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УДК 620.22

Исследования взаимодействия модифицированных 
нитрогруппой боронитридных нанотрубок 

с газофазными углеродосодержащими молекулами 
для создания сенсорных устройств

© 2022 г. Н. П. Борознина1, , И. В. Запороцкова1, П. А. Запороцков1, 
Л. В. Кожитов2, Д. Р. Ерофеев1

1 Волгоградский государственный университет, 
Университетский просп., д. 100, Волгоград, 400062, Российская Федерация

2 Национальный исследовательский технологический университет «МИСИС», 
Ленинский просп., д. 4, стр. 1, Москва, 119049, Российская Федерация

 Автор для переписки: natalya.boroznina@volsu.ru

Аннотация. В последнее время экологическая ситуация в мире повсеместно ухудшается и 
возникает необходимость поиска новых эффективных средств обнаружения вредных веществ 
в воздухе. С каждым годом растет содержание углекислого газа в воздухе, что в итоге может 
повлечь за собой ухудшение состояния здоровья людей. Для своевременной фиксации по-
вышения уровня газа в настоящее время используют сенсорные устройства различного типа. 
В качестве активного материала такого сенсора могут быть использованы современные уни-
кальные материалы — нанотрубки, которые, благодаря своим сорбционных свойствам, способны 
определять наличие вредных примесей в воздушном пространстве помещений. Также можно 
использовать подобные сенсоры в качестве детекторов некоторых заболеваний человека по 
анализу выдыхаемого воздуха, что делает возможным их применение в медицине. Представлены 
результаты теоретического исследования сорбционного взаимодействия модифицированных 
боронитридных нанотрубок с молекулами углекислого газа и ацетона, полученные с исполь-
зованием квантово−химического метода DFT, которые доказывают возможность применения 
этого вида нанотрубок в качестве материала датчиков сенсорных устройств. 

Ключевые слова: боронитридные нанотрубки, краевое модифицирование, функциональная 
нитрогруппа, сенсорная активность, сорбционные свойства, газофазные молекулы, углекислый 
газ, ацетон

Для цитирования: Борознина Н.П., Запороцкова И.В., Запороцков П.А., Кожитов Л.В., Ерофе-
ев Д.Р. Исследования взаимодействия модифицированных нитрогруппой боронитридных нано-
трубок с газофазными углеродосодержащими молекулами для создания сенсорных устройств. 
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Studies of the interaction of modifi ed nitro group 
boronitride nanotubes with gas−phase carbon−containing 

molecules to create sensor devices

N. P. Boroznina1, , I. V. Zaporotskova1, P. A. Zaporotskov1, 
L. V. Kozhitov2, D. R. Erofeev1

1 Volgograd State University, 100 Universitetsky Ave., Volgograd 400062, Russian Federation

2 National University of Science and Technology MISIS, 
4−1 Leninsky Ave., Moscow 119049, Russian Federation

 Corresponding author: natalya.boroznina@volsu.ru

Abstract. Recently, the environmental situation in the world has been deteriorating everywhere and 
there is a need to find new effective means of detecting harmful substances in the air. Every year, the 
content of carbon dioxide in the air is growing, which in the end can lead to a deterioration in the health 
of people. Various types of sensor devices are currently used to timely fix the increase in the gas level. 
As the active material of such a sensor, modern unique materials can be used – nanotubes, which, due 
to their sorption properties, are able to detect the presence of harmful impurities in the air space of 
the premises. It is also possible to use such sensors as detectors of some human diseases by analyz-
ing exhaled air, which makes their use in medicine possible. The results of a theoretical study of the 
sorption interaction of modified boronitride nanotubes with molecules of carbon dioxide and acetone, 
obtained using the quantum−chemical DFT method, are presented, which prove the possibility of using 
this type of nanotubes as a sensor material for sensor devices.

Keywords: boron−nitride nanotubes, edge modification, functional nitro group, sensor activity, sorp-
tion properties, gas−phase molecules, carbon dioxide, acetone

For citation: Boroznina N.P., Zaporotskova I.V., Zaporotskov P.A., Kozhitov L.V., Erofeev D.R. Studies 
of the interaction of modified nitro group boronitride nanotubes with gas−phase carbon−containing 
molecules to create sensor devices. Izvestiya vuzov. Materialy elektronnoi tekhniki = Materials of Elec-
tronics Engineering. 2022; 25(4): 261—270. https://doi.org/10.17073/1609-3577-2022-4-261-270

Введение

В настоящее время применение нанотрубок 
в качестве элементов нанодатчиков сенсорных 
устройств быстро растет благодаря их уникальным 
сорбционным свойствам. Такие системы особенно 
востребованы в экологии, биологических и меди-
цинских отраслях. Био− и наносенсоры использу-
ются для диагностики и лечения некоторых забо-
леваний, контроля состояния окружающей среды. 
Ученые, занимающиеся исследованиями в области 
био− и нанотехнологий, пытаются добиться новых 
успехов в области прогнозирования и лечения за-
болеваний, охраны окружающей среды. Авторы 
работы предложили ультразвуковые датчики 
для контроля технологических процессов и хими-
ческого анализа. Микрокантилеверные датчики 
были изучены в работе [2], исследовалось влияние 
демпфирования, поверхностных напряжений и 
массового нагружения. Результаты механического 
резонансного исследования биологического детек-

тора представлены в работе [3]. Авторы работы [3] 
показали, что иммуноспецифическим биологиче-
ским детектором является механический генера-
тор с микроразмерным кантилевером из нитрида 
кремния. Исследовано влияние плотности атомов 
газа, размера нанотрубки и различных граничных 
условий на чувствительность однослойных угле-
родных нанотрубок.

В последнее время нанотехнологии активно 
изучают и используют нанотрубки на основе ни-
трида бора (боронитридные нанотрубки, БННТ) 
из−за ярко выраженных новых физических, хи-
мических, электрических и механических свойств, 
отличающих их от углеродных нанотрубок [4—11]. 
В работе [12] изучали БННТ в качестве иннова-
ционного наноустройства для решения проблем 
наномедицины. Авторы работы [13] исследовали 
колебательное поведение и нарушение симметрии 
БННТ. В другом исследовании [14] рассматривали 
изменение частотного сдвига в БННТ при возмож-
ном использовании их в бионаносенсорах. Также 
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исследовали вибрацию при бионанозондировании 
различных бактерий и вирусов при использова-
нии одностенных БННТ типов «кресло» и «зигзаг» 
[15—19]. В работе [20] было предложено всесто-
роннее исследование одностенных БННТ как био-
наносенсоров.

В современном мире особенно важно здоровье 
людей, а с каждым годом содержание углекислого 
газа в воздухе растет. Это влечет за собой многие 
негативные последствия для организма, такие как 
слабость, сонливость, головные боли, проблемы с 
концентрацией внимания и др. Остро стоит про-
блема определения наличия вредных газов в по-
мещениях различного назначения. Для этого могут 
быть использованы высокотехнологичные датчики, 
способные реагировать даже на микроколичества 
вредных веществ (например, в палатах интенсив-
ной терапии). Ухудшение экологии влияет и на 
развитие многих заболеваний человека. Анализ 
дыхания человека может потенциально обеспе-
чить неинвазивное средство для оценки состояния 
здоровья. Ограниченное количество летучих ор-
ганических соединений в выдыхаемом человеком 
воздухе коррелирует с наличием специфических 
заболеваний. Эти соединения могут фактически 
рассматриваться как маркеры заболеваний, по-
этому и требуется их селективное обнаружение. 
Поскольку предлагаемая технология предполагает 
создание датчиков с высокой селективностью, то 
при анализе дыхания человека будет возможно вы-
борочное определение выдыхаемых компонентов 
для точного установления наличия или отсутствия 
заболевания. И для этих целей также возможно 
использование нанотрубок с выдающимися сорб-
ционными свойствами.

Использование боросодержащих нанотрубок 
позволит решить ещё одну проблему развития 
технологий. Это — проблема энергосбережения 
и энергоэффективности новых производств и ис-
пользуемого оборудования. В настоящее время 
для выполнения названных задач во всех областях 
используется довольно сложное энергозатратное 
оборудование (различные газоанализаторы, спек-
тральные приборы и т. п.) [21—23]. Применение 
высокочувствительных и энергоэффективных 
сенсоров на основе нанотубулярных структур для 
обеспечения экологического мониторинга, опре-
деления источников промышленных выбросов 
и наличия соединений−маркеров заболеваний в 
физиологических средах человека и тому подобное 
является одним из способов улучшения качества 
жизни человека.

Таким образом, можно утверждать, что не-
обходимы новые исследования боронитридных 
наноматериалов, которые могут быть использова-
ны в качестве активных элементов для создания 
высокоэффективных энергосберегающих хеморе-

зистивных сенсорных датчиков для анализа возду-
ха. Это чрезвычайно актуально как для развития 
персонализированной медицины, так и для нужд 
экологии в целом.

Как известно, модифицирование углеродных 
и бороуглеродных нанотрубок функциональны-
ми группами приводит к созданию эффективных 
сенсорных систем [24—26]. Поэтому можно пред-
положить, что модифицирование границ борони-
тридных нанотрубок также приведет к улучшению 
сорбционных свойств последних. В работе тео-
ретически исследована возможность граничного 
модифицирования одностенной боронитридной на-
нотрубки нитрогруппой, определены сорбционные 
и сенсорные особенности получившейся системы в 
отношении вредных для здоровья человека газов, 
таких как углекислый газ, а также в отношении 
ацетона для определения наличия заболевания че-
ловека на ранней стадии развития болезни. Данные 
исследования могут лечь в основу создания высо-
коточных сенсоров для определения заболеваний 
человека, а также для датчиков, проводящих кон-
троль качества воздуха в помещениях бытового и 
промышленного назначения. Выбор нитрогруппы 
NO2 обусловлен тем, что такая функциональная 
группа является сильным электроноакцептором, 
так как обладает отрицательным индуктивным 
и мезомерным эффектами («стягивает» на себя 
электронную плотность), что оказывает положи-
тельное влияние процессы присоединения молекул 
к общей системе БННТ—NO2. Эти исследования и 
связанные с ними возможные усовершенствования 
сенсорных устройств путем использования новых 
активных материалов помогут найти полезные и 
практические способы продвижения общих знаний 
о бионанодатчиках в медицинских приложениях и 
экологии.

Методология

Одним из наиболее апробированных и до-
стоверных методов проведения модельных экс-
периментов и квантово−химических расчетов в 
настоящее время является теория функционала 
плотности (ТФП, или DFT — Density Functional 
Theory) [27]. В ее основе лежит уравнение Кона—
Шэма. Кратко рассмотрим основные этапы его вы-
вода. Первым этапом является определение вида 
функционала для средней энергии:

 
 (1)

где E[n] — полная энергия входящих в систему 
электронов; Ψ[n] — варьирование волновой функ-
ции Ψ по функционалу, имеющему зависимость 
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от волновой функции; Т — кинетическая энергия 
взаимодействующих частиц; ТS — кинетическая 
энергия свободных частиц; Vext — внешний потен-
циал; U — энергия кулоновского взаимодействия; 
VН — энергия Хартри.

Последний член в выражении (1) отвечает за 
вклад обменно−корреляционной энергии:

 VXC = (T – TS + U – VH). (2)

В выражение (2) входят четыре члена, по-
парная разность которых в сумме дает указанное 
значение энергии. Первая разность — между ки-
нетическими энергиями взаимодействующих и 
свободных частиц, а вторая — между энергиями 
кулоновского взаимодействия и Хартри.

Для большей определенности, перепишем 
функционал Кона—Шэма с указанием функци-
ональной зависимости членов перед переходом к 
конкретным вычислениям:

 EKS[n] = TS[n] + VH[n] + Vext[n] + VXC[n]. (3)

В уравнении (3) TS[n] — соответствует кине-
тической энергии свободных электронов с плот-
ностью n(r); VH[n] — энергия Хартри свободных 
электронов с плотностью n(r); Vext[n] — внешний 
потенциал свободных электронов с плотностью n(r); 
VXC[n] — вклад обменно−корреляционной энергии 
свободных электронов с плотностью n(r).

Для проведения варьирования зададим соот-
ветствующие соотношения:

 

, (4)

 

    (5)

Введение множителя Лагранжа (εiσ) задает 
условие нормировки. Учитывая все проведенные 
выше операции, можем записать уравнение Ко-
на—Шэма:

где νKS(r) — энергия Кона—Шема для одной ча-
стицы.

Это уравнение совпадает по виду с одноча-
стичным уравнением Шредингера, описывающем 
поведение частицы в самосогласованном потенци-
але, задаваемом выражением

В данных выражениях νH(r) — энергия Хартри 
для одной частицы; νXC(r) — вклад обменно−кор-
реляционной энергии для одной частицы; n(r) — 
электронная плотность основного состояния. 

Уравнение Кона—Шэма является обобщенным 
случаем теории Хартри. Точному описанию много-
электронных эффектов препятствует сложность 
определения выражений для обменно−корреляци-
онной энергии, т. е. именно ему отводится главная 
роль в рассматриваемой теории.

Исследование сорбционного 
и сенсорного взаимодействия системы 

БННТ—NO2 с молекулой углекислого газа

Было выполнено моделирование процесса 
модифицирования одной из границ однослойной 
БННТ типа zig−zag (6,0) нитрогруппой. Функцио-
нальная группа пошагово (с шагом 0,01 нм) прибли-
жалась к атому бора открытой границы кластера 
нанотрубки, содержащего 96 атомов бора и азота, 
взятых в равных количествах, ориентируясь ато-
мом азота N. Геометрия системы оптимизировалась 
на каждом шаге. Установлено, что нитрогруппа 
присоединилась к границе нанотрубки под углом 
173,4°. Длина связи B—N между группой и БННТ 
составила 0,14 нм. Анализ зарядового распределе-
ния в системе установил, что электронная плот-
ность сконцентрировалась на атоме азота нитро-
группы. Заряд на атоме N оказался равен –0,03, 
а на атоме бора нанотрубки +0,026.

Далее исследовалось сорбционное взаимо-
действие между получившейся наносистемой 
«БННТ — нитрогруппа» и молекулой углекислого 
газа СО2 (рис. 1). Молекула пошагово приближалась 
к атому кислорода группы, ориентируя атомом О 
к нему.

В результате расчетов была построена зави-
симость энергии взаимодействия от расстояния 
между молекулой СО2 и модифицированной нано-
тубулярной системой БННТ—NO2 (рис. 2). Анализ 
кривой установил факт реализации сорбционного 
взаимодействия между боронитридной наносисте-
мой и молекулой углекислого газа, причем первый 
минимум энергии находится на расстоянии 0,3 нм, 
соответствующая энергия сорбционного взаимо-
действия составляет –0,75 эВ. При дальнейшем 
приближении молекула может преодолеть не-
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Далее было выполнено моделирование процес-
са сканирования виртуальной поверхности, содер-
жащей молекулу углекислого газа CO2, для опре-
деления чувствительности модифицированной бо-
ронитридной наносистемы к присутствию данных 
молекул. Моделирование процесса сканирования 
заключалось в пошаговом перемещении молекулы 
углекислого газа вдоль прямой, проведенной па-

Рис. 1. Модель взаимодействия модифицированной нитрогруппой БННТ с молекулой углекислого газа

Fig. 1. Model of the interaction of a boronitride nanotube modified with a nitro group with a carbon dioxide molecule

Рис. 2.  График зависимости энергии сорбционного взаимо-
действия модифицированной боронитридной системы 
БННТ—NO2 с молекулой углекислого газа от расстоя-
ния между молекулой СО2 и атомом кислорода функци-
ональной группы

Fig. 2. Dependence of the sorption interaction energy of the 
modified BNNT–NO2 boronitride system with a carbon 
dioxide molecule on the distance between the CO2 
molecule and the oxygen atom of the functional group

Рис. 3. Модель процесса сканирования виртуальной поверхности, содержащей молекулу углекислого газа, системой 
БННТ—NO2.
Стрелка — направление движения молекулы

Fig. 3. Model of the process of scanning a virtual surface containing a carbon dioxide molecule using the BNNT–NO2 system. 
The arrow shows the direction of motion of the molecule

Рис. 4. Зависимость энергии сенсорного взаимодействия 
от положения молекулы CO2 относительно наносисте-
мы БННТ—NO2

Fig. 4. Dependence of the sensor interaction energy on the 
position of the CO2 molecule relative to the BNNT–NO2 
nanosystem

большой потенциальный барьер высотой 0,004 эВ 
и оказаться во втором минимуме на расстоянии 
0,23 нм. Энергия взаимодействия для этого мини-
мума составила –0,08 эВ. Судя по значениям рас-
стояний, реализуется слабое вандерваальсовое 
взаимодействие.
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раллельно границе нанотрубки и последовательно 
проходящей мимо атомов кислорода нитрогруппы, 
присоединенной к границе БННТ (рис. 3).

Результаты исследования показаны на рис. 4. 
Минимумы энергии, представленные на графике, 
соответствуют нахождению молекулы СО2 под ато-
мами кислорода нитрогруппы. Значения энергий и 
расстояний сенсорного взаимодействия молекулы 
углекислого газа и модифицированной нитрогруп-
пой БННТ приведены в таблице.

Исследование сорбционного и сенсорного 
взаимодействия БННТ—NO2 с молекулой 

ацетона

Проведенные далее исследования заключа-
лись в определении возможности сорбционного и 
сенсорного взаимодействия наносистемы БННТ—
NO2 с молекулой ацетона. Ацетон появляется в 
организме в результате процесса перекисного 
окисления жиров. Попадая в кровь, он разносится 
по всему телу, оседая в почках и легких. Из лег-
ких ацетон выходит вместе с выдыхаемым возду-
хом. Причины появления запаха ацетона изо рта 
кроются в патологии обмена веществ вследствие 
некоторых заболеваний, таких как заболевания 
щитовидной железы, почечные и печеночные за-
болевания, а также сахарный диабет. В случае по-
вышения уровня глюкозы в крови до показателя в 
16 ммоль на литр и выше у больных сахарным диа-
бетом развивается состояние, которое называется 
диабетический кетоацидоз. Именно это состояние 
является самой частой причиной появления за-
паха ацетона изо рта. Именно поэтому создание 
сенсорного устройства, позволяющего определять 
наличие ацетона в выдыхаемом человеком воздухе, 
является актуальной, так как позволит определить 
наличие болезни на самой ранней стадии. И для 
подобного устройства необходимо подобрать высо-
кочувствительный материал, способный иденти-
фицировать сверхмалое количество ацетона в воз-
духе. Для этой цели мы предлагаем использовать 
модифицированные боронитридные нанотрубки.

Взаимодействие наносистемы на основе моди-
фицированной нитрогруппой БННТ с молекулой 
ацетона реализовывалось аналогично описанному 
моделированию взаимодействия этой же системы 
с углекислым газом. Молекула C3Н6О приближа-
лась к атому кислорода функциональной группы, 
модифицирующей границу БННТ, ориентируясь 
атомом О. В результате был построен график 
взаимодействия, позволивший определить рас-
стояние взаимодействия молекулы ацетона и 
системы БННТ—NO2 (рис. 5), которое составило 
0,4 нм. Соответствующая энергия сорбционного 
взаимодействия составила –0,41 эВ. Несмотря 
на имеющийся второй минимум на расстоянии 
0,34 нм и энергией –0,03 эВ, в дальнейшем мы 
будем использовать значения расстояния имен-
но 0,4 нм, так как соответствующая энергия 
(–0,41 эВ) характеризует большую стабильность 
полученного комплекса.

Далее моделировался процесс сканирования 
произвольной виртуальной поверхности, содер-
жащей молекулу ацетона, модифицированной 
системой БННТ—NO2. Молекула двигалась вдоль 

Основные характеристики сорбционного и сенсорного взаимодействия модифицированной 
боронитридной нанотрубки с углеродосодержащими газофазными молекулами

Main characteristics of sorption and sensory interaction of a modifi ed boronitride nanotube with carbon−
containing gas−phase molecules

Молекула

Расстояние 
сорбционного 

взаимодействия, 
нм 

Энергия 
сорбционного 

взаимодействия, 
эВ

Расстояние сенсорного 
взаимодействия, нм

(для положения молекулы 
под каждым атомом кис-

лорода)

Энергия сенсорного 
взаимодействия, эВ

(для положения молекулы 
под каждым атомом 

кислорода)

СО2 0,21 –0,78
0,15
0,35

−0,105
−0,061

C3Н6О 0,4 –0,41
0,58
0,36

−0,076
−0,053

Рис. 5. График зависимости энергии сорбционного взаимо-
действия модифицированной боронитридной системы 
БННТ—NO2 с молекулой ацетона от расстояния между 
нею и молекулой C3Н6О

Fig. 5. Dependence of the sorption interaction energy of the 
modified BNNT–NO2 boronitride system with an acetone 
molecule on the distance between it and the C3H6O 
molecule
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дицинских, нано− и микроэлектронных устройств, 
фильтров и т. д., на основе тубулярных боронитрид-
ных наноматериалов. Принцип работы таких сен-
соров будет основан на изменении вольтамперных 
характеристик нанотрубки в результате взаимо-
действия с молекулами определенного сорта на ее 
модифицированной границе.

Использование приборов на основе модифи-
цированных нанотубулярных систем позволит 
решить одну из современных проблем развития 
технологий. Это проблема энергосбережения и 
энергоэффективности новых производств и ис-
пользуемого оборудования. Применение высоко-
чувствительных и энергоэффективных сенсоров на 
основе нанотубулярных структур для обеспечения 
экологического мониторинга, для контроля за-
грязненности воды и воздуха, определение источ-
ников промышленных выбросов, для определения 
наличия соединений — маркеров заболеваний в 
физиологических средах человека и тому подобное 
является одним из способов улучшения качества 
жизни человека.

Рис. 6. Модель процесса сканирования произвольной поверхности, содержащей молекулу ацетона, системой БННТ—NO2. 
Стрелка — направление движения молекулы

Fig. 6. Model of the process of scanning an arbitrary surface containing an acetone molecule by the BNNT–NO2 system. 
The arrow shows the direction of motion of the molecule

Рис. 7. Зависимость энергии сенсорного взаимодействия 
от положения молекулы ацетона относительно наноси-
стемы БННТ—NO2. 
Пунктир — положение молекулы ацетона под атомами 
кислорода функциональной группы

Fig. 7. Dependence of the sensor interaction energy on the 
position of the acetone molecule relative to the BNNT–NO2 
nanosystem. The dotted line is the position of the acetone 
molecule under the oxygen atoms of the functional group

воображаемой прямой, параллельной границе на-
нотрубки и проведенной на расстоянии 0,4 нм от 
атомов кислорода функциональной группы (рас-
стоянии сорбционного взаимодействия). Направ-
ление движения молекулы ацетона изображено 
стрелкой на рис. 6. В результате был построен 
график зависимости энергии сенсорного взаимо-
действия молекулы с модифицированной борони-
тридной системой (рис. 7). На графике четко про-
слеживаются два минимума, находящиеся под ато-
мами кислорода группы NO2, что свидетельствует 
о возможности использования модифицированной 
БННТ в качестве чувствительного элемента датчи-
ка сенсорного устройства, позволяющего обнару-
живать наличие сверхмалого количества ацетона 
в воздухе.

В сводной таблице приведены основные харак-
теристики сорбционного и сенсорного взаимодей-
ствия БННТ, модифицированной нитрогруппой, с 
углеродосодержащими молекулами углекислого 
газа и ацетона.

Заключение

На основе проведенных модельных исследова-
ний доказано наличие сорбционного и сенсорного 
взаимодействия между гранично−модифициро-
ванной нитрогруппой БННТ с молекулами углекис-
лого газа и ацетона. Полученные значения энергий 
взаимодействия позволяют говорить о селектив-
ности системы и, следовательно, о способности сен-
сорного устройства идентифицировать различные 
соединения и вещества, например, определять в 
воздухе вредные соединения, а по выдоху чело-
века диагностировать заболевание на ранней его 
стадии. Так как характер взаимодействия пред-
ставляет собой слабое вандерваальсовое, т. е. носит 
физический характер, то эти активные элементы 
сенсоров могут быть использованы многократно без 
разрушения и химического загрязнения.

Таким образом, на основе проведенных ис-
следований можно разработать рекомендации по 
технологии создания новых высокоэффективных 
устройств, в том числе, сенсорных датчиков, биоме-
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Учет тепловыделения в малых объемах вещества 
на примере роста микростержней ZnO: 
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Аннотация. На примерах экзотермической химической реакции и саморазогрева области про-
водящего филамента мемристора обсуждены стимулированные теплотой фазовые переходы, 
недостатки применения в наномасштабах классического подхода Фурье и преимущества метода 
молекулярной механики при моделировании температурного фактора. Предложена коррекция к 
закону Аррениуса, учитывающая, что температура становится случайной величиной. На основе 
вводимых понятий (элементарный акт тепловыделения, радиус и регион теплового воздействия) 
предложена методика учета теплового фактора.
Корректирующая поправка основана на расщеплении всего ансамбля частиц на несколько по-
токов, каждый из которых соответствует фиксированному значению температуры, взятому из 
некоторого диапазона. Приведены непрерывный и дискретный варианты коррекции, показано, 
что дискретный вариант более предпочтителен. Это связано с тем, что методика делает акцент 
на применении методов молекулярной механики, причем намеренно в самом примитивном 
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варианте. Отмечена роль аморфизации как примера структурной перестройки вещества 
в нанообъемах. Показано, что сами фононные спектры, определяющие теплоперенос, зави-
сят от температуры. Методика согласуется с идеологией многомасштабного моделирования. 
Интегральное повышение температуры рассчитано вне региона теплового воздействия, где 
значимы неравновесные эффекты путем решения стандартного уравнения теплопроводности.

Ключевые слова: мемристор, экзотермическая реакция, молекулярная механика, темпера-
тура, закон Аррениуса
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Accounting for heat release in small volumes 
of matter on the example of the growth of ZnO micro-rods: 

search for a modeling technique
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Abstract. Using examples of an exothermic chemical reaction and self−heating of the region 
of a conducting filament of a memristor, heat−induced phase transitions, disadvantages of applying 
the classical Fourier approach on the nanoscale, and advantages of the molecular mechanics method 
at modeling the temperature factor are discussed. The correction for Arrhenius relationship, taking 
into account that the temperature becomes a random variable is proposed. Based on the introduced 
concepts (elementary act of heat release, distance and region of thermal impact) method for taking 
into account the thermal factor, is proposed.
The correction is based on splitting the entire pool of particles into several, each of which corresponds 
to a fixed temperature value taken from a certain range. Although continuous and discrete correc-
tion options are given both, but the discrete option is more preferable. This is due to the fact that the 
methodology focuses on the application of methods of molecular mechanics, and, intentionally, in the 
most primitive version. The role of amorphization is noted as an example of the structural restructur-
ing of matter in nano−volumes. It is indicated that the phonon spectra themselves, which determine 
heat transfer, depend on temperature. The technique is consistent with the ideology of multiscale 
modeling. The integral temperature increase is calculated outside the region of thermal exposure, 
where nonequilibrium effects are significant, by solving the standard equation of thermal conductivity.
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Введение

Потребность в моделировании тепловыделе-
ния и теплопередачи возникает во многих областях 
нанотехнологии. Актуальность такой проблемы 
связана с разработкой цифрового двойника инте-
гральной схемы, где тепловыделение локализовано 
в наноразмерных областях. Идея использования 
клеточного автомата (КА), имитирующего муль-
тифизику процессов, в качестве основы цифрового 
двойника принадлежит академику А.Л. Стемп-
ковскому. Когда авторы работы [1] столкнулись 
с препятствиями в реализации этой идеи (даже 
для простейшей приборной структуры не удалось 
корректно рассчитать наноразмерный теплопере-
нос на уровне взаимодействия между ячейками 
КА), глубина проблемы еще не была ими осознана.

Ярким примером этого является запутанный 
вопрос о температуре области филамента при про-
текании тока в мемристивном элементе [2—4]. Ни-
же на примере роста микростержней ZnO [5—7] с 
переходами V → S (Vapor → Solid) или V → L → S 
(Vapor → Liquid → Solid) рассмотрим возникающие 
противоречия при лобовом применении для малых 
объемов вещества классических методов: закона 
Фурье и уравнения теплопроводности. Другая 
альтернатива состоит в использовании методов 
квантовой химии [8—13], атомистического моде-
лирования, что целесообразно для нанообъемов, 
но является ресурсоемким и избыточным для ре-
шаемой практической задачи. Методическая цель 
работы —  разработка прежде всего концептуаль-
ного базиса для учета тепловыделения — актуаль-
на в контексте многомасштабного моделирования 
[14, 15].

Описание физической ситуации роста 
микростержней. Нахождение противоречия

Экзотермическая химическая реакция проис-
ходит при недостатке кислорода, а лимитирующи-
ми стадиями являются адсорбция с последующей 
абсорбцией и поверхностная диффузия с перехо-
дом VS. Наша рабочая гипотеза изначально состо-

Nitrogen

Gallium

JGa

L

β

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ

Рис. 1. Ориентированный рост микростержня с каплей на-
верху (показана серым цветом), причем учитывается 
поток адсорбированных атомов со стороны подложки, 
направленный к капле по кристаллографическим гра-
ням [5]

Fig. 1. Oriented growth of a microrod with a drop at the top 
(shown in gray), taking into account the flow of adsorbed 
atoms from the side of the substrate, directed towards the 
drop along the crystallographic faces [5]

яла в том, что поскольку начальная температура 
стержня на 20—50 К ниже температуры плавления 
ZnO, то на его вершине образуется расплавленная 
капля [7] субоксидного цинка и имеет место пере-
ход VLS (Vapor → Liquid → Solid), а также абсорб-
ция и объемная реакция. Каплю удобно считать 
однородным объектом c характерным размером R, 
порядка диаметра стержня d, описываемым об-
щей температурой T и вязкостью. Аналогичная 
ситуация (рис. 1) рассмотрена в работе [5], где в 
ходе реакции Ga + N → GaN выделяется меньшая 
теплота, чем в реакции Zn + 1/2O2 → ZnO + Q, 
2Q = 350,6 кДж/моль.

Авторы работы [5] учли не только прерыви-
стость потока прекурсоров в потоках парогазовой 
смеси реактора и справедливо ввели задержку 
между абсорбцией и адсорбцией, которую они 
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назвали временем инкубации, но и в явном виде 
попытались учесть кристаллографию стержня и 
угол смачивания его вязкой каплей, однако, про-
игнорировали тепловые эффекты.

Примем для нашего предварительного расчета 
следующие параметры: скорость роста V = L/Time 
(отношение общих высоты стержня и длительности 
роста) = 10 мкм/1,0 ч = 2,78 нм/с, сторона квадрата 
сечения стержня d = 100 нм, квант времени τ = 1 с 
(в численном расчете приемлемо компромиссное 
значение τ = 0,1 с, достаточное для образования 
одного моноатомного слоя ZnO).

В балансовом расчете можно пренебречь объ-
емным характером реакции и считать рост послой-
ным на границе фаз LS. Для методических целей 
надо помнить, что на границе происходит только 
кристаллизация, при которой тепловыделение 
заметно меньше теплоты Q, а сама реакция проис-
ходит в объеме капли, и неясно в каком виде и по 
какому механизму частицы ZnO диффундируют к 
фронту кристаллизации, причем сама диффузия 
термически стимулирована.

Таким образом, за 1 с в сечении стержня нарас-
тает масса m = ρZnOVd2 = 1,5 ⋅ 10−19 кг кг (где ρZnO — 
плотность ZnO; V — объем стержня) или молей ве-
щества υ = 1,92 ⋅ 10−18 моль. При этом в химической 
реакции выделится энергия Qt = 6,72 ⋅ 10−13 Дж. 
Если бы теплоотвода не было (его доминирующий 
механизм —теплопередача через границу LS, а не 
испарение или конвекция через границу VL), то 
эта масса нагрелась бы на ∆T = Qt/mCp = 8730 К. 
Это большая теплота, по−видимому, ушедшая в 
самонагрев только этой массы. Последнее значение 
подтверждает рабочую гипотезу о капле. Однако 
насколько та может быть разогрета, очевидно не на 
тысячи градусов? Большая часть теплоты уходит 
с теплопередачей.

Рассмотрим баланс с потоком теплоты в соот-
ветствии с законом Фурье. Важно корректно под-
ставить градиент температуры. Макроскопический 
коэффициент теплопроводности 

 Итак, ∆T = 3,36 ⋅ 10−7 К,

Отметим, что в обычной макроскопической 
ситуации при 10 К на 1 см градиент составляет 
103 К/м и падал бы на порядок за 100—300 с с экс-
поненциальным снижением и общим теплоотводом, 
зависящим от разницы температур и времени по 
экспоненте, а не линейно Qt ~ τ.

Образно говоря, есть две идеализации: оши-
бочная — «костер−на−колонне», и бессмысленная 
для классики — «вода−в−решете», но близкая к 
истине.

Процесс теплопередачи, помимо поверхност-
ной диффузии, объединяет каплю, а точнее амор-
физированный микрообъем субоксидного цинка, 
и микростержень в одну систему. Для стержня 
время релаксации теплоты связано, а точнее пре-
вышает на 2—3 порядка, с характерной частотой 
фононных колебаний ω и их спектром (рис. 2), а для 
капли — с колебаниями ковалентных и металличе-
ских связей. Это время релаксации можно оценить 
как 10−10 с.

Главное последствие экзотермичности реак-
ции — это не повышение температуры, а аморфи-
зация. 

Если продолжать настаивать на применении 
понятия температуры к капле, то очень завышен-
ная оценка сверху дает не 8000 К, а 80 К, но она 
зависит от значения кванта времени τ. Такая ком-
промиссная оценка базируется на предположении 
о равномерном распределении теплоты по объему 
капли, что согласуется с решающей ролью именно 
абсорбированного кислорода и релевантностью на-
хождения периода инкубации [5], однако, не учи-
тывает уход теплоты через стержень, хотя бы по 
области, сравнимой с объемом капли.

Учет температуры в области растущего 
проводящего филамента в мемристивной 

структуре

Сразу скажем, что в эксперименте наблюда-
ется интенсивный разогрев, вплоть до плавле-

Рис. 2. Пример фононного спектра наноматериала для мо-
ноатомного слоя 2D−ZrO2 для гексагональной упаковки 
[13]. Выделяются несколько ветвей в терагерцовой об-
ласти, что для постоянной времени фононных колеба-
ний дает завышенный результат по сравнению с 3D

Fig. 2. An example of the phonon spectrum of a nanomaterial 
for a 2D−ZrO2 monoatomic layer for hexagonal packing 
[13]. Several branches are distinguished in the terahertz 
region, which for the time constant of phonon oscillations 
gives an overestimated result compared to 3D
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ния, прилегающих контактов (площадь до 100—
1000 мкм2). Экспериментаторы, наблюдая этот 
мезоскопический эффект, рассуждают обычно так: 
если такой разогрев дает 100—200 К, то, наверное, 
область филамента (рис. 3) разогрета на 800 К, 

t = 36 мс, Uf = 0,36 В,
Lfilam = 4 нм

t = 70 мс, Uf = 0,7 В,
Lfilam = 10 нм

t = 120 мс, Uf = 1,2 В,
Lfilam = 20 нм

t = 190 мс, Uf = 1,9 В,
Lfilam = 35 нм

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ

Рис. 3. Эволюция области филамента в структуре Au/YSZ/TiN [2].
Lfilam — длина сформированного филамента; Uf — напряжение, приложенное к структуре; t — время от начала процес-
са формовки (линейный поперечный размер филамента ∼4 нм). Красные точки — свободные от электронов вакансии; 
синие — вакансии с захваченными электронами

Fig. 3. Evolution of the filament region in the Au/YSZ/TiN structure [2]. Lfilam is the length of the formed filament; Uf is the voltage 
applied to the structure; t is the time from the beginning of the molding process (linear transverse size of the filament ∼4 nm). 
Red dots are electron−free vacancies; blue is vacancies with trapped electrons

Рис. 4. Распространение теплового поля на ∼200—300 нм 
вдоль радиуса цилиндрического эконтакта [3] при по-
даче на мемристор импульса напряжения длительно-
стью 10 нс — 10 мкс. Направление филамента сверху−
вниз в центральном слое диэлектрика толщиной 50 нм

Fig. 4. Propagation of a thermal field by ∼200–300 nm along the 
radius of a cylindrical econtact [3] when a voltage pulse 
with a duration of 10 ns–10 µs is applied to the memristor. 
The direction of the filament from top to bottom in the 
central layer of the dielectric with a thickness of 50 nm
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что нужно учитывать во всех моделях генерации, 
диффузии и дрейфа кислородных вакансий. Это 
вариант идеализации «костра−на−колонне».

Авторы работы [2] попытались также рассчи-
тать методом Монте—Карло температуру фила-
мента и учли только акустическую ветвь фонон-
ного спектра. Однако они верно акцентировали 
внимание на том, что выявляются значительные 
флуктуации температуры с амплитудой ~100 К 
и длительностью ~10 пс, что среднее время одного 
прыжка вакансии при температуре 800 К будет со-
ставлять ~10−10 с, а время всего процесса электро-
формовки — порядка 1 мс. Размер же филамента 
10 нм много меньше длины свободного пробега 
фононов.

В работе [3] на примере межслойного SrTiO3, 
легированного Nb (рис. 4), продемонстрирован 
классический подход. Для целевых величин 
предполагается или степенной (для подвиж-
ности электронов ∼T ∼ K−β, β = 2,23), или Арре-
ниусовский закон (для подвижности вакансий 
~(T/K)−1exp(−EA/kT)), хотя дополнительно выпи-
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сана температурная зависимость предэкспонента. 
Подвижность влияет на удельное сопротивление 
1/σ, а через него — на диссипацию джоулева тепла.

Классическая связка уравнений (обозначения 
стандартны для электротехники) имеет вид

   

Авторы работы [4], рассматривая эволюцию 
филамента, условно разделяют его объем на ди-
ски и выделяют зерна, на границе которых про-
исходит скачок проводимости. Как и в работе [2] 
моделируется генерация и дрейф вакансий, но, 
как и в работе [3], этот процесс рассматривается 
как Аррениусовский. Описываются структурные 
превращения материала, когда при достижении 
пороговой концентрации вакансий локально про-
исходит металлизация материала, смена фазы его 
проводимости.

Методы расчета температурного поля

Температура — это макропараметр, характе-
ризующий термодинамическую систему, находя-
щуюся в равновесии, когда усреднение по объему 
дает тот же самый результат, что и усреднение по 
времени. Для малых объемов линейного размера 
(>>10 нм и <0,1 мкм), где количество вещества еще 
статистически значимо, усреднение представля-
ется малоинформативным, например, из−за флук-
туаций структуры вещества, но в ситуации тепло-
выделения значим фактор времени и флуктуаций 
самого тепловыделения, и исчисления только 
средних величин явно недостаточно. Поэтому по-
нятие температуры перестает работать, и нужны 
иные концепции, чтобы лучше описать феномены. 
Например, для ситуации адсорбции на переходе 
VLS привычное использование модели Ленгмюра, 
пусть даже с учетом кривизны поверхности капли, 
игнорирует два важных вторичных эффекта: 1) об-
лако выбитых за счет активации теплотой атомов в 
прилегающем слое пара; 2) динамика числа актив-
ных центров абсорбции за счет активной аморфи-
зации капли. Для развития филамента рост числа 
кислородных вакансий вызывает металлизацию 
материала, и эта взаимосвязь, найденная в рабо-
те [4], по−видимому, не единственная. Так, выде-
ление теплоты может влиять на локально−эпизо-
дический заброс электронов в зону проводимости, 
маловероятный при использовании статистики 
Ферми—Дирака (Eg ∼ kT), что усиливает эффект 
металлизации. При тепловыделении структура 
вещества рандомизируется, а значит, возникает 
легкая некорректность самого использования при-
вычных в физике твердого тела понятий вакансии 
и фонона, предполагающих порядок кристалличе-
ской решетки вещества.

Уместно вспомнить классическое соотноше-
ние (1) из химической термодинамики, означаю-
щее, что теплота идет на повышение внутренней 
энергии (температуры) и изменение энтропии 
(структурную перестройку):

 
 (1)

Хотя напрямую применять это соотношение 
нельзя, общий его смысл, остается верным.

Чтобы учесть эффекты неравновесности те-
пловыделения, мы предлагаем внести коррекцию 
в Аррениусовский закон, поскольку все остальные 
средства более радикальны, например апелляция 
к кинетическому уравнению Больцмана или к 
фундаментальным результатам статистической 
физики (теорема Лиувилля). Разделим общий 
статистический ансамбль каких−то частиц на не-
сколько по времени и пространству и представим, 
что на каждый из них действует своя температу-
ра. В обычной ситуации, допустим для генерации 
вакансий, мы имели бы A = A0exp(–B/kT), где А — 
целевая величина (например, число вакансий) как 
динамическое равновесие прямого и обратного про-
цесса, т. е. генерации и рекомбинации; А0 — пред-
экспонент (предэкспоненциальный множитель), 
величина экстенсивная; B — энергия активации. 
Для нескольких ансамблей частиц тогда имеем

 
 (2)

Здесь k — постоянная Больцмана; Q — тепло-
та; ν — доля теплоты, пошедшая на разогрев; 
I — число частиц; mi — весовые коэффициенты, 
отражающие распределение энергии по флукту-
ациям (рис. 5). Параметр n учитывает превыше-
ние случайного выброса над ожидаемым средним, 
n ∼ 2. За T∞ можно принять температуру внешней 
среды, причем эта температура самосогласованно 
берется с учетом интегрального мезоскопического 
нагрева среды.

Рассмотрим возможность применения метода 
молекулярной механики (ММ) для решения нашей 
задачи (рис. 6). Первые приложения ММ описаны 
западногерманским ученым У. Буркертом и амери-
канцем H. Эллинджером в работе [12], уже ставшей 
раритетом, в начале 1980−х гг. Являясь удобным 
компромиссом между квантовой химией, требу-
ющей больших вычислительных ресурсов, и от-
носительной простотой целей моделирования ММ 
прочно вошла в практику многих биохимических 
лабораторий. Авторы работы [12] суммировали 
материал по геометрическим конфигурациям раз-
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Рис. 6. Идея метода молекулярной механики, предложенно-
го в 1960−х годах советскими физиками И.Е. Таммом и 
А.И. Китайгородским

Fig. 6. The idea of the molecular mechanics method 
proposed in the 1960s by Soviet physicists I.E. Tamm and 
A.I. Kitaygorodsky

личных молекул, термохимии, кинетике химиче-
ских реакций и строению кристаллов.

Набор параметров, состоящий из равновесных 
значений длин связей, валентных углов, величин 
парциальных зарядов, силовых констант и ван−
дер−ваальсовых параметров, называется в ММ 
силовым полем (force−field), в котором находится 
каждый атом. Это формально сближает ММ с моле-
кулярной динамикой, что, к сожалению, скрывает 
красоту исходной идеи ММ. Так, ММ сосредото-
чена на потенциальной энергии, минимум которой 
дает геометрию конформации макромолекулы, 

т.е. равновесных положений атомов, но метод ММ 
игнорирует колебания атомов, кинетическую энер-
гию т. е. нужно обращать внимание на локальные 
минимумы вблизи глобального в целевой энергии 
учитывать вклад кинетической энергии1.

Однако для целей расчета температурного 
поля правильно ограничиться «наивной» ММ: 
идеей грузиков на пружинках. Причем параметры 
жесткости пружинок, постоянные ангармонизма 
можно брать из первопринципных расчетов, что 
согласуется с идеологией многомасштабного моде-
лирования [15]. Полезен расчет цепочек Нозе—Гу-
вера (Nosé—Hoover chains), которые были одной из 
новаций статистической физики с 1984 г.

В ИК−спектроскопии, а также при анализе 
спектров комбинационного рассеяния (KPC) ис-
пользуется понятие характеристических частот, 
причем в отличие от простейших двухатомных 
молекул, в многоатомных молекулах, например 
органических, колебания не относятся лишь к од-
ной связи или группе атомов. Валентные колеба-
ния C—H−связи для простых метиловых эфиров 
( ν%  = 2850—2815 см−1, т. е. в единицах энергии 
∼ 25 ккал/моль ), при этом различают колебания в 
плоскости молекулы и вне плоскости, а также про-
чие типы, например деформационные веерные [8], 
когда искажаются углы. 

KPC−спектры позволяют выделять не только 
общие значения частот, например, для колебаний 
атомов связей Ge—Ge (~290 см−1), связей Ge—Si 
(400 см−1) и Si—Si (510 см−1), но позволяют также 
получать более детальную информацию о твер-
дом теле.

Открытым вопросом для аморфного те-
ла, хотя обычно считают (Е = Еэл + Екол+ Евращ, 
Еэл >> Екол >> Евращ), является учет или неучет 
вращательной энергии группы атомов. В этот вид 
энергии может уходить часть теплоты. Экспери-

1 Современная версия ММ представлена в ПО https://
www.charmm.org [11] группы из Гарвардского университета 
(Martin Karplus).

Рис. 5. Расчет по формуле (2), влияние шага дискретизации 
при разделении ансамбля частиц: 
а — равномерное распределение; б — гауссово рас-
пределение kT = 1/40 эВ. Q соответствует 100 К, n = 2, 
центр распределения отвечает kT + Q. B дано в эВ. Сум-
ма нормирована стандартной ситуацией, когда весь 
ансамбль частиц находится в точке kT + Q. На графике 
ощущается эффект дискретизации, зависимость от 
числа ансамблей частиц

Fig. 5. Calculation by formula (2), the influence of the 
discretization step when separating the ensemble of 
particles: (a) uniform distribution; (б) Gaussian distribution 
kT = 1/40 eV. Q corresponds to 100 K, n = 2, distribution 
center corresponds to kT + Q. B is given in eV. The 
sum is normalized by the standard situation, when the 
entire ensemble of particles is at the point kT + Q. The 
discretization effect is felt on the graph, the dependence 
on the number of ensembles of particles

a

б
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ментально найденные частоты в модели гармони-
ческого осциллятора и, следовательно, закона Гука 
помогают параметризовать модель, построенную 
в рамках ММ. Амплитуда колебаний может быть 
значительной, что нарушает гармонический закон, 
т. е. надо использовать постоянные ангармонизма.

Если распространение теплоты происходит в 
кристалле, то необходимо применять формализм 
фононов: фононный спектр (см. рис. 2), возможный 
ангармонизм, фонон−фононное рассеяние и элек-
трон−фононное взаимодействие.

Например, в работе [9] для ZnO и Zn0,1Mg0,9O 
установлено влияние изменений характеристик 
локальной структуры, в частности координаци-
онного числа и длины связи, на параметры ангар-
монического потенциала U(x) = ax2/2 + bx3 + cx4. 
Здесь х — отклонение межатомных расстояний от 
их равновесных значений, параметр а выражает 
«наивный» закон Гука. Параметры потенциала 
оксида цинка использованы для расчета линейного 
коэффициента теплового расширения и характе-
ристической температуры Дебая θD.

Молярную теплоемкость можно рассчитать по 
формуле (3). Обратим внимание, что через послед-
нюю величину в формуле (3) теплоемкость связана 
с параметрами ангармонизма, но теплоемкость, в 
свою очередь, определяет по формуле (1) прира-
щение температуры

 
 (3)

Здесь R — универсальная газовая постоянная; θD, 
θE — температура Дебая и Эйнштейна соответ-
ственно; а — постоянная жесткости в потенциале 
для связи между атомами 1—2; M1−2 — приведен-
ная масса этих атомов. 

Для ZnO температура Дебая θD = 871 К [9] и 
может преодолеваться при температурных флук-
туациях.

В структуре вюрцита ZnO возможны [10] два 
вида межузельных атомов цинка и кислорода, при-
чем одни находятся в тетраэдрическом окружении, 
а другие — в октаэдрическом. Помимо межузель-
ного атома цинка могут образовываться и вакансии 
кислорода. Если рассматривать нано− или микро-
объем кристалла, то надо учитывать рассеяние 
фононов на точечных дефектах. Обычно же кол-
лективные возбуждения представляют как набор 
плоских невзаимодействующих гармонических 
волн (фононов)  

, 

который обычно разделяют на несколько интер-
валов спектра, полагая иногда для спектральной 
плотности фононов закон обратного корня. Здесь 
введена максимальная частота для r−го интервала. 
Для продольной и поперечных ветвей суммарный 
спектр, например, для алюминия имеет резкие 
перегибы и острые пики (критические точки, сингу-
лярности Ван Хова), причем этим значениям частот 
соответствуют нулевые групповые скорости. Время 
жизни фонона, помимо дисперсионного закона ω(k), 
связывающего частоту с поляризацией, — это его 
важная характеристика. При помощи фононного 
спектра можно выразить свободную энергию гар-
монического кристалла (постоянная Маделунга). 
Укажем еще на одну трудность: фононы являются 
Бозе−частицами, но какую температуру подстав-
лять в статистику Бозе—Эйнштейна? Описывая 
взаимодействие фононов, различают их слияние 
и распад, вводят энергию деформации и проце-
дуру квантования. Описывают также переброс 
импульса.

Согласно работе К.К. Абгарян [15], многомас-
штабное моделирование формализуется через 
базовую модель−композицию, предусматриваю-
щую восемь уровней иерархии, от атомарного (уро-
вень 0) до дискретно−континуального (уровень 7). 
Учет температурного фактора, т. е. не только расчет 
температурного поля, требует применение моделей 
уровней 1—2—3 и, в некоторых случаях, уровня 4. 
В работе [15] приведена многомасштабная компо-
зиция для расчета эффективного коэффициента 
теплопроводности наногетероструктуры. На уров-
не 3 этим же автором [14] предложено использова-
ние модели модального подавления, с учетом угла 
между осью теплопереноса и групповой скоростью 
фононов некоторой моды.

Хочется отметить важность перехода «атом-
ный кластер — статика» → «атомный кластер — 
динамика» на уровне 2. Хотелось бы предостеречь, 
что использование мощных средств расчета, как в 
случае рассмотренного в работе [14] кинетическо-
го уравнения Больцмана (даже трех−фононных 
столкновений) и нейросетевого счета, оправдано 
целями демонстрации и некоторой изящностью, 
«тонкостью» результатов, но не оправдано праг-
матикой задачи.

Важность краевых условий на границе области 
рассмотрения, хотя это замечание тривиально, ил-
люстрируется спецификацией термостатирования 
ансамбля фононов, если такой формализм выбран, 
и закреплением, или откреплением части концевых 
атомов при наивном расчете ММ.

Идеология многомасштабности отражена в 
формуле (2), поскольку в ее дискретном прочте-
нии коэффициенты mi ⇒ µ(T) легко трансфор-
мируются в плотность распределения случайной 
величины, которой становится температура. Они 
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могут быть взяты из ММ−симуляций затухания 
колебаний атомов («грузиков») для некоторой сети. 
Хотя дискретный вариант уравнения (2) больше 
соответствует ММ−расчету региона теплового воз-
действия, рассмотрим и непрерывный вариант (4):

    

 (4)

Интересно взглянуть на ММ−симуляцию 
как на динамику [16] коннекционистской системы 
(K−системы), где роль сигнала принадлежит фоно-
нам, а состояние элемента определяется электрон-
ной энергией, а также деформацией углов, т. е. мы 
имеем ситуацию, когда энергия Хартри—Фока 
для атома на небольшую величину отличается от 
минимальной, т. е. вблизи экстремума.

Методика расчета теплового фактора 
в 1D−2D материалах

Методика расчета [17] состоит в последова-
тельном исполнении пяти пунктов, четыре из ко-
торых связаны с вводимыми понятиями.

1. Ведем понятие «элементарный акт тепло-
выделения» (ЕАТ), которое моделируется тройкой 
〈τEAT, νEAT, qEAT〉 величин с характерными длитель-
ностью, объемом и тепловым эффектом. 

Выявление ЕАТ может быть нетривиально. 
Для реакции окисления цинка — это переход 
энергии электронных орбиталей (из атомных в 
молекулярные) через активированный комплекс 
в кинетическую энергию ядер по отдельности и 
молекулы в целом. Для теплового расчета [18—20] 
значима общая длительность всей оцепи пере-

ходов (1 пс?). В случае проводящего филамента 
обычное указание на джоулево тепло недостаточ-
но. Свой вклад могут вносить безызлучательные 
переходы электронов, например, между зоной про-
водимости и ловушечным уровнем в запрещенной 
зоне. Привычный макроскопический закон Джоу-
ля, наверняка, скрывает в себе тонкие детали вза-
имосвязи группового движения электронов зоны 
проводимости с генерацией фононов.

2. Область и распределение ЕАТ по простран-
ству, которое моделируется [21—24] многообразием 
G ∈ ℜ3, дискретным, но возможно и непрерывным, 
облаком точек, центров ЕАТ. Надо помнить, что 
ЕАТ распределены и во времени; наверняка, при-
сутствуют флуктуации во времени.

3. Радиус ЕАТ−воздействия ρEAT. Для кри-
сталлического материала — это длина свободного 
пробега фонона [25], а в формализме колебаний 
атомных связей — это характерная длина зату-
хания (корректнее рассматривать избыточную 
энергию колебаний и затухание до величины

 Можно учесть анизотропию

ρEAT, сведя тензор к скаляру. С этим связано время 
теплового воздействия, которое ранее оценивалось

нами в виде времени релаксации  что 

вытекает из оценки ρEAT.
4. Регион теплового воздействия (РТВ). На 

его границах можно задавать краевые условия 
для решения классического уравнения теплопро-
водности, баланса тепловых потоков, сравнения 
T∞ > Tex, выявления степени перегретости РТВ (раз-

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ
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Рис. 7. Применение методики для роста микростержней и мемристора.
«×» — центры тепловыделения; пунктир — граница зоны теплового воздействия; сплошная линия — условная граница 
зоны тепловыделения

Fig. 7. Application of the technique for the growth of microrods and memristor. “×” is centers of heat release; the dotted line is the 
boundary of the heat−affected zone; solid line is condition al boundary of the heat release zone
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Заключение

Показана актуальность выработки модель-
ных представлений и новых понятий (ЕАТ, РТВ), 

которые потом можно формализовать, для реше-
ния конкретно−расчетных задач в области тепло-
выделения, теплопередачи, воздействия теплоты 
для наноструктурированных 1D—2D материалов 
[18—20]. Две конкретные задачи, рассмотренные 
авторами, послужили только для осознания и 
постановки проблемы. Апробация же методики 
на будущих задачах предполагает ее уточнение 
и адаптацию самими исследователями под праг-
матику физико−технической ситуации. Тради-
ционное понимание проблемы тепловыделения в 
наноэлектронике сосредоточено на макро− и ме-
зоскопических эффектах избыточного нагрева и 
теплоотвода в керамике и других наноматериалах 
с измененными значениями коэффициентов тепло-
проводности. Принципиальная неравновесность 
наномасштабных эффектов до сих пор остается 
без внимания. Предложена методика, которая на 
последнем шаге решения классических уравне-
ний вне РТВ позволяет сосредоточить внимание 
на мезоэффектах.
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Аннотация. Электронные, магнитные, механические и другие свойства кристаллических ве-
ществ обусловлены особенностью их строения — периодичностью и симметрией решетки, 
поэтому определение структуры является важным этапом исследования таких материалов. 
В работе рассмотрен ряд металлов, имеющих кристаллическую решетку структурного типа 
ГПУ (гексагональная плотная упаковка) — бериллий, церий, кобальт, диспрозий, эрбий, гадо-
линий, гафний, гольмий, лантан, лютеций, магний, неодим, осмий, празеодим, рений, рутений, 
скандий, тербий, титан, таллий, тулий, иттрий, цирконий. Показано применение алгоритма 
имитации отжига для нахождения метрических параметров рассматриваемых материалов с 
использованием модели плотной упаковки, широко применяемой в кристаллографических 
расчетах. Представленная в работе собственная программная реализация алгоритма имитации 
отжига позволяет по заданным химической формуле и пространственной группе симметрии 
определить координаты атомов, входящих в элементарную ячейку кристаллической решетки, 
вычислить постоянные решетки и плотность упаковки атомов в ячейке кристалла структурного 
типа ГПУ. Перечисленные структурные характеристики могут быть использованы в качестве 
входных параметров при моделировании электронных, магнитных и других свойств рассмо-
тренных соединений. В статье приведено сравнение значений постоянных кристаллической 
решетки, полученных в результате численного моделирования, с опубликованными данными.
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Abstract. The electronic, magnetic, mechanical and other properties of crystalline substances are 
due to the feature of their structure — the periodicity and symmetry of the lattice, therefore, the de-
termination of the metrical parameters is an important stage in the study of the characteristics of such 
materials. The paper considers a number of metals having a crystal lattice of the hcp structural type 
(hexagonal close packing) – beryllium, cerium, cobalt, dysprosium, erbium, gadolinium, hafnium, hol-
mium, lanthanum, lutetium, magnesium, neodymium, osmium, praseodymium, rhenium, ruthenium, 
scandium, terbium, titanium, thallium, thulium, yttrium, zirconium. The paper shows the application of 
the annealing simulation algorithm to find the metric parameters of the materials under consideration 
using the dense packing model, which is widely used in crystallographic calculations. The own soft-
ware implementation of the annealing simulation algorithm presented in the paper makes it possible 
to determine the coordinates of the atoms included in the unit cell of the crystal lattice, to calculate 
the lattice constants and the packing density of atoms in the cell of the crystal of the hcp structural 
type, using the given chemical formula and space symmetry group. These structural characteristics 
can be used as input parameters in modeling the electronic, magnetic, and other properties of the 
considered materials. The paper compares the values of the crystal lattice constants obtained as a 
result of numerical simulation with published data.

Keywords: annealing simulation algorithm, hexagonal close−packed, HCP
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Введение

Металлы (в том числе, редкоземельные) широ-
ко применяются в различных отраслях электрон-
ной промышленности, что обуславливает актуаль-
ность исследования их свойств. 

Информация о структуре и свойствах мате-
риалов особенно важна при работе с объектами 
микро− и наноразмеров из−за высокой сложности 
проведения натурного эксперимента с ними. Это 
делает актуальным применение математического 
моделирования и аналитических исследований 
для прогнозирования материалов с требуемыми 
характеристиками. 

Данная статья посвящена численному модели-
рованию метрических параметров кристалличе-
ских материалов — постоянных кристаллической 
решетки (a, b, c) и плотности упаковки атомов в 
элементарной ячейке. Рассмотрен ряд металлов, 
реализуемых в структурном типе ГПУ (гексаго-
нальная плотная упаковка). 

Расчет метрических параметров

Для расчета метрических параметров была 
использована модель плотной упаковки, широко 
распространенная для моделирования кристалли-
ческих материалов. Согласно данной модели, атомы 
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заменяют твердыми несжимаемыми шарами опре-
деленного радиуса [1]. Под плотностью упаковки  
понимают отношение суммарного объема атомов, 
входящих в элементарную ячейку, к объему ячей-
ки [2—4], т. е.:

,aV
V

ρ =

где Va — суммарный объем атомов, входящих в 
ячейку; V — объем элементарной ячейки кри-
сталлической решетки. Требуется найти такую 
конфигурацию атомов элементарной ячейки, ко-
торая соответствует минимальному значению 
объема ячейки, и, следовательно, максимальному 
значению плотности упаковки. Система атомов 
считается устойчивой в рамках рассматриваемой 
модели, если значение ρ ∈ [0,47, 0,74]. В работах 
[5—6] показано использование этого подхода для 
расчета метрических параметров соединений раз-
личных классов (оксиды металлов [5], перовскит, 
двойной перовскит [6]) с кристаллической решет-
кой кубического типа симметрии (a = b = c, углы 
ячейки α = β = γ = 90°). В данной работе он приме-
няется для кристаллов с гексагональной решеткой 
(a = b ≠ c, α = β = 90°, γ = 120°, рис. 1). Были рас-

смотрены металлы, кристаллическая решетка 
которых реализуется в структурном типе ГПУ 
(гексагональная плотная упаковка, рис. 2). Такая 
структура описывается пространственной группой 
симметрии P63/mmc (№ 194 [7]), позиция Уайкова 
2с. Кроме того, гексагональная кристаллическая 
решетка характеризуется величиной c/a. В иде-
альных плотно упакованных металлах с гексаго-
нальной кристаллической решеткой отношение 
c/a = 1,633 [2].

Программная реализация 

Для решения поставленной задачи применя-
лась собственная программная реализация алго-
ритма имитации отжига [8] на языке программи-
рования C# [9], входными данными для которой 

Рис. 1. Гексагональная кристаллическая решетка

Fig. 1. Hexagonal crystal lattice

Рис. 2. Структура ГПУ

Fig. 2. Structure of a hexagonal close packing

являются химическая формула, радиусы атомов, 
входящих в соединение, а также пространственная 
группа симметрии и справочная кристаллографи-
ческая информация (в частности, операции симме-
трии и позиции Уайкова [7], входящие в выбранную 
пользователем группу).

Справочная информация, необходимая для 
расчетов, хранится в ранее разработанной базе 
данных. Для работы была выбрана реляционная 
система управления базами данных (СУБД) MS 
SQL Server [10], которая позволяет обеспечить 
логическую целостность спроектированной схе-
мы и возможность доступа к информации по-
средством SQL−запросов. Доступ к данным осу-
ществляется с использованием библиотеки Entity 
Framework 6.1.3 для взаимодействия с СУБД и 
обработки данных [11, 12]. 

Выходными данными, получаемыми в резуль-
тате работы расчетного модуля, являются:

− постоянные кристаллической решетки 
(a, b, c);

− плотность упаковки;
− координаты входящих в элементарную 

ячейку атомов. 
Результаты расчетов и набор входных пара-

метров также сохраняются в соответствующей 
подсхеме базы данных и могут быть использованы 
для дальнейших исследований.

Радиусы атомов химических элементов для 
проведения расчетов были взяты из [13]. 

Результаты моделирования

Основные результаты вычислений приведены 
в табл. 1.

Данные, приведенные в табл. 1, показывают, 
что результаты моделирования структурных ха-
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рактеристик рассмотренных соединений согласу-
ются с опубликованными значениями [14].

Заключение

В работе выполнено моделирование металлов 
с кристаллической структурой типа ГПУ. Полу-
ченные значения метрических параметров согла-
суются с табличными данными. 

Полученные результаты могут быть исполь-
зованы при проведении квантовомеханических 
расчетов на базе теории функционала электрон-
ной плотности [15, 16], с помощью которых можно 
уточнить координаты системы атомов, а также рас-
считать электронные, магнитные и другие свойства 
соединений.
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аналоговой импульсной нейронной сети на основе 
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Аннотация. Работа посвящена вопросам имитационного моделирования аналоговой им-
пульсной нейронной сети на основе мемристивных элементов в рамках задачи распознавания 
образов. Имитационное моделирование позволяет выполнить настройку сети на уровне мате-
матической модели, и впоследствии использовать полученные параметры непосредственно в 
процессе функционирования. Модель сети задается в виде динамической системы, которая 
может состоять из десятков и сотен тысяч обыкновенных дифференциальных уравнений. 
Естественным образом возникает потребность в эффективной и параллельной реализации 
соответствующей имитационной модели. В качестве технологии для распараллеливания вы-
числений используется OpenMP (Open Multi−Processing), так как она позволяет достаточно 
легко создавать многопоточные приложения на различных языках программирования. Эффек-
тивность распараллеливания оценивается на задаче моделирования процесса обучения сети 
распознаванию набора из пяти изображений размера 128 на 128 пикселей, которая приводит 
к решению порядка 80 тысяч дифференциальных уравнений. На данной задаче получено более 
чем шестикратное ускорение вычислений. 
Согласно экспериментальным данным, характер функционирования мемристоров является 
стохастическим, о чем свидетельствует разброс в вольт−амперных характеристиках в процессе 
переключения между высокоомным и низкоомным состояниями. Для учета этой особенности 
применяется модель мемристора с интервальными параметрами, которая дает ограничения 
сверху и снизу на интересующие величины, и заключает экспериментальные кривые в коридоры. 
При моделировании работы всей аналоговой самообучающейся импульсной нейронной сети, 
каждую эпоху обучения параметры мемристоров задаются случайным образом из подобранных 
интервалов. Такой подход позволяет обойтись без применения стохастического математиче-
ского аппарата, тем самым дополнительно уменьшив вычислительные затраты.

Ключевые слова: импульсная нейронная сеть, STDP, распознавание, мемристор, HfO2, LiNbO3, 
интервальная модель, ВАХ, параллельные вычисления, OpenMP
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Abstract. The work is devoted to the issues of simulation modeling of an analog impulse neural network 
based on memristive elements within the framework of the problem of pattern recognition. Simulation 
modeling allows you to configure the network at the level of a mathematical model, and subsequently 
use the obtained parameters directly in the process of operation. The network model is given as a dy-
namic system, which can consist of tens and hundreds of thousands of ordinary differential equations. 
Naturally, there is a need for an efficient and parallel implementation of an appropriate simulation model. 
OpenMP (Open Multi−Processing) is used as a technology for parallelizing calculations, since it allows 
you to easily create multi−threaded applications in various programming languages. The efficiency of 
parallelization is evaluated on the problem of modeling the process of learning the network to recog-
nize a set of five images of size 128 by 128 pixels, which leads to the solution of about 80 thousand 
differential equations. On this problem, more than a sixfold acceleration of calculations was obtained.
According to experimental data, the character of memristor operation is stochastic, as evidenced by 
the spread in the current−voltage characteristics during switching between high−resistance and low−
resistance states. To take this feature into account, a memristor model with interval parameters is used, 
which gives upper and lower limits on the quantities of interest, and encloses the experimental curves 
in corridors. When modeling the operation of the entire analog self−learning impulse neural network, 
each epoch of training, the parameters of the memristors are set randomly from the selected intervals. 
This approach makes it possible to do without the use of a stochastic mathematical apparatus, thereby 
further reducing computational costs.

Keywords: impulse neural network, STDP, recognition, memristor, HfO2, LiNbO3, interval model, CVC, 
parallel computing, OpenMP
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Введение

Искусственные нейронные сети используются 
во многих областях современной жизни и позволя-
ют решать актуальные и практически значимые 
задачи, которые зачастую не поддаются решению 

с помощью классических подходов. Для ускорения 
работы нейросетевых алгоритмов ведутся разра-
ботки специальных процессоров, основанных на 
принципах действия человеческого мозга и пред-
ставляющих собой аппаратную реализацию им-
пульсных (спайковых) нейронных сетей [1]. 

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ
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Настоящая работа посвящена вопросам ими-
тационного моделирования аналоговой импульсной 
нейронной сети на основе мемристивных элемен-
тов [2—4] в рамках задачи распознавания образов. 
Имитационное моделирование позволяет выпол-
нить настройку сети на уровне математической 
модели, и впоследствии использовать полученные 
параметры непосредственно в процессе функцио-
нирования.

Ранее авторами настоящей работы была раз-
работана математическая модель аналоговой им-
пульсной нейронной сети основанной на мемри-
стивных элементах [5, 6] с методом самообучения 
Spike Timing Dependent Plasticity (STDP) [7—9]. 
Каждый синапс представляет собой мемристор, 
который описывается с помощью дифференци-
ального уравнения относительно переменной со-
стояния, характеризующей уровень проводимости 
элемента. 

Модель сети задается в виде системы обыкно-
венных дифференциальных уравнений, которая 
может состоять из десятков и сотен тысяч уравне-
ний. Естественным образом возникает потребность 
в эффективной и параллельной реализации соот-
ветствующей имитационной модели. В качестве 
технологии для распараллеливания вычислений в 
работе предлагается  использовать OpenMP (Open 
Multi−Processing) [10], так как она позволяет доста-
точно легко создавать многопоточные приложения 
на различных языках программирования. OpenMP 
— это набор директив компилятора, библиотечных 
процедур и переменных окружения, которые пред-
назначены для программирования многопоточных 
приложений на многопроцессорных системах с 
общей памятью [11]. Эффективность распаралле-
ливания оценивается на задаче моделирования 
процесса обучения сети распознаванию набора из 
пяти изображений размера 128 на 128 пикселей, 
которая приводит к решению порядка 80 тысяч 
дифференциальных уравнений.

Согласно экспериментальным данным, харак-
тер функционирования мемристоров является 
стохастическим, о чем свидетельствует разброс 
в вольт−амперных характеристиках в процессе 
переключения между высокоомным и низкоомным 
состояниями [12, 13]. Для учета разброса характе-
ристик элементов в работах [14—16] рассмотрен 
подход, заключающийся в замене детерминиро-
ванного дифференциального уравнения состояния 
мемристора на стохастическое дифференциальное 
уравнение путем введения слагаемого, моделиру-
ющего аддитивный (гауссовский) шум. В работе 
[17] предложен другой подход, в основе которого 
лежит интервальный математический аппарат: 
предлагается модель мемристора с интервальными 
параметрами, которая дает ограничения сверху и 
снизу на интересующие величины, и заключа-

ет экспериментальные кривые в коридоры. Для 
получения такой интервальной модели в [18] был 
разработан аппарат для интервальной параме-
трической идентификации динамических систем. 
При моделировании работы всей аналоговой само-
обучающейся импульсной нейронной сети, каждую 
эпоху обучения параметры мемристоров задаются 
случайным образом из подобранных интервалов. 
Результаты имитационного моделирования ра-
боты сети, полученные с использованием данных 
двух подходов к учету особенностей мемристоров, 
согласуются друг с другом, однако интервальный  
подход позволяет обойтись без применения стоха-
стического математического аппарата (без числен-
ного интегрирования стохастических дифферен-
циальных уравнений), тем самым дополнительно 
уменьшая вычислительные затраты. 

Во втором разделе приводятся две модели 
мемристоров c интервальными параметрами соот-
ветствующие элементам на основе HfO2 и LiNbO3. 
В третьем разделе представлена математическая 
модель аналоговой импульсной нейронной сети, 
основанной на мемристивных элементах с методом 
самообучения STDP, и описаны основные моменты 
параллельной её реализации. В четвертом разделе 
решается задача моделирования процесса обуче-
ния сети распознаванию набора из пяти изображе-
ний и приводится оценка полученного ускорения от 
распараллеливания. В заключении формулируют-
ся основные результаты работы.

Интервальные математические модели 
мемристоров

Характер функционирования мемристоров 
является стохастическим, что проявляется в ви-
де разброса в вольт−амперных характеристиках 
в процессе переключения между высокоомным 
и низкоомным состояниями. Для учета этой осо-

Рис. 1. Исходная зависимость напряжения от времени в 
эксперименте

Fig. 1. Initial dependence of voltage on time in the experiment
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бенности применяются модели с интервальными 
параметрами, которые дают ограничения сверху 
и снизу на интересующие величины, и заключает 
экспериментальные кривые в коридоры.

Сначала рассматривается модификация моде-
ли мемристора, представленной в [19]: 

p = 2round [b(|V(t) + c |−1],

где x — переменная состояния; a ∈ [1,000, 1,119] B−5 
— постоянная, определяемая свойствами матери-

ала; s = 5 — нечетное целое число; I(t), V(t), R(t) — 
текущие значения тока, напряжения и сопротив-
ления; Vthr = 0,4 В — пороговое значение напряже-
ния активации; n = 9, β = 9 ∙ 10−5 В, χ = 1,5 ∙ 10−4 В, 
aM ∈ [1,674, 2,114] B−1, γ ∈ [–0.019, 0.415] B−1, 
δ ∈ [−0,011, 1,464] мкА — подгоночные параме-
тры в выражении для тока; round — функция 
получения целочисленного результата; b = 15 В, 
c = 2 В — подгоночные коэффициенты основного 
уравнения. Данные з начения параметров полу-
чены с помощью подхода описанного в работе [18] 
для наилучшего воспроизве дения эксперимен-
тальных данных по мемристору на основе оксида 
гафния [19]. На рис. 1 показана за висимость на-
пряжения от времени V(t), на рис. 2 черной кривой 
представлена экспериментальная вольтамперная 
характеристика (ВАХ) и на рис. 3 восстановлен-
ная по V(t) и ВАХ зависимость тока от времени. 
Серым цветом показаны полученные модельные 
интервальные оценки.

Далее приведем модель, полученную в работе 
[17] для мемристора на основе LiNbO3. 

Переменно−резисторная модель тонкопленоч-
ного мемристора, основанная на экспоненциальной 
модели дрейфа легирующей примеси [20] с огра-
ничением по максимальному току описывается 
следующими уравнениями:

R(t) = Ronx(t) + Roff(1 – x(t)),

где x — переменная состояния; I(t), V(t), R(t) — зна-
чения тока, напряжения и сопротивления в момент 
времени t; Ron, Roff — минимальное и максималь-
ное сопротивление мемристора; Vn, Vp — значения 
напряжений, при которых происходит переклю-
чение состояния; µν — коэффициент легирующей 
подвижности; D — толщина полупроводниковой 
пленки; Imax — максимальное значение тока; δ — 
параметр в виде слагаемого с весовым коэффи-
циентом, зависящим от напряжения, вводимый 
в уравнение тока для расширения обобщающи х 
способностей модели.

На рис. 4 показана экспериментальная зави-
симость тока от времени при определенной фо рме 
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Рис. 2. Экспериментальная и модельная вольтамперные 
характеристики

Fig. 2. Experimental and model current−voltage characteristics

Рис. 3. Экспериментальная и модельная зависимости тока 
от времени

Fig. 3. Experimental and model dependences of the current on 
time
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напряжения для мемристора на основе LiNbO3 
[21, 22]. Еще раз отметим, что типична ситуация, 
когда экспериментальные данные представляют 

собой п учок траекторий, который соответствует 
разным циклам переключения мемристора. 

При значениях параметров Imax = 100 мА, 
D = 4 ∙ 10−7 м, Ron ∈ [14,46, 29,46] Ом, Roff ∈ [209,6, 
210,8] Ом, Vn ∈ [–5,2, 4,66] В, Vp ∈ [2,88, 3,04] В, 
µν ∈ [3,77 ∙ 10−14, 5,03 ∙ 10−14], δ ∈ [–0,01, 0,012] усред-
ненная экспериментальная кривая полностью со-
держится в модельных интервальных оценках. На 
рис. 5 показана интервальная оценка зависимости 
тока от времени, а на рис. 6 — интервальная ВАХ.

Обе приведенные модели с интервальными 
параметрами дают интервальные оценки, которые 
полностью содержат в себе экспериментальные 
данные, что дополнительно подтверждает эффек-
тивность подхода к интервальной параметрической 
идентификации динамических систем, представ-
ленного в работе [18].

При дальнейшем моделировании работы ней-
ронной сети, каждую эпоху обучения параметры 
мемристоров задаются случайным образом из со-
ответствующих интервалов. 

Математическая модель нейронной сети 
и особенности распараллеливания 

Математическая модель аналоговой импульс-
ной нейронной сети для распознавания n изобра-
жений размером w × h пикселей задается следую-
щими соотношениями в соответствии с работой [5]:

 

a б

Рис. 4. Зависимости тока (а) и напряжения (б) от времени в эксперименте

Fig. 4. Dependences of current (a) and voltage (б) on time in the experiment

Рис. 6. Сравнение интервальной ВАХ с экспериментальной 
кривой

Fig. 6. Comparison of the interval current−voltage characteris-
tic with the experimental curve

Рис. 5. Сравнение интервальной оценки зависимости тока 
от времени с экспериментальной кривой

Fig. 5. Comparison of the interval estimate of the dependence 
of the current on time with the experimental curve
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, 

xi,j(0) = random [0, 1], int
jV (0) = 0, 

τj(0) > max(τr, τout),  i = 1, …, w × h, j = 1, …, n,

где Vg
i — текущее значение напряжения на i−м 

входе нейронной сети; Vte
j
 — текущее значение 

напряжения в обратной связи j−го нейрона; out
jV  

— текущее значение напряжения на выходе j−го 
нейрона; tj — время, прошедшее после последней 
активации j−го нейрона; int

jV  — напряжение на 
конденсаторе j−го нейрона; Rint, Cint — значение 
сопротивления и емкости у нейронов; Vte

+, Vte
0 — 

значения амплитуды импульсов обратной связи 
и значение напряжения по умолчанию; outV+

 — 
амплитуда выходного импульса; Vth — уровень 
напряжения активации нейрона; Ri,j — значение 
сопротивления мемристора i−го синапса j−го ней-
рона; xi,j — состояние мемристора i−го синапса j−го 
нейрона; τr — длительность сигнала в обратной 
связи после активации нейрона; τs — длительность 
одного импульса в сигнале обратной связи, 2τs < τr; 
τout — длительность одного импульса на выходе 
сети; α — коэффициент подавления; δij — символ 
Кронекера; δ(x) — дельта−функция; θ(x) — функ-
ция Хэвисайда; зависимости FX и Ri,j определяются 
в соответствии с моделью мемристора.

Количество обыкновенных дифференци-
альных уравнений в приведенной выше системе 

составляет nwh + 2n. При размерах распознава-
емых изображений, отвечающим современным 
практическим задачам, количество уравнений 
будет исчисляться десятками и сотнями тысяч. 
Естественным образом возникает потребность в 
эффективной и параллельной реализации соот-
ветствующей имитационной модели. 

Технология (или стандарт) OpenMP — пред-
ставляет собой набор директив компилятора, би-
блиотечных методов, а также переменных окру-
жения, предназначенных для программирования 
многопоточных приложений на многопроцессор-
ных системах с общей памятью (SMP−системах).

Технология OpenMP начинает свою историю 
с 1997 г. и за прошедшее время зарекомендовала 
себя как очень удобная технология для создания 
легко переносимых многопоточных приложений. 

Как правило, для высоконагруженных про-
грамм справедливо утверждение, что 90 % времени 
работы приходится на 10 % программного кода, и 
эти 10 % являются циклами. В самом простом слу-
чае чтобы распараллелить цикл, итерации которо-
го независимые, достаточно пе ред циклом написать 
всего одну строчку: #pragma omp parallel for, и по-
сле этого итерации будут выполняться на разных 
вычислительных ядрах. А если, например, в цикле 
еще происходит суммирование каких−то значений 
в общую переменную sum, то необходимо добавить 
директиву reduction(+:sum). Это демонстрирует 
простоту и удобство данной технологии.

В процессе имитационного моделирования 
выполняется численное решение системы ОДУ,  
заключающееся в многократном вычислении 
правой части системы, что является наиболее 
трудозатратой операцией. Так как в рамках од-
ного вычисления правой части уравнения явля-
ются независимыми, то здесь удобно применить 
технолог ию OpenMP для распараллеливания 
циклов, соответствующих индексам i и j в описа-
нии модели.

Результаты и их обсуждение

Рассматривается задача распознавания пяти 
изображений размером 128 на 128 пикселей, пред-
ставленных на рис. 7 [23]. Общее количество диф-
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Рис. 7. Распознаваемые изображения

Fig. 7. Recognizable images
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ференциальных уравнений в модели составляет 
81930 (128 × 128 × 5 + 2 × 5). Вычисления производи-
лись на процессоре Intel(R) Xeon(R) CPU E5−2620. 
В качестве модели мемриcтора использовалась 
модель, соответствующая LiNbO3.

В процессе имитационного моделирования 
подобраны следующие значения параметров мо-
дели: Rint = 10,9 Ом, Cint = 4,1 мФ, Vte

+ = 1,55 В, Vte
– =

= −1,6 B, Vte
0 = 10 мВ, outV+  = 2 В, Vth = 2,5 мВ, 

τr = 15 мс, τs = 1 мс, τout = 1 мс, a = 0,1.
На рис. 8 показан процесс адаптации синап-

тических весов к распознаваемым образцам. Цвет 
соответствует значению переменной состояния 
соответствующего мемристора: чем темнее, тем 
проводимость больше; чем светлее, тем меньше.

Соответствие переменных состояний распоз-
наваемым образцам говорит о том, что сеть успеш-
но обучилась и запомнила заданные изображения.

На рис. 9 показана зависимость ускорения от 
количества вычислительных потоков (S = T1/Tp, 
где T1 — время работы последовательной версии 
реализации; Tp — время работы параллельной 

Рис. 8. Изменение состояний мемристоров в процессе обучения

Fig. 8. Changing the states of memristors during the learning process

Рис. 9. Зависимость ускорения от количес тва вычислитель-
ных потоков

Fig. 9. Dependence of acceleration on the number of computa-
tional threads

0 эпох 500 эпох 1000 эпох 2000 эпох 5000 эпох 10000 эпох



 295

версии реализации с использованием P вычис-
лительных потоков). За счет распараллеливания 
удалось получить шестикратное ускорение вы-
числений.

Заключение

В работе рассмотрены вопросы эффективной 
параллельной реализации имитационной модели 
аналоговой импульсной нейронной сети на основе 
мемристивных элементов. Модель сети задает-
ся в виде динамической системы, которая может 
включать в себя десятки и сотни тысяч диффе-
ренциальных уравнений. Для эффективного учета 

стохастических особенностей функционирования 
мемристоров использовались модели с интерваль-
ными параметрами. Распараллеливание выпол-
няется с помощью технологии OpenMP на уровне 
вычисления правой части системы ОДУ в процессе 
численного интегрирования. Эффективность рас-
параллеливания вычислений продемонстрирова-
на на задаче моделирования процесса обучения 
сети распознаванию набора из пяти изображений 
размера 128 на 128 пикселей, которая приводит к 
решению порядка 80 тысяч дифференциальных 
уравнений. В результате получено более чем ше-
стикратное ускорение вычислений. 
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Введение

В синхронных схемах проблема отказоустой-
чивости неразрывно связана с проблемой сбое-
устойчивости. Отсутствие встроенных средств 
проверки корректности текущего состояния де-
лает невозможным различение логических сбоев, 
длительность которых превышает один период 
тактового сигнала, и отказов. 

Под сбоем понимается изменение логического 
состояния входа или выхода элемента, вызванное 
одиночным событием (пролетом ядерной частицы, 
шумовой наводкой и т. д.), не приводящим к потере 
переключательных свойств активных компонен-
тов (в современной технологии комплементарный 
металл−диэлектрик−полупроводник (КМДП) — 
транзисторов) [1]. В комбинационной схеме сбой сам 
собой исчезает со временем за счет рассасывания 
индуцированного избыточного заряда под действи-
ем драйверов внутренних сигналов. Но в схемах с 
памятью сбой может привести к инверсии храни-
мого бита информации и может быть исправлен 
только перезаписью памяти.

Отказом считается изменение функции, вы-
полняемой элементом, вследствие выхода из строя 
одного или нескольких транзисторов [1] из−за 
высокоэнергичного электромагнитного импульса, 
пролета ядерной частицы или накопления дозы 
радиации в процессе работы схемы. Устранение от-
каза возможно только путем замены неисправного 
логического элемента или функционального блока 
аналогичным работоспособным компонентом.

Наиболее распространенная причина сбоев и 
отказов в микроэлектронике — пролет ядерных 
частиц через тело микросхемы [2—3]. При этом 
область поражения определяется эффективным 
диаметром трека частицы, углом падения частицы 
на поверхность микросхемы и пробегом частицы 
в объеме кристалла микросхемы. Диаметр трека 
и длина пробега определяются энергией частицы 
и величиной линейной передачи энергии (ЛПЭ), 
которая зависит от материала кристалла микро-
схемы. Величина ЛПЭ, приводящая к сбою, падает 
с уменьшением технологических норм: от несколь-
ких десятков МэВ·см2/мг для микронных норм до 
единиц МэВ·см2/мг для глубокого субмикрона [4].

Парирование отказа в синхронных схемах обе-
спечивается с помощью сбоеустойчивых кодов [5], 

эффективных лишь при небольших интенсивно-
стях сбоев, или одновременной обработки входных 
данных несколькими параллельными идентичны-
ми устройствами с последующим вотированием 
правильного результата [6].

Вотирование обеспечивает надежное маски-
рование любого количества сбоев или отказов, воз-
никших в минорном подмножестве параллельных 
каналов. Обычно применяется принцип «два из 
трех» [6], который гарантирует надежную работу 
схемы в условиях, когда в каждый момент времени 
наблюдается не более одного логического сбоя. При 
большей плотности потока сбоев существует веро-
ятность одновременных сбоев в мажорном числе 
каналов, ведущих к критической ошибке. Кроме 
того, остается проблема сбоя в схеме вотирования.

Безусловным преимуществом схемы с воти-
рованием является принятие решения «на лету» и 
продолжение корректной работы при однократном 
логическом сбое или отказе в любом канале. Она 
также обеспечивает защиту от любого числа от-
казов в одном канале. 

Самосинхронные (СС) цифровые схемы обла-
дают более высокой естественной устойчивостью 
к логическим сбоям [7—8], чем их синхронные ана-
логи, благодаря изначальной аппаратной избыточ-
ности, двухфазному режиму работы и индициро-
ванию завершения переключения схемы в каждую 
текущую фазу. Они детектируют любой отказ 
(константную неисправность) и останавливают 
свое функционирование в этом случае. Благодаря 
этому СС−схемы, построенные по методу вотиро-
вания, даже при множественном сбое, поразившем 
мажорное число параллельных каналов одновре-
менно, способны продолжить штатную работу по 
окончании сбоя без потери данных. Синхронная 
же схема в такой ситуации исчерпает свои резер-
вы и выдаст диагностику о наличии неисправимой 
ошибки. Троирование СС−схемы обеспечивает 
уровень защиты от логических сбоев и отказов не 
хуже, чем синхронные схемы. Но аппаратные за-
траты при этом тоже утраиваются и становятся 
еще более избыточными.

В то же время, существуют более экономичные 
способы построения отказоустойчивых СС−схем. 
Данная статья посвящена исследованию возмож-
ностей и способов построения отказоустойчивых 
СС−схем.
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Детектирование отказа в СС−схеме

СС−схемы используют избыточное кодиро-
вание информации. Наиболее распространенным 
является парафазное кодирование, при котором 
каждый информационный сигнал X представля-
ется парой связанных сигналов {X, XB}, имеющей 
одно спейсерное состояние («00» — нулевой спейсер 
или «11» — единичный спейсер) и два рабочих со-
стояния («01» и «10»). Четвертое состояние, проти-
воположное спейсеру (антиспейсер), является за-
прещенным. Но оно может появиться в результате 
логического сбоя или отказа. Работа СС−схемы 
представляет собой последовательное строгое че-
редование рабочей и спейсерной фаз.

Окончание переключения СС−схемы в оче-
редную фазу подтверждается индикаторной под-
схемой. Переключение индикаторного выхода в 
рабочее (спейсерное) значение разрешает предыду-
щей СС−схеме начать переключение в спейсерную 
(рабочую) фазу. Ортогональность подмножеств 
рабочих и спейсерных состояний СС−схемы об-
легчает индикацию и обеспечивает обнаружение 
константных неисправностей (отказов). Отказ 
в СС−схеме означает «залипание» парафазного 
сигнала в фиксированном значении. «Залипание» 
в спейсерном значении обнаруживается при ин-
дикации рабочей фазы, а «залипание» в рабочем 
значении индицируется в спейсерной фазе.

Таблица 1 показывает возможные сбои пара-
фазного сигнала с нулевым спейсером. Строки 1, 4 
и 7 отображают появление антиспейсера. Строки 
5 и 8 иллюстрируют сбойное переключение па-
рафазного сигнала в противоположное рабочее 
состояние, когда обе компоненты парафазного сиг-
нала переключаются в противоположное значение. 
Теоретически это возможно, если источник сбоя 
поразил выходы обеих ячеек, формирующих пара-
фазный сигнал. Однако, на практике для случаев 
пролета одиночной ядерной частицы эти ситуации 
можно предотвратить. Достаточно в топологии 
кристалла разнести соответствующие ячейки на 
расстояние, превышающее максимальный ожи-
даемый (вероятный) эффективный диаметр трека 
ядерной частицы, который в условиях ближнего 
космоса и наземного базирования оценивается как 
2,0—2,5 мкм [9], и длину ее пробега в теле полу-
проводника. Тогда сбой может произойти только в 
одной компоненте парафазного сигнала.

Основным преимуществом действительно СС−
схем является функциональная корректность их 
работы при любых задержках формирования и 
распространения внутренних и выходных сигна-
лов. Это означает, что быстродействие СС−схемы 
всегда соответствует текущим условиям окружа-
ющей среды, поскольку оно определяется причин-
но−следственным отношениям, а не глобальным 

тактовым сигналом. Уменьшение напряжения 
питания и/или повышение окружающей темпера-
туры замедляет работу СС−схемы, но не нарушает 
корректности выполняемого ею алгоритма обработ-
ки данных. СС−схемы свободны от любых «гонок» 
сигналов. С одной стороны, это свойство является 
безусловным преимуществом СС−схем. С другой 
стороны, оно затрудняет задачу обнаружения от-
каза, так как задержки срабатывания элементов 
и схемы оказываются не регламентированными.

Варианты отказоустойчивых СС−схем

Самый простой способ построения отказо-
устойчивой СС−схемы – дублирование [10], при 
котором два идентичных канала обрабатывают 
одинаковые наборы входных данных. Решение о 
работоспособности каналов принимается на осно-
ве сравнения информационных и индикаторных 
выходов. 

Выбор корректного результата из двух инфор-
мационных на основе только индикаторного выхода 
не годится, так как индикатор может сработать 
преждевременно из−за сбоя или отказа в самой 
индикаторной подсхеме. Кроме того, отказ может 
появиться после успешной индикации завершения 
переключения сбойного парафазного сигнала.

Решение о выборе корректного результата в 
дублированной схеме неизбежно основывается на 
допущениях о времени появления сбоя и предше-
ствующих ему условиях. Кроме того, какие бы ни 
были способы решения задачи обеспечения отка-
зоустойчивости, всегда будет существовать про-
блема «последней мили»: если отказ произойдет в 
последнем каскаде схемы сравнения и контроля, то 

Таблица 1

Сбойные состояния парафазного сигнала 
с нулевым спейсером

[Failure states of the dual−rail signal with zero spacer]

№

Исходное 
состояние

Сбойное 
состояние Фаза 

обнаружения
Х ХВ Х’ ХВ’

1 0 0 1 1 Рабочая

2 0 0 1 0 Спейсерная

3 0 0 0 1 Спейсерная

4 0 1 1 1 Рабочая

5 0 1 1 0 Спейсерная

6 0 1 0 0 Рабочая

7 1 0 1 1 Рабочая

8 1 0 0 1 Спейсерная

9 1 0 0 0 Рабочая
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он окажется не обнаруженным. Поэтому можно го-
ворить только о степени защищенности от отказов.

Дублированная СС−схема обладает следую-
щими свойствами:

− обеспечивает контроль работоспособности 
обоих каналов,

− гарантирует детектирование не более двух 
отказов,

− парирует первый отказ в любом из дубли-
рованных каналов,

− останавливает обработку данных при вы-
явлении второго отказа.

Средства обеспечения сбое− и отказоустой-
чивости могут быть пассивными или активными. 
В пассивном варианте схема просто ждет, пока 
информационные и индикаторные выходы обеих 
половин совпадут, т.е. когда сбой сам собой закон-
чится, в предположении, что это сбой, а не отказ. 
В активном варианте нужно быстро (в течение 
одного рабочего цикла) локализовать неисправ-
ность и замаскировать ее или заменить отказав-
ший фрагмент СС−схемы.

Борьба с отказами не может быть полностью 
пассивной, т.к. отказ сам собой не исправится. Но 
на первом этапе выявления сбоя ждать какое−то 
время необходимо, чтобы классифицировать не-
исправность (константная или нет) и принять пра-
вильное решение: продолжить или ремонтировать. 
Здесь требуются счетчики−таймеры, определяю-
щие ожидаемую для данной СС−схемы и данной 
технологии максимальную суммарную длитель-
ность рабочей и спейсерной фазы в наихудшем 
случае.  Использование таймера нарушает концеп-
туальный принцип «независимости от задержек». 
Таймер накладывает ограничение на задержки 
элементов, но в разумных пределах.

Сбой, проявляющийся как «зависание» одного 
из индикаторных выходов, вызывает ожидание, 
отсчитываемое таймером в схеме управления. По 
окончании ожидания на выход схемы мультиплек-
сируется выход того канала, чей индикаторный 
выход переключился в правильное значение.

Сбой, проявляющийся как несовпадение 
информационных выходов в рабочей фазе при 
правильном переключении индикаторов, требует 
дополнительной проверки состояний информа-
ционных выходов по окончании времени работы 
таймера. Корректным будет тот результат, кото-
рый не содержит спейсерных и антиспейсерных 
состояний в рабочей фазе или рабочих состояний 
в спейсерной фазе. Он и мультиплексируется на 
выход схемы.

Пусть значение логического нуля индикатор-
ного сигнала отражает спейсерное или антиспей-
серное состояние индицируемого парафазного 
сигнала, а значение логической единицы — его 
рабочее состояние. Тогда для проверки наличия 
спейсерных и антиспейсерных состояний в составе 
информационного выхода в рабочей фазе доста-
точно объединить его поразрядные индикаторы 
простой схемой логического «И» (функция WI). Для 
проверки наличия рабочих состояний в составе 
информационного выхода в спейсерной фазе до-
статочно объединить его поразрядные индикаторы 
простой схемой логического «ИЛИ» (функция SI). 
Признак наличия отказа в состоянии информаци-
онного выхода — единичное значение функции FS0:

где SP — признак текущей спейсерной (SP = 1) или 
рабочей (SP = 0) фазы.

Для обеспечения устойчивости к N 
последовательным отказам, каждый из 
которых воспринимается и детектируется 
как однократный отказ, простую дублиро-
ванную схему нужно дополнить (N – 1) ре-
зервными каналами (рис. 1). Обнаружение 
первых (N – 1) отказов запускает процесс 
замещения сбойного канала идентичным 
резервным. Последний N−й отказ вынуж-
дает схему управления оставить один ра-
ботающий канал.

Сигналы DR1, DR2 (информационные 
выходы задействованных резервных ка-
налов) и IR1, IR2 (индикаторные выходы 
задействованных резервных каналов) за-
мещают собой сигналы D1, D2, I1, I2 в вы-
ходной схеме выбора рабочего канала по 
мере необходимости.

Схема управления на рис. 1 включает 
в себя таймер ожидания окончания га-
рант−интервала, длительность которого 

Рис. 1. СС−схема, устойчивая к N отказам

Fig. 1. ST circuit resistant to N failures
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соответствует времени гарантированного пере-
ключения СС−схемы в рабочую и в спейсерную 
фазу в наихудших условиях при наличии входных 
сигналов, разрешающих такое переключение, и 
превышает максимальное время самоликвидации 
логического сбоя в предполагаемых условиях экс-
плуатации.

Таймер ожидания

Таймер ожидания переключения СС−схемы 
в текущую фазу идеологически может быть ре-
ализован различными способами как СС−схема, 
работающая в режиме автономного замыкания 
с СС−сбросом.

Аппаратные затраты в схеме на рис. 1 склады-
ваются из аппаратных затрат (N + 1) рабочих и ре-
зервных каналов, схемы управления, включающей 
таймер ожидания, и выходной схемы сравнения и 
выбора. В первом приближении можно считать, что 
схема управления и выходная схема сравнения и 
выбора в совокупности имеют сложность, сравни-
мую со сложностью одного канала обработки дан-
ных. Тогда общую сложность отказоустойчивой 
СС−схемы можно оценить как AC,ST·(N + 2), где AC,ST 
— сложность одного СС−канала обработки данных.

Синхронная схема, обеспечивающая защиту 
от N однократных отказов, может быть реализо-
вана в двух вариантах:

1) схемой вотирования «(N + 1)−из−(2N + 1)» 
— вариант С−1,

2) схемой вотирования «2−из−3» с (N – 1) ре-
зервными каналами и блоком адаптивной комму-
тации резервных каналов, представляющим собой 
синхронный вариант схемы управления на рис. 1 
— вариант С−2.

Аппаратные затраты первого варианта в пер-
вом приближении можно оценить как AC,S(2N + 2), 
где AC,S — сложность одного синхронного канала 
обработки данных, а сложность второго варианта 
— как AC,S(N + 4).

Сравнение аппаратных затрат на реализа-
цию вариантов отказоустойчивых синхронных и 

СС−схем показано на рис. 2. Аппаратные затраты 
всех вариантов приведены к аппаратным затратам 
первого синхронного варианта С−1. 

Здесь учтено соотношение аппаратных за-
трат СС и синхронных реализаций типовых циф-
ровых схем — конвейеров обработки данных: 
СС−конвейер оказывается сложнее синхронного 
аналога примерно в 2,4 раза, т.е. AC,ST/AC,S = 2,4.

Из диаграммы видно, что при увеличении сте-
пени защищенности, т.е. числа отказов, парируе-
мых отказоустойчивой схемой, ее СС−реализация 
становится менее избыточной в сравнении с тра-
диционным синхронным решением. Вместе с тем, 
устойчивость СС−реализации к множественным 
логическим сбоям остается выше в несколько 
раз [10], чем у обоих синхронных аналогов, если 
сбои происходят одновременно в нескольких ка-
налах. В совокупности с другими преимуществами 
СС−схем в сравнении с синхронными аналогами 
(независимость работоспособности от актуальных 
задержек элементов и от условий эксплуатации) 
это делает СС−схемы привлекательным базисом 
для реализации сбое− и отказоустойчивых циф-
ровых устройств.

Заключение

1. Вотированные синхронные схемы (N−из−M) 
обеспечивают защиту не от всех видов сбоев и от-
казов. Например, часто повторяющиеся одиночные 
сбои и множественные одновременные сбои маски-
руются не гарантированно.

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

3. Дублированная СС−схема обладает устой-
чивостью к множественным логическим сбоям 
и однократным отказам, но при этом необходим 
таймер, работающий от внешнего синхросигнала. 

4. При увеличении степени защищенности, 
т. е. числа отказов, парируемых отказоустойчивой 

Рис. 2. Сравнение отношений аппа-
ратных затрат СС−варианта (СС) 
и двух синхронных вариантов 
(С−1 и С−2) цифровой схемы

Fig. 2. Comparison of the ratios of 
hardware costs of the ST−case 
(CC) and two synchronous variants 
(С−1 and С−2) of the digital circuit
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Сжатие квантового контура для моделирования 
пространственной структуры белка

© 2022 г. М. О. Лисниченко1, , С. И. Протасов1

1 Университет Иннополис, 
ул. Университетская, д. 1, Иннополис, Республика Татарстан, 420500, 

Российская Федерация

 Автор для переписки: m.lisnichenko@innopolis.university

Аннотация. Вычислительное материаловедение направлено на моделирование веществ для 
изучения их физических свойств. Биоэлектроника — это междисциплинарная область, изуча-
ющая биологические материалы с точки зрения проводимости. Пространственная структура 
(или свертка) белка напрямую влияет на его физические и химические свойства, в том числе 
на проводимость. Моделирование пространственной структуры белка является вычислительно 
трудной задачей: число возможных степеней свободы делает моделирование экспоненциально 
сложным для классических вычислений из−за ограниченности ресурсов, а именно памяти и про-
цессорного времени. Квантовые вычисления направлены на обработку многомерных данных, 
при которых потребность в вычислительных ресурсах (кубитах) растет логарифмически по от-
ношению к размеру данных. Квантовые операторы, вентили, составляют квантовые программы, 
называемые контурами (или схемами). В реальных квантовых компьютерах вентили являются 
неточными и дорогими в исполнении. Одним из способов повышения точности результата и 
снижения стоимости вычислений служит уменьшение количества квантовых вентилей. Данная 
работа описывает подход к уменьшению количества вентилей, состоящий из двух комбиниру-
емых техник. Первая техника оптимизации основана на свойствах обратных и коммутирующих 
матриц. В рассматриваемом случае оптимизированный контур при моделировании предска-
зывает такую же структуру белка, как и при моделировании исходным контуром, поскольку они 
математически эквивалентны. Вторая техника основана на исключении из квантового контура 
операторов с малоамплитудными параметрами. В этом случае оптимизированный контур рас-
считывает приближенную структуру белка с погрешностью, зависящей от величины амплиту-
ды параметров матриц. В ходе работы при моделировании части молекулы азурина удалось 
сократить глубину квантового контура с 631 до 629 вентилей первой техникой. Сокращение 
числа операторов первого метода совместно со вторым зависит от порогового значения, за-
данным вручную: для порогового значения 0,4 радиан глубина квантового контура составляет 
314 вентиля.

Ключевые слова: квантовые технологии, оптимизация, моделирование, биоэлектроника
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Abstract. Computational material science aims to simulate substances to understand their physical 
properties. Bioelectronics is an interdisciplinary field that studies biological material from the conduc-
tivity point of view. In case of proteins, the folding is an important feature that directly influences physi-
cal and chemical properties. The folding modelling is a hard task. The enormous number of degrees 
of freedom makes modelling impossible for classical computation due to resource limits. Quantum 
computations aim to process multidimensional data with logarithmic growth of quantum bits. Quantum 
operators (gates) form quantum programs, known as circuits that process the input data. In real quantum 
computers, the gates are noisy and expensive to execute. Thus, it is essential to reduce the number of 
quantum gates both for the quality of the result and the cost of computations. This work describes an 
approach to decrease the number of quantum gates based on their mathematical property. The matrix 
properties form the first optimization technique. In this case, the optimized quantum circuit predicts 
precisely the same protein folding as the not optimized circuit predicts. This happens because both 
of the circuits are mathematically equivalent. The removal of weakly−parametrized gates forms the 
second optimization technique. In such case the optimized quantum circuit calculates the approximate 
protein folding. The error depends on parameter’s amplitude of the gates. The first technique allows to 
decrease the circuit depth from 631 to 629 gates while modelling the part of Azurin peptide. The second 
technique allows to decrease the depth to 314 gates with the threshold parameter value 0.4 radians.

Keywords: quantum technology, optimization, modelling, bioelectronics
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Введение

Биоэлектроника является перспективной об-
ластью на стыке электроники и биологии [1]. Она 
изучает электрическую проводимость биомате-
риалов для создания «новых систем обработки 
информации, датчиков и приводов, атомарного 
размера» [2]. Белковые молекулы в составе био-
электронных материалов также обладают элек-
тропроводностью. Ю. Токита и др. [3] исследовали 
s− и p−полупроводниковые свойства цитохрома в 
зависимости от структуры молекулы. В ходе ис-
следования авторы предложили идею «белкового 
полупроводника с p—n−переходом». Дж. Ферейро 
и др. [4] предложили метод «детектирования био-
молекулярных электронных соединений» в экспе-
риментах с азурином. М. Кордес в своей работе [5] 
описал транспортный механизм электронов в моле-
кулах аминокислот. М. Кордес и Б. Гизе в работе [6] 
описали возможные механизмы проводимости: об-
мен электронами, «прыжки» электронов и перенос 
протонов. М. Ха и др. в своей работе [7] показали 

взаимосвязь между структурой белка и механиз-
мом образования полупроводникового перехода. 
С. Левинталь [8] показал, что пространственная 
структура белка определяется составом амино-
кислотной последовательности и эта структура 
уникальна для каждого белка. Однако другие ис-
следования показывают, что существуют белки, у 
которых стабильная структура не единственна [9], 
а также существуют неупорядоченные белки [10]. 
Подобные феномены выходят за рамки данного 
исследования, предложенный метод направлен 
на поиск любой одной стабильной структуры, если 
она существует.

Знать структуру белка — значит знать свой-
ства проводимости белка [7]. Математическое 
моделирование позволяет определить структуру 
белка по заданной последовательности аминокис-
лот. Следовательно, помогает определить свойства 
проводимости биоматериала.

В. Харт и С. Истрайл доказали, что моделиро-
вание свертывания белков является NP−трудной 
задачей [11]. Следовательно, не существует точного 
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алгоритма моделирования сворачивания белка, 
требующего полиномиального времени на клас-
сическом компьютере, при этом существуют до-
статочно продвинутые приближенные решения, 
основанные на машинном обучении [12]. Квантовые 
вычисления справляются с задачами моделиро-
вания и оптимизации с меньшими затратами ре-
сурсов [13]. 

В данной работе представлен метод оптими-
зации квантового контура для решения задачи 
фолдинга белка на квантовом компьютере.

 Теоретический анализ

А. Роберт и др. [14] представили метод для 
предсказания нативной структуры белка. Метод 
начинается с кодирования аминокислот. Каждая 
аминокислота обладает уникальными физически-
ми свойствами, которые влияют на проводимость 
белка. Авторы описали формирование оператора 
энергии для аминокислот. Этот оператор, гамиль-
тониан, удовлетворяет следующими ограничива-
ющими факторами:

− рост: «препятствует тому, чтобы последова-
тельность аминокислот (основная или побочная) … 
складывалась сама с собой» [14];

− хиральность: «обеспечивает правильную 
стереохимию боковых последовательностей, если 
они присутствуют» [14];

− взаимодействие: состоит из двух гамиль-
тонианов и равняется Hin = Hoverlap + Hpair. Первый 
гамильтониан «определяет, перекрываются ли 
какие−либо два участка молекулы, и впослед-
ствии добавляет штраф за перекрытие», а второй 
«учитывает взаимодействие между двумя не свя-
занными ближайшими соседними участками» [15].

В работе [15] этот метод кодирования исполь-
зуется как основа для дальнейшей оптимизации. 
Из−за перечисленных ограничений кодирование 
является экспоненциально сложной вычислитель-
ной задачей для классических компьютеров, но 
разрешимой для квантовых компьютеров.

Существующая элементная база квантовых 
компьютеров подвержена ошибкам, которыми 
нельзя пренебречь. Каждый оператор вносит не-
значительные ошибки, которые вместе приводят 
к существенному искажения результата. Эта осо-
бенность определила эру шумных среднемасштаб-
ных квантовых компьютеров (Noisy Intermediate−
Scaled Quantum — NISQ) [16] и подразумевает, что 
вычисления ведутся на ненадежных квантовых 
компьютерах, ограниченных числом кубитов (до 
100). Уменьшение количества взаимодействий 
между кубитами и окружающей средой приводит 
к более точной реализации на физическом уровне, 
в то время как алгоритмы квантовой коррекции 
ошибок (Quantum Error Correction — QEC) от-

вечают за надежность с точки зрения обработки 
данных [17]. Если представить кубиты как линии, а 
вентили как узлы на них, то квантовая схема пред-
ставляет собой пути от входных данных до выход-
ных состояний вдоль линий по узлам. Чем длиннее 
путь, тем, как правило, больше вентилей содержит 
схема. Таким образом, уменьшение глубины схе-
мы — самого длинного пути в квантовом контуре 
— означает одновременное уменьшение ошибки и 
стоимости исполнения квантового контура. Однако, 
если просто удалить вентили, то результат будет 
отличаться от изначально ожидаемого. Данная 
работа описывает метод оптимизации, который 
сохраняет фидельность (либо максимизирует ее 
в случае приближенного подхода), меру сходства 
между фактическим результатом и предсказан-
ным состоянием.

Новизна. Данная работа описывает алгоритм 
оптимизации квантового контура, кодирующего 
часть пептида азурина [18]. Оптимизация исполь-
зует математические свойства матриц и анализ 
слабопараметризованных вентилей. Алгоритм 
позволяет получить как абсолютно точный, так и 
приближенный результат, в зависимости от вы-
бора техники оптимизации. Оптимизация точным 
методом сохраняет фидельность равной единице, 
а также сохраняет вентили с небольшой ампли-
тудой параметров. Оптимизация приближенной 
техникой удаляет вентили с малым влиянием на 
выходное состояние, следовательно, снижает фи-
дельность. Оптимизация также может включать 
обе — точную и приближенную — техники.

До измерения вектора состояния размера 2N 
описывает состояние N частиц c двумя квантовы-
ми состояниями — кубитов. Например, следующие 
вектор−столбцы — кет−векторы — представляют 
один кубит в состоянии |0〉 и |1〉 соответственно:

 
 (1)

Вектор−строка (также называемый бра−
вектором) является транспонированным сопря-
женным кет−вектора. Например, для состояний 
〈0| и 〈1| соответствующие бра−вектор выглядят 
следующим образом:

 
 (2)

В квантовых вычислениях произвольное со-
стояние одного кубита |ψ〉 принято описывать че-
рез суперпозицию наблюдаемых (т. е. тех, которые 
можно обнаружить при измерении) следующим 
образом:

 
 (3)

где θ, φ ∈ R [0, π] [20].
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В квантовых вычислениях все кубиты иници-
ализируются в нулевом состоянии |0〉. Квантовые 
операторы воздействуют на кубиты и изменяют их 
состояния (и состояние всей системы). Квантовые 
вентили являются унитарными матрицами. Любые 
однокубитные вентили являются частным случаем 
следующей матрицы:

 

 (4)

где θ, φ, и λ представляют собой параметры — 
вращение вокруг осей X, Y, Z общепринятой гра-
фической репрезентации квантовых состояний 
— сферы Блоха [21].

Далее рассмотрим алгоритм упрощения кван-
тового контура.

Ме тодика техники оптимизации

Рассмотрим метод уменьшения глубины ко-
дирующей квантовой схемы свертывания белков. 
Алгоритм состоит из двух техник:

− удаление избыточных квантовых операторы 
при сохранении математической эквивалентности;

− удаление квантовых операторов с малыми 
параметрами.

Качество предложенных техник оценивается 
с помощью следующих численных характеристик. 
Глубина квантовой схемы, количество квантовых 
вентилей и фидельность состояния, позволяют 
численно оценить предложенный подход. Глубина 
схемы и количество квантовых вентилей соот-
ветствуют количеству узлов в самом длинном пути 
схемы и общему количеству операций в схеме, со-
ответственно. Функция фидельности определяет 
меру сходства двух квантовых состояний. Евкли-
дово расстояние или L2−метрика, определяет 
расстояние (в пространстве относительных углов 
структуры) между нативной и предсказанной на 
основе упрощенного квантового контура простран-
ственными конфигурациями белка.

К оммутативность. Первый этап используют 
коммутативность матриц, а также определение 
обратных матриц. Для унитарных матриц (которы-
ми являются все квантовые операторы) обратная 
матрица равна транспонированной комплексно−
сопряженной исходной матрицы. Для унитарной 
матрицы U это свойство выглядит следующим 
образом:

 UU−1 = U−1U = UU† = U†U = I, (5)

где I представляет собой единичную матрицу. 
Таким образом, если схема содержит вентили, за 

которыми следуют им обратные вентили, алгоритм 
их сокращает. Коммутативное свойство применя-
ется следующим образом. Предположим, что ма-
трицы A, U, U† образуют квантовую схему (рис. 1).

Определение: Если унитарный оператор U и 
его обратный оператор U† ограничивает после-
довательность унитарных операторов, где все 
матрицы коммутируют с U, то операторы U и 
U† назовем избыточными операторами.

Операторы с малоамплитудными параме-
трами. Вторая техника оптимизации связана с 
параметрами матричных операторов. Выше были 
рассмотрены универсальные квантовые вентили с 
параметрами θ, φ, λ. Выходное состояние контура 
зависит от пороговых значений параметров и вы-
ражается в фидельности по сравнению с нативной 
структурой белка. Очевидно, что существенно из-
мененная схема приводит к ошибкам в результате 
вычислений. Предложенная идея заключается в 
том, чтобы проверить насколько точно работает 
контур, сжатый путем исключения операторов с 
низкими амплитудами параметров θ, φ, λ (см. фор-
мулу (4)). Пороговые значения лежат в интервале 
[0, π]. Одним из способов измерения точности явля-
ется введение оценки фидельности для квантовых 
состояний после кодирования. На основе двух со-
стояний |ρ〉 и |σ〉 функция фидельности выглядит 
следующим образом:

 F(ρ, σ) = |〈ρ|σ〉 |2. (6)

Другой способ — использовать евклидову меру 
L2 чтобы найти расстояние между приближенно 
рассчитанной структурой белка и точной в радиа-
нах. Координаты каждой аминокислоты кодируют 
структуру белка в виде матрицы. Пусть матрицы A 
и B содержат попарно относительные углы амино-
кислот белковой структуры, вычисленной несжа-
тым и сжатым квантовым контуром соответствен-
но. Тогда L2 представляется следующим образом

 

 (7)

где p — индекс аминокислоты в цепи молекулы.
Следующий раздел приводит данные по со-

бранным экспериментам с обоими описанными 
режимами.

Экс периментальные результаты

Экспериментальная часть включает в себя ис-
пользование фреймворка Qiskit [22] для моделиро-
вания работы квантовых контуров. Эксперименты 
охватывают моделирование исходных контуров, 
а также контуров, сжатых путем удаления избы-
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точных вентилей, и полностью сжатых контуров 
обеими техниками.

На рис. 2 показана зависимость глубины кван-
тового контура и количества квантовых вентилей 
от пороговой амплитуды параметра.

При уменьшении числа параметризованных 
вентилей нарушается правильность кодирования 
физических свойств белка. В результате опреде-
ляемая структура белка оказывается ошибочной. 
Однако при определенных параметрах предска-
занная структура совпадает со структурой, кото-
рую определяет исходная схема. В данном случае 
пороговое значение 0,4 радиана позволяет удалить 
вентили с параметрами ниже этого значения так, 
что оценка L2 равняется нулю. На рис. 3 представ-
лены показатели фидельности и L2−метрики.

Резу льтаты и их обсуждение

Обе техники сжатия квантового контура со-
кращают глубину схемы и число операторов. 
В частности, контур кодирования без сжатия 
глубиной 631 вентиля имеет 746 оператора; если 
исключить избыточные вентили, то схема глубиной 
629 вентиля имеет 744 оператора. Этот шаг не явля-
ется эффективным в чистом виде для рассматри-
ваемого случая. Несмотря на то, что контур имеет 
большое число операторов, он не содержит значи-
тельного числа вентилей, которые коммутируют.

Напротив, если для параметризованных вен-
тилей установлено соответствующее пороговое  
значение, контур значительно сокращается как по 
глубине, так и по количеству вентилей. Если ис-

Рис. 1. Квантовая схема

Fig. 1. Quantum circuit

Ри с. 2. Глубины квантового контура и количество вентилей в нем. Исходный контур состоит из 746 квантовых вентилей и 
имеет глубину 631

Fig. 2. Quantum circuit depth and number of gates in this circuit. The initial uncompressed circuit performs with 746 quantum gates 
having depth 631

Рис. 3. Показатели фидельности и L2−метрики. Аномалия наблюдается в области высоких обоих метрик – достоверности и 
L2, при пороговом значении 0,4

Fig. 3. Fidelity and L2 score. The anomaly in the area of high both fidelity and L2 score under threshold value 0.4
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ключить операторы со значениями параметров в 
пределах [0,05; 0,4), (0,4; π], то L2−метрика отлична 
от 0. Примечательно, что, если удалить вентили 
с параметрами меньше или равными пороговому 
значению 0,4, предсказанная структура белка 
точно такая же, как и в случае предсказания по 
несжатому контуру. При этом глубина контура сни-
жается до 314 вентилей, а суммарное их количество 
составляет 417. Таким образом, для наблюдаемого 
случая схема с уменьшенным числом вентилей опре-
деляет структуру белка верно. Стоит заметить, что 
выходное квантовое состояние и пространственная 
структура не являются одним понятием. Отсюда 
следует, что метод расчета структуры не учиты-
вает симметрично отображенные конфигурации.

Заключение

Данная работа описывает метод сжатия кван-
тового контура, используемого для моделирования 
пространственной структуры белков. Метод осно-
ван на свойстве обратных матриц и анализе пара-
метризованных вентилей. Первая техника оптими-
зации позволяет уменьшить количество вентилей 
без изменения выходного результата по сравнению 
с реальной структурой белка. Однако сокращение 
количества вентилей и глубины незначительно. 
Вторая техника позволяет сократить большее ко-
личество операторов в зависимости от пороговой 
амплитуды. Например, при пороговом значении ам-
плитуды 0,4 радиана глубина квантового контура 
составляет 314 вентиля при исходной глубине 631. 

Ценой сжатия является снижение фидельности 
кодирующего состояния, что является признаком 
неточно предсказанной структуры белка.

Предложенный метод позволяет найти значе-
ния параметров, при которых более сжатый контур 
предсказывает пространственную структуру точ-
нее менее сжатого. Контур предсказывает структу-
ру белка с низким значение L2 используя преиму-
щества этих аномалий. Симуляция такого контура 
дает высокую точностью выходного состояния при 
уменьшенной глубине и сокращенном количестве 
вентилей. Во−первых, возникает гипотеза о все-
общности этого явления. Данное предположение 
относится к перебалансировке параметров вну-
три контура. Вместо того чтобы сокращать числа 
вентилей, возможно их разделение на отдельные 
одно− или многопараметрические вентили и их 
объединение. Однако в этом случае оптимизация 
«грубой силой» потребует много времени и ресур-
сов. Дальнейшее развитие идеи требует изучения 
вычислительно незатратных методов в области 
разложения матриц. Второе предположение свя-
зано с процессом моделирования структуры белка 
как таковым. Предложенный алгоритм сжимает 
только кодирующую часть квантового контура. 
Если производить оптимизацию контура на каж-
дой итерации процесса обновления параметров, то 
время и стоимость обучения сокращаются. Даль-
нейшая работа направлена на проверку двух идей 
на более широких выборках.
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Влияние условий вакуумного спекания на свойства 
люминесцентной керамики Y3Al5O12 : Ce
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Аннотация. Целью данного исследования являлось изучение влияния условий вакуумного 
спекания, а также концентрации церия на оптические, люминесцентные и теплофизические 
свойства керамики на основе иттрий алюминиевого граната легированного катионами Се3+. 
Для достижения цели были синтезированы серии керамических порошков и изготовлены об-
разцы люминесцентной керамики состава Y3−хСехAl5O12, где x принимал значения от 0,01 до 
0,025 ф. ед. Показано, что фазовый и гранулометрический состав керамических порошков не 
зависят от концентрации церия. В отсутствии спекающих добавок при увеличении температуры 
вакуумного спекания от 1675 до 1800 °С оптическое пропускание образцов люминесцентной 
керамики на длине волны 540 нм возрастало с 5 до 55 %, при одновременном повышении 
теплопроводности от 8,4 до 9,5 Вт/(м ⋅ К). Обнаружено, что увеличение концентрации церия 
приводило к смещению максимума полосы люминесценции от 535 до 545 нм, в то время как 
ширина полосы люминесценции  сужалась при  увеличении температуры вакуумного спекания 
от 1675 до 1725 °С. 

© 2022 National University of Science and Technology MISIS. 
This is an open access article distributed under the terms of the Creative Commons Attribution License 
(CC-BY 4.0), which permits unrestricted use, distribution, and reproduction in any medium, provided the 
original author and source are credited.
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Effect of vacuum sintering conditions on the properties 
of Y3Al5O12 : Ce luminescent ceramics
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Abstract. The aim of this work was to study the effect of vacuum sintering conditions and cerium 
concentration on the optical, luminescent and thermal properties of yttrium−aluminum garnet based 
ceramics doped with Се3+ cations. Series of ceramic powders were synthesized and samples of lumi-
nescent ceramics having the composition Y3−хСехAl5O12 were synthesized where x was in the range 0.01 
to 0.025 f.u. We show that the phase composition and grain size distribution of the ceramic powders 
do not depend on cerium concentration. Without sintering additives, an increase in vacuum sintering 
temperature from 1675 to 1800 °C leads to an increase in the optical transmittance of luminescent 
ceramic specimens from 5 to 55% at a 540 nm wavelength and an increase in the thermal conductivity 
of the samples from 8.4 to 9.5 W/(m · K). It was found that an increase in cerium concentration leads to 
a shift of the luminescent band peak from 535 to 545 nm where as the width of the luminescent band 
decreases with an increase in vacuum sintering temperature from 1675 to 1725 °C.

Keywords: YAG : Ce, luminescence, ceramics vacuum sintering, activator concentration, optical 
properties
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Введение

В настоящее время светодиоды, излучаю-
щие белый свет (WLED — White Light−Emitting 
Diodes), благодаря более высокой электрической 
эффективности по сравнению с люминесцентными 
лампами [1, 2] широко используются в различных 
системах освещения [3, 4]. В этих устройствах, си-
нее излучение, генерируемое светодиодом на ос-
нове InGaN [5, 6], преобразуется в белый свет при 
помощи люминофоров [7—9]. Одним из наиболее 
эффективных люминофоров считается иттрий−
алюминиевый гранат легированный катионами 
церия (YAG : Ce) [10]. 

В подавляющем большинстве бытовых свето-
диодных устройств белого свечения люминофор 
наносится на синий светодиод в виде компаунда. 
Технологическим барьером на пути повышения 
яркости WLED является нестабильность люми-
несцентного компаунда, представляющего собой 
порошковый люминофор на основе YAG : Ce по-
мещенный в органическое связующее. По при-
чине низкой теплопроводности композиционного 
покрытия, увеличение излучаемой светодиодом 
энергии ведет к деградации WLED, и как след-
ствие к уменьшению световой отдачи и изменению 
цветовых координат [10—12]. Решение данной про-
блемы возможно путем замены композиционного 
покрытия на люминесцентную керамику [10—13]. 
Благодаря большей прочности и меньшей чувстви-
тельности к температуре, чем у слоев люминофора, 
люминесцентная керамика демонстрирует боль-
шую эффективность преобразования света [14]. 
С появлением коммерчески доступных мощных 
полупроводниковых лазеров синего света ужесто-
чились требования к теплофизическим свойствам 
преобразователей света, при этом стало возможно 
создавать сверхяркие источники белого света [14]. 
Следует отметить, что потребность в сверхярких 
источниках белого света испытывают автомобиль-
ная, авиационная, судостроительная и горнодобы-
вающая промышленности. 

Цель работы  — определение влияния условий 
вакуумного спекания на оптические, люминесцент-
ные и теплофизические свойства керамики на ос-
нове иттрий алюминиевого граната легированного 
катионами церия. 

Для достижения поставленной цели были 
синтезированы керамические порошки на осно-
ве иттрий алюминиевого граната с различными 
концентрациями церия. Диапазон концентраций 
церия был выбран на основании результатов ис-
следований, представленных в работе [15] и соот-
ветствовал области составов YAG : Ce, обладающих 

наибольшей интенсивностью люминесценции, 
в случаях синтеза керамических порошков в ат-
мосфере воздуха.

Экспериментальная часть

Для синтеза керамических порошков ис-
пользовали следующие реагенты: водный аммиак 
(25 %, ОСЧ, СигмаТек, Россия), хлорид алюминия 
гексагидрат (99 %, Acros Organics, Бельгия), нитрат 
церия гексагидрат (99,9 %, Вектон, Россия), хлорид 
иттрия гексагидрат (99,9 %, Chemical Point, Герма-
ния), сульфат аммония (99 %, Ставреахим, Россия), 
спирт изопропиловый (99,7 %, ООО «Химпром», 
Россия).

Синтез керамических порошков составов 
Y3−хСехAl5O12 (где х = 0,01, 0,0125, 0,015, 0,0175, 0,02, 
0,0225 и 0,025) был осуществлен методом распы-
ления концентрированного раствора солей церия, 
алюминия и иттрия в 25 % раствор аммиака, взя-
того с 6 кратным избытком и сульфата аммония 
(0,45 М). Полученный осадок промывали раство-
ром сульфата аммония (0,045 М). Отмытый осадок 
сушили в сушильном шкафу при температуре 
60 °С в течении 15 ч. Высушенный осадок под-
вергали прокаливанию в печи Nabertherm 08/18 
в корундовых тиглях на воздухе при температуре 
1200 °С в течение 2 ч. В керамические порошки не 
вводилась спекающая добавка с целью исключить 
ее влияние на процессы преобразования энергии 
возбуждения в люминесценцию катионов Ce3+. На 
основе синтезированных керамических порошков, 
методом одноосного прессования при давлении 
50 МПа были изготовлены керамические компакты 
в виде дисков диаметром 15 мм и толщиной 4 мм. 
Спекание образцов керамики осуществлялось в ва-
куумной печи при пяти различных температурах: 
1675, 1700, 1725, 1750, 1775 и 1800 °С. Длительности 
изотермической выдержки составляла 10 ч. После 
вакуумного спекания с целью удаления вакансий 
кислорода образцы керамики отжигали на воздухе 
при температуре 1450 °С в течение 10 ч в высоко-
температурной печи (Nabertherm 08/18, Германия).

Все изготовленные керамические диски пу-
тем шлифовки приводили к одинаковой толщине 
(1 ± 0,01 мм) и полировали до зеркального блеска 
при помощи установки (QPol−250, Германия).

Для регистрации спектров светопропускания в 
диапазоне длин волн от 200 до 900 нм использовал-
ся спектрофотометр СФ−56 (ЗАО «ОКБ Спектр», 
Россия). 

Исследование фазового состава керамических 
порошков выполнялось при помощи рентгеновского 
дифрактометра (XRD, Empyrean, Panalytical, Ни-
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дерланды), оснащенного рентгеновской трубкой 
с медным анодом (CuKα1 λ = 0,15406 нм), в диапа-
зоне углов 2θ от 10 до 90°, шагом 0,01° и скоростью 
сканирования 0,7 град./мин. Идентификация фаз 
осуществлялась с помощью программного обеспе-
чения Highscore Plus с базой данных ICDD PDF−2.

Микрофотографии керамических порошков 
были получены с помощью сканирующего элек-
тронного микроскопа (FESEM, LM Mira 3, Tescan, 
Чешская Республика).

Измерение температуропроводности и изо-
барной удельной теплоемкости керамики было 
произведено на приборе лазерной вспышки LFA 
467 HyperFlash LFA 467 HyperFlash (Netzsch, Гер-
мания), с использованием Пирокерам в качестве 
эталонного образца. Расчет теплопроводности вы-
полнялся с использованием уравнения:

χ = gСpρ,

где χ — теплопроводность; g — температуропро-
водность, Сp — изобарная удельная теплоемкость; 
ρ — плотность.

Плотность образца была определена методом 
гидростатического взвешивания на аналитических 
весах HR−250AZG с приставкой для гидростатиче-
ского взвешивания.

Регистрацию спектров люминесценции выпол-
няли с помощью спектрофлюориметра СФЛ−МДР 
(ЗАО «ОКБ Спектр», Россия). 

Результаты и их обсуждение

На рис. 1 представлена микрофотография, 
иллюстрирующая типичную морфологию кера-
мических порошков YAG, синтезированных ме-
тодом химического осаждения [16—18]. Анализ 
СЭМ−микрофотографий показал, что керамиче-

2 мкм

ские порошки состояли из собранных в агломераты 
первичных частиц размером порядка 150 нм. Как 
следует из данных, представленных в табл. 1, все 
образцы порошков Y3−хСехAl5O12 имели близкий 
гранулометрический состав.

Расшифровка дифрактограмм (рис. 2) позво-
лила определить, что, для всех синтезированных 
образцов единственной обнаруженной фазой яв-
лялась фаза иттрий−алюминиевого граната. По-
сторонних фаз не было обнаружено. Оценка па-
раметров кристаллических решеток (a) порошков 
Y3−хСехAl5O12, не выявила существенных отличий 
среди образцов. Различия в величинах a были в 
пределах погрешности эксперимента (± 0,0.0025 нм). 
Рассчитанные величины a = 1,2014 ± 0,00025 нм, на-
ходились в хорошем согласии с данными представ-
ленными в работе [15], для образцов монофазных 
твердых растворов YAG : Ce сопоставимых соста-
вов. Параметры областей когерентного рассеяния 
(ОКР) равные 63 ± 3 нм, свидетельствовали о том, 
что синтезированные образцы представляют собой 
нанокристаллические порошки.

Тот факт, что керамические порошки облада-
ли одинаковым гранулометрическим и фазовым 
составами, позволяет исключить из дальнейшего 
анализа влияние этих характеристик на свойства 
люминесцентной керамики, изготовленной посред-
ством вакуумного спекания. 

На рис. 3, а представлены фотографии об-
разцов керамики Y3−хСехAl5O12 после вакуумного 
спекания и последующего отжига на воздухе. Как 
можно видеть на рис. 3, б, на примере серии об-
разцов с содержанием Ce 0,0175 ф. ед., увеличение 
температуры спекания приводило к повышению 
светопропускания в диапазоне длин волн от 500 до 
900 нм. Сильное поглощение в области 400—500 нм 
связано с поглощением фотонов катионами церия 
Ce3+ [15]. Низкие значения светопропускания об-

Рис. 1. Микрофотография керамического порошка 
Y3-хСехAl5O12 (x = 0,0175)

Fig. 1. Micrograph of Y3-хСехAl5O12 ceramic powder (x = 0.0175)

Таблица 1

Гранулометрические характеристики 
агломератов в керамических порошках 

составов Y3−хСехAl5O12
Grain size distribution in Y3−хСехAl5O12 

ceramic powders

Y3-хСехAl5O12 D10, мкм D50, мкм D90, мкм

х = 0,01 0,395 2,204 6,345

х = 0,0125 0,419 2,447 6,543

х = 0,015 0,405 2,296 6,362

х = 0,0175 0,409 2,415 6,495

х = 0,02 0,407 2,357 6,564

х = 0,0225 0,412 2,228 6,356

х = 0,025 0,413 2,306 6,335
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Рис. 2. Дифрактограммы керамических порошков Y3-хСехAl5O12

Fig. 2. X-ray diffraction patterns of Y3-хСехAl5O12 ceramic powders

X
Температура спекания T, °C

1675 1700 1725 1750 1775 1800

0,0100

0,0125

0,0150

0,0175

0,0200

0,0225

0,0250

Рис. 3. Фотографии экспериментальных образцов керамики 
Y3−хСехAl5O12 (а); спектры светопропускания серии об-
разцов Y3−хСехAl5O12 с содержанием церия 0,0175 ф. ед. 
(б); зависимость светопропускания образцов керамики 
Y3−хСехAl5O12 на длине волны 540 нм от концентрации 
церия (х) и температуры вакуумного спекания (T) (в)

Fig. 3. (a) Photographs of Y3−хСехAl5O12 ceramic samples; 
(б) transmittance spectra of Y3−хСехAl5O12 series of 
samples with a 0.0175 f.u. cerium content; 
(в) transmittance of Y3−хСехAl5O12 ceramic samples at a 
540 nm wavelength as a function of cerium concentration 
(x) and vacuum sintering temperature (T)

б

в
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разцов керамики спеченных при температурах 
1775—1800 °С связаны с тем обстоятельством, что 
в керамический порошок не вводилась спекающая 
добавка.

С целью качественной оценки прозрачности 
образцов была выбрана длина волны 540 нм. Вы-
бор длины волны 540 нм обусловлен тем, что она 
не попадает в полосы поглощения примесных ли-
бо собственных дефектов и она находится вблизи 
максимума спектров люминесценции типичных 
твердых растворов YAG : Ce. Анализ зависимо-
сти величины светопропускания на длине волны 
540 нм от концентрации церия (x) и температуры 
вакуумного спекания (T) (рис. 3, в) свидетельствует 
о том, что прозрачность керамики улучшается с 
повышением T и снижением x.

Следует отметить, что прозрачность керамики 
зависит от концентрации остаточных пор, которые 
являются центрами рассеяния света. Светопропу-
скание беспористой оптической керамики YAG : Ce 
может достигать более 80 %, и приближаться к ве-
личинам сопоставимым со значениями светопро-
пускания монокристаллов аналогичного состава 
[16, 19—21]. 

По нашему мнению, обнаруженные зависимо-
сти светопропускания от концентрации церия и 
температуры спекания являются закономерными. 
Спекание керамики сопровождается уплотнени-
ем спрессованных наночастиц керамического по-
рошка и их агломератов. Скорость этого процесса 
подчиняется законам диффузии, поэтому зависит 
от температуры. При больших температурах про-
цесс спекания идет интенсивнее. Кроме того, высо-
кие температуры обеспечивают дополнительную 
энергию для внедрения катионов церия на место 
иттрия в кристаллической решетке иттрий−алю-
миниевого граната. С энергетической точки зрения, 
для встраивания сравнительно крупного катиона 
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Ce3+  (0,1143 нм) в додекаэдрическую позицию кри-
сталлической решетки YAG требуется большая 
энергия, чем для катиона Y3+, имеющего ионный 
радиус 0,1019 нм. 

В связи с этим, образцы керамики с низкими 
концентрациями церия, уплотняются быстрее и 
достигают большей прозрачности при меньших 
температурах вакуумного спекания, чем образцы 
с относительно высокими концентрациями.

Исследования теплопроводности керами-
ческих образцов с различной концентрацией 
церия при температуре 25 °С не выявили суще-
ственных различий. При этом была обнаружена 
тенденция увеличения теплопроводности от 8,4 
до 9,5 Вт/(м · К) с повышением температуры ваку-
умного спекания от 1675 до 1800 °С. Принимая во 
внимание увеличение светопропускания образ-
цов керамики с повышением температуры, мож-
но сделать заключение, что наиболее вероятной 
причиной повышения теплопроводности является 
снижение пористости образцов керамики. 

Важно отметить, что увеличение мощности из-
лучения WLED сопряжено с возрастанием энергии, 
поглощаемой керамическим преобразователем, 
следовательно, повышение теплопроводности яв-
ляется необходимым условием для создания высо-
комощных WLED. 

На рис. 4 представлены зависимости теплопро-
водности от температуры для образцов керамики 
Y3−хСехAl5O12 с содержанием церия 0,0175 ф. ед. Эти 
зависимости являются типичными для всех из-
готовленных в данной работе серий образцов. Как 
можно видеть, теплопроводность снижается при-
близительно на 50 % при увеличении температуры 
образцов с 25 до 300 °С. Снижение происходит по 
причине усиления фонон−фононного рассеяния [22]

Исследования люминесцентных свойств образ-
цов Y3−хСехAl5O12 при возбуждении светом c длин-
ной волны 450 нм показали (рис. 5), что максимумы 
люминесценции находятся в области 535—545 нм, 
полученные результаты хорошо согласуются с ли-
тературными данными [23—26]. Природа спектров 
люминесценции YAG: Ce связана с энергетически-
ми переходами электронов между вырожденными 
5d уровнями возбужденного состояния и двумя 4f 
уровнями основного состояния катионов Ce3+ [27].

При исследовании было зарегистрировано не-
большое смещение спектров с повышением концен-
трации церия от 0,01 до 0,025 ф. ед. Обнаруженный 
эффект хорошо согласуется c данными представ-
ленными в работе [15], где показано смещение спек-
тров в красную зону при увеличении концентрации 
церия от 0,018 до 0,63 ф. ед.

Важно отметить, что положение максимумов 
и форма спектров фотолюминесценции образцов c 
наименьшей концентрацией церия (х = 0.01 ф. ед.) 
практически не зависели от температуры вакуум-

Рис. 4. Зависимости теплопроводности серии образцов 
Y3−хСехAl5O12 с содержанием церия 0,0175 ф. ед.

Fig. 4. Dependences of the thermal conductivity of a series of 
Y3−хСехAl5O12 samples with a cerium content of 0.0175 f.u.
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ного спекания керамики (рис. 5, б). По мере повыше-
ния концентрации церия, возрастало влияние тем-
пературы спекания на люминесцентные свойства. 
Как можно видеть на рис. 5, в спектр люминесцен-
ции образца (x = 0,025 ф. ед.) при температуре ва-
куумного спекания 1675 °С смещен в синюю область 
относительно образца, спекание которого проис-
ходило при 1800 °С. Так как смещение спектров в 
синюю область связано с уменьшением концентра-
ции Ce3+, очевидно, что при низких температурах 
вакуумного спекания произошло только частичное 
встраивание катионов Cе3+ в додекаэдрические по-
зиции кристаллической решетки YAG. Вероятно, 
другая часть катионов изменив степень окисления 
с Ce3+ на Се4+ могла локализоваться на границах 
зерен керамики или в межзеренном пространстве. 
С повышением температуры доля катионов Ce3+ в 
решетке YAG возрастала, что, как показано на рис. 
5, в, привело к смещению спектра в красную зону.

Исследование влияния условий вакуумного 
спекания на интенсивность люминесценции позво-
лило обнаружить, что независимо от концентрации 
церия с повышением температуры интенсивность 
люминесценции снижалась (рис. 5, г). Наиболее 
существенные изменения зарегистрированы для 
образцов, полученных при температурах в диа-
пазоне от 1675 до 1750 °С. Следует отметить, что в 
этом диапазоне температур интенсивность люми-
несценции возрастала с повышением концентрации 
церия. Между тем, в диапазоне температур от 1750 
до 1800 °С не обнаружено какого−либо существен-
ного влияния ни концентрации церия, ни темпера-
туры спекания на интенсивность люминесценции. 

Несмотря на то, что с понижением темпера-
туры вакуумного спекания интенсивность люми-
несценции возрастала, уменьшение температуры 
вакуумного спекания ниже 1675 °С не является 
целесообразным, так как это приведет к дальней-
шему снижению теплопроводности керамики. Как 
показано в работе [14], керамика YAG : Ce с тепло-
проводностью 8,3 Вт/(м · К) достигает предела све-

тового потока порядка 400 Лм/мм2 уже при мощ-
ности возбуждающего излучения немногим более 
8 Вт/мм2, в то время как керамика с теплопрово-
дностью 9,6 Вт/(м · К) при мощности возбуждающе-
го излучения более 10 Вт/мм2 может дать световой 
поток до 1200 Лм/мм2. Столь существенные раз-
личия в величинах светового потока объясняются 
сильным тепловым тушением люминесценции  при 
нагреве образца с низкой теплопроводностью.

Анализ полученных экспериментальных ре-
зультатов позволяет сделать предположение, что 
обнаруженные зависимости (см. рис. 5), вероятно, 
связаны с изменением оптических свойств кера-
мики (см. рис. 3). Сравнительно высокие интенсив-
ности люминесценции у образцов с наименьшим 
светопропусканием обусловлены переотражением 
фотонов на границах зерен. Благодаря многочис-
ленным актам переотражения возрастает вероят-
ность поглощения катионом Ce3+ кванта возбуж-
дающего излучения, и как результат повышается 
эффективность преобразования света в процессе 
люминесценции. В подтверждение данного пред-
положения служат результаты исследования, 
представленные в работе [28], где сообщается о 
возрастании интенсивности люминесценции с по-
вышением шероховатости поверхности образцов 
YAG : Ce. 

Заключение 

На основании проведенных эксперименталь-
ных исследований можно заключить, что интен-
сивность люминесценции, а также положение мак-
симума спектров люминесценции находятся в за-
висимости от концентрации церия в Y3−хСехAl5O12, 
а также от температуры вакуумного спекания. 
Увеличение температуры вакуумного спекания 
от 1675 до 1800 °С создает условия для замещения 
катионов иттрия катионами церия в повышенных 
концентрациях, а также приводит к увеличению 
светопропускания керамики толщиной 1 мм на 
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Рис. 5. Спектры люминесценции образцов керами-
ки Y3−хСехAl5O12 после вакуумного спекания при 
температуре 1800 °С (a); спектры люминесцен-
ции образцов керамики Y3−хСехAl5O12 
(x = 0,01 ф. ед.) (б); спектры люминесценции об-
разцов керамики Y3−хСехAl5O12 (x = 0,025 ф. ед.) 
(в); зависимость интенсивности люминесценции 
образцов керамики Y3−хСехAl5O12 на длине волны 
540 нм от концентрации церия (х) и температуры 
вакуумного спекания (T) (г)

Fig. 5. (a) Luminescence spectra of Y3−хСехAl5O12 
ceramic samples after vacuum sintering at 1800 °C; 
(б) luminescence spectra of Y3−хСехAl5O12 ceramic 
samples (x = 0.01 f. u.); (в) luminescence spectra 
of Y3−хСехAl5O12 ceramic samples (x = 0.025 f.u.); 
(г) luminescence intensity of Y3−хСехAl5O12 ceramic 
samples at 540 nm wavelength as a function of 
cerium concentration (х) and vacuum sintering 
temperature (T)

г
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длине волны 540 нм от 5 ± 3 до 55 ± 3 % и теплопро-
водности от 8,4 до 9,5 Вт/(м · К). При этом интенсив-
ность люминесценции снижается приблизительно 
в 2,5 раза. В то же время уменьшение температу-
ры вакуумного спекания ниже 1700 °С приводит к 
уширению спектров люминесценции керамики в 

синей области. Полученные результаты открывают 
возможность не только варьировать прозрачность 
керамики YAG : Ce в широких пределах путем под-
бора температуры вакуумного спекания и концен-
трации активатора, но и незначительно регулиро-
вать спектр люминесценции керамики. 
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Методы исследования дислокационной структуры 
полупроводниковых монокристаллов группы AIIIBV
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Ленинский просп., д. 4, стр. 1, Москва, 119049, Российская Федерация

 Автор для переписки: nickkomarovskiy@mail.ru

Аннотация. Темпы развития современной электроники, помимо повышения спроса на по-
лупроводниковые монокристаллы, приводят к возрастанию требований по их структурному 
совершенству. Плотность дислокаций и характер их распределения являются важнейшими 
характеристиками полупроводниковых монокристаллов, определяющими дальнейшую эффек-
тивность их применения в качестве элементов интегральных систем. В связи с этим изучение 
механизмов возникновения, скольжения и распределения дислокаций — одна из актуальных 
задач, которая ставит ученых перед выбором метода исследования. В данной работе приведен 
обзор современных методик исследования и подсчета плотности дислокаций в монокристаллах. 
Дан краткий анализ основных преимуществ и недостатков каждого метода, а также приведены 
экспериментальные результаты. Метод избирательного травления (световой оптической микро-
скопии) получил наибольшее распространение и в своем классическом варианте является 
очень эффективным при решении задач обнаружения дефектов, приводящих к браку, и оценки 
плотности дислокаций по числу ямок травления, пересчитанных на площадь поля зрения. С ис-
пользованием цифровой световой микроскопии за счет перехода от анализа изображений к 
матрице значений интенсивности отдельного пикселя и автоматизации процесса измерений, 
становится возможным количественный анализ по всему поперечному сечению монокристал-
лической пластины и анализ характера распределения структурных несовершенств. Метод 
рентгеновской дифракции традиционно используется для определения кристаллографической 
ориентации, но также позволяет оценить величину плотности дислокаций по уширению кривой 
качания в случае двухкристальной геометрии. Методы растровой электронной микроскопии во 
вторичных электронах и атомно−силовой микроскопии позволяют дифференцировать фигуры 
травления по природе их возникновения и детально изучить их геометрию. 
Просвечивающая электронная микроскопия и метод наведенных токов позволяют получать 
микрофотографию отдельных дислокаций, но требуют трудоемкой предварительной подготовки 
экспериментальных образцов. Рентгеновская топография дает возможность работать с мас-
сивными образцами и также обладает высокой разрешающей способностью, однако, в связи 
с высокой энергоемкостью процесса измерений, слабо применима в условиях производства. 
Цифровая обработка изображений позволяет расширить спектр возможностей основных мате-
риаловедческих методов исследования дислокационной структуры и повысить объективность 
получаемых результатов. 
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Abstract. The development pace of advanced electronics raises the demand for semiconductor single 
crystals and strengthens the requirements to their structural perfection. Dislocation density and distri-
bution pattern are most important parameters of semiconductor single crystals which determine their 
performance as integrated circuit components. Therefore studies of the mechanisms of dislocation 
nucleation, slip and distribution are among the most important tasks which make researchers face the 
choice of suitable analytical methods. This work is an overview of advanced methods of studying and 
evaluating dislocation density in single crystals. Brief insight has been given on the main advantages 
and drawbacks of the methods overviewed and experimental data have been presented. The selective 
etching method (optical light microscopy) has become the most widely used one and in its conventional 
setup is quite efficient in the identification of scrap defects and in dislocation density evaluation by 
number of etch pits per vision area. Since the introduction of digital light microscopy and the related 
transfer from image analysis to pixel intensity matrices and measurement automation, it has become 
possible to implement quantitative characterization for the entire cross−section of single crystal wafers 
and analyze structural imperfection distribution pattern. X−ray diffraction is conventionally used for 
determination of crystallographic orientation but it also allows evaluating dislocation density by rock-
ing curve broadening in double−crystal setup. Secondary electron scanning electron microscopy and 
atomic force microscopy allow differentiating etch patterns by origin and studying their geometry in 
detail. Transmission electron microscopy and induced current method allow obtaining micrographs 
of discrete dislocations but require labor−consuming preparation of experimental specimens. X−ray 
topography allows measuring bulky samples and also has high resolution but is hardly suitable for 
industry−wide application due to the high power consumption of measurements.
Digital image processing broadens the applicability range of basic dislocation structure analytical 
methods in materials science and increases the authenticity of experimental results.

Keywords: semiconductor single crystals, electronics materials, dislocation density, digital light mi-
croscopy, X−ray and electron microscopy

For citation: Knyazev S.N., Kudrya A.V., Komarovskiy N.Yu., Parkhomenko Yu.N., Molodtsova E.V., 
Yushchuk V.V. Methods of dislocation structure characterization in AIIIBV semiconductor single crystals. 
Izvestiya vuzov. Materialy elektronnoi tekhniki = Materials of Electronics Engineering. 2022; 25(4): 
323—336. https://doi.org/10.17073/1609-3577-2022-4-323-336



 325ФИЗИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА И МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЙ

Введение

Плотность дислокаций — одна из важнейших 
структурных характеристик полупроводниковых 
монокристаллов. Дислокации оказывают прямое и 
косвенное влияние на электрофизические свойства 
материала [1—4]. 

Прямое влияние заключается в наличии 
разъе диненных связей по границам двумерных 
несовершенств, т. е. дополнительных носителей 
заряда, что приводит к появлению новых энергети-
ческих уровней. Наличие ненасыщенной валентной 
связи обусловливает акцепторный характер дис-
локаций. Косвенное влияние заключается в созда-
нии градиента химического потенциала, который, 
в свою очередь, ускоряет диффузию в плоскости 
дефекта, что формирует примесные атмосферы 
(«облака Котрелла»). 

В процессе роста монокристалла существуют 
два основных механизма формирования дислока-
ционной структуры:

− наследование дислокаций непосредственно 
из затравочного кристалла. При этом энергия ак-
тивации размножения дислокаций намного ниже 
энергии их образования [1];

− возникновение дислокаций непосредственно 
в процессе роста, связанное с возникающими тер-
мическими напряжениями и энергетически выгод-
ным процессом их релаксации в виде дислокаций. 
В ходе роста монокристалла по методу Чохраль-
ского невозможно полное нивелирование возник-
новения температурных градиентов (радиального 
и осевого). Радиальный градиент связан непосред-
ственно с диаметром растущего слитка и является 
одним из главных факторов, затрудняющих рост 
монокристаллов большого диаметра (более 150 мм). 
Осевой градиент связан с длиной слитка и возрас-
тает с увеличением его длины в процессе роста [2].

Дислокации подобно примесным атомам и 
собственным точечным дефектам могут создавать 
дополнительные электронные состояния в запре-
щенной зоне, что обусловливает их прямое влияние 
на эффективность работы конечной интегральной 
системы. Электрическая активность дислокаций, 
как правило, отрицательно сказывается на свой-
ствах полупроводниковых приборов, например, 
вызывает преждевременный пробой в областях 
прибора, где дислокация пересекает p—n−переход. 
Дислокации также влияют и на время жизни сво-
бодных носителей заряда. В чистых кристаллах 
нередко именно они ограничивают времена жизни 
неравновесных носителей заряда [8].

Так, на примере монокристаллического Ge 
было показано, что уменьшение плотности дисло-
каций с 105 до 103 см−3 приводит к значительному 
росту коэффициента усиления транзистора по 
току (приблизительно в два раза) [9].

Помимо количества дислокаций большое 
влияние на эффективность работы конечной ин-
тегральной системы может оказывать неодно-
родность их распределения, что было отмечено в 
работе [10] на примере полуизолирующего GaAs. 
Наибольшее влияние на свойства монокристалла 
оказывают высокотемпературные ростовые дис-
локации за счет высокой диффузионной подвиж-
ности неравновесных собственных точечных де-
фектов. На примере пластин кремния с помощью 
рентгеновской топографии было показано, что 
процент забракованных транзисторов, изготовлен-
ных из периферийной части монокристаллической 
пластины, — максимален [11]. Отмечено, что при 
формировании эпитаксиального слоя происходит 
наследование дислокационной структуры подлож-
ки, при этом неоднородность распределения дис-
локаций также будет сохраняться на дальнейших 
технологических этапах формирования интеграль-
ных систем [10—12].

Выявление дислокаций является весьма энер-
гоемким процессом, и в настоящее время за счет 
высокого развития исследовательских подходов 
используются как качественные, так и количе-
ственные методы. В общем случае существующие 

а

б

50 мкм

50 мкм

Рис. 1. Фигуры травления, возникающие на поверхности 
{100} GaAs: 
а — дислокационные ямки травления; б — недислока-
ционные ямки травления

Fig. 1. Etching patterns appearing on the {100} GaAs surface: 
(a) dislocation pits of etching, (б) non−dislocation etching 
pits
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методы можно разделить на: 1) используемые в 
рамках метрологического контроля на предпри-
ятии; 2) применяемые для научных исследований. 

К первой группе относится метод селектив-
ного травления, основанный на анализе количе-
ства дислокационных ямок травления (Etch Pit 
Density (EPD)) и в традиционном своем варианте 
носящий скорее качественный характер. Также 
данный метод позволяет решать и некоторые ис-
следовательские задачи — например, исследование 
влияния отжига на дислокационную структуру 
монокристалла [2]. Метод рентгеновской дифрак-
ции традиционно используется для определения 
кристаллографической ориентации, но также по-
зволяет оценить величину плотности дислокаций 
по уширению кривой качания в случае двухкри-
стальной геометрии. 

К научно−исследовательским методам можно 
отнести растровую и просвечивающую электрон-
ную микроскопию, а также рентгеновскую топо-
графию и метод наведенных токов. За счет высокой 
разрешающей способности данная группа методов 
позволяет изучать характер взаимодействия от-
дельных дислокаций, а также механизмы пласти-
ческой деформации.

Целью работы является систематизация ин-
формации о достоинствах и недостатках каждого 
метода для создания алгоритма дальнейших ис-
следований. 

Метод избирательного травления

Метод избирательного травления является 
наиболее быстрым и незаменимым в производ-
ственных условиях, так как позволяет решать це-
лый спектр задач, связанных с оценкой качества 
выращенных полупроводниковых монокристаллов. 

В рамках первоначальной оценки данный подход 
предназначен для контроля наличия дефектов 
структуры в целях обнаружения таких дефектов, 
как включения второй фазы, двойниковые ламе-
ли, мозаичность, малоугловые границы, поликри-
сталличность, макроскопические поры и трещины 
[5—7].

Вторым этапом является подсчет фигур (ямок) 
травления, возникающих в местах выхода дисло-
каций на поверхность. Под дислокационными ям-
ками травления подразумевают островершинное 
углубление, имеющее симметрию, определяемую 
кристаллографической ориентацией поверхности, 
что обусловлено различием в скорости травления 
плоскостей отличных друг от друга по параметру 
плотности упаковки атомных слоев [6]. 

Измерение плотности дислокаций (ND) в по-
лупроводниковых монокристаллах производит-
ся путем визуального подсчета количества ямок 
травления с помощью оптического микроскопа 
в нескольких полях зрения. Выбор полей зрения 
осуществляют исходя из кристаллографической 
ориентации пластины, которая может иметь как 
относительно однородное распределение с одним 
максимумом на периферии кристалла, так и слож-
ный омегаобразный характер [2]. При подсчете ямок 
травления учитываются островершинные ямки, 
однотипные по форме и размерам, образующиеся в 
местах невырожденных дислокаций (рис. 1, а). Ям-
ки с плоским или блюдцеобразным дном, а также 
ямки травления, размеры которых существенно 
меньше дислокационных (обусловленных микро-
дефектами (рис. 1, б)), не учитываются. 

Световая микроскопия обычно дает либо каче-
ственные оценки структуры, либо ее сопоставление 
с эталонными шкалами, что не позволяет внести 
количественные меры в описание структурной не-
однородности.

На данный момент структурная однород-
ность — один из важнейших критериев при вы-
боре полупроводниковых пластин потенциальным 
потребителем, однако применение существующих 
методик нередко приводит к противоречивым ре-
зультатам из−за определенного субъективизма в 
выделении информативных элементов на изобра-
жении [13]. 

Возможным решением данной проблемы мо-
жет быть количественная металлография, осно-
ванная на измерении элементов структуры на ее 
цифровых изображениях (в виде матрицы значе-
ний интенсивности отдельных пикселей — поля 
яркости изображения) [14, 15]. Данный подход по-
зволяет анализировать как отдельные кадры, так 
и их «сшивки» в панораму — в масштабе образца 
(изделия), например, для оценки распределения 
фигур травления в монокристаллических пласти-
нах полупроводниковых материалов (рис. 2). 

Рис. 2. Панорама распределения дислокационных ямок 
травления в монокристаллическом InAs {111}

Fig. 2. Panorama of the distribution of dislocation etch pits in 
single−crystal InAs {111}
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В ходе формирования панорамного изображе-
ния (склейки отдельных кадров) нередко происхо-
дит образование темного «каркаса», возникающего 
в местах наложения отдельных кадров, что может 
внести погрешности в сводную (по всей панора-
ме) матрицу значений интенсивности пикселов. 
Коррекция подобных дефектов в ряде случаев 
основывается на необходимом понимании приро-
ды объекта и роли структурных составляющих в 
формировании его свойств [14]. 

Методы растровой электронной 
и атомно−силовой микроскопии

Для выявления фигур травления, образую-
щихся в ходе процедуры избирательного травле-
ния, помимо традиционно используемой световой 
оптической микроскопии возможно применение 
растровой электронной микроскопии (РЭМ) и 
атомно−силовой микроскопии (АСМ). Данный под-
ход за счет высокой разрешающей способности 
позволяет анализировать ямки травления раз-
личного размера [16].

Условно фигуры травления можно классифи-
цировать по размеру как маленькие (30—50 нм) 
остроконечные ограненные ямки, возникающие в 
местах выхода краевых дислокаций, ямки средне-
го размера (50—150 нм), обусловленные дислока-
циями смешанного характера с преобладающей 
винтовой составляющей, и большого размера 
(150—200 нм) в местах выхода скопления винто-
вых дислокаций (нанотрубок), как это было про-
демонстрировано в работе [17, 18] на примере GaN. 
На рис. 3 представлена микрофотография фигур 
травления, полученная во вторичных электронах 
в РЭМ.

Из рис. 3 видно, что за счет высокой разреша-
ющей способности анализ морфологии микроре-
льефа во вторичных электронах в сканирующем 
электронном микроскопе позволяет исследовать 
фигуры травления различной природы и различ-
ного размера, вплоть до ямок менее 1 мкм. В дан-
ном случае ямки имеют шестигранную форму, что 
характерно для гексагонального GaN.

Анализ распределения интенсивности яркости 
отдельных пикселей вдоль секущей (черная ли-
ния на рис. 3) позволяет выделить профиль фигур 
травления. Однако для оценки характерной огран-
ки ямок, установления нижнего (по размерам) пре-
дела возможностей реконструкции формы ямок не-
обходим анализ поля яркости всего изображения, 
что может обеспечить цифровизация измерений. 

При исследовании дислокационной структуры 
полупроводниковых монокристаллов методы АСМ 
используют для определения рельефа поверхности 
фигур травления с разрешением от десятков на-
нометров (рис. 4.)

При исследовании травленной поверхности 
монокристаллических пластин посредством данной 
методики становится возможен анализ влияния 
различных параметров на формирующийся кон-
тур ямки, как было показано в работе [18]. На рис. 5 
представлена реконструкция фигур травления 
монокристаллического GaN.

Из рис. 6 видно, что с помощью АСМ можно 
детально исследовать реальный рельеф, в отличии 
от РЭМ, позволяющей анализировать лишь квази−
рельеф (см. рис. 3). 

2 мкм

Рис. 4. Реконструированный рельеф фигуры травления GaN 
[18]:
1 — профиль краевой дислокации; 2 — профиль винто-
вой дислокации; 3 — профиль дислокации смешанного 
типа

Fig. 4. Reconstructed relief of the GaN etching pattern [18]: 
1 is edge dislocation profile, 2 is screw dislocation profile, 
3 is dislocation profile of mixed type

Рис. 3. Микрофотография ямок травления во вторичных 
электронах в РЭМ [17]

Fig. 3. Micrograph of etch pits in secondary electrons in SEM 
[17]
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Метод рентгеновской дифракции

Рентгеноструктурный анализ в металлургии 
полупроводниковых монокристаллов традици-
онно применяется для прецизионной ориентации 
торцевой поверхности монокристалла после вы-
ращивания [20]. В качестве дополнительной ме-
ры возможен поточечный контроль уширения и 
интенсивности кривых качания, что позволяет 
провести сравнительный анализ распределения 
структурных несовершенств, в качестве которых 
могут выступать как напряжения (микрокристал-
лическая деформация), так и дислокации.

Все кристаллические материалы содержат те 
или иные структурные несовершенства, оказы-
вающие очень сильное влияние на все свойства 
и процессы, происходящие в кристаллах. Струк-
турные несовершенства обусловлены разными по 
своему характеру нарушениями кристаллической 
решетки, которые вносят изменения разного типа 
в дифракционную картинку [21]. Блоки мозаики 
средних размеров дают острые кривые отражения, 
мелкоблочные агрегаты приводят к уширению 
дифракционного пика (мозаичность кристалла), 
кроме того на асимметрию кривой качания влияет 
ориентация мелкоблочных агрегатов.

Кривой качания называют кривую зависимо-
сти интенсивности (I) от угла падения первичного 
пучка на образец при постоянном угле между ис-
точником излучения и детектором [22]. Характер-
ными ее параметрами являются интенсивность, 
полуширина и угол расположения дифракционного 
максимума. 

Если в кристалле присутствуют блоки, разо-
риентированные относительно друг друга, то на 
кривой качания каждый блок последовательно 
дает кривую, сдвинутую на угол разориентации 
блоков относительно друг друга. По уширению 
кривой качания можно судить о степени мозаич-
ности монокристалла, т. е. о степени разупорядо-
ченности кристаллической решетки исследуемого 
материала. Если дифракционная картина была 
получена в разных участках монокристалла, то на 
основе массива получаемых экспериментальных 

данных можно исследовать мозаичность и микро-
блочность поверхности образца в целом.

По величине уширения дифракционного мак-
симума исследуемые кристаллические образцы 
можно классифицировать на 3 группы [21]: 

1−я группа — средняя полуширина кривой 
качания не превышает 4 угл. мин.;

2−я группа — полуширина кривой качания 
составляет от 4 до 6 угл. мин.; 

3−я группа — среднее значение полушири-
ны кривой качания (усредненная величина по 
нескольким точкам кристалла) превышает 6 угл. 
мин., а также кристаллы, в которых присутству-
ют блоки. 

В производственных условиях предваритель-
ным этапом анализа структурных особенностей 
выращенных полупроводниковых монокристаллов 
является оптическая световая микроскопия, что 
позволяет помимо экспресс−оценки плотности дис-
локационных скоплений и характера их распреде-
лений сделать вывод о наличии в объеме слитка 
блочной структуры. В случае отсутствия границ 
блоков в исследуемом образце, в ходе последующе-
го анализа геометрии кривой качания, адекватно 
связать изменяющееся относительно эталонного 
образца уширение с плотностью дислокаций и 
рассчитать данную величину. На рис. 6 представ-
лена типовая кривая качания и распределение их 
плотности в поперечнике монокристаллической 
пластины GaAs.

В классическом представлении [23] такой рас-
чет неприменим к низкодислокационным кристал-
лам (<108 см−2), но в работе [24] продемонстрировано, 
что для монокристаллов с плотностью дислокаций 
порядка 105—106 см−2 можно получать ее адекват-
ные значения, коррелирующие с другими матери-
аловедческими методиками.

Рентгеновская топография

Дифракционная топография (микроскопия) 
занимает особое место среди неразрушающих 
методов исследования реальной структуры кри-
сталлов. Отличительной особенностью подхода 

Рис. 5. Обратное трехмерное изображение ямок травления, полученное в атомно−силовом микроскопе [18]:
а — ямки травления, относящиеся к краевым дислокациям; б — винтовым дислокациям; в — дислокациям смешанного 
типа

Fig. 5. Reverse three−dimensional image of etch pits obtained in an atomic force microscope [18]: (a) etch pits related to edge 
dislocations, (б) screw dislocations, (в) dislocations of mixed type
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является возможность исследования достаточно 
больших образцов (толщиной порядка 10 мм) и 
непрозрачных для оптического диапазона длин 
волн монокристаллов и изделий из них. Высокая 
чувствительность к несовершенствам кристалли-
ческой решетки, позволяющая изучать границы 
блоков, микротрещины, дислокации, доменные 
границы, сегрегации примесей, обусловили ши-
рокое применение методов рентгеновской микро-
скопии в различных областях науки и техники 
[25—27].

«В числе возможностей рентгеновской 
топографии — определение типа и простран-
ственного расположения дислокаций в объёме 
кристалла по трансмиссионным топограммам, 
получаемым с двух взаимно перпендикулярных 

проекций. Наряду с дислокациями можно наблю-
дать дефекты упаковки, двойниковые границы, 
слои роста, обусловленные неоднородным рас-
пределением примесей в процессе выращивания 
кристалла, скопления точечных дефектов. 
Анализ погасаний контраста при отражении 
от плоскостей разных типов дает возможность 
устанавливать характер искажений кристал-
лической решетки» [28]. Методы рентгеновской 
микроскопии можно подразделить на:

1) классические методы рентгеновской топо-
графии: метод Берга—Баррета, метод Шульца, 
метод Фудживара;

2) рентгеновская топография высокого раз-
решения: метод Ланга, методы моделирования и 
расчета изображения;

Рис. 6. Результаты рентгеноструктурного анализа [22]:
а — распределение дислокаций в образце; б — типовая кривая качания

Fig. 6. Results of X−ray diffraction analysis [22]: (a) distribution of dislocations in the sample, (б) typical rocking curve



330 Известия вузов. Материалы электронной техники. 2022. Т. 25, № 4     ISSN 1609-3577

3) плосковолновая топография: двух− и трех-
кристальная;

4) рентгеновская топография в синхротронном 
излучении.

«В двухволновом случае рентгеновское вол-
новое поле в кристалле является суперпозицией 
двух типов блоховских волн, имеющих суще-
ственно различные коэффициенты поглоще-
ния. Поэтому изображение дислокаций будет 
зависеть от того, оба ли типа блоховских волн 
участвуют в формировании изображения и, сле-
довательно, от толщины кристалла» [28].

Первые систематические представления о 
формировании изображения дислокаций на рент-
геновских топограммах были даны А. Отье [27]. 
Следуя его классификации, изображение дислока-
ций состоит из трех частей: «прямого» или «кине-
матического» изображения, которое формируется 
в сильно искаженной области дислокационного 
упругого поля за счет того, что падающий пучок 
имеет конечную расходимость и определенный 
спектральный интервал; «динамического» изобра-
жения, возникающего в результате перераспре-
деления волнового поля в треугольнике Бормана 
и проявляющегося в виде светлой тени на топо-
грамме; и, наконец, «промежуточного» изображе-
ния, являющегося результатом интерференции 
волнового поля, распространяющегося в треуголь-
нике Бормана, с новыми волновыми полями, рож-
дающимися в сильно искаженной области вблизи 
дислокации [27]. 

На рис. 7 представлено изображение дислока-
ций в германии, полученное методом рентгеновской 
топографии. При цифровой обработке необходимо 

предусмотреть процедуру выделения его инфор-
мативных элементов, в частности, дислокации от 
деталей рельефа, не являющихся прямыми объ-
ектами исследования. Это можно реализовать в 
процессе назначения цифровых процедур бинари-
зации и фильтрации, проводимых с учетом мор-
фологии конкретного объекта структуры. Рентге-
новская топография является незаменимой из−за 
высокой разрешающей способности и возможности 
использовать массивные образцы, что позволяет 
производить исследования искомой структуры 
образца и оценивать протяженность отдельных 
дислокаций [29]. Главным сдерживающим факто-
ром является стоимость оборудования и его низкая 
распространенность. 

Просвечивающая электронная 
микроскопия

Пучок электронов при прохождении через об-
разец будет претерпевать рассеяние. С помощью 
рассеянных электронов в микроскопе формирует-
ся электронно−оптическое изображение объекта. 
Вследствие неоднородности образца его разные 
участки будут неодинаково рассеивать электроны. 
Более толстые или более плотные участки образца 
будут рассеивать электроны сильнее, чем более 
тонкие или менее плотные. Существует несколько 
различных способов получения и наблюдения изо-
бражений в ПЭМ: работа микроскопа в светлом и 
темном поле, а также наблюдение микродифракци-
онного контраста, что является менее актуальным 
в рамках задачи исследования дислокационной 
структуры монокристаллов [23].

200 µm a б

Рис. 7. Синхротронные двукристальные трансмиссионные топограммы кристалла германия отражение (111); λ ≈ 0,035 нм; 
монохроматор — кристалл кремния (111):
а — топограмма, снятая с кристалла, установленного на вершине кривой качания; б — топограмма, снятая с кристалла, 
установленного на середине склона кривой качания.
Видны дислокации, царапины и выделения [30]

Fig. 7. Synchrotron double−crystal transmission topograms of a germanium crystal reflection (111); λ ≈ 0.035 nm; monochromator 
is silicon crystal (111): (a) topogram taken from a crystal mounted on the top of the rocking curve, (б) topogram taken from a 
crystal placed in the middle of the slope of the rocking curve. Dislocations, scratches and precipitates are visible [30]
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Светлопольное изображение получают, ког-
да диафрагма объективной линзы задерживает 
наиболее рассеянные, т. е. сильно отклоненные 
электроны. В этом случае наименьшая плотность 
потока электронов будет в местах, соответствую-
щих наиболее рассеивающим, т.е. наиболее плот-
ным или толстым. Яркость изображения зависит 
от количества электронов, попавших на экран, по-
этому толстые и плотные участки образца будут 
на изображении более темными и, наоборот, менее 
рассеивающие детали препарата отобразятся на 
экране более светлыми участками. В темнополь-
ном изображении наблюдается обратная картина. 
Основным сдерживающим фактором в использо-
вании данной методики является стоимость обо-
рудования и необходимость трудоемкой подготовки 
экспериментальных образцов, а именно — их не-
обходимо уменьшить до размеров 100—150 нм, что 
в случае монокристаллов осуществляется путем 
наведения отверстия и проведения исследований 
по его краям. 

В связи с этим становится возможным вы-
явление различных нарушений кристаллической 
структуры (субзерен, дефектов упаковки, дисло-
каций) [23]. На рис. 8 представлено изображение 
дислокаций в монокристаллическом GaAs {100}.

Из рис. 8 видно, что методом ПЭМ в микроско-
пическом режиме можно получить изображение 
отдельных дислокаций и, проанализировав боль-
шое количество кадров и пересчитав число детек-
тируемых дислокаций на размер кадра, можно 
сделать вывод о плотности структурных несовер-
шенств в монокристалле. Помимо непосредственно 
дислокаций в ходе формирования изображения 
в электронном микроскопе наблюдаются линии 
экстинкции. Природа экстинкции может быть 

различной, так экстинкция в виде полос, схожих с 
малоугловыми границами, вызвана разнотолщин-
ностью, а расположенная по границам наведенного 
отверстия, обусловлена микродеформациями [31]. 
В связи с данным фактом возникает задача одно-
значного выделения информативных участков изо-
бражения. Ее решение также может быть основано 
на анализе закономерностей формирования поля 
яркости. 

Метод наведенных токов

Режим наведенного тока в растровом элек-
тронном микроскопе (РЭМ НТ) успешно исполь-
зуется для выявления структурных дефектов 
(дефектов упаковки, дислокаций, областей сегре-
гации примесей и др.) в полупроводниках и диэлек-
триках. С помощью РЭМ НТ удается определить 
скорость рекомбинации и диффузионную длину 
вблизи рекомбинационного центра в структурах, 
содержащих p—n−переход или барьер Шоттки. 
На рис. 9 представлены изображения дислокаций 
в GaN с различной концентрацией донорных при-
месей.

Как видно из рис. 9, данным методом можно 
анализировать влияние легирования на формиро-
вание дислокационной структуры. Помимо анализа 
микроскопических изображений данный метод 
может использоваться для исследования электро-
физических свойств полупроводников и приборов 
микроэлектроники, поскольку он позволяет опре-
делить области локальных дефектов, места утечек 
и пробоев, а также оценить параметры и место-
положения p—n−переходов. Кроме того, РЭМ НТ 
также является перспективным для выявления от-
казов как целых блоков, так и отдельных элементов 

2 мкм 2 мкм

Рис. 8. Микрофотографии дислокаций GaAs, полученные методом ПЭМ [22]

Fig. 8. TEM micrographs of GaAs dislocations [22]
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интегральных схем (ИС) и широко применяется в 
ряде крупных компаний в качестве экспресс−кон-
троля работоспособности ИС [32]. 

При сопоставлении микрофотографий, полу-
ченных в режиме наведенных токов, с результа-
тами рентгеновской топографии становится воз-
можным анализ влияния дислокаций на электро-
физические параметры конечных интегральных 
систем [33].

Главным недостатком метода является не-
обходимость трудоемкой предварительной под-
готовки образцов к дальнейшим исследованиям, 

а именно: образец должен содержать барьерную 
структуру — барьер Шоттки или p—n−переход, 
создающий область пространственного заряда и 
выступающий в качестве коллектора [34]. Помимо 
данного факта можно отметить недостаточную рез-
кость изображений, что может сказаться на объ-
ективности их измерений, в связи с чем необходима 
предварительная цифровая обработка получаемых 
микрофотографий. 

Цифровая обработка изображений

Анализ поля яркости в общем виде — это сово-
купность морфологических операций по обработке 
изображения и математического аппарата анализа 
данных, позволяющая произвести разделение эле-
ментов изображения на исследуемые объекты и 
фон. Осуществляется данный подход за счет пере-
хода от цифровой микрофотографии к аналоговому 
изображению, которое можно представить в виде 
матрицы значений интенсивности отдельного пик-
селя [35]. На рис. 10 представлена реконструкция 
квази−рельефа на примере фигуры травления на 
пластине GaAs (100).

Анализ поля яркости также позволяет систе-
матизировать исследование структуры с целью 
повышения адекватности получаемых результа-
тов. В конечном своем варианте после цифровой 
обработки матрица значений интенсивности пре-
образуется к виду, где пикселы, принадлежащие 
областям микрофотографии, соответствующим 
фону, имеют значение равное 255 (светлые области), 
а соответствующим объектам исследования —  ну-
левое значение (темные области). На рис. 11 пред-
ставлен перевод изображения фигур травления в 
оттенках серого, выявляемых на поверхности GaAs 
(100), в бинарный (монохромный) вид с различным 
порогом бинаризации.

1 мкм

1 мкм

a

б

Рис. 9. Микрофотография дислокаций, полученная 
в РЭМ НТ [32]:
а — GaN с концентрацией доноров 1015 см−3; 
б — GaN с концентрацией доноров 1017 см−3

Fig. 9. Micrograph of dislocations obtained in SEM in the 
induced current mode [32]: (a) GaN with a donor 
concentration of 1015 cm−3, (б) GaN with a donor 
concentration of 1017 cm−3

Топограмма фигуры травления взятой 
из каркаса панорамы

Рис. 10. Реконструированный профиль ямки травления, по-
лученный методом световой оптической микроскопии

Fig. 10. Reconstructed etch pit profile obtained by light optical 
microscopy
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Как видно из рис. 11, изменение порога би-
наризации существенно влияет на морфологию 
бинарного изображения. Это обусловливает не-
обходимость разработки алгоритма бинаризации, 
основанного на физических закономерностях об-
разования и распределения дислокаций, физико−
химических особенностях травления конкретного 
полупроводникового соединения, анализа поля 
яркости первичного изображения. Анализ поля 
яркости может применяться для изучения микро-
фотографий, полученных различными методами. 
Так, в работах [36, 37] на примере изображений фи-
гур травления GaAs, полученных в РЭМ, разрабо-
тан метод выделения бинаризованных фрагментов 
ямок на монокристаллической пластине. 

Заключение

Исследование распределения и природы дис-
локаций в полупроводниковом монокристалле, в 
связи с активным развитием электроники и ра-
стущими требованиями к структурному совер-
шенству и однородности материала, становится 
все более актуальным. Разнообразие существую-
щих методик на сегодняшний день не позволяет 
выбрать однозначно оптимальный метод анализа, 
позволяющий решить весь спектр научных и при-
кладных задач.

Методы с наиболее высокой разрешающей 
способностью, к которым можно отнести РЭМ, 
ПЭМ, РЭМ НТ, АСМ и рентгеновскую топографию, 

являются незаменимыми в достижении исследова-
тельских целей. В связи с высокой энергоемкостью 
изучения структурных несовершенств, которая 
в случае задачи сканирования всей поверхности 
монокристаллической пластины становится весьма 
значительной, методики микроскопии с высоким 
разрешением в производственных условиях при-
менимы лишь частично. Метод избирательного 
травления (оптической световой микроскопии) не 
обладает столь высокой разрешающей способно-
стью, но традиционно используется в рамках ат-
тестации качества выращенных монокристаллов и 
несет скорее качественный характер. В свою оче-
редь метод рентгеновской дифракции позволяет 
оценить величину плотности дислокаций по уши-
рению кривой качания в случае двухкристальной 
геометрии съемки.

Цифровая обработка изображений позволяет 
повысить объективность получаемых результатов 
и расширить возможности существующих методов 
исследования дислокационной структуры. Данный 
подход позволяет сформировать алгоритм выделе-
ния информативных элементов изображений, и, 
как результат, возможность массовых измерений 
в масштабах образца (изделия) для получения их 
представительных характеристик. Накопление 
статистики измерений в данной области позволит 
достигнуть более глубокого понимания закономер-
ностей формирования структурной неоднородно-
сти полупроводниковых монокристаллов. 
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Рис. 11. Влияние бинаризации с различным пороговым значением на микрофотографии ямок травления GaAs (100):
а — исходное выражение; б — бинаризация с порогом 160; в — бинаризация с порогом 180

Fig. 11. Effect of binarization with different threshold values on micrographs of GaAs (100) etch pits: (a) original expression, 
(б) binarization with a threshold of 160, (в) binarization with a threshold of 180
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