 °С. Температура алюминия 

54,6

51,3

55,4 °С

48,1

44,8

41,5

38,3

35,0

31,7

28,5

25,2 °С

56,0

52,6

56,9 °С

49,2

45,8

42,3

38,9

35,5

32,1

28,6

25,2 °С

а б



244 Известия вузов. Материалы электронной техники. 2019. Т. 22, № 4     ISSN 1609-3577

nanoporous alumina layer // 40th International Spring Seminar on 
Electronics Technology (ISSE). Sofia (Bulgaria): IEEE, 2017. P. 1—6. 
DOI: 10.1109/ISSE.2017.8000899

6. Чернякова E., Врублевский И., Видеков В., Тучковский А. 
Применение наноструктурированного анодного оксида алюминия 
при изготовлении теплонагруженных плат для силовых модулей 
// Научни известия на НТСМ. 2016. Т. XXV, № 12. С. 257—263.

7. Врублевский И., Чернякова E. Видеков В., Тучковский А. 
Сравнительный анализ работы плоского нагревательного элемен-
та на основании из анодированного алюминия // Научни известия 
на НТСМ. 2015. Т. XXIII, № 9. С. 422—428.

8. Vrublevsky I., Chernyakova K., Videkov V., Tuchko-
vsky A. Improvement of the thermal characteristics of the electric 
heater in the architecture with aluminum, nanoporous alumina 
and resistive component of carbon fiber // Nanoscience & Nan-
otechnology. 2016. N 1. P. 1—2. URL: https://libeldoc.bsuir.by/han-
dle/123456789/10898

9. Vorozhtsova M., Drbohlavova Ja., Hubalek Ja. Chemical Mi-
crosensors with Ordered Nanostructures // In: Microsensors. Ed. by 
I. Minin. IntechOpen, 2011. DOI: 10.5772/18066

10. Ersching K., Dorico E., da Silva R. C., Zoldan V. C., Iso-
ppo E. A., Viegas A. D. C., Pasa A. A. Surface and interface charac-
terization of nanoporous alumina templates produced in oxalic acid 
and submitted to etching procedures // Mater. Chem. and Phys. 2012. 
V. 137, Iss. 1. P. 140—146. DOI: 10.1016/j.matchemphys.2012.08.058

11. Муратова Е. Н. Искусственно и естественно упорядо-
ченные микро− и наноразмерные капиллярные мембраны на 
основе анодного оксида алюминия: дисc. … канд. техн. наук. СПб.: 
СПбГЭТУ «ЛЭТИ», 2014. 118 с. URL: https://etu.ru/assets/files/
nauka/dissertacii/2014/Dissertaciya-Muratovoj-EN.pdf

12. Eftekhari A. Nanostructured Materials in Electrochemis-
try. Weinheim (Germany): Wiley−VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, 
2008. 489 p.

13. Александрова О. А., Алексеев П. А., Кононова И. Е., 
Максимов А. И., Мараева Е. В., Мошников В. А., Муратова Е. Н., 
Налимова С. С., Пермяков Н. В., Спивак Ю. М., Титков А. Н. Диа-
гностика материалов методами сканирующей зондовой микро-
скопии: учеб. пособие / Под ред. проф. В. А. Мошникова. СПб.: 
Изд−во СПбГЭТУ «ЛЭТИ», 2012. 172 с.

14. Muratova E. N., Matyushkin L. B., Moshnikov V. A., Chern-
yakova K. V., Vrublevsky I. A. Thermal radiation shielding by nano-
porous membranes based on anodic alumina // J. Phys.: Conf. Series. 
2017. V. 872, N 1. P. 012020. DOI: 10.1088/1742-6596/872/1/012020

15. Врублевский И. А., Дик С. К., Терех А. С., Смирнов А. В., 
Чернякова К. В. Структура пленок пористого оксида алюминия, 
формируемых в электролитах на основе органических кислот // 
Пробл. физ., матем. и техн. 2012. № 3. С. 101—105.

16. Пат. полезн. модель 122385 (РФ). Электрохимическая 
ячейка для получения пористых анодных оксидов металлов и 
полупроводников / П. Г. Травкин, Е. Н. Соколова, Ю. М. Спивак, 
В. А. Мошников, 2012.

17. Муратова Е. Н., Спивак Ю. М., Мошников В. А. Пористые 
структуры на основе оксидов алюминия для солнечной энергети-
ки и антиотражательных покрытий // В кн.: Наноструктурные 
оксидные материалы в современной микро−, нано− и оптоэлек-
тронике: монографии / Под ред. В. А. Мошникова, О. А. Алексан-
дровой. СПб.: Изд−во СПбГЭТУ «ЛЭТИ», 2017. С. 32—62.

18. Муратова Е. Н., Спивак Ю. М., Мошников В. А., Пе-
тров Д. В., Шемухин А. А., Шиманова В. В. Влияние технологи-
ческих параметров получения слоев нанопористого Al2O3 на их 
структурные характеристики // Физ. и хим. стекла. 2013. Т. 39. 
С. 473—480.

19. Yanagishita T., Kato A., Masuda H. Preparation of ideally 
ordered through−hole anodic porous alumina membranes by two−
layer anodization // Jpn. J. Appl. Phys. 2017. V. 56, N 3. P. 035202. DOI: 
10.7567/JJAP.56.035202

20. Chen C.−K., Chen S.−H. Multi−electrolyte−step anodic 
aluminum oxide method for the fabrication of self−organized nano-
channel arrays // Nanoscale Res. Lett. 2012. V. 7. Art. No. 122. DOI: 
10.1186/1556-276X-7-122

21. Александрова О. А., Алешин А. Н., Белорус А. О., Боб-
ков А. А., Гузь А. В., Кальнин А. А., Кононова И. Е., Левицкий В. С., 
Мазинг Д. С., Мараева Е. В., Матюшкин Л. Б., Москвин П. П., Мош-
ников В. А., Муратова Е. Н., Налимова С. С., Пономарева А. А., 
Пронин И. А., Спивак Ю. М. Новые наноматериалы. Синтез. 
Диагностика. Моделирование: лаб. практикум. СПб.: Изд−во 
СПбГЭТУ «ЛЭТИ», 2015. 248 с.

22. Афанасьев А. В., Ильин В. А., Мошников В. А., Соколо-
ва E. Н., Спивак Ю. М. Синтез нано−и микропористых структур 
электрохимическими методами // Биотехносфера. 2011. № 1–2. 
С. 39—45.

23. Врублевский И. А., Чернякова К. В., Горбачев Д. В., Му-
ратова Е. Н., Мошников В. А. Тепловые и электрические харак-
теристики плоских нагревателей из алюминия с нанопористым 
анодным оксидом алюминия и резистивным элементом из угле-
родной нити // Сб. материалов 28−й Международной Крымской 
конференции «СВЧ−техника и телекоммуникационные техноло-
гии». Москва: КНТЦ им. Попова, 2018. С. 1013—1016.

Investigation of the thermal characteristics of a heating element based 
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Abstract. In this work, we studied the thermal characteristics of flat heaters made of aluminum with a strip heating ele-
ment in the form of carbon fiber. In order to provide the necessary insulation of the heating element from the metal base, 
a layer of porous anodic aluminum oxide with a thickness of 20 µm was formed on the aluminum surface. The ends of the 
carbon fiber filament were metallized with a layer of copper for subsequent soldering during the assembly of the electric 
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heater. The carbon fiber filament of electric heater had an electrical resistance of 60 Ohms. Studies of the propagation of 
heat fluxes in the volume of a board made of aluminum with nanoporous aluminum oxide were carried out using thermal 
imaging measurements. The paper presents the dependence of temperature changes on the surface of the lid of a heating 
element made of aluminum and on the opposite side — heat transfer side with heating time. The results showed that the 
heat generated by a linear heating element of carbon fiber, quickly distributed throughout the entire volume of the aluminum 
plate of the heating element. This indicates a high thermal conductivity of the aluminum base of the heater, the parameters 
of which allow to achieve the required thermal characteristics of the heater.

Keywords: heating element, aluminum, porous anodic alumina, carbon fiber, thermogram, thermographic studies
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Применение численного моделирования в исследовании 
мемристивных структур на основе оксидов и халькогенидов*
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Аннотация. Рассмотрены модели, которые описывают биполярные резистивные переключения в планарных 
микроструктурах, созданных на основе оксидных соединений (Bi2Sr2CaCu2O8+x, Nd2−xCexCuO4−y) и селенида 
висмута. Исследованы мемристивные гетероструктуры металл—изолятор—металл планарого типа, в которых 
микроразмер формируется электродом, диаметр которого значительно меньше общего размера структуры 
(это могут быть и микроконтакты шарвинского типа, и пленочные электрические электроды). Другой важной 
особенностью этих гетероструктур является наличие поверхностного слоя толщиной несколько десятков 
нанометров с удельной проводимостью, значительно пониженной относительно объемной. Изменение ре-
зистивных свойств подобных гетероструктур обусловлено формированием или разрушением проводящего 
канала через указанный слой. Численное моделирование показало, что при этом на биполярные резистивные 
переключения значительное влияние оказывает топология распределения электрического поля. Предло-
жена модель «критического поля» для описания экспериментально наблюдаемых мемристивных эффектов 
в исследуемых гетероструктурах. В этой модели предполагается, что изменение удельной проводимости 
происходит в тех частях поверхностного слоя, где напряженность электрического поля превышает некоторое 
критическое значение. Модель «критического поля» основана на численном расчете распределения элек-
трического потенциала по распределению удельной проводимости в структуре. Кроме того, рассмотрена 
модель позволяющая проанализировать влияние электродиффузии ионов кислорода на резистивные пере-
ключения в гетероструктурах на основе Bi2Sr2CaCu2O8+x. При численной реализации моделей использовалось 
сочетание интегро−разностной аппроксимации дифференциальных уравнений, многосеточного подхода 
для локализации неоднородностей физических характеристик, итерационного метода декомпозиции и со-
ставных адаптивных сеток. Это позволило с необходимой точностью отслеживать исследуемые процессы. 
Приведено сравнение результатов моделирования с экспериментальными данными.

Ключевые слова: биполярные резистивные переключения, мемристоры, высокотемпературные сверхпро-
водники, селенид висмута, электродиффузия, математическое моделирование, численные алгоритмы
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Введение

Биполярные резистивные переключения (БРП) 
в гетерогенных структурах металл—изолятор—
металл (МИМ) различных соединений рассма-
триваются и реализуются на практике в качестве 
элементов памяти нового поколения (мемристоров). 
Мемристор можно определить как пассивный эле-
мент электрической цепи, сопротивление которого 
зависит от прошедшего через него заряда. После 
отключения напряжения в цепи мемристор не из-
меняет свое состояние, т. е. «запоминает» последнее 
значение сопротивления (метастабильные высоко-
резистивное (ВРС) или низкорезистивное (НРС) со-
стояния) [1, 2]. Дальнейшие исследования показали, 
что свойства мемристора дают возможность при-
менять его и в качестве переключателя, элемента 
памяти ReRAM [3—5]. Эффект БРП наблюдается 

в широком спектре МИМ структур, состоящим как 
из простых оксидов, халькогенидов, так и сложных 
соединений [6]. В работах [7—17] было показано, как, 
используя функциональные свойства высокотемпе-
ратурных сверхпроводников и селенида висмута, 
можно формировать мемристивные гетерострукту-
ры. В этих работах также с помощью численного мо-
делирования было изучено влияние неоднородного 
распределения электрического поля в интерфейсе 
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гетероконтактов на мемристивные свойства полу-
ченных структур.

В данной работе дается обзор математических 
моделей, разработанных для численного исследо-
вания БРП в гетероструктурах, построенных на 
основе высокотемпературных сверхпроводников 
Nd2−xCexCuO4−y (NCCO), Bi2Sr2CaCu2O8+x (BSCCO), 
и селениде висмута (Bi2Se3). Приводятся как резуль-
таты моделирования, так и их сравнение с экспери-
ментальными данными.

Особенности моделируемых процессов

Все рассматриваемые в данной работе гетеро-
структуры являются планарными. Такие структуры 
представляют собой M(верхний)—И—М(нижний) 
переходы, в которых нано− или микроразмер 
формируется электродом (как правило, верхним), 
имеющим диаметр значительно меньше, чем общие 
размеры структуры (далее этот электрод обознача-
ется как «контакт 1»). Другой важной особенностью 
исследуемых гетероструктур является наличие 
поверхностного слоя толщиной несколько десятков 
нанометров с удельной проводимостью, значитель-
но пониженной относительно объемной. Изменение 
резистивных свойств подобных гетероструктур 
обуславливается формированием или разруше-
нием проводящего канала через указанный слой. 
Предполагается, что существенную роль при этом 
играет электродиффузия ионов либо кислорода, 
либо селена. Наиболее интенсивно этот процесс 
протекает в зоне, которая расположена в окрестно-
стях края контакта 1 и характеризуется сильным 
локальным повышением напряженности электри-
ческого поля. Таким образом, при моделировании 
БРП в рассматриваемых гетероструктурах, необ-
ходимо учитывать существование трех масштабов: 
вся гетероструктура (миллиметры – сотни микрон), 
поверхностный слой + контакт 1 (микроны — сот-
ни нанометров), поверхностный слой + край кон-
такта 1 (десятки нанометров). Далее представлены 
математические модели, при численной реализации 
которых проблема многомасштабности решается 
сочетанием интегро−разностной аппроксимации 
дифференциальных уравнений [18], многосеточно-
го подхода для локализации неоднородностей [19], 
специального итерационного метода декомпозиции 
[20] и составных адаптивных сеток. Использование 
перечисленных подходов дало возможность создать 
вычислительно−эффективные компьютерные про-
граммы, позволяющие с необходимой точностью 
отслеживать исследуемые процессы.

Результаты и их обсуждение

На рис. 1, а показана схема гетероструктуры на 
основе эпитаксиальных пленок NCCO. В этом случае 

поверхностный слой (30 нм) состоит из дефектно-
го оксида Nd2−хCeхOy [11]. При подаче на контакты 
такой структуры синусоидального сигнала наблю-
даются ВАХ, на которых фиксируются БРП (см. 
рис. 1, б).

В работе [9] для описания подобных БРП была 
предложена модель «критического поля» (МКП), 
в которой, без указания конкретного механизма 
образования проводящего канала, полагается, что 
изменение удельной проводимости происходит в 
тех частях поверхностного слоя, где напряжен-
ность электрического поля превышает некоторое 
критическое значение. МКП основана на численном 
расчете по распределению в структуре удельной 
проводимости σ распределения электрического по-
тенциала φ:

   (1)

Результаты расчетов по МКП для NCCO гетеро-
структуры изображены на рис. 2. Видно, что переход 
гетероструктуры из ВРС (рис. 2, а) в НРС (рис. 2, 
б) связан с прорастанием проводящего канала от 
края контакта 1 к слою NCCO (рис. 2, в). Разрушение 
канала при смене полярности сигнала происходит 

Рис. 1. Схема гетероструктуры на основе NCCO (а) и пример 
экспериментальной ВАХ для NCCO гетероструктуры при 
подаче на ее контакты синусоидального сигнала (б) [11]

Fig. 1. Schematic of a heterostructure based on NCCO (a) and 
an example of an experimental I–V curve for an NCCO 
heterostructure when a sinusoidal signal is applied to its 
contacts (б) [11]
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в обратном направлении (рис. 2, г). Полученные при 
моделировании данные о форме и размерах прово-
дящего канала хорошо соответствуют эксперимен-
тальным оценкам [11].

Для описания БРП в BSCCO гетероструктуре 
(рис. 3) использовалась модель, основанная на само-
согласованном решении уравнения Пуассона (1) и 
диффузионно−дрейфового уравнения для концен-
трации «подвижных» ионов кислорода N

  (2)

D — коэффициент диффузии [12]. В модели пред-
полагается, что при приложении к контакту по-
ложительного потенциала уменьшение удельного 
сопротивления в данной точке поверхностного слоя 
происходит при превышении некоторой концентра-
ции Na и при наличии поперечного электрического 
поля напряженностью |Ea| и более. Считается, что 
сопротивление изменяется пропорционально ве-
личине «избыточной» концентрации n. Исходно эта 
концентрация равна 0, что соответствует ВРС. При 
ее максимальном значении nf реализуется НРС. 
Накопление n происходит за счет избытка N – Na. 
При отрицательном потенциале условия роста ло-
кального удельного сопротивления следующие: 
уменьшение концентрации до значения менее Na и 
наличие поперечного электрического поля напря-

Рис. 2. Результаты расчетов по МКП для NCCO гетероструктуры с параметрами, соответствующими рис. 1, б. 
На рисунках проведены эквипотенциали (пунктирные кривые) и линии тока (сплошные)

Fig. 2. Results of calculations using the «critical field» model for an NCCO heterostructure with parameters corresponding to Fig. 1, б.
The figures show equipotentials (dashed curves) and streamlines (solid curves)

Рис. 3. Результаты моделирования для BSCCO гетерострук-
туры. Гетероструктура показана в НРС (а) и ВРС (б). 
На рисунках проведены эквипотенциали. Серым цветом 
отмечен проводящий канал, возникший после электро-
форминга

Fig. 3. Simulation results for the BSCCO heterostructure.
The heterostructure is shown in LRS (a) and HRS (б).
Equipotentials are plotted in the figures. 
The conductive channel after electroforming is marked in 
gray
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женностью |Ea| и более. В этом случае n уменьшается 
на величину Na – N, пока не достигнет 0.

Модель (1), (2) позволила рассчитать временные 
зависимости перехода BSCCO гетероструктуры из 
ВРС в НРС и обратно (рис. 4). Из анализа численных 
результатов следует, что время переключения су-
щественно зависит как от геометрических размеров 
структуры, анизотропии ее резистивных свойств, 
так и от величины приложенного напряжения, что 
подтверждается экспериментальными исследова-
ниями [12]. Кроме того, моделирование показало, 
что значительные задержки на переходных харак-
теристиках могут быть связаны с формированием 
вокруг контакта протяженной области, в которой 
концентрация «подвижных» ионов кислорода имеет 
максимально возможное значение. В данном случае 
скорость переключения задается медленным пре-
имущественно диффузионным переносом ионов на 
периферии этой области, а не их быстрым дрейфом 
в зоне контакта.

Большинство соединений, в которых наблю-
дается эффект резистивных переключений — 
оксидные соединения. Поэтому изучение БРП в 
гетероструктурах на основе селенида висмута ин-
тересно, прежде всего, с точки зрения наблюдения 
БРП в неоксидных соединениях. Bi2Se3 является 
узкозонным полупроводником, селеновые вакан-
сии и легирование по катиону меняют в нем число 
носителей в довольно широком диапазоне, при этом 
тип носителей изменяется от электронного к ды-
рочному. В математической модели для этого типа 
мемристивных структур было учтено служебное 
свойство Bi2Se3 — легко переходить из монокристал-
лического в многофазное состояние при небольших 
перегравах.

В Bi2Se3 гетероструктуре (рис. 5, а) поверхност-
ный слой формирует дефектная фаза, возникающая 
вокруг контакта 1 при предварительном электро-
форминге. При моделировании этой гетерострук-
туры, основанном на совместном решении уравне-

Рис. 4. Временные зависимости перехода BSCCO гетероструктуры: 
а — из ВРС в НРС; б — из НРС в ВРС. 
Расчетные зависимости (слева), получены после трехкратного переключения (с промежутками 0,1 с) напряжения на кон-
такте ±2 В. Экспериментальные переходные зависимости (справа) при разных соотношениях переключающих напряже-
ний [12]

Fig. 4. Time dependences of the BSCCO transition of the heterostructure: (a) from LRS to LDC, (б) from LRS to HRS.
Calculated dependences (left), obtained after triple switching (with intervals of 0.1 s) voltage at the contact ±2 V. Experimental 
transient dependences (right) for different ratios of switching voltages [12]
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ния (1) и уравнения теплопроводности

  (3)

здесь T — температура, λ — удельная теплопрово-
дность, cp — удельная теплоемкость, исследовалось 
влияние локального перегрева и частоты переклю-
чающего напряжения на НРС и ВРС гетерострук-
туры [13].

При расчетах предполагалось, что изначаль-
но в окрестностях контакта 1 расположен слой с 
удельной проводимостью, пониженной относительно 
объемной σb. Свойства этого слоя задавались сле-
дующим образом

где s — кратчайшее расстояние от точки P до верх-
него контакта; Сmax — понижающий коэффициент. 
Скорость разрушения низкопроводящего слоя выби-
ралась в виде экспоненты, спадающей со временем, 
а скорость восстановления — возрастающей.

Учет локального перегрева позволил численны-
ми методами описать ВАХ с БРП при физических 
параметрах, совпадающих с экспериментальны-

Рис. 5. Схема Bi2Se3 гетероструктуры (врезка) и фрагмент составных адаптивных сеток, используемых при моделировании, 
(а), а также экспериментальная [13] (серая линия) и расчетная (черная линия) ВАХ (б). 
Врезки (рис. 5, б) — рассчитанные по модели (1), (3) изменение во времени максимального перегрева (верхняя) и сопро-
тивления структуры (нижняя)

Fig. 5. Schematic diagram of Bi2Se3 heterostructure (inset) and a fragment of composite adaptive grids used in modeling (a), as well as 
experimental [13] (gray) and calculated (black) I–V curve (б).
Insets (Fig. 5, б) is calculated according to the model (1), (3) time variation of the maximum superheat (upper) and the resistance 
of the structure (bottom)

ми (рис. 5, б). При этом было обнаружено, что по 
мере повышения частоты подгоночные параметры 
модели, обеспечивающие совпадение расчетных 
данных с экспериментом, заметно меняются. Это 
указывает на то, что при моделировании необходи-
мо учитывать влияние переменного электрического 
поля на свойства материала [13].

Заключение

Проведен обзор математических моделей, раз-
работанных для изучения биполярных резистивных 
переключений в планарных гетероструктурах, вы-
полненных на основе высокотемпературных сверх-
проводников Nd2−xCexCuO4−y и Bi2Sr2CaCu2O8+x, 
а также селениде висмута. Продемонстрировано, 
что предложенные модели позволяют объяснять 
некоторые особенности исследуемых процессов, а 
полученные с их помощью результаты, хорошо со-
гласуются с экспериментальными данными.
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Application of numerical simulation in investigation 
of memristor structures based on oxides and chalcogenides
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Abstract. Models that describe bipolar resistive switching in planar microstructures based on oxide compounds 
(Bi2Sr2CaCu2O8+x, Nd2−xCexCuO4−y) and bismuth selenide are considered. Metal−isolator−metal planar−type meristor het-
erostructures were investigated, in which the micro−size is formed by an electrode whose diameter is much smaller than the 
total size of the structure (it can be both Chervinsky−type microjunctions and film electric electrodes). Another important 
feature of these heterostructures is the presence of a surface layer several tens of nanometers thick with specific conductiv-
ity significantly reduced relative to volume. The change in the resistive properties of such heterostructures is caused by the 
formation or destruction of the conductive channel through the above−mentioned layer. Numerical simulation has shown that 
the bipolar resistive switching is significantly influenced by the electrical field distribution topology. A “critical field” model is 

Работа поддержана грантами РФФИ № 19−29−03011мк 
и № 19−29−03021мк.

Статья поступила в редакцию 26 декабря 2019 г.

4. Yang J. J., Strukov D. B., Stewart D. R. Memristive devices 
for computing // Nature Nanotech. 2013. V. 8. P. 13—24. DOI: 10.1038/
nnano.2012.240

5. Петров А., Алексеева Л., Иванов А., Лучинин В., Рома-
нов А., Чикев T., Набатамэ Т. На пути к нейроморфной мемристор-
ной компьютерной платформе // Наноиндустрия. 2016. Вып. 1. 
С. 94—109. DOI: 10.22184/1993-8578.2016.63.1.94.109

6. Pershin Yu. V., Ventra M. D. Memory effects in complex ma-
terials and nanoscale systems // Adv. Phys. 2011. V. 60. P. 145—227. 
DOI: 10.1080/00018732.2010.544961

7. Tulina N. A., Sirotkin V. V. Electron instability in doped−
manganites−based heterojunctions // Physica C: Superconductivity. 
2004. V. 400, Iss. 3–4. P. 105—110. DOI: 10.1016/j.physc.2003.07.002

8. Tulina N. A., Borisenko I. Yu., Sirotkin V. V. Reproducible 
resistive switching effect for memory applications in heterocontacts 
based on strongly correlated electron systems // Phys. Lett. A. 2008. 
V. 372, Iss. 44. P. 6681—6686. DOI: 10.1016/j.physleta.2008.09.015

9. Tulina N. A., Borisenko I. Yu., Sirotkin V. V. Bipolar resistive 
switchings in Bi2Sr2CaCu2O8+δ // Solid State Communications. 2013. 
V. 170. P. 48—52. DOI: 10.1016/j.ssc.2013.07.023

10. Tulina N. А.,  Rossolenko А. N.,  Shmytko I .  М., 
Кolesnikov N. N., Borisenko D. N., Bozhko S. I., Ionov А. М. Rec-
tification and resistive switching in mesoscopic heterostructures 
based on Bi2Se3 // Materials Letters. 2015. V. 158. P. 403—405. DOI: 
10.1016/j.matlet.2015.06.060

11. Tulina N. A., Rossolenko A. N., Ivanov А. А., Sirotkin V. V., 
Shmytko I. M., Borisenko I. Yu., Ionov А. М. Nd2−xCexCuO4−y/
Nd2−xCexOy boundary and resistive switchings in mesoscopic struc-
tures on base of epitaxial Nd1.86Ce0.14CuO4−у films // Physica C: 
Superconductivity and its Applications. 2016. V. 527. P. 41—45. DOI: 
10.1016/j.physc.2016.05.015

12. Сироткин В. В., Тулина Н. А., Россоленко А. Н., Бори-
сенко И. Ю. Исследование методом численного моделирования 
влияния анизотропии на резистивные переключения в гете-
роструктурах на основе оксидных соединений // Известия 

РАН, сер. Физическая. 2016. Т. 80, № 5. С. 551—553. DOI: 10.7868/
S0367676516050197

13. Тулина Н. А., Россоленко А. Н., Шмытько И. М., Колес-
ников Н. Н., Борисенко Д. Н., Сироткин В. В., Борисенко И. Ю. Ча-
стотные свойства гетероструктур на основе селенида висмута в 
эффектах резистивных переключений. Эксперимент, численное 
моделирование // Известия РАН, сер. Физическая. 2016. Т. 80, № 6. 
С. 741—743. DOI: 10.7868/S0367676516060387 

14. Tulina N. A. Memristor properties of high temperature 
superconductors. URL: https://arxiv.org/abs/1801.09428

15. Tulina N. A., Rossolenko A. N., Shmytko I. M., Ivanov А. А., 
Sirotkin V. V., Borisenko I. Yu., Tulin V. A. Properties of percolation 
channels in planar memristive structures based on epitaxial films 
of a YBa2Cu3O7−δ high temperature superconductor // Supercond. 
Sci. Technol. 2018. V. 32, N 1. Art. No. 015003. DOI: 10.1088/1361-
6668/aae966

16. Тулина Н. А., Россоленко А. Н., Шмытько И. М., Колес-
ников Н. Н., Борисенко Д. Н., Сироткин В. В., Борисенко И. Ю., Ту-
лин В. А. Исследование динамических эффектов в мемристорных 
структурах на основе селенида висмута. Нужен ли мемристору 
«хвост шаттла» // Известия РАН, сер. Физическая. 2019. Т. 83, 
№ 6. С. 813—817. DOI: 10.1134/S0367676519060358

17. Тулина Н. А., Россоленко А. Н., Шмытько И. М., Ива-
нов А. А., Ионов А. М., Божко С. И., Сироткин В. В., Борисен-
ко И. Ю., Тулин В. А. Функциональные свойства анизотропных 
перовскитных соединений в мемристорных структурах для 
применения в электронике // Наноиндустрия. 2019. N S. С. 237—
240. DOI: 10.22184/NanoRus.2019.12.89.237.240; URL: http://www.
nanoindustry.su/files/article_pdf/7/article_7591_5.pdf

18. Марчук Г. И. Методы вычислительной математики. М.: 
Наука, 1977. 456 с.

19. Trottenberg U., Oosterlee C. W., Schüller A. Multigrid. 
London: Acad. Press, 2001. 631 p.

20. Сироткин В. В. Высокоэффективный декомпозицион-
ный алгоритм для моделирования тепловых режимов мощных 
транзисторов // Фундаментальные проблемы радиоэлектронного 
приборостроения. 2016. Т. 16, № 3. С. 181—183.

Izvestiya vuzov. Materialy elektronnoi tekhniki = Materials of Electronics Engineering. 2019, vol. 22, no. 4, pp. 246—252.
DOI: 10.17073/1609-3577-2019-4-246-252

§ Corresponding author

Information about authors: 
Vadim V. Sirotkin1,§: Cand. Sci. (Phys.−Math.), Leading Researcher (sirotkin@iptm.ru); Nataliya A. Tulina2: Cand. Sci. (Phys.−Math.), 
Senior Researcher (tulina@issp.ac.ru)

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ



252 Известия вузов. Материалы электронной техники. 2019. Т. 22, № 4     ISSN 1609-3577

proposed to describe experimentally observed memristor effects in investigated heterostructures. In this model it is assumed 
that the change in specific conductivity occurs in those parts of the surface layer where the electric field strength exceeds 
some critical value. The model of the “critical field” is based on the numerical calculation of the distribution of electrical 
potential on the distribution of specific conductivity in the structure. In addition, the model allowing to analyze the influence 
of electrodiffusion of oxygen ions on resistive switching in heterostructures based on Bi2Sr2CaCu2O8+x is considered. At 
numerical realization of the models a combination of the integro−differential approximation of the differential equations, 
the multi−grid approach for localization of heterogeneities of physical characteristics, the iterative decomposition method 
and composite adaptive meshes was used. It allowed tracking the processes under investigation with necessary accuracy. 
The comparison of simulation results with experimental data is presented.

Keywords: bipolar resistive switching, memristors, high−temperature superconductors, bismuth selenide, electrodiffusion, 
mathematical simulation, numerical algorithms
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Нелинейно−динамический подход 
в анализе нестабильности параметров мемристора*
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Аннотация. Представлен общий комплекс идей, связанных с моделированием мемристоров. Мемристор 
рассматривается как частично упорядоченная физико−химическая система, находящаяся, согласно нели-
нейной динамики, в пределах «края хаоса». Логико−историческая взаимосвязь физики мемристоров, не-
линейной динамики и нейроморфных систем иллюстрируется в виде схемы. Нелинейность разделена нами 
на внешнюю, когда описывается поведение электрической цепи, содержащей мемристор, и внутреннюю, 
обусловленную процессами в объеме филамента. В рамках имитационного моделирования обращается 
внимание на коннекционистский подход, известный в теории нейронных сетей, но применимый для опи-
сания эволюции филамента как динамики сети ловушек, связанных электрически и квантово−механически. 
Состояние каждой ловушки дискретно, а сама она называется «осциллятор». Указывается на прикладное 
значение теории решеток связанных осцилляторов. Протекание через филамент тока большой плотности 
может приводить к необходимости учета и дискретных процессов (генерация ловушек), и непрерывных про-
цессов (введение в модель элементов зонной теории твердого тела).
Однако далее развивается компактная модель, в которой состояние такой сети агрегировано до трех фазо-
вых переменных: длина филамента, его суммарный заряд и локальная температура. Несмотря на кажущийся 
физический смысл, все переменные имеют формальный характер, присущий обычно параметрам компакт-
ных моделей. Модель состоит из одного алгебраического уравнения, двух дифференциальных и одного 
уравнения интегральной связи и наследована из простейшей модели Струкова. Поэтому в ней используется 
подход функции окна. Указывается, что, согласно теореме Пуанкаре—Бендиксона, этого достаточно для 
объяснения нестабильности четырех ключевых параметров (напряжений переключения и сопротивлений) 
при циклировании мемристора. На небольшой выборке экспериментальных данных проанализированы 
Фурье−спектры временного ряда этих параметров. Данные относятся к структуре TiN/HfOx/Pt (0 < x < 2). 
Предварительный вывод, требующий дальнейшей проверки, заключается в преобладании низких частот и 
стохастичности появления частот.
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Введение

В настоящее время активно расширяется сфе-
ра применения мемристоров в СБИС, в частности, 
в перспективных нейроморфных системах [1—3]. 
Мемристоры на основе резистивного эффекта ис-
пользуются и для формирования весовых коэффи-
циентов синаптических связей, и в составе «тела» 
искусственного нейрона, что сдерживается пока 
слабой воспроизводимостью [3] свойств мемристо-
ра (от ячейки к ячейке и при циклировании одной). 

Тем не менее за последние десять лет уже накоплен 
определенный опыт создания как точных, так и 
компактных моделей мемристора [4—6]. Компакт-
ные модели допускают присутствие абстрактных 
параметров, далеких от физической интерпретации, 
и удобны для схемотехнических расчетов, требую-
щих быстроты.

Целью статьи является: во−первых, развитие 
идей по моделированию внутренней нелинейной 
динамики мемристора; во−вторых, в рамках раз-
работанной компактной модели учет нестабильно-
сти его параметров при циклировании; в−третьих, 
выявление закономерностей в Фурье−спектре 
дискретного временного ряда, полученного из экс-
перимента.

Под циклированием мы понимаем (отклик мем-
ристора на) такой подаваемый с периодом T сигнал 
напряжения, что мемристор проходит все свои 
мультистабильные состояния. Физическая реали-
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зация мемристоров часто дается в виде структуры 
«металл—диэлектрик—металл» (МДМ, рис. 1). 
Строго говоря, следует делать различие между 
мемристором и мемристивным элементом, по-
скольку первый есть элемент электрической цепи, 
подразумевающий средства подачи напряжения и 
периферию, а второй лишь входит в состав перво-
го. Для простоты пренебрежем этим различием в 
пользу узкого понимания. 

Междисциплинарные связи. 
Мультистабильность. Хаос

По нашему мнению, вполне допустимо, а ино-
гда даже полезно, рассматривать отдельно друг от 
друга мемристоры, нелинейную динамику и нейро-
морфные вычисления. Мемристор определяем, по 
Википедии, «как пассивный элемент в микроэлек-
тронике, способный изменять свое сопротивление 
в зависимости от протекавшего через него заряда 
(интеграла тока за время работы)» и анализируем 
только электронно−ионные процессы, обеспечива-
ющие такое его поведение. Нелинейную динамику 
считаем «зонтичной» конструкцией, придуманной 
математиками для обобщения экзотических реше-
ний в области систем обыкновенных дифференци-
альных уравнений, описывающих «по недоразу-
мению» какие−то физические процессы. Область 
нейроморфных вычислений сосредоточена сугубо 
на информационных аспектах искусственных ней-
ронных сетей и пренебрегает вопросами физической 
реализации.

Однако существует взаимосвязь этих обла-
стей, олицетворенная в фигуре Леона Онг Чуа [7]. 
Поэтому уместно составить с учетом географии 
персонализированную логико−историческую схему 
такой взаимосвязи, как она представляется автору 
(рис. 2).

Внешняя нелинейность проявляется через ди-
намику той электрической цепи [8], в состав которой 
введен мемристор — это один из истоков идею Чуа. 
Но возможна и внутренняя нелинейность, связанная 
с динамикой одиночного филамента и проявляю-
щаяся через циклирование [9]. Эту нелинейность в 
смысле «среднего по времени» на формальном уров-
не и при некоторых конкретизациях рассмотрели 
Першин и Слипко в совсем недавних работах [10, 11]. 
Безусловно, внутренняя нелинейность порождает 
внешнюю.

По нашему мнению, мемристор является хо-
рошим примером системы, находящейся на «краю 
хаоса» (Edge of Chaos) [12], т. е. поведение которой 
балансирует между абсолютным порядком и не-
предсказуемым хаосом — в данном случае из−за 
наличия мультистабильности. Данная мультиста-
бильность, которую часто объясняют на примере 
кривой энергии Гиббса с несколькими неглубоки-

ми локальными минимумами, проистекает из−за 
частичной упорядоченности физико−химической 
системы (аналогия с частично упорядоченным мно-
жеством в математике). В качестве примера приве-
дем стекло или, если взять микроэлектронику, SiO2, 
субоксиды SiOx или оксинитридные слои Si3N4−xOx. 
Для оксидов переходных металлов, используемых 
в резистивной памяти или сегнетоэлектриках, она 
связана как с переменной валентностью атома ме-
талла, так и нарушениями на расстояниях средне-
го порядка в, как правило, поликристаллической 
структуре пленки. Область филамента можно рас-
сматривать как распределенную структуру лову-
шек и неоднородностей, и для создания точных мо-
делей принципиально важно учитывать этот подход 
(рис. 3). Есть примеры, наподобие инженерии точеч-
ных дефектов, когда неоднородности искусственно 
вводятся в слой диэлектрика, чтобы приблизить 
его к краю хаоса. Удобно назвать такие неоднород-
ности «осцилляторами» [13, 14]. Получается сеть, 
связанная прежде всего путем туннелирования; 
отсюда релевантность механизма прыжковой про-
водимости, модели Пула—Френкеля. Однако сле-
дует предостеречь от чрезмерной абсолютизации; 
при больших плотностях тока скорее всего более 
предпочтительна концепция зонной диаграммы, 
и уже само протекание тока влияет на количество 
ловушек. По−видимому, необходим синтез обеих 
точек зрения.

С формальной точки зрения мультистабиль-
ность представляет собой особое свойство коннекци-
онистской системы, связанной с множественностью 
конфигураций [16] сети и вероятностной динамикой 

Рис. 1. Мемристивный элемент, взятый за типовой, и схема 
его циклирования:
а — общая геометрия с указанием области филамента и 
состояний ON–OFF; б — схема переключения состояний

Fig. 1. The memristive element, taken as a typical one, and its 
cycling scheme:
(a) general geometry with indication of the filament area and 
ON–OFF states, (б) state switching diagram
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Strukov, Univ. Of California,
Santa Barbara, USA (2008)

ND in a single 
memristor
Y. V. Pershin
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ANN,
1943

переходов в них, что выводит нас на проблематику 
информационной и физической энтропий. По Креч-
филду [12], «a system that is on the edge of chaos has 
the largest information capacity, and therefore the 
highest speed/efficiency of calculations». В случае 
нейроморфной системы на основе мемристоров мы 
имеем дело с внешней мультистабильностью, а в 
случае одиночно мемристора — с внутренней. Раз-
виваемое представление об «осцилляторах» близко 
к модели Курамото (см., например, [17]). Нелинейная 
динамика такой системы может быть как регуляр-
ной, так и хаотической, а также принадлежать в 
узкой области значений параметров к промежуточ-
ному случаю «края хаоса» (рис. 4).

Не следует думать, что область нелинейной ди-
намики оторвана от физико−технической практики 
микроэлектроники. Физический пример «удвоения 
периода» был недавно найден Эверхартом [18] в ти-
танате бария, т. е. в материале, близком к сегнетоэ-
лектричеству и резистивной памяти.

Важную роль играет феномен детерминирован-
ного, или динамического, хаоса. Из обилия примеров 

Рис. 2. Взаимосвязи нелинейной динамики, мемристоров и нейроморфных вычислений.
ANN — искусственная нейронная сеть, 1943 г. отсылает к формальному нейрону МакКаллока—Питса. При этом первые 
модели нейронов, разработанные физиологами, следует датировать 1908 г. В СССР механизм обратимого переключения 
проводимости исследовался в конце 1970−х гг. В области нелинейной динамики, начиная со времен Пуанкаре, работало 
множество ученых; мы выделили John Willard Milnor за его учебник по голоморфной динамике, т. е. динамике комплексноз-
начных переменных, акцентированный на вопросы топологии; AL — искусственная жизнь. 
Красным выделены великие ученые, зеленым — ученые, имеющие яркие достижения

Fig. 2. Interconnections of nonlinear dynamics, memristors and neuromorphic computations.
ANN is Artificial Neural Network, 1943 refers to the formal McCulloch—Pitts neuron. At the same time, the first models of neurons 
developed by physiologists should be dated to 1908. In the USSR, the mechanism of reversible conduction switching was studied 
in the late 1970s. Many scientists have worked in the field of nonlinear dynamics since the time of Poincaré; we singled out John 
Willard Milnor for his textbook on holomorphic dynamics, that is, dynamics of complex−valued variables, with a focus on topology;  
AL is Artificial Life.
Great scientists are highlighted in red, scientists with outstanding achievements are highlighted in green

Рис. 3. Коннекционистский взгляд на структуру филамента.
Желтым цветом маркирована его область между двумя 
электродами, условно показанными красным и зеленым 
прямоугольниками. «Осциллятор» принимает дискрет-
ные значения 0,1 или −1,0,1 (анион, нейтральный атом, 
катион), или больше (6, согласно [15]). 
Красный кружок — избыточный электрон, зеленый — от-
сутствующий. Синяя стрелка — направление тока элек-
тронов между электродами

Fig. 3. Connectionist view of the filament structure.
Its area between two electrodes, conventionally shown by 
red and green rectangles, is marked in yellow. 
The “oscillator” takes discrete values of 0.1 or –1,0,1 (anion, 
neutral atom, cation), or more (6, according to [15]). 
Red circle is excess electron, green is missing. Blue arrow is 
the direction of the electron current between the electrodes
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выберем в качестве иллюстрации псевдослучайную 
последовательность (знак {} означает операцию взя-
тия дробной части числа):

При таких начальных данных имеет место де-
терминированный хаос, причем Фурье−разложение 
(точнее, быстрое дискретное преобразование) вре-
менного ряда также выглядит хаотическим. Заме-
тим, что для другого начального условия x0 = 1/2 
динамика регулярна: xn → 0.

Из такого банального вывода нелинейной ди-
намики следует практическое следствие — управ-
ление мемристором за счет выбора начального со-
стояния (процедура постформовки, или тренировки) 
делает достижимой воспроизводимость его работы. 
В частности, как показано Лебедевым [19] (метод 
«Reset Verify»), подача каскада импульсов напряже-
ния делает при дальнейшем циклировании поведе-
ние четырех ключевых его параметров стабильным. 
По сообщениям двух независимых исследователей, 
А. Н. Михайлова (Нижегородский университет) и 
А. М. Маркеева (МФТИ), для мемристивного эле-
мента, созданного на основе Ta2O5, стабилизация, 
т.е. достижение устойчивого положения, достигается 
примерно за 200 циклов переключения.

Компактная модель

Далее отойдем от точной модели мемристора в 
сторону создания компактной однофиламентарной 
модели для простейшего мемристора с двумя уров-
нями сопротивления. Сразу обратим внимание на 
следствие из теоремы Пуанкаре—Бендиксона — в 
системе автономных дифференциальных уравнений 
хаотическая динамика возможно лишь при ее раз-
мерности m ≥ 3. Следовательно, если мы хотим опи-
сать систему «осцилляторов» в области филамента 
какими−то агрегированными переменными, то для 
объяснения нестабильности при циклировании не-
обходимо использовать 2, а лучше 3, внутренних 
переменных (ослабление ограничения до 2 мы от-
носим на дискретность отсчетов 〈(VSET, VRESET, RON, 
ROFF〉(n), где n — номер цикла, VSET — напряжение 

записи, VRESET —напряжение стирания, RON — 
низкий уровень сопротивления, ROFF — высокий 
уровень сопротивления). Сформулируем основные 
положения, лежащие в основе разработанной ком-
пактной модели:

P1. Девиация внешних параметров мемристора 
от цикла к циклу, в простейшем случае напряже-
ний переключения VSET(n), VRESET(n), результат не 
столько случайных процессов, сколько нелинейной 
динамики и свойственной ей феномена детермини-
рованного хаоса;

P2. Количество фазовых переменных дина-
мической системы не менее двух, причем одна 
(w — длина филамента) уже присутствует в су-
ществующих моделях, а другая (Q) не имеет ясной 
физической интерпретации, т. е. s = (w,Q);

P3. Несмотря на то, что величина Q в компакт-
ной модели мемристора вводится сугубо формаль-
но, как, например, большинство SPICE−параметров 
модели транзистора, мы, тем не менее, для лучшего 
понимания придаем ей физический смысл нако-
пленного в объеме филамента условно неподвиж-
ного, «фиксированного» заряда; общими условиями 
его возникновения служат нестехиометрия оксида, 
оборванные связи и многообразные ловушечные 
уровни;

P4. Общей причиной изменения «фиксирован-
ного» заряда есть суммарный электронный заряд, 
протекший через мемристор в обоих направлениях 

за время от начала цикла, т. е. 

, где Q(0) — первоначальный заряд, нако-
пленный в начале периода; допускается, что заряд 
Q дискретная величина, т. е. может измеряться в 
единицах элементарного заряда Q = Ne;

P5. Весь заряд Q сосредоточен в центре фила-
мента;

P6. Третьей фазовой переменной является ло-
кальная температура филамента.

Два последних положения представляются до-
полнениями к ядру компактной модели, чрезмерной 
идеализацией. Во−первых, некорректно применять 
равновесные понятия (локальная температура θ) 
для наноразмерной области. Во−вторых, очевид-

Квази-
периодичность

Рис. 4. Режимы поведения динамической системы. «Край хаоса» как граница регулярного и хаотического поведения

Fig. 4. Modes of behavior of a dynamic system. “Edge of chaos” as the border of regular and chaotic behavior
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но, заряд распределен по всей области филамента, 
и, скорее всего, неравномерно. Наша модель основана 
на модели Струкова [20], — назовем ее стандарт-
ной, — ничего не добавляя к формальному отра-
жению физических процессов, кроме положений 
P1÷P6. Следует отметить, что первая переменная 
в общем известна, а семантика второй переменной 
дискуссионна. В частности, авторы [21] взяли за 
нее диаметр филамента; на наш взгляд, поскольку 
очевидна корреляция длины и ширины филамента 
при его росте, такое решение, напрашивающееся на 
первый взгляд, неверно.

Выпишем формальные соотношения модели. 
Пусть D, wform — толщина оксидного слоя и несни-
жаемый размер филамента после электроформовки; 
0 ≤ x ≤ 1 — мера длины филамента (x = 1 в состоянии 
ON и x = 0 при наибольшем зазоре, т. е. w = wform), 
Rform, RON(0), ROFF(0) — сопротивления соответ-
ственно остова филамента, в состояниях ON и OFF 
до начала циклирования. Тогда фазовая переменная 
x(t) определит текущее значение сопротивления по 
формуле последовательного соединения проводни-
ков для трех участков

 
 (1)

Текущее значение протекающего через мем-
ристор тока задается законом Ома, но при сдвиге 
напряжения на некоторую величину, зависящую 
от текущего заряда филамента N(t) и имеющую вид 
кулоновского барьера

  (2)

e — элементарный заряд; 0 < α < 1 — поправочный 
коэффициент; V(t), t ∈ (T(n − 1); nT) — развертка 
напряжения. Это самый простой способ учета Р5. 
Другой путь учета заряда связан с идеей, что линии 
тока искривляются, обтекая заряд Q по сторонам, 
и, таким образом, уменьшается эффективная пло-
щадь филамента, что приводит к возрастанию его 
сопротивления. Уравнение стандартной модели на 
внутреннюю переменную расщепляется на два, по 
форме сходных друг с другом:

 
  (3)

fw — функция окна, стандартное выражение для 
которой степенное fw(x) = 1 − (2x − 1)2p, p ∈ ; 
v(N) — вводимая нами впервые функция захвата, 
удовлетворяющая условиям (4) и которую можно 
задать в виде (5)

 0 ≤ v(N) ≤ 1, v(Nmax) = 0, v(0) = v0 < 1, (4)

  (5)

Постулируется, что существует максималь-
ная величина Nmax заряда накопления в объеме 
филамента. Для функции захвата целесообразно 
ввести параметрическую асимметрию по отноше-
нию к знаку заряда, особенно с учетом характер-
ной асимметрии кривой гистерезиса (рис. 5) для 
биполярного мемристора. Коэффициенты функции 
захвата имеют квантово−механическую природу 
и связаны с локальной температурой филамента θ 
предположительно по закону Аррениуса. Поэтому 
выпишем дополнительное соотношение на третью 
фазовую переменную, динамика которой является 
«долговременной» по сравнению с динамикой тока 
и заряда

  (6)

Оно основано на законах Фурье (θ0 — темпера-
тура подложки) и Джоуля—Ленца. Локальная тем-
пература представлена отсчетами в начале цикла, 
т. е. t = 0, T, 2T, 3T, …. Таким образом, компактная 
модель состоит из одного алгебраического уравне-
ния (2), двух дифференциальных (3) и одного инте-
гральной связи (6).

Методика экстракции при циклировании. 
Фурье−спектры

Важно обратить внимание на сочетание крат-
ковременных и долговременных факторов, что опре-
деляет характерное время изменения напряжения 
при циклировании. Например, атомарно−ионные 
процессы, такие как диффузия кислородных ва-
кансий (отражена в (3), первое уравнение), по по-
стоянной времени должны быть сравнимы с элек-
трическими и электронными. Если же это не так, 
и динамика филамента не успевает за вариациями 
напряжения, то появляются биения и вогнутость 
кривой гистерезиса (рис. 5). 

Существует также асимметрия в точности 
определения пары RON/OFF. Принятая нами за стан-
дарт методика заключается в поиске экстремума 
на участках гистерезисной кривой I(V) для dI/dV. 
Эту методику можно принять и для расчетных 
данных.

Обратим внимание на переход от внутренних 
переменных модели к внешним, экспериментально 
наблюдаемым, т. е. 〈(VSET, VRESET, RON, ROFF〉(n). Ме-
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тодика измерений и одновременно такого перехода 
формализуется так

  (7)

Модель (1—6) можно испытывать в непрерыв-
ном времени, проводя процедуру (7) в каждом цикле 
и порождая дискретную последовательность от-
счетов. Эту последовательность, полученную либо 
экспериментально, либо теоретически, можно под-

вергать обработке и анализу, например, 
используя дискретное преобразование 
Фурье.

Приведем пример для одной из 
структур (рис. 1) с толщиной оксидного 
слоя 4 нм, биполярном переключении и 
циклировании треугольными импульса-
ми со следующими параметрами:

− амплитуда по напряжению: U =
= 2,0 В;

− шаг по напряжению: 0,01 В;
всего измерений на один ступенча-

тый импульс: 4000;
− всего измерений на цикл считы-

вания: 16000;
− длительность измерения одной 

точки (одной ступеньки): ~5,4 мс;
− длительность цикла считывания: 

5,4 мс ⋅ 16000 = 86,4 с;
Для взятия Фурье−образа нормали-

зованного сигнала, т. е.  

где u = u(n), n = 1, …, m ∼ 100÷150 — ис-
ходный временной ряд, использовали 
быстрое преобразование Фурье (ко-
манда fft MATLAB). Единице на шкале 
частот соответствует естественная ча-
стота ω1 = 2π/m. Заметим, что нет воз-
можности отслеживать иррациональные 
частоты, прежде всего в промежутке 
низких частот ω ∈ (ω1; ω2 = 2ω1). Низкие 
частоты преобладают (рис. 7), однако это 

отвечает теории рядов Фурье. Является ли данный 
феномен артефактом метода или действительным 
феноменом, нам сложно сказать из−за недостаточ-
ной выборки. Для разных ячеек спектры Фурье 
многообразны, не подчиняясь какой−либо общей 
закономерности. Еще раз отметим, что для кривой 
VRESET погрешность методики экстракции сравнима 
с величиной девиации.

Несмотря на отрицательный результат (по-
скольку закономерности не обнаружено), на осно-
вании экспериментальных данных можно сделать 
предварительный вывод о том, что не наблюдается 
ни периодических, ни квазипериодических колеба-
ний, т. е. режим динамики хаотический.

Рис. 5. Типичная и реалистичная кривая ги-
стерезиса на одном цикле переключения 
(100−й цикл). Точные модели обязаны учи-
тывать особенности негативной нагрузки и 
электронно−ионных процессов, компактные 
модели могут их не предсказывать. Значе-
ние VRESET имеет худшую точность, чем VSET

Fig. 5. Typical and realistic hysteresis curve for one 
switching cycle (100th cycle). Exact models 
must take into account the peculiarities of 
negative loading and electron−ion processes, 
compact models may not predict them. VRESET 
has poorer accuracy than VSET

Рис. 6. Динамика «от цикла к циклу» напряжений переключения и сопротив-
лений (вставка). Данные эксперимента

Fig. 6. Dynamics «from cycle to cycle» of switching voltages and resistances 
(insert). Experiment data
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Заключение

Впервые выдвинут абстрактный тезис о том, 
мемристивный элемент представляет пример 
частично упорядоченной структуры, поведение 
которой лежит в пределах «края хаоса». Экспери-
ментально наблюдаемая величина протекающего 
через мемристор тока зависит, но не определяется 
полностью, от системой ловушечных уровней, запол-
няющих объем области филамента. Поэтому модели 
мемристора, стремящиеся к точности и физическим 
обоснованиям, должны учитывать особенности кон-
некционистского подхода, его синтеза с нелинейно−
динамическим и энтро пийно−информационное опи-
сание коннекционистских систем.

Мы впервые рассмотрели работу одиночного 
мемристивного MDM−элемента при циклировании 
с точки зрения нелинейной динамики и феномена 
детерминированного хаоса. Предложенные модель-
ные соотношения не отражают в полной мере слож-
ность электрохимических превращений в тонком 
активном слое и ориентированы на вычислитель-
ную эффективность. Наша модель не учитывает 
деградационных изменений. С другой стороны, мы 

допускаем, что при правильном выборе функций 
окна и захвата модель сможет продемонстрировать 
перехода в режим «fatigue», наступающем на прак-
тике обычно после десятка тысяч циклов. Развитие 
модели позволит более осмысленно подходить к си-
муляции циклирования мемристивного элемента без 
привлечения усеченного распределения Гаусса или 
другого, взятого «по умолчанию».

Сделанный спектральный анализ относится к 
ограниченному числу образцов, требует дополнения 
(например, для мемристивных элементов, изготов-
ленных по различным технологиям и толщинами 
слоев) и имеет лишь иллюстративный характер. Он 
не позволяет ни доказать, ни опровергнуть основную 
посылку доклада. Нами не было выявлено каких−то 
явных закономерностей в Фурье−спектрах. Един-
ственный вывод, который, предположительно, мож-
но сделать, состоит в доминировании низкочастот-
ной области спектра.

Библиографический список
1. Тарков М. С. Реализация нейронной WTA−сети на мемри-

сторном кроссбаре // Прикладная дискретная математика. При-
ложение. 2015. Вып 8. С. 151—154. DOI: 10.17223/2226308X/8/59

2. Wang Z., Wu H., Burr G. W., Hwang C. S., Wang K. L., Xia Q., 
Yang J. J. Resistive switching materials for information processing 

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ

Рис. 7. Фурье−спектры на основе данных рис. 6 (100 циклов): а — VSET; б — VRESET; в — RON; г — ROFF

Fig. 7. Fourier spectra based on the data in Fig. 6 (100 cycles): (a) VSET, (б) VRESET, (в) RON, (г) ROFF



260 Известия вузов. Материалы электронной техники. 2019. Т. 22, № 4     ISSN 1609-3577

Nonlinear dynamic approach to the analysis 
of memristor parameters instability 
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Abstract. A general set of ideas related to the memristors modeling is presented. The memristor is considered to be a par-
tially ordered physical and chemical system that is within the “edge of chaos“ from the point of view of nonlinear dynamics. 
The logical and historical relationship of memristor physics, nonlinear dynamics, and neuromorphic systems is illustrated 
in the form of a scheme. We distinguish the nonlinearity into external ones, when we describe the behavior of an electrical 
circuit containing a memristor, and internal ones, which are caused by processes in filament region. As a simulation model, 
the attention is drawn to the connectionist approach, known in the theory of neural networks, but applicable to describe 
the evolution of the filament as the dynamics of a network of traps connected electrically and quantum−mechanically. The 
state of each trap is discrete, and it is called an “oscillator“. The applied meaning of the theory of coupled maps lattice is 
indicated. The high−density current through the filament can lead to the need to take into account both discrete processes 
(generation of traps) and continuous processes (inclusion of some constructions of solid body theory into the model).
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However, a compact model is further developed in which the state of such a network is aggregated to three phase variables: 
the length of the filament, its total charge, and the local temperature. Despite the apparent physical meaning, all variables 
have a formal character, which is usually inherent in the parameters of compact models. The model consists of one algebraic 
equation, two differential equations, and one integral connection equation, and is derived from the simplest Strukov’s model. 
Therefore, it uses the “window function” approach. It is indicated that, according to the Poincare—Bendixon theorem, this 
is sufficient to explain the instability of four key parameters (switching voltages and resistances ON/OFF) at a cycling of 
memristor. The Fourier spectra of the time series of these parameters are analyzed on a low sample of experimental data. 
The data are associated with the TiN/HfOx/Pt structure (0 < x < 2). A preliminary conclusion that requires further verification 
is the predominance of low frequencies and the stochasticity of occurrence ones. 
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Основные научно−технические проблемы применения 
гибридных высокопроизводительных вычислительных комплексов 

в материаловедении*
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Аннотация. В статье рассматриваются вопросы применения гибридных высокопроизводительных ком-
плексов для исполнения программных систем, предназначенных для расчета электронной структуры и мо-
делирования материалов на атомном уровне. Современные программные системы, предназначенные для 
решения задач материаловедения используют для увеличения производительности возможности различных 
аппаратных ускорителей вычислений. Использование таких вычислительных технологий требуют адаптации 
программного кода приложений к гибридным вычислительным архитектурам, включающим в себя класси-
ческие центральные процессоры (CPU) и специализированные графические ускорители (GPU).
Применение крупных вычислительных гибридных комплексов требует разработки методов обеспечения 
загрузки таких вычислительных комплексов, которые позволят эффективно использовать вычислительные 
ресурсы и избегать простоя оборудования. В первую очередь данные методы должны позволять обеспечивать 
параллельное выполнение пользовательских приложений, использующих ускорители вычислений. Однако, на 
практике программные среды, предназначенные для решения прикладных задач не могут быть развернуты 
в одной вычислительной среде из−за несовместимости программного обеспечения. С целью преодоления 
этого ограничения и обеспечения параллельного выполнения разнотипных задач материаловедения создание 
индивидуальных сред исполнения заданий на основе технологий виртуализации и облачных технологий. 
Развитием технологий виртуализации и предоставления облачных сервисов является построение цифровых 
платформ. В статье предлагается использование цифровой платформы для размещения научных сервисов 
материаловедения, которые обеспечивают расчеты с использованием различных прикладных программ-
ных систем. Цифровые платформы позволяют предоставить единый интерфейс пользователей к научным 
сервисам материаловедения. Платформа предоставляет возможности по поиску необходимых научных 
сервисов, передаче исходных данных и результатов между пользователями, платформой и гибридными 
высокопроизводительными комплексами.

Ключевые слова: высокопроизводительный вычислительный комплекс, гибридная архитектура, графи-
ческий ускоритель, electronic structure calculations, quantum−mechanical molecular dynamics, VASP, Quantum 
ESPRESSO

Введение

Современной тенденцией в науке является воз-
растающая роль компьютерных расчетов [1]. Совре-
менные программные системы, предназначенные 
для решения задач материаловедения и других об-
ластей науки, требуют огромных вычислительных 
ресурсов [2—5]. Наибольшую эффективность они 

Известия высших учебных заведений. Материалы электронной техники. 2019. Т. 22, № 4. C. 262—267. 
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проявляют при развертывании в высокопроизво-
дительных комплексах, которые обладают высокой 
производительностью и позволяют решать задачи за 
приемлемое время с достаточной точностью [6, 7].

В высокопроизводительных комплексах проис-
ходит активное внедрение гибридных архитектур. 
В вычислительные системы добавляются специ-
альные компоненты — специализированные гра-
фические ускорители — GPU, которые позволяют 
значительно повысить производительность вычис-
лений и сократить время научных расчетов.

Программные системы материаловедения 
используют графические ускорители для прове-
дения расчетов. В качестве примера можно при-
вести программные системы VASP (The Vienna Ab 
initio Simulation Package) и Quantum ESPRESSO. 
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Эти программные системы проявляют наибольшую 
эффективность при монопольном использовании 
вычислительных ресурсов: RAM (оперативное за-
поминающее устройство), CPU (классический цен-
тральный процессор), GPU.

Отметим, что при эксплуатации гибридного 
высокопроизводительного комплекса возникает за-
дача управления ресурсами и разделения их между 
группой пользователей. Необходимо разработать 
технологии, которые обеспечивают выделение ре-
сурсов приложениям материаловедения для разных 
пользователей и научных коллективов.

Современным подходом в организации вы-
числительного процесса является использование 
технологий виртуализации и облачных технологий. 
Облачные технологии позволяют предоставлять 
пользователям услуги SaaS и PaaS. Целесообразно 
предоставлять научным командам прикладные си-
стемы материаловедения как облачные сервисы.

Цель работы — рассмотрение основных про-
блемы и подходов к предоставлению программного 
обеспечения материаловедения в среде гибридного 
высокопроизводительного комплекса с использова-
нием облачных технологий.

Аспекты применения облачных технологий в 
гибридном высокопроизводительном комплексе 

при выполнении задач материаловедения

Применение облачных технологий является 
сегодня актуальной тенденцией во всех областях, 
связанных и информационными технологиями [7, 8]. 
Предоставление сервисов гибридных высокопроиз-
водительных вычислений в области материалове-
дения не является исключением.

В настоящее время существует ряд программ-
ных систем, выполняющих решение задач в разных 
областях материаловедения. Такие системы как 
ABINIT, VASP, Quantum ESPRESSO, LAMMPS, 
MEEP, MPB, OpenFOAM могут выполняться на ги-
бридных высокопроизводительных комплексах, од-
нако требует подготовки среды исполнения, настрой-
ки системы организации вычислительного процесса, 
организации параллельных вычислений [9].

От вычислительной среды требуется большая 
гибкость и адаптивность к изменяющимся требова-
ниям со стороны приложений и задач пользователей. 
При этом можно выделить основные проблемы, воз-
никающие при применении облачных технологий:

− проблема развертывания кода программной 
системы материаловедения в среде гибридного вы-
сокопроизводительного комплекса;

− проблема адаптации программного кода поль-
зователя к гибридному вычислителю;

− проблема создания индивидуальной среды 
исполнения заданий [10].

Для решения указанных проблем необходима 

разработка методов и алгоритмов адаптации и ис-
полнения прикладных задач пользователей на ги-
бридном вычислительном кластере, использующем 
для выполнения вычислений специализированные 
ускорители вычислений. Решения по адаптации 
программного кода на языках различных уровней 
к целевой платформе гибридного вычислительного 
кластера, алгоритмы предоставления задачам вы-
числительных ресурсов в условиях многозадачной 
среды, а также методы создания адаптированной 
среды исполнения заданий с использованием техно-
логий виртуализации требуют научной проработки 
и являются актуальными на сегодняшней стадии 
развития теории и практики предоставления вы-
числительных ресурсов гибридной архитектуры 
научным коллективам.

Применение облачных технологий, с одной сто-
роны, обеспечивает ряд преимуществ, связанных 
с единым подходом по предоставлению сервисов 
пользователям, а, с другой стороны, порождает про-
блемы, вызываемые необходимостью предоставлять 
широкий спектр услуг и адаптировать исполняю-
щую среду вычислителя к потребностям каждой 
пользовательской задачи.

Вопросы предоставления ресурсов таких си-
стем и одновременного исполнения различных по 
научной направленности задач требуют решения с 
точки зрения разработки эффективных алгоритмов 
организации вычислительного процесса. Необходи-
мо обеспечить эффективную загрузку гибридного 
комплекса задачами различного типа, позволяю-
щими минимизировать простои оборудования и со-
кратить время исполнения научных задач. 

Отдельной научной проработки требуют вопро-
сы адаптации прикладного программного кода к ар-
хитектуре гибридного вычислительного комплекса. 
Данная задача должна включать классификацию 
программного обеспечения по степени мобиль-
ности, подходы к переводу программного кода на 
технологии, позволяющие использовать ускорите-
ли вычислений и создание индивидуальной среды 
исполнения научной задачи на ресурсах гибридного 
вычислительного комплекса.

В результате решения проблем по созданию 
индивидуальной среды исполнения и развертыва-
ния в ней системного программного обеспечения, 
программного пакета материаловедения и поль-
зовательских приложений могут быть созданы 
сервисы типа SaaS и PaaS. На рис. 1 показан при-
мет обращения научных коллективов к сервисам 
материаловедения. Для каждого запроса к сервису 
создается индивидуальная вычислительная среда, в 
которой разворачивается программная система для 
проведения научных расчетов. Технологии виртуа-
лизации обеспечивают независимое параллельное 
функционирование расчетных задач в гибридном 
высокопроизводительном комплексе.
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В качестве основы для развертывания вирту-
альных сред могут использоваться образы  вирту-
альных машин, содержащих полный комплект про-
граммного обеспечения, необходимого для решения 
прикладной задачи. В этом случае пользователю 
предоставляется сервис типа SaaS.

Другой возможностью предоставления вир-
туальной среды является развертывание в ней 
какого−либо специализированного программного 
пакета (framework) с использованием которого поль-
зователь разворачивает собственное программное 
обеспечение, предназначенное для решения задач 
материаловедения. В этом случае пользователь по-
лучает сервис PaaS и на его основе создает вычис-
лительную среду для решения прикладной задачи. 
Отметим, что в дальнейшем на основе таких реше-
ний могут разворачиваться сервисы SaaS.

Повышение производительности 
задач материаловедения на основе 

графических акселераторов

Использование графических ускорителей су-
щественно повышает производительность  реше-
ния научных задач и снижает время выполнения 
приложений. Необходимо отметить, что степень 
повышения производительности зависят от типа 
ускорителя и типа прикладной задачи [11]. Однако, 
в общем случае, применение гибридных высокопро-
изводительных комплексов приводит к повышению 
качества вычислительных сервисов.

В работе [12] рассматриваются вопросы предо-
ставления высокопроизводительных ресурсов как 
облачного сервиса, проводится анализ открытых 
облачных платформ (Amazon, IBM, Google), приво-
дятся подходы к использованию специализирован-
ных вычислительных ускорителей для повышения 
производительности вычислительных комплексов 
для расширения услуг облачных платформ, что тре-
бует применения гибридных архитектур построения 
вычислительных систем. Применительно к задачам 
материаловедения, можно отметить, что большин-
ство программных систем, предназначенных для 
проведения расчетов, используют ресурсы GPU для 
ускорения вычислений.

Также наблюдается тенденция адаптации ал-
горитмов решения прикладных задач к условиям 
выполнения на вычислительных средствах ги-
бридной архитектуры, оснащенных ускорителями 
вычислений.

Вычислительные алгоритмы отличаются в за-
висимости от прикладной задачи, но для всех обла-
стей характерно использование механизмов гибрид-
ных высокопроизводительных комплексов:

− MPI — технология, позволяющая задейство-
вать одновременный параллельный запуск процес-
сов и организовать обмен данными между ними;

− CUDA — технология доступа и выполнения 
вычислений на графических ускорителях.

Таким образом, имеющиеся у научных коллек-
тивов разработки, направленные на решение при-
кладных задач могут быть перенесены на средства 
гибридного высокопроизводительного вычисли-
тельного комплекса, однако требуется доработка с 
учетом использования новых технологий.

При доработке, естественно, должен учиты-
ваться фактор целесообразности, показывающий,  
насколько эффективно будет решаться задача с ис-
пользованием гибридных технологий и каких затрат 
потребует переработка кодов и алгоритмов.

Однако тенденция внедрения гибридных техно-
логий показывает, что преимущества, предоставляе-
мые гибридными вычислителями настолько велики, 
что происходит миграция имеющегося программно-
го обеспечения и алгоритмов на эти технологии.

Интеграция сервисов материаловедения 
с помощью цифровой платформы

Современной тенденцией предоставления вы-
числительных сервисов  являются облачные вычис-
ления и платформенный подход к предоставлению 
сервисов.

Цифровая платформа для научных исследова-
ний представляется собой информационный объект, 
позволяющий поставщикам услуг размещать ин-
формацию о научных услугах предоставлять доступ 
к эти услугам через единый информационный пор-
тал цифровой платформы. Соответственно, потре-
бители научных услуг могут получать информацию 

Рис. 1. Облачные сервисы в гибридном комплексе

Fig. 1. Cloud services for materials science in hybrid HPC
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об имеющихся услугах из единого реестра цифровой 
платформы и осуществлять заказ, исполнение и по-
лучение результатов через портал цифровой плат-
формы. Подробно построение цифровых платформ 
для научных исследований описано в [13, 14].

Таким образом, предоставление услуг гибрид-
ный вычислительных комплексов как сервиса циф-
ровой платформы является логичным развитием 
концепции облачных вычислений и платформенных 
технологий [15, 16].

В области материаловедения данная модель по-
зволяет пользователю реестр сервисов, обеспечива-
ющих решение прикладных задач в этой области. 

На рис. 2 показан пример доступа пользователя 
к облачным вычислительным ресурсам цифровой 
платформы материаловедения. 

Сервис поиска обеспечивает поиск в реестре 
готовых сервисов, разработанных по технологии, 
описанной выше. Возможен доступ к этим сервисам 
через единую точку входа цифровой платформы с 
использованием общей аутентификации техноло-
гии SSO. 

Услуга PaaS очень удобна для research teams 
для развертывания и эксплуатации собственного 
программного обеспечения на платформе, а также  
frameworks и интегрированных сред.

В качестве примеров использования PaaS в 
области материаловедения можно привести при-
меры создания и эксплуатации сервисов расчета 

электронной структуры на основе средств Quantum 
ESPRESSO [17].

В области предоставления научных сервисов 
ярким примером PaaS является предоставление 
услуг гибридных высокопроизводительных вычис-
лительных комплексов  для выполнения расчетов, 
требующих больших вычислительных мощностей. 
Такие расчеты используются во многих областях 
современной науки и услуги суперкомпьютерных 
центров востребованы со стороны научных коллек-
тивов самых разных областей знания [18]. Оговорим-
ся, что в общем случае услугу суперкомпьютерного 
центра по предоставлению вычислителей нельзя 
в явном виде считать PaaS именно в терминах об-
лачных вычислений. Алгоритмы распределения 
ресурсов, выделения вычислителей и обслужива-
ния пользователей суперкомпьютеров отличаются 
от классической работы облачных провайдеров. 
В частности, для ускорения процессов вычислений 
в суперкомпьютерах не используется виртуализа-
ция и параллельная работа одного вычислительного 
блока в интересах группы пользователей. Исполь-
зуется пакетная обработка заданий, очереди зада-
ний и другие методы организации вычислительного 
процесса, позволяющие оптимизировать работу 
супервычислителя [19].

Публикация и предоставление услуг гибридных 
вычислительных комплексов в цифровой платфор-
ме осуществляется путем реализации протоколов 

информационного взаимодействия, 
предусмотренных в цифровой 
платформе. Для этого разрабаты-
ваются специализированные ин-
терфейсные модули — адаптеры, 
позволяющие производить обмен 
данными между сервисами управ-
ления цифровой платформы и вы-
числительного комплекса. При этом 
необходимо иметь ввиду, что сервис 
управления цифровой платформы 
не выполняет функций управле-
ния вычислительным процессом, 
а предоставляет задания на вы-
числения и исходные данные, по-
лученные цифровой платформой. 
Также через средства цифровой 
платформы может осуществлять-
ся он−лайн доступ пользователя 
к инструментальным средствам 
вычислительного комплекса для 
выполнения подготовки и тестиро-
вания расчетных задач.

Таким образом, пользователь 
гибридного вычислительного ком-
плекса получает облачные услуги 
вычислительного комплекса (SaaS, 
PaaS) через унифицированные 
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Рис. 2. Доступ к вычислительному комплексу через цифровую платформу

Fig. 2. Access to the HPC cluster through the digital platform
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интерфейс цифровой платформы для научных ис-
следований.

Заключение

Программные системы материаловедения тре-
буют больших объемов вычислительных ресурсов. 
Целесообразно их исполнение в средах гибридных 
высокопроизводительных комплексов. Современ-
ным эффективным решением по выполнению этих 
программных систем является создание индиви-
дуальных сред исполнения на основе технологий 
виртуализации. Технологии контейнеров позволяют 
создать изолированные виртуальные объекты, со-
держащие все необходимое программное обеспече-
ние для выполнения расчетов системы материало-
ведения. Пользователю может быть предоставлена 
полностью готовая среда для выполнения расчетов. 
В этом случае он получает облачную услугу SaaS, 
имеет возможность загрузить данные и произве-
сти вычисления. Другим вариантом использования 
облачной вычислительной услуги является сервис 
PaaS. В этом случае пользователь получает про-
граммную среду, содержащую необходимые про-
граммные инструменты. Он разворачивает свое 
собственное программное обеспечение, предназна-
ченное для расчетов системы материаловедения, 
производит настройку лицензий, программной сре-
ды и выполнение расчетов.

Предпочтительным режимом предоставления 
ресурсов гибридного высокопроизводительного 
комплекса для решения задач материаловедения 
является PaaS на основе технологии контейнеров. 
В этом случае наиболее полно и гибко могут быть 
использованы ресурсы кластера, а также возмож-
ности программного обеспечения материаловедения 
по работе с графическими ускорителями [20].
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Abstract. The article discusses the use of hybrid HPC clusters for the execution of software designed to calculate the electronic 
structure and atomic scale materials modeling. Modern software systems, which are designed to solve the problems of materials 
science, use the capabilities of various hardware computing accelerators to increase productivity. The use of such computing 
technologies requires the adaptation of application program code to hybrid computing architectures, which include classic central 
processing units (CPUs) and specialized graphics accelerators (GPUs).
The use of large computing hybrid systems requires the development of methods for ensuring the workloading of such computing 
systems that will allow efficient use of computing resources and avoid equipment downtime.
First of all, these methods should allow parallel execution of user applications using computational accelerators. However, in practice, 
software environments designed to solve application problems cannot be deployed in the same computing environment due to 
software incompatibility. In order to overcome this limitation and ensure the parallel execution of diverse types of materials science 
tasks, the creation of individual task execution environments based on virtualization technologies and cloud technologies.
The continuation of virtualization technologies and the provision of cloud services is the construction of digital platforms. The ar-
ticle proposes the use of a digital platform for hosting scientific materials science services that provide calculations using various 
application software systems. Digital platforms make it possible to provide a unified user interface to scientific materials science 
services. The platform provides opportunities for finding the necessary scientific services, transferring source data and results 
between users, the platform and hybrid high−performance clusters.
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quantum−mechanical molecular dynamics, VASP, Quantum ESPRESSO
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Математическое моделирование 
перспективных структур оксидов металлов*
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Аннотация. Данные о структуре и свойствах материалов особенно важны при работе с объектами микро− и 
наноразмеров из−за высокой сложности их получения. Это делает актуальным применение компьютерного 
моделирования для прогнозирования требуемых характеристик материалов. Электронные, магнитные, меха-
нические и другие свойства кристаллических веществ обусловлены особенностью их строения –периодично-
стью решетки и симметрией элементарной ячейки. В данной статье рассмотрены оксиды металлов с общими 
химическими формулами MeO (металлы: Ca, Cd, Mg), MeO2 (металлы: Hf, Ce, Zr), Me2O3 (металлы: Er, Nd, Sc, 
Mn, Tl) и Ме3О4 (на примере Fe) и кристаллической решеткой кубического типа симметрии — структурные 
типы NaCl (каменная соль), Fluorite (флюорит), Bixbyite (биксбиит), Spinel (шпинель) соответственно. В работе 
приводится описание модели ионно−атомных радиусов, которая широко применяется при моделировании 
кристаллических оксидов металлов. Показано применение алгоритма имитации отжига для вычисления ме-
трических параметров рассматриваемых соединений. Представленная в работе программная реализация 
алгоритма позволяет по заданным химической формуле и пространственной группе симметрии определить 
координаты атомов, входящих в элементарную ячейку кристаллической решетки вычислить постояную ре-
шетки и плотность упаковки атомов в ячейке кристалла. Перечисленные структурные характеристики могут 
быть использованы как входные параметры при определении электронных, магнитных и других свойств. 
В статье приведено сравнение значений постоянных решетки, полученных в результате моделирования, 
с экспериментальными данными.

Ключевые слова: моделирование кристаллических структур, пространственные группы симметрии, плотная 
упаковка, алгоритм имитации отжига

Сеченых Полина Алексеевна1,2,§ — младший научный сотруд-
ник (1), старший преподаватель (2), e−mail: p-sechenyh@mail.ru

Введение

Широкое распространение оксидов металлов 
в микроэлектронике определяет необходимость 
использовать математическое моделирование для 
прогнозирования их электронных свойств. В работе 
рассматривались оксиды металлов, реализуемые в 
следующих структурных типах [1]:

− NaCl (пространственная группа симметрии 
Fm3–m);

− Fluorite (пространственная группа симметрии 
Fm3–m);

− Bixbyite (пространственная группа симме-
трии Ia3–);

− Spinel (пространственная группа симметрии 
Fd3–m).

Определение метрических параметров кристал-
лических структур является важным этапом расче-
та характеристик материалов с заданной химической 
формулой и пространственной группой симметрии. 
К таким параметрам относятся: постоянная кри-
сталлической решетки и углы элементарной ячейки, 
а также координаты атомов, входящих в ячейку. 

Данная статья посвящена определению по-
стоянной кристаллической решетки и координат 
атомов, входящих в элементарную ячейку, для ок-
сидов металлов, реализуемых в пространственных 
группах с кубической симметрией.

Описание модели

Для расчета метрических параметров и плот-
ности упаковки рассмотренных оксидов металлов 
была применена модель ионно−атомных радиусов, 
подробно изложенная в [2, 3]. 
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Согласно данной модели, атомы химических 
элементов представляют собой твердые шары с 
заданными радиусами. Пусть (xi, yi, zi) — коор-
динаты центра i−го шара, ri — его радиус, i ∈ [1, Nb], 
Nb — количество атомов в ячейке. Тогда S = {sk}, 
k ∈ [1, ∞] — множество состояний ячейки, sk — на-
бор координат всех атомов, входящих в ячейку, в 
текущий момент времени.

Плотность упаковки [4—6]

где Va — суммарный объем атомов, входящих в 
ячейку; V — объем элементарной ячейки кристал-
лической решетки.

Максимальное значение плотности упаковки 
достигается при минимальном объеме ячейки

Необходимо найти конфигурацию атомов эле-
ментарной ячейки, при которой будет достигнуть 
минимальное значение объема ячейки. При поиске 
следует учитывать следующие условия:

− каждый атом элементарной ячейки находится 
в определенной позиции Уайкова, допустимой для 
рассматриваемой пространственной группы симме-
трии [7, 8], поэтому перемещения координат центров 
атомов в кристаллической решетке осуществляются 
с учетом ограничений, накладываемых позицией 
Уайкова, в которой находится данный атом.

− атомы несжимаемы, поэтому их радиусы не 
перекрываются, т. е., d(i, j) ≥ ri + rj, где ri и rj — ради-
усы атомов i и j; d(i,j) — расстояние между центрами 
атомов i и j, i ∈ [1, Nb], i ≠ j. 

Если значение ρ ∈ [0,47, 0,74], то структура 
считается устойчивой в рамках рассматриваемой 
модели [2].

Описание алгоритма

Для решения поставленной задачи в рамках 
данной модели был применен алгоритм имитации 
отжига (Simulated Annealing) [9].

Введем следующие обозначения: t — темпера-
тура, F(si) — функция перехода из одного состояния 
в другое, F: S → S, E(si) — целевая функция (в случае 
кубической симметрии — постоянная решетки a), 
E: S → R, si — состояние ячейки на i−ой итерации, 
sc — текущее состояние ячейки; S — множество со-
стояний; R — множество действительных чисел.

Базовым параметром алгоритма является убы-
вание температуры t. Процесс предлагается моде-
лировать дискретным набором состояний системы 
атомов si и функцией перехода F(si). В зависимости 
от изменения целевой функции ∆E либо происходит 
переход в новое состояние, либо анализируется 

попадание величины случайной генерации r в ин-
тервал [0, 1]. При этом переход в новое состояние 
осуществляется только при условии r ∈ [0, P(∆E)],

где величина  — вероятность перехода. 
В результате определяется конечное состояние, 
которое будет соответствовать необходимой конфи-
гурации атомов.

Блок−схема алгоритма представлена на ри-
сунке.

На языке C# [10] был реализован вычисли-
тельный модуль, входными данными для которого 
служат:

− химическая формула соединения;
− пространственная группа симметрии;
− радиусы атомов химических элементов;
− справочная кристаллографическая инфор-

мация — пространственные группы симметрии, 
позиции Уайкова и т. д. [11, 12]

Выходными данными являются метрические 
параметры элементарной ячейки — постоянные 
решетки, координаты атомов, а также плотность 
упаковки атомов. 

Алгоритм имитации отжига 

Simulated annealing algorithm

Да

Да

Да

Нет

Нет

Нет

Инициализация

Осуществляем
переход:

si = sc

∆E < 0

Вычисляем:

P(∆E) = e t  ,

генерируем
r ∈ [0,1]

sc = F(si–1),

∆E = E(sc) – E(si–1)

t < tmax

r < P(∆E )

Понижаем 
температуру t

Выход

∆E
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Результаты расчетов

Для хранения и подготовки входных данных 
вычислительного модуля (справочная кристалло-
графическая информация) использовалась реля-
ционная модель данных, ранее описанная в [13—15]. 
Радиусы атомов химических элементов были взяты 
из [16]. 

Результаты расчетов приведены в таблице.
Приведенные в таблице данные показывают, 

что результаты расчета с помощью разработанного 
вычислительного модуля структурных характери-
стик рассмотренных оксидов близки к эксперимен-
тальным данным [17, 18].

Заключение

Полученные характеристики могут служить 
входными данными при проведении квантовоме-
ханических расчетов на базе теории функционала 
электронной плотности [19, 20], с помощью которых 
можно рассчитать полную энергию системы атомов, 
уточнить ее структуру, электронные, магнитные, 
механические и другие свойства оксидов металлов.
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Структурные характеристики оксидов металлов 
[Structural characteristics of metal oxides]

Формула Группа 
симметрии

Плотность 
упаковки ρ

Постоянная 
решетки a (выч.), 

нм

Постоянная 
решетки a (эксп.), 

нм [17, 18]

Относительная 
погрешность

CaO

Fm3–m

0,53 0,48 0,481 0,0021

CdO 0,53 0,47 0,4695 0,0011

MgO 0,58 0,424 0,4212 0,0066

HfO2 0,60 0,504 0,511 0,0137

CeO2 0,54 0,556 0,5411 0,0275

ZrO2 0,61 0,504 0,517 0,0251

Er2O3

Ia3–

0,46 1,061 1,055 0,0057

Nd2O3 0,45 1,098 1,114 0,0144

Sc2O3 0,52 0,982 0,9844 0,0017

Mn2O3 0,56 0,944 0,9411 0,0031

Tl2O3 0,47 1,066 1,057 0,0085

Fe3O4 Fd3–m 0,54 0,8252 0,8394 0,0169
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Abstract. Information about the structure and properties of materials is especially important when working with micro−and 
nanoscale objects due to the high complexity of their obtaining. This makes it relevant to use computer modeling to predict 
the required characteristics of materials. Electronic, magnetic, mechanical, and other properties of crystalline substances 
are determined by their structure−the periodicity of the lattice and the symmetry of the unit cell. This article discusses 
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Er, Nd, Sc, Mn, Tl) and Me3O4 (using Fe as an example) and a cubic symmetry type crystal lattice — structural types NaCl 
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in the modeling of crystalline metal oxides. The application of the annealing simulation algorithm for calculating the metric 
parameters of the compounds under consideration is shown. The software implementation of the algorithm presented in 
this paper allows us to determine the coordinates of the atoms that are included in the elementary cell of the crystal lat-
tice, calculate the lattice constant and the density of the packing of atoms in the crystal cell using the specified chemical 
formula and the space group symmetry. These structural characteristics can be used as input parameters for determining 
electronic, magnetic, and other properties. The article compares the values of lattice constants obtained as a result of 
modeling with experimental data.
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Вопросы реализации нейросетевых алгоритмов 
на мемристорных кроссбарах*
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Аннотация. Присущее мемристорным кроссбарам свойство естественной параллелизации матрично−
векторных операций создает возможности для их эффективного использования в нейросетевых вычислениях. 
Аналоговые вычисления производятся на порядки быстрее по сравнению с вычислениями на центральном 
процессоре и на графических ускорителях. Кроме того, значительно ниже энергозатраты на проведение ма-
тематических операций. При этом существенной особенностью аналоговых вычислений является небольшая 
точность. В связи с этим актуальным является исследование зависимости качества работы нейронной сети 
от точности задания ее весов. Рассмотрены две сверточные нейронные сети, обученные на наборах данных 
MNIST (рукописные цифры) и CIFAR_10 (самолеты, лодки, машины и т. д.). Первая состоит из двух сверточных 
слоев, одного слоя подвыборки и двух полносвязанных слоев, а вторая — из четырех сверточных слоев, двух 
слоев подвыборки и двух полносвязаных слоев. Вычисления в сверточных и полносвязных слоях выполняют-
ся через матрично−векторные операции, которые эффективно реализуются на мемристорных кроссбарах. 
Слои подвыборки подразумевают операцию нахождения максимального значения из нескольких, которая 
также может быть реализована на аналоговом уровне. Процесс обучения нейронной сети происходит от-
дельно от анализа данных. Как правило, на этапе обучения используются градиентные методы оптимизации, 
реализацию которых целесообразно выполнять на центральном процессоре. Показано, что для получения 
приемлемого качества распознавания в случае с сетью, обученной на MNIST, требуется 3—4 бита точности 
при задании ее весов, а в случае с сетью, обученной на CIFAR_10, — 6—8 бит.

Ключевые слова: мемристор, кроссбар, точность, нейросеть, свертка, MNIST, CIFAR_10

Введение

В последние десять лет активно идет развитие 
технологий, в основе которых лежит электрический 
элемент — мемристор. Мемристор — это сопротив-
ление, проводимость которого меняется в зависимо-
сти от суммарного протекшего через него электри-
ческого заряда. При этом установившиеся сопротив-
ление в отсутствие тока не изменяется со временем. 
То есть, мемристор является элементарной ячейкой 
долгосрочной энергонезависимой памяти [1, 2]. 

Мемристорный кроссбар — это объединение 
мемристоров в матрицу. Благодаря закону Ома и 
закону Кирхгофа, на основе кроссбара можно вы-
полнять аналоговое произведение матрицы на 
вектор. Аналоговые вычисления производятся на 
порядки быстрее по сравнению с вычислениями на 
центральном процессоре и на графических уско-
рителях. Кроме того, существенно ниже энергоза-
траты на проведение математических операций. 
При этом в связи с ограниченностью количества 

уровней проводимости мемристора возникает про-
блема точности представления чисел. Корпорация 
Hewlett−Packard уже создала в «железе» мемри-
сторный кроссбар, на котором реализована операция 
матрично−векторного умножения [3, 4]. На данных 
момент точность задания матрицы ограничивает-
ся 6 битами (для каждого мемристора выделяется 
64 уровня проводимости). 

Поскольку матрично−векторное умножение 
— важнейший элемент работы нейронных сетей, 
появляется возможность эффективной аналого-
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вой реализации нейросетевых алгоритмов. Одной 
из наиболее востребованных задач искусственных 
нейронных сетей является задача распознавания 
изображений. За счет естественной параллелиза-
ции матрично−векторных операций на кроссбарах 
имеется возможность существенно ускорить работу 
нейронных сетей. При этом, в связи с ограниченно-
стью точности, важно понимать, как дискретизация 
весов нейронной сети будет влиять на качество ее 
работы. Этому вопросу посвящена настоящая ста-
тья. 

В работе описывается общая проблематика 
аналоговой реализации нейросетевых алгоритмов 
и рассматривается архитектура сверточных ней-
ронных сетей. На примере двух нейронных сетей, 
обученных на наборах данных MNIST и CIFAR_10, 
исследуется зависимость качества распознавания от 
точности задания весов. Рассмотрены возможности 
применения мемристорных кроссбаров для аналого-
вой реализации нейросетевых алгоритмов.

Цель работы — исследование влияния дискре-
тизации весов нейронной сети на качество ее работы, 
что позволяет оценивать возможность реализации 
нейросетевых алгоритмов на мемристорных крос-
сбарах.

Нейронные сети

Можно выделить два основных подхода к по-
строению аналоговых нейросетей. Первый подход 
предполагает обучение сети непосредственно на 
«железном» уровне, что в наибольшей мере соот-
ветствует аналоговой парадигме нейроморфных 
сетей. Наиболее простой вариант может быть пред-
ставлен двухслойной полносвязной сетью с одним 
слоем мемристорных элементов (синапсов). В этом 
случае соответствие синаптического веса (проводи-
мости мемристора) интенсивности входного сигнала, 
подаваемого на нейрон, обеспечивает достаточно 
высокую точность решения задачи классифика-
ции [5]. В последнее время усиливается интерес к 
импульсным нейронным сетям, обучение которых 
организуется с использованием правила Хебба и 

синаптической пластичности (метод STDP [6], со-
гласно которому изменение весов синапсов нейрона 
зависит от разницы во времени между входным и 
выходным импульсом) [7—11]. Однако такой подход 
трудно реализуем применительно к сложным много-
слойным сетям.

Другой подход предполагает разделение эта-
пов обучения и анализа данных. Как правило, на 
этапе обучения используются градиентные методы 
оптимизации, реализацию которых целесообразно 
выполнять на центральном процессоре (или на гра-
фических ускорителях). Этап анализа данных состо-
ит в прямом распространении сигнала по сети, что, 
учитывая возможности параллельного выполнения 
матрично−векторных умножений, идеально ложит-
ся на архитектуру мемристорного кроссбара [12]. 
Таким образом, этап анализа данных эффективно 
реализуется в аналоговом режиме.

При таком подходе возникают две основные 
проблемы. Первая связана с переходом от непре-
рывного диапазона изменения синаптических весов 
к дискретному набору значений, обеспечиваемых 
мемристором. В наиболее радикальном вариан-
те, когда мемристор может находиться в двух со-
стояниях, высокоомном и низкоомном, речь идет 
о бинаризации синаптических весов. Ясно, что та-
кая дискретизация может вносить погрешности в 
результаты анализа данных. Поэтому актуальной 
задачей является выявление зависимости погреш-
ности дискретизации от количества дискретных 
уровней для различных наборов данных.

Другой проблемой является возможное несовер-
шенство мемристорного элемента [13], ведущее к не-
контролируемому изменению уровня проводимости 
в ходе функционирования системы или инициации. 
В этой связи актуальным является анализ влияния 
дефектов мемристорных элементов на точность ре-
шения задач обработки данных. Отметим, что мо-
дель мемристора можно описать как динамическую 
систему с неопределенностями и использовать для 
ее исследования соответствующие методы [14—17].

В настоящей работе рассматривается второй 
подход к реализации многослойных нейронных 

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ

26 × 26 × 32

Conv Conv

28 × 28 1012 × 12 × 64 128

Input Maxpool Dense Dense

Output

24 × 24 × 64

Рис. 1. Архитектура сверточной нейронной сети (MNIST)

Fig. 1. Convolutional Neural Network Architecture (MNIST)
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сетей. Вычисления в каждом слое сети включают 
перемножение матрицы весов на входной вектор, 
прибавление вектора смещения и применение не-
линейной функции активации. Все эти действия 
возможно выполнить в аналоговом представле-
нии.

Нейронная сеть заранее обучается с использо-
ванием центрального процессора или графических 
ускорителей и далее ее веса размещаются в соот-
ветствующих мемристорных кроссбарах.

Рассматриваются две сверточные нейронные 
сети. Первая состоит из двух сверточных слоев 
(conv), одного слоя подвыборки (maxpool) и двух 
полносвязанных слоев (dense) (рис. 1), а вторая из 
четырех сверточных слоев, двух слоев подвыборки 
и двух полносвязаных слоев (рис. 2).

Сверточный слой (conv) состоит из набора ядер 
(рис. 3). Каждое ядро это матрица (в общем случае 
тензор) небольшого размера (в представленных се-
тях, размером 3 × 3 и 3 × 3 × 3) которая «накладыва-
ется» с перехлестом на входные данные с последую-

щим перемножением соответствующих элементов 
и суммированием. Например, такие операции как 
размытие изображения или выделение контуров яв-
ляются сверткой. Если представить входные данные 
в виде вектора, а ядра свертки в виде больших раз-
реженных матриц, то получение результата свер-
точного слоя сведется к перемножению матрицы на 
вектор, что в свою очередь эффективно реализуется 
на мемристорных кроссбарах.

Слой подвыборки (maxpool) применяется для 
уменьшения размера данных (рис. 3). В рассмотрен-
ных сетях из каждых четырех промежуточных 
значений оставляется только одно — максимальное. 
Здесь подразумевается, что операция выбора макси-
мального элемента из нескольких может быть реа-
лизована на аналоговом уровне. Отметим, что если 
для уменьшения размера данных использовать не 
выбор максимального элемента, а усреднение, тогда 
данный слой можно представить как сверточный 
слой, в котором ядра покрывают входные данные 
без перехлеста.

Рис. 2. Архитектура сверточной нейронной сети (CIFAR_10)

Fig. 2. Convolutional neural network architecture (CIFAR_10)
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Conv Conv

1013 × 13 × 64 512

Input Maxpool DenseDense

Output
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15 × 15 × 64
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32 × 32 × 32

Conv ReLUKernels

Рис. 3. Часть сверточной нейронной сети 

Fig. 3. Part of a convolutional neural network
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К результату каждого слоя (кроме слоя подвы-
борки) поэлементно применяется активационная 
функция ReLU (рис. 4): 

f(x) = max (0,x).

Данная функция представляется на железном 
уровне в виде полупроводникового диода.

В целом все элементы рассмотренных нейрон-
ных сетей возможно реализовать на аналоговых 
электронных компонентах.

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ

Рис. 4. Активационная функция ReLU

Fig. 4. ReLU activation function

Рис. 5. Набор данных MNIST

Fig. 5. MNIST dataset

Рис. 6. Набор данных CIFAR_10

Fig. 6. Dataset CIFAR_10
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Результаты и их обсуждение

Для обучения и работы с сетями использовалась 
библиотека Keras, написанная на языке Python, 
которая является надстройкой над фреймворками 
Deeplearning4j, TensorFlow и Theano [18].

Первая нейронная сеть (см. рис. 1) была обучена 
на наборе данных MNIST состоящем из изображе-
ний рукописных цифр (рис. 5) [19]. Вторая нейронная 
сеть (см. рис. 2) обучалась на CIFAR_10, состоящем 
из самолетов, автомобилей, животных и т. д. (рис. 6) 
[20]. Точность распознавания на тестовых выборках 
обученной нейронной сети составила: для MNIST — 
99,16 % и для CIFAR10 — 74,86 %. Отметим, что для 
CIFAR_10 возможна реализация с более высокой 
точностью, однако целью данной работы является 
не достижение точности искусственной нейронной 
сети, а оценка погрешности вследствие дискрети-
зации весов.

Далее была выполнена дискретизация ве-
сов: начиная с 2−х значений (1 бит точности) и до 

1024 значений (10 бит точности). Дискретизация 
выполнялась в рамках каждого слоя отдельно. На 
рис. 7 и 8 показаны зависимости качества распозна-
вания от количества бит точности задания весов 
сети. Пунктирной линией показа исходная точность 
распознавания. 

Для сети, обученной на MNIST’е, для дости-
жения приемлемой точности (98—99 %) требуется 
3—4 бита точности. А для нейронной сети, обучен-
ной на CIFAR_10, нужно 6—8 бит. 

Заключение

В работе рассмотрены некоторые вопросы реа-
лизации нейросетевых алгоритмов на мемристор-
ных кроссбарах. В связи с ограниченностью точно-
сти аналоговых вычислений исследовано влияние 
дискретизации весов нейронных сетей на качество 
распознавания. На примере двух сверточных сетей, 
обученных на наборах данных MNIST и CIFAR_10 
показано, что возможно применять мемристорные 
кроссбары для аналоговой реализации нейросете-
вых алгоритмов. Для сети, обученной на MNIST’е, 
для достижения приемлемой точности (98—99 %) 
требует 3—4 бита точности. А для нейронной сети, 
обученной на CIFAR_10, нужно 6—8 бит. 
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Issues of implementing neural network algorithms 
on memristor crossbars
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Abstract. The property of natural parallelization of matrix−vector operations inherent in memristor crossbars creates 
opportunities for their effective use in neural network computing. Analog calculations are orders of magnitude faster in 
comparison to calculations on the central processor and on graphics accelerators. Besides, mathematical operations en-
ergy costs are significantly lower. The essential feature of analog computing is its low accuracy. In this regard, studying the 
dependence of neural network quality on the accuracy of setting its weights is relevant. The paper considers two convolu-
tional neural networks trained on the MNIST (handwritten digits) and CIFAR_10 (airplanes, boats, cars, etc.) data sets. The 
first convolutional neural network consists of two convolutional layers, one subsample layer and two fully connected layers. 
The second one consists of four convolutional layers, two subsample layers and two fully connected layers. Calculations in 
convolutional and fully connected layers are performed through matrix−vector operations that are implemented on memristor 
crossbars. Sub−sampling layers imply the operation of finding the maximum value from several values. This operation can 
be implemented at the analog level. The process of training a neural network runs separately from data analysis. As a rule, 
gradient optimization methods are used at the training stage. It is advisable to perform calculations using these methods 
on CPU. When setting the weights, 3—4 precision bits are required to obtain an acceptable recognition quality in the case 
the network is trained on MNIST. 6−10 precision bits are required if the network is trained on CIFAR_10.
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Основные подходы к моделированию формирования 
фоторезистивной маски в вычислительной литографии*

© 2019 г. Н. Н. Балан§, В. В. Иванов, А. В. Кузовков, Е. В. Соколова, Е. С. Шамин 

АО «Научно−исследовательский институт молекулярной электроники»,
1−й Западный проезд, д. 12, стр. 1, Москва, Зеленоград, 124460, Россия

Аннотация. В статье дан обзор основных моделей формирования фоторезистивной маски, используемых в 
настоящее время, и задач, в которых они применяются. Кратко рассмотрены этапы «полного» моделирования 
формирования маски, основанного на физико−химических принципах, в случае как традиционных нафтохинон-
диазидовых фоторезистов, так и фоторезистов с химическим усилением. Рассмотрена концепция основных 
применяемых в настоящее время компактных моделей, предсказывающих контур фоторезистивной маски для 
полноразмерной топологии изделия, а именно, моделей VT5 (Variable Threshold 5) и CM1 (Compact Model 1). 
Приводятся примеры некоторых расчетов с использованием как полного моделирования формирования 
маски, так и компактных моделей. При помощи полного моделирования формирования фоторезистивной 
маски был оптимизирован литографический стек для перспективного технологического процесса. Найдены 
оптимальные соотношения толщин для бинарного антиотражающего слоя, применяемого в литографиче-
ском процессе с водной иммерсией. При калибровке компактной модели VT5 решена задача определения 
оптимальной выборки калибровочных структур, максимально охватывающих пространство параметров 
оптического изображения, используя при этом минимальное количество структур. Для решения указанной 
задачи использовался кластерный анализ. Кластеризация проводилась методом k−средних. Оптимальный 
размер выборки составил от 300 до 350 структур, среднеквадратичная ошибка при этом составляет 1,4 нм, 
что незначительно превышает шум технологического процесса для 100 нм структур. Использование СЭМ−
контуров при калибровке модели VT5 позволяет снизить среднеквадратическую ошибку по 40 структурам 
до 1,18 нм.

Ключевые слова: фоторезист, проекционная фотолитография, VT5, CM1, кластеризация методом 
k−средних

* Статья подготовлена по материалам доклада, представленного на I−й международной конференции «Математическое моделиро-
вание в материаловедении электронных компонентов», Москва, 21—23 октября 2019 г.
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Введение

Как известно из работы [1], разрешающая спо-
собность проекционной фотолитографии (в данном 
случае имеется в виду минимальный размер полу-
периода печатаемых структур) может быть опреде-
лена соотношением Рэлея

где λ — длина волны экспонирующего излучения; 
NA = nsinθ — числовая апертура проекционного 
объектива (θ — апертурный угол; n — показатель 
преломления среды); k1 —коэффициент, зависящий 
от факторов технологического процесса. В клас-

сической рэлеевской формуле для разрешающей 
способности оптических систем он равен 0,61 [2]. 
Разнообразные технические приемы, направленные 
на уменьшение k1, как правило, именуются в лите-
ратуре термином «RET» (Resolution Enhancement 
Techniques). К указанным приемам, реализуемым 
при помощи методов т.н. вычислительной литогра-
фии [3], можно отнести:

− применение внеосевого освещения [4];
− введение фазовых элементов на фотошаблоне 

[5—7];
− коррекцию оптической близости [8].
Корректное использование RET позволяет до-

вести значение k1 до 0,28 (и даже менее), добиваясь 
пропечатывания в резисте элементов с размерами 

§ Автор для переписки
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значительно менее длины волны используемого 
излучения. 

Важнейшим разделом вычислительной лито-
графии является моделирование процесса фор-
мирования фоторезистивной маски (ФРМ). Это 
моделирование, так или иначе всегда выполняемое 
при реализации перечисленных выше методик, на-
правленных на уменьшение технологического коэф-
фициента k1, реализуется в двух видах:

− «полное» моделирование, основанное на 
физико−химических принципах. Полное моделиро-
вание позволяет рассчитать трехмерную конфигу-
рацию фоторезистивной маски на сравнительно не-
больших участках пластины (единицы или десятки 
мкм) (рис. 1, а);

− аппроксимационно−эмпирическое моделиро-
вание, дающее возможность относительно быстро 
рассчитать конфигурацию (как правило, только 
контур) получаемой маски для полноразмерной то-
пологии кристалла при помощи ряда упрощенных 
интерполяционных моделей, называемых также 
«компактными» [9] (рис. 1, б). Этот вид моделирова-
ния по сути представляет собой различной степе-
ни сложности (в зависимости от решаемой задачи) 
пороговую обработку рассчитанного оптического 
изображения, формируемого в слое резиста про-
екционной системой литографической установки. 
Правила обработки изображения определяются 
путем анализа экспериментальных данных, полу-
ченных в результате измерения тестовых структур, 
пропечатанных на пластине в условиях реального 
производства (таким образом производится кали-
бровка модели). Возможен также вариант модель-
ного эксперимента, производимого при помощи 
полного моделирования пропечатки калибровочных 
структур.

В данной работе делается обзор основных ис-
пользуемых в настоящее время моделей формиро-

вания фоторезистивной маски и задач, в которых 
они применяются. Приводятся примеры некоторых 
расчетов для существующих и перспективных тех-
нологических процессов.

«Полное» моделирование формирования 
фоторезистивной маски на основе 
физико−химических принципов

«Полное» моделирование описывает с некото-
рой степенью подробности все этапы формирова-
ния фоторезистивной маски (рис. 2) — от нанесения 
пленок резистивного стека до экспонирования и 
проявления маски, пред− и постэкспозиционных 
термообработок и т. д. (см. рис. 2). Оно реализовано, 
как правило, в так называемых «процессных» САПР 
(KLA Prolith, GenISys Lab, Panoramic Hyperlith 
и др.), используемых при отработке технологиче-
ских процессов фотолитографии, например, для 
подбора оптимальных параметров литографическо-
го стека, формы осветителя и т. п. Полное модели-
рование на основе физико−химических принципов 
используется при настройке процедуры коррекции 
оптической близости, при разработке правил рас-
становки вспомогательных непропечатываемых 
структур [10], определении правил введения фазо-
вого сдвига [5, 6, 11, 12]. В процессе разработки новых 
модификаций фоторезиста такой вид моделирова-
ния позволяет предсказывать зависимость конфигу-
рации формируемой маски от концентрации отдель-
ных составляющих исследуемой композиции.

Основным процессом, рассматриваемым при 
полном моделировании формирования фоторези-

Рис. 1. Примеры результатов моделирования формирования фоторезистивной маски:
а — расчет трехмерной конфигурации фоторезистивной маски при помощи «полного» моделирования, основанного на 
физических принципах (САПР KLA Prolith); б — расчет контура фоторезистивной маски при помощи компактных моделей 
(САПР Mentor Graphics Calibre)

Fig. 1. Resist mask formation simulation examples: (a) 3D resist configuration computation using “full” simulation based on physical 
fundamentals (KLA Prolith CAD); (б) resist contour computation using compact models (Mentor Graphics Calibre CAD)

a б
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стивной маски, является образование скрытого изо-
бражения в слое фоторезиста при экспозиции.

Двумерное распределение интенсивности в 
плоскости пластины при освещении фотошаблона 
протяженным пространственно−некогерентным 
источником излучения (так называемое «воздуш-
ное» изображение) рассчитывается, как правило, 
методом Хопкинса [1, 13]

где  — так

называемый «передаточный кросс−коэффициент» 
(transmission cross−coefficient), зависящий только 
от свойств оптической системы и формы осве−

тителя;  — функция зрачка;

 — нормализованная функция осветителя; 
Tm(fx) = F{Ei(x)tm(x)} — фурье−образ произведения 
амплитуды падающего на фотошаблон излучения 
на функцию пропускания фотошаблона (в общем 
случае комплексную), собственно и являющуюся 
исходным изображением. Для простоты рассмотрен 
одномерный случай.

Главное достоинство метода Хопкинса состоит 
в том, что передаточный кросс−коэффициент TCC 
(в двумерном дискретном случае это четырехмер-
ная матрица) может быть определен единственный 
раз, после чего можно производить расчеты распре-
деления интенсивности для абсолютно различных 
исходных изображений с использованием уже по-
считанного TCC, что значительно сокращает время 
расчета.

Следующим этапом является определение 
объемного распределения интенсивности светового 
излучения в пленке фоторезиста. Оно может быть 
рассчитано с использованием ряда приближений, 

простейшим из которых является представление 
распределения интенсивности в форме

I(x,z) = II(x)IS(z),

где II(x) — интенсивность «воздушного» изображе-
ния, определенная, например, методом Хопкинса; 
IS(z) — распределение интенсивности по толщине 
пленки, рассчитываемое с использованием соотно-
шений Френеля [1, 2] в предположении нормально-
го падения плоской волны на поверхность резиста. 
Это простейшее приближение было использовано 
Ф. Диллом в 1975 г. в работе [14] при выводе извест-
ных уравнений, описывающих формирование скры-
того изображения в слое фоторезиста. Распределе-
ние интенсивности по толщине пленки часто имеет 
осциллирующий характер в силу интерференции 
прошедшей и отраженной волн. Применение анти-
отражающих слоев (BARC — Bottom Anti−Reflecting 
Coating), согласованных по толщинам и показателям 
преломления с пленкой резиста, позволяет свести к 
минимуму осцилляции интенсивности. К сожале-
нию, рассмотренное приближение удовлетворитель-
но работает лишь для малых числовых апертур, в 
случае же NA > 0,35 необходимо использовать более 
сложные и точные модели, подробно описанные в 
работе [1].

Далее необходимо произвести моделирование 
формирования скрытого изображения в слое фото-
резиста в процессе его засветки. Здесь используется 
закон Гротгуса—Дрейпера (первый закон фотохи-
мии), согласно которому химическую реакцию в ве-
ществе может вызвать только поглощенная часть па-
дающего на него света. Поглощение же света, в свою 
очередь описывается законом Бугера—Ламберта, 
определяющим падение интенсивности при про-
хождении излучения в поглощающей среде

I(z) = I0 exp(−αz),

где I0 — интенсивность падающего на материал из-
лучения; z — координата внутри материала с на-

Рис. 2. Процесс формирования фоторезистивной маски

Fig. 2. Resist mask formation process
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чалом осчета на поверхности резистивной пленки; 
α — коэффициент поглощения [1].

Важно понимать, что каждая составляющая 
светочувствительной композиции имеет свой мо-
лярный коэффициент поглощения, и, в общем 
случае, значение α зависит от концентраций этих 
компонент. Для типовых позитивных фоторезистов, 
предназначенных для работы на длинах волн 436 и 
365 нм, основными компонентами являются новолач-
ная смола и фоточувствительная составляющая на 
нафтохинондиазидах (НХД или DNQ) (рис. 3). Кроме 
того, присутствуют органический растворитель и 
продукты фотохимической реакции (рис. 4).

Процесс преобразования оптического изобра-
жения в скрытое (то есть кинетика фотохимической 
реакции) описывается упомянутой ранее системой 
дифференциальных уравнений Дилла [14]

где t — время; M(z,t) — относительная концентра-
ция фоточувствительной составляющей; A — часть 
коэффициента поглощения, зависящая от экс-
позиции; B — постоянная часть коэффициента 
поглощения; С — скорость разрушения фоточув-
ствительной составляющей резиста. Параметры 
A, B и C, называемые также параметрами Дилла, 
определяются экспериментально (см., например, 
[15, 16] или [1]). Разрушение фоточувствительной 
составляющей (см. рис. 4) приводит к резкому 
увеличению растворимости резистивной пленки в 
щелочных растворах.

В ходе моделирования засветки и проявления 
НХД фоторезистов должны быть учтены эффекты, 
вызываемые предварительной термообработкой, а 
также влияние остаточного растворителя на диффу-
зию продуктов реакции в ходе постэкспозиционной 
термообработки. Основное назначение предвари-
тельной термообработки (или термообработки после 
нанесения (см. рис. 2) состоит в испарении и диффу-
зии растворителя, кроме того, происходит частичное 

Полимерная матрица —
фенолформальдегидная новолачная смола

Фоточувствительная 
составляющая —

диазохинон — ингибитор растворения 
полимерной матрицы в щелочных растворах, 
разрушается при световом воздействии

Рис. 3. Основные компоненты НХД−фоторезистов

Fig. 3. Main DNQ photoresist components

Рис. 4. Разрушение НХД в процессе засветки УФ−излу че нием

Fig. 4. DNQ resist UV decomposition

разложение светочувствительной составляющей. 
Эти явления в конечном итоге приводят к некоторой 
вариации параметров Дилла.

При использовании рабочих длин волн от 
248 нм и менее традиционные фоторезисты пере-
стают эффективно работать по причине сильного 
поглощения света новолачной смолой. Соответ-
ственно, были созданы так называемые «химически 
усиленные» фоторезисты, в которых с излучением 
реагирует фотокислотный генератор (PAG — Photo 
Acid Generator) (рис. 5). Выделенная при экспозиции 
кислота модифицирует полимерную матрицу при 
постэкспозиционной термообработке, делая полимер 
растворимым (рис. 6) и практически не расходуясь 
в процессе реакции. Здесь реализуется принцип 
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катализа: индуцированная нагреванием кислота 
диффундирует внутрь полимера и реагирует с ма-
кромолекулами, вызывая разрушение защитных 
гидрофобных групп с образованием гидрофильных, 
после чего вновь высвобождается [17]. Число реак-
ционных актов на один поглощенный квант света 
составляет около сотни.

Кроме того, в химически усиленные резисты 
вводятся в небольшой концентрации специальные 
замедлители реакции — гидроксиды, призванные 
нейтрализовать кислоту, выделенную на низких до-
зах экспозиции. Это позволяет добиться необходи-
мой пороговой характеристики резиста, уменьшить 
чувствительность резиста к диффузии кислоты в 
неэкспонированные участки, а также к его загряз-
нению основаниями из атмосферы.

Процесс экспонирования химически усиленных 
резистов также описывается системой уравнений 
Дилла, однако в данном случае ключевое значение 
приобретает моделирование кинетики процесса 
постэкспозиционной термообработки, значительно 
более химически сложного в сравнении с НХД−
фоторезистами.

Далее экспонированные участки удаляются в 
щелочном проявителе, в качестве которого для обо-
их видов фоторезистов используется, как правило, 
раствор гидроксида тетраметиламмония. Существу-
ет ряд методов моделирования процесса проявления 
экспонированного фоторезиста, использующих до-
статочно сложные и ресурсоемкие модели, осно-
ванные на теории клеточных автоматов [18], однако 

зачастую применяется простое эмпирическое соот-
ношение для скорости проявления [17]

D(M) = exp(E1 + E2M + E3M2), 

где M(x,z) — скрытое изображение или концентра-
ция светочувствительной составляющей; E1, E2, 
E3 — коэффициенты, определяемые эксперимен-
тально.

Возможность расчета профиля ФРМ в процессе 
полного моделирования позволяет прогнозировать 
возникновение стоячих волн, получать так назы-
ваемые «колебательные кривые» — зависимости 
какого−либо параметра (например, критического 
размера или дозы полной засветки) от толщины 
фоторезистивной маски, а также оценивать так на-
зываемые «окна процесса» — области в координа-
тах доза−дефокусировка, в которых формируемая 
фоторезистивная маска сохраняет геометрические 
параметры, приемлемые для технологического про-
цесса.

Применение «компактных» моделей 
при расчете контура ФРМ для полноразмерной 

топологии изделия

Основное предназначение аппроксимационно−
эмпирического моделирования при расчете контура 
ФРМ состоит, как правило, в быстром получении 
двумерной геометрии фоторезистивной маски на 
полноразмерной топологии литографического слоя 
в процессе реализации топологической коррекции 
искажений, обусловленных эффектом оптической 
близости. Как уже отмечалось выше, такое моде-
лирование по сути является пороговой обработкой 
двумерного воздушного изображения, рассчитанно-
го методом Хопкинса.

Так называемые «конструкторско−техно ло-
гические» САПР, реализующие такое моделиро-
вание, демонстрируют колоссальный выигрыш по 
времени расчета контура ФРМ в сравнении с про-

Рис. 5. Разложение фотокислотного генератора под действи-
ем УФ−излучения в химически усиленных фоторезистах

Fig. 5. Photoacid generator UV decomposition in chemically 
enhanced resists
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Рис. 6. Разрушение гидрофобных групп полимерной матрицы химически усиленных фоторезистов в процессе постэкспозици-
онной термообработки

Fig. 6. Polymer matrix hydrophobic group decomposition in chemically enhanced resists during post−exposure heat treatment
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цессными [19], однако точность в данном случае 
находится в сильной зависимости от количества и 
качества калибровочных данных, которые, помимо 
экспериментов, в некоторых случаях могут быть по-
лучены при помощи процессных САПР.

Иногда становится целесообразным применение 
компактных моделей формирования ФРМ для задач 
процессного моделирования. Таким образом, напри-
мер, может быть произведена оптимизация формы 
осветителя [4] или экспресс−оценка площади окна 
процесса [20], опираясь по сути лишь на рассчитан-
ное оптическое изображение.

Существует несколько видов компактных мо-
делей, применяемых для расчета двумерной кон-
фигурации ФРМ для полноразмерной топологии 
изделия. Наиболее популярными в настоящее время 
являются модели VT5 (Variable Threshold 5) и CM1 
(Compact Model 1), в частности, реализованные в 
САПР Mentor Graphics Calibre.

Модель VT5 является результатом развития 
более простых моделей переменного порога, таких 
как VTR и VTRE, и функционирует по следующе-
му принципу. На границах полигонов топологии 
расставляются контрольные метки, для которых 
определяются параметры изображения: максималь-
ная и минимальная интенсивность вдоль метки, а 
также первая и вторая производная интенсивности 
по координате в точке, где интенсивность равна зна-
чению, называемому «опорным» порогом (reference 
threshold). Положение стенки фоторезиста опреде-
ляется через значение порога Т, зависящее в свою 
очередь от установленных параметров воздуш-
ного изображения T = T(Imax, Imin, dI/dx, dI2/dx2). 
Функция определения порога T представляет собой, 
как правило, полином первого или второго порядка. 
Точность моделирования положения стенки фото-
резиста в рамках рассматриваемой модели может 
быть увеличена, если вместо исходного изображения 
использовать результат его свертки с предваритель-
но определенным набором ядер и уже к полученному 
распределению применять функцию порога. Такой 
подход позволяет учесть эффекты диффузии ком-
понент фоторезиста и эффекты травления [21].

Калибровка модели сводится к определению 
коэффициентов полинома T в процессе анализа ре-
зультатов пропечатки так называемой тестовой ка-
либровочной матрицы, содержащей набор простых 
структур (рис. 7), обеспечивающих максимально 
возможный охват пространства параметров воз-
душного изображения.

Более совершенная модель CM1 дает в качестве 
результата контур, полученный срезом на посто-
янном пороге поверхности R(x,y), соответствующей 
скрытому изображению в резисте [22]. Поверхность 
R(x,y) определяется линейной комбинацией

  (4)

где сi — коэффициенты, определяемые при кали-
бровке модели, Mi(x,y) — члены, получаемые преоб-
разованиями оптического изображения I(x,y):

  (5)

где Gs,p(x,y) — функция Гаусса—Лагерра, параметры 
k, n и p для каждого слагаемого задаются пользова-
телем, а b и s вычисляются в процессе калибровки 
модели. Параметр b определяет кусочно−линейное 
преобразование функции I(x,y) и соответствует ха-
рактеру взаимодействия кислот и оснований в слое 
фоторезиста, а s — длине диффузии активных со-
ставляющих. 

Модель CM1 демонстрирует большую точность 
по отношению к VT5 в технологиях уровня 65 нм и 
менее, в частности, по причине того, что в ней опо-

Рис. 7. Пример тестовой калибровочной матрицы (упрощен-
ной), предназначенной для калибровки компактных мо-
делей формирования ФРМ

Fig. 7. Example of test calibration matrix (simplified) for compact 
model calibration
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средовано используется моделирование на основе 
физических принципов.

Подбор оптимальных толщин 
слоев литографического стека

В настоящем разделе описывается пример при-
менения «полного» моделирования формирования 
ФРМ на основе физических принципов в задаче 
подбора оптимальных толщин слоев литографиче-
ского стека для перспективного технологического 
процесса. 

В ситуации, когда слои литографического стека 
не согласованы по толщинам и показателям пре-
ломления, общий коэффициент отражения стека 
квазипериодически меняется в диапазоне 20—60 % 
с изменением первоначальной толщины пленки ре-
зиста. Поэтому примерно в таких же пределах меня-
ется эффективное значение энергии, поглощаемой в 
слое резиста, а, следовательно, — и отрабатываемый 
критический размер структуры. Кривая, описы-
вающая подобную зависимость, называется в ли-
тературе «колебательной кривой» (Swing Curve) [1]. 
Варьирование толщин и показателей преломления 
слоев стека (в особенности, антиотражающих слоев), 
как правило, позволяет добиться минимума ампли-
туды описанной колебательной зависимости путем 
минимизации длины колебательной кривой

В данном случае моделировался литографиче-
ский процесс на длине волны 193 нм в иммерсионной 
среде с показателем преломления 1,44 с ослабляю-
щим фазовым фотошаблоном с коэффициентом про-
пускания темных областей 0,06 и вращением фазы 
180°. Тон фотошаблона предполагался темным. Па-
раметры осветителя: Quasar, ориентация Cross, угол 
выреза = 34°, σвнеш. = 0,9, и σвнут. = 0,8. Исследовалась 
периодическая линейчатая структура, со-
стоящая из светлых линий шириной 50 нм, 
расположенных с периодом 100 нм. На рис. 
8, а изображены колебательная CD−кривая 
и профиль ФРМ высотой 120 нм на дозе 
21,398 мДж/см2 для неоптимизированного 
литографического стека. Из рис. 8 видно, 
что расмотренный литографический стек 
не является оптимальным. 

Варьирование толщин нижних анти-
отражающих слоев с одновременным 
расчетом и анализом получаемых коле-
бательных CD−кривых дает возможность 
подобрать оптимальные параметры лито-
графического стека.

Наилучшими значениями толщин 
нижних антиотражающих слоев оказались 

Рис. 8. Колебательные CD−кривые и профили резистной ма-
ски (высота 120 нм, доза 21,398 мДж/см2):
а — для неоптимизированного литографического стека; 
б — для оптимизированного литографического стека

Fig. 8. CD swing curves and resist profiles (120 nm height, 
21.298 mJ/cm2 dose): (a) non−optimized lithographic stack; 
(б) optimized lithographic stack

hB1 = 22 нм и hB2 = 26 нм. Соответствующие дан-
ным значениям толщин колебательная CD−кривая 
стека и профиль резистной маски высотой 120 нм на 
дозе 21,398 мДж/см2. приведены на рис. 8, б. Видно, 
что в профиле резиста отсутствуют стоячие волны. 
Данный литографический стек был признан при-
емлемым. Толщины слоев стека, а также действи-
тельные и мнимые компоненты показателей пре-
ломления материалов пленок стека приведены в 
таблице.

Параметры литографических стеков 
[Lithographic stack parameters]

Литографический 
стек

Обозначе-
ние

Неоптималь-
ный

Оптималь-
ный

Иммерсия nI 1,44 1,44

BARC1
hB1, нм 16 22

nB1 1,9064 1,9064
kB1 0,6711 0,6711

BARC2
hB2, нм 23 26

nB2 1,7021 1,7021
kB2 0,196 0,196

Резист
hR, нм 120 120

nR 1,706 1,706
kR 0,00922 0,00922

Иммерсионное 
защитное покрытие

hI, нм 90 90
nI 1,53 1,53
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Калибровка модели VT5 при разработке 
процедуры топологической коррекции 

Наиболее длительным этапом в процедуре ка-
либровки компактных моделей является сбор из-
мерений, если не принимать во внимание изготов-
ление образцов. В случае неавтоматизированных 
измерений сбор данных может занимать десятки 
часов, что существенно задерживает время разра-
ботки OPC−модели и OPC−решения в целом. Необ-

Рис. 9. Форма осветителя (Quasar,σвнут. = 0,5, σвнеш. = 0,8, 
угол выреза = 30°), используемая в литографическом 
процессе, для которого калибровалась модель VT5

Fig. 9. The shape of the illuminator (Quasar, σint = 0.5, σext = 0.8, 
cut angle = 30 deg) used in the lithographic process for 
which the VT5 model was calibrated

Рис. 10. Кластеризация точек в пространстве параметров изображения

Fig. 10. Point clustering in image parameters space

ходимость снижения количества измерений ставит 
нетривиальную задачу определения оптимального 
набора структур, подлежащих измерению. Как 
уже было отмечено, оптимальная выборка должна 
максимально охватывать пространство параметров 
оптического изображения, включая при этом мини-
мальное количество структур. 

Используемая калибровочная площадка вклю-
чала 3300 тестовых периодических линейчатых 
структур с размером от 60 до 200 нм и с периодом 
от 140 до 1200 нм. Целью исследования являлось 
определение минимального количества структур, 
обеспечивающего приемлемую точность модели, 
которая оценивалась сравнением результатов моде-
лирования с результатами измерений для 50 струк-
тур различной геометрии, не использовавшихся 
при калибровке. Характеристикой точности было 
выбрано среднеквадратическое значение ошибки 
результатов моделирования.

Длина волны рабочего излучения λ = 193 нм, 
NA = 0,75. Источник освещения — Quasar, σвнут. =
= 0,5, σвнеш. = 0,8, угол выреза = 30° (рис. 9).

В ходе исследования формировались различные 
наборы данных, включавшие от 40 до 360 структур с 
шагом 40. Каждой тестовой структуре соответству-
ет точка в пространстве параметров изображения 
(рис. 10, а). При отборе точек, необходимо обеспечить 
максимальный охват области пространства, которую 
охватывает весь набор из 3300 структур. Провести 
такую фильтрацию позволяет кластерный анализ 
[23]: точки пространства группируются в кластеры, 
в каждом из которых геометрически выбирается 
одна точка−центроид (рис. 10, б). Центроиды соот-
ветствуют тестовым структурам, включаемым в 
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конечный набор. В данной работе кластеризация 
производилась методом k−средних. 

Для каждого из сформированных наборов дан-
ных при помощи САПР Calibre (Mentor Graphics) 
была откалибрована модель VT5 и исследована её 
точность. Результат представлен на рис. 11. 

Как и ожидалось, наборы, состоящие из 40 и 
80 структур, дают большую ошибку, которая моно-
тонно уменьшается с увеличением количества из-
мерений. После 280 спад отклонения уменьшается и 
выходит почти на постоянный уровень 1,4 нм. Таким 
образом, можно заключить, что оптимальным вари-
антом будет использование для калибровки от 300 до 
350 тестовых структур, при условии формирования 
выборки методом кластерного анализа. Использова-
ние СЭМ−контуров при калибровке модели VT5 по-
зволяет снизить среднеквадратическую ошибку по 
40 структурам до 1,18 нм. Результат моделирования 
показан на рис. 12. 

Заключение

В настоящей работе были описаны оба суще-
ствующих подхода к моделированию процесса 
формирования фоторезистивной маски и продемон-
стрировано их применение в задачах разработки 
технологических процессов проекционной фото-
литографии и методов топологической коррекции. 
При помощи полного моделирования формирования 
фоторезистивной маски был оптимизирован лито-
графический стек для перспективного технологиче-
ского процесса. Калибровка пороговой модели VT5 
по различным наборам данных показала, что кла-
стерный анализ является эффективным средством 
формирования выборки, а оптимальный размер вы-
борки составляет от 300 до 350 структур.
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Рис. 11. Зависимость точности модели от числа измерений

Fig. 11. Model accuracy vs number of measurements

Рис. 12. Моделирование контура ФРМ: 
а — модель откалибрована без использования СЭМ изображений; 
б — калибровка проведена с использованием СЭМ контуров несколь-
ких тестовых структур

Fig. 12. Resist contour simulation: (a) model calibrated without SEM images; 
(б) calibrated with SEM images of contours for several test structures

a б
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Basic approaches to photoresist mask formation modeling in computational lithography
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Abstract. The article gives an overview of the main currently used models for the formation of photoresist masks 
and the problems in which they are applied. The main stages of “full physical” modeling of mask formation are briefly 
considered in the case of both traditional DNQ photoresists and CA photoresists. The concept of compact models 
(VT5 and CM1), which predict the contour of the resist mask for a full−sized device topology is considered. Examples 
of some calculations using both full physical modeling and compact models are given. Using a full physical modeling 
of the resist mask formation the lithographic stack was optimized for a promising technological process. The optimum 
thickness ratios for the binary BARC used in the water immersion lithographic process are found. The problem of 
determining the optimal number of calibration structures that maximally cover the space of aerial image parameters 
was solved. To solve this problem, cluster analysis was used. Clustering was carried out using the k−means method. 
The optimal sample size was from 300 to 350 structures, the mean square error in this case is 1.4 nm, which slightly 
exceeds the noise of the process for 100 nm structures. Using SEM images for calibrating the VT5 model allows 
reducing the standard error of 40 structures to 1.18 nm.
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Осцилляции Ааронова—Бома и распределения равновесных токов 
в открытой квантовой точке и кольцевом интерферометре*
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Аннотация. Методом неравновесных функций Грина промоделирован магнитотранспорт в двух субми-
кронных устройствах, сформированных на основе структур GaAs/AlGaAs. В одночастичном приближении 
рассмотрено влияние перпендикулярного магнитного поля на квантовый транспорт в квазиодномерной 
квантовой точке и в интерферометре Ааронова—Бома. Численным расчетом найдены магнитополевые 
осцилляции двухтерминального контактанса устройств, распределения равновесных (персистентных) токов 
и магнитный момент, генерируемый в этих устройствах персистентными токами. Прослежены корреляции 
между магнитным моментом, магнитополевыми осцилляциями кондактанса и резонансами по энергии в 
заданном магнитном поле. Для квазиодномерной квантовой точки в диапазоне низких магнитных полей 
(0,05—0,4 Tл) обнаружены более или менее регулярные осцилляции кондактанса, подобные осцилляциям 
Аронова—Бома. В случае кольцевого интерферометра вклад в полный равновесный ток и магнитный момент 
при заданной энергии может резко меняться как по величине, так и по знаку при изменении магнитного поля 
в пределах одной осцилляции Ааронова—Бома. Показано, что кондактанс интерферометра определяется, 
скорее, не числом распространяющихся в кольце мод, а влиянием треугольных квантовых точек на входах в 
кольцо, вызывающих сильное отражение. Период вычисленных осцилляций Ааронова—Бома соответствует 
измеренным для этих устройств. 

Ключевые слова: баллистическая квантовая точка, кольцевой электронный интерферометр, кондактанс, 
равновесный ток, магнитный момент, осцилляции Ааронова—Бома
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Введение

Гибко управляемые субмикронные устройства, 
созданные на основе высокоподвижного двумерного 
электронного газа (ДЭГ) в гетероструктурах GaAs/
AlGaAs, были и остаются основным объектом экс-
периментальной квантовой нанофизики. Например, 
эффекты одночастичной интерференции в кондак-
тансе G изучаются главным образом в малых откры-
тых баллистических наносистемах, имеющих форму 
кольца либо квантовой точки [1—3] и связанных с 
двумерными резервуарами через два узких входа. 

Кондактанс наноустройства есть G = I/V, где I — не-
равновесный ток, вызванный малым напряжением 
V между электронными резервуарами. 

Наблюдение осцилляций Ааронова—Бома 
(ОАБ) в кондактансе G с изменением перпенди-
кулярного магнитного поля B является средством 
измерения эффективной площади S устройств. 
Обычно для оценки S используется формула, ко-
торую подсказывают простые одномерные модели 
кольца и краевых токовых состояний: S = Φ0/∆B, 
где ∆B — период ОАБ; Φ0 = h/e — квант магнитно-
го потока. В случае колец размером ~1 мкм в ДЭГ 
данная оценка хорошо согласуется с электронно−
микроскопическим изображением внешнего вида 
областей травления или систем металлических за-
творов, формирующих электронную наносистему 
в реальном твердотельном устройстве [1]. В то же 
время для описания магнитополевых осцилляций 
кондактанса квантовой точки при малых B примени-
мость этой формулы никак не обоснована, поскольку 
краевые токовые состояния в виде тонких линий еще 
не сформированы, и в этом режиме магнитополевые 
осцилляции в точках являются менее регулярны-
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ми [2, 3], чем в кольцах. Тем не менее, благодаря вы-
сокому качеству субмикронных колец и квантовых 
точек в ДЭГ гетероструктур GaAs/AlGaAs, удается 
реалистическим моделированием связать данные о 
трехмерной конструкции устройств с наблюдаемым 
поведением кондактанса [4—6]. 

В этом отношении показательны два примера. 
Первый из них — это интерферометр Ааронова—
Бома с эффективным диаметром кольца 0,7 мкм, 
сформированный в Институте физики полупро-
водников СО РАН электронной литографией и 
реактивно−ионным травлением [7—9]. Второй при-
мер — это открытая квантовая точка размером око-
ло 0,7 мкм, созданная в Кавендишской лаборатории 
(Англия) с использованием трехслойной системы 
субмикронных и ультратонких (60 нм) металличе-
ских затворов [10—14]. Для создания этих устройств 
в ИФП СО РАН и в Кавендишской лаборатории были 
улучшены параметры технологии молекулярно−
лучевой эпитаксии структур GaAs/AlGaAs и полу-
чены, соответственно, ДЭГ с подвижностью 0,5 ⋅ 106 
и 2,5 ⋅ 106 см2/(В ⋅ с) при низких температурах. В этих 
случаях имелась надежная основа для реалистиче-
ского моделирования в виде детальной информации 
об основных особенностях изготовления твердотель-
ных устройств (состав материалов, толщины слоев, 
трехмерная геометрия). Не самые малые размеры 
этих устройств, высокое качество ДЭГ и нанолито-
графии позволили в первом приближении не учи-
тывать беспорядок. Самосогласованным решением 
задачи трехмерной электростатики были найдены 
близкие к реальным простые формы двумерного 
эффективного потенциала U(x,y), используемые при 
расчетах кондактанса устройств в нулевом магнит-
ном поле [7, 12—14]. Вычисленный потенциал U(x,y) 
для этих структур симметричен относительно ли-
ний x = 0, y = 0 (см. рис. 1 и 2 [7], рис. 1 [12], рис. 4—6 
[13]). В выбранном кольцевом интерферометре диа-
метром 0,7 мкм имеется аксиальная симметрия за 
исключением небольших (0,2 мкм) областей соеди-
нения кольцевого канала шириной 100 нм с подво-
дящими квантовыми проволоками той же ширины. 
Потенциал выбранной квантовой точки отлича-
ется особенной простотой от потенциала других 
квантовых точек, поскольку допускает разделение 
переменных x,y при решении задачи квантового 
рассеяния в нулевом магнитном поле. Расчетами 
U(x,y) и моделированием измеренных затворных 
характеристик в [7] были открыты треугольные 
квантовые точки на входе и выходе из баллистиче-
ского кольца, а в [12—14] обнаружено, что квантовая 
точка из работы [10, 11] является квазиодномерной, 
т.е. по сравнению с обычными баллистическими 
квантовыми точками межподзонное рассеяние в ней 
подавлено. Благодаря этим находкам удалось объ-
яснить экспериментально обнаруженные необычные 
физические эффекты.

Тем не менее, для указанных двух устройств 
отсутствовали вычисления магнитотранспортных 
свойств. К этим свойствам относятся магнитополе-
вые осцилляций двухтерминального кондактанса G, 
а также распределения равновесного (персистент-
ного) тока, текущего без диссипации энергии при 
всех разрешенных энергиях ниже общего уровня 
Ферми. Такие замкнутые токи наводятся внешним 
магнитным полем в любых проводящих, в том числе, 
бесконтактных, системах произвольных размеров и 
размерностей и существуют в термодинамическом 
равновесии. Теоретическое рассмотрение равно-
весных токов в перпендикулярном магнитном поле 
ранее проводилось только для некоторых идеализи-
рованных форм латерального потенциала квантовой 
точки и кольца и в основном для замкнутых систем 
[15—22]. Для понимания результатов первых изме-
рений персистентных токов этого было достаточно. 
В эксперименте об этих токах можно судить лишь 
по интегральной характеристике — намагниченно-
сти или магнитному моменту M. Вызванные перси-
стентными токами магнитные поля являются лишь 
слабой добавкой к внешнему магнитному полю. Со-
ответствующие измерения наведенного магнитного 
момента для субмикронных полупроводниковых 
колец и квантовых точек крайне редки [23—25], 
поскольку намагниченность даже для ДЭГ [26, 27] 
гораздо сложнее измерить, чем для 3D макроско-
пических однородных проводников. Для последних 
осцилляции магнитного момента хорошо известны 
как эффект де Гааза—ван Альфена.

Цель настоящей работы в том, чтобы на примере 
устройств с кольцом и с квантовой точкой дополнить 
реалистическое моделирование не только расчетом 
магнитополевых осцилляций кондактанса, но также 
вычислением персистентных токов и магнитного 
момента. Вычисленные осцилляции кондактанса 
можно сравнить с ранее измеренными, а расчет 
равновесных токов и соответствующего магнитно-
го момента необходим для понимания квантовых 
явлений и для оценки перспектив будущих экспе-
риментов.

Метод моделирования

Полный равновесный ток для заданных зна-
чений энергии Ферми EF и B определяется сум-
мой вкладов dJ(x,y)/dE по состояниям с энергиями 
E ≤ EF. Для расчетов dJ(x,y)/dE и неравновесного 
тока I(x,y) и кондактанса использован алгоритм из 
работы [28]. Полный магнитный момент вычисля-
ется как векторное произведение радиус вектора 
r = (x,y) на ток: M = 0,5r × J(x,y). Обычно равно-
весный ток теоретически и численно изучают в за-
крытых системах с дискретным спектром Ei [15—22], 
но мы рассматриваем открытые субмикронные си-
стемы с непрерывным спектром, которые соединены 
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с электронными резервуарами через проницаемые 
плавные потенциальные барьеры [4—14]. Заметим, 
что метод неравновесных функций Грина, кратко 
описанный в [28], идеально подходит для моделиро-
вания открытых систем, поскольку в определении 
функции Грина есть малая мнимая добавка к энер-
гии, и не только резонансы, но даже глубокие уров-
ни энергии, проявляются в плотности состояний в 
виде пиков конечной ширины по E. Среди открытых 
систем мы выбрали для моделирования близкие к 
идеальным по геометрии кольцевой интерферометр 
и квантовую точку, изученные измерениями и рас-
четами в работах [7—14]. Cначала по структурным 
данным для этих устройств вычислялись трехмер-
ный электростатический потенциал и эффектив-
ный удерживающий потенциал U(x,y) в ДЭГ. Затем 
по найденному U(x,y) и заданному B определялись 
полный неравновесный ток I через устройство при 
заданных EF и тянущем напряжении V (кондактанс 
G = I/V) [7, 12—14]. В настоящей работе 
для состояний с данной энергией E вы-
числяются зависимости G(B), а также 
распределения dJ(x,y)/dE и вклады 
dM/dE в полный магнитный момент M. 

Квантовая точка: 
результаты и обсуждение

На рис. 1—4 в качестве примера мы 
показываем полученные результаты 
для квазиодномерной квантовой точ-
ки. Из графика G(B) (см. рис. 1), вычис-
ленного для энергии на уровне Ферми 
EF = 0,1 мэВ видно, что более или менее 
регулярные осцилляции охватывают 
интервал от 0,05 до 0,4 Тл. Отметим, что 
в экспериментах с такой квантовой точ-
кой регистрировались ОАБ с периодом 
∆B = 15 мТл [10], что позволило оценить 
площадь электронной системы кванто-
вой точки по простой формуле S = Φ0/
∆B. Для сравнения с измеренными ОАБ 
полезно сгладить осцилляции на вычис-
ленной зависимости G(B). Осцилляции 
на сглаженной кривой ∆Gsmooth(B) имеют 
период 19 мТл. Отсутствие строгой пе-
риодичности пиков на исходной кривой 
G(B) объясняется влиянием магнитного 
поля на квазидискретные уровни энер-
гии квазиодномерной квантовой точки. 

Пикам на зависимости G(B) отвеча-
ют узкие положительные, либо отрица-
тельные особенности dM/dE. Области 
подводящих каналов при вычислении 
dM/dE и M игнорировались. 

Вычисленная картина равновесно-
го тока в квазиодномерной квантовой 

точке для резонансного пика при умеренном магнит-
ном поле B = 0,3345 Тл (см. рис. 2) дает представле-
ние о геометрии открытой точки, включая входные 
сужения между точкой и областями подводящих 
электронных резервуаров (см. U(x,y), рис. 1 [12]). За-
метим, что периоду магнитополевых осцилляций со-
ответствует эффективная площадь S = Φ0/∆B, кото-
рая немного меньше площади квантовой точки. Это 
относится не только к расчетному ∆B = 19 мТл, что 
показано пунктирным овалом на рис. 2, но и к изме-
ренному ∆B = 15 мТл. Основной ток течет в резервуа-
рах и по широкому кольцу на периферии квантовой 
точки. Формальный путь электрона, охватывающий 
эффективную площадь S, одинаково отстоит от 
внешней и внутренней границы вычисленного коль-
ца равновесного тока при B = 0,3345 Тл.

Область размером ~200 × 400 нм2 в центре точки 
почти свободна от токов. Напротив, для резонансно-

B, Тл

∆G
sm

o
o

th
, G

(2
e

2
/h

)

d
M

/d
E

, у
сл

. е
д

.

Рис. 1. Вычисленные магнитополевые характеристики квазиодномерной 
квантовой точки при EF = 0,1 мэВ: зависимости кондактанса и произво-
дной магнитного момента dM/dE от B. 
Звездочкой отмечены состояния, проясняемые на рис. 2—4. Нижняя кри-
вая — результат полосовой фильтрации G(B)

Fig. 1. The calculated magnetic field characteristics of the quasi−one−dimensional 
quantum dot at EF = 0.1 meV: the dependences of the conductance and the 
derivative of the magnetic moment dM/dE on B. 
The states clarified in Fig. 2—4 are marked with an asterisk. 
The lower curve is the result of band−pass filtering of G(B)
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Рис.2. Распределение полного равновесного тока J в квантовой точке и под-
водящих каналах при B = 0,3345 Тл. Стрелки указывают направление тока. 
Желтый пунктир охватывает эффективную площадь S

Fig. 2. Distribution of total equilibrium current J in the quantum dot and in the 
channels at B = 0.3345 T. The arrows indicate the direction of the current. 
The yellow dotted line encircles the effective area S
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го пика G(B) в слабом магнитном поле B = 0,053 Тл 
равновесный ток J при той же самой EF сосредоточен 
возле центра квантовой точки (см. рис. 3) и так велик, 
что на его фоне почти не заметен ток в электронных 
резервуарах. 

Отметим, что равновесный ток в квантовой 
точке на рис. 3 и 2 идет по и против часовой стрелки 
соответственно. Эти качественно разные картины 
полного равновесного тока J и дополнительные рас-
четы распределений dJ(x,y)/dE показывают, что 
внутри квантовой точки при повышенных значени-
ях B возникает область изоляции, связанная с фор-
мированием краевых токовых состояний, но такой 
области нет при малых B. С этим обстоятельством 

мы связываем заметное различие регу-
лярности осцилляций G(B) на рис. 1 на 
отрезках (0, 0,2 Тл) и (0,2, 0,4 Тл). 

Расчеты равновесного тока J(x,y) 
проводились на интервале от E = –3 мэВ 
(потенциал в центре квантовой точки) 
до EF = 0,1 мэВ, но определяющий вклад 
в полный магнитный момент вносят 
некоторые резонансные состояния по 
E, находящиеся недалеко от уровня 
Ферми, которые отвечают пикам в G(E) 
на рис. 4.

В случае B = 0,3345 Тл на рис. 4, a 
видны три таких состояния, и вме-
сте они обеспечивают положительное 
значение полного магнитного момента 
M при EF = 0,1 мэВ, что соответствует 
направлению полного равновесного то-
ка J в квантовой точке против часовой 
стрелки на рис. 2. Напротив, в случае 

B = 0,053 Тл одно доминирующее состояние с E =
= –0,77 мэВ обеспечивает большое по модулю от-
рицательное значение полного магнитного момента 
M при EF = 0,1 мэВ (см. рис. 4, б), что соответствует 
направлению тока J в квантовой точке по часовой 
стрелке на рис. 3.

Отметим регулярность в расположении основ-
ных и дополнительных (узких) пиков на зависимо-
сти коэффициента прохождения от полной энергии 
электрона G(E) (рис. 4). Почти повторяющееся чере-
дование этих пиков с ростом E при фиксированном B 
объясняется квазиодномерностью квантовой точки, 
т.е. раздельным квантованием движения электро-
на вдоль осей x и y при B = 0 (см. рис. 7—10 [13], 

рис. 1 и 2 [14]). 

Кольцо: 
результаты и обсуждение

На рис. 5 для кольцевого 
интерферометра из работ [7—9] 
показаны результаты расчета 
магнитополевых осцилляций 

кондактанса на уровне Ферми 
вместе с вычисленной зависи-
мостью dM/dE от B. Видно, что 
в данном случае осцилляции 
Ааронова—Бома являются бо-
лее однородными, чем в случае 
квантовой точки. На интервале 
от 0,07 до 0,12 Тл заметно удвое-
ние частоты осцилляций при 
фиксированном E, т. е. более 

сильное расщепление между 
сдвоенными пиками кондак-
танса по сравнению с отрезком 
от B = 0 до 0,06 Тл. Заметим, 
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Рис. 3. Полный равновесный ток J в квантовой точке при B = 53 мТл. 
Стрелки указывают направление тока

Fig. 3. The total equilibrium current J at the quantum dot at B = 53 mT. 
The arrows indicate the direction of the current

Рис. 4. Зависимости коэффициента прохождения электрона G(E), магнитного момента 
M(E) и 10dM(E)/dE для квазиодномерной квантовой точки в случаях B = 0,3345 (a) 
и 0,053 (б) Тл

Fig. 4. Dependences of the electron transmission coefficient G(E), magnetic moment M(E), 
and 10 × dM(E)/dE for the quasi−one−dimensional quantum dot in the cases 
B = 0.3345 T (a) and B = 0.053 T (б)
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что эффект удвоения частоты наблюдался в экспе-
рименте, но только при изменении энергии Ферми 
[8], а не магнитного поля. В измерениях осцилля-
ции имеют меньшую амплитуду и являются более 
плавными, чем в расчетах. Они примерно такие, 
как на сглаженной кривой ∆Gsmooth(B). Период вы-
численных ОАБ хорошо согласуется с измерениями 
в работах [8, 9]. Расчет потенциала и уровней по-
перечного квантования в рукавах кольца и подво-
дящих квантовых проволоках [7] показывает, что на 
уровне Ферми (EF = 0) в этих каналах могут распро-
страняться по три моды электронных волн. Однако 
вычисленный кондактанс устройства, аналогично 
измеренному в [8, 9], почти не превышает единицы 
(рис. 5). Это подавление кондактанса объясняется 
существованием треугольных квантовых точках в 
местах соединения кольца с подводящими кванто-
выми проволоками и сильным обратным рассеянием 
электронных волн в этих точках [7].

Обратное рассеяние электронов, падающих из 
подводящих проволок, ведет к появлению на карти-
нах тока dJ(x,y)/dE (рис. 6) сложных вихрей внутри 
треугольных квантовых точек. Трехмодовость ка-
налов проявляется на этой картине регулярными 
смещениями основного тока dJ(x,y)/dE (прямоу-
гольными зубцами) между краями каждого из ру-
кавов кольца. Если просуммировать dJ(x,y)/dE по 
у в любом вертикальном сечении xi внутри кольца, 
то полученные персистентные токи Jup, Jdown, теку-
щие по верхнему и нижнему рукаву кольца, зависят 
только от E и B, равны по величине и противопо-
ложны по знаку. В данном случае dJ(x,y)/dE пока-
зано для первого узкого резонанса в G(B). Вихревой 
ток в кольце при данном значении B течет против 
часовой стрелки. 

На рис. 5 рядом с этим квазидискретным уров-
нем еще один узкий пик в G(B), т. е. узкий провал в 
dM/dE при B = 0,0053 Тл. Для такого B ток на картинe 

dJ(x,y)/dE идет по часовой стрелке, но 
распределение по абсолютной величине 
dJ(x,y)/dE мало меняется по сравнению 
с рис. 6 (не показано). 

Отметим, что расчеты полного 
равновесного тока и магнитного момен-
та осложняются присутствием узких 
по энергии квазиуровневых состояний, 
которые могут вносить большой вклад, 
поэтому вычисления выполняются с 
малым шагом и затратны по времени, 

но легко распараллеливаются [29]. 

Заключение

По результатам расчета трехмер-
ного электростатического потенциала в 

устройствах с баллистической кван-
товой точкой и кольцевым интерфе-
рометром вычислены магнитополевые 
осцилляции кондактанса наносистем, 
распределения равновесных (перси-
стентных) токов и индуцированный 
этим током магнитный момент. 

Прослежена корреляция между 
поведением кондактанса и магнитного 
момента. Показано сходство магнитопо-
левых осцилляций кондактанса кванто-
вой точки с осцилляциями Ааронова—
Бома. Вычисленный период ОАБ со-
ответствует измеренному для этих 
устройств. Поскольку представленные 
результаты получены на основе экспе-
риментальных данных об изготовлении 
и функционировании мезоскопических 
наноустройств [7—14], они существен-
ным образом дополняют прежнее реа-
листическое моделирование квантовых 
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Рис. 5. Вычисленные магнитополевые характеристики кольцевого интерферо-
метра на уровне Ферми (E = 0): осцилляции кондактанса и производной 
магнитного момента dM/dE. 
Нижняя кривая — результат полосовой фильтрации G(B) для имитации 
измерений

Fig. 5. The calculated magnetic field characteristics of the ring interferometer at 
the Fermi level (E = 0): conductance oscillations and derivative of the magnetic 
moment dM/dE. 
For comparison with the experiment, band−pass filtering of G(B) was 
performed (lower curve)
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Рис. 6. Вклад dJ(x,y)/dE в равновесный ток для первого узкого пика dM/dE 
на рис. 5 при B = 0,0046 Тл. Вихревому току против часовой стрелки 
в кольце отвечает положительный знак dM/dE

Fig. 6. The contribution of dJ(x,y)/dE to the equilibrium current for the first narrow 
peak dM/dE in Fig. 5 at B = 0.0046 T. The eddy current counterclockwise 
in the ring corresponds to the positive sign dM/dE
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явлений в твердотельных затворно−управляемых 
структурах. 
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Aharonov—Bohm oscillations and distributions of equilibrium current 
in open quantum dot and ring interferometer
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Abstract. Magnetotransport in submicron devices formed on the basis of GaAs/AlGaAs structures is simulated by the 
method of nonequilibrium Green functions. In the one−particle approximation, the influence of a perpendicular magnetic 
field on electron transmission through a quasi−one−dimensional quantum dot and the Aharonov—Bohm interferometer is 
considered. Two−terminal conductance and magnetic moment of the devices are calculated. Two−dimensional patterns 
of equilibrium (persistent) currents are obtained. The correlations between energy dependences of magnetic moment 
and conductance are considered. For the quasi−one−dimensional quantum dot, regular conductance oscillations similar 
to the ABOs were found at low magnetic fields (0.05—0.4 T). In the case of a ring interferometer, the contribution to the 
total equilibrium current and magnetic moment at a given energy can change sharply both in magnitude and in sign when 
the magnetic field changes within the same Aharonov—Bohm oscillation. The conductance through the interferometer is 
determined not by the number of propagating modes, but rather by the influence of triangular quantum dots at the entrances 
to the ring, causing back scattering. Period of calculated ABOs corresponds to that measured for these devices. 

Keywords: ballistic quantum dot, electron ring interferometer, conductance, equilibrium current, magnetic moment, 
Aharonov—Bohm oscillations
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Факторы, определяющие актуальность создания 
исследовательской инфраструктуры для синтеза новых материалов 

в рамках реализации приоритетов научно−технологического 
развития России*
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Аннотация. В современном мире знания и высокие технологии определяют эффективность экономики, 
позволяют кардинально повысить качество жизни людей, модернизировать инфраструктуру и государствен-
ное управление, обеспечить правопорядок и безопасность. Создание исследовательской инфраструктуры, 
базирующейся на высокопроизводительном гибридном кластере, позволило проводить детальные расчеты 
сложных явлений и процессов без натурных экспериментов. Стало возможным наиболее результативно 
применять современные методы многомасштабного компьютерного моделирования при разработке про-
тотипов новых материалов с заданными свойствами для их дальнейшего синтеза. Такие подходы позволяют 
существенно удешевить и ускорить процессы разработки современных технологий получения новых полу-
проводниковых материалов для наноэлектроники, композитных материалов для авиационно−космической 
отрасли и других. Так использование методов многомасштабного моделирования в сочетании с применением 
высокопроизводительных программных средств позволило создать компьютерную модель наноразмерной 
гетероструктуры, разработать средства для предсказательного компьютерного моделирования физической 
структуры приборов наноэлектроники, нейроморфной архитектуры многоуровневых устройств памяти и 
изучать процессы дефектообразования в композитных материалах.

Ключевые слова: исследовательская инфраструктура, синтез новых материалов, гибридная вычислитель-
ная архитектура, высокопроизводительный кластер, многомасштабное моделирование, наноэлектроника, 
гетероструктура
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Введение

В современном мире знания и высокие техно-
логии определяют эффективность экономики, по-
зволяют кардинально повысить качество жизни 
людей, модернизировать инфраструктуру и госу-
дарственное управление, обеспечить правопорядок 
и безопасность [1]. В условиях, когда процессы обще-

мировой глобализации очевидно затормозились, 
в сфере науки и технологий они продолжают ак-
тивно развиваться. Эти тенденции подтверждены 
итогами работы 49−го Всемирного экономического 
форума в Давосе, который прошел под знаком де-
глобализации экономики [2]. 

При этом, ключевой национальной целью Рос-
сии в настоящее время становится цифровая транс-
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формация общества, определяемая приоритетами 
Стратегии научно−технологического развитии. 
Особую стратегическую значимость при этом при-
обретает первый приоритет, в рамках которого на 
основе цифровых интеллектуальных производ-
ственных технологий, роботизированных систем, 
методов получения новых материалов, обработки 
больших объемов данных, машинного обучения и ис-
кусственного интеллекта, по существу будет созда-
ваться технологическая база современной цифровой 
исследовательской инфраструктуры [3]. 

Факторы, определяющие актуальность 
создания исследовательской инфраструктуры

Актуальность создания такой инфраструктуры 
определяется целым комплексом взаимоувязанных 
факторов. Остановимся на основных из них, имею-
щих непосредственное отношение к задачам синтеза 
новых материалов. 

1. Синтез новых материалов с заданными свой-
ствами является стратегически важным направ-
лением инновационного развития России в рамках 
программы цифровой экономики, учитывая низкую 
инновационную активность на фоне развитых госу-
дарств. Так, в Германии инновации внедряют около 
60 % предприятий, во Франции, Великобритании 
– 45—50%, а в России — менее 10% [4].

2. Успешное продвижение в области синтеза но-
вых материалов может стать основой для развития 
прорывных технологий, необходимых для создания 
отечественной электронной компонентной базы, и, 
как следствие, фундаментом для решения актуаль-
ных задач импортозамещения и технологической 
независимости [5]. 

3. Кардинальное решение проблемы обеспе-
чения информационной безопасности компьютер-
ных систем различного назначения, прежде всего в 
интересах государственного управления, обороны, 
безопасности и правопорядка, является важнейшей 
составляющей национальной безопасности. 

4. Требования создания комплексов воору-
жения и военной техники на отечественной элек-
тронной компонентной базе (снижение массогаба-
ритных показателей при возрастающих тактико−
технических характеристиках, повышение устойчи-
вости функционирования в различных температур-
ных диапазонах и др.) могут быть выполнены только 
за счет создания новых комплектующих элементов 
и материалов, а также технологий их получения. 

5. Разработанный научно−методический ап-
парат требует адекватной поддержки в виде вы-
сокопроизводительной гибкой исследовательской 
инфраструктуры. 

6. Создание современной исследовательской 
инфраструктуры должно стать мощным толчком 
для развития различных отраслей российской нау-

ки, которая находится в условиях концептуального 
перехода к новой парадигме в научных исследова-
ниях, основанной на анализе накопленных больших 
данных в конкретных предметных областях [3].

Успешное решение задачи создания современ-
ной цифровой исследовательской инфраструктуры 
в условиях обозначенных факторов может быть 
достигнуто только при активном участии россий-
ских ученых. В связи с этим, особую актуальность 
в рамках данного направления приобретают на-
учные исследования, проводимые в Федераль-
ном Исследовательском центре «Информатика и 
управление» РАН (ФИЦ ИУ РАН), который соглас-
но результатам мирового рейтинга Европейской 
научно−промышленной палаты (World Research 
Institutions Ranking — WRIR) является лидером 
среди российских научных организаций за 2018 г. [6]. 
При этом основной принцип в подходах к решению 
перечисленных проблем заключается в синергетике 
теории и практики, которая предполагает практи-
ческую направленность каждого результата фун-
даментальных исследований. 

Так, в настоящее время в ФИЦ ИУ РАН создана 
современная исследовательская цифровая плат-
форма с гибридной вычислительной архитектурой. 
Ресурсы исследователям предоставляются как в 
виде традиционных облачных сервисов, так и с по-
мощью разработанных специфических технологий 
применения, называемых научным сервисом (в виде 
предметно−ориентированных программ [7,8]). Кроме 
того, разработаны: 

− актуальные методы организации индивиду-
альной среды исполнения задач предсказательного 
моделирования, на основе технологий виртуализа-
ции;

− методы управления вычислительным про-
цессом с целью обеспечения параллельности испол-
нения разнотипных задач, требующих выделения 
различных вычислительных ресурсов из состава 
гибридного высокопроизводительного кластера. 

Появление высокопроизводительных вычисли-
тельных комплексов открыло новый этап в развитии 
компьютерных наук и компьютерного моделиро-
вания и позволило проводить детальные расчеты 
сложных явлений и процессов без натурных экс-
периментов. Это в свою очередь дало возможность 
существенно удешевить и ускорить процессы раз-
работки современных технологий получения новых 
материалов. Кроме того, многие сложные физиче-
ские процессы стали более доступными для деталь-
ного научного исследования.

Применение и развитие новых методов много-
масштабного математического моделирования яв-
ляется одним из основных инструментов для про-
ведения исследований в современной науке о мате-
риалах. В настоящее время на базе цифровой плат-
формы ФИЦ ИУ РАН решается ряд практических 
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задач, связанных с синтезом новых композиционных 
материалов с заданными свойствами. Обоснованы 
и сформулированы системные решения для про-
ведения исследований с использованием ресурсов 
цифровой платформы, включая разработку средств 
предсказательного компьютерного моделирования 
физической структуры приборов наноэлектрони-
ки, нейроморфной архитектуры многоуровневых 
устройств памяти, дефектообразования в композит-
ных материалах и другие [9—11]. 

На базе созданной цифровой платформы стало 
возможным размещать высокопроизводительные 
программные системы иерархической архитектуры. 
Использование методов многомасштабного компью-
терного моделирования в сочетании с применением 
высокопроизводительных программных средств 
позволило создать компьютерную модель нанораз-
мерной гетероструктуры с заданными параметрами 
и прогнозируемыми свойствами. Сложность задачи 
состоит в том, что при моделировании всей много-
слойной гетероструктуры и расчете ее свойств не-
обходимо воспроизвести каждый из составляющих 
ее основных слоев (bulk, приповерхностный, надпо-
верхностный слой) и интерфейсные слои, находя-
щихся на границе соседствующих основных слоев. 

В работе [9] представлен многомасштабный 
подход к решению данной задачи. Он основан на 
последовательном иерархическом рассмотрении 
и хранении данных во взаимосвязи «структура−
свойство» на различных уровнях структурной 
иерархии. Для решения конкретных задач исполь-
зуются созданные расчетные модули по разноу-
ровневым математическим моделям, базы данных 
по материалам, пакетные приложения, а также ме-
тоды многомасштабного моделирования, в которых 
на каждом уровне применяются соответствующие 
подходы и приближения (квантово−механические, 
квантово−химические, молекулярно−динамические, 
дискретно−элементные, сплошносредные, стати-
стические и т.д.). Кроме того, в ходе моделирования 
задействуются различные вычислительные сред-
ства включая центральные (CPU) и графические 
процессоры (GPU).

В настоящее время искусственные нейронные 
сети стали мощным инструментом интеллекту-
ального анализа данных, построения аппроксима-
ционных моделей сложных технических систем и 
процессов, распознавания образов, классификации 
и кластеризации. Сдерживающим фактором раз-
вития в данном направлении является высокие 
вычислительные затраты, что приводит к необхо-
димости компьютерной реализации таких систем 
на высокопроизводительных вычислительных 
комплексах. Весомой альтернативой в этом пла-
не являются аналоговые реализации, элементная 
база которых строится на использовании матриц 
энергонезависимой резистивной памяти. Продви-

жение по данному перспективному направлению, 
диктует необходимость применения методов много-
масштабного моделирования на высокопроизводи-
тельных гибридных кластерах для создания нового 
поколения мемристоров (двухполюсных устройств, 
электрическое сопротивление которых меняется в 
зависимости от протекшего через них заряда) на 
базе оксидов металлов. Данные устройства лежат в 
основе матриц энергонезависимой резистивной па-
мяти. Актуальной является задача подбора состава 
и структуры оксидов металлов, лежащих в основе 
мемристоров таким образом, чтобы достижение 
стабильного эффекта резистивного переключения 
обеспечивалось в течении длительного промежутка 
времени в реальной жизни. 

Заключение

В настоящее время в ФИЦ ИУ РАН разработана 
оригинальная архитектура высокопроизводитель-
ного программного комплекса, которая позволит 
осуществить решение существующих проблем, воз-
никающих при проектировании элементов мемри-
стора на основе магнитных туннельных переходов 
(МТП) при их последовательной миниатюризации. 
Такой подход дает возможность спроектировать и 
создать системы с механизмом параллельных вы-
числений, которые необходимы для построения 
основы новых аналоговых нейроморфных сетей.
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Abstract. In the modern world, knowledge and high technologies determine the effectiveness of the economy, can radi-
cally improve the quality of life of people, modernize infrastructure and public administration, and ensure law and order and 
security. The creation of a research infrastructure based on a high−performance hybrid cluster enabled detailed calculations 
of complex phenomena and processes without full-scale experiments. It has become possible to most efficiently apply 
modern methods of multiscale computer modeling when developing prototypes of new materials with desired properties 
for their further synthesis. Such approaches can significantly reduce the cost and speed up the development of modern 
technologies for producing new semiconductor materials for nanoelectronics, composite materials for the aerospace in-
dustry and others. Thus, the use of multiscale modeling methods in combination with the use of high−performance software 
tools made it possible to create a computer model of a nanoscale heterostructure, develop tools for predictive computer 
modeling of the physical structure of nanoelectronic devices, the neuromorphic architecture of multilevel memory devices, 
defect formation in composite materials, and others.
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Аннотация. В работе рассматриваются методы консолидации научных сервисов цифровой платформы для 
интеграции совокупности научных услуг из различных областей науки для проведения междисциплинарных 
исследований. Решения для создания консолидированных сервисов могут найти широкое применение для 
многоуровневого, многомасштабного моделирования в области материаловедения, предусматривающего 
комплексное моделирование на нескольких уровнях иерархии. В настоящее время эта задача решается 
созданием многокомпонентных иерархических программных комплексов на корпоративных вычислитель-
ных средствах. С появлением высокопроизводительных облачных вычислительных платформ появится 
возможность получать услуги по решению частных задач моделирования в виде научных сервисов. Задачи 
комплексного иерархического моделирования в этом случае будут решаться консолидированным сервисом 
— сервисом, обеспечивающим последовательно−параллельное выполнение компонентов комплексного 
моделирования в виде специализированных научных сервисов. Описание процессов выполнения научного 
сервиса основано на методике исследования и представляет собой план исследования (технологическую 
карту исследования), описывающий необходимый для выполнения сервиса взаимоувязанный по времени 
набор операций и перечень ресурсов для их выполнения. В современных условиях развития микросервисного 
подхода к созданию вычислительных систем, эволюции сервис−ориентированных архитектур и децентрали-
зации корпоративных интеграционных шин проблемам эффективной интеграции платформенных сервисов 
уделяется особое внимание. В работе предлагается дополнить существующее описание научного сервиса 
возможностью заказа стороннего сервиса на основе механизмов гибкой (agile) интеграции. Этот подход 
позволит на современном этапе развития сервисных архитектур преодолеть недостатки централизованных 
систем типа корпоративных интеграционных шин и воспользоваться преимуществами эластичности облачных 
вычислений и микросервисного подхода к созданию информационно−вычислительных систем.

Ключевые слова: консолидированный сервис, многомасштабное моделирование, многоуровневое моде-
лирование, цифровая платформа, облачные вычисления, научный сервис, интеграция сервисов
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Введение

Концепция многомасштабного моделирования, 
интегрирующая разноуровневые методы моделиро-
вания поведения материалов, широко используется 
в материаловедении и технологии новых материа-
лов [1]. Необходимость комплексного моделирования 
на нескольких уровнях иерархии требует создания 
многокомпонентных иерархических программных 
комплексов для решения задач многомасштабно-
го компьютерного моделирования структурных 
свойств различных материалов. В комплексах ис-

пользуются различные программные инструмен-
ты, обеспечивающие эффективное моделирование 
свойств материалов на определенном уровне. Важ-
ной задачей в этих комплексах является развитие 
технологий связывания программных инструментов 
и комплексной интерпретации результатов моде-
лирования [2]. Одновременно с процессом создания 
иерархических программных комплексов многомас-
штабного моделирования идет развитие технологии 
цифровых платформ, предлагающих сервисы, в том 
числе в области математического моделирования 
свойств материалов.
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Одним из способов комплексирования инстру-
ментов многомасштабного моделирования являет-
ся использование свойств цифровой платформы 
в среде облачных вычислений. Платформенным 
подходом для интеграции совокупности научных 
услуг, направленных на комплексное решение на-
учной задачи с использованием серии инструментов, 
является объединение научных сервисов в рамках 
одного консолидированного сервиса.

В целом, проблемам интеграции ресурсов для 
научных исследований и сервисов в рамках цифро-
вой платформы, в частности, представлению процес-
сов научного исследования в виде облачного сервиса 
цифровой платформы, не уделяется достаточного 
внимания. Большинство провайдеров предлагают 
несвязанные средства моделирования по техно-
логии SAAS (software−as−a−service) для решения 
одной задачи моделирования. В настоящей работе 
предлагаются методы представления консолидиро-
ванных сервисов в среде облачных вычислений на 
основе теоретической и практической проработки 
цифровой процессной модели представления про-
цессов многомасштабного моделирования в виде 
научных сервисов цифровой платформы. В качестве 
основного инструмента интеграции сервисов моде-
лирования предлагается гибкая (agile) интеграции 
сервисов [3], которая позволяет в современных усло-
виях развития сервис−ориентированной модели 
взаимодействия программных компонентов преодо-
леть недостатки корпоративной шины предприятия 
и в полной мере воспользоваться достоинствами об-
лачных вычислений [4].

Консолидированный научный сервис

Под научным сервисом цифровой платформы 
понимается совокупность процессов и ресурсов 
для выполнения работ научно−исследовательского 
характера путем предоставления потребителю обо-
рудования, расходных материалов, информационно−
коммуникационных и обеспечивающих ресурсов, 
продуктов интеллектуальной научной деятельно-
сти, человеческих ресурсов, результатом которых 
является научная (исследовательская) услуга [5].

Для описания процессов, связанных с выпол-
нением научного сервиса, платформой предусма-
тривается инструмент, обеспечивающий формиро-
вание технологической карты исследования с пере-
числением необходимых для выполнения сервиса 
операций, их длительности, последовательности 
выполнения и потребляемых ресурсов, а также ин-
формационные формы для оформления заявки на 
выполнение научного сервиса и его заказа. В про-
стейшем случае процесс исследования описывается 
диаграммой Ганта (или ее аналогом) с указанием 
графика выполнения операций и необходимых для 
их выполнения ресурсов — оборудования, материа-

лов и трудозатрат. В настоящее время множество 
цифровых платформ этим и ограничивается. Од-
нако, очевидно, что сложное исследование исполь-
зует результаты работы нескольких коллективов 
исследователей, которые можно оформить в виде 
отдельных научных сервисов и интегрировать их в 
консолидированный сервис. Для этого предлагается 
предусмотреть в технологической карте исследо-
вания указание ссылок на используемые научные 
сервисы.

С развитием архитектур информационных си-
стем от монолитных систем до микросервисных [6, 
7] решениям для интеграции облачных сервисов и 
проблемам описания консолидации сервисов в ин-
формационной системе уделяется повышенное вни-
мание. В современных условиях успех моделирова-
ния (и исследования в целом) зависит от способности 
информационной системы качественно и заданный 
срок обрабатывать объемные потоки информации 
эволюционирующей структуры. Модели извлекают 
информацию из множества источников, интегрируя 
ее для необходимой предметной обработки и полу-
чения требуемого результата. Вместе с развитием 
модели сервис−ориентированной архитектуры [8] 
развиваются инструменты интеграции информа-
ционных систем. В настоящее время наблюдается 
постепенный переход от концепции централизован-
ной сервисной шины предприятия (ESB, Enterprise 
Service Bus) [9] к концепции гибкой интеграции [10].

Основу концепции гибкой интеграции составля-
ет децентрализация ESB, использование современ-
ных инструментов интеграции сервисов на основе 
программных интерфейсов (API), применяемых в 
микросервисных архитектурах (REST, gRPC и др.) 
[11]. Среда интеграции при этом создается в соот-
ветствии передовыми контейнерными технологиями 
виртуализации и управления инфраструктурой об-
лачных вычислений. Основными свойствами гибкой 
интеграции являются:

− контейнерная среда интеграции — каждая 
интеграция приложений использует преимущества 
многослойной архитектуры микросервисов, выпол-
няется отдельными контейнерами со своей средой 
выполнения, настроенной на эту интеграцию;

− децентрализованная интеграция — интегра-
ционные контейнеры функционируют независимо 
друг от друга, что повышает надежность функцио-
нирования комплексной системы интеграции;

 многокомпонентная интеграция — контейнер 
интеграции взаимодействует с множеством микро-
сервисов, что повышает гибкость и масштабируе-
мость информационной системы.

Используя свойства гибкой интеграции, об-
лачная цифровая платформа должна обеспечить 
комплексные сетевые формы организации научной, 
научно−технической и инновационной деятельно-
сти. Цифровая платформа, в данном случае, это со-
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вокупность автоматизированных процессов взаимо-
действия участников научно−технического процесса 
на основе использования научных сервисов и мето-
дов их консолидации, обеспечивающих повышение 
эффективности научных исследований за счет 
применения цифровых технологий, оптимизации и 
стандартизации данных процессов и обеспечения 
общего информационного пространства.

Система консолидации сервисов 
в цифровой платформе

По результатам анализа процессов многомас-
штабного моделирования можно предложить следу-
ющую методику для организации работ по созданию 
консолидированного научного сервиса.

Шаг 1. Разработка целевой функции для по-
требителя консолидированного научного сервиса, 
которая содержит описание того, что требуется от 
научного сервиса с точки зрения его потребителя. 
На этом этапе необходимо:

– определить основные цели потребителя моде-
лирования (и исследования в целом);

– специфицировать задачи, требующие реше-
ния;

– сформулировать предложения по консолида-
ции существующих облачных сервисов.

Шаг 2. Разработка модели организации работ 
для получения результата, структуры потребления 
ресурсов и затрат. Модель должна содержать реше-
ния по использованию основных ресурсов — персо-
нала, используемых технологий, оборудования, ин-
формационных ресурсов, каналов взаимодействия 
с партнерами и потребителями и т.д. Помимо этого 
в модели должны быть представлены решения по 
ключевым процессам организации исследования, 
направленные на то, чтобы можно было постоянно 
в требуемом объеме предлагать научный сервис в 
соответствии с определенной системой функцио-
нальных показателей, правилами и нормами орга-
низации процессов.

Шаг 3. Анализ разработанной модели функцио-
нирования консолидированного научного сервиса, 
сравнение с существующей моделью проведения 
исследований. Обоснование решения о том, что на-
учная услуга может быть оказана в существующей 
организационной структуре цифровой платформы, 
либо проработанная альтернатива формирования 
новой структуры в цифровой платформе для оказа-
ния консолидированной научной услуги.

В этих условиях комплексной обработки боль-
ших потоков информации в рамках цифровой 
платформы облачных вычислений для связывания 
одного или нескольких сервисов в один консолиди-
рованный научный сервис возможны два способа.

В первом случае процесс подачи заявки на ока-
зание консолидированной услуги осуществляется 

от имени ее потребителя по всем научным сервисам, 
входящим в состав консолидированного научного 
сервиса. Потребитель заполняет формы заказа и 
согласует план исследования с каждым из постав-
щиков услуг самостоятельно.

Второй способ предоставления консолидиро-
ванного сервиса предусматривает разработку для 
него обобщенной формы заказа с тем, чтобы про-
цесс согласования составляющих научных сервисов 
велся от имени поставщика консолидированного 
сервиса в рамках согласования плана исследования 
между потребителем и поставщиком консолидиро-
ванного сервиса.

Первый способ консолидации научных сервисов 
не предполагает серьезных изменений в алгоритмах 
заказа, отслеживания процессов оказания услуг и 
получения результатов исследования. Однако, этот 
метод обеспечения выполнения консолидирован-
ного сервиса требует от потребителя обладания 
компетенциями для заказа всех научных сервисов, 
входящих в состав консолидированного сервиса и 
связывания их результатов в единое исследование. 
В этом случае достаточно просто решаются вопро-
сы организации исследований и распределения 
ответственности между поставщиками и потре-
бителем услуг консолидированного сервиса. Один 
потребитель консолидированного сервиса имеет 
организационные отношения со всеми поставщика-
ми научных сервисов, входящих в состав консоли-
дированного сервиса.

При втором способе организации предостав-
ления консолидированного сервиса потребитель 
сервиса взаимодействует только с поставщиком 
этого сервиса. С поставщиками научных сервисов, 
входящих в состав консолидированного сервиса, 
взаимодействует поставщик консолидированного 
сервиса, который должен обладать компетенциями, 
необходимыми для заказа этих научных сервисов. 
Это метод организации консолидированного науч-
ного сервиса предполагает большую степень свя-
зывания консолидированного сервиса с сервисами, 
входящими в его состав в части анализа результатов 
предоставления этих сервисов и формирования ис-
ходных данных для их заказа.

Таком образом, каждый из способов интеграции 
научных сервисов имеет свои достоинства и недо-
статки. Для цифровой платформы научных иссле-
дований целесообразно использовать оба способа. 
Для обоих методов формирования консолидирован-
ных услуг цифровая платформа должна обладать 
адекватными инструментами описания консоли-
дированного сервиса и управления процессом его 
предоставления.

Технологическая карта научного сервиса долж-
на позволять включать в нее операции предостав-
ления стороннего научного сервиса с указанием 
метода консолидации и атрибутов заказа сервиса 
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и получения его результатов, а также процессы 
использования этих результатов при выполнении 
консолидированного сервиса.

С учетом приведенных рассуждений цифровая 
платформа, консолидирующая научные сервисы, 
должна создаваться как иерархия микросервисов, 
функционирующих в среде облачной интеграцион-
ной платформы. Это позволяет использовать преи-
мущества облачных вычислений, обеспечивая эла-
стичность интеграционной информационной систе-
мы, высокую степень адаптивности к меняющимся 
условиям функционирования, для снижения сроков 
моделирования и повышения его эффективности.

С учетом вышеизложенных аспектов опреде-
лим состав цифровой платформы многомасштаб-
ного моделирования как совокупности следующих 
компонентов:

– система описания научного сервиса;
– система публикации научного сервиса;
– система классификация научных сервисов;
– система поиска научного сервиса;
– система заказа научного сервиса;
– система планирования и учета ресурсов;
– система учета результатов и экспертных 

оценок;
– система доступа пользователей;
– интеграционная подсистема.
Система описания научного сервиса является 

основой системы предоставления научных серви-
сов и предназначена для спецификации шаблона 
научного сервиса, определяющей следующие его 
основные характеристики:

– идентификационные данные;
– данные поставщика сервиса;
– форму заказа сервиса;
– технологическую карту (методику, основные 

процессы) выполнения исследования с указанием 
потребляемых ресурсов и использования других 
научных сервисов;

– процедуры заказа сервиса и согласования 
изменений в технологической карте (методике) ис-
следования.

Система публикации научного сервиса в рамках 
портала получает доступ к реестру научных серви-
сов, доступных для заказа, обеспечивает системати-
зацию «близких» научных сервисов.

Система классификации научных сервисов 
предназначена для группировки научных сервисов 
в соответствии с заданными критериями (область 
исследования, методики исследования, приборная 
база, территориальная и организационная принад-
лежность и т. д.) с целью обеспечения быстрого реле-
вантного поиска и систематизации научных серви-
сов. С учетом динамичности научных исследований 
систему классификации целесообразно создавать 
с изменяемым списком критериев и динамически 
перестраиваемой системой группировки.

Система поиска научного сервиса предназна-
чена для нахождения «близких» научных сервисов 
с использованием системы классификации науч-
ных сервисов и данных систем описания научного 
сервиса, учета результатов и экспертных оценок. В 
системе целесообразно спроектировать блоки по-
иска «близких» сервисов с использованием методов 
искусственного интеллекта с элементами самообу-
чения.

Система заказа научного сервиса предназначе-
на для оформления договорных отношений на ока-
зание научной услуги в ходе выполнения процесса 
выбора и заказа научной услуги во взаимодействии 
с системами публикации, поиска, описания научного 
сервиса, планирования и учета ресурсов.

Система планирования и учета ресурсов пред-
назначена для ведения реестра ресурсов (персонала, 
приборной базы, расходных материалов) и их со-
стояния, а также календаря загрузки и резервиро-
вания ресурсов.

Система учета результатов и экспертных оце-
нок предназначена для накопления научных резуль-
татов, получаемых пользователями платформы, а 
также для объективного расчета их наукометриче-
ских показателей.

Система доступа пользователей предназначена 
для учета, идентификации и авторизации пользо-
вателей.

Интеграционная подсистема предназначена для 
реализации сквозных бизнес−процессов в едином 
информационном пространстве цифровой платфор-
мы и, в том числе, для обеспечения функционирова-
ния консолидированных сервисов.

Последняя подсистема является базисом циф-
рой платформы, связывающим все ее системы, а 
также обеспечивающим функционирование цифро-
вой процессной модели представления ряда процес-
сов научного исследования в виде облачного сервиса 
или комплекса сервисов, интегрированного в кон-
солидированный сервис. Предлагаемый механизм 
комплексирования научных сервисов обеспечивает, 
в частности, потребности многомасштабного модели-
рования в высокопроизводительной вычислитель-
ной среде цифровой платформы [12, 13]. Достоин-
ством подхода является использование концепции 
гибкой интеграции, которая позволяет в современ-
ных условиях развития сервис−ориентированной 
модели взаимодействия программных компонентов 
в полной мере воспользоваться свойствами эластич-
ности облачных вычислений.

Заключение

Предоставление консолидированного сервиса, 
предназначенного для решения научной задачи, 
требует комплексного подхода, который включает: 
описание атомарных микросервисов; метаданные, 
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описывающие способы получения сервисов и пере-
дачи результатов; средства оркестровки взаимо-
действия сервисов. Предложенная архитектура 
цифровой платформы и ее система интеграции сер-
висов может быть базовой основой для создания кон-
солидированного сервиса. Использование единого 
реестра сервисов, средств управления интеграцией 
обработки и внутреннего обмена данными позволя-
ют создавать цепочки сервисов. Такие цепочки или 
сети сервисов могут предоставлять принципиально 
новую услугу по обработке данных и получению на-
учных результатов.

В частности, в области математического много-
масштабного моделирования свойств материалов 
представленная технология позволяет проводить 
многоуровневые иерархические расчеты с использо-
ванием специализированных программных инстру-
ментов различными коллективами исследователей в 
индивидуальной среде исполнения производитель-
ных виртуальных вычислительных средств.
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Abstract. The article discusses methods of consolidating scientific services of a digital platform for integrating a set of 
scientific services for various fields of science for conducting interdisciplinary research. Solutions for creating consolidated 
services can be widely used for multilevel, multiscale modeling in the field of materials science, which provides complex 
modeling at several levels of the hierarchy. Currently, this problem is being solved by creating multicomponent hierarchical 
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software systems on corporate computing systems. With the advent of high-performance cloud computing platforms, it 
will be possible to order services for solving particular modeling problems as a scientific service. In this case, the tasks of 
complex hierarchical modeling will be solved by a consolidated service - a service providing sequential-parallel execution 
of complex modeling components in the form of specialized scientific services. The description of the processes for the 
provision of scientific services is based on the research methodology and is a research plan (the work process mapping), 
which describes a set of operations related to time and includes a list of necessary resources for their implementation. In 
modern conditions of the development of a microservice approach to the creation of computing systems and the evolution 
of the Service Oriented Architecture and of the Enterprise Service Bus integration, special attention is paid to the problems 
of efficient integration of platform services. The paper proposes to supplement the existing description of a scientific serv-
ice with the possibility of ordering a third-party service based on agile integration. This approach will allow at the present 
stage of development of service architectures to overcome the shortcomings of centralized systems such as Enterprise 
Service Bus and take advantage of the elasticity of cloud computing and a microservice approach to creating information 
and computing systems.

Keywords: consolidated service, multiscale modeling, multilevel modeling, digital platform, сloud сomputing, scientific 
service, service integration
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