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Ââåäåíèå
Â ñîâðåìåííîì ìèðå òðóäíî ïåðåîöåíèòü çíà÷èìîñòü ýëåêòðîííûõ óñòðîéñòâ äëÿ

õðàíåíèÿ, âîñïðîèçâåäåíèÿ è ïåðåäà÷è èíôîðìàöèè. Îäíèì èç îñíîâíûõ íàïðàâëå-

íèé â ôèçèêå êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ âåùåñòâà ÿâëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêîå èññëå-

äîâàíèå âîçìîæíîñòè ñîçäàíèÿ ñòðóêòóð äëÿ ïðîèçâîäòñâà áîëåå ¼ìêèõ íàêîïèòåëåé

è óâåëè÷åíèå ñêîðîñòè èõ ðàáîòû. Èñïîëüçîâàíèå ìåòàëëè÷åñêèõ íàíîñòðóêòóð îò-

êðûâàåò ïóòü äëÿ ðàçâèòèÿ ïîäîáíûõ óñòðîéñòâ. Ñóùåñòâóþò ðàçëè÷íûå íàíîñòðóê-

òóðû, ïðåòåíäóþùèå íà èõ áóäóùåå ïðèìåíåíèå â ýëåêòðîíèêå, òàêèå êàê: íàíîêëà-

ñòåðû, íàíîïðîâîäà, íàíîêîíòàêòû è òä. Äàííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà èçó÷åíèþ ôîð-

ìèðîâàíèÿ íàíîêîíòàêòîâ. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ îïòèìàëüíûõ óñëîâèé äëÿ èçãîòîâëåíèÿ

íàíîêîíòàêòîâ òðåáóåòñÿ äåòàëüíîå òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå äèôôóçèîííûõ ïðî-

öåññîâ íà àòîìíîì óðîâíå. Ïðè èññëåäîâàíèè îáðàçîâàíèÿ êîíòàêòà ìåõàíè÷åñêèì

ñïîñîáîì, îäíèì èç âàæíåéøèõ ñ ïðàêòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ ÿâëÿåòñÿ âîïðîñ î âëè-

ÿíèÿ òàêèõ ôàêòîðîâ, êàê ñêîðîñòü è íàïðàâëåíèå ðàñòÿæåíèÿ. Ýêñïåðèìåíòàëüíî

áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè ðàñòÿæåíèè âäîëü îïðåäåë¼ííûõ íàïðàâëåíèé êîíòàêò

ôîðìèðóåòñÿ çàí÷èòåëüíî áîëåå äëèííûì è ñòàáèëüíûì.

Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ ôîðìèðîâàíèÿ çîëîòûõ íàíîêîíòàê-

òîâ ïðè ïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðå â øèðîêîì äèàïàçîíå äèíàìè÷åñêèõ óñëîâèé ðàñ-

òÿæåíèÿ. Îïðåäåëÿþòñÿ íàèáîëåå ïîäõîäÿùèå ñêîðîñòè è íàïðàâëåíèÿ ðàñòÿæåíèÿ.
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Ãëàâà 1

Òåîðåòè÷åñêèå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå

èññëåäîâàíèÿ ìåòàëëè÷åñêèõ

íàíîêîíòàêòîâ

Íà÷àëî èññëåäîâàíèÿì àòîìíûõ êîíòàêòîâ áûëî ïîëîæåíî â ðàáîòå [1], ãäå âïåð-

âûå áûëî îïèñàíî ïîëó÷åíèå çîëîòûõ íàíîêîíòàêòîâ, èìåþùèõ ïðîâîäîìèñòü ðàâ-

íóþ ìèíèìàëüíî âîçìîæíîìó çíà÷åíèþ (êâàíòó ïðîâîäèìîñòè G0 = 2e2

h
). Îíè ñó-

ùåñòâîâàëè îãðàíè÷åííîå âðåìÿ ïðè äîñòàòî÷íî íèçêîé òåìïåðàòóðå. Ñòàòüÿ òàê æå

ïðèìå÷àòåëüíà òåì, ÷òî â íåé âïåðâûå áûë ïðåäëîæåí ýêñïåðèìåíòàëüíûé ìåòîä

îïðåäåëåíè ñòðóêòóðû àòîìíûõ êîíòàêòîâ è ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ

àòîìíûõ íàíîêîíòàêòîâ äëèííåå îäíîãî àòîìà.

Ñóùåñòâóåò íåñêîëüêî ñïîáîñîâ ôîðìèðîâàíèÿ íàíîêîíòàêòîâ, â èõ ÷èñëå ÑÒÌ

(ñêèíèðóþùàÿ òóííåëüíàÿ ìèêðîñêîïèÿ), ÀÑÌ (àòîìíî-ñèëîâàÿ ìèêðîñêîïèÿ),

ÏÝÌ (ïðîñâå÷èâàþùàÿ ýëåêòðîííàÿ ìèêðîñêîïèÿ) è ìåòîä ìåõàíè÷åñêè óïðàâëÿ-

åìîãî ðàçðûâà. Ìåòîäû ÀÑÌ è ÑÒÌ ïîçâîëÿþò íå òîëüêî ñîçäàâàòü, íî è èññëå-

äîâàòü àòîìíûå êîíòàêòû. Ñ ïîìîùüþ ÑÒÌ óäà¼òñÿ ñîçäàâàòü íàíîïðîâîäà äëèíîé

äî 10 àòîìîâ âñåãî çà íåñêîëüêî ñåêóíä. Îäíîâðåìåííî ñ ýòèì äàííûé ìåòîä ïîç-

âîëÿåò îïðåäåëÿòü ïðîâîäèìîñòü êîíòàêòà, êîòîðàÿ ïðè ðàñòÿãèâàíèè óìåíüøàåòñÿ

äèñêðåòíî ñ øàãîì G0 è âûõîäèò íà ïëàòî ïðè ôîðìèðîâàíèè ëèíåéíîãî êîíòàêòà [2]

(Ðèñ.1).

Îäíàêî, íå âñþ èíôîðìàöèþ î ôîðìèðîâàíèè êîíòàêòà ìîæíî ïîëó÷èòü ýêñïåðè-

ìåíòàëüíûìè ìåòîäàìè. Íåêîòîðûå âîïðîñû ìîæåò ïðîÿñíèòü òîëüêî òåîðåòè÷åñêîå

èññëåäîâàíèå, ìîäåëèðîâàíèå. Íàïðèìåð, òåîðåòè÷åñêè [3, 4] áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî

óäëèííåíèå íàíîïðîâîäà ïðîèñõîäèò çà ñ÷¼ò ðàçðûâà ñâÿçåé âíóòðåííèõ àòîìîâ, à â

ôîðìèðîâàíèè ñàìîãî êîíòàêòà ó÷àñòâóþò àòîìû, íàõîäÿùèåñÿ íà ïîâåðõíîñòè.

Î÷åíü âàæíûì ôàêòîðîì ïðè ôîðìèðîâàíèè íàíîêîíòàêòà ÿâëÿåòñÿ òåìïåðàòó-

ðà ïðîöåññà. Ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ íå àêòèâèçèðóþòñÿ äèôôóçèîííûå ïðîöåññû,
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Ðèñ. 1: Îòíîñèòåëüíàÿ ïðîâîäèìîñòü G
G0

â çàâèñèìîñòè îò ñìåùåíèÿ (d) äâóõ ýëåê-
òðîäîâ ïðè ôîðìèðîâàíèè çîëîòîãî íàíîêîíòàêòà ïðè òåìïåðàòóðå 4.2 K.

ïîçâîëÿÿ êîíòàêòó äîëüøå îñòàâàòüñÿ â ðàñòÿíóòîì ñîñòîÿíèè, â òî æå âðåìÿ îí ñòà-

íîâèòñÿ áîëåå õðóïêèì è äàëüíåéøåå âîçäåéñòâèå ìîæåò åãî ðàçîðâàòü. Ïðè ïîâû-

øåíèè òåìïåðàòóðû êîíòàêò ñòàíîâèòñÿ áîëåå òÿãó÷èì, íî ïîâåðõíîñòíàÿ äèôôóçèÿ

àòîìîâ ìîæåò ïðèâîäèòü ê íåóñòîé÷èâîñòè àòîìíîé öåïî÷êè. Íà ïðèìåðå ìåäè áûëî

óñòàíîâëåíî, ÷òî êîíòàêò ôîðìèðóåòñÿ ñ ìåíüøèì íàïðÿæåíèåì ïðè òåìïåðàòóðå

200 Ê [5].

Â ñîâðåìåííûõ òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîòàõ ïðîèçâîäÿòñÿ ïîïûòêè áîëåå äåòàëüíî ñìî-

äåëèðîâàòü ýêñïåðèìåíò è íàéòè ïðè÷èíû íåñîâïàäåíèÿ òåîðèè è ýêñïåðèìåíòà â

êëàññè÷åñêèõ ðàáîòàõ. Íàïðèìåð â ñòàòüå [6] àâòîðû ñìåùàþò îäèí èç ýëåêòðîäîâ â

ãîðèçîíòàëüíîì íàïðàâëåíèè (Ðèñ. 3).

Íå ìåíåå âàæåí âîïðîñ î òîì, êàêèå ìåòàëëû ïîçâîëÿþò ôîðìèðîâàòü àòîìíûå

êîíòàêòû ëó÷øå. ×òîáû ýòî îöåíèòü èçìåðÿþòñÿ ðàçëè÷íûå ôèçè÷åñêèå âåëè÷èíû.

Íàïðèìåð, â îäíîé èç ñòàòåé ïðåäëàãàåòñÿ îöåíèâàòü îòíîøåíèÿ ñèëû ðàçðûâà â

áåñêîíå÷íîé öåïî÷êå ê ñèëå ðàçðûâà êðèñòàëëà [7] . Â áîëåå ïîçäíåé ðàáîòå [8] â ðîëè

ïàðàìåòðà äëÿ îöåíêè ââîäèòñÿ îòíîøåíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè â öåïî÷êå ê ýíåðãèè ñâÿçè

â êðèñòàëëå. Îïèðàÿñü íà ýòè êðèòåðèè áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè ìåõàíè÷åñêîì

ïîäõîäå ê ôîðìèðîâàíèþ êîíòàêòîâ ëó÷øèì ìàòåðèàëîì ÿâëÿåòñÿ çîëîòî, ïîñëå íåãî

èäóò èðèäèé è ïëàòèíà, â òî âðåìÿ êàê ñåðåáðî è ìåäü ïëîõî ïîäõîäÿò äëÿ ñîçäàíèÿ

àòîìíûõ íàíîêîíòàêòîâ.
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Ðèñ. 2: . Çàâèñèìîñòü ìåõàíè÷åñêîãî íàïðÿæåíèÿ (S) íàíîêîíòàêòà îò ðàñòÿæåíèÿ
(d) ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ: (À) 100Ê, (Á) 200Ê, (Â) 300Ê .
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Ðèñ. 3: Íà÷àëüíûå êîíôèãóðàöèè è íàïðàâåëíèÿ ðàñòÿæåíèÿ, ñèíèì öâåòîì îáîçíà-
÷åíû çàêðåïë¼ííûå àòîìû, æ¼ëòûì � ñâîáîäíûå.
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Ïîñòàíîâêà çàäà÷è
Îñíîâíîé öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå äèàïàçîíîâ ñêîðîñòåé è íà-

ðàâëåíèé ðàñòÿæåíèÿ è âðàùåíèÿ êîíòàêòà, â êîòîðûõ îí ôîðìèðóåòñÿ áîëåå äëèí-

íûì è ñòàáèëüíûì, â ÷àñòíîñòè, áûëè ïîñòàâëåíû ñëåäóþùèå çàäà÷è:

1. Ðàçðàáîòàòü êîìïëåêñ ïðîãðàìì äëÿ ðåàëèçàöèè àëãîðèòìà ìîëåêóëÿðíîé äè-

íàìèêè, äîïîëíèòü å¼ òåðìîñòàòàìè äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñèñòåì ïðè ïîñòîÿííîé òåì-

ïåðàòóðå.

2. Ïðîâåñòè ìîäåëèðîâàíèå ðàñòÿæåíèÿ íàíîêîíòàêòîâ â øèðîêîì äèàïàçîíå

âíåøíèõ óñëîâèé è âûÿâèòü çàâèñèìîñòè ìåæäó ðåçóëüòàòàìè ìîäåëèðîâàíèÿ êîí-

òàêòà è âíåøíèìè óñëîâèÿìè ðàñòÿæåíèÿ.
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Ãëàâà 2

Ìåòîäèêà êîìïüþòåðíîãî

ìîäåëèðîâàíèÿ íàíîñòðóêòóð ïðè

ïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðå

2.1 Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè

Îñíîâíûì ìåòîäîì, èñïîëüçîâàííûì â äàííîé ðàáîòå, ÿâëÿåòñÿ ìåòîä ìîëåêóëÿð-

íîé äèíàìèêè [9], èçâåñòíûé åù¼ ñ ñåðåäèíû ïðîøëîãî âåêà. Ïîÿâëåíèÿ ýòîãî ìåòîäà

îòíîñÿò ê ïèîíåðñêèì ðàáîòàì Îëäåðà è Âàéíðàéòà [10], ïðåäëîæèâøèõ â 1957 ãîäó

ìåòîä âû÷èñëåíèÿ ôàçîâûõ òðàåêòîðèé ñèñòåì òâ¼ðäûõ øàðîâ. Êëàññè÷åñêèé ìå-

òîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè èñõîäèò èç ñîïîñòàâëåíèÿ ðåàëüíîìó ìîëåêóëÿðíîìó

îáúåêòó ìàòåìàòè÷åñêîãî îáðàçà ñèñòåìû ìàòåðèàëüíûõ òî÷åê, äâèæåíèå êîòîðûõ

îïèñûâàåòñÿ ñèñòåìîé óðàâíåíèé Íüþòîíà:

mi
d2ri
dt2

= Fi (1)

Åñëè ðàññìàòðèâàòü ìàëûé èíòåðâàë âðåìåíè (dt), òî ñèëó F ìîæíî ñ÷èòàòü ïî-

ñòîÿííîé. Âåëè÷èíà èíòåðâàëà âðåìåíè äîëæíà áûòü çíà÷èòåëüíî ìåíüøå ëþáîãî èç

ïåðèîäîâ äâèæåíèÿ, ñâîéñòâåííîãî ñèñòåìå. Â äàííîé ðàáîòå dt = 1 × 10−14 c = 10

ôñ. Çíà÷åíèå ñèëû Fi(r1, ...rn) , çàâèñÿùåé òîëüêî îò êîîðäèíàò, ìîæíî ðàññ÷èòàòü,

çíàÿ ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ U(r1, ...rn) ñèñòåìû:

Fi = −∂U(r1, ...rn)

∂ri
(2)

Ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ áåðóòñÿ â ôîðìå Êëåðè-Ðîñàòî [11]:

EC =
∑
i

(
Ei
R + Ei

B

)
(3)
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Ei
B=−

{∑
j

ξ2
αβ exp

[
−2qαβ

(
rij

rαβ0

−1

)]}1/2

(4)

Ei
R=
∑
j

[
A1
αβ

(
rij

rαβ0

−1

)
+A0

αβ

]
exp

[
−pαβ

(
rij

rαβ0

−1

)]
(5)

Äëÿ ðàñ÷¼òîâ èñïîëüçîâàëèñü ïàðàìåòðû ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ïðåä-

ñòàâëåííûå â ðàáîòå [12].

Ðåøåíèå ñèñòåìû äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé ïåðâîãî ïîðÿêäà ìîæåò áûòü

ïîëó÷åíî ñ ïîìîùüþ ïðèìåíåíèÿ îïåðàòîðà ýâîëþöèè:

Γ(t) = eiLtΓ(0) (6)

iL = Γ̇∆Γ (7)

ãäå iL - îïåðàòîð Ëèóâèëëÿ è Ã ìíîãîìåðíûé âåêòîð íåçàâèñèìûõ ïåðåìåí-

íûõ(êîîðäèíàò è ñêîðîñòåé). Îáû÷íî, ðåçóëüòàò äåéñòâèÿ îïåðàòîðà ýâîëþöèè íà

êîîðäèíàòû íå ìîæåò áûòü ïîñ÷èòàí àíàëèòè÷åñêè. Â òàêîì ñëó÷àå èñïîëüçóåòñÿ

ðàçëîæåíèå â ðÿä ïî ìàëîìó ïàðàìåòðó ∆t = t/P , êîòîðîå ïðèìåíÿåòñÿ P ðàç:

Γ(t) =
P∏
i=1

(
∏
s

eiLs∆t)Γ(0) (8)

è âíîñèò îøèáêó tn/P n−1 ïðè ðàçëîæåíèÿ äî n.

Èñïîëüçóÿ ãàìèëüòîíîâ ôîðìàëèçì, îïåðàòîð ýâîëþöèè Ëèóâèëëÿ çàïèñûâåòñÿ

ñëåäóþùèì îáðàçîì:

iL =
N∑
i=1

vi∇ri +
N∑
i=1

[
Fi(r)

mi

]
∇vi

(9)

Ïðèìåíÿÿ ôîðìóëó Òðîòòåðà [13]:

eA+B = lim
N→inf

(
e

A
N e

B
N

)N
(10)

ãäå A è B íåîáÿçàòåëüíî êîììóòèðóþùèé îïåðàòîðû, ïîëó÷èì ðàçëîæåíèå îïåðàòîðà

ýâîëþöèè:

eiL∆t = eiL1
∆t
2 eiL2∆teiL1

∆t
2 (11)

çäåñü iL1 =
∑N

i=1

[
Fi(r)
mi

]
∇vi

è iL2 =
∑N

i=1 vi∇ri

Â ÿâíîì âèäå ïðèáëèæ¼ííûé îïåðàòîð ýâîëþöèè, ïîçâîëÿþùèé ïîëó÷èòü êîîð-
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äèíàòû è ñêîðîñòè çà âðåìÿ ∆t çàïèñûâàåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

r(∆t) = r(0) + ∆tv(0) +
∆t2

2m
F[r(0)] (12)

v(∆t) = v(0) +
∆t2

2m
(F[r(0)] + F[r(∆t)]) (13)

Òàêèì îáðàçîì ìû ïðèõîäèì ê ñêîðîñòíîìó ìåòîäó Âåðëå [14].

2.2 Òåðìîñòàòû

Òåìïåðàòóðà â ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìå îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç ñðåäíþþ êèíåòè÷åñêóþ

ýíåðãèþ, ïðèõîäÿùóþñÿ íà îäíó ñòåïåíü ñâîáîäû:

kBT0 =
2 < K >

s
, (14)

ãäå

< K >=
1

tcalc

∫ tcalc

0

K(t)dt, (15)

K(t) =
N∑
i=1

mivi
2(t)

2
, (16)

s = 3N − 6 � ïîëíîå ÷èñëî ñòåïåíåé ñâîáîäû ñèñòåìû. Äëÿ ïîääåðæàíèÿ ïîñòîÿí-

íîé òåìïåðàòóðû ìîäåëüíîé ñèñòåìû íåîáõîäèìî âçàèìîäåéñòâèå ñ âíåéøíåé ñðåäîé,

òåðìîñòàòîì. Ïðè ýòîì óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ ìîäèôèöèðóþòñÿ îïðåäåë¼ííûì îáðà-

çîì.

2.2.1 Ìàñøòàáèðóþùèé òåðìîñòàò

Ïðîñòåéøèì ñïîñîáîì ñîõðàíåíèÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ èñ-

ïîëüçîâàíèå ìàñøòàáèðóþùåãî òåðìîñòàòà [15]. Äëÿ ýòîãî ñêîðîñòè óìíîæàþòñÿ íà

ôàêòîð S = (
Tref
T

)1/2, ãäå Tref�òðåáóåìàÿ òåìïåðàòóðà. Ïîñëå ÷åãî ñèñòåìà ðåëàêñè-

ðóåòñÿ íåêîòîðîå ÷èñëî øàãîâ, äàëåå ïðîöåäóðà ïîâòîðÿåòñÿ.

2.2.2 Òåðìîñòàò Áåðåíäñåíà

Ïîìåñòèì òåïåðü ìîäåëüíóþ ñèñòåìó â âÿçêóþ æèäêîñòü. Òîãäà óðàâíåíèÿ Íüþ-

òîíà ìîæíî çàìåíèòü íà óðàâíåíèÿ Ëàíæåâåíà [16], ò.å. ðàññìàòðèâàòü äâèæåíèå

àòîìîâ êàê äâèæåíèå áðîóíîâñêèõ ÷àñòèö:

dri,α
dt

= vi,α (17)
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mi
dvi
dt

= Fi,α − γvi,α +
Ri,α(t)

mi

(18)

ãäå

< Ri,α(t) >= 0 (19)

< Ri,α(t)Rj,β(t+ τ) >= 2miγkBTrefδ(τ)δijδαβ (20)

Ñëåäñòâèåì ëàíæåâåíîâñêîé äèíàìèêè ÿâëÿåòüñÿ òåðìîñòàò Áåðåíäñåíà [17]. Â

îñíîâå åãî ðàáîòû ëåæàò ñëåäóþùèå ñîîòíîøåíèÿ:

dK

dt
= lim

∆t→ 0

1

∆t

[∑
i,α

1

2
miv

2
i,α(t+ ∆t)−

∑
i,α

1

2
miv

2
i,α(t)

]
(21)

Ïîñëå ýëåìåíòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé è ó÷èòûâàÿ ôîðìóëó äëÿ äèñïåðñèè Ri,α,

ïîëó÷àåì: (
dT

dt

)
= 2γ(Tref − T ) (22)

×òî ðàâíîñèëüíî äîïîëíèòåëüíîìó ñëàãàåìîìó â óðàâíåíèÿõ Íüþòîíà:

dri,α
dt

= vi,α (23)

mi
dvi
dt

= Fi,α − γ
(
Tref
T
− 1

)
vi,α (24)

Ïàðàìåòð γ ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåðèñòèêîé òåðìîñòàòà, îáðàòíûì âðåìåíåì ðåëàêñà-

öèè.

2.2.3 Òåðìîñòàò Àíäåðñåíà

Ðàññìîòðèì ìåòîä ìîäåëèðîâàíèÿ ïðè ïîñòîííîé òåìïåðàòóðå, ïðåäëîæåííûé

Àíäåðñåíîì [18]. Ñâÿçü ñèñòåìû ñ òåðìîñòàòèðóþùåé ñðåäîé îñóùåñòâëÿåòñÿ çà ñ÷¼ò

ñòîõàñòè÷åñêèõ ñòîëêíîâåíèé, êîòîðûå èñïûòûâàþò ñëó÷àéíûå àòîìû. Ìåæäó ñòîëê-

íîâåíèÿìè ñèñòåìà ÿâëÿàåòñÿ ìèêðîêàíîíè÷åñêèì àíñàìáëåì è äâèæåòñÿ ñîãëàñíî

îáû÷íûì çàêîíàì Íüþòîíà. Ñòîõàñòè÷åñêèå ñòîëêíîâåíèÿ ãàðàíòèðóþò, ÷òî ñèñòåìà

íå íàðóøàåò ðàñïðåäåëåíèå Ãèááñà. Ñâÿçü ñèñòåìû ñ òåðìîñòàòîì õàðàêòåðèçóåòñÿ

÷àñòîòîé ñëó÷àéíûõ ñòîëêíîâåíèé ν. Ïîñëåäîâàòåëüíûå ñòîëêíîâåíèÿ íå êîððåëèðî-

âàíû, ñëåäîâàòåëüíî ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåðâàëîâ âðåìåíè ìåæäó íèìè ÿâëÿåòñÿ Ïóàñ-

ñîíîâûì [19,20].

P (t, ν) = νe−νt (25)

Ãäå P (t, ν)dt � âåðîÿòíîñòü òîãî, ÷òî ñëåäóþùèé óäàð ïðîèçîéä¼ò â èíòåðâàëå îò t

äî t+dt.
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Ãëàâà 3

Ðåçóëüòàòû

3.1 Ìîäåëèðîâàíèå êàíîíè÷åñêîãî àíñàìáëÿ ñ èñ-

ïîëüçîâàíèåì ðàçëè÷íûõ òåðìîñòàòîâ

Ïðåæäå ÷åì ïåðåéòè íåïîñðåäñòâåííî ê èññëåäîâàíèþ ôàêòîðîâ âëèÿþùèõ íà

ôîðìèðîâàíèå íàíîêîíòàêòà, íåîáõîäèìî îïðåäåëèòü, êàêîé èç âûøåîïèñàííûõ òåð-

ìîñòàòîâ áîëüøå ïîäõîäèò äëÿ ðåøåíèÿ äàííîé çàäà÷è. Òåñòèðîâàíèå ðàçëè÷íûõ

òåðìîñòàòîâ ïðîèñõîäèëî íà äâóõ ìîäåëüíûõ ñèñòåìàõ. Ïåðâàÿ ïðåäñòàâëÿëà ñîáîé

ïîâåðõíîñòü çîëîòà (001), êîòîðàÿ ðåëàêñèðîâàëàñü ïðè òåìïåðàòóðå 300 Ê. Â ðàì-

êàõ ïåðâîé ìîäåëè òåðìîñòàòû ïîêàçàëè ñåáÿ îäèíàêîâî õîðîøî, ñèñòåìà äîñòàòî÷íî

áûñòðî (∼ 1000 øàãîâ) äîñòèãàëà òðåáóåìîé òåìïåðàòóðû è ñîõðàíÿëà å¼ ïîñòîÿííîé.

Áûëî ïðîâåðåíî, íàðóøàþò ëè èñïîëüçóåìûå òåðìîñòàòû ðàñïðåäåëåíèÿ Ìàêñâåëëà

ïî ìîäóëþ ñêîðîñòè, è óñòàíîâëåíî, ÷òî ëó÷øå âñåãî ðàñïðåäåëåíèþ Ìàêñâåëëà îò-

âå÷àåò òåðìîñòàò Áåðåíäñåíà (Ðèñ. 4).

Â êà÷åñòâå âòîðîé ñèñòåìû áûëà âûáðàíà ìîäåëü íàíîêîíòàêòà, ïðèáëèæåííàÿ ê

ýêñïåðèìåíòàëüíîé. Èç çîëîòà âûðåçàëàñü öèëèíäðè÷åñêàÿ çàãîòîâêà äëèííîé 9 íì

è äèàìåòðîì 3.6 íì, îñü ñèììåòðèè êîòîðîé ñîâïàäàåò ñ íàïðàâëåíèåì [110]. Â ñåðå-

äèíå çàãîòîâêè áûë ïðîèçâåä¼í íàäðåç, ÷òîáû ëîêàëèçîâàòü îáëàñòü ôîðìèðîâàíèÿ

êîíòàêòà. Ïî äâà ñëîÿ ñâåðõó è ñíèçó áûëè çàêðåïëåíû. Òåðìîñòàòèðîâàëèñü òîëü-

êî âåðõíèå è íèæíèå äåñÿòü ñëîåâ äëÿ òîãî, ÷òîáû èñêëþ÷èòü âëèÿíèå òåðìîñòàòîâ

íåïîñðåäñòâåííî íà îáëàñòü îáðàçîâàíèÿ íàíîêîíòàêòà. Ìîäåëèðîâàíèå ïðîèñõîäèëî

ïðè ïîñòîÿííîé ñêîðîñòè ðàñòÿæåíèÿ â vz = 2×10−1ì/ñ ïî îñè z. Â ðàìêàõ òåñòîâûõ

ðàñ÷¼òîâ áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî ìàñøòàáèðóþùèé òåðìîñòàò è òåðìîñòàò Àíäåðñå-

íà íå ïîäõîäÿò äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òàêèõ ñèñòåì. Ïðè èõ èñïîëüçîâàíèè âîçíèêà-

åò áîëüøàÿ ðàçíîñòü ñêîðîñòåé â ïðèãðàíè÷íûõ ñëîÿõ ìåæäó òåðìîñòàòèðóåìîé è

íåòåðìîñòàòèðóåìîé îáëàñòüþ, âñëåäñòâèå ÷åãî èìåííî òàì ïðîèñõîäèò ðàçðûâ çàãî-

òîâêè. Ïðè èñïîëüçîâàíèè òåðìîñòàòà Áåðåíäñåíà ýòîãî íå ïðîèñõîäèò, òàê êàê â í¼ì
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Ðèñ. 4: Ðàñïðåäåëåíèå êîëè÷åñòâà ÷àñòèö (N) ïî ìîäóëþ ñêîðîñòè (V) ïðè ìîäåëèðî-
âàíèè ñ èñïîëüçîâàíèåì ìàñøàáèðèóþùåãî òåðìîñòàòà (À), òåðìîñòàòà Áåðåíäñåíà
(Á) è òåðìîñòàòà Àíäåðñåíà (Â). Ñïëîøíîé ëèíèåé îáîçíà÷åíî òåîðåèòè÷åñêîå ðàñ-
ïðåäåëåíèå Ìàêñâåëëà äëÿ äàííîé òåìïåðàòóðû.
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ñêîðîñòè èçìåíÿþòñÿ ÷åðåç ïðîèçâîäíóþ, ÷òî ïðèâîäèò ê ñãëàæèâàíèþ íåîäíîðîä-

íîñòè ñêîðîñòåé. Â ðåçóëüòàòå, â êà÷åñòâå îñíîâíîãî òåðìîñòàòà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ

ïðîöåññà ðàñòÿæåíèÿ íàíîêîíòàêòà áûë âûáðàí òåðìîñòàò Áåðåíäñåíà.

3.2 Ðàñòÿæåíèå çîëîòîãî íàíîêîíòàêòà âäîëü íà-

ïðàâëåíèÿ [110]

Íà ïåðâîì ýòàïå èññëåäîâàíèÿ ôîðìèðîâàíèÿ çîëîòûõ íàíîêîíòàêòîâ çàãîòîâ-

êà ïîäâåðãàëàñü ðàñòÿæåíèþ â íàïðàâëåíèè [110], áåç ñìåùåíèÿ. Áûëî óñòàíîâëåíî,

÷òî íåïîñðåäñòâåííî ïåðåä íà÷àëîì îáðàçîâàíèÿ îäíîàòîìíîãî êîíòàêòà ïðîèñõî-

äèò ôîðìèðîâàíèå ñòðóêòóðû, ïðàêòè÷åñêè ñîõðàíÿþùåé êðèñòàëëè÷åñêóþ ôîìð-

ìó, äëèííîé ñâûøå 1 íì è øèðèíîé â 2-3 àòîìà â îáëàñòè ðàçðûâà (Ðèñ. 5À). Ýòè

ðåçóëüòàòû õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [21]. Ïðè äàëüíåé-

øåì ðàñòÿæåíèè âûøåîïèñàííàÿ ñòðóêòóðà íà÷èíàåò óòîí÷àòüñÿ, îáðàçóÿ íàíîêîí-

òàêò òîëùèíîé â îäèí àòîì è äëèííîé äî íåñêîëüêèõ àòîìîâ, ïîñëå ÷åãî ïðîèñõîäèò

ðàçðûâ (Ðèñ. 5Á). Â ìîìåíò ðàçðûâà êîíòàêòà íàáëþäàåòñÿ ñêà÷îê òåìïåðàòóðû â

îáëàñòè åãî ôîðìèðîâàíèÿ (Ðèñ. 5Â) èç-çà óâåëè÷åíÿ ñêîðîñòåé àòîìîâ â ìîìåíò ðàç-

ðûâà. Â äàëüíåéøåì òåìïåðàòóðà âíîâü âûðàâíèâàåòñÿ çà ñ÷¼ò òåðìîñòàòèðîâàíèÿ.

Òàêæå â ìîìåíò ðàçðûâà íàíîêîíòàêòà íàáëþäàåòñÿ ñêà÷îê ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè

ñèñòåìû (Ðèñ. 5Ã) âñëåäñòâèå ðåçêîãî óìåíüøåíèÿ ÷èñëà àòîìíûõ ñâÿçåé â êîíòàêòå.
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Ðèñ. 5: Ñòðóêòóðà íàíîêîíòàêòà:(À) â ìîìåíò íà÷àëà îáðàçîâàíèÿ àòîìíîãî êîíòàê-
òà, (Á) íåïîñðåäñòâåííî ïåðåä ðàçðûâîì; (Â) çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû (T) è (Ã)
ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (E) îò óäëèííåíèÿ êîíòàêòà (d). Ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèè íà-
íîêîíòàêòà îòñ÷èòûâàåòñÿ îò ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè â ìîìåíò ðàçðûâà.

3.3 Ðàñòÿæåíèå çîëîòîãî íàíîêîíòàêòà ñî ñìåùåíè-

åì

Â ðåàëüíîì ýêñïåðèìåíòå î÷åíü ñëîæíî äîáèòüñÿ ñìåùåíèÿ êîíòàêòà â êàêîì-

ëèáî êîíêðåòíîì êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîì íàïðàâëåíèè. Ýòî ïðîèñõîäèò â ñèëó òîãî,

÷òî ïðîâîëîêà ÿâëÿåòñÿ ìàêðîñêîïè÷åñêîé ñèñòåìîé è ìàëåéøèå äåôåêòû ìîãóò ïî-

âëå÷ü ïîÿâëåíèå äåôîðìàöèé ñäâèãà è êðó÷åíèÿ, ÷òî ïðèâîäèò ê íåîïðåäåë¼ííîñòè

íàïðàâëåíèÿ ðàñòÿæåíèÿ. Îáû÷íî, â òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîòàõ ýòîò ôàêò íå ó÷èòû-

âàåòñÿ è èññëåäóþòñÿ òîëüêî êîíòàêòû ðàñòÿíóòûå âäîëü íàïðàâëåíèé [100],[110] è

[111]. Â ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå áûëà ïîñòàâëåíà öåëü èçó÷èòü ýòîò âîïðîñ áîëåå ïî-

äðîáíî, ìîäåëèðóÿ ðàñòÿæåíèÿ ñ äîïîëíèòåëüíûì ñìåùåíèåì. Ìîäåëü, íà êîòîðîé

ïðîâîäèëèñü èññëåäîâàíèÿ ðàñòÿæåíèÿ ñî ñìåùåíèÿìè òàêàÿ æå, êàê â ïóíêòå 3.1.

Äîïîëíèòåëüíûå ñìåùåíèÿ ïðîèçâîäÿòñÿ âäîëü íàïðàâëåíèé [001] è [110].

3.3.1 Ñìåùåíèå âäîëü íàïðàâëåíèÿ [110]

Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ðàñòÿæåíèÿ ñ äîïîëíèòåëüíûì ñìåùåíèåì ìåíÿëñÿ óãîë

ìåæäó íàïðàâëåíèåì [110] è ðåàëüíûì íàïðàâëåíèåì ðàñòÿæåíèÿ. Â çàâèñèìîñòè

îò ýòîãî óãëà ñòðîèëèñü èçîáðàæåíèÿ îáëàñòè îáðàçîâàíèÿ êîíòàêòà (Ðèñ. 6). Óãîë
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èçìåíÿåòñÿ îò 2 äî 10 ãðàäóñîâ ñ øàãîì 2 ãðàäóñà. Èññëåäîâàíèå ðàñòÿæåíèÿ êîíòàê-

òà ñî ñìåùåíèåì â íàïðàâëåíèè [110] ïîêàçàëî, ÷òî ó÷¼ò ïîñëåäíåãî ñèëüíî âëèÿåò

íà ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ êîíòàêòà. Óæå ïðè óãëå ñìåùåíèÿ â 2 ãðàäóñà ñòàíîâÿò-

ñÿ çàìåòíû õàðàêòåðíûå îñîáåííîñòè ýòîãî ñìåùåíèÿ. Âî-ïåðâûõ, êðèñòàëëè÷åñêàÿ

ñòðóêòóðà îáëàñòè îáðàçîâàíèÿ êîíòàêòà î÷åíü áûñòðî ðàçðóøàåòñÿ, ïðàêòè÷åñêè

íå îáðàçîâûâàÿ óñòîé÷èâîãî íàíîêîíòàêòà. Ïðè óâåëè÷åíèè óãëà ñìåùåíèÿ íå óñïå-

âàþò îáðàçîâûâàòüñÿ ïèðàìèäàëüíûå ñòðóêòóðû è îñíîâàíèÿ êîíòàêòà ïîëó÷àþòñÿ

áîëåå ïëîñêèìè. Ìîæíî òàêæå îòìåòèòü, ÷òî íå ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèÿ ïåðåõîä-

íîé îáëàñòè ðàñòÿæåíèÿ êîíòàêòà, êàê ýòî ïðîèñõîäèëî ïðè ðàñòÿæåíèè áåç äîïîë-

íèòåëüíîãî ñìåùåíèÿ (Ðèñ.5), òàê êàê çàãîòîâêà ðàñêàëûâàåòñÿ â ñàìîì íåñòàáèëü-

íîì ìåñòå. Âî-âòîðûõ, îäíîàòîìíûé êîíòàêò ïåðåä ðàçðûâîì ñóùåñòâóåò íåäîëãî

÷òî ïî-âèäèìîìó ñâÿçàíî ñ äåôîðìàöèåé åãî ñòðóêòóðû. Ïîëó÷èâøèåñÿ â ðåçóëüòà-

òå ìîäåëèðîâàíèÿ êîíòàêòû ïîõîæè íà ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííûå ïðè ðàñòÿæå-

íèè êîíòàêòà âäîëü íàïðàâëåíèé [100] è [111], êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ íåâûãîäíûìè äëÿ

îáðàçîâàíèÿ íàíîêîíòàêòîâ. Îäíîàòîìíûé êîíòàêò âûòÿãèâàåòñÿ òåì äëèííåå, ÷åì

áîëüøå óãîë äîïîëíèòåëüíîãî ñìåùåíèÿ, ñòàíîâÿñü ïðè ýòîì ìåíåå ñòàáèëüíûì (Ðèñ.

6).
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3.3.2 Ñìåùåíèå âäîëü íàïðàâëåíèÿ [001]

Â ñëó÷àå äîïîëíèòåëüíî ñìåùåíèÿ âäîëü íàïðàâëåíèÿ [001] áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî

çàâèñèìîñòü îò óãëà ñìåùåíèÿ áîëåå ïëàâíàÿ, ÷åì â ïðåäûäóùåì ñëó÷àå. Ïðîöåññ

ðàñòÿæåíèÿ ïðîèñõîäèò áåç ðàñêàëûâàíèÿ çàãîòîâêè. Ôîðìèðóåòñÿ ÿðêî âûðàæåí-

íàÿ ïåðåõîäíàÿ çîíà îáðàçîâàíèÿ êîíòàêòà, â êîòîðóþ ñî âðåìåíåì äèôôóíäèðóþò

àòîìû ñî âñåé ïîâåðõíîñòè çàãîòîâêè. Ýòè àòîìû ó÷àñòâóþò â ôîðìèðîâàíèè íà-

íîïðîâîëîê øèðèíîé â 2-3 àòîìà, ïðè ýòîì èõ äëèíà ïðåâûøàåò 2 íì, à ñòðóêòóðà

äîëãî îñòà¼òñÿ ïîõîæà íà ñòðóêòóðó êðèñòàëëà. Ïðè äàëüíåéøåì ñìåùåíèè äåôîð-

ìàöèÿ ñäâèãà ñòàíîâèòñÿ âåëèêà è àòîìíûå ñâÿçè ñ ïðîòèâîëåæàùåé íàïðàâëåíèþ

ñìåùåíèÿ ñòîðîíû íà÷èíàþò ðâàòüñÿ. Â ðåçóëüòàòå îáðàçóåòñÿ îäíîàòîìíûé íàíî-

êîíòàêò äëèííîé â íåñêîëüêî àòîìîâ, êîòîðûé ñîõðàíÿåòñÿ îãðàíè÷åííîå âðåìÿ (Ðèñ.

7). Äëèíà îäíîàòîìíîãî êîíòàêòà çàâèñèò îò íà÷àëüíîé òîëùèíû îáëàñòè ñîåäèíå-

íèÿ. Ïîñëåäíÿÿ îñîáåííîñòü ïðèñóùà òîëüêî ýòîìó íàïðàâëåíèþ äîïîëíèòåëüíîãî

ñìåùåíèÿ è íå çàâèñèò îò óãëà, ïðîÿâëÿÿñü âî âñåõ ìîäåëüíûõ ñëó÷àÿõ. Áîëåå äå-

òàëüíîå ìîäåëèðîâàíèå ìîìåíòà ðàçðûâà ïîêàçàëî, ÷òî òàêàÿ ñòðóêòóðà íàíîêîíòàê-

òà áîëåå ñòàáèëüíà, ÷åì â ñëó÷àå äîïîëíèòåëüíîãî ñìåùåíèÿ â íàïðàâëåíèè [110] è,

â òî æå âðåìÿ, ÿâëÿåòñÿ ìåíåå ïðîòÿæ¼ííîé, òàê êàê äîïîëíèòåëüíûå àòîìû ñîáèðà-

þòñÿ â îñíîâàíèè êîíòàêòà, ôîðìèðóÿ ïèðàìèäàëüíûå ñòðóêòóðû, íå ó÷àñòâóÿ â åãî

óäëèííåíèè. Â ñëó÷àå ïðîäîëæåíèÿ ðàñòÿæåíèÿ îñòàâøèåñÿ ñâÿçè ðâóòñÿ, íàíîêîí-

òàêò ðàçðóøàåòñÿ, îñòàâëÿÿ ïèðàìèäàëüíûå ñòðóêòóðû ñ âûòÿíóòûìè â íàïðàâëåíèè

êîíòàêòà âåðøèíàìè.

Ñðàâíèâàÿ ïîëó÷åííûå ïî ðàñòÿæåíèþ ñ äîïîëíèòåëüíûì ñìåùåíèåì ðåçóëüòà-

òàì ìîæíî ïðèäòè ê âûâîäó, ÷òî ðàñòÿæåíèå ïðîèñõîäèò ïëàâíåå è îáðàçóþòñÿ áîëåå

äëèííûå íàíîïðîâîäà â òîì ñëó÷àå, êîãäà äîïîëíèòåëüíîå ñìåùåíèå ïðîèçâîäèòñÿ

âäîëü íàïðàâëåíèÿ ñ íàèáîëüøèì ðàññòîÿíèåì ìåæäó àòîìíûìè ñëîÿìè. Ïðè ýòîì

ñâÿçè ìåæäó àòîìàìè ñîñåäíèõ ñëî¼â ñëàáåå, ÷òî äåëàåò çàãîòîâêó áîëåå òÿãó÷åé è

íå ïðîèñõîäèò å¼ ðàñêàëûâàíèÿ âî âðåìÿ ðàñòÿæåíèÿ. Òàêæå íà îáðàçîâàíèå êîí-

òàêòà âëèÿþò ïðîöåññû äèôôóçèè àòîìîâ ïî ðàçëè÷íûì ïîâåðõíîñòÿì êðèñòàëëà.

Èñõîäÿ èç ýòîãî, ìîæíî ïðèäòè ê çàêëþ÷åíèþ, ÷òî äëÿ ðàçëè÷íûõ öåëåé èñïîëü-

çîâàíèÿ íàíîêîíòàêòîâ ìîæíî èñïîëüçîâàòü ðàçíûå íàïðàâëåíèÿ äîïîëíèòåëüíîãî

ñìåùåíèÿ ïðè ðàñòÿæåíèè: äëÿ ñòàáèëüíûõ øèðîêèõ íàíîïðîâîäîâ ëó÷øå ïîäõîäèò

íàïðàâëåíèå [001], à äëÿ äëèííûõ îäíîàòîìíûõ êîíòàêòîâ � íàïðàâëåíèå [110].
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3.4 Ðàñòÿæåíèå çîëîòîãî íàíîêîíòàêòà ñ âðàùåíèåì

Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ðàñòÿæåíèÿ íàíîêîíòàêòà ñ äîïîëíèòåëüíûì âðàùåíèåì èç-

ìåíÿëñÿ óãîë ìåæäó îäèíàêîâûìè êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèèìè íàïðàâëåíèÿìè, ïåð-

ïåíäåêóëÿðíûìè íàïðàâëåíèþ [110], âåðõíåãî è íèæíåãî ýëåêòðîäà. Â çàâèñèìîñòè

îò ýòîãî óãëà ñòðîèëèñü èçîáðàæåíèÿ îáëàñòè îáðàçîâàíèÿ êîíòàêòà (Ðèñ. 8). Óãîë

èçìåíÿëñÿ â äèàïàçîíå îò 2 äî 10 ãðàäóñîâ ñ øàãîì 2 ãðàäóñà. Â ðåçóëüòàòå ìî-

äåëèðîâàíèÿ áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè âðàùåíèè ýëåêòðîäà â îáëàñòè êîíòàêòà

îáðàçóþòñÿ ñòðóêòóðû â âèäå äâóõ ïåðåñåêàþùèõñÿ ïèðàìèäîê, õàðàêòåðíûå äëÿ

ðàñòÿæåíèÿ êîíòàêòà âäîëü íàïðàâëåíèÿ [111]. Òàê êàê ýòî íàïðàâëåíèå ÿâëÿåòñÿ

íåâûãîäíûì äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ êîíòàêòîâ, îáðàçîâàíèå äëèííûõ àòîìíûõ öåïî÷åê

íå ïðîèñõîäèò. Âîçìîæíî, ðåçêèé îáðûâ íàíîêîíòàêòîâ îáóñëîâëåí âûñîêèì ìåõàíè-

÷åñêèì íàïðÿæåíèåì, âîçíèêàþùèì èç-çà äåôîðìàöèè êðó÷åíèÿ. Åù¼ îäíîé õàðàê-

òåðíîé îñîáåííîñòüþ ýòîãî âàðèàíòà ðàñòÿæåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ñìåùåíèå îáëàñòè ôîðìè-

ðîâàíèÿ êîíòàêòà îò ñåðåäèíû ê çàêðåïë¼ííîìó ýëåêòðîäó. Ïðè óãëå çàêðó÷èâàíèÿ

âûøå 2 ãðàäóñîâ íà ïîëîæåíèÿ îáëàñòè ðàçðûâà áîëüøå âëèÿåò äåôîðìàöèÿ êðó÷å-

íèÿ, íåæåëè ìåñòî ïðåäâàðèòåëüíîãî óòîí÷åíèÿ çàãîòîâêè. Áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî

ïðè äîïîëíèòåëüíîì âðàùåíèè îáëàñòü ôîðìèðîâàíèÿ êîíòàêòà íåñòàáèëüíà è å¼

ñòðóêòóðà äàëåêà îò êðèñòàëëè÷åñêîé. Ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ìåæäó íà÷àëîì

ôîðìèðîâàíèÿ êîíòàòêà è åãî ðàçðûâîì ïðîõîäèò äîñòàòî÷íî ìàëî âðåìåíè. Ñðàâ-

íèâàÿ äàííûå ðåçóëüòàòû è ðåçóëüòàòû ïî ðàñòÿæåíèþ áåç äîïîëíèòåëüíûõ ñìåùå-

íèé è âðàùåíèé ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî âðàùåíèå âíîñèò äåñòàáèëèçèðóþùèé âêëàä â

ìîäåëüíóþ ñèñòåìó, êîòîðûé ïðèâîäèò ê óõóäøåíèþ ôîðìèðîâàíèÿ àòîìíûõ íàíî-

êîíòàêòîâ. Êàê ñëåäñòâèå ìîæíî îòìåòèòü òîò ôàêò, ÷òî äëÿ ñîçäàíèÿ êîíòàêòîâ

ýêñïåðèìåíòàëüíî íåîáõîäèìî ìèíèìèçèðîâàòü ÷èñëî äåôåêòîâ, êîòîðûå ìîãóò ïðè-

âåñòè ê âîçíèêíîâåíèþ äåôîðìàöèé êðó÷åíèÿ.
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Ðåçóëüòàòû è âûâîäû

1. Ðàçðàáîòàí ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ ðåàëèçóþùèé ìåòîä ìîëåêóëÿð-

íîé äèíàìèêè ïðè ïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðå. Äàííûé êîìïëåêñ ïîç-

âîëÿåò ðåøàòü øèðîêèé ñïåêòð çàäà÷, íà÷èíàÿ îò èçó÷åíèÿ ôàçîâûõ

ïåðåõîäîâ è çàêàí÷èâàÿ èññëåäîâàíèåì ôîðìèðîâàíèÿ ðàçëè÷íûõ

íàíîñòðóêòóð.

2. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ðàáîòîñïîñîáíîñòè ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà áû-

ëî èññëåäîâàíî ôîðìèðîâàíèå çîëîòîãî íàíîêîíòàêòà. Ïðè ýòîì áû-

ëî óñòàíîâëåíî, ÷òî:

(a) Ïðè äîïîëíèòåëüíîì ñìåùåíèè îäíîãî èç êîíöîâ ïðîâîëîêè

âäîëü íàïðàâëåíèÿ [001] âûòàãèâàþòñÿ ñòàáèëüíûå íàíîïðîâî-

äà, èìåþùèå òîëùèíó 2-3 àòîìà è ñîõðàíÿþùèå ñòðóêòóðó áëèç-

êóþ ê êðèñòàëëè÷åñêîé. Â òî âðåìÿ êàê ïðè äîïîëíèòåëüíîì

ñìåùåíèè âäîëü íàïðàâëåíèÿ [110] îáðàçóþòñÿ áîëåå äëèííûå

àòîìíûå íàíîêîíòàêòû.

(b) Ïðè äîïîëíèòåëüíîì çàêðó÷èâàíèè êîíòàêòà âî âðåìÿ ðàñòÿæå-

íèÿ ïðîèñõîäèò ðàçðóøåíèå êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû â îá-

ëàñòè êîíòàêòà, âñëåäñòâèå ÷åãî àòîìíûå íàíîêîíòàêòû ôîðìè-

ðóþòñÿ î÷åíü ïëîõî.
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Ïðèëîæåíèå

Â äàííîì ïðèëîæåíèè ïðåäñòàâëåíà ðåàëèçàöèÿ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè íà ÿçûêå ïðîãðàììèðîâàíèÿ Fortran90. Ðåàëèçîâàíà âîçîìæ-

íîñòü çàêðåïëÿòü âåðõíèå è íèæíèå ñëîè àòîìîâ, çàäàâàòü ñêîðîñòü ðàñ-

òÿæåíèÿ è óãîë âðàùåíèÿ. Òàêæå ðåàëèçîâàíû ñëåäóþùèå òåðìîñòàòû:

Àíäåðñåíà, Áåðåíäñåíà è ìàñøòàáèðóþùèé.

Áëîê îòâå÷àþùèé çà ïîñëåäîâàòåëüíûé âûçîâ ìîäóëåé ïðîãðàììû:

call read_data

call init_random_seed

call maxwell

do k = 1, nsteps

call pos_vel

if (tau.ne.0d0) then

call thermo_berendsen

else if (Rf.ne.0d0) then

call thermo_andersen

else if (iscal.ne.0d0) then

call thermo_scale

end if

do i = natom - nstat_up + 1, natom

call rotate

end do

t = 2 * ekin / Nf / kbt

epot = er - ebound

etot = epot + ekin

end do

Ìîäóëü ÷òåíèÿ âõîäíûõ äàííûõ

subroutine read_data

open(1, file='Input.txt.')
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open(2, file='Coords.txt')

do i = 1, nparam

read(1, *) parameter(i)

end do

do j = 1, natom

read(2, *) coords(j), vels(j)

end do

end subroutine read_data

Ìîäóëü èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ

subroutine pos_vel

do i = nstat_down + 1, natom - nstat_up

x(i) = x(i) + vx(i) * h / 2

!x(i) = x(i) - sx * nint(x(i) / sx - 0.5)

y(i) = y(i) + vy(i) * h / 2

!y(i) = y(i) - sy * nint(y(i) / sy - 0.5)

z(i) = z(i) + vz(i) * h / 2

!z(i) = z(i) - sz * nint(z(i) / sz - 0.5)

end do

call force

do i = nstat_down + 1, natom - nstat_up

vx(i) = vx(i) + fx(i) * h / m

vy(i) = vy(i) + fy(i) * h / m

vz(i) = vz(i) + fz(i) * h / m

x(i) = x(i) + vx(i) * h / 2

!x(i) = x(i) - sx * nint(x(i) / sx - 0.5)

y(i) = y(i) + vy(i) * h / 2

!y(i) = y(i) - sy * nint(y(i) / sy - 0.5)

z(i) = z(i) + vz(i) * h / 2

!z(i) = z(i) - sz * nint(z(i) / sz - 0.5)

end do
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do i = natom - nstat_up + 1, natom

x(i) = x(i) + vx(i) * h

y(i) = y(i) + vy(i) * h

z(i) = z(i) + vz(i) * h

end do

return

end subroutine pos_vel

Ìîäóëü ñîñòàâëåíèÿ ñïèñêà ïàðíûõ àòîìîâ

subroutine pairs

do i = 1, natom - 1

do j = i + 1, natom

dxt = x(i) - x(j)

dxt = dxt - sx * nint(dxt / sx)

dyt = y(i) - y(j)

dyt = dyt - sy * nint(dyt / sy)

dzt = z(i) - z(j)

dzt = dzt - sz * nint(dzt / sz)

drt = sqrt(dxt**2 + dyt**2 + dzt**2)

if ((drt.lt.Roff).and.(drt.gt.1e-7)) then

np = np + 1

ip(np) = i

jp(np) = j

end if

end do

end do

return

end subroutine pairs

Ìîäóëü ðàñ÷¼òà ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè

subroutine energy

do i = 1, np
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w(i) = cut_off(dr(i), Ron, Roff)

qexp1(i) = - (xi**2) * exp(- 2 * q * ((dr(i) / r0) - 1))

pexp1(i) = (a1 * (dr(i) / r0 - 1) + a0) *

exp(- p * ((dr(i) / r0) - 1))

Eba(ip(i)) = Eba(ip(i)) - qexp1(i) * w(i)

Eba(jp(i)) = Eba(jp(i)) - qexp1(i) * w(i)

er = er + 2 * pexp1(i) * w(i)

end do

do i = 1, natom

Eba(i) = sqrt(Eba(i))

ebound = ebound + Eba(i)

end do

return

end subroutine energy

Ìîäóëü ðàñ÷¼òû ñèë

subroutine force

call pairs

call energy

do i = 1, np

dw(i) = cut_off_div(dr(i), Ron, Roff)

qexp = -(q * xi**2) * exp(-2 * q * ((dr(i) / r0) - 1))

pexp = (a1 * p * (dr(i) / r0 - 1)+ a0 * p - a1)*

exp(-p * ((dr(i) / r0) - 1))

f(i) = ((1 / Eba(ip(i)) + 1 / Eba(jp(i)))

* (qexp + qexp1(i) * dw(i) / 2) + 2 * (pexp + pexp1(i)

* dw(i))) / r0 / dr(i)

f(i) = f(i) * 16

fx(ip(i))=fx(ip(i))+f(i)*dx(i)

fx(jp(i))=fx(jp(i))-f(i)*dx(i)

fy(ip(i))=fy(ip(i))+f(i)*dy(i)
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fy(jp(i))=fy(jp(i))-f(i)*dy(i)

fz(ip(i))=fz(ip(i))+f(i)*dz(i)

fz(jp(i))=fz(jp(i))-f(i)*dz(i)

end do

return

end subroutine force

Ìîäóëü, îòâå÷àþùèé çà âðàùåíèÿ àòîìîâ

subroutine rotate

x_t = x - x0

y_t = y - y0

x = x0 + cos(d_thetta * pi / 180) * x_t

+ sin(d_thetta * pi / 180) * y_t

y = y0 - sin(d_thetta * pi / 180) * x_t

+ cos(d_thetta * pi / 180) * y_t

return

end subroutine rotate

Ìîäóëü ãåíåðàöèè ðàñïðåäåëåíèÿ Ìàêñâåëëà

subroutine maxwell

do i = nstat_down + 1, n - nstat_up, 2

call random_number (u1)

call random_number (u2)

x(i) = sigma * cos(2 * pi * u1) * sqrt(-2 * log(u2))

x(i + 1) = sigma * sin(2 * pi * u1) * sqrt(-2 * log(u2))

end do

return

end subroutine maxwell

Ìàñøòàáèðóþùèé òåðìîñòàò

subroutine thermo_scale

scale = sqrt(t_ref / t)
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do i = nstat_down + 1, nthermo_down

vx(i) = vx(i) * scale

vy(i) = vy(i) * scale

vz(i) = vz(i) * scale

end do

return

end subroutine thermo_scale

Òåðìîñòàò Àíäåðñåíà

subroutine thermo_andersen

do i = nstat_down + 1, nthermo_down

call random_number (R)

if (R.lt.Rf) then

call random_number (u1)

call random_number (u2)

vx(i) = sigma*cos(2*pi*u1)*sqrt(-2*log(u2)) * 1e10

call random_number (u1)

call random_number (u2)

vy(i) = sigma*cos(2*pi*u1)*sqrt(-2*log(u2)) * 1e10

call random_number (u1)

call random_number (u2)

vz(i) = sigma*cos(2*pi*u1)*sqrt(-2*log(u2)) * 1e10

end if

end do

return

end subroutine thermo_andersen

Òåðìîñòàò Áåðåíäñåíà

subroutine thermo_berendsen

lambda = 1 + h / (2 * tau) * (t_ref / t - 1)

do i = nstat_down + 1, nthermo_down

vx(i) = vx(i) * lambda
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vy(i) = vy(i) * lambda

vz(i) = vz(i) * lambda

end do

return

end subroutine thermo_berendsen
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