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Математические методы и компьютерное моделирование
в физике конденсированного состояния

УДК 004.383.3
С. В. Белко, М. Ф. Голиков
СПЕЦИАЛИЗИРОВАННОЕ ПРОГРАММНОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ ДЛЯ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ МИКРОКОНТРОЛЛЕРНОЙ ИНФОРМАЦИОННО-ИЗМЕРИТЕЛЬНОЙ СИСТЕМЫ
И ПЕРСОНАЛЬНОГО КОМПЬЮТЕРА
Разработано программное обеспечение для взаимодействия персонального компьютера с микроконтроллерной информационно-измерительной системой.

Данное программное обеспечение разработано на языке программирования С/С++ с использованием исходных кодов проекта V-USB, распространяемых по лицензии GPU. В составе данного обеспечения входят следующие компоненты: прошивка микроконтроллера, приложение для работы в операционной среде Windows, USB HID (human interface device) драйвер, позволяющий наладить работу между микроконтроллерной информационно-измерительной системой и персональным компьютером. На аппаратном уровне связь между элементами данной системы осуществлена с помощью универсальной последовательной шины USB (universal serial bus).
Данное программное обеспечение выполняет следующие функции в данной системе:

1. Дистанционное снятие необходимых телеметрических параметров.

2. Обработка поступивших значений.

3. Сигнализация о текущем состоянии системы оператору.

4. Принятие решений в следующих режимах: автоматическом, ручном.

5. Аудит событий, происходящих в данной системе.

6. Сохранение результатов.

В состав информационно-измерительной системы входят следующие компоненты:

1. Персональный компьютер, выполняющий функцию интерфейса «человек–машина», а также основного вычислительного центра данной системы.

2. Микроконтроллер, координирующий работу объекта и собирающий телеметрические параметры последнего.

3. Универсально последовательная шина USB, объединяющая два вышестоящих звена и обеспечивающая их взаимодействие.
4. Компенсированные датчики давления типа MPX2200AP.
Объектом в данном случае выступает окружающая среда.

В процессе выполнения программное обеспечение выполняет опрос микроконтроллера, который в зависимости от запроса программы выполняет либо считывание параметров с датчиков либо первичную обработку полученных данных и отправку последних приложению. Данные операции проводятся в автоматическом режиме.
Принятие решений производятся в зависимости от используемого режима: в ручном режиме оператор полностью управляет системой, а  в автоматическом – используемой приложение. На случай аварийных ситуаций предусмотрена система быстрого отключения системы.

Вследствие того, что в качестве канала связи используется универсальная последовательная шина USB, приложение с периодичностью в 3 секунды опрашивает микроконтроллер на предмет изменения в характеристиках объекта. Сам микроконтроллер не имеет права отправлять данные приложению. Данное свойство позволяет упростить программирование микроконтроллера, а также и организацию опроса дополнительных модулей системы в случае возможности ее усовершенствования путем ввода новых блоков измерения либо управления.
Микроконтроллер обработанные данные сохраняет в областях своей внутренней памяти в виде отдельно взятых пакетов. Приложение копирует необходимое во время очередного запроса к микроконтроллеру из его ячеек памяти. Для изменения точности измеряемых параметров имеется возможность изменять частоту опроса датчиков.

Принятие решений производится в соответствии с принятым режимом работы. В случае автоматического режима полученные данные анализируются; выносится решение; заносится запись в журнал событий о получении данных, их значениях, время измерения, и вынесенное решение. Граничные условия задаются в программе, определенной оператором заранее. В случае ручного режима граничные условия и итоговое решение выносит оператор, но запись в журнал производиться в любом случае.

Используемый USB HID драйвер позволяет производить инсталляцию программного обеспечения и подключение к информационно-управляющей системе персонального компьютера в случае аварийных или каких-либо иных возможных ситуациях.

Резервирование и хранение данных можно осуществлять благодаря введению в данную систему дополнительных объемов энергонезависимой памяти. Данное решение предотвращает возможность потери необходимых данных.
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Specialized software was developed to communicate information and measuring system with a personal computer, which serves as the main data center and the interface of «man – machine».
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РАСЧЕТ ОПТИЧЕСКОГО ПОГЛОЩЕНИЯ И ИЗЛУЧАТЕЛЬНЫХ ХАРАКТЕРИСТИК RTP СТЕКОЛ, АКТИВИРОВАННЫХ ИОНАМИ 
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В приближении слабого и промежуточного конфигурационных взаимодействий выполнено описание интенсивностей абсорбционных и люминесцентных переходов иона 
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 в стеклах трех различных составов MgTP, CaTP, SrTP. Во всех случаях учет конфигурационного взаимодействия существенно улучшил описание экспериментальных результатов.
Созданию новых активных сред на основе стекол, активированных редкоземельными ионами, в настоящее время уделяется большое внимание. Одно из основных преимуществ этих материалов заключается в том, что они имеют большое окно прозрачности, охватывающее ультрафиолетовый, видимый и инфракрасный диапазоны. Лазерные материалы на основе стекол технологически более просты в изготовлении. Эти преимущества делают их перспективными кандидатами для изготовления твердотельных лазеров, оптических преобразователей, фосфоров и сенсоров.
Значительный интерес к лазерным материалам, активированным ионами 
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, вызван наличием удобных каналов люминесценции для создания лазерной генерации. С другой стороны, материалы с примесью иона 
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 являются прекрасными объектами для тестирования новых теорий интенсивностей межмультиплетных переходов.
В данной работе для тестирования теории интенсивностей в приближении слабого и промежуточного конфигурационного взаимодействия выбраны экспериментальные данные из работы [1] по оптическому поглощению и излучательным характеристикам оксидных стекол 
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Абсорбционные и люминесцентные характеристики рассчитываются на основе сил линий. Для силы линии межмультиплетных электрических дипольных переходов в приближении слабого конфигурационного взаимодействия (метод Джадда-Офельта [2,3]) можно получить формулу:
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(1)
Здесь 
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 – функция редкоземельного иона в кристалле, e – заряд электрона.
В теории Джадда-Офельта влияние возбужденных конфигураций учитывается грубо. Более точный учет влияния возбужденных конфигураций можно выполнить с помощью оператора силы линии, полученного в приближении промежуточного конфигурационного взаимодействия [4]
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(2)

в котором параметры интенсивности 
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 зависят линейно от энергии  мультиплетов 
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 – дополнительный параметр, обусловленный влиянием возбужденной конфигурации 
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 – энергия центра тяжести конфигурации 
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Вычисления были выполнены для стекол трех различных составов MgTP, CaTP, SrTP. Во всех случаях учет конфигурационного взаимодействия по формуле (2) давал лучшее описание абсорбционных переходов, чем по (1). В таблице приедены результаты описания экспериментальных сил осцилляторов для стекла SrTP.

Таблица – Экспериментальные и вычисленные в приближении Джадда-Офельта (D-O) и в приближении промежуточного конфигурационного взаимодействия (ICI) силы осцилляторов абсорбционных переходов и время жизни уровня 
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	Переход 
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Продолжение таблицы
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Из приведенной таблицы видно, что возбужденные конфигурации сильнее всего влияют на высоко лежащие мультиплеты. При этом значительно улучшается описание абсорбционного перехода 
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 и времени жизни мультиплета 
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In approximation of weak and intermediate configuration interactions the description of intensities of absorption and luminescent transitions of 
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 ion in glasses of three various compositions is carried out. In all cases the account of configuration interaction essentially refined description of experimental results.
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МОДЕЛИРОВАНИЕ МОП-ТРАНЗИСТОРА С ДЛИНОЙ КАНАЛА 30 нм
Представлены результаты моделирования МОП-транзистора с длиной канала 30 нм. Исследованы степень влияния квантовых эффектов на электрические характеристики и возможность использования стандартных классических моделей для исследования структур с технологическими нормами менее 65 нм.
Уменьшение топологических размеров элементов СБИС приводит к возникновению в структуре полупроводниковых приборов новых физических эффектов, описание которых требует разработки моделей, основанных на глубоком знании происходящих физических процессов, в частности, учете квантовых эффектов.

К таким эффектам относят эффекты короткого канала, модуляции длины канала, перекрытия обедненных областей стока и истока, прокола между стоком и истоком, снижения потенциального барьера под затвором под влиянием роста напряжения на стоке, влияния горячих носителей, квантования инверсионного слоя. Возможно также уменьшение продольной подвижности в результате насыщения дрейфовой скорости носителей в канале, уменьшение подвижности вследствие вертикальной компоненты электрического поля с одной стороны, а также аномальный рост подвижности в результате уменьшения времени пролета носителей через канал–с другой. Увеличивается подпороговая проводимость, последовательные сопротивления областей истока и стока, доза и неоднородность легирования подложки, токи утечки и туннелирования через подзатворный диэлектрик, туннелирование через p-n переходы, перекрытие затвором областей истока и стока. При использовании high-k диэлектриков наблюдается гистерезис и динамический сдвиг порогового напряжения, усиливается влияние соседних элементов топологии.

Проектирование структуры и моделирование вольт-амперных МОП-транзисторов осуществлялось с использованием современных программных средств, в частности программного комплекса SILVACO, позволяющего проводить двух- и трехмерное моделирование приборов микроэлектроники. Модуль ATLAS предназначен для моделирования физических процессов и эффектов в полупроводниковых приборах, модуль QUANTUM – для моделирования квантовых эффектов в этих приборах.

Исследуемая структура МОП-транзистора с длиной канала 30 нм и характерными LDD областями представлена на рис. 1а. Толщина подзатворного диэлектрика 1,5 нм, концентрация примеси в областях истока и стока 
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Моделирование МОП-транзистора осуществляется с использованием модели подвижности Ломбарди, учитывающей снижение подвижности носителей заряда в инверсионных слоях вследствие  высокой степени их рассеяния на поверхности вблизи границы раздела полупроводник-диэлектрик, модели рекомбинации Шокли-Рида-Холла с учетом зависимости времени жизни неосновных носителей от концентрации, модели туннелирования Клаасена, включающей прямые и непрямые переходы, статистики Ферми-Дирака, учитывающей снижение концентрации носителей в областях с высокой концентрацией примеси.
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Рисунок 1 – Структура (а) и вольт-амперные характеристики (б) МОП-транзистора с длиной канала 30 нм

При анализе степени проявления квантовых эффектов и границ применимости классической теории на работу структуры применялись модели, учитывающие квантовую теорию, в частности, модель, использующая квантовый потенциал Бома и характеризующаяся хорошей сходимостью. Данная модель используется для исследования МОП-транзисторов и конденсаторов с тонким подзатворным окислом, транзисторов с затвором Шоттки, диодов на гетеропереходах, транзисторов с высокой подвижностью электронов.
На рис. 1б представлены передаточные характеристики, полученные в результате моделирования исследуемого транзистора с учетом квантовых эффектов и без учета этих эффектов. Очевидно, что полученные ВАХ одного и того же прибора в зависимости от используемых моделей, классической диффузионно-дрейфовой и модели квантового потенциала Бома, значительно отличаются, что свидетельствует о высокой степени проявления квантовых эффектов и неадекватности стандартных классических моделей для исследования подобных структур.

Полученные результаты и структура прибора будут в дальнейшем использованы для верификации параметров компактной модели МОП-транзистора с технологическими нормами «глубокого субмикрона».

Работа выполнялась в рамках задания 1.1.03 подпрограммы «Электроника» Белорусской государственной программы научных исследований «Электроника и фотоника».

Список литературы
1. ATLAS User’s Manual. Device simulation software. SILVACO International, 2012. – 1548 p.

2. Денисенко, В.В. Компактные модели МОП-транзистора для SPICE в микро- и наноэлектронике / В.В. Денисенко. – М.: ФИЗМАТЛИТ, 2010. – 408 с.

3. Нелаев, В.В. Работа в среде пакета Athena для проектирования технологии интегральных микросхем / В.В. Нелаев, В.Р. Стемпицкий. – Минск: БГУИР, 2005. – 138 с.

MOS transistor with a channel length of 30 nm simulated, showed a high degree of influence of quantum effects and the non-applicability of standard classical models for the study of such structures.
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭЛЕКТРОМАГНИТНЫХ ПАРАМЕТРОВ В ЛАБОРАТОРНОЙ УСТАНОВКЕ

Моделируются электромагнитные процессы, протекающие в лабораторной установке с жидким оловом, помещенной во внешнее магнитное поле. Приводится физическая и математическая постановка задачи, алгоритм и методика численного решения двумерной осесимметричной задачи при помощи пакета Comsol.
Введение. Среди разнообразных магнитогидродинамических эффектов особый интерес представляют так называемые электровихревые течения (ЭВТ) [1,2], которые возникают в результате взаимодействия неоднородного электрического тока плотностью 
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 с собственным магнитным полем 
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В работах [3] описаны экспериментальные исследования движения расплава металла в цилиндрическом сосуде с двумя электродами (кольцевым и цилиндрическим), опущенными в расплав. Сосуд с расплавом находится во внешнем магнитном поле. Установлено, что при пропускании тока через расплав, возникает интенсивное вращение расплава, направление движения которого зависит от направления тока и внешнего магнитного поля.

В настоящей работе теоретически исследуется электромагнитные поля в описанной выше установке. Получены распределения плотности тока, индукции магнитного поля, силы Лоренца, джоулева тепла в расплаве.
1. Схема экспериментальной установки. Косиновым Н.В. и Габаруком В.И. в лабораторных условиях наблюдались физические эффекты, в которых при протекании электрического тока через электропроводную среду, помещенную в магнитное поле, возникает вихревое движение среды и градиенты температуры [3]. На рис. 1 приведена схема установки. При подключении тока наблюдается вихревое движение расплавленного олова в направлении, показанном стрелкой на рис. 1а. Для моделирования указанного явления представим исследуемую установку в виде модели, геометрические параметры которой приведены на рис. 1б (размеры приведены в миллиметрах).
2. Математическая постановка задачи. Задача рассматривается в осесимметричной постановке в силу осевой симметрии. Расплавленным металлом является олово со следующими параметрами: плотность 
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. Сила тока в цепи электродов 
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Индукция внешнего осевого магнитного поля 
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, поле направлено вертикально вверх.
В работе приняты следующие допущения: процесс стационарный, осесимметричный; физические характеристики среды предполагаются однородными и изотропными и не зависят от температуры и давления; химические реакции не учитываются; среда считается немагнитной; магнитное поле Земли не учитывается.

Движение расплава металла описывается уравнениями магнитной гидродинамики для изотермической несжимаемой жидкости, которые включают уравнения Навье-Стокса, неразрывности, уравнения Максвелла и уравнения для плотности тока, джоулева тепла и силы Лоренца.
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Рисунок 1 – Лабораторная установка: 1 – сосуд, 2 – расплавленный металл, 3 – спиральная катушка,
4 – цилиндрический электрод (анод), 5 – электрод в виде кольца
3. Численное моделирование электромагнитных параметров. На данном этапе моделируются только электромагнитные поля в установке. Задача решалась численно, методом конечных элементов при помощи пакета Comsol [4, 5].

Результаты расчетов показывают, что распределение плотности тока неоднородно по объему расплава. Максимальные значения плотности тока локализованы вблизи анода на расстоянии порядка радиуса анода и стремительно убывают на периферии. Максимальное количество тепла, выделяющееся от протекающего тока, наблюдается в непосредственной близости анода, где наибольшая плотность тока. При удалении от электрода плотность тока быстро убывает, следовательно, убывает и количество выделяющегося тепла. Максимальное значение силы Лоренца локализовано вблизи малого электрода и существенно убывает к периферии. Такое распределение подтверждает гипотезу о том, что движение расплава носит вихревой характер.
Выводы. В рамках модели магнитной гидродинамики поставлена задача о движении расплава металла в лабораторной установке при пропускании электрического тока. В работе адаптирован стандартный пакет прикладных программ. Выбрана оптимальная расчетная сетка, проанализирована сходимость результатов. Получены распределения электромагнитных параметров, которые указывают на возможность вихревого движения расплава металла в цилиндрическом сосуде.
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The paper is devoted to the modelling of electromagnetic processes in the laboratory unit with liquid tin placed in an external magnetic field. The physical and mathematical models, algorithm and method of numerical solution of two-dimensional axisymmetric problem with the help of Comsol software package are presented.
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М. А. Глецевич

Кинетическая модель изменения концентрации ионов кальция
в пресинаптической терминали под влиянием потенциала действия

Построена детерминистская модель, описывающая изменения концентрации ионов кальция в пресинаптическом нервном окончании, вызванные потенциалом действия. Рассматриваются два источника ионов кальция – внеклеточная среда и кальциевые депо.
Основой обработки, хранения и воспроизведения информации в мозге является передача сигналов между нейронами. Этот процесс локализован в контактах между окончаниями нервных клеток – синапсах. Формирование и распространение синаптического сигнала представляет собой сложный многоэтапный процесс с множеством участников. Изменение внутриклеточной концентрации ионов кальция 
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 можно рассматривать как первую ступень формирования сигнала, определяющую  дальнейший ход его передачи. По этой причине динамика 
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 находится в центре внимания многих исследователей, и представляет особый интерес как с точки зрения  исследования памяти и обучения, так и с точки зрения нейропатологии.
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Целью наших исследований являлась разработка модели для описания изменения 
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 в пресинаптическом окончании нейрона в ответ на потенциал действия. В работе рассматривались модели, предложенные в статьях [1] ADDIN EN.CITE <EndNote><Cite><Author>Erler</Author><Year>2004</Year><RecNum>251</RecNum><record><rec-number>251</rec-number><foreign-keys><key app="EN" db-id="5awdr2s2nzatvjez5sdpa52ktpw5evvv90t2">251</key></foreign-keys><ref-type name="Journal Article">17</ref-type><contributors><authors><author>Erler, Frido</author><author>Meyer-Hermann, Michael</author><author>Soff, Gerhard</author></authors></contributors><titles><title>A quantitative model for presynaptic free Ca2+ dynamics during different stimulation protocols</title><secondary-title>Neurocomputing</secondary-title></titles><periodical><full-title>Neurocomputing</full-title></periodical><pages>169-191</pages><volume>61</volume><number>0</number><keywords><keyword>Calcium</keyword><keyword>Numerical model</keyword><keyword>Presynaptic terminal</keyword><keyword>Fluorescence indicator</keyword><keyword>Synaptic plasticity</keyword></keywords><dates><year>2004</year></dates><isbn>0925-2312</isbn><urls><related-urls><url>http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0925231203005253</url></related-urls></urls><electronic-resource-num>http://dx.doi.org/10.1016/j.neucom.2003.11.002</electronic-resource-num></record></Cite></EndNote> и [2] ADDIN EN.CITE <EndNote><Cite><Author>Li</Author><Year>1994</Year><RecNum>250</RecNum><record><rec-number>250</rec-number><foreign-keys><key app="EN" db-id="5awdr2s2nzatvjez5sdpa52ktpw5evvv90t2">250</key></foreign-keys><ref-type name="Journal Article">17</ref-type><contributors><authors><author>Li, Y. X.</author><author>Rinzel, J.</author></authors></contributors><titles><title>Equations for InsP3 receptor-mediated [Ca2+]i oscillations derived from a detailed kinetic model: a Hodgkin-Huxley like formalism</title><secondary-title>J Theor Biol</secondary-title></titles><periodical><full-title>J Theor Biol</full-title></periodical><pages>461-73</pages><volume>166</volume><number>4</number><dates><year>1994</year></dates><isbn>0022-5193 (Print)&#xD;0022-5193 (Linking)</isbn><urls></urls></record></Cite></EndNote>. Первая модель учитывает изменение 
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 за счет входа ионов кальция из внеклеточной среды в пресинаптическую терминаль. Вторая модель описывает более медленные процессы выхода кальция из кальциевого депо – эндоплазматического ретикулума (ЭР). При моделировании формирования синаптического сигнала важно учитывать оба этих процесса, поскольку увеличение базовой 
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 может привести к асинхронному выбросу нейротрансмиттера [3] ADDIN EN.CITE <EndNote><Cite><Author>Kochubey</Author><Year>2011</Year><RecNum>252</RecNum><record><rec-number>252</rec-number><foreign-keys><key app="EN" db-id="5awdr2s2nzatvjez5sdpa52ktpw5evvv90t2">252</key></foreign-keys><ref-type name="Journal Article">17</ref-type><contributors><authors><author>Kochubey, Olexiy</author><author>Lou, Xuelin</author><author>Schneggenburger, Ralf</author></authors></contributors><titles><title>Regulation of transmitter release by Ca2+ and synaptotagmin: insights from a large CNS synapse</title><secondary-title>Trends in neurosciences</secondary-title></titles><periodical><full-title>Trends in neurosciences</full-title></periodical><pages>237-246</pages><volume>34</volume><number>5</number><dates><year>2011</year></dates><publisher>Elsevier Applied Science Publishing</publisher><isbn>0166-2236</isbn><urls><related-urls><url>http://linkinghub.elsevier.com/retrieve/pii/S0166223611000336</url></related-urls></urls></record></Cite></EndNote>. В предлагаемой нами модели учитываются оба источника 
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 – внеклеточная среда и ЭР.
Все процессы, описываемые в нашей модели, могут быть представлены схематически следующим образом:

1. Потенциал действия вызывает деполяризацию мембраны и открытие потенциал-зависимых кальциевых каналов 
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2. Открытие кальциевых каналов обуславливает ток 
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 внутрь клетки. Это  приводит к изменению работы кальциевых АТФазных насосов, откачивающих кальций из клетки, и натрий-кальциевых обменников – 
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. Помимо этого, поступающие в клетку ионы кальция образуют белковые и хелатные комплексы, что можно описать с помощью введения коэффициента α, который зависит от концентрации кальций-связывающих белков и хелатирующих агентов, а также от плазматической 
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. Дополнительное слагаемое – ток утечки 
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, компенсирующий токи кальция внутрь и из клетки при равновесии. Тогда изменение 
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 за счет поступления ионов кальция из внеклеточной среды будет описываться с помощью уравнения
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(1)
где G – отношение площади нервного окончания к его объему, F – постоянная Фарадея, 
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 – заряд ионов кальция.
3. Ток ионов кальция из внеклеточной среды изменяет 
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 – концентрацию ионов кальция, рассчитанную как отношение количества всех ионов кальция, в том числе, и запасенных в кальциевых депо, к объему клетки. Это влияет на работу кальциевых каналов ЭР и приводит к выходу ионов кальция из этого депо, при этом изменяется концентрация ионов кальция в ЭР – 
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. Помимо 
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, плотность тока 
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 из ЭР также регулируется концентрацией инозитолтрифосата, которая нами принята как постоянная величина, и 
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 в цитоплазме (ее динамика описывается уравнением (1)). Таким образом, ток ионов кальция из внеклеточной среды в цитоплазму регулирует выход 
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 из депо. Помимо этих процессов мы также учитывали ток утечки 
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 из ЭР и закачку ионов кальция в ЭР.

Предложенная схема описывается системой из обыкновенных дифференциальных уравнений. В результате численного решения этой модели с помощью математического пакета программ MatlabR2010a мы получили временную зависимость 
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 в цитоплазме пресинаптического окончания.
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Рисунок 2 – Кинетика изменения 
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 в цитоплазме пресинаптического окончания, инициированная потенциалом действия

Полученная кинетика изменения 
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 хорошо согласуется с экспериментальными данными, полученными авторами статьи [4].
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The kinetic model describing calcium concentration changes in presynaptic bouton upon action potential arrival has been elaborated. Two sources of calcium ions, namely extracellular medium and calcium depot, have been taken into account.
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Моделирование оптических параметров полупроводниковых наночастиц
с помощью задачи «частица в яме»

Работа посвящена теоретическим исследованиям оптических характеристик флуоресцирующих композитных наночастиц CdSe/ZnS. В приближении невзаимодействующих носителей заряда с эффективными массами, характерными для массивных полупроводников, была использована программа численного решения уравнения Шредингера для прямоугольной потенциальной ямы со ступенчатым потенциалом, моделирующим скачок потенциала на границе ядро/оболочка в наночастицах CdSe/ZnS отдельно для электронов и дырок. Полученная в рамках простейшей модели «частица в яме» для неполярных CdSe/ZnS наночастиц зависимость вероятности электронных переходов 
[image: image86.wmf]e3/2h
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 показывает, что эти переходы являются преимущественным каналом излучательной рекомбинации.
Полупроводниковые наночастицы (НЧ) или квантовые точки (КТ) представляют собой уникальный класс полупроводниковых частиц с размерами от 2 до 10 нм в диаметре. В этой области размеров материалы проявляют уникальные оптические и электронные свойства вследствие эффектов размерного квантования [1]. Сегодня наибольшее внимание [2, 3, 4] уделяется композитным нанокристаллам CdSe/ZnS типа ядро/оболочка благодаря хорошо установленным и разделенным во времени фазам синтеза [2], включающим процессы нуклеации (зародышеобразования) и роста, которые позволяют получать хорошо селектированные по размерам CdSe частицы. У этих частиц можно отметить ряд преимуществ: высокая фотостабильность при относительно высоком квантовом выходе и яркости, широкая спектральная область поглощения света при малой ((30 нм) полуширине линии испускания, возможность подстройки линии испускания при фиксированном возбуждении, возможность при единственном источнике возбуждении в УФ области получать спектрально разделенное свечение практически во всей видимой области спектра.
Дискретный характер и зависимость спектра собственных значений энергии от размеров образца являются непосредственным проявлением эффектов квантового ограничения. Суть эффекта размерного квантования может быть понятна на основании решения квантовой задачи о «частице в потенциальной яме» с помощью соответствующей программы. Среднее время затухания фотолюминесценции (ФЛ) (рис. 1) монотонно уменьшается с увеличением диаметра наночастиц d, так же как и относительная интенсивность в максимуме полосы ФЛ с уменьшением размера наночастиц (не показано), а также рассчитанная в рамках модели «частица в яме» величина, обратная силе осциллятора перехода.
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Рисунок 1 – Зависимость вероятности квантового перехода (1/f) и среднего времени затухания ФЛ (квадратики)
для диспергированных в толуоле CdSe/ZnS наночастиц от их диаметра d
Удовлетворительное совпадение измеренной и рассчитанной зависимостей на рис.1, скорее всего, связано с тем, что в наночастицах с совершенной кристаллической фазой основным механизмом ФЛ является излучательная рекомбинация электрона и дырки из состояний 
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. Таким образом, данные, полученные по измерениям кинетики затухания наночастиц CdSe/ZnS, показывают, что сила осциллятора перехода в нижайшее 
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 состояние зависит от их размера. Об этом свидетельствует наблюдаемое нами увеличение относительного квантового выхода ФЛ и увеличение среднего времени затухания ФЛ при уменьшении размеров наночастиц. Изменение обоих параметров, по-видимому, является следствием одного и того же эффекта – эффекта усиления квантового ограничения при уменьшении размеров наночастиц. Эти данные хорошо согласуются с наблюдаемой другими авторами зависимостью квантового выхода ФЛ CdSe/ZnS наночастиц от их размеров [5].
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This work is devoted to theoretical studies of optical characteristics of fluorescent composite CdSe/ZnS nanoparticles. Taking into account the approach of effective masses for noninteracting charges, it was used the program of the numerical solution of the Schrödinger equation for a rectangular potential box . Received within the elementary model «particle in a hole» for hydrophobic CdSe/ZnS nanoparticles dependence of probability of electronic transitions 
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 shows that these transitions are the primary channel of a radiating recombination.
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Автоматизация оценивания повторяемости
и воспроизводимости в методиках количественного анализа

Разработана универсальная прикладная компьютерная программа, позволяющая автоматизировать процесс оценивания повторяемости и воспроизводимости в методиках количественного анализа.
Результаты измерений являются очень важной информацией. Они должны снабжаться едиными характеристиками точности. На сегодняшний день такими являются правильность и прецизионность (в условиях повторяемости и воспроизводимости).
Количественный анализ свойств вещества широко применяется в промышленности и науке.
Автоматизация оценивания точности измерений позволяет снизить вероятность ошибок и трудоёмкость этого процесса.

Таким образом, создание программных средств для автоматизации процесса расчета повторяемости и воспроизводимости результатов измерений является достаточно важным и актуальным в наше время.
В настоящей работе была создана компьютерная программа для автоматизированного расчета повторяемости и воспроизводимости в методиках количественного анализа.
Показатель повторяемости методики анализа в виде предела повторяемости  
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 для содержания, соответствующего содержанию компонента в m-м образце, рассчитывают по формуле:
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где п – число параллельных определений, предусмотренных методикой анализа для получения результата анализа.

Показатель воспроизводимости методики анализа в виде предела воспроизводимости 
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 для содержания, соответствующего содержанию компонента в т-м образце, рассчитывают по формуле:
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В качестве языковой платформы выбран язык Visual Basic 10.0.
При написании программного кода использованы процедуры и функции, предназначенные для ввода данных, их обработки согласно разработанному алгоритму и вывода и состоящие преимущественно из циклов с параметром For…Next, операторов ветвления If…Then и числовых массивов.

Пример интерфейса программы приведен на рис. 1.
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Рисунок 1 – Интерфейс программы автоматизированного оценивания повторяемости и воспроизводимости
в методиках количественного анализа
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Developed a universal software applications to automate the process of evaluating the repeatability and reproducibility in the methodics the quantitative analysis.
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ПАРАЛЛЕЛЬНЫЕ ВЫЧИСЛЕНИЯ В МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКЕ

Статья посвящена исследованию зависимости времени расчета параллельной программы от количества процессов. Также в ней приведены основные методы и функции, с помощью которых была доработана программа по динамическому моделированию кластеров.
Развитие вычислительных технологий и средств сопровождалось пониманием того, что работы надо делить между многими исполнительными устройствами. Распараллеливание – естественный жизненный принцип, основанный на утверждении, что коллектив сильнее одиночки. Основной критерий эффективности распараллеливания заключается в минимизации времени выполнения работы. Однако действенен и другой критерий – выбор системы исполнителей, обладающей минимальной стоимостью и способной закончить работу не позже указанного срока.

Организация параллельности вычислений, когда в один и тот же момент выполняется одновременно несколько операций обработки данных, осуществляется, в основном, за счет введения избыточности функциональных устройств (многопроцессорности). В этом случае можно достичь ускорения процесса решения вычислительной задачи, если осуществить разделение применяемого алгоритма на информационно независимые части и организовать выполнение каждой части вычислений на разных процессорах. Подобный подход позволяет выполнять необходимые вычисления с меньшими затратами времени, и возможность получения максимально-возможного ускорения ограничивается только числом имеющихся процессоров и количеством «независимых» частей в выполняемых вычислениях.

MPI расшифровывается как «Message passing interface» («Интерфейс передачи сообщений»). MPI – это стандарт на программный инструментарий для обеспечения связи между отдельными процессами параллельной задачи. MPI предоставляет программисту единый механизм взаимодействия процессов внутри параллельно исполняемой задачи независимо от машинной архитектуры (однопроцессорные, многопроцессорные с общей или раздельной памятью), взаимного расположения процессов (на одном физическом процессоре или на разных) и API операционной системы. Программа, использующая MPI, легко отлаживается и переносится на другие платформы, часто для этого достаточно простой перекомпиляции исходного текста программы.
Команды (функции) управления вычислительным окружением стандарта MPI используются для целого ряда целей, таких как инициализация и завершение работы MPI-окружения, получение информации о свойствах и параметрах этого окружения и др.
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Рисунок 1 – Схема работы функции MPI_Bcast
Наиболее часто используемые функции (в формате языка С) перечисляются ниже.

· MPI_Init; Формат вызова: MPI_Init (&argc, &argv)
· MPI_Initialized; Формат вызова: MPI_Initialized (&fla )
· MPI_Finalize; Формат вызова: MPI_Finalize()
· MPI_Comm_size; Формат вызова: MPI_Comm_size (comm., &siz)
· MPI_Comm-rank; Формат вызова: MPI_Comm-rank (comm., &rank)

· MPI_Bcast; Формат вызова: MPI_Bcast (&buffer, count, datatype, root, comm)
· MPI_Gather; Формат вызова: MPI_Gather (&sendbuf, sendcount, sendtype, &recvbuf, recvcount, recvtype, root, comm)
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Рисунок 2 – Схема работы функции MPI_Gather
· MPI_Scatter; Формат вызова: MPI_Scatter ( &sendbuf, sendcount, sendtype, &recvbuf, recvcount, recvtype, root, comm )
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Рисунок 3 – Схема работы функции MPI_ Scatter
Для решения задачи адаптации кода для параллельных вычислений был произведен рефакторинг исходного кода линейного алгоритма программы по динамическому моделированию кластеров.
С помощью функции MPI_Scatter() каждому процессу передаются определенное количество элементов массива, отвечающего за координаты атомов в кластере и их скорости. Для сбора изменённых координат после взаимодействия использовалась функция MPI_Gather().
Так же для начальной инициализации молекулярного кластера была разработана программа, результатом работы которой создаётся файл, впоследствии используемый для параллельных расчетов.
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Рисунок 4 – Интерфейс программы для начальной инициализации молекулярного кластера
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Рисунок 5 – График зависимости времени выполнения расчета
от количества процессов
В конечном итоге было установлено, что использование параллельных вычислений целесообразно для расчета кластеров с числом атомов 
[image: image101.wmf]2
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, так как время выполнения расчетов при числе процессов, равном двум, сокращается примерно в 3 раза.
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В. М. Карсека

РЕАЛИЗАЦИЯ ПРОЦЕДУР ПОИСКА ОСОБЫХ ТОЧЕК ИЗОБРАЖЕНИЯ НА ОСНОВАНИИ
МЕТОДА SIFT

Приведена реализация алгоритма сопоставления изображений по ключевым точкам на основании метода SIFT. Показано удобство и актуальность использования данного метода.

Человек может сравнить изображения и выделять на них объекты визуально, на интуитивном уровне. Однако, для машины изображение – всего лишь ни о чем не говорящий набор данных. Есть определенные методы для сравнения изображений, основанные на сопоставлении знаний об изображениях в целом. В общем случае задача сравнения изображений сводится к задаче сравнения определенных характеристик.

Рассмотрим идею сопоставления изображений по ключевым точкам. Можно сказать, что мы заменяем изображение некоторой моделью – набором его ключевых точек (таких точек изображенного объекта, которые с большой долей вероятности будут найдены на другом изображении этого же объекта). В итоге получается следующая схема решения задачи сопоставления изображений:

1. На изображениях выделяются ключевые точки и их дескрипторы.

2. По совпадению дескрипторов выделяются соответствующие друг другу ключевые точки.

3. На основе набора совпавших ключевых точек строится модель преобразования изображений.

Основным моментом в детектировании особых точек является построение пирамиды гауссианов и разностей гауссианов. Гауссианом является изображение 
[image: image102.wmf]L(x,y,) = G(x,y,)*I(x,y)
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, где L – значение гауссиана в точке с координатами (x, y), σ – радиус размытия, G – гауссово ядро, I – значение исходного изображения, * – операция свертки. Разностью гауссианов называют изображение, полученное путем попиксельного вычитания одного гауссина исходного изображения из гауссиана с другим радиусом размытия.

Обратим внимание на масштабируемые пространства. Масштабируемым пространством изображения является набор всевозможных, сглаженных некоторым фильтром, версий исходного изображения. Доказано, что гауссово масштабируемое пространство является линейным, инвариантным относительно сдвигов, вращений, масштаба, не смещающим локальные экстремумы, и обладает свойством полугрупп. Инвариантность относительно масштаба достигается за счет нахождения ключевых точек для исходного изображения, взятого в разных масштабах. Для этого строится пирамида гауссианов: все масштабируемое пространство разбивается на некоторые участки – октавы. Параллельно с построением пирамиды гауссианов, строится пирамида разностей гауссианов. После этого определяются особые точки, как локальные экстремумы разности гауссианов [1].
Далее следует проверка пригодности точки экстремума на роль ключевой. После этого вычисляется ориентация найденной точки. Направление ключевой точки вычисляется исходя из направлений градиентов точек, соседних с ней. Все вычисления градиентов производятся на изображении в пирамиде гауссианов, с масштабом наиболее близким к масштабу ключевой точки.
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Рисунок 1 – Схема построения дескриптора

Обратимся непосредственно к дескрипторам. Дескриптор – идентификатор ключевой точки, выделяющий её из остальной массы особых точек. Дескриптором может выступать любой объект, но обычно им является некая информация об окрестности ключевой точки. Такой выбор сделан в силу нескольких причин: на маленькие области меньшее влияние оказывают эффекты искажений, некоторые изменения (изменение положения объекта на картинке, изменение сцены, перекрытие одного объекта другим, поворот) могут не повлиять на дескриптор вовсе. В методе SIFT дескриптором является вектор (рис. 1). Как и направление ключевой точки, дескриптор (рис. 2) вычисляется на гауссиане, ближайшем по масштабу к ключевой точке, и исходя из градиентов в некотором окне ключевой точки [2].
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Рисунок 2 – Дескрипторы ключевых точек

Подводя итоги, можно сказать, что сопоставление изображений по методу SIFT показывает достаточно хорошие результаты на практике. Дескриптор SIFT весьма специфичен, устойчив к изменениям освещения, небольшим сдвигам, масштабированию и поворотам.
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Shows how to find the key points of the image. An algorithm for image matching method SIFT  was presented. This algorithm is implemented in Matlab environment.

Карсека Владимир Михайлович, студент физико-технического факультета Гродненского государственного университета имени Янки Купалы, Гродно, Беларусь.

Научный руководитель – Ассанович Борис Алиевич, кандидат технических наук, доцент кафедры ИСиТ, Гродненский государственный университет имени Янки Купалы, Гродно, Беларусь, bas@grsu.by.
УДК 51.72

О. А. Козлова, В. А. Бурко
ИССЛЕДОВАНИЕ ЭЛЕКТРОННЫХ СВОЙСТВ НИЗКОРАЗМЕРНЫХ МАТЕРИАЛОВ ПЕРВОПРИНЦИПНЫМИ МЕТОДАМИ
Проведено моделирование первопринципными методами 
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 электронных свойств двухмерной структуры дисульфида молибдена 
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 с вакансионными кластерами серы и молибдена и поверхности монокристаллического кремния, взаимодействующего с фрагментом бактерии Bacillus subtilis (пептидогликана).
Развитие технологии микро- и наносистем требует использования принципиально новых материалов, свойства которых определяются процессами, протекающими на атомном и молекулярном уровне. Расчет электронных свойств таких систем возможен только на основе первопринципных ab initio физических приближений с использованием ресурсоемких вычислительных средств.

Исследование электронных свойств двухмерной структуры 
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 вакансионными кластерами проводилось посредством программного пакета VASP (Vienna Ab initio Simulation Package), предназначенного для моделирования атомно-молекулярных и электронно-ядерных систем методам молекулярной динамики. Взаимодействие между ионами и электронами моделируемой системы описывается с помощью псевдопотенциального подхода с разложением волновых функций в базисе плоских волн (PAW-метод) [1].
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Рисунок 1 – Кристаллографическая структура двухмерного 
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Анализ плотности электронных состояний (DOS) и зонной диаграммы структуры, представленных на рис. 2, показывает появление дополнительных энергетических уровней в запрещенной зоне полупроводника, что может быть использовано в качестве ловушечных уровней в лазерной технике. Вместе с тем стоит отметить незначительное изменение ширины запрещенной зоны от 1,71 эВ (идеальная двухмерная структура) до 1,64 эВ с ростом вакансионного кластера серы. В то время, как рост вакансионного кластера молибдена вызвал резкое сужение запрещенной зоны до 0,11 эВ и увеличение значения магнитного момента от 0,0008 МБ (магнетон Бора) (идеальная двухмерная структура) до 1,89 МБ. Этот факт говорит о возможности использования такой структуры 
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 в качестве элементов приборов сенсорики и спинтроники.
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Рисунок 2 – Плотность электронных состояний (а) и зонная диаграмма (б) структуры 
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 с вакансионным кластером двух атомов серы

Анализ современных тенденций применения нанопористых материалов позволяет выделить наиболее перспективные направления его использования в области микробиологических исследований, в частности, как элемента конструкции оборудования для ферментации и в качестве средства хранения клеток биопрепарата [3].

Моделирование взаимодействия поверхности монокристаллического кремния с фрагментом бактерии пептидогликана проводилось с использованием программного комплекса NWChem, в функционал которого включено множество вычислительных методов исследования свойств молекулярных и периодических систем с использованием стандартного квантово-механического описания электронной волновой функции и плотности системы.

Для первоначального упрощения задачи, было решено использовать идеальную структуру кремния: проведено моделирование фрагментов поверхности идеального монокристаллического кремния с разной ориентацией кристаллографических осей: 
[image: image114.wmf]111,110,100

. В программном комплексе HyperChem проведено предварительное молекулярно-динамическое моделирование взаимодействия пептидогликана с поверхностью кремния разных кристаллографических ориентаций, предполагая, что на поверхности кремниевой структуры находятся атомы водорода. Моделирование показало, фрагмент клеточной стенки имеет сродство к кремниевой подложке (рис. 3).
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Рисунок 3 – Взаимодействие пептидогликана с поверхностью кремния 
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Проведена оптимизация биологической структуры бактерии с учетом электрон-ядерных взаимодействий. Рассчитана энергия молекулярных орбиталей, зарядовые состояния атомов в приближении Малликена и направление дипольного момента, что позволило установить оптимальное расположение биомолекулы относительно поверхности поры.
Полученные результаты могут использоваться в качестве основы для моделирования взаимодействия бактерии с неидеальной поверхностью, содержащей дефекты в виде оборванных связей и водородных, фторных и других внедрений в кристаллическую структуру с целью выработки рекомендаций, определяющих возможности применения наноструктурированных материалов (пористого кремния) для иммобилизации и улучшения физиолого-биохимические свойств исследуемых биологических объектов.

Работа выполнялась при поддержке фондов ГПНИ РБ «Научные основы и инструментальные средства информационных и космических технологий» (Информатика и Космос), задание 1.6.06 и «Функциональные и машиностроительные материалы, наноматериалы», задание 2.4.01.
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The applicability of the first principles 
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 simulation methods investigation of VASP and NWChem program package is performed. Calculation results of electronic properties of molybdenum disulfide 
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two-dimensional structure and the surface of single-crystal silicon, which interacts with a fragment of the bacteria Bacillus subtilis are presented.
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Солитон

Разработана одномерная модель твердого тела. Предоставлено к изучению движение атомов в цепочке при наличии между ними нелинейных связей. Цепочка рассмотрена как система гармонических осцилляторов.

Для разработки модели группа математиков, связанная с вычислительной техникой, обратилась к известному физику Э. Ферми с просьбой сформулировать модельную физическую задачу, решение которой известными методами в то время было бы невозможно. Эта задача осталась в истории как «проблема Ферми-Паста-Улама».

Предоставляет интерес нахождение общих характеристик системы. С помощью разложения смещений атомов в ряд Фурье, мы заменяем систему атомов системой осцилляторов. При этом имеет место суперпозиция смещений. Смещение каждого атома можно представить как сумму смещений всех гармонических осцилляторов. 

Результаты анализа распределения энергии по модам колебаний атомов показали, что энергия в результате нелинейных взаимодействий, равномерно не распределяется между всеми модами колебаний. Энергия перераспределилась только между низшими модами колебаний. В этом и состояла проблема Ферми-Паста-Улана. В случае, когда 
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 (отсутствовала нелинейность), законы статической физики работают корректно. Уравнение движения цепочки атомов, выглядит так:
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где 
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 – ускорение i-той точки, 
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 – смещения i-го атома и соседних, относительно начальных положений.

Анализ расчётов показывает, что в следствии нелинейности энергия со временем должна распределиться между всеми степенями свободы – а их у нас 64. Как видим на рис. 1, энергия периодически «перетекает» из одной моду в другую.
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Рисунок 1 – Результаты расчёта колебаний цепочки
Когда быстрый солитон догоняет медленный, происходит их взаимодействие. Признаемся, в нашей программе это взаимодействие выполнено некорректно. Дело в том, что уравнение (1) описывает движение одного одиночного солитона. Мы просто складываем амплитуды перекрывающихся солитонов, как это имеет место в линейных волновых процессах. При взаимодействии солитонов принцип суперпозиции в общем случае не выполняется. Это выражается в том, что результирующая амплитуда не равна сумме амплитуд взаимодействующих солитонов.
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Simulation of nonlinear equations. Solitons. Superposition principle in general. Analysis of the distribution of vibration modes.
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Е. А. Лапука
Рассеяние Ми на сферической частице с концентрированными оболочками

Рассмотрен метод численного расчета сечений рассеяния и поглощения, получены диаграммы направленности электромагнитных полей при рассеянии электромагнитной волны сферической многослойной частицей, а также визуализированы результаты по средствам интегрированной среды MATLAB.
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Полученные результаты позволяют наглядно продемонстрировать интенсивность сечений рассеяния и поглощения, вид и характер электромагнитных полей при рассеянии волны частицей, основываясь на теории Ми.
Если интересоваться рассеянием и поглощением только шарами, то ничего, кроме теории Ми, для этого не требуется. Отдельные части книг по электромагнитной теории содержат теорию рассеяния на шаре, среди них книги Стрэттона [6] и Борна и Вольфа [3]. В работах Борена и Хафмена [1] даётся достаточно содержательное описание теории Ми, в том числе и для шара, покрытого оболочкой. Краткое и в то же время основательное содержание истории задачи о шаре дано в работе [7]. Но практически нигде в литературе не встречается описания теории рассеяния шаром с несколькими концентрическими оболочками.
На рис. 1 показано поперечное сечение рассеяния плоской электромагнитной волны на сферической частице, имеющей две концентрические оболочки, как функция размера частицы. Из зависимости отчётливо видно, что наибольшее сечение рассеяния наблюдается в тот момент, когда размер частицы минимален, т.е. на начальной стадии рассеяния.

С увеличением размера частицы (радиусов оболочек), число осцилляций так же увеличивается, но само колебание функции имеет затухающий вид, т.е. с увеличением либо размеров оболочек, либо их числа поперечное сечение рассеяния уменьшается, что показано на рис. 2.
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Рисунок 2 – а) сечение рассеяния на частице с двумя концентрическими оболочками 
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, и диэлектрическими и магнитными проницаемостями внутри ядра частицы 
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 соответственно (отсчёт оболочек ведётся от ядра частицы). Также окружающая среда 
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 (случай вакуума); б) сечение рассеяния на частице с четырьмя концентрическими оболочками 
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 Диэлектрические и магнитные проницаемости внутри ядра частицы 
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MATLAB в этом случае является оптимальным средством расчета.  Среди его достоинств относительная простота манипуляций с матричными и другими видами данных, а также удобная визуализация результатов в виде всевозможных графиков. В нём реализованы многочисленные эффективные математические алгоритмы почти для всех областей деятельности.
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This article investigates a dispelling of electromagnetic waves on a multilayer spherical particle. Finding of mathematical apparatus for calculation of sections of scattering and absorption, creation of directional diagrams, leaning on bases of the theory of Mi.
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Е. А. Левчук
Численное моделирование ионизации мелкого донора под действием электрического поля металлического затвора

С помощью метода конечных элементов и метода Ритца проведено моделирование воздействия электрического поля на состояния мелкого донора вблизи поверхности полупроводника. Исследовано влияние геометрических параметров на ионизацию донора.

В настоящее время является актуальной задача управления посредством электрического поля волновыми функциями электрона, связанного с донором, расположенным вблизи поверхности полупроводника. Эта задача представляет интерес для физической реализации квантового компьютера и изучалась ранее в работах [1–2].
Важной характеристикой рассматриваемой системы является критический потенциал 
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 – потенциал на затворе, соответствующий перемещению электрона от донора к поверхности полупроводника. Целью настоящей работы является моделирование влияния геометрических параметров системы на критический потенциал.
Рассматривается следующая задача: пусть область 
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 находится тонкий затвор в виде диска диаметра 
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Задача для нахождения волновой функции 
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 и энергии 
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 электрона запишется в виде:
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где 
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 ( оператор кинетической энергии, 
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 ( энергии взаимодействия электрона с донором, изображением донора и собственным изображением соответственно. Потенциальная энергия электрона в поле затвора 
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 определяется по формулам, приведенным в [3].
Задача (1) – (2) решалась методом конечных элементов (МКЭ). Известно, что метод Ритца позволяет значительно упростить подобные расчеты. Нами было установлено, что приемлемую точность в энергии основного 
[image: image151.wmf](

)

0

E

 и первого возбужденного состояний 
[image: image152.wmf](

)

1

E

 дает следующая пробная функция:


[image: image153.wmf],

D

D

G

G

C

C

y

y

y

+

=

S






(3)

здесь 
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 использовалась комбинация двух функций вида 
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. Результаты вычислений приведены на рис. 1.
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Рисунок 1 – Энергии основного (кривые 1) и первого возбужденного (кривые 2) состояний электрона в системе затвор–донор при различных значениях 
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 для основного и первого возбужденного состояний. 
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Рисунок 2 – Зависимость критического потенциала от 
[image: image164.wmf]d

. Кривая 1 определена с помощью зависимости 
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Критический потенциал может быть определен как потенциал на затворе, соответствующий минимуму разности 
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 (рис. 1, кривые 1,2) или условию 
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 (вставка на рис. 1).
На рис. 2 приведены результаты расчетов с помощью МКЭ критического потенциала для различных диаметров затвора и положения донора. 
Кривая 1 соответствует условию 
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 от диаметра затвора является немонотонной для малых значений 
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. Полученные результаты могут быть использованы для оптимизации наноразмерных устройств.
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The effect of the electric field on electron states has been modeled with the use of the finite element and Ritz method.
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A. Liaushuk, D. Wyszynski
PROJEKTOWANIE MODUŁU DO STEROWANIA POLARYZACJĄ WIĄZKI LASEROWEJ

Представлены результаты компьютерного моделирования установки для управления поляризацией лазерного пучка лазера фирмы Patara Laser Model PA-016-QTG в процессе лазерной резки. При проектировании установки рассчитаны параметры компонентов. Для комплекта технической документации выполнено 15 чертежей в САПР AutoCAD. 3D-моделирование установки и компьютерная симуляция монтажа произведены в САПР CATIAV5.
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Sterowanie laserową wiązką jest trudnym zadaniem inżynierskim, które trzeba rozwiązywać dla każdego lasera osobno. W niniejszym artykule przedstawiony jest jeden ze sposobów rozwiązania tego zadania dla lasera Patara Laser model PA-016-QTG. Celem pracy było zaprojektowanie i wizualizacja systemów kontroli polaryzacji wiązki lasera podczas cięcia laserem, a także wykonanie obliczeń i opracowanie dokumentacji technicznej.
W cięciu laserowym, wiązka laserowa jest skierowana w stronę powierzchni czołowej przedmiotu w obszarze cięcia, gdzie następuje absorbcja wiązki laserowej poprzez cienką warstwę stopionej powierzchni. Stopień odbicia promieniowania laserowego przez stopioną warstwę zależy od kąta padania wiązki laserowej, płaszczyzny polaryzacji promieniowania laserowego i właściwości odbicia stopionego materiału. W procesie cięcia właściwości odblaskowe na powierzchni stopionej pozostają praktycznie stałe, a kąt padania i płaszczyzną polaryzacji może być sterowane z wysoką dokładnością.
Zaprojektowane urządzenie jest przeznaczone do sterowania wektorem pola elektrycznego wiązki laserowej za pomocą obracania precyzyjnego mechanizmu z płytką półfalową. Podczas realizacji zadania zostało rozwiązane kilku problemów inżynierskich. Najpierw zostało zaprojektowane stanowisko, obliczone potrzebne wartości do dalszej pracy, realizowany 2D projekt stanowiska, opisany proces montażowy przy pomocy rysunków, kart montażowych itd., następnie zaprojektowano stanowisko w 3D i obliczono podstawowe wartości takie jak: kąt obrotowy, jeden krok silnika itd. Sterowanie wiązką laserową z wykorzystaniem polaryzatora wykonano przy pomocy modułu składającego się z 12 elementów (rys. 1.).
________________________________________________________________________________________________
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 Аннотация дана на русском языке с целью расширения читательской аудитории.
Zaletami tego urządzenia są:

– precyzyjna obróbka materiałów trudnoskrawalnych,

– ograniczenie obróbki wykańczającej do minimum,

– rodzaj polaryzacji wiązki laserowej w bardzo istotny sposób wpływa na rodzaj powierzchni przedmiotu obrabianego po zakończonym procesie,

– dzięki zastosowaniu tłumika optycznego możliwa jest kontrola mocy wiązki laserowej wtrakcie trwania procesu,

– dzięki zastosowaniu polaryzatora optycznego możliwe jest aktywne ustawianie położenia wektora natężenia pola elektrycznego, podczas trwania procesu wycinania laserowego.

– kontroler silnika krokowego pozwoli sterować polaryzatorem z lepszą dokładnością.

Przy projektowaniu modułu sterującego polaryzacją wiązki laserowej danego lasera,obliczono parametry elementów zainstalowanych. 
Dane podstawowe, I=1,5[A]; U=12[V]; M=0,35[Nm]; d1=20[mm]; d2=64[mm]; α1=1,8°.
Została oblizona moc prądu elektrycznego silnika krokowego przy pomocy natężenia prądu i napięcia elektrycznego:
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Następnie wyliczono ilość obrotów dla silnika przy pomocy danych o mocy prądu i momentu siły:
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Została oblizona prędkość kątowa:

[image: image178.wmf]

EMBED Equation.3[image: image179.wmf]].

min

[

4

,

51

60

2

1

1

obr

n

w

=

=

p


Następnie wyliczono przełożenie:
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Następnie wyliczono ilość obrotów dla polaryzatora:
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Następnie wyliczono prędkość kątową dla polaryzatora:

[image: image182.wmf]].

min

[

16

153

30

14

,

3

60

2

2

2

obr

n

w

=

´

=

=

p


Obliczono prędkość:
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Obliczono długość łuku przy obrocie silnika o jeden krok:
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Następnie wyliczono kąt obrotu koła zębatego w polaryzatorze przy obrocie silnika o jeden krok:
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Składniki były modelowane na podstawie dostępnych na rynku w handlu części. Do kompletu dokumentacji technicznej wykonano 15 rysunków w systemie AutoCAD. 3D modelowanie instalacji wykonane w CAD systemu CATIA V5. Przy pomocy tego programu została stworzona komputerowa symulacja instalacji urządzenia.
Przedstawione w niniejszym opracowaniu obliczenia kąta obrotu płytki półfalowej, aby uzyskać odpowiednie wartości i kierunek wektora pola elektrycznego wiązki laserowej, pozwala zaplanować wysoką precyzyjność procesu cięcia laserowego aby otrzymać wysoką jakości cięcia. W wyniku zastosowania zaprojektowanego sprzętu podczas cięcia oczekiwane jest zmniejszenie końcowych kosztów części poprzez zmniejszenie kosztów na obróbkę wykończającą, oszczędzanie czasu i uproszczenie pracy operatora urządzenia laserowego.
[image: image186.png]



Figure 1 – Moduł do sterowania polaryzacją wiązki laserowej
1. Silnik krokowy dwufazowy; 2. Blok łożyskujący; 3. Tuleja dystansowa z obustronnym gwintem wewnętrznym; 4. Koło zębate; 5. Pasek; 6. Płytka półfalowa; 7. Uchwyt optyczno-mechaniczny; 8. Stolik precyzyjny; 9. Optyczno-mechaniczny adapter; 10. Obrotowa podstawa; 11. Adapter do okrągłego polaryzatora o kącie 56 stopni; 12. Kontroler silnika krokowego
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The purpose of the given work is to design and to visualize a module which will control the polarization of a laser beam in the process of laser cutting, and to find commercially available component parts and units of the module, to accomplish the calculations and to develop the technical documentation package. Model PA-016-QTG produced by Patara Laser was used in this work. 15 drafts in AutoCAD were accomplished for the technical documentation package. 3D modeling of the module was fulfilled in CATIA v5. Computer simulation of module assemblage was also carried out with the help of this software product.
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УДК 65.011 (076)
А. В. Никито

ЭЛЕКТРОННЫЙ Гироскоп

Создан универсальный электронный трехосевой гироскоп на основе микроконтроллера, позволяющий определять углы наклона, ускорение и вибрацию различных объектов. Устройство может применяться в физическом лабораторном практикуме, а также для автоматизации различных экспериментов.
Электронный гироскоп – это устройство, позволяющее отслеживать положение объекта в пространстве по трем координатам. В основе электронного гироскопа лежит специализированный датчик MMA7260Q, который является трехосевым интегральным датчиком, имеющим аналоговый выход. Измерительным элементом датчика являются переменные конденсаторы, обкладки которых перемещаются под воздействием внешней силы. Датчик имеет регулируемый диапазон чувствительности от 1,5 до 6 G (от 800mV/g до 200 mV/g), который определяется установкой соответствующих конфигурационных битов.

Информация от датчика поступает на микроконтроллер, который обрабатывает аналоговые сигналы, преобразует их с помощью встроенного АЦП и производит пересчет результатов измерений в требуемые для пользователя единицы с последующим их отображением на жидкокристаллическом индикаторе.
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Рисунок 1 – Блок-схема устройства

В качестве микроконтроллера используется микроконтроллер семейства ATMеga8 (Attmel). Данные микроконтроллеры обладают широкими возможностями и необходимым для решения поставленной задачи комплектом интегрированных устройств, включая 10-ти разрядный шестиканальный АЦП. Микроконтроллер также имеет достаточный объем памяти для хранения переменных и программного кода.

На рис. 1 представлена блок-схема устройства. Устройство питается от источника постоянного напряжения 8-15В. Потребляемый ток не превышает 50 мА.
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Created universal electronic three axis gyro based microcontroller allows to determine angles of various objects. In addition to the basic functions of the device can measure vibration, motion, shock, and other parameters similar nature.
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УДК 548.12
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КВАЗИПЕРИОДИЧЕСКИЕ СТРУКТУРЫ С НЕКРИСТАЛЛОГРАФИЧЕСКОЙ СИММЕТРИЕЙ

Описывается алгоритм построения квазипериодических структур с пента-, окта- и додекагональной симметрией в двух- и трехмерном евклидовом пространстве.

Конечные подгруппы полной линейной группы 
[image: image188.wmf](
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 широко используются в кристаллографии для описания точечной симметрии кристаллов. Возможные порядки осей симметрии кристаллических решеток – 1, 2, 3, 4 и 6. Однако, в 1982 – 1984 гг. были открыты вещества, названные квазикристаллами, на дифрактограммах которых расположение рефлексов соответствует пентагональной симметрии [1]. Поэтому, их структура не может быть описана вышеупомянутыми группами и возникает необходимость обобщить понятие кристаллической решетки, рассмотрев полные линейные группы над некоторыми расширениями множества целых чисел Z.

Точечная симметрия m-го порядка связана с многочленом деления круга 
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, корни которого являются комплексными корнями m-ой степени из 1. Это многочлен степени 
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, где 
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 – функция Эйлера, имеет целые коэффициенты и не раскладывается на множители над множеством Z. Поэтому обычные кристаллические решетки обладают симметрией m-го порядка в евклидовых пространствах с размерностью 
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 можно разложить на множители над расширениями множества целых чисел. Например,
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где 
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 – «золотое отношение». Тогда обобщенные решетки, кристаллографические координаты точек которых являются числами из множества 
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 могут обладать симметрией 5-го, 8-го и 12-го порядков уже в двумерном евклидовом пространстве. В частности, такие структуры известны как сетки Пенроуза [2].
Матрицу Грама базисных векторов двумерной обобщенной решетки запишем в виде 
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 – целочисленные матрицы; 
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 – одно из рассматриваемых иррациональных чисел 
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Матрица 
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 – это матрица Грама четырехмерной решетки, каждой точке 
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. Будем последовательно отображать на плоскость координационные сферы четырехмерной решетки с матрицей Грама 
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, которые затем соединим отрезками и получим аналоги сеток Пенроуза. На рисунке изображен фрагмент сетки для 
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Аналогичным образом, если 
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 – матрица Грама трехмерной обобщенной решетки, то по той же формуле находим матрицу 
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, которая в этом случае будет иметь размер 
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 и являться матрицей Грама обычной шестимерной решетки. Последовательно отображая координационные сферы этой решетки на трехмерное евклидово пространство, мы будем получать различные трехмерные квазипериодические структуры с некристаллографической симметрией.
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Рисунок – Аналог сетки Пенроуза, обладающий додекагональной симметрией
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УДК 534.286-8

А. В. Приходько

Влияния пространственной локализации молекул креатина и воды
на свойства их гидратов

Выявлено наличие трех разновидностей моногидратов креатина с разной пространственной структурой. Построена компьютерная модель первого гидратного слоя молекулы креатина. С помощью метода квантовой механики рассчитаны энергия водородной связи и свойства моногидратов.
Креатин – это одно из важнейших соединений природного происхождения [0]. Особенность этого вещества проявляется в чрезвычайной гидратационной способности, следствие которой – повышение объема воды в организме человека [2]. Поэтому решения проблемы механизма образования первого гидратного слоя, который в свою очередь влияет на термодинамические свойства раствора, связано с данными о количестве и прочности водородных связей (ВС) между молекулами креатина и воды.
Анализ наличия ВС и расчет свойств моногидратов осуществлен с помощью полуэмпирического метода РМ3 в программе HyperChem 8.0 в соответствии с методикой [3, 4] и экспериментальными данными по структурной формуле креатина [5]. Определено наличие трех типов моногидратов: КМ-1, КМ-2 и КМ-3. Компьютерная модель первого гидратного слоя молекулы креатина изображена на рис. 1.
[image: image369.emf]
Расчет свойств безводной молекулы креатина и ее моногидратов осуществлен по методике [6], результаты представлены в таблице 1.

Таблица 1 – Свойства разных типов моногидратов креатина
	Параметр
	Креатин
	КМ-1
	КМ-2
	КМ-3

	Заряд атома, Кл

	C(1)
	-0,136
	-0,096
	-0,111
	-0,048

	N(1)
	0,115
	0,083
	0,087
	0,037

	N(2)
	0,137
	0,084
	0,131
	-0,264

	N(3)
	0,246
	0,181
	0,206
	0,030

	C(2)
	-0,229
	-0,193
	-0,219
	-0,107

	C(3)
	-0,260
	-0,207
	-0,247
	-0,105

	C(4)
	0,427
	0,433
	0,423
	0,348

	1
	2
	3
	4
	5

	O(1)
	-0,542
	-0,578
	-0,555
	-0,301

	O(2)
	-0,571
	-0,534
	-0,573
	-0,372

	Дипольный момент, Д
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	11,0
	9,6
	12,1
	0,0

	Энергия ВС, ккал/моль
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	–
	-19,0
	-5,0
	-38,2


Как следует из таблицы, молекула креатина имеет значительный дипольный момент, что вызвано наличием полярных частей карбоксильной группы 
[image: image243.wmf](

)

COO

-

 и аминогруппы 
[image: image244.wmf](

)

2

NH

+

. При переходе к моногидратам, длина химической связи между атомами изменяется незначительно, поэтому кристаллическая упаковка безводной молекулы креатина идентична ее упаковке в кристаллогидрате. При образовании моногидратов КМ-1 и КМ-2 изменяется значение зарядов атомов, что отражается на изменении их полярности. Однако в случае КМ-1 она уменьшается, а в КМ-2 – увеличивается. Энергия ВС в КМ-2 значительно меньше, чем в КМ-1, что объясняется меньшей донорной активностью аминогруппы, нежели акцепторной карбоксильной. Наиболее выгодным, с энергетической точки зрения, есть случай КМ-3. Здесь мы имеем дело с двойной ВС, где молекула воды одновременно выступает в роли донора и акцептора. Поле молекулы креатина между заряженными атомами химических групп приводит к расщеплению молекулы воды на ионы 
[image: image245.wmf]-
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 и 
[image: image246.wmf]+

OH

, что провоцирует устранение полярности этого моногидрата и изменение его оптических свойств [7]. Образование четвертого типа моногидрата, наиболее стабильного, в котором молекула воды строго ориентирована между полярными частями невозможно, вследствие присутствия гидрофобной группы 
[image: image247.wmf]3

СН

.

Таким образом, первый гидратный слой молекулы креатина состоит, с точки зрения квантовой механики, из трех молекул воды, которые соединены посредством донорно-акцепторного механизма.
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Three type of creatine monohydrate, that has different spatial structure, were ascertained. Computer model of the first hydration layer of creatine was constructed. The energy hydrogen bonds and properties of monohydrates were calculated, using the method of quantum mechanics.
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УДК 621.396
А. В. Просвиряков, Б. А. Ассанович

ОПРЕДЕЛЕНИЕ И УСТРАНЕНИЕ ПОМЕХ ПРИ ПЕРЕДАЧЕ СИГНАЛОВ С ПОМОЩЬЮ
QIM МОДУЛЯЦИИ
Предложен метод передачи сигнала на расстояние на основе QIM модуляции индекса квантования, выполнено определение и устранение искажения типа выпадения бита и инверсии с помощью среды Matlab.
Модуляция и декодирование сигнала между источником и приемником с внедрением скрытых цифровых данных играет важную роль в системах связи.

Для разделения функций элементов обработки информации в зависимости от их назначения обратимся к обобщенной структурной схеме системы связи, показанной на рис. 1.
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Рисунок 1 – Структура системы цифровой связи
При кодировании переданного сообщения происходит преобразование аналогового сообщения в цифровое либо сжатие информации. Модулятор осуществляет модуляцию сигналов, представляющих передаваемую кодовую последовательность. В процессе прохождения модулированного сигнала через канал связи сигнал подвергается воздействию шумов и помех. Искаженный сигнал поступает на вход приемника. В демодуляторе осуществляется обработка принимаемой смеси сигнала с шумом, целью которой является решение о том, какой символ был передан. Задачей декодера является исправление ошибок, которые могут возникать при передаче сигнала по каналу связи.
Концепция метода базируется на том, что если сигнал на передающей стороне сегментировать на естественные однородные участки, то на этих участках можно выделить некоторые параметры, преобразования которых в определённых пределах от нормы не различаются в канале связи и с помощью которых затем можно получить скрытую цифровую информацию.

Модуляции индекса квантования с шагом 
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Для примера модуляции будем заменять кодированное число 
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на 
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, где 
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 образуется следующим образом: сам модулятор выбирает величину целого числа «
[image: image254.wmf]c

» для 
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 в зависимости от кодового слова – при этом 
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 всегда больше 
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Для демодуляции применяется обратная функция:
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(2)
Ошибка декодирования информации описывается функцией:
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(3)
При кодировании с квантованием весь диапазон представления несущего параметра сигнала делится на инструментально различимые интервалы 
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 и в каждом интервале выбирается число 
[image: image275.wmf]c

, его представляющее. Это число сопоставляется с внедряемым кодовым словом и является центром интервала квантования. Для одноразрядного кодового слова его значениями могут быть 0 или 1.
Значения несущего параметра, попавшие в любой интервал, меняются на ближайшее его значение в соответствии с необходимым кодовым словом. При демодуляции принятому числу также сопоставляется ближайшее кодовое слово – извлекая скрытые данные.

Принцип модуляции показан на рис. 2.
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Рисунок 2 – Модуляция сигнала и влияние на него помех
Как следует из описанного принципа QIM модуляции и рис. 2 при передаче информации путем изменения временного интервала необходимо учитывать искажения за счет использования каналов связи и оптимизировать параметры модуляции.
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А. К. Пушкина

АВТОМАТИЗИРОВАННЫЕ ТРЕНАЖЕРЫ В ОБУЧЕНИИ РАБОТЕ СО СЛОЖНЫМИ ТЕХНОЛОГИЧЕСКИМИ СИСТЕМАМИ
[image: image370.emf]В связи с возрастанием потребности вводить в эксплуатацию сложное технологическое оборудование и постоянной модернизации возрастает необходимость подготовки и постоянного повышения квалификации специалистов в соответствующих областях. Во избежание огромных материальных затрат и человеческих жертв эффективно использование программно-технических тренажеров. Возможности программно-технических тренажеров и их обобщенная структура рассматриваются в данной статье.

Стремительный рост объема и сложности изучаемого материала, необходимость его быстрого обновления и увеличение численности обучаемых привели к тому, что сложившаяся система обучения стала недостаточно эффективной [1].

Тренажеры в современном понимании появились, когда возникла необходимость массовой подготовки специалистов для работы либо на однотипном оборудовании, либо со схожими рабочими действиями, а также для военных нужд. В последнее время, в связи с быстрой компьютеризацией, с созданием сложнейшей техники, эксплуатация которой связана с риском для жизни не только одного человека, но и человечества в целом, возникла целая индустрия – тренажерные технологии [2].
В течение ряда лет на кафедре информационных систем и технологий Гродненского государственного университета имени Янки Купалы для проведения занятий и контроля знаний по ряду дисциплин успешно используются компьютерные программные и программно-аппаратные тренажеры систем управления и систем автоматического регулирования, разработанные специалистами кафедры.

Разрабатываемый автоматизированный комплекс предоставляет возможность телеуправления и телесигнализации и соответствует требованиям расширяемости и модернизируемости, имеет многоуровневую структуру. С помощью такого тренажера можно готовить специалистов для работы на реальной установке, проводить аттестацию сотрудников, повышать их квалификацию, проводить квалификационные испытания диспетчеров тяговых подстанций и иного обслуживающего персонала, управлять движением. Это позволит сэкономить время и средства на подготовку новых специалистов и операторов.

Накопленный опыт применения тренажеров на кафедре, свидетельствует об их высокой эффективности с точки зрения повышения качества знаний выпускаемых специалистов для работы со сложными технологическими системами [3].
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Due to the increasing need to commission the complex process equipment and continuous improvement increases the need to prepare and continuous training of specialists in the relevant fields. To avoid the huge material costs and loss of life effective use of software and hardware simulators. Capabilities of software and hardware simulators and its generalized structure are discussed in this article.
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А. Я. Рожко

БЛОКИ ИЗЛУЧАТЕЛЯ И ПРИЕМНИКА УЛЬТРАЗВУКОВОГО ДАЛЬНОМЕРА

Разработаны блоки излучателя и приемника, позволяющие генерировать импульсы, подаваемые на передатчик, и регистрировать отраженный от удаленного объекта сигнал, поступающий на блок приемника. Принятый сигнал поступает на устройство, предназначенное для исследования амплитудных и временных характеристик.

Звуковые волны служат примером колебательного процесса. Всякое колебание, связанное с нарушением равновесного состояния системы, выражается в отклонении ее характеристик от равновесных значений. Звуковая волна распространяется в веществе, в направлении, в котором происходит смещение частиц этого вещества, т.е. она вызывает деформацию среды. Деформация заключается в том, что происходит последовательное разрежение и сжатие определенных объемов среды. При этом расстояние между двумя соседними областями соответствует длине звуковой волны.
Ультразвуковые колебания создают в воздухе, являющемся упругой средой, движущиеся волны давления с диапазоном частот свыше 20 кГц. Способность ультразвуковых колебаний распространяться в различных средах используется в системах неразрушающего контроля, уровнемерах, ультразвуковых медицинских диагностических установках, датчиках приближения в системах автоматизации производственных процессов, а также системах мониторинга окружающей среды и др.
В основе созданных блоков лежат ультразвуковые датчики фирмы Murata MA40E7S-1, работающие  на резонансной частоте 40 кГц. На рисунке 1 изображена блок-схема устройства. В его основе лежит задающий импульсный генератор 1 частотой 40 кГц с усилительным выходным каскадом, с выхода которого выдается необходимое напряжение для возбуждения пьезокерамического элемента 2 и приёмный усилитель 4, в котором используется усилительный каскад на сдвоенном операционном усилителе и компаратор. Генератор предварительно настраивается на резонансную частоту ультразвукового преобразователя. На вход усилителя поступают импульсы с выхода приемника 3.
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Рисунок 1 – Блок-схема устройства
1 – генератор импульсов, 2 – ультразвуковой пьезокерамический передатчик, 3 – ультразвуковой пьезокерамический приемник, 4 – приемный усилитель, 5 – осциллограф
Контроль импульсов с выходов передатчика и приемника осуществляется осциллографом 5, предназначенным для исследования амплитудных и временных характеристик сигналов. Анализируемые сигналы могут быть измерены в реальном времени. Исходя из данных измерений можно произвести теоретический расчет скорости звука в среде с последующим его сравнением со справочными данными.

Устройство питается от источника питания напряжением +5В, а потребляемый ток не превышает 200 мА.
Созданные блоки после доработки будут применены в рамках лабораторного практикума по исследованию ультразвуковых волн и измерения скорости распространения звука в различных средах.
Created a blocks device can generate a pulse applied to the transmitter and receiving the reflected signal is fed to block receiver. The converted signal is sent to a device designed to study the amplitude and time characteristics.
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РЕШЕНИЕ ЗАДАЧИ ДИНАМИЧЕСКОЙ БУЛЕВОЙ ОПТИМИЗАЦИИ

Рассмотрен математический подход к задаче синтеза поведения системы, описываемой множеством булевых уравнений с временным параметром.
Математический подход к задаче синтеза поведения системы может быть использован в системе синтеза поведения интеллектуальных роботов, управлении динамическими процессами и других. Рассмотрим систему булевых уравнений с временным параметром 
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, который является дискретным шагом в данном алгоритме. Пусть система описывается следующим образом:
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(1)
где 
[image: image280.wmf]x

 – переменная состояния системы, определяемая в различные моменты времени 
[image: image281.wmf]t

.

Уравнения (1) определяют в общем случае множество допустимых траекторий развития системы, начиная с 
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. Задача оптимизации поведения требует выбрать какую-то одну траекторию на интервале 
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, где 
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 – конечный или максимально допустимый номер шага процесса. При этом оптимальная траектория может быть определена некоторыми условиями, которые она должна выполнять:
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(2)
Условия (2) должны определять допустимое состояние в смысле (1). Начальное состояние здесь известно, остается найти последовательные промежуточные состояния, удовлетворяющие (1) и обеспечивающие переход в конечное состояние.

В силу условий (2) начинаем из состояния 
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 На следующем шаге будем использовать подстановку
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(3)

которая даст 
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 Далее каждый последующий шаг определяется согласно подстановке (3). Получим:
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(4)

Конечный шаг достигается при 
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 К этому шагу можно выйти на оптимальную траекторию в смысле условий (2). Должны выполняться условия 
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 при подстановке которых в (4) получим задачу решения системы логических уравнений.
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This approach can be used for management synthesis in systems of the discrete action which behavior is defined by the set system of the linear equations.
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Ab initio расчет упругих модулей нитрида циркония ZrN и титана TiN
Приведена методика первопринципного расчета упругих модулей монокристаллических нитридов ZrN, TiN, образующих химическое соединение, с целью дальнейшей разработки методики расчета трехкомпонентных твердых растворов (Ti, Zr)N c переменной концентрацией металлов.
Нитридные покрытия находят применение в энергетике, промышленности и космической технике. Создание новых материалов на основе многокомпонентных твердых растворов нитридов переходных металлов – актуальная задача, требующая детального описания упругих характеристик кристаллов.
В настоящей работе использован метод функционала электронной плотности. Расчеты проводились с помощью программы MSudioMindLab [1], реализующей полнопотенциальный метод ЛМТО, и программы PWscf [2], реализующей метод псевдопотенциала. Все расчеты проводились в рамках обобщенного градиентного приближения (GGA) для обменно-корреляционного потенциала [3].

Определение значений равновесных параметров элементарной ячейки a0 для ZrN, TiN и их модулей всестороннего сжатия B0 осуществлялось с помощью программы EOS [4], в которой предусмотрена подгонка численных данных к полуэмпирическому универсальному уравнению состояния Винета.

Упругие модули (константы) 
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получаются при разложении в ряд Тейлора полной энергии кристалла
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Здесь V0 и E0 – объем ячейки и энергия недеформированного кристалла,
[image: image297.wmf]ik
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 – тензоры напряжения и деформации соответственно.
Для кубических кристаллов число независимых компонент тензора модулей упругости равно трем [5]: C11, C12 и C44 (в обозначениях Фойгта) и для их вычисления требуется приложить три независимые деформации, характеризующиеся малым параметром 
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. В наших вычислениях использовались орторомбическая и моноклинная деформации [6]. В этом случае формула (1) преобразуется к виду
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(2)

для орторомбической и моноклинной деформаций соответственно.

Расчет полной энергии проводился при малых деформациях 
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 (0,005-0,040; с шагом 0,005) и полученные значения энергии 
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 аппроксимировались полиномом шестой степени с использованием пакета Origin. Связь между C11 и C12 определим из соотношения 
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 Полученные в результате расчетов данные приведены в таблице 1.

Таблица 1 – Результаты расчета с использованием программ MSudio MindLab и PWscf и сравнительные данные
из работы [6]
	Программа, данные
	Параметры
	TiN
	ZrN

	1
	2
	3
	4

	MSudio MindLab
	а0, Å
	4,183
	4,526

	
	B0, ГПа
	314
	253

	PWscf
	a0, Å
	4,248
	4,569

	
	B0, ГПа
	275
	249

	
	C11, ГПа
	577
	520


Продолжение таблицы 1
	
	C12, ГПа
	125
	112

	
	C44, ГПа
	166
	120

	[6]
	аexp, Å
	4,241экс
	4,578экс

	
	C11, ГПа
	625экс, 560расч
	471экс, 495расч

	
	C12, ГПа
	165экс, 135расч
	88экс, 128расч

	
	C44, ГПа
	163экс, 163расч
	138экс, 116расч


Модуль Юнга 
[image: image303.wmf]>
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 по определенным направлениям <hkl> для монокристаллов можно вычислить из следующих формул [7]:
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где 
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 – упругие податливости, которые выражаются через уже известные упругие модули 
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(4)

Таблица 2 – Результаты расчета модуля Юнга для монокристаллических нитридов
	Нитрид
	E<100>, ГПа
	E<110>, ГПа
	E<111>, ГПа

	TiN
	533
	439
	414

	ZrN
	480
	340
	310


Теоретическая оценка модулей Юнга EV, ER по Фойгту (V) и Реуссу (R) для поликристаллических нитридов TiN и ZrN была проведена по формулам
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Таблица 3 – Результаты расчета модулей Юнга для поликристаллических нитридов TiN и ZrN
	Нитрид
	EV, ГПа
	ER, ГПа

	TiN
	463
	455

	ZrN
	383
	362


Использованная методика легла в основу расчета тройных твердых растворов (Ti, Zr)N, с применением метода супер-ячеек и функции Грина.
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This paper describes a method of ab initio calculation of the elastic moduli of single crystal nitride ZrN, TiN, forming a chemical compound to further develop the methodology for calculating three-component solid solution (Ti, Zr) N with variable concentrations of metals.
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И. И. Сергачев

МОДЕЛИРОВАНИЕ ПАРАМЕТРОВ ИНДУКЦИОННОГО НАГРЕВА ПРИ ФОРМИРОВАНИИ МАТРИЧНОЙ СТРУКТУРЫ ВЫВОДОВ BGA
Проведено моделирование процесса индукционного нагрева при формировании паяных соединений BGA. Получены распределения магнитного поля в зазоре магнитопровода и вихревых токов в нагреваемом образце.

В современной радиоэлектронной аппаратуре широко применяются микросхемы в корпусе BGA. Пайка такого элемента традиционными методами осуществляется нагревом непосредственно корпуса элемента и одновременным подогревом печатной платы, что может негативно отразиться на рабочих характеристиках микросхемы, вызвать коробление печатной платы и снизить ресурс работы устройства в целом. Индукционная пайка позволяет осуществлять нагрев только припойных шариков BGA-компонентов без перегрева печатной платы и корпуса BGA-компонента.
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Современное программное обеспечение, реализующее CAD/CAE-технологию проектирования, позволяет применить метод конечных элементов для получения распределения электромагнитных полей. В качестве САЕ системы для выполнения моделирования индукционного нагрева выбран пакет ANSOFT MAXWELL.

Проведено моделирование процесса индукционного нагрева в зазоре магнитопровода шариков припоя SnPb на печатной плате из стеклотекстолита FR4 в диапазоне частот 50 кГц – 1 МГц, при этом ток возбуждения составил 2 А. В результате моделирования  получены распределения магнитного поля в пространстве модели и вихревых токов в шарике припоя. Результаты моделирования наглядно показывают роль магнитопровода как концентратора электромагнитной энергии. На рис. 1 видно, что основная часть энергии магнитного поля сконцентрирована в области зазора. Небольшие потери магнитной энергии наблюдаются в местах изгиба магнитопровода, поэтому в конструкции магнитопровода необходимо предусмотреть скругление прямых углов в местах изгиба магнитопровода для минимизации потерь.

Результаты моделирования распределения вихревых токов в шарике припоя в диапазоне частот 50 кГц – 1 МГц подтверждают наличие скин-эффекта (рис. 2). С повышением частоты происходит вытеснение вихревых токов к поверхности шарика припоя и увеличение численного значения плотности тока. Начиная с частоты 600 кГц, увеличение частоты не приводит к существенному повышению эффективности нагрева (рис. 3).
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Рисунок 2 – Распределение вихревых токов в шарике припоя
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Рисунок 3 –  Зависимость плотности вихревых токов от частоты

Таким образом, частоты в диапазоне от 500 кГц до 1000 кГц пригодны для осуществления процесса индукционной пайки в зазоре магнитопровода. Согласно рисунку 2, глубина проникновения вихревых токов равна 0,1 мм, что позволяет использовать частоты выше 800 кГц для управления  геометрией паяного соединения [1]. При этом поверхностный слой шарика припоя будет расплавляться и образовывать паяное соединение, а твердое ядро в центре будет поддерживать корпус BGA-компонента на необходимом расстоянии от платы. Это позволит получать паяные соединения в форме песочных часов.
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A computer modeling of the induction heating reflow process of solder balls was presented. The eddy current distribution in solder balls were studied to predict that there was an obvious temperature gradient in solder bumps which induced a local melting phenomenon during the induction heating reflow soldering process.
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К. С. Силич

Применение распределений Пирсона для описания пространственного распределения имплантированной примеси

Представлены методы описания бокового ухода примеси при ионной имплантации через окно маскирующего покрытия, в частности, использованы распределения Пирсона. Дальнейшие возможности применения на стадии разработки.

Представляемые в литературе [1,2,3] методы построения пространственного распределения концентрации примеси, введенной методом ионной имплантации через окно в маскирующем покрытии, сводятся к использованию описания бокового отклонения, которое претерпевают падающие ионы от направления, перпендикулярного поверхности образца с помощью параметра 
[image: image317.wmf]p,
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 – стандартное отклонение боковых пробегов ионов. При этом предполагается, что боковое распределение концентрации имплантированной примеси, или зависимость локальной концентрации от боковой координаты, является гауссовским с боковым проецированным пробегом 
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. Однако при этом пренебрегается моментами более высоких порядков.
При формировании ряда структур методом локального ионного легирования с использованием окон в маскирующем покрытии требуется учет моментов более высокого порядка. При этом пространственное распределение  концентрации имплантированной примеси следующее:
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(1)
где K – нормировочный коэффициент; D – доза ионной имплантации; 
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 – продольное распределение (по координате x), как правило описывается распределением Пирсона IV; 
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 – поперечное распределение по координатам y и z; S – параметр, характеризующий окно в маскирующем покрытии, имеет размерность площади, определяется координатами Y и Z.
Для описания бокового ухода предполагаем, что распределения по продольной координате (функции 
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 или 
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) носят симметричный характер, параметр асимметрии 
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 и может быть описано с помощью распределений Пирсона для различных значений эксцесс 
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. Аналитические выражения этих функций: определяется следующим образом (на примере координаты 
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): вводятся следующие переменные зависящие, от моментов распределений
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Распределение Пирсона II для 
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где
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Распределение Пирсона II для 
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Для 
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 имеем распределение Пирсона VIII, которое идентично распределению Гаусса.
Аналитический расчет соотношения (1) невозможен, так как двойное интегрирование данных функции может быть произведено только численно. Применение данных методов позволит провести следующие исследования:

· моделирование построения пространственного распределения концентрации примеси с учетом моментов высокого порядка;

· разработка тестовых структур и методов исследования моментов высокого порядка;

· применение моделей и методов при проектировании и формировании структур.
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Д. В. Стремоус

МОДЕЛИРОВАНИЕ ДЛИНЫ И ВАХ НАНОШНУРОВ В ДИОКСИДЕ ГАФНИЯ

Представлены результаты моделирования длины и вольт-амперной характеристики (ВАХ) наношнуров в диоксиде гафния, возникающих в результате электрической формовки наноструктуры металл/диоксид гафния/кремний.
В настоящее время получают широкое распространение устройства резистивной памяти с произвольным доступом (RRAM). Элемент RRAM – это наноструктура, которая функционирует на основе обратимого резистивного переключения под действием импульсов электрического тока различной полярности [1].
Возможный механизм резистивного переключения состоит в образовании нитевидных шнуров тока при слабом пробое в диэлектрическом материале. Процессы разрыва и восстановления таких нитей при смене полярности внешнего смещения обусловливают резистивное переключение наноструктуры. Тепловой окислительно-восстановительный потенциал у границы раздела между металлическим электродом и диоксидом обусловливает механизм, ответственный за образованием и разрыв шнуров при переключении сопротивления. При этом электрохимическое перемещение ионов рассматривается как движущий механизм [1].

Динамика проводящих шнуров определяется движением составляющих их ионов. Рассмотрим модель, где переменная состояния представляет длину проводящего шнура l. Темп прироста l определяется скоростью дрейфа подвижных ионов, величина которой зависит от вероятности прыжков ионов через энергетический барьер [2]:
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(1)

где d – длина прыжков ионов; v – частота прыжков; Ua – потенциал активации; k – постоянная Больцмана; Т – температура; q – заряд электрона; h – толщина диэлектрика; V – внешнее смещение.

Проведенные расчеты показали, что длина нити растет экспоненциально, а величина внешнего смещения определяет характерное время ее роста (рис. 1).
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Рисунок 1 – Динамика роста длины проводящего шнура при разном внешнем смещении
В диоксиде гафния, в котором шнур не соединен с одним  из электродов, сопротивление определяется участком между концом шнура и противоположным электродом. Длина такого участка составляет несколько нанометров. В этом случае доминирует туннельный ток, плотность которого для случая трапецеидального барьера [2] выражается следующим образом:
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где m – эффективная масса электронов; h0 – постоянная Планка;
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 – высота барьера для электронов при нулевом смещении; 
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Рисунок 2 – Вольт-амперная характеристика шнура при разной высоте барьера и расстоянии (h - l)

В результате проведенных расчетов ВАХ наношнуров показано, что при определенном значении внешнего смещения происходит резкий подъем (скачок) плотности тока, рис. 2.
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А. Ю. Сурмач
Восстановление данных на основе СММ в системах передачи информации
с потерей синхронизации

Смоделирован процесс передачи данных в канале передачи информации и реализован алгоритм восстановления данных.
В канале связи происходят нежелательные фазовые и/или частотные случайные отклонения передаваемого сигнала, которые возникают вследствие нестабильности задающего генератора, изменений параметров линии передачи во времени и различной скорости распространения частотных составляющих одного и того же сигнала. Затухание в кабеле или несогласованность по импедансу может вызвать потери на ВЧ, что приведет к размыванию фронта импульсов и межсимвольным помехам (импульсы сдвигаются и заходят на места соседних). Это приводит к появлению ошибок при приёме информации.
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Для устранения ошибок будем использовать СММ. Скрытые Марковские модели (СММ) являются одним из способов получения математической модели (описания свойств) некоторого наблюдаемого сигнала и относятся к классу стохастических моделей. Для анализа маркерной информации необходимо использовать алгоритм «Прямого и обратного прохода.
Алгоритм «прямого-обратного» хода – алгоритм для вычисления апостериорных вероятностей последовательности состояний при наличии последовательности наблюдений. Иначе говоря, алгоритм, вычисляющий вероятность специфической последовательности наблюдений. Данные вероятности находятся по формулам:
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где 
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 – прямая вероятность [1].
При в нашем случае система может находиться в трех состояниях: выпадения, вставки, передачи бит. На рис. 1 представлена диаграмма переходов.

Для решения задачи ресинхронизации цифровой информации необходимо выполнить ряд необходимых действий:

1) смоделировать канал передачи с соответствующими параметрами линии (искажением сигнала);
2) произвести разделение маркерных и информационных бит;
3) на основе СММ исправить ошибки в маркерной информации;
4) методом Левенштейна исправить ошибки в информационных битах.

Результатом работы стало моделирование в среде Matlab передачи данных и исправление ошибок в полученном блоке бит на основе СММ и метода Левенштейна. Блок-схема и результат работы приведены на рис. 2.
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Рисунок 2 – Блок-схема алгоритма. Результат работы программы
Реализовано восстановление информации на основе поиска маркерных данных в принятой последовательности бит после потери синхронизации в канале связи.
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The process of information transmission over the communication channel with data restoration is studied and modeled.
Сурмач Андрей Юрьевич, студент физико-технического факультета Гродненского государственного университета имени Янки Купалы, Гродно, Беларусь, warder1@mail.ru.
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УДК 623.385

Ю. Ю. Тарасюк

КОНТРОЛЛЕР ОХРАННО-ПОЖАРНОЙ СИГНАЛИЗАЦИИ ДЛЯ УДАЛЁННЫХ ОБЪЕКТОВ
Разработан и изготовлен контроллер экономичной GSM сигнализации с использованием телефона Siemens С45 и 8-разрядного микроконтроллера PIC16F628A фирмы Microchip, при помощи которого можно контролировать сигналы от удаленных датчиков с возможностью их обработки и генерации сигналов по наступлению определенных событий. 
Принцип действия GSM сигнализации заключается в получении и обработке данных с установленных на объекте датчиков GSM контроллером и, в случае возникновения нештатной ситуации (срабатывании датчика), оповещение через канал сотовой связи любого оператора [1].
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Рисунок 1 – Структурная схема охранно-пожарной сигнализации
Основу GSM контроллера составляет микроконтроллер PIC16F628A [2]. Схема не содержит дорогостоящих и труднодоступных деталей. GSM контроллер имеет два независимых входа для подключения внешних датчиков. К XS2 и XS3 подключаются любые датчики с нормально замкнутыми или нормально разомкнутыми контактами. Это могут быть обычные кнопки, герконовые датчики, датчики разбития стекла, датчики движения, инфракрасные барьеры, датчики утечки газа, дымовые извещатели, датчики протечки воды и многие другие.
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Рисунок 2 – Принципиальная схема охранно-пожарной сигнализации
GSM контроллер имеет одно выходное реле (XS4), к которому при необходимости подключается сирена, сигнальная лампа или другое устройство оповещения. Номинальная мощность силовых контактов реле составляет 2400 Вт (10А 240VAC).

Разработанная GSM сигнализация очень хорошо подходит для охраны любых удалённых объектов (гаражи, склады, дачи, киоски и пр.). Всё, что необходимо для работы данной системы – наличие электрической энергии, и достаточно устойчивой сотовой связи.
Список литературы
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2. PIC16F628A, Высокопроизводительные 8-разрядные КМОП. [Электронный ресурс]. – 2013. – Режим доступа: http://catalog.gaw.ru/index.php?page =component_detail&id=15485. – Дата доступа: 15.01.2013.
Designed and manufactured controller economical GSM alarm system with the use of a phone Siemens С45 and 8-bit microcontroller PIC16F628A firm of Microchip, with the help of which you can control signals from the remote sensors with an opportunity of their processing and signal generation upon the occurrence of certain events.
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УДК 621.317.791

Ф. Ф. Турач

МНОГОФУНКЦИОНАЛЬНОЕ ИЗМЕРИТЕЛЬНОЕ УСТРОЙСТВО НА ОСНОВЕ МИКРОКОНТРОЛЛЕРА MICROCHIP PIC18F4455

Создано устройство подключающееся к ЭВМ через USB интерфейс, способное измерять частоту, напряжение, имеющее возможность осциллографирования подаваемых сигналов и функцию восьмиканального логического анализатора.

Автоматизация измерений является важной задачей, т.к. не всегда возможно участие человека из-за особенностей изучаемой среды, либо времени выполнения эксперимента. Устройства, работающие под управлением ЭВМ, позволяют решать широкий спектр задач. Возможность оперативного изменения программного обеспечения (ПО) делает эти устройства гибкими и многофункциональными.
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Рисунок 1 – Принципиальная схема устройства
В качестве ядра созданного устройства применялся микроконтроллер (МК) фирмы Microchip PIC18LF4455. Его особенности: напряжение питания в диапазоне от 2В до 5,5В, наличие АЦП. работающего по принципу последовательного приближения, и имеющего разрядность 10 бит. Количество каналов АЦП равняется тринадцати, что позволяет при необходимости отслеживать различные физические величины. Наличие USB интерфейса позволяет подключить устройство к большинству современных ЭВМ.
Созданное устройство питается от шины USB. Порт RB микроконтроллера может применяться как восьмиканальный логический анализатор, либо для управления цифровыми устройствами.
Встроенный АЦП не является быстродействующим, но он позволяет выполнять измерения с частотой дискретизации до 50 килогерц. Данное устройство способно отслеживать множество параметров долго протекающих процессов, ведя сбор данных в автоматическом режиме. Например, возможно применение устройства при сборе данных в цикле зарядки разрядки аккумуляторной батареи с целью определения её реальной ёмкости, а также для создания телеметрических систем.
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Рисунок 2 – Интерфейс программы управления устройством
Созданная программа для ЭВМ позволяет применять данное устройство по стандарту HID, что позволяет использовать его без установки драйвера. Это делает его удобным и доступным инструментом в научной деятельности. Разработанное устройство планируется использовать в лабораторных практикумах.
Create a device that connects to a PC via USB interface, are capable to measure the frequency, voltage, having the ability to oscilloscope signals and feature eight channel logic analyzer.

Турач Фёдор Фёдорович, студент 5 курса физико-технического факультета Гродненского государственного университета имени Янки Купалы, Гродно, Беларусь, sairus1708@gmail.com.
Научный руководитель – Герман Андрей Евгеньевич, кандидат физико-математических наук, доцент кафедры общей физики, Гродненский государственный университет имени Янки Купалы, Гродно, Беларусь, german@grsu.by.
УДК 528.9, 681.3.016.
Д. Н. Шишко

РАССМОТРЕНИЕ ПРОГРАММНОЙ РЕАЛИЗАЦИИ ДЕТЕКТОРА СОЙКИ
Представлена информация, полученная в процессе исследования детектора Сойки. Также изложена блок-схема программной реализации детектора и входные параметры для библиотечной функции «detectCorners», предложенной автором детектора.

Распознавание угловых точек является одной из главных задач распознавания изображений. Существует множество методов решения данной задачи (метод перебора, аналитические методы, нейронные сети). Результатом выполнения является координаты углов.
В подходе привычных детекторов видны две основные проблемы:

1. Не существует детектора, который может решить, является ли «кандидат» углом, не учитывая достаточно большой участок (окрестность).

2. Существенный недостаток известных детекторов угла, является пороговое значения отклика угла. 
Детектор Сойки обладает тремя существенными преимуществами:

1. Новый алгоритм использует информацию, содержащуюся в рассматриваемой области выборочно. Это делается путем введения вероятности, которую можно вычислить из значений функции яркости и ее градиента путем использования Байесовской оценки
2. Алгоритм включает в себя явное вычисление величины угла. Ожидаемая точность измерения угла оценивается.

3. Точка может быть принята в качестве угла, если ее видимость больше установленного порога.

Ниже предложена блок-схема алгоритма работы функции:
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Входные параметры для функции детектирования углов:

1. image_p – массив содержащий значения яркости

2. xImageSize_p – ширина изображения в пикселях.

3. yImageSize_p – высота изображения в пикселях.

4. halfPsgMaskSize_p – половина размера окрестности, которая используется для принятия решения, является ли «кандидат» углом.

5. angleThresh_p – пороговое значения  для определения угла в угловой точке.

6. noiseGradSizeThresh_p – порог величины градиента яркости. 

7. apparenceThresh_p – порог видимости угла.

8. meanGradSizeThresh_p – порог величины градиента в области нахождения угла.

9. inertiaRadiusThresh_p – порог для определения размера угловой области.

10. sigmaD_p – значение для нормального распределения плотности вероятности

11. sigmaR_p – для Гауссового распределения.

12. halfExtMaskSize_p – определяет площадь на которой определяется максимум угла.

13. options_p – определение выполняемых действий.

14. cornerList – массив полученных данных

15. cornerListLen – длинна массива.

Учет вышеуказанных параметров позволяет реализовать «гибкость» детектора.
Список литературы
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The corner detector proposed by Eduard Sojka with comparative good performance has been realized and studded.
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Ю. Ю. Юркевич

ИЗМЕНЕНИЕ МЕЖАТОМНЫХ РАССТОЯНИЙ В СТРУКТУРЕ МЕТАЛЛИЧЕСКИХ НАНОЧАСТИЦ

Рассматриваются причины изменения межатомных расстояний при переходе от кристалла к наночастице на примере металлических наночастиц.

В относительно крупных наночастицах (~102 нм) понятия дальнего порядка и кристаллической структуры имеют свой традиционный смысл. Однако и в этих частицах доля «поверхностных» атомов очень велика, и поэтому структура частиц имеет ряд отличий от структуры соответствующих массивных материалов, касающихся параметров и типа симметрии. Эти отличия проявляются в нормальной и тангенциальной релаксации наночастиц [1]. Атом в поверхностном слое имеет меньше, чем в объеме, соседей, и все они расположены по одну сторону от него. Это нарушает равновесие и симметрию в распределении сил и масс и приводит к изменению равновесных межатомных расстояний по сравнению с их значениями в макрокристаллах (нормальная релаксация), а также к сдвиговым деформациям, изменению мотива упорядочения атомов в поверхностных гранях, «сглаживанию» вершин и ребер за счет малых угловых деформаций межатомных связей (тангенциальная релаксация).

Рассмотрим аномалии структуры наночастиц, выражающиеся в изменении межатомных расстояний.

Под действием лапласова давления, испытываемого со стороны поверхности (как в жидкой капле), в частицах малого размера можно ожидать изменения среднего межатомного расстояния, связанного с относительным изменением объема [2]:
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где κ – коэффициент объемной сжимаемости, σ – поверхностная энергия, r – радиус частицы.

Величина 
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 представляет собой лапласово давление (строго говоря, для кристаллов надо рассматривать поверхностное напряжение α). Оценка по формуле (1) показывает, что при размере частиц 
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 величина изменения объема составляет 
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, что соответствует относительному изменению межатомного расстояния 
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Соответствующие этой оценке изменения межатомных расстояний обнаружены с помощью различных структурных методов. Так, в [1] рентгенографически установлено наличие деформации решетки для частиц Gd со средними размерами около 65 нм; изменение параметра решетки отмечено [2] в малых (10—100 нм) частицах карбида титана. С помощью дифракции электронов [2] обнаружено уменьшение параметра решетки в очень маленьких (2,5-14 нм) частицах золота. Нейтронографическим анализом обнаружено уменьшение параметра решетки в частицах Al со средним размером 40 нм (
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 вместо 0,4049 нм для массивных образцов). Обобщая данные нескольких работ, авторы [2] считают, что межатомное расстояние в малых частицах уменьшается обратно пропорционально их размеру.

Для малых частиц Co определена  размерная зависимость параметра решетки a, значение которого уменьшается с 0,3533 до 0,3517 нм по мере уменьшения размера частиц от 12 до 150 нм; ход зависимости также нелинейный. В некоторых случаях в наночастицах наблюдается анизотропное искажение решетки. Такой эффект обнаружен в работе [3], где было установлено, что степень деформации частиц Mg со средним размером 29,5 нм разная вдоль различных направлений. Также исследовалась анизотропная деформация решетки в наночастицах с анизотропной сжимаемостью.

Уменьшение параметров решетки было обнаружено не только в наночастицах чистых металлов, но и в малых частицах сплавов [4]. У малых частиц сплавов Fe-Co параметр решетки заметно меньше, чем у массивных образцов, а также отличается характер зависимости межатомного расстояния от состава сплава.
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Рисунок – Структура тренажёра
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Рисунок 1 – Схема изменения � EMBED Equation.DSMT4 ����в пресинаптической терминали





�


Рисунок 1 – Распределение напряженности магнитного поля в зазоре магнитопровода на частоте 800 кГц
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Рисунок 1 – Динамика переходов, где � EMBED Equation.DSMT4  ��� – обратная вероятность, � EMBED Equation.DSMT4  ��� – прямая вероятность. B1…B3 – вероятность результата «1» или «0»
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Рисунок 1 – Компьютерная модель первого гидратного слоя креатина
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Рисунок 1 – Сечение рассеяния света двухслойной частицей, где � EMBED Equation.DSMT4  ���� EMBED Equation.DSMT4  ��� � EMBED Equation.DSMT4  ��� и � EMBED Equation.DSMT4  ��� (отсчёт оболочек ведётся от ядра частицы). � EMBED Equation.DSMT4  ��� (случай вакуума). � EMBED Equation.DSMT4  ���
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