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ПРЕДИСЛОВИЕ к тому 2 

 
Всероссийская конференция ФОМН-2015 вызвала очень 

широкий отклик научных сотрудников из разных уголков Рос-

сии. Было получено более 130 докладов, материалы которых и 

должны были составить книгу «Фундаментальные основы 

МЭМС- и нанотехнологий», вып. 5. Из-за большого объема, од-

нако, ее по техническим причинам пришлось разделить на две 

части. Деление это чисто формально, поскольку все доклады 

располагаются в алфавитном порядке в соответствии с фамили-

ей первого автора. Поэтому второй том начинается с буквы Л. 

Не выделенными оказались и приглашенные докладчики. 

Физика с экспериментальным подтверждением суще-

ствования бозона Хиггса переживает интенсивное «кипение». 

К сожалению, многие физики и механики плохо представляют 

себе значение этого события, что совершенно недопустимо. По 

этой причине конференция открывается докладом 

А.Е. Бондаря «Бозон Хиггса». Перечень остальных пригла-

шенных докладчиков приведен ниже. 

1. В.М. Анискин, А.А. Маслов, С.Г. Миронов, И.С. Цырюль-

ников. Структура сверхзвуковых осесимметричных недо-

расширенных микроструй. 

2. Б.Р. Гельчинский, А.Е. Коренченко, А.Г. Воронцов, Э.В. Дюль-

дина.  Многомасштабное моделирование процесса форми-

рования металлических нанокластеров, получаемых мето-

дом газофазной конденсации. 

3. А.В. Двуреченский, А.В. Ненашев, В.А. Зиновьев, П.Л. Но-

виков, Ж.В. Смагина. Неоднородные поля упругих дефор-

маций в гетероструктурах с квантовыми точками. 

4. Т.Г. Елизарова, И.А. Широков. Численное моделирование 

дозвуковых турбулентных течений на основе квазигазоди-

намических уравнений. 

5. В.В. Козлов. Устойчивость струйных течений и их горение 

(обзор). 
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6. В.В. Кузнецов. Теплофизические проблемы разработки 

микрожидкостных систем с фазовыми переходами и хи-

мическими реакциями. 

7. М.П. Мошкин, А.В. Ромащенко. Мозг как мишень для 

наноразмерных аэрозолей. 

8. Г.Э. Норман, В.В. Писарев, В.В. Стегайлов. Проницаемо-

сти пористых сред для газоконденсатных смесей. 

9. А.К. Ребров, И.Б. Юдин. Высокотемпературная активация 

водорода при газоструйном синтезе алмаза. 

10. В.Я. Рудяк. Создание наножидкостей с заданными свой-

ствами. Три года спустя. 

11. И.В. Швейгерт, Д.А. Арискин, А.Л. Александров. Влияние 

присутствия наночастиц на свойства газоразрядной плаз-

мы и первые шаги их формирования.  

 

Мне остается еще раз пожелать всем участникам конфе-

ренции успешной работы, радости общения и взаимопонимания 

и, конечно, новых родившихся здесь идей.  

Конференция организуется при частичной финансовой 

поддержке Российского фонда фундаментальных исследований 

(грант 15-01-20304) и гранта Правительства РФ (договор 

№ 14.Z50.31.0019). 

 

 

Валерий Рудяк 
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УДК 533.9.01 

 

СОЛЬВАТАЦИЯ ИОНОВ ПРИ ДИФФУЗИИ 

В ПРОСТОЙ ЖИДКОСТИ 

 

А.В. Ланкин
1,2

, Г.Э. Норман
1,2

, М.А. Орехов
2,1

 
1ОИВТ РАН, г. Москва, 2МФТИ, г. Долгопрудный 

 

Изучено влияние сольватации на свойства системы: ион в 

простой жидкости. Использовался метод классической молеку-

лярной динамики [1]. Найдены зависимости свойств от парамет-

ров потенциала взаимодействия иона с атомом жидкости: 
412 //=)( rrrU   . Взаимодействие атомов задается потенциа-

лом Леннарда – Джонса: ])/()/[(4)( 612 rrrU   . 
 

 
Рис. 1. Парная корреляционная функция для иона 

 

Рассмотрена система при значениях параметров, соответ-

ствующих иону 
2O  в аргоне при T = 87 К,   = 1.4 г/см

3
. На 

парной корреляционной функции (рис. 1) видны 4 пика, соот-

ветствующие слоям кластера. Средние значения времени жизни 

атомов на слоях кластера: соответственно больше 1000, 26.6, 

17.7 и 17.6 пс. Эти времена много больше характерного времени 

колебаний атомов на слое (~ 0.1 пс). Можно считать поэтому, 

что атомы этих слоев при диффузии движутся вместе с ионом 

как единое целое. 
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Автокорреляционная функция скорости иона имеет харак-

терные колебания. Повышение точности усреднения не влечет 

уменьшение колебаний и, следовательно, эти колебания не яв-

ляются следствием неточности усреднения. Они вызваны соб-

ственными колебаниями кластера. Найдем собственные частоты 

колебаний кластера и покажем, что именно они объясняют вид 

автокорреляционной функции скорости. 

Первый устойчивый слой кластера имеет форму тетраэд-

ра. Это было обнаружено при визуализации системы. Исследуем 

малые колебания тетраэдра с ионом в центре в окрестности по-

ложения равновесия. Положение равновесия кластера найдено 

из условия 0/  ixU , где 
ji

jiU
,

,  с учетом известной 

формы кластера. Из разложения потенциальной энергии систе-

мы в ряд Тейлора можно получить линейное дифференциальное 

уравнение, решениями которого будут колебания с частотами, 

соответствующими собственным значениям гессиана потенци-

альной энергии. Эти частоты достаточно хорошо совпали с пи-

ками на Фурье-преобразовании автокоррелятора. Имеющиеся 

незначительные отклонения можно объяснить влиянием внеш-

них слоев кластера. 

Было проведено вычисление зависимости коэффициента 

диффузии от параметров системы. При этом использовался ме-

тод получения коэффициента диффузии из соотношения Эйн-

штейна и из подвижности. Полученные результаты совпадают в 

пределах погрешности, что подтверждает достоверность полу-

ченных результатов. Обнаружено, что коэффициент диффузии 

практически не зависит от массы иона. Это можно объяснить 

тем, что влияние на диффузию оказывает не масса иона, а масса 

всего кластера, так как он движется как единое целое. Согласно 

рассчитанным временам жизни атомов и виду парной корреля-

ционной функции в кластер входят как минимум четыре слоя 

атомов. Среднее число атомов на 4 слоях равно 24. Их суммар-

ная масса равна 960 а.е.м. Масса иона в данном диапазоне много 

меньше массы кластера, значит, при изменении массы иона 

полная масса кластера с ионом меняется незначительно. 
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В пределах погрешности зависимость коэффициента диф-

фузии от параметра потенциала   очень слабая. Зависимость от 

параметра   существенно сильнее (рис. 2). Таким образом, ко-

эффициент диффузии определяется значением параметра   и 

мало зависит от значения параметра   в выбранном диапазоне 

значений параметров системы. 
 

 
Рис. 2. Зависимости коэффициента диффузии иона от . 

Разные метки соответствуют различным способам расчета 

 

Слагаемое в потенциале взаимодействия иона с атомами 
4/ r описывает дальнее взаимодействие, а

12/ r – ближнее. 

Таким образом, отсутствие зависимости от параметра  можно 

объяснить тем, что структура ионного кластера существенно не 

зависит от него, а на взаимодействие с атомами вне кластера 

этот параметр практически не оказывает воздействия. С другой 

стороны, параметр  отвечает за взаимодействие со всеми ато-

мами кластера и жидкостью вне кластера. 

Было произведено сравнение полученной зависимости с 

теоретической моделью [2]. На рис. 3 показано, что эксперимен-

тальные значения коэффициентов диффузии ионов в целом со-

гласуются с рассчитанными значениями. При этом конкретное 
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значение , определяющее ион, несущественно в силу слабой 

зависимости от него. 
 

 
Рис. 3. Зависимость коэффициента диффузии аргона от : 

(1) – экспериментальное значение для 
2O  [4]; 

(2) – экспериментальное значение для 
2Ar  [3] 

 

Таким образом, сольватация существенно влияет на диф-

фузию иона в жидкости. Это выражается в слабой зависимости 

диффузии иона от массы иона и параметра короткодействующе-

го взаимодействия. Автокорреляционная функция скорости ио-

на совершает колебания, обусловленные колебаниями кластера. 

 

Работа частично поддержана грантом 14-19-01295 Россий-

ского научного фонда. 
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Коэффициенты диффузии для бинарных смесей жидко-

стей обычно получаются с помощью тех или иных эмпириче-

ских корреляций или непосредственно из экспериментов. Фак-

тически единственным методом моделирования коэффициентов 

диффузии является метод молекулярной динамики (МД). Одна-

ко в [1] показано, что достаточно высокую точность при этом 

удается получить, лишь используя большое число молекул. По-

этому, конечно, весьма актуальна разработка методов модели-

рования коэффициента диффузии, который был бы экономиич-

нее метода МД. В нашей работе [2] построен псевдостохастиче-

ский алгоритм, с помощью которого удалось достаточно точно 

смоделировать самодиффузию молекул плотных газов и жидко-

стей. Он существенно проще в реализации метода МД и требует 

для  реализации  порядка  N  операций,  где  N – число  моде-

лируемых частиц. Целью настоящей работы является обобще-

ние алгоритма [2] для бинарной смеси жидкостей. В качестве 

потенциала взаимодействия молекул используется потенциал 

твердых сфер. 

Молекулы моделируемого флюида помещаются в область 

моделирования (прямоугольный параллелепипед, куб и т.п.). 

Для моделирования флюида в объеме, а именно такая ситуация 

рассматривается в данной статье, используются периодические 

граничные условия. Исследуемый объем разбивается на подоб-

ласти, например, кубической формы с длиной ребра L  и числом 

частиц N , так что в области моделирования создается «перио-

дическая решетка». В начальный момент времени молекулы 
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распределяются равномерно по объему моделирования в соот-

ветствии с заданной числовой плотностью n . Скорости молекул 

iv


 в объеме моделирования разыгрываются согласно распреде-

лению Максвелла. При этом проводится специальная процедура, 

чтобы суммарный импульс был равен нулю и не было очень 

быстрой частицы. Подробнее эта процедура описана в [2]. Чтобы 

достичь равновесия, производится предварительный расчет, в ре-

зультате которого распределение частиц по пространству станет 

случайным и равномерным, а по скоростям – максвелловским. 

Входными параметрами моделируемой системы являя.тся 

объем моделирования V и его длина Х, ширина Y и высота Z, 

диаметры молекул d1 и d2 (максимальный из них – размер ребра 

ячейки), массы молекул m1 и m2, плотности флюидов 1, 2, мас-

совые доли флюидов 1 , 2  ( 12 1   ) и их температура T. 

Имитация динамики рассматриваемой молекулярной си-

стемы проводится аналогично работе [2]. Частицы сталкиваются 

друг с другом согласно закону упругого соударения с сохране-

нием импульса и энергии. Выходные параметры алгоритма – ско-

рости и координаты всех N  молекул в каждый момент времени. 

Тестирование алгоритма проводилось на примере модели-

рования коэффициента диффузии молекул жидкости. Коэффи-

циент диффузии вычислялся на основе флуктуационно-диссипа-

ционной теоремы, которая связывает коэффициент диффузии D 

с равновесной автокорреляционной функцией скорости (АКФС) 

 частиц (молекул) моделируемой среды соотношениями, полу-

ченными методами неравновесной статистической механики [3]: 

0

1
(0, )

3

T

D d    . 

Для тестирования были смоделированы коэффициенты 

самодиффузии однокомпонентных жидкостей и коэффициенты 

бинарной диффузии при различных плотностях. В частности, 

вычислены коэффициенты самодиффузии для CO2 и C2H6. Мо-

делирование проводилось при температуре 273 К и давлении 

20 МПа. Сопоставление полученных данных проводилось с со-
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ответствующими экспериментарльными данными [4] и МД-

данными [5, 6]. Было показано, что диффузия молекул CO2 мо-

делируется существенно лучше, чем C2H6. Это и не удивитель-

но, поскольку в последнем случае необходимо учитывать вра-

щательные степени свободы. Примечательно, что предлагаемый 

здесь метод оказался более точным, чем метод МД. 

Рассмотрена также диффузия молекул бинарной смеси 

CO2 + C2H6 при температуре 253 К и давлении 20 МПа. Полу-

ченные данные затем сравниваются с полученными методом 

МД на основе потенциала Леннарда – Джонса [6]. Выяснилось, 

что  точнее  моделируется  коэффициент  диффузии  молекул 

C2H6 в CO2. Полученные ошибки сопоставимы с ошибками ме-

тода МД. 

В заключение стоит отметить, что представленный алго-

ритм чрезвычайно прост в реализации и, как показывает прове-

денное тестирование, выдает результаты, неплохо согласующи-

еся с более сложными моделями. 

 

Работа выполнена при поддержке Российского научного 

фонда (соглашение № 14-19-00312). 
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Вихри, образующиеся в струях, являются инструментом 

интенсификации теплообмена, повышения эффективности горе-

ния, снижения аэродинамического шума. Разновидностей вих-

рей, развивающихся в струйных течениях, множество, и они 

имеют различные причины возникновения. Процесс возникно-

вения и развития вихревых структур в струях во многом зависит 

от начальных условий – распределения средней скорости на вы-

ходе из сопла, конфигурации сопла, наличия шероховатостей. 

Создание параболического профиля скорости на срезе сопла 

приводит к ситуации, когда течение в струе (круглой затоплен-

ной) остается ламинарным на расстоянии до десяти калибров, 

отсутствуют кольцевые вихри Кельвина – Гельмгольца и про-

дольные вихри [1]. Если же на канал, в котором развивается те-

чение Хагена – Пуазеля, установить криволинейный насадок, то 

на выходе из сопла получается принципиально новое течение. 

Известно, что в криволинейных трубах под действием центро-

бежной силы создается условие формирования вторичного те-

чения, которое проявляется в виде двух противовращающихся 

вихрей, названных вихрями Дина по фамилии британского уче-

ного, впервые исследовавшего их [2]. Зарождение таких вихрей 

http://link.springer.com/journal/10765
http://link.springer.com/journal/10765/26/5/page/1
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внутри криволинейного канала можно использовать для увели-

чения тепломассообмена струи с окружающим воздухом. 

В данной работе представлены результаты выполненных 

при помощи термоанемометра экспериментальных исследова-

ний затопленной круглой струи с вихрями Дина, сформирован-

ной в криволинейном канале. Эксперименты проводились на 

струйной установке в ИТПМ СО РАН им. С.А. Христиановича, 

которая схематично представлена на рис. 1. 

 

 
 

Рис. 1. Схема экспериментальной установки 
 

Основой установки является классический сопловой аппа-

рат, выполненный по схеме сопла Витошинского, 5 с хонейком-

бом 3 и набором детурбулизирующих сеток 4 в форкамере 2. К 

выходу сопла пристыковывалась трубка 6 длиной 4 м с внут-

ренним диаметром, равным диаметру выходного отверстия соп-

ла 5, d = 0.02 м. На прямой участок трубы устанавливался кри-

волинейный насадок 7 со следующими параметрами: угол кри-

визны α = 90°, диаметр d = 0.02 м, радиус кривизны Rc = 0.12 м; 

в нем развивались вихри Дина. Эксперименты проводились при 

числе Рейнольдса ReR = U0 R/ν = 3300, рассчитанном по скорости 

невозмущенного потока на входе в криволинейный участок соп-

ла U0 = 5 м/с и его радиусу R. Воздух нагнетался в канал струй-

ной установки при помощи вентилятора 1, установленного в 

форкамере. Скорость на выходе из сопла измерялась электрон-

ным манометром. Измерения в струе проведены с помощью 

термоанемометра постоянного сопротивления. Сигнал с датчика 



 19 

термоанемометра 8 подавался на термоанемометр постоянного 

сопротивления 9, затем на аналого-цифровой преобразователь 

10 и далее в компьютер 11, где сохранялся. 

На рис. 2 показаны профили средней скорости для 

y/d = 0.0575 (вверху) и y/d = 2 (внизу). Как видно, течение на 

выходе из криволинейного канала существенно трехмерное 

(рис. 2,  вверху),  положение  максимума  продольной  компо-

ненты скорости смещено к стенке канала с бóльшим радиусом 

скругления. 

 

 

 
 

Рис. 2. Профили продольной компоненты скорости, 

y/d = 0.0575 (вверху) и y/d = 2 (внизу) 
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Кроме того, что течение становится асимметричным, 

можно отметить появление узкой области сильного градиента 

скорости на периферии струи, что характерно для ударного 

профиля скорости. Возникновение в данной ситуации неустой-

чивости Кельвина – Гельмгольца в области высокого градиента 

скорости (вблизи стенки с бóльшим радиусом скругления) ста-

новится очевидным. Но также очевидно, что наличие вихрей 

Дина в струе исказит классический кольцевой вихрь. Ниже по 

потоку происходит утолщение сдвигового слоя (см. рис. 2, вни-

зу) и параболизация профиля скорости. 

Измерение профилей пульсаций скорости показало, что в 

сдвиговом слое, расположенном в высокоскоростной области, 

наблюдается более высокий уровень пульсаций в сравнении с 

низкоскоростной областью. Данный факт объясняется наличием 

градиента скорости и точек перегиба, которые всегда являются 

источником роста возмущений. 

Измерение частотного спектра показало, что высокий 

уровень пульсаций (до 8 % от U0 ) наблюдается в низкочастот-

ной области и локализуется непосредственно в слоях сдвига. По 

мере удаления от сопла вниз по течению (до y/d ≈ 2.5) заполня-

ется более высокая область спектра. Начиная с y/d > 2.5 частот-

ный спектр пульсаций смещается в область низких частот, что, 

по-видимому, связано с трансформацией профиля продольной 

компоненты скорости из сложного трехмерного с мощными 

градиентами скорости в квазипараболический. 

 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (грант № 14-08-

00201_а). 

 

1. Litvinenko Yu.A., Grek G.R., Kozlov G.V., Sorokin A.M., 

Litvinenko M.V. Development of a free round jet at different 

conditions at the nozzle exit under an acoustic action. Pro-

gress in Flight Physics. 2012. V. 3. P. 429–448. 
2. Dean W.R. The stream-line motion of fluid in a curved pipe. 

Phil. Mag. 1928. V. 5. P. 671–695. 

 



 21 

УДК 532.526 
 

ВЛИЯНИЕ АКУСТИЧЕСКОГО ПОЛЯ 

НА КРУГЛУЮ СТРУЮ, СФОРМИРОВАННУЮ 

В КРИВОЛИНЕЙНОМ КАНАЛЕ 
 

М.В. Литвиненко
1,2

, В.В. Вихорев
2
, П.А. Мотырев

1,2
, 

А.Б. Балбуцкий
2
 

1ИТПМ СО РАН, litmar@itam.nsc.ru, vix0pb@mail.ru, 2НГУ, 

г. Новосибирск 

 

Если рассматривать течения, наиболее часто встречающи-

еся на практике, то течение в изогнутом канале является одним 
из них. Особенность таких течений – возникновение завихрен-

ности, обусловленной центробежными силами, которые генери-
руют вторичное течение в виде двух противовращающихся вих-

рей [1]. Анализируя данные по исследованию течений в криво-
линейных каналах и в затопленных струях [2], можно сделать 

вывод, что при объединенных двух случаев – криволинейного 

канала и затопленной струи – на выходе из сопла будут наблю-
даться вихри Дина, имеющие свои особенности развития. 

Целью работы являлось исследование структуры течения 
в затопленных круглых струях, сформированных в криволиней-

ных каналах для различных диаметров сопла (d = 20, 9, 1.5 мм), 
и влияния акустического поля на возникающие в струе вихре-

вые структуры при помощи методов визуализации. Эксперимен-
ты проводились на струйных установках в ИТПМ СО РАН. 

Применялись два метода исследования: лазерно-дымовая визуа-
лизация и метод трассерной визуализации (PIV). С помощью 

этих методов были получены мгновенные картины поперечных 
и продольных сечений струи и поля завихренности ωz. 

На рис. 1 представлены схема течения в криволинейном 
канале из работы [1] и мгновенные картины дымовой визуали-

зации поперечных сечений круглой струи, сформированной в 
криволинейном канале с диаметром сопла d = 20 мм и числом 

Дина De = 1154, в плоскости xz в различных координатах по оси 

y (вниз по течению). Частота наложенного акустического поля в 
этом случае составляла f = 40 Гц. 
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Рис. 1. Схема течения в криволинейном канале [1] и мгновенные 

картины дымовой визуализации поперечных сечений 

круглой струи 

 

Дымовая визуализация поперечного сечения круглой 

струи на выходе из сопла и на различных расстояниях вниз по 

течению демонстрирует наличие двух противовращающихся 

вихрей. В процессе развития струи можно наблюдать деформа-

цию вихрей Дина, тем не менее, отчетливо видна пара вихрей 

вблизи стенки с меньшим радиусом скругления. Вблизи стенки 

с бóльшим радиусом скругления наблюдается развитие не-

устойчивости Кельвина – Гельмгольца, которая реализуется в 

виде вытянутого омега-образного вихря. Взаимодействие вих-

рей Дина с неустойчивостью Кельвина – Гельмгольца носит 

сложный трехмерный характер и приводит к сложной деформа-

ции структуры струи. В связи с наблюдением неустойчивости 

Кельвина – Гельмгольца в круглой струе, сформированной в 

криволинейном канале, становится очевидным сильное влияние 

акустического поля на развитие струи. Как и в случае с П-

образным («ударным») профилем скорости, в струе с вихрями 

Дина частота акустического поля влияет на длину волны вихрей 

Кельвина – Гельмгольца. Это явление можно наблюдать, срав-
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нивая поля завихренности (рис. 2) сечений zy (середина струи) 

для частот f = 40 Гц (слева) и f = 160 Гц (справа), течение слева 

направо. 
 

  
 

Рис. 2. Влияние акустического поля на длину волны вихрей 

Кельвина – Гельмгольца 
 

Можно заметить, что со стороны стенки с большим ради-

усом скругления происходит развитие вихрей Кельвина –

Гельмгольца и их модуляция частотой акустического поля. 

Кроме того, наблюдается еще одна вихревая дорожка, которая, 

по всей видимости, является результатом взаимодействия омега-

образных вихрей Кельвина – Гельмгольца и вихрей Дина и кото-

рая также восприимчива к акустическому воздействию. Анало-

гичную картину течения можно наблюдать у круглых струй, 

сформированных в криволинейных каналах с меньшим диамет-

ром сопла. На рис. 3 показаны мгновенные картины течения 

продольных сечений струи, полученные при помощи лазерно-

дымовой визуализации для струи с диаметром d = 9 мм и 

De = 587 (слева) и для струи с диаметром d = 1.5 мм и De = 136 

(справа) при частоте акустического поля f = 60 Гц. 
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Рис. 3. Мгновенные картины течения продольных сечений струи 

На рис. 4 показаны картины диффузионного горения 

струи пропана с вихрями Дина для сопла с диаметром d = 1.5 мм 

без акустического воздействия (слева) и с акустическим воздей-

ствием (справа), f = 2500 Гц. Можно заметить, что пламя при 

диффузионном горении пропана подвержено трансформации 

под действием акустического поля и развивающихся в струе не-

устойчивостей. Эти факторы изменяют фронт пламени и, следо-

вательно, влияют на процессы смешения при наличии конвек-

тивных сил. 
 

  
 

Рис. 4. Картины диффузионного горения струи пропана 

с вихрями Дина 
 

Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ № 14-08-

00201_а. 

 

1. Dean W.R. The stream-line motion of fluid in a curved pipe. 
Phil. Mag. 1928. V. 5. P. 671–695. 

2. Litvinenko Yu.A., Grek G.R., Kozlov G.V., Sorokin A.M., Lit-

vinenko M.V. Development of a free round jet at different con-

ditions at the nozzle exit under an acoustic action. Progress in 

Flight Physics. 2012. V. 3. P. 429–448. 



 25 

УДК 532.5 

 

МОДЕЛИРОВАНИЕ СМЕШЕНИЯ ДВУХ 

ЖИДКОСТЕЙ В Т-ОБРАЗНОМ МИКРОКАНАЛЕ 

 

А.С. Лобасов
1,2,3

, А.В. Минаков
1,2,3

, В.Я. Рудяк
3
 

1ИТ СО РАН, perpetuityrs@mail.ru, г. Новосибирск, 
2СФУ, tov-andrey@yandex.ru, г. Красноярск, 
3НГАСУ (Сибстрин), valery.rudyak@mail.ru, г. Новосибирск 

 

В последнее время стала актуальной миниатюризация 

технологических устройств, а микрофлюидика – интенсивно 

развивающейся и перспективной областью исследований. Мик-

роканальные устройства широко применяются в различных об-

ластях науки и техники в качестве микротеплообменников, мик-

росмесителей, микрофильтров и т.д. Для работы большинства 

микроканальных устройств, применяемых в химии и биологии, 

необходимо быстрое и эффективное перемешивание веществ. 

Однако течение в микроканалах является преимущественно ла-

минарным, и перемешивание происходит посредством диффу-

зии, а значит, очень медленно. Поэтому создание и оптимизация 

микромиксеров с наименьшим временем перемешивания явля-

ется актуальной задачей в области разработки микроканальных 

устройств. 

Микромиксеры Т-типа являются наиболее простой в изго-

товлении и эффективной формой микромиксеров. Режимы тече-

ния в микромиксерах, возникающие при малых числах Рейноль-

дса, систематически ранее уже изучались во многих работах (см. 

[1–5] и цитированную там литературу). Благодаря применению 

численного моделирования и ряда новых способов управления 

потоком удалось добиться существенного увеличения эффек-

тивности смешения в наиболее распространенных на сегодняш-

ний день микромиксерах Y-, T- и S-типа. При этом число Рей-

нольдса варьировалось в типичном для микроканалов диапазоне 

от 0.01 до 600. В представленной работе изучены течения и 

смешения жидкостей в Т-образном микромиксере в диапазоне 
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чисел Рейнольдса от 1 до 450, причем, в отличие от работ [2–5], 

рассматривалось смешение существенно различных жидкостей. 

Ширина узкой части моделируемого миксера составляла 

200 мкм, широкой части – 400 мкм, высота каналов – 200 мкм, 

длина канала смешения – 3000 мкм. На твердых стенках заданы 

условия прилипания. Через один вход канала подавалась вода с 

расходом Q. Через другой – изопропиловый или этиловый спирт 

с тем же расходом. Теплофизические свойства данных жидко-

стей приведены в таблице. 

 

Теплофизические свойства жидкостей 

 , кг/м
3 , Па·с D, 10

–9
 м

2
/с 

Вода 1000 0.001 – 

Изопропиловый спирт 786 0.0029 0.38 

Этиловый спирт 790 0.0012 1.24 

 

Далее будут показаны результаты смешения воды и изо-

пропилового спирта. Подобно смешению двух одинаковых жид-

костей [4, 5], при смешении двух различных жидкостей также 

существует несколько режимов течения: стационарное безвих-

ревое течение, стационарное вихревое симметричное течение, 

стационарное вихревое несимметричное течение. 

Для малых значений числа Рейнольдса Re /Ud   (в 

дальнейшем при указании числа Рейнольдса берется число, 

определенное для воды) наблюдается ползущее безвихревое те-

чение с достаточно слабым перемешиванием. Далее, начиная с 

числа Рейнольдса порядка 120, в торцевой части миксера начи-

нают зарождаться два симметричных подковообразных вихря. 

При этом, вследствие большой разницы вязкостей, проявляется 

настолько сильная асимметрия вихрей, что для более вязкой 

жидкости – изопропилового спирта – данный вихрь находится в 

зачаточном состоянии, тогда как для воды он уже достаточно 

развит. При числе Рейнольдса 180 вихрь в изопропаноле уже 

становится заметен, однако он все равно существенно меньше, 

чем вихрь в воде. С увеличением числа Рейнольдса оба этих 
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вихря становятся более ярко выраженными, однако существен-

ное различие в размерах вихрей сохраняется. 

Из-за того, что у изопропанола вязкость в 2.9 раза больше, 

чем у воды, он начинает постепенно «обтекать» воду, и с увели-

чением Re вода оказывается настолько сильно «зажатой» изо-

пропанолом, что внутри потока воды формируется двойной 

вихрь, который, однако, не пересекает границы раздела сред и 

никоим образом не влияет на эффективность смешения. 

Переход к режиму симметричных вихрей наступает в об-

ласти чисел Рейнольдса около 320. Далее, с увеличением числа 

Рейнольдса, – происходит развитие такого вида течения, увели-

чение вихрей, площади границы раздела сред и, соответственно, 

эффективности смешения. Начиная с Re ~ 400, течение переста-

ет быть стационарным и становится периодическим. 
 

 
Зависимость эффективности смешения 

от приведенного числа Рейнольдса 
 

Используя формулу для приведенного числа Рейнольдса 

Re
*
 = Re C, где С = 21/(1 + 2), 1 – коэффициент вязкости 

воды, 2 – коэффициент вязкости спирта, можно построить за-

висимость эффективности смешения М воды и спирта от приве-

денного числа Рейнольдса и сравнить полученные зависимости 

с аналогичной зависимостью для смешения двух одинаковых 

жидкостей. Такое сравнение показано на рисунке. Из приведен-

ных данных видно, что начало режима с симметричными вих-
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рями для изопропилового спирта произошло не при числе Рей-

нольдса порядка 145 (как это случилось для воды и этилового 

спирта), а при числе Рейнольдса порядка 165. 
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Интерес к моделированию кинетики образования физиче-

ского контакта между разнородными материалами при их со-
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единении методами температурной обработки обусловлен акту-

альностью разработки методов создания новых конструкцион-

ных материалов, к числу которых относится и стеклометал-

лический стержень [1]. 

 

 
 

 

Рис. 1. Сборка стеклометаллического стержня (слева) 

и модельное представление сборки (справа): 

1 – стекло; 2 – свободный объем; 3 – металл 
 

Стеклометаллический стержень – это конструкционный 

материал, состоящий из стеклянного сердечника и стальной 

оболочки (рис. 1, слева), технология подразумевает получение 

вакуумноплотного спая сжатия со специальными свойствами в 

зоне соединения при определенном температурном режиме и 

давлении. В процессе его изготовления стекло и сталь нагрева-

ются до температуры, при которой вязкость стекла уменьшается 

и оно смачивает металл. При дальнейшей выдержке возможно 

развитие диффузионных процессов на границе соединения и 

формирование определенной структуры, способной влиять на 

прочность соединения. Для оптимизации технологии получения 

спаев стекла с металлом необходимо управлять отдельными 

важными параметрами технологического процесса, в том числе 

и временем образования физического контакта между стеклом и 

1 

3 

 

 

2 
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металлом. Физический контакт – это расстояние, при котором 

возникает слабое химическое взаимодействие за счет молеку-

лярных сил, он может быть получен в основном в результате 

пластической деформации одного из участвующих в процессе 

материалов [2]. 

В работе [3] характер процессов, протекающих при обра-

зовании физического контакта в спае стекла с металлом через 

промежуточную пластичную прокладку, рассмотрен с позиций 

гидромеханической аналогии, что позволило определить свой-

ства промежуточной прокладки и характер ее деформирования в 

процессе соединения через нее двух упругих материалов. 

Технология получения стеклометаллического стержня 

подразумевает вязкое течение стекла. Как показывают результа-

ты экспериментов (рис. 2), микровыступы металлической по-

верхности не деформируются и их рельеф полностью повторя-

ется поверхностью стекла. 
 

 
 

Рис. 2. Фотография зоны соединения стекла С52-1 и стали Ст3сп 
 

Для моделирования отдельных параметров технологии со-

единения стекла и стали предлагается решать задачу Рейнольдса 

[4] о сопротивлении двух круглых параллельных плоских пла-

стинок большого радиуса, малое расстояние между которыми 

заполнено вязким стеклом. Пластинки сближаются друг с дру-

гом с постоянной скоростью, вытесняя стекло до тех пор, пока 
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оно не заполнит свободный объем 2, т.е. расстояние между пла-

стинами станет равным hф (см. рис. 1). 

В рассматриваемой задаче характерное время довольно 

велико (несколько минут), а скорость процесса чрезвычайно ма-

ла, поэтому характерное ускорение частицы вязкого слоя 1 на 

рис. 1 будет ничтожно мало, и процесс можно рассматривать 

как квазиустойчивый, при этом скорость сближения поверхно-

стей является функцией времени. Коэффициент динамической 

вязкости также следует считать зависящим от температуры 

η = η(Т), а следовательно, и от времени. При низких температу-

рах вплоть до температуры стеклования Tg вязкость изменяется 

незначительно. Наиболее резкое изменение вязкости по мере 

нагревания происходит в интервале стеклования, затем вновь 

следует участок, где влияние температуры сказывается не столь 

заметно. 

При решении задачи показано, что при медленном нагре-

ве, со скоростью менее 15 
о
С/мин, образование физического 

контакта происходит уже на стадии нагрева при давлении от 

10 кПа, поэтому необходимо учитывать зависимость вязкости 

стекла от температуры. В случае быстрого нагрева, более 

15 °С/мин, образование физического контакта происходит в ин-

тервале, соответствующем выдержке при температуре размяг-

чения стекла, и занимает при давлении менее 10 кПа значитель-

ную часть времени, до 30 минут. 

Решение данной задачи позволяет управлять параметрами 

технологического процесса: температурой, силой Q, приложен-

ной к одной из плоскостей стеклянного слоя, временем образо-

вания физического контакта, – а также разработать технологи-

ческую пробу для измерения вязкости стекла в процессе его 

температурной обработки. 

 

Работа выполнена при поддержке ФЦП (мероприятие 1.2, 

соглашение № 14.575.21.0009, уникальный идентификатор ПНИ 

RFMEFI57514X0009). 
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Непрерывное уменьшение размеров микроэлектромехани-

ческих устройств, а также канала между магнитной головкой и 

жестким диском винчестеров заставляет исследователей сосре-

доточить усилия в наномасштабной области. В очень узких ка-

налах этих устройств происходит интенсивный обмен энергией 

и импульсом между их движущимися стенками и молекулами 

газа, и необходимо знать возникающие при этом силы, напри-

мер, для оценки добротности колебательной системы в случае 

расчета высокочастотного резонатора [1], или силы, действую-

щие на магнитную головку винчестера. Необходимо знать также 

и состояние самой поверхности, ее шероховатости, в частности, 

в наномасштабной области. 

В нашей предыдущей работе [2], посвященной этой задаче 

и основанной на измерениях профиля поверхности жесткого 

диска с помощью атомно-силового микроскопа (АСМ), было 

введено представление шероховатой поверхности как набора 

mailto:wlodmem@mail.ru
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плоских микроплощадок, соединяющихся краями друг с другом 

и имеющими нормали, отличающиеся на некоторые углы i  от 

нормали 
0n  к среднему уровню поверхности. Были получены 

распределения для углов наклона α вдоль скана АСМ и для не-

которых геометрических элементов микроплощадки с парамет-

рами, которые зависят от этих углов. В последующей статье [3] 

была разработана аналитическая техника преобразования пара-

метров эмпирического гауссова статистического распределения 

углов α по скану АСМ в параметры также гауссова статистиче-

ского распределения W(, 0) для углов β нормалей микропло-

щадок с азимутальным углом 0 ориентации микроплощадки. 

В настоящей работе после дополнительной обработки ре-

зультатов измерений работы [2] были получены экспоненциаль-

ные плотности распределений непосредственно для линейных 

размеров микроплощадок il , а также распределения для пара-

метров  t  и iI


 

в них как функции угла α: 
 

         ttIllW iii //exp


 . 
 

Для однократных соударений молекул с наклоненной 

микроплощадкой при использовании диффузной модели легко 

получаются простые формулы, определяющие обмен энергией и 

импульсом. 

Вторые же столкновения молекул с соседней микропло-

щадкой более трудны для описания. Они происходят, если 

направление ее последующей траектории оказывается ниже ли-

нии 1 2K K  (рис. 1). Граничный угол 
1outm  определяется этим 

условием из соотношения 

       1 1 1 1 1 0sin / 2 sin / cosoutm outl l q          . 

Вследствие малости углов отклонения микроплощадок β и 

1 он мало отличается от /2 . Азимутальный угол вылета 1out , 

входящий в это соотношение, ограничен концами отрезка 1 2K K  

второй микроплощадки, боковые отрезки отделяют ее от треть-

ей микроплощадки, но в силу малости углов β возникающими 
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величинами порядка 3O( )  можно пренебречь. Поэтому с уче-

том дополнительного обозначения 
1out    можно записать: 

1 2    , с   1 0arctg /Q l p   , 
2 1    и 

 1 1 1cos sinQ l q     . Параметр p определяет положение 

точки О первого соударения вдоль горизонтали (на рис. 1 это 

отрезок ОМ), причем 
00 p l  , где l0 – поперечный размер мик-

роплощадок, а l  и l1

 

– их высоты. 
 

 

Рис. 1. Последовательные столкновения молекулы  

с соседними микроплощадками 
 

Параметр q фиксирует позицию О вдоль линии пересече-

ния первой микроплощадки плоскостью падения, проходящей 

под углом 1. Точка столкновения О равновероятно распределе-

на на этой линии, причем сами линии равномерно покрывают 

поверхность первой микроплощадки в силу постоянства потоков 

в наномасштабе. На рис. 2 вместе с линиями показаны перпен-

дикуляры   к ним из точки А1. Интегрирование по равноверо-

ятно распределенным переменным q и ρ определяет математи-

ческое ожидание  11 ,,,,  iik IlF


 вторых столкновений при 

фиксированных значениях аргументов, причем индекс k прини-
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мает значения 0, 1, 2, ... в зависимости от соотношения величин 

tg1 и li/l0. Усредняя затем эти величины с помощью распреде-

лений  ilW , получаем сначала выражения  1 1, , , ,k i iF l I     

     0 1 1 1, , , ,k i idW l dW l F l I     , а затем и окончательное ма-

тематическое ожидание  12 M  вторых столкновений при за-

данном угле 1:    
1

2 1 1 1
,

, ,
I

k ik
M F I

 

     . 

 

 
Рис. 2. Линии пересечения плоскостью падения  

и нормали к ним из А1 

 

Здесь ведется интегрирование по имеющимся распределе-

ниям для , iI


1 . Выделение угла 1  важно потому, что он од-

нозначно связан с азимутальным углом 0, который определяет 

ориентацию микроплощадки по отношению к нормали 0n


 для 

среднего уровня поверхности и позволяет оценить влияние воз-

можной упорядоченности в шероховатости. 
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Измерение силы связи между поверхностью и адсорбиро-

ванной частицей важно для определения типа взаимодействий 

между адсорбатом и адсорбентом, причем термодинамических 

данных  для  этого  бывает  недостаточно.  Знание  силы  связы-

вания также важно при разработке биосенсоров, когда по силе 

связывания (ген – антиген) можно распознавать присоединенную 

частицу. 

Используя усовершенствованную методику, предложен-

ную в работах [1, 2], было показано, как с помощью кварцевого 

резонатора можно проводить идентификацию молекул ДНК. 

Основным элементом метода является кварцевый резонатор AT-

среза с химически подготовленной поверхностью. Высокая чув-
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ствительность этого подхода объясняется тем, что измерения 

выполняются около резонансной частоты кварцевого резонатора 

при сканировании по напряжению. Любые нарушения согласо-

ванной системы колебаний вызывают заметные искажения ам-

плитудно-частотной зависимости. Эти искажения используются 

для фиксирования момента разрыва. 

Сила отрыва частиц от поверхности, определяемая по ве-

личине напряжения, при котором происходит отрыв, зависит от 

массы частицы и от сродства функциональных групп частицы к 

группам, находящимся на модифицированной поверхности ре-

зонатора. Предлагаемый метод не использует электромагнитное 

излучение, а значит, не вносит искажений, что особенно важно 

при изучении биологических систем. Представлена оригиналь-

ная методика механического раскручивания молекул ДНК, за-

крепленных на поверхности кварцевого резонатора, колеблюще-

гося в сдвиговой моде. Оба случая были продемонстрированы 

на модельных системах. В первом случае, после фиксации мо-

лекулы ДНК в форме двойной спирали на поверхности резона-

тора, увеличение амплитуды механических колебаний вызывает 

раскручивание спирали. Сила, необходимая для раскручивания, 

может быть определена из напряжения, прикладываемого к 

QCM в момент разрыва. Измеренные силы разрыва были в пре-

делах 30–40 пН, и чувствительность составила 10
–15

 М. Было 

продемонстрировано, что предлагаемая процедура позволяет 

определять факторы, влияющие на стабильность двойной спи-

рали ДНК. Этот метод может стать базой для развития нового 

метода экспресс-анализа ДНК. 
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Зависимость скорости жидкости на поверхности QCM  

от расстояния до поверхности; градиент скорости объясняет 

природу силы отрыва. Решение дано для молекулы 

в форме эллипсоида 
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К настоящему времени известно уже более двух десятков 

статей, посвященных кризису кипения наножидкостей. В боль-

шинстве из них отмечается существенный рост критического 

теплового потока (КТП) при использовании наножидкостей, но 

также есть данные, где указывается его снижение (см. [1–7] и 

цитированную там литературу). В нашей последней работе [8] 

показано, что, безусловно, наблюдается существенный рост 

КТП и он зависит также от размеров наночастиц. Вместе с тем 

до сих пор отсутствуют систематические данные о том, какова 

эта зависимость, не ясно, как влияет на КТП материал наноча-

стиц и размер нагревателя. Цель данной работы и состоит в 

определении этих зависимостей. 

Исследование кипения наножидкостей выполнялось на 

установке, которая детально описана в работе [8]. Изучалось 

насыщенное кипение около горизонтального цилиндрического 

нихромового нагревателя диаметром от 0.1 до 0.3 мм. В ходе 

эксперимента измерялись температура жидкости, напряжение и 

сила тока на нагревателе. Температура поверхности нагревателя 

определялась по зависимости сопротивления нихромовой нити 

от температуры. С учетом инструментальной погрешности 

вольтметра и амперметра, а также погрешностей в измерении 

геометрических размеров нагревателя погрешность определения 

плотности теплового потока составляет 2 %. Температура по-

верхности нагревателя определялась по зависимости сопротив-

ления нихромовой нити от температуры. Оценки показывают, 

что погрешность в определении температуры нагревателя со-

ставляла около 3 %. 



 40 

Наножидкости были приготовлены на основе дистиллиро-

ванной воды и наночастиц оксидов алюминия и кремния с объ-

емной концентрацией от 0.05 до 0.50 %. Для приготовления 

наножидкости применялся стандартный двухшаговый процесс. 

После добавления в воду необходимого количества нанопорош-

ка наножидкость сначала механически тщательно перемешива-

лась, а затем для разрушения конгломератов частиц на полчаса 

помещалась в ультразвуковой диспергатор. Диаметр использо-

вавшихся наночастиц варьировался от 10 до 100 нм. Наночасти-

цы были приобретены у компании «Плазмотерм» (г. Москва). 

Первая серия экспериментов проведена для изучения 

влияния на КТП диаметра наночастиц. Рассматривались две 

наножидкости с частицами оксида кремния и оксида алюминия. 

Диаметр нагревателя был равен 0.2 мм. Результаты измерений 

для концентрации наночастиц, равной 0.05 %, представлены на 

рис. 1. Для обеих наножидкостей критическая плотность 

теплового потока растет с увеличением диаметра наночастиц. 

 

 
 

Рис. 1. Зависимость относительной критической плотности 

теплового потока от диаметра наночастиц 
 

Далее было исследовано влияние диаметра нагревателя. 

Диаметр нагревателя варьировался от 0.1 до 0.3 мм. Полученные 
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данные для наножидкости с частицами оксида кремния со сред-

ним размером 25 нм представлены на рис. 2, где приведена за-

висимость относительной критической плотности теплового по-

тока (q/qw). Здесь qw − критическая плотность теплового потока 

для каждого из нагревателей в дистиллированной воде. Как 

видно, с уменьшением диаметра нагревателя критическая плот-

ность теплового потока значительно повышается. 

 
 

Рис. 2. Зависимость относительной критической плотности 

теплового потока от концентрации частиц оксида кремния 

для различных диаметров нагревателя 

 

Проведенные эксперименты показали, что использование 

наножидкостей при кипении позволяет в разы увеличить крити-

ческую плотность теплового потока даже при очень небольших 

концентрациях наночастиц (менее 1 %). Второе важное обстоя-

тельство − зависимость результата от диаметра нагревателя. С 

его уменьшением приращение критического теплового потока 

увеличивается. Это, по-видимому, связано с определяющей ро-

лью в процессе осаждения наночастиц на поверхности нагрева-

теля, которое увеличивает его шероховатость, высказанной 

впервые в работе [9]. Существование подобной зависимости, 

видимо, является одной из главных причин значительных рас-

хождений в результатах экспериментов, проведенных различ-
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ными авторами. Практически все эксперименты других иссле-

дователей проводились на нагревателях существенно различных 

размеров и форм. 
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Задача интенсификации отвода тепла от нагретой стенки 

посредством фазового перехода имеет более чем вековую исто-

рию. Паровые котлы и реакторы АЭС, тепловые трубы и пле-

ночные ректификационные аппараты криогенных и химических 

производств – везде используется теплота фазового перехода 

для транспортировки тепла от нагретого источника. Ограниче-

ние интенсивности отвода тепла связано с образованием у по-

верхности теплоотдачи паровой пленки и динамикой ее распро-

странения вдоль теплоотдающей поверхности [1, 2]. 

В последнее десятилетие наметилась тенденция использо-

вания наножидкостей для интенсификации передачи тепла как в 

системах без фазового перехода, за счет улучшения теплофизи-

ческих свойств жидкости [3], так и в системах с фазовым пере-

ходом, за счет расширения области пузырькового кипения 

вследствие роста величины первого критического теплового по-

тока в наножидкостях [4]. 

Цель данной работы – экспериментальное изучение дина-

мики распространения фронта испарения в наножидкостях. 

Эксперименты проводились в большом объеме жидкого 

фреона R21 с добавкой 0.077 % (по объему) частиц SiO2 разме-

ром 20–25 нм. Для наблюдения динамики распространения 

фронта испарения использовалась высокоскоростная видеока-

мера. Скорость съемки составляла 25000 кадров в секунду с 

экспозицией 26 мкс. В качестве рабочих участков использова-

лись две цилиндрические горизонтально ориентированные 

трубки из нержавеющей стали длиной 50 мм, внешним диамет-

ром 3 мм и толщиной стенки 0.5 мм с различной шероховато-

стью поверхности. Подробное описание установки и экспери-

ментальной методики приведено в работе [5]. 

mailto:moiseevmikhail@gmail.com
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Зависимость средней скорости фронта испарения Vфр от 

температурного напора приведена на рис. 1. Здесь 1 – нагрева-

тель № 1, чистый R21; 2 – нагреватель № 1, R21 + 0.0077 % 

SiO2; 3 – нагреватель № 2, чистый R21; 4 – нагреватель № 2, 

R21 + 0.0077 % SiO2; 5 – расчет по модели [1]. Стрелкой показа-

но минимальное значение перегрева, при котором происходит 

инициирование фронта испарения в наножидкости. 
 

 

 
 

Рис. 1. Зависимость средней скорости фронта 

от перегрева стенки 
 

В чистой жидкости данные для разных нагревателей сов-

падают в пределах погрешности. В наножидкости на обоих 

нагревателях инициирование фронтов происходит при суще-

ственно бóльших перегревах, чем в чистой жидкости (примерно 

55 и 34 К соответственно). В диапазоне перегрева 55–65 К ско-

рости фронта в наножидкости равны или меньше, чем в чистой, 

но при достижении более высоких температурных напоров ско-

рость фронта в наножидкости существенно возрастает. Данный 

эффект сильнее выражен для нагревателя № 1, имеющего мень-

шую степень шероховатости поверхности. 

Для исследования пульсаций межфазной границы фронта 

испарения зависимость координаты фронта от времени по одной 
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из образующих нагревателя анализировалась с помощью преоб-

разования Фурье. Полученные спектры пульсаций межфазной 

границы в системе координат, равномерно движущейся со сред-

ней скоростью фронта, имели характерные низкочастотные пи-

ки. Зависимости частоты и амплитуды этих пиков от средней 

скорости фронта представлены на рис. 2. 

 

 
 

Рис. 2. а – частоты и б – амплитуды колебаний межфазной  

границы фронта на нагревателе № 1 в зависимости от средней 

скорости. 1 – чистый R21; 2 – R21 + 0.0077 % SiO2  

через двое суток; 3 – R21 + 0.0077 % SiO2 через девять суток 
 

В чистой жидкости частота основной гармоники возраста-

ет с увеличением средней скорости, а амплитуда сначала 

уменьшается, потом выходит на постоянное значение. В нано-

жидкости наблюдается сходная тенденция, но частоты и ампли-

туды колебаний уменьшаются по сравнению с чистой жидко-

стью. По полученным данным можно оценить амплитудную ве-

личину ускорения межфазной границы, определяемую как про-

изведение амплитуды основной гармоники на квадрат круговой 

частоты. В чистой жидкости ускорение изменялось в пределах 

50–1500 м/с
2
 в зависимости от перегрева стенки. В наножидко-

сти ускорение межфазной границы в несколько раз меньше, чем 

a)   б) 
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в чистой жидкости, и уменьшалось в последовательных сериях 

экспериментов. 

Таким образом, в наножидкости инициирование фронтов 

происходит при бóльших перегревах, чем в чистой жидкости. До-

бавление наночастиц в жидкость приводит к росту скорости 

фронта испарения в области высоких перегревов теплоотдающей 

поверхности. Уменьшение ускорения межфазной границы в 

наножидкости приводит к развитию неустойчивости при бóль-

ших, чем для чистой жидкости, длинах волн и меньших скоро-

стях фронта испарения. Влияние нанодобавок на характеристики 

фронта испарения в большей степени проявляется на нагревателе 

с меньшей шероховатостью поверхности. 
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Интерес к проблеме перемещения наночастиц из носовой 

полости в мозг определяется двумя обстоятельствами. Во-

первых, субмикронные и наноразмерные аэрозоли представляют 

потенциальную угрозу для здоровья людей [1]. Во-вторых, ин-

галяционное введение наночастиц терапевтического назначения 

рассматривается в качестве одного из перспективных путей их 

адресной доставки к патологическим очагам мозга [2]. В докла-

де приведен обзор современного состояния проблемы на основе 

как данных литературы, так и результатов собственных иссле-

дований, выполненных в рамках междисциплинарной интегра-

ции совместно с Л.А. Герлинской, Е.В. Киселевой, А.В. Кулико-

вым (ИЦиГ СО РАН); В.И. Бухтияровым, С.Ю. Троицким (ИК 

СО РАН); И.В. Коптюгом, А.А. Савеловым (МТЦ СО РАН); 

В.М. Фоминым, В.Л. Ганимедовым, М.И. Мучной, А.А. Садов-

ским (ИТПМ СО РАН); Я.В. Ракшуном (ИЯФ СО РАН). 

Возможность поступления вдыхаемых наночастиц в го-

ловной мозг обоснована многими экспериментами с ингаляцией 

наноразмерных аэрозолей. Эффективность передачи наночастиц 

из воздушной среды в мозг зависит, в числе прочего, от геомет-

рии верхних дыхательных путей. В частности, у некоторых ви-

дов норных грызунов, эволюционировавших в среде с высоким 

содержанием тонкой и ультратонкой пыли, формируется особое 

строение носовой полости, которое ограничивает осаждение на-

ночастиц на поверхности обонятельного эпителия и, как след-

ствие, уменьшает накопление наночастиц в мозге [3]. 

Детально процесс перемещения наночастиц из носовой 

полости в мозг изучен в наших экспериментах, в которых про-

странственно-временная динамика движения магнито-контраст-
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ных объектов (наночастицы MnO) была исследована у лабора-

торных мышей методом магнитно-резонансной томографии 

(МРТ). Для верификации областей накопления нанообъектов, 

установленных по изменениям МРТ контраста на Т1 взвешен-

ных изображениях, использовали электронную микроскопию, 

которая позволила прямо наблюдать наноразмерные объекты 

электронно-плотных частиц, в нашем случае оксида платины. 

Результаты  этих  исследований  показали, что наноразмерные 

аэрозоли захватываются окончаниями обонятельных нервов и 

перемещаются по нейрональным сетям лимбической системы. 

При этом они успешно преодолевают синаптические барьеры и 

практически не покидают нервные клетки. Время максимально-

го накопления наночастиц положительно коррелирует с числом 

синапсов от обонятельных нейронов до структуры мозга. Оно 

варьируется от 12 ч для обонятельных луковиц до 96 ч и более 

для зубчатой извилины и других глубоких структур лимбиче-

ской системы. 

Построение «дорожной карты» нанотрафика дает основа-

ние реабилитировать некоторые негативные эффекты, которые 

приписывают поступлению наночастиц в мозг [4]. Поскольку в 

глубокие отделы мозга наночастицы поступают в течение не-

скольких суток, то их прямое воздействие на нейроны не может 

быть причиной острых эффектов, которые регистрируются уже 

в первые часы после увеличения концентрации наноразмерных 

аэрозолей. С накоплением наночастиц в мозге связывают риски 

нейродегенеративных заболеваний. В частности, в качестве воз-

можной причины раннего проявления симптомов паркинсониз-

ма у сварщиков называют дыхание в производственной среде, 

насыщенной частицами оксидов марганца [5]. Вместе с тем, как 

показало картирование, наночастицы MnO практически отсут-

ствуют в структурах нигростриарной системы, ответственной за 

развитие болезни Паркинсона. Более того, сравнительный ана-

лиз нейрохимических и морфологических последствий длитель-

ного введения наночастиц марганца и ионов марганца показал, 

что нарушения морфологии и дофаминового обмена в структу-
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рах мозга имеют место только при введении ионов Mn, которые, 

как и частицы MnO, входят в состав сварочного дыма. 

Карта перемещения модельных нанообъектов из носовой 

полости в различные отделы мозга может служить основой для 

разработки подходов к адресной доставке наночастиц нейроте-

рапевтического назначения. Мы апробировали прогностические 

возможности полученной нами «дорожной карты» нанотрафика 

на примере поступления частиц MnO в опухоль головного мозга 

мыши. Было установлено, что введенные в носовую полость на-

ночастицы накапливаются только в тех отделах опухоли, кото-

рые непосредственно контактируют с лимбической системой – 

основной траекторией движения наночастиц. 

Помимо  накопления  наночастиц  в  различных  отделах 

мозга, многие нейрофизиологические эффекты наноразмерных 

аэрозолей могут осуществляться за счет их взаимодействия с 

рецепторами, расположенными в мукозальных слоях верхних 

дыхательных путей. Одним из наиболее ярких проявлений тако-

го механизма является установленное в наших экспериментах 

падение температуры тела мышей, развивающееся с первых ми-

нут после интраназальной аппликации наночастиц на основе ок-

сидов металлов. Эффект зависит от способности частиц катали-

зировать окисление биополимеров и генетической принадлеж-

ности подопытных мышей. 

Таким образом, изучение нейробиологических и нейро-

токсических эффектов наноразмерных аэрозолей формирует но-

вое научное направление, развитие которого определяется за-

просами нанотоксикологии и наномедицины. 

 

Работа выполнена на базе Центра генетических ресурсов ла-

бораторных животных (RFMEFI61914X0005 и RFMEFI61914X0010) 

при частичной поддержке РНФ (грант № 14-14-00221). 

 

1. Wellenius G.A. et al. Ambient air pollution and the risk of acute 

ischemic stroke. Arch Intern Med. 2012. V. 172. P. 229–234. 



 50 

2. Muralidharan P. et al. Inhalable nanoparticulate powders for 

respiratory delivery. Invited review. Nanomedicine: Nanotech-

nology, Biology, and Medicine. 2015 (in press). 

3. Moshkin M.P., Petrovski D.V., Akulov A.E., Romashchen-

ko A.V., Gerlinskaya L.A., Ganimedov V.L., Muchnaya M.I., 

Sadovsky A.S., Koptyug I.V., Savelov A.A., Troitsky S.Yu., 

Moshkn Y.M., Bukhtiyarov V.I., Kolchanov N.A., Sagde-

ev R.Z., Fomin V.M. Nasal aerodynamics protects brain and 

lung from inhaled dust in subterranean diggers, Ellobius 

talpinus. Proc. Royal Soc. B. 2014. V. 281. 

http://dx.doi.org/10.1098/ rspb.2014.0919 

4. Zanobetti A. et al. A national case-crossover analysis of the 

short-term effect of PM2.5 on hospitalizations and mortality in 

subjects with diabetes and neurological disorders. Environmen-

tal Health. 2014. http://www.ehjournal.net/content/13/1/38 

5. Racette B.A. et al. Welding-related parkinsonism.Clinical fea-

tures, treatment, and pathophysiology. Neurology. 2001. V. 56. 

P. 8–13. 

 

 
УДК 537.633.9 

 

ДИЭЛЕКТРИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА 

НАНОКРИСТАЛЛИЧЕСКОГО ФЕРРИТА ВИСМУТА 

 

Ж.Х. Мурлиева
1,2

, Д.К. Палчаев
1
, М.Х. Рабаданов

1
, 

С.А. Садыков
1
, Н.М.-Р. Алиханов

1
, М.П. Фараджева

1
, 

Р.М. Эмиров
1
 

1
ДГУ, 

2
ДГУНХ, zhariyat@mail.ru, г. Махачкала 

 

Феррит висмута BiFeO3 − мультиферроик с пероскитной 

структурой, имеющий широкие перспективы практического при-

менения в электронике и спинтронике, поскольку его магнитное 

(TN = 370 
о
С) и сегнетоэлектрическое (ТС = 800 

о
С) упорядочения 

наблюдаются выше комнатной температуры [1]. В то же время 

существует проблема [1–4] определения оптимальных условий 

http://dx.doi.org/10.1098/%20rspb.2014.0919
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синтеза однофазного BiFeO3 без сопутствующих фаз иной сте-

хиометрии. С другой стороны, для достижения линейности маг-

нитоэлектрического эффекта в BiFeO3 необходимо «разбить» в 

нем антиферромагнитную спиновую циклоиду с периодом 

62 нм. Для этого используются различные приемы [1, 5, 6], но 

наиболее продуктивным является получение BiFeO3 в нанораз-

мерном виде [1–3, 7]. 

Нанопорошок феррита висмута нами был получен мето-

дом сжигания нитрат-органических прекурсоров [8]. Он, в отли-

чие от других, позволяет уже в один этап получить почти сто-

процентный нанокристаллический BiFeO3, погруженный в 

аморфную фазу, без сопутствующих кристаллов другой стехио-

метрии. Размер частиц в исходном нанопорошке по оценкам на 

дифрактометре − порядка 30−50 нм, т.е. менее 62 нм, это под-

тверждается также тем, что порошок ферромагнитный. 

Дифференциальный термический анализ нанопорошка, 

проведенный на приборе синхронного термического анализа 

STA 449 F3 JUPITER в атмосфере аргона, показал наличие фа-

зового перехода с аномалией в области около 480 °С. На темпе-

ратурной зависимости теплоемкости исходного нанокристалли-

ческого образца, в отличие от керамического, кроме аномалии, 

связанной с антиферромагнитным фазовым переходом, прояв-

ляется аномалия в виде максимума около температуры 480 °С. 

Мы полагаем, что эта аномалия в нанопорошке может быть свя-

зана с ферромагнитным фазовым переходом, поскольку основ-

ная доля частиц порошка имеет размер менее 62 нм. 

Исследована температурная и частотная зависимость ди-

электрической проницаемости (оцененной по электроемкости) и 

диэлектрических потерь исходного нанопорошка и керамики, 

изготовленной по обычной керамической технологии. Нанокри-

сталлический образец был получен путем холодного прессова-

ния под давлением около 1 ГПа. Сцепление между наночасти-

цами обеспечивалось наличием аморфной фазы. В керамиче-

ском образце кристаллиты размером около 2 мкм спекались в 

течение 3 часов при температуре 870 °С. Контакты на оба об-
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разца наносились серебряной пастой марки SP-40 + Water Based 

Silver Ink. Скорость нагрева составляла около 0.5 град./мин. 

Из рис. 1 следует, что результаты для нано- и микрообраз-

цов существенно различны. У первого наблюдается дисперсия 

по частоте и температуре со смещением максимума в высокотем-

пературную область, где значения емкости на всех частотах стре-

мятся к нулю. Область аномалии растянута от 330 до 550 °С. 

 

а)    б) 
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Рис. 1. Температурная и частотная зависимость электроемкости 

BiFeO3: а – нанокристаллический образец; 

б – керамический образец 
 

У керамического образца максимум, связанный с анти-

ферромагнитным переходом (TN = 370 °С), приходится на одну 

температуру для всех частот. Узость температурного интервала, 

где проявляется эта аномалия на зависимости, видимо, связана с 

прочным сцеплением частиц в результате их спекания. 

Поскольку при измерении температурных зависимостей 

диэлектрических свойств происходит частичное спекание и ре-

кристаллизация частиц нанопорошка, для выявления динамики 

свойств феррита висмута в этом процессе мы провели несколько 

последовательных измерений от 300 до 500 
о
С. На рис. 2 приве-

дена температурная зависимость электроемкости образца после 

17-го
 
измерения. Как видно, на всех частотах сразу после анти-

ферромагнитного перехода значения электроемкости стремятся 

к нулю, претерпевают инверсию знака и уходят в отрицательную 

Т, 
о
С Т, 

о
С 
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область. Для средних и высоких частот выше 600 °С наблюдается 

резкое возрастание электроемкости (релаксация к нулю). После 

рекристаллизации нанопорошка соотношение частиц с размером 

меньше и больше 62 нм изменяется в пользу последних. В ре-

зультате количество ферромагнитной фазы в образце уменьша-

ется, а парамагнитной – возрастает. 
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Рис. 2. Данные по электроемкости образца после 17-го
 
измерения 

 

При этом низкодисперсная ферромагнитная фаза, видимо, 

располагается по границам зерен высокодисперсной антифер-

ромагнитной фазы. Возможно, этим обусловлено существенное 

различие зависимостей на рис. 1б и 2. 
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цины, обеспечив возможность проведения исследований внут-

риклеточных процессов и межклеточной коммуникации. Однако 

традиционные методы работы с клетками не могут обеспечить 

ряд условий, характерных для существования клеток в организ-

ме. Одним из них является наличие активного массопереноса, 

осуществляемого сосудистыми системами и интерстициальной 

жидкостью и обеспечивающего точное поддержание химиче-

ского состава клеточного микроокружения. Кроме того, суще-

ствует ряд особых условий, специфичных для различных типов 

клеток. Так, важным фактором для нормального функциониро-

вания эндотелиальных клеток, выстилающих внутреннюю по-

верхность кровеносных сосудов, является воздействие сдвиго-

вой деформации (СД) в результате тока крови. СД индуцирует 

существенные морфо-функциональные изменения эндотелиаль-

ных клеток, их цитоскелета, активацию сигнальных каскадов, 

изменение экспрессии генов, продукцию оксида азота, секрецию 

ряда белков. СД оказывает, таким образом, важное регуляторное 

действие на сосудистое русло. 
 

а) 

 

б) 

 

в) 

 
 

Визуализация клеток в микроканалах с помощью 

оптической (а) и флуоресцентной (б, в) микроскопии 

 

Нами были разработаны и изготовлены чипы для культи-

вирования и исследования клеток эндотелия в условиях воздей-

ствия сдвиговой деформации. Чипы имели каналы с разной 

площадью сечения. Они изготавливались из полидиметилсилок-

сана методом «мягкой литографии». Метод позволяет создавать 

большое количество одинаковых чипов путем снятия полимер-
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ных отпечатков с твердой матрицы. Матрица была изготовлена 

из полиметилметакрилата методом фрезерной микрообработки. 

В качестве подложки для чипов были использованы покровные 

стекла, позволяющие вести постоянный мониторинг состояния 

клеток с помощью оптического микроскопа. Термоэлектриче-

ский модуль Пельтье прецизионно поддерживал в чипе посто-

янную физиологическую температуру 37 °C. Исследования вы-

полнены на эндотелиоцитоподобной клеточной линии человека 

EA.hy 926. 

В микроканалы были загружены эндотелиальные клетки и 

подвергнуты воздействию СД потоком ростовой среды. Изменяя 

скорость и характер течения жидкости с помощью прецизион-

ной дозирующей системы, моделировались различные режимы 

действия СД на эндотелиоциты. Методами оптической и флуо-

ресцентной микроскопии изучалось влияние сдвиговой дефор-

мации на адгезию клеток и мембранный транспорт флуорес-

центных зондов. Показано изменение скорости транспорта флу-

оресцентных зондов. 
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генофазового анализа (РФА) и электронной дифракцией на от-

дельных участках (SAED) [1]. 

Измерения разности потенциалов янус-подобных наноча-

стиц TaSi2/Si проводились на АСМ (фирма NT-MDT, г. Зелено-

град, марка прибора Solver Next) методом зонда Кельвина. Для 

исследования контактной разности потенциалов частицы нано-

сились на кремниевую подложку и использовался кантилевер 

NSG01/Pt (NT-MDT, г. Зеленоград). 

На рис. 1 приведена равновесная фазовая диаграмма со-

стояния Ta–Si [2, 3], компоненты которой образуют ограничен-

ный твердый раствор внедрения, максимальное содержание 

кремния в тантале близко к 7 % при температуре 2260 °С. Рас-

творимость кремния в твердом растворе тантала с понижением 

температуры падает до нуля. Могут образовываться химические 

соединения Ta3Si, Ta2Si, Ta5Si3 и TaSi2. Кроме того, химическое 

соединение Ta5Si3 имеет ограниченную растворимость. 
 

 
Рис. 1. Фазовая диаграмма Ta–Si [2] 

 

Масс-спектрометрический анализ с атомно-индуцирован-

ной плазмой показал содержание элементов в 64 % Ta и 36 % Si 

(по весу) в нанопорошке, содержащем TaSi2/Si, TaSi2, Si. Обра-
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зование наночастиц TaSi2/Si может происходить в зоне, содер-

жащей менее 76 % Ta, т.е. правее соединения TaSi2 по диаграм-

ме. По полученным снимкам ПЭМ (рис. 2) отчетливо видны фа-

зовые структурные составляющие TaSi2 и Si, как отдельные, так 

и связанные между собой в янус-подобную форму TaSi2/Si, в 

различных соотношениях фаз. По нашему мнению, образование 

равновесных янус-подобных наночастиц с различным содержа-

нием структурных составляющих обусловлено образованием 

жидких капель с различной стехиометрией компонентов (Ta–Si), 

с последующей их кристаллизацией. 
 

 
 

Рис. 2. Изображения янус-подобных наночастиц TaSi2/Si 
 

В соответствии с диаграммой состояния Ta–Si и данными 

содержания элементов могут реализоваться следующие после-

довательности фазовых превращений, приводящие к образова-

нию янус-подобных наночастиц TaSi2/Si.  

Первый случай – доэвтектический. Сначала из жидкой фа-

зы кристаллизуется достаточно большое количество, 57 % по 

весу TaS2 (первичная кристаллизация от точки 1 до точки 2 пря-

мой на рис. 1, линия І), а в точке 2 оставшееся количество жид-

кой фазы претерпевает эвтектический (изотермический) распад 

L const 1400, CЭ (TaSi2 + Si). При этом содержание структурных 

составляющих в эвтектике – 7 % TaSi2 и 93 % Si (расчет прово-
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дился по правилу отрезков). Структурно, как известно, эвтекти-

ка представляет собой прочно связанную механическую смесь 

фаз TaSi2 и Si. Весовое содержание компонентов в эвтектике – 

99 % Si и 1 % Ta (в соответствии с фазовой диаграммой Ta–Si, 

рис. 1). Необходимо заметить, что системе энергетически невы-

годно образовывать отдельную структурную составляющую 

Э (TaSi2 + Si) вследствие малого размера частиц, наиболее веро-

ятно кристаллизующийся TaSi2 в эвтектике Э (TaSi2 + Si) до-

страивает ранее выделившийся TaSi2, образуя янус-подобную 

частицу. 

Во втором случае стехиометрический состав компонен-

тов – эвтектический (точка 1 на линии ІІ рис. 1). Это означает, 

что при охлаждении и кристаллизации капли этого сплава про-

исходит только эвтектический распад на две составляющие 

Э (7 % TaSi2 + 93 % Si). При кристаллизации эвтектики тантал в 

жидкой капле диффундирует и концентрируется на поверхности 

кремния, образуя TaSi2. Далее частицы охлаждаются от 1400 °С 

до комнатной температуры и не претерпевают каких-либо изме-

нений. На фрагменте 2 (рис. 3) частицы TaSi2 видны на поверх-

ности кристалла кремния. 
 

 
 

Рис. 3. ПЭМ-изображение наночастиц TaSi2/Si c различной 

структурной формой: 1 – кремний с одной частицей TaSi2;  

2 – кремний с тремя частицами TaSi2 различных размеров 
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В третьем случае механизм кристаллизации – заэвтекти-

ческий (линия ІІІ на фазовой диаграмме на рис. 1). До точки 1 на 

линии III в капле кристаллизуется кремний, оставшееся количе-

ство жидкой фазы эвтектического состава в точке 2 претерпева-

ет изотермический, эвтектический распад, причем кремний, вы-

деляющийся в эвтектике Э (TaSi2 + Si), достраивает первичные 

кристаллы кремния, образованные из жидкой фазы. Структур-

ной составляющей TaSi2 в такой наночастице крайне мало (ме-

нее 1 %) и может быть не видно на снимках ПЭМ, наблюдается 

как частица кремния (рис. 4). 

 

 
 

Рис. 4. Фрагмент ПЭМ-изображения частиц нанопорошка 

TaSi2/Si, не содержащих TaSi2 
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Фазовые диаграммы чистых веществ в плоскости P–T 

представляют собой линии сосуществования двух фаз, между 

которыми находятся области стабильности однофазных систем. 

Для фазовых диаграмм бинарных смесей область сосуществова-

ния фаз определяется поверхностью в пространстве (P–T–α), где 

α – мольная доля одного из компонентов. В частности, при за-

данном давлении бинарные и более сложные смеси имеют об-

ласть ретроградной конденсации – область, в которой при по-

нижении давления и постоянной температуре происходит выпа-

дение жидкой фазы. Такая область существует при температу-

рах выше критической наиболее летучего компонента. 

Наличие ретроградной области в метансодержащих газо-

вых смесях (критическая температура метана равна –82.4 °C) 

осложняет эксплуатацию газовых месторождений, поскольку 

приводит к конденсации природного газа вблизи забоя скважин, 

уменьшая дебет и снижая количество извлекаемого сырья. 

При математическом описании фильтрации газа через по-

ристую среду основной характеристикой среды является ее про-

ницаемость – коэффициент, входящий в уравнение Дарси: 

,Iu K  где u – скорость фильтрации, K – коэффициент прони-

цаемости, I – градиент напора. Для описания газоносных пла-

стов необходимо знать коэффициенты фазовой проницаемости 

для газообразной и жидкой фаз, а также иметь модель для рас-

чета влагонасыщенности пласта при данных условиях [1]. 

Атомистическое моделирование методом молекулярной 

динамики (МД) [2] подходит для решения обеих задач. Важным 

преимуществом метода МД является возможность расчета фазо-

вых диаграмм как в свободном пространстве, так и в пористой 
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среде. На рис. 1 приведен пример рассчитанной методом двух-

фазного МД-моделирования линии сосуществования пар–

жидкость для модели смеси метан–бутан с потенциалом взаи-

модействия TraPPE-UA [3] при температуре 330 К. Данная мо-

дель качественно воспроизводит фазовую диаграмму с ретро-

градной областью и достаточно хорошо воспроизводит раство-

римость метана в бутане до давления 80 атм. Отличия от экспе-

римента связаны, по-видимому, с применением упрощенной 

модели взаимодействия типа «объединенный атом». 

Простейшим подходом для изучения проницаемости по-

ристых сред методом МД является прямое моделирование пере-

текания флюида из одного резервуара в другой через пору под 

действием постоянного перепада давления (создаваемого, 

например, движением стенки одного из резервуаров). Проница-

емость поры в этом случае можно вычислить, рассчитав связь 

между перепадом давления и скоростью течения через пору. 

 

а)    б) 

  
 

Рис. 1. а – кривая сосуществования пар–жидкость смеси 

метан–бутан при температуре 330 К; б – профили плотности 

компонентов смеси в двухфазном моделировании 

при давлении 60 атм. и температуре 350 К 
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Важным преимуществом метода МД является возмож-

ность изучения конденсации в поровом пространстве в неравно-

весных условиях. Неравновесность может возникнуть по двум 

причинам: изменение фазовой диаграммы углеводородной сме-

си при попадании в микропоры из-за капиллярных эффектов и 

переход в метастабильную фазу при быстром течении. 

Эффект конденсации в порах за счет изменения фазовой 

диаграммы продемонстрирован в работах [4, 5] на примере мо-

делей этана, азота и углекислого газа в порах силикатной мем-

браны. При некоторых начальных условиях при переходе газа в 

пору наблюдалась его конденсация и, как следствие, снижение 

проницаемости, величина которого рассчитывалась из компью-

терного моделирования. Для модели смеси этан–азот в МД-мо-

делировании показано образование пробки вследствие конден-

сации этана при температуре выше критической при мольных 

долях этана в смеси более 15 %, что приводит к резкому сниже-

нию проницаемости поры для летучей компоненты (азота). 

Таким образом, можно заключить, что наличие микропор 

в породах газоносных пластов должно существенно влиять на 

фазовую диаграмму газовых смесей и проницаемость. Количе-

ственно рассчитать это влияние можно в рамках современных 

подходов атомистического моделирования. 

Динамика фазовых переходов флюидов из метастабильно-

го состояния также широко исследуется методом МД. В работе 

[6], к примеру, исследована кинетика перехода жидкость–пар в 

модели перегретого жидкого гексана. В работе [7] исследован 

процесс динамической конденсации модельного газа из мета-

стабильной фазы на стенках пор. Показана разница в скорости 

конденсации газа в зависимости от смачиваемости поверхности. 

 

Авторы выражают благодарность В.М. Зайченко, обра-

тившему внимание авторов на связь их исследований по нукле-

ации с данной тематикой, а также В.В. Качалову и 

В.М. Торчинскому за проявленный интерес к работе и ценные 
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Одной из приоритетных задач в области дорожного строи-

тельства является разработка комплекса мер и технологий, 

направленных на получение новых качественных битумных вя-

жущих, которые позволят увеличить межремонтные сроки экс-

плуатации автомобильных дорог с усовершенствованным типом 

покрытия [1]. Известно [2], что многие материалы, используе-

мые в дорожном строительстве, обладают неньютоновскими 

свойствами. Целью настоящей работы является исследование 

структуры течения закрученного потока дилатантной жидкости 

с пределом текучести в цилиндрическом канале. Характерной 

особенностью этой модели является наличие предела текучести, 

ниже которого среда ведет себя как абсолютно твердое тело. 

Выше предела текучести среда обладает свойствами дилатант-

ной жидкости. 

Математическая модель. Для описания поля течения 

используются двумерные осесимметричные уравнения реодина-

мики, описывающие баланс массы и количества движения: 

1
0

u vr

x r r

  
 

 
, 

2 1 1xx xrru uvr p

x r r x x r r

      
    

    
,

21 1xr rrruv v r p

x r r r x r r r

      
     

    
. 

Для построения модели среды необходимо установить 

связь между девиаторами тензора напряжений и тензора скоро-

стей деформации. Для дилатантной жидкости с пределом теку-
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чести реологические соотношения в случае осесимметричного 

течения имеют вид: 

12 n
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Эти реологические соотношения справедливы в области течения 
2 2 2

2 2 2 2 2

2

xx rr

x r xrT


 

  
   

 
     . 

В случае 
2 2T   среда движется как абсолютно твердое тело: 

компоненты тензора скоростей деформации равны нулю. 

Анализ полученных результатов. Рассмотрим основные 

результаты исследования течения прямоточного и закрученного 

потоков дилатантной жидкости с пределом текучести в цилин-

дрическом канале. При моделировании поля течения диапазон 

изменения параметров был выбран следующим: консистенция 

жидкости изменялась в пределах 5110 ..k  Нс
n
/м

2
, показатель 

нелинейности 31n , предельное напряжение сдвига – 

0 20    Па, среднерасходная скорость 1 5inu   м/с. Радиус 

канала составлял 10.R  м, длина канала 2L м. 

Характерной особенностью течения дилатантной жидко-

сти с пределом текучести является неоднозначное влияние ин-

тенсивности сдвиговых деформаций на поле эффективной вяз-

кости. Так составляющая эффективной вязкости, обусловленная 

дилатантными свойствами среды, увеличивается с ростом ин-

тенсивности скоростей сдвиговых деформаций, а вязкопласти-

ческая составляющая эффективной вязкости – уменьшается. По 

аналогии с ньютоновской жидкостью удобно ввести в рассмот-
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рение эффективную вязкость 
eff , которая может быть рассчи-

тана по формуле 1n

eff kU
U


   .  

                           а)                                                       б) 
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Рис. 1. Радиальное распределение эффективной вязкости: 

2.5inu  м/с, 0 0;R   а – 2n , 1k  Па·с
2
, 1  Па;   

б – 2n , 1k  Па·с
2
, 10  Па;  

в – 5.1n , 1k  Па·с
3/2

, 1  Па;  

г – 2n , 2.0k  Па·с
2
, 1  Па;  

1 – 2.0x  м; 2 – 0.6; 3 – 1; 4 – 1.5 
 

На рис. 1 представлены радиальные распределения эффек-

тивной вязкости eff в различных сечениях канала, рассчитан-

ные для разных значений реологических параметров. Из рисун-

ка видно, что в потоке выделяются три характерные зоны. В 
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окрестности оси преобладают вязкопластические свойства пото-

ка. Это приводит к увеличению эффективной вязкости в приосе-

вой зоне течения, в которой градиенты скорости имеют невысо-

кие значения. При этом рост значений эффективной вязкости 

тем больше, чем больше значения предельного напряжения сдви-

га . В центральной части потока влияние вязкопластических и 

дилатантных свойств среды на величину эффективной вязкости 

является соизмеримым. Радиальное распределение эффективной 

вязкости на этом участке течения является немонотонным и за-

висит от соотношения пластических и дилатантных свойств. В 

окрестности стенки, в области значительных градиентов скоро-

сти, преобладают дилатантные свойства среды, приводящие к 

росту значений эффективной вязкости и загущению среды. Как 

видно из рис. 1, с увеличением значений числа Балкли – Херше-

ля 

n
in

R

uk
BH 










  при одном и том же значении коэффициента 

нелинейности n  значения эффективной вязкости в приосевой 

области течения уменьшаются, а в центральной и пристеночной 

областях – увеличиваются. С увеличением n  дилатантные свой-

ства среды проявляются более выраженно при одном и том же 

значении числа Балкли – Хершеля. 
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Одной из важных задач в производстве сверхпроводящей 

керамики с высокой температурой перехода является получение 

стабильных и воспроизводимых свойств [1]. Ее решение ослож-

няется структурными особенностями керамики: межзеренными 

границами и особенно необходимостью оптимизации стехио-

метрии по кислороду [2]. Создание из нанопорошков плотных 

наноматериалов – весьма сложная и до сих пор не решенная 

проблема. Нанокристаллические порошки плохо прессуются, и 

традиционные методы статического прессования не дают ре-

зультатов, так как порошковая металлургия нанокристалличе-

ских материалов имеет свою специфику [3]. Нами были изго-

товлены нанопорошок и нанокерамика на основе сложного ок-

сида YВа2Cu3O7- методом сжигания нитрат-органических пер-

курсоров [4]. Нанопорошок образует агломераты в виде трубок 

и фигур, близких к сферам и эллипсоидам с ячеистой структу-

рой из наночастиц размерами 2050 нм такой же формы. Он 

представляет собой нанокристаллические фазы различных 

сложных оксидов без примесей с содержанием кислорода, близ-

ким к оптимальному, о чем свидетельствует то, что нанопоро-

шок имеет черный цвет. По мере нагревания в процессе само-

сборки этот порошок рекристаллизуется и образует фазу сте-

хиометрического состава YВа2Cu3O7-. Содержание кислорода в 

соединении YВа2Cu3O7- почти не меняется в результате рекри-

сталлизации. Для установления роли нанопорошка при форми-

ровании свойств YВа2Cu3O7- предварительно была получена 
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керамика по обычной керамической технологии из оксидов ит-

трия, бария и меди микронных размеров при 910 °С в течение 

24 ч (исходный порошок). Затем для компактирования (запол-

нения пространства между микронными частицами) к исходно-

му порошку добавлялся нанопорошок того же состава в количе-

стве 20 % и 50 %. Порошки прессовались под давлением 

100 МПа. Спекание сырцов с 50 % и 20 % добавками нанопо-

рошка, а также без него производилось в течение 20 ч при тем-

пературах 910, 938 и 938 °С соответственно. Образцы насыща-

лись кислородом в процессе охлаждения при 450 °С в течение 

5 ч. Результаты фазового анализа, проведенного на дифракто-

метре PANalytical Empyrean series 2, показали, что керамика без 

добавки нанопорошка, полученная при 938 °С, содержит две фа-

зы: не сверхпроводящую (49 %) с меньшим содержанием кисло-

рода, Ba2Cu3O6.51Y1, и сверхпроводящую (51 %), Ba2Cu3O6.8Y1, с 

большим содержанием кислорода. Керамика с 50 %-ной долей 

нанопорошка, полученная при 910 °С, содержит 82 % сверхпро-

водящей фазы со сравнительно большим количеством кислоро-

да Ba2Cu3O6.96Y1. В этой керамике наряду с богатой кислородом 

фазой на уровне погрешности измерений наблюдаются фазы 

Ba0.92Cu1.06O2.14 (8 %) и CuO (10 %). Добавление 20 % нанопо-

рошка привело к еще большему повышению плотности и одно-

родности образца. 

Далее нами была отработана технология получения нано-

порошков методом осаждения нитратов из водных растворов и 

их последующего сжигания таким образом, чтобы без дополни-

тельного компактирования можно было получать из них плот-

ную насыщенную кислородом ВТСП-керамику на основе 

YВа2Cu3O7-. Стандартным 4-зондовым методом на полностью 

автоматизированной установке проведены измерения электросо-

противления образцов, полученных путем компактирования по но-

вой технологии. На рис. 1 представлены результаты по сопротив-

лению образцов с 20 % и 50 % добавками порошка и без него. 
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Рис. 1. Температурные зависимости сопротивления образцов: 

● − без нанопорошка; ◊ и ♦ − 20 % до и после насыщения 

кислородом; ○ − 50 % добавки нанопорошка 
 

Как видно, увеличение содержания нанопорошка приво-

дит к повышению абсолютных значений сопротивления образ-

цов. Изменяя долю добавки нанопорошка, можно изменять не 

только абсолютные значения электросопротивления, но и его 

температурную зависимость. Последняя для трех образцов, по-

лученных по новой технологии, показана на рис. 2. Исходные 

порошки при соответствующем синтезе получались с различ-

ным соотношением долей микро- и наночастиц. Далее порошки 

предварительно прокаливались при температурах: 1) 350 °С – в 

течение 1 ч; 2) 910 °С – 20 ч; 3) 915 °С – 20 ч. Затем из них прес-

совались образцы. Спрессованные образцы повторно подверга-

лись термообработке. В течение 20 ч температура всех образцов 

поднималась до 920 °С, они выдерживались в течение часа и 

охлаждались до 450 °С. При этой температуре насыщались кис-

лородом в течение 5 ч, далее охлаждались в выключенной печи. 

Высокие значения сопротивления первого образца связа-

ны с его нанокристалличностью, то есть с эффектом возрастания 

рассеяния на межзеренных границах.  
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Рис. 2. Температурная зависимость сопротивления образцов 
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Работа посвящена молекулярно-динамическому модели-
рованию термодинамического равновесия в микросистемах, со-
держащих вещества, находящиеся в различных агрегатных со-
стояниях. В рамках общей проблемы нами рассмотрена микро-
система газ – металл, где в качестве газа используется азот, в ка-
честве металла – никель. Данная микросистема встречается во 
многих технических приложениях [1], в частности, в установках 
сверхзвукового холодного газодинамического напыления нано-
частиц на поверхности перспективных углеродсодержащих ма-
териалов [2]. Целью работы было исследование взаимодействия 
молекул азота с атомами поверхностного слоя никелевой пла-
стины. 

При исследовании сложных микросистем в первую оче-
редь рассчитывается их равновесное состояние. Для моделиро-
вания установления термодинамического равновесия в указан-
ной микросистеме использовался молекулярно-динамический 
подход [3]. Выбранный численный алгоритм его реализации ба-
зировался на конечно-разностной схеме Верле [4]. Для ускоре-
ния вычислений предложен параллельный алгоритм и выполне-
на его реализация с помощью технологий MPI и OpenMP. 

Перейдем к результатам моделирования. Исследуемая 
микросистема состояла из четырех областей по вертикали: две 
области никеля с термостатом и без термостата, две области 
азота без термостата и с термостатом. Размеры микросистемы – 
288×288×4344 (измерение производилось в ребрах элементар-
ных ячеек никеля при нормальных условиях). Первая и вторая 
области металла были одинаковы по высоте и в сумме составля-
ли 24 элементарные ячейки. Первая область газа была в 2 раза 
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больше второй и имела высоту 2880 элементарных ячеек, что 
соответствовало величине, близкой к 10 длинам свободного 
пробега молекул азота. Микросистема содержала 8 128 512 ато-
мов никеля и 423 840 молекул азота. Количество частиц в мик-
росистеме в расчетах не изменялось. С боков объема были 
наложены периодические граничные условия, снизу добавлена 
вакуумная область, а сверху использовались граничные условия 
типа зеркала. 

Для расчета равновесия в микросистеме азот – никель сна-
чала были проведены подготовительные расчеты свойств чи-
стых веществ при разных температурах. Целью этого этапа было 
приведение газовой и металлической подсистем к состоянию 
равновесия (моделирование установления равновесия в металле 
подробно описано в [5]). Стартовое состояние микросистемы в 
целом характеризовалось средней температурой 273.15 К, сред-
ним давлением в 1 атм. в газовой части и средним вертикальным 
давлением 0.511 МПа в металле. Также микросистема была раз-
делена на специальные слои по вертикали. Слои с номерами от 0 
до 11 включительно имели одинаковую высоту в 3 элементар-
ные ячейки. Слои с номерами от 12 до 71 включительно имели 
одинаковую высоту в 72 элементарные ячейки. 

Выполнено четыре варианта расчета: 
1) вся микросистема находится в общем термостате с 

температурой 273.15 К; 
2) температуры верхнего и нижнего термостатов совпа-

дают и равны 273.15 К; 
3) температура верхнего термостата равна 200 К; 
4) температура верхнего термостата равна 346.3 К. 
На рис. 1 и 2 представлены результаты расчетов вариантов 

1 и 2 соответственно. Газ взаимодействует с поверхностью ни-
келя в течение 250 пс, после чего начинаются процесс адсорб-
ции молекул азота и небольшое вертикальное сжатие металли-
ческого слоя. Из рисунков видно, как металл уходит из 10-го 
слоя, освобождая место газу. Для варианта 1, где термостат дей-
ствует на всю область, процесс наступает на 10–15 пс раньше, и 
температура имеет более гладкий профиль. Процесс приводит к 
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существенному разрежению газа в свободном пространстве и 
накоплению большей части газа вблизи поверхности металла. 

 
 

Рис. 1. Временная эволюция температуры в 9-м и 10-м слоях 

азот-никелевой микроструктуры при термостатировании 

всей микросистемы. Температура термостатов 273.15 К 
 

В вариантах 3 и 4 происходят те же явления, однако ито-

говое распределение температуры и давления газа по высоте от-

личаются, поскольку отличаются температуры верхнего термо-

стата. В варианте 3 давление и температура понижаются, в ва-

рианте 4 – повышаются. В варианте 3 понижение температуры 

усиливается процессом адсорбции, которая сопровождается 

расширением газа. В варианте 4 адсорбция препятствует повы-

шению температуры. В результате установление равновесия в 

варианте 3 идет быстрее, чем в варианте 4, что соответствует 

физике процесса. 

В заключение отметим, что с помощью разработанной ме-

тодики выполнены исследования процесса установления термо-

динамического равновесия как в чистых компонентах (азоте и 
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никеле) при нескольких температурах, так и в системе азот-

никель. Изучен процесс адсорбции азота на поверхности никеля. 

Полученные результаты соответствуют теоретическим пред-

ставлениям о процессах адсорбции. 
 

 
 

Рис. 2. Временная эволюция температуры в 9-м и 10-м слоях 

азот-никелевой микроструктуры при термостатировании  

только нижней части металла и верхней части газа.  

Температура термостатов 273.15 К 
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Течение несжимаемой жидкости в зазоре между двумя 

цилиндрами встречается во многих технических устройствах, 

например, при бурении скважин, в теплообменниках, подшип-

никах скольжения. При этом аксиальное течение прокачиваемой 

через канал жидкости может совмещаться с вращательным, вы-

званным вращением одного из цилиндров. Зачастую рабочая 

среда в подобных устройствах представляет собой вязкую не-

ньютоновскую жидкость, реология которой описывается зако-

ном Хершеля – Балкли, где зависимость эффективной вязкости 

  от скорости сдвига   дается выражением 
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Здесь k  – индекс консистентности, n  – показатель степени, 0 –

предельное сдвиговое напряжение. Реальные представители 

этих жидкостей, как правило, псевдопластические, т.е. эффек-

тивная вязкость в них уменьшается с увеличением скорости 

сдвига меньше единицы, а 1n . Описанию ламинарных тече-

ний данного класса в литературе посвящен ряд статей. В то же 

время турбулентные течения этого класса изучены недостаточ-

но. Например, их экспериментальное изучение затруднено в си-

лу непрозрачности представителей этих жидкостей. 

Ранее для описания турбулентных течений неньютонов-

ских вязких жидкостей авторами была разработана модель тур-

булентности, основанная на осреднении уравнений гидродина-

мики вязких неньютоновских жидкостей [1]. С помощью этой 

модели было проведено систематическое моделирование уста-

новившихся течений в зазоре, в результате которого была изу-

чена зависимость перепада давления вдоль канала от скорости 

вращения [2]. Кроме того, проведенное в [2] моделирование по-

казало существование режимов, при которых в течении псевдо-

пластических жидкостей в кольцевом канале могут одновремен-

но присутствовать достаточно четко разделенные области лами-

нарного и турбулентного течений. Такие режимы соответствуют 

достаточно быстрому вращению внутреннего цилиндра, инду-

цирующему турбулентность, и сравнительно медленному акси-

альному течению. Зона турбулентности при этом расположена 

вблизи внутреннего цилиндра, в то время как к внешнему ци-

линдру примыкает область ламинарного течения. Увеличение 

скорости вращения или расхода жидкости через канал приводит 

к расширению области турбулентности до тех пор, пока турбу-

лентное течение не охватит весь кольцевой канал. 

Формирование таких ламинарно-турбулентных течений 

тесно связано с другим явлением, наблюдаемым в спиральных 

течениях псевдопластических жидкостей в кольцевом канале. 

Переход к турбулентному течению, вызванному быстрым вра-

щением внутреннего цилиндра, может привести к уменьшению 

перепада давления вдоль канала. Такое свойство спиральных те-

чений присуще только псевдопластическим средам и не наблю-
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дается в ньютоновских жидкостях. Это явление объясняется 

снижением эффективной вязкости неньютоновской среды 

вследствие турбулизации потока. 

Цели данной работы: 1) верификация существования ре-

жимов, при которых сосуществуют ламинарные и турбулентные 

области в течении, на основе прямого численного моделирова-

ния; 2) изучение влияния расхода жидкости через канал на гид-

родинамический момент сопротивления на вращающемся внут-

реннем цилиндре. В частности, необходимо было проверить, 

может ли появление турбулентности, вызванной аксиальным те-

чением, уменьшить момент сопротивления на внутреннем ци-

линдре подобно тому, как турбулентность, вызванная вращени-

ем, может привести к уменьшению перепада давления в спи-

ральном течении псевдопластической жидкости. 
 

 
 

Зависимость отношения моментов сопротивления в кольцевом 

канале при наличии и отсутствии аксиального 

течения от числа Рейнольдса ReQ, построенного по средней 

аксиальной скорости. Различные линии соответствуют разным 

скоростям вращения и числам Рейнольдса, построенным 

по скорости вращения Reω 
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Прямое численное моделирование течений псевдопласти-

ческих сред в кольцевом канале проводилось для трех режимов 

течения, с относительно быстрым вращением и малым расхо-

дом. Его результаты подтвердили существование ламинарно-

турбулентных режимов, а также эффект снижения перепада 

давления при переходе к такому режиму течения. 

Систематическое моделирование проводилось для раз-

личных жидкостей, прокачиваемых через канал с различным 

расходом и при разных скоростях вращения внутреннего цилин-

дра, на основе алгоритма, описанного в [1]. Анализ результатов 

систематического моделирования, проведенного на основе мо-

дели [1] для канала с отношением радиусов 0.5 и различных ре-

жимов течения и свойств жидкости, показал, что при доминиро-

вании вращения аксиальное течение практически не влияет на 

момент сопротивления. Вместе с тем наличие аксиального тече-

ния может как увеличить, так и уменьшить момент сопротивле-

ния при одной и той же скорости вращения (см. рисунок). 

Уменьшение момента сопротивления при увеличении расхода 

через канал наблюдается в ламинарных и переходных режимах, 

когда скорость вращения внутреннего цилиндра мала по срав-

нению со средней аксиальной скоростью течения. Увеличение 

момента сопротивления при наличии аксиального течения имеет 

место в развитом турбулентном режиме течения, когда аксиаль-

ное течение преобладает и индуцирует турбулентность. В слу-

чае, когда скорость аксиального течения много меньше скорости 

вращения внутреннего цилиндра, его наличие практически не 

влияет на момент сопротивления. 

Минимальное значение момента сопротивления для за-

данной скорости вращения в зависимости от расхода через ка-

нал определяется скоростью вращения. Если скорость вращения 

такова, что турбулентность охватывает все сечение канала, то 

аксиальное течение может только увеличить момент. В осталь-

ных случаях минимальное значение момента соответствует ла-

минарно-турбулентному течению. 
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Низкотемпературное поведение теплоемкости )(TC  

неупорядоченных углеродных нанотрубок (УНТ) сильно зави-

сит от их структуры. Характер низкотемпературных особенно-

стей )(TC  не может быть объяснен только фононным вкладом. 

Мы рассчитали электронный вклад теплоемкости с учетом мно-

гократного упругого рассеяния электронов на примесях и струк-

турных неоднородностях типа ближнего порядка. В результате 

получено следующее выражение для теплоемкости: 

 
   

2 2 2
1 2 1 2

0 2 2

00 0

2 8
1 1 1 1.5

3

k T
C BT BT

d




 

 
      

 
 

, (1) 

где 
2 2 2 2 1

0 0 0 0(2 /3 ) ( 3 )p p d a     – плотность электрон-

ных состояний (ПЭС) на уровне Ферми в бездефектной трубке 

[1], 1 1

03 da    , 0.246 нмa   – постоянная решетки и d  – 

диаметр нанотрубки, 0 2.9 эВ  , 0  – время релаксации элек-
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тронов, рассеивавшихся только на примесях, и, наконец, 

0.35 ( )B T , где   – параметр ближнего порядка, который 

описывает тип локальной структурной неоднородности. 

Из уравнения (1) видно, что электронная теплоемкость яв-

ляется монотонной функцией от температуры, не имеет каких-

либо особенностей, если все величины, входящие в (1), не зави-

сят от температуры. Однако на самом деле параметр ближнего 

порядка может зависеть от температуры:  T   [2]. 

Появление щели в ПЭС [3], обратный ход электросопро-

тивления [4] и изменения в термоЭДС [5] обусловлены именно 

этой зависимостью – сменой знака  T  с плюса на минус при 

понижении температуры и упорядочении сорбированных атомов. 

Для описания особенностей теплоемкости следует счи-

тать, что параметр ближнего порядка претерпевает температур-

ные изменения, определяющие особенности низкотемператур-

ного поведения перечисленных выше характеристик УНТ. 

На рис. 1 приведены данные по теплоемкости [6–8]. Все 

они, кроме пика на кривой 1, имеют особенность при ~ 30 К.T  

Все соответствующие параметры ближнего порядка при этой 

температуре проходят через ноль, т.е. все особенности низко-

температурной теплоемкости могут быть обусловлены электро-

нами, участвующими в структурной перестройке «упорядоче-

ние – расслоение» при повышении температуры. 

При увеличении концентрации «чужих» атомов в УНТ 

температура структурной перестройки увеличивается (кривая 

 T  пересекает температурную ось при более высоких Т 

(рис. 2)). 

Величина вклада в электронную теплоемкость от электро-

нов, участвующих в ближнеупорядоченной перестройке «рас-

слоение – упорядочение» (штриховая линия), мала, и  0С    

является основным, что свидетельствует об электронной приро-

де низкотемпературной теплоемкости УНТ. Этот вклад опреде-

ляет отклонение от линейной зависимости  TС : при 0  уве-

личивает, при 0  уменьшает теплоемкость при локальном 
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расслоении и упорядочении соответственно. Резко выраженный 

пик  TС  образуется при резкой активации расслоения с после-

дующим переходом в локально-упорядоченную структуру со 

сменой знака параметра ближнего порядка с «плюса» на «ми-

нус». При таком процессе плотность энергии образования (упо-

рядочения), проходя через ноль, также меняет знак. 
 
 

0 20 40 60 80
0,00

0,05

0,10

 

 

C
(J

/g
K

)

T (K)

 1

 2

 3

0 20 40 60 80
-0,4

-0,3

-0,2

-0,1

0,0

0,1

 

 



T (K)

 

Рис. 1. Теплоемкость УНТ (эксперимент): 1 – [6]; 2 – [7]; 3 – [8]; 

на вставке –  T  для соответственных графиков теплоемкости 
 

Таким образом, мы показали, что низкотемпературные 

аномалии теплоемкости УНТ не связаны с изменением размер-

ности атомных колебаний, а определяются электронами, рассеи-

вающимися на точечных дефектах и участвующими в образова-

нии нового ближнего порядка при понижении температуры. 

Установление этого порядка при переходе «расслоение – упоря-

дочение» может происходить как «резонансная» конденсация, и 

вклад в электронную теплоемкость и энтропию при данном 

процессе будет отрицательным. Кроме того, в рамках развивае-

мой нами модели оказалось возможным рассчитывать парамет-

ры ближнего порядка и их температурное поведение, имея экс-
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периментальные данные по теплоемкости разупорядоченных 

углеродных нанотрубок. 
 

0 20 40 60 80

-0,2

0,0

0,2

 c=0.07

 c=0.1

 c=0.15

 

 


T (K)  

Рис. 2. Зависимость  T  от концентрации чужих атомов  

в УНТ (по теплоемкости [7]) 
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Высокая практическая мотивированность инициировала в 

последние двадцать лет интенсивные экспериментальные изме-

рения теплопроводности наножидкостей. Тем не менее полу-

ченные результаты оказываются чрезвычайно противоречивы-

ми, и все еще нет моделей, которые могли бы объяснить полу-

ченное. Это определяет важность дальнейшего проведения си-

стематических измерений теплопроводности наножидкостей. 

Одним из центральных вопросов, на который необходимо дать 

ответ, является такой: зависит ли коэффициент теплопроводности 

наножидкости от размера наночастиц, и если зависит, то как. 

В данной работе проведено две серии измерений коэффи-

циента теплопроводности наножидкостей. Измерения проводи-

лись при помощи разработанной и протестированной методики, 

описанной в [1], основанной на методе нагретой нити. Относи-

тельная погрешность измерения коэффициента теплопроводно-

сти жидкости данной методикой лежит в пределах 3 %. 

Наножидкости были приготовлены на основе дистиллиро-

ванной воды и наночастиц оксидов алюминия, кремния и тита-

на. Для приготовления наножидкости применялся стандартный 

двухшаговый процесс. После добавления в воду необходимого 

количества нанопорошка наножидкость сначала механически 

тщательно перемешивалась, а затем для разрушения конгломе-

ратов частиц на полчаса помещалась в ультразвуковой диспер-

гатор. Наночастицы были приобретены у компании «Плазмо-

терм» (г. Москва). 
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Первая серия измерений была проведена для получения 

зависимости коэффициента теплопроводности от диаметра 

наночастиц в базовой жидкости при комнатной температуре. 

Рассматривались две наножидкости с частицами оксида кремния 

и оксида алюминия. Результаты измерений для концентрации 

наночастиц, равной 2 %, представлены на рис. 1. На графике 

видно, что для исследуемых наножидкостей относительный 

коэффициент теплопроводности наножидкости растет с увели-

чением диаметра наночастиц. 

 

 
 

Рис. 1. Зависимость относительного коэффициента 

теплопроводности наножидкости от диаметра частиц. 

SiO2 – слева; Al2O3 – справа 
 

Вторая часть измерений была проведена для получения 

зависимости относительного коэффициента теплопроводности 

от концентрации φ наночастиц в воде. Результаты измерений 

для наножидкостей с частицами оксида кремния и оксида титана 

при комнатной температуре приведены на рис. 2, средний 

размер наночастиц составляет 150 нм. Также на графике для 

сравнения с измерениями приведены значения коэффициента 

теплопроводности, получаемые по корреляции Максвелла [2]: 
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где λp, λw – коэффициенты теплопроводности материала частиц и 

воды. 
 

 
Рис. 2. Зависимость относительного коэффициента 

теплопроводности наножидкости от концентрации частиц 
 

Полученные данные свидетельствуют о том, что коэффи-

циент теплопроводности наножидкостей с частицами Al2O3 не-

сколько выше значения, предсказываемого теорией Максвелла, 

хотя это превышение невелико. 
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Проблема свободномолекулярного течения в каналах име-

ет более чем столетнюю историю [1, 2]. Обстоятельный обзор 

опубликован Шариповым и Селезневым [3]. В этих исследова-

ниях, в частности, определялась зависимость пропускной спо-

собности цилиндрических каналов конечной длины в свободно-

молекулярном и переходном режимах течения. Гетерогенная 

химия не рассматривалась. Возможной причиной было отсут-

ствие необходимых сведений о взаимодействии атомов и моле-

кул с поверхностями каналов. Само по себе уточнение и опреде-

ление констант взаимодействия молекул и атомов с поверхно-

стями является перспективной фундаментальной задачей. В 

данной работе делается попытка решения одной из таких задач 

на примере течения диссоциирующего водорода при низкой 

плотности в цилиндрическом канале. 

Для данной работы интерес представляют исследования 

физиков с использованием источников атомарного водорода с 

помощью вольфрамовых трубок с выходом водорода со степе-

нью диссоциации 80–90 %. Достижение высоких степеней дис-

социации водорода обеспечивается нагревом газа в тонкой 

трубке при свободномолекулярных и переходных режимах те-

чения. Достаточно подробный обзор этих работ имеется в моно-

графии Лукаса [4]. Значительная часть их, например [5, 6], со-

держит сведения, достаточные для постановки численного мо-

делирования. Ценность результатов этих работ для анализа ге-

терогенных химических реакций заключается в том, что они 

проводились при использовании вольфрамовых каналов с тем-

пературой 2200 – 2600 К с малыми потоками водорода при 

больших числах Кнудсена. Высокая температура и низкая плот-

mailto:yudinib@gmail.com
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ность газа гарантируют чистоту вольфрамовой поверхности. 

Анализ поверхностных реакций при этих условиях свободен от 

необходимости учета сорбционного покрытия. В экспериментах 

степень диссоциации и фокусировка потока определялись по 

масс-спектрометрическим измерениям. 

Для численного моделирования, ориентированного на 

определение степени диссоциации и анализ течения, требуется 

знание констант взаимодействия молекулярного и атомарного 

водорода с поверхностью вольфрама при высоких температурах 

в глубоком вакууме: вероятности диссоциации Н2 при столкно-

вении с поверхностью, коэффициентов прилипания Н2 и Н к по-

верхности, степени возбуждения внутренней энергии в резуль-

тате взаимодействия Н2 с поверхностью, коэффициентов акко-

модации, вероятности рекомбинации атомов водорода на поверх-

ности, вероятности диссоциации возбужденных молекул Н2. 

Данные о коэффициентах аккомодации при температурах 

вольфрама 2300 К и выше неизвестны. Они принимались рав-

ными 07.0  и 02.0  по рекомендациям [7]. Для вероятности дис-

социации Н2 использованы данные [8]. Вероятность химической 

сорбции атомов водорода на грани (001) приведена в [9] по мо-

лекулярно-динамическим расчетам. Вероятность рекомбинации 

сорбированных атомов при однократном столкновении со 

встроенными в решетку рассчитана также методом молекуляр-

ной динамики [10]. Допуская возможность их многократных 

столкновений, принято допущение, что все сорбированные ато-

мы подвержены полной рекомбинации. Известно, что молекулы, 

рожденные в результате рекомбинации, имеют высокую степень 

возбуждения внутренней энергии. Можно предположить, что 

они должны диссоциировать при столкновении со стенкой с 

большей вероятностью, чем невозбужденные. Сведения о таких 

процессах отсутствуют. Анализ данной работы показал, что рас-

четная степень диссоциации в точке измерения, т.е. при модели-

ровании, коррелирует с экспериментальной только при вероят-

ности диссоциации возбужденных молекул, равной единице. 

При расчетах алгоритм, заимствованный из книги Берда 

[11], адаптирован к условиям анализа экспериментов [5, 6]. Рас-
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четы проведены для капилляров диаметром 3 мм, длиной 20, 50 

и 100 мм при температуре 2400 К в таком диапазоне расходов, 

чтобы охватить режимы течения от свободномолекулярного до 

сплошного. В качестве примера на рис. 1 показаны потоковые 

степени диссоциации Kd вдоль оси от ввода водорода в капил-

ляр до точки измерения. Найденные значения существенно пре-

вышают величины для диссоциации в равновесном состоянии, в 

чем проявляется каталитический эффект. 
 

 
 

Рис. 1. Диссоциация водорода в капилляре диаметром 3 мм 

 

Влияние температуры на течение с гетерогенными про-

цессами демонстрирует рис. 2. Расчеты проведены для капилля-

ра диаметром 3 мм, длиной 50 мм при потоке водорода 30 нсм
3
/с. 

Повышение температуры оказывает сильное влияние на парци-

альные давления компонентов. В диапазоне температур 2100–

2300 К парциальное давление H  растет примерно на 40 %, а 

степень диссоциации – всего лишь на несколько процентов. Это 

обязано уменьшению отношения скоростей Н и Н2. 

На примере течения водорода в высокотемпературном 

вольфрамовом цилиндрическом канале показана роль диссоциа-

ции, сорбционных и рекомбинационных процессов в широком 



 91 

диапазоне режимов течения от свободномолекулярного до 

сплошного. 

 

 
 

Рис. 2. Влияние температуры на процессы в канале 
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В настоящие время происходит бурное развитие микро-

электроники, что вызывает миниатюризацию систем охлажде-

ния. Такие системы оказываются значительно более энергоэф-

фективными, чем макросистемы с размерами каналов более 

1 мм. Существующие системы охлаждения не позволяют обес-

печить современные требования по отводу тепла от высоко-

теплонапряженных источников в электронном и микроэлек-

тронном оборудовании. При уменьшении толщин плоских кана-

лов отношение поверхности к объему канала увеличивается об-

ратно пропорционально его минимальному поперечному разме-

ру, что обусловливает высокую интенсивность теплообмена в 

микросистемах. Такие системы получают все более широкое 

http://research.easybib.com/research/index/search?ft=contributor_full&search=%20%20%22H.%20Koschmieder%22&medium=all_sources
http://research.easybib.com/research/index/search?ft=contributor_full&search=%20%20%22V.%20Raible%22&medium=all_sources
mailto:f.ronshin@gmail.com
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распространение в микроэлектронике, аэрокосмической инду-

стрии, транспорте и энергетике. 

Обзор публикаций по двухфазному течению в каналах 

различной конфигурации был представлен в работе [1]. Показа-

но, что в большинстве работ используются длинные микрокана-

лы, однако короткие каналы являются более перспективными 

для охлаждения миниатюрных устройств с высоким тепловыде-

лением, таких как микрочипы. В теплообменниках на основе 

коротких микроканалов могут быть достигнуты достаточно ма-

лые перепады давлений. Изучение газожидкостных течений в 

коротких горизонтальных миниканалах выполнено в [2, 3]. Не-

смотря на актуальность исследования двухфазных течений в ко-

ротких каналах, количество публикаций по этой теме весьма 

ограничено. 

Из анализа литературы можно заключить, что количество 

публикаций по микроканалам высотой 300 мкм и менее крайне 

ограничено, хотя такие каналы наиболее перспективны для 

охлаждения сверхвысокопроизводительной электроники, где 

требуется отведение тепловых потоков более 1000 Вт/см
2
. 

В данной работе выполнено экспериментальное исследо-

вание двухфазного потока в прямоугольном микроканале высо-

той 300 мкм, шириной 10, 20 и 30 мм. Исследованы основные 

режимы течения двухфазного потока и определены границы 

между ними, построены режимные карты процесса для каждого 

из каналов. В качестве координат использованы приведенные 

скорости газа SGU  и жидкости SLU , которые определялись как 

объемный расход газа или жидкости, деленный на площадь по-

перечного сечения канала. Выделены следующие основные ре-

жимы течения: пузырьковый, струйный, раздельный, вспенен-

ный и кольцевой. Для струйного режима выделено два подре-

жима: стационарный и пульсирующий. 

При очень малых приведенных скоростях жидкости газ 

двигался в центральной части канала, а основная часть жид-

кости перемещалась по его периферии вдоль боковых стенок 

(рис. 1). Возмущения на поверхности жидкости не возникали. 

Стационарный струйный режим наблюдался при малых приве-
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денных скоростях жидкости и газа, когда газовый поток занимал 

не более половины сечения канала. Верхняя стенка канала при 

таком режиме не смачивалась. При увеличении приведенной 

скорости жидкости, жидкость, движущаяся по боковым частям 

канала, занимала больший объем, а осушенная область 

уменьшалась. 

 

 
 

 

Рис. 1. Шлирен-фотография струйного режима в канале 

сечением 0.3×30 мм
2
 при 0.56 м сSGU  , 0.25 м сSLU  , вид 

сверху: 1 – жидкость; 2 – несмоченная область на верхней 

стенке канала; 3 – пленка жидкости на верхней стенке канала. 

Черные стрелки указывают направление движения жидкости, 

белая – направление движения газа 
 

При достаточно высоких приведенных скоростях жид-

кости  0.05 м сSLU   на верхней стенке канала образовывалась 

пленка за счет набросов жидкости с боков канала, формировался 

пульсирующий струйный режим. В пульсирующем струйном 

режиме жидкость, движущаяся по бокам канала, занимала 
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большую его часть. В области ввода жидкости в канал центр 

канала занимал газ. В определенный момент жидкость выбра-

сывалась с боков и формировала пленку на верхней стенке ка-

нала. Далее пленка двигалась вдоль канала, увлекаемая потоком 

газа, и через определенное время этот процесс повторялся, обра-

зовывалась пульсирующая струя. Струйный режим является 

специфическим для плоских коротких миниканалов. 

На рис. 2 представлена сравнительная режимная карта ка-

налов сечением 0.3×10, 0.3×20, 0.3×30 и 0.3×40 мм
2
. Видно, что 

с увеличением ширины канала растет область вспененного и пу-

зырькового режимов (сдвигаются в сторону более низких при-

веденных скоростей жидкости), сжимая область струйного ре-

жима течения. Режимы течений: I – пузырьковый, II – вспенен-

ный, III – кольцевой, IV – раздельный, V – струйный. Области 

кольцевого и раздельного режимов течения меняются незначи-

тельно. 

 

 
 

Рис. 2. Сравнение режимных карт для каналов сечением: 

1 – 0.3×10 мм
2
; 2 – 0.3×20 мм

2
; 3 – 0.3×30 мм

2
; 4 – 0.3×40 мм

2
 

 

Работа выполнена за счет гранта Российского научного 

фонда (соглашение № 14-19-01755). 



 96 

1. Чиннов Е.А., Кабов О.А. Двухфазные течения в трубах и 

капиллярных каналах. ТВТ. 2006. Т. 44, № 5. C. 777–795. 

2. Чиннов Е.А., Роньшин Ф.В., Кабов О.А. Особенности те-

чения двухфазного потока в прямоугольном микроканале 

высотой 300 мкм. ТиА. 2014. T. 21, № 6. С. 807–810. 

3. Чиннов Е.А., Роньшин Ф.В., Гузанов В.В., Маркович Д.М., 

Кабов О.А. Двухфазное течение в горизонтальном прямо-

угольном микроканале. ТВТ. 2014. Т. 52, № 5. С. 710–717. 

 

 
УДК 532. 544.773 

 

МОДЕЛИРОВАНИЕ УРАВНЕНИЯ СОСТОЯНИЯ 

НАНОЖИДКОСТЕЙ 

 

В.Я. Рудяк 

НГАСУ (Сибстрин), valery.rudyak@mail.ru, г. Новосибирск 

 

Особые свойства наножидкостей инициировали их много-

численные как уже существующие, так и планируемые приме-

нения во многих технологиях и устройствах. Последние двад-

цать лет активно исследовалась вязкость и теплопроводность 

наножидкостей (см., например, [1–3] и цитированную там лите-

ратуру). В частности, установлено, что, в отличие от классиче-

ских дисперсных жидкостей, вязкость и теплопроводность 

наножидкостей зависит не только от концентрации наночастиц, 

но также от их размера и материала. Помимо указанных коэф-

фициентов переноса, изучается теплоотдача наножидкости в ка-

налах (см. [4] и цитированную там литературу), в том числе при 

кипении [5]. Вместе с тем с практической точки зрения необхо-

димы данные об уравнении состояния наножидкостей. Влияние 

наночастиц на уравнение состояния наножидкостей пока не по-

нятно даже качественно. Целью данной работы и является моде-

лирование методом молекулярной динамики уравнения состоя-

ния наножидкости. Рассматривалась наножидкость, несущим 

флюидом в которой является аргон, или ксенон, со сферически-

ми наночастицами лития, алюминия и цинка. 
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При моделировании взаимодействия молекул несущего 

флюида использовался потенциал Леннард – Джонса 
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,   (1) 

где σ – эффективный диаметр молекулы среды, ε – глубина по-

тенциальной ямы, jir rr   – расстояние между центрами 

молекул i и j. Взаимодействие молекул несущей среды с наноча-

стицей радиуса R описывалось потенциалом РК [6] 
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. Здесь p  – плотность мате-

риала наночастицы, pm  – масса атома вещества, из которого со-

стоит наночастица, R – радиус наночастицы, ijij  ,  – парамет-

ры потенциала (1) взаимодействия молекулы несущей жидкости 

с молекулой наночастицы, а r – расстояние между центрами 

масс наночастицы и молекулы несущей среды. 

В качестве потенциала взаимодействия наночастиц ис-

пользуется потенциал РКИ [7] 
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Здесь ~  и ~  – параметры потенциала (1) взаимодействия ато-

мов наночастиц. 

Давление флюида рассчитывалось по теореме вириала. 

Уравнение состояния строилось при фиксированной температу-

ре как зависимость давления от массовой плотности наножидко-

сти,  n pNm N M V    (m и М – массы молекул несущего 

флюида и частиц соответственно). 

Типичное поведение изотермы давления наножидкости на 

основе аргона с наночастицами цинка при температуре 

T = 300 К представлено на рисунок слева. Чистому аргону соот-

ветствует линия, проходящая через кресты. Пустые метки и ли-

нии, их соединяющие, дают уравнение состояния наножидкости 

с частицами диаметром 1 нм, а закрашенные – 2 нм. Представ-

лены данные для наножидкостей двух объемных концентраций 

частиц: φ = 5 % (квадраты) и φ = 10 % (круги). Плотность изме-

ряется в кг/м
3
, а давление – в атмосферах. 

 

 
 

Уравнения состояния наножидкостей 
 

Анализ данных рисунка слева показывает, что при задан-

ной плотности наножидкости ее давление меньше давления не-

сущей жидкости той же плотности. Данное различие растет с 

увеличением плотности флюидов и объемной концентрации на-

ночастиц и в меньшей мере – с ростом размера наночастиц. Это 

связано с двумя обстоятельствами. Во-первых, молекулы значи-

тельно эффективнее переносят импульс, чем наночастицы, при-
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чем степень этой эффективности падает с ростом размера нано-

частиц. С другой стороны, массовая плотность наножидкости в 

общем случае может быть как больше, так и меньше плотности 

несущей жидкости, причем степень этого различия возрастает с 

увеличением концентрации наночастиц. Поэтому ясно, что 

уравнения состояний наножидкостей с частицами существенно 

различной плотности будут качественно различаться. 

В качестве примера была рассмотрена наножидкость так-

же на основе аргона, но с наночастицами лития. Плотность ли-

тия более чем в пять раз ниже плотности цинка. Уравнение со-

стояния этой наножидкости при той же температуре представ-

лено на рисунке справа. Здесь обозначения те же, что и слева. 

На врезке приведены кривые уравнений состояния при низких 

плотностях наножидкости. В этой области уравнение состояния 

наножидкости Ar−Li качественно ведет так же, как и уравнение 

состояния наножидкости Ar−Zn (ср. с рисунком слева). При 

одинаковой плотности давление несущей жидкости выше дав-

ления в наножидкости. И с увеличением концентрации наноча-

стиц это различие растет. Однако с ростом плотности наножид-

кости ситуация меняется. Начиная с плотности около 700 kg/m
3
 

уже несущая жидкость имеет давление ниже, чем наножидкость 

той же плотности. И снова эта тенденция увеличивается с ро-

стом объемной концентрации наночастиц. 

 

Автор признателен Д.А. Иванову за помощь в проведении 

расчетов. Работа выполнена при частичной поддержке РФФИ 
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Наножидкостями (nanofluids) принято называть флюиды, 

состоящие из несущей жидкости и дисперсных наночастиц. 

Первым этот термин ввел Чой [1]. Наночастицы – это частицы с 

характерными размерами от 1 до 100 нм, они в общем случае 

могут быть твердыми, жидкими или газообразными. Типичными 

несущими жидкостями являются вода, органические жидкости 

(этиленгликоль, масло, биологические жидкости), полимерные 

растворы. В качестве твердых наночастиц обычно выступают 

частицы химически устойчивых металлов и их оксидов. Наноча-

стицами являются и фуллерены, и вирусы. Сегодня наножидко-

стями следует называть и наносуспензии, о которых и говорил 

Чой, и наногазовзвеси (gas nanosuspension). 

Интерес к наножидкостям непрерывно растет все послед-

ние два десятилетия. Это обусловлено, во-первых, их необыч-
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ными свойствами, а во-вторых, перспективами практического 

использования. Наножидкости уже с успехом используются, или 

планируется их использование в химических процессах, вклю-

чая катализ, для охлаждения различных устройств, в био-, 

МЭМС- и нанотехнологиях различного назначения, при созда-

нии новых систем транспортировки и производства тепловой 

энергии, новых лекарственных и косметических препаратов, си-

стем распознавания загрязнений различного типа и очистки воз-

духа и воды, новых смазочных материалов, лаков и красок, для 

доставки лекарственных препаратов, наносенсоров и наноактю-

аторов. Этот перечень можно продолжать. Во всех приложениях 

ключевую роль играют процессы переноса. Для успешного при-

менения наножидкостей необходимо поэтому не просто знать 

теплофизические и гидродинамические свойства наножидко-

стей, но уметь их контролировать. Фактически это означает 

умение создавать наножидкости с заданными свойствами. Воз-

можно ли это? И если возможно, то что необходимо для осу-

ществления такого проекта? Обсуждению этих вопросов и по-

священ настоящий доклад. Эти вопросы я поставил три года то-

му назад на 4-й сессии ФОМН [2]. Ответ тогда в целом был оп-

тимистичным, но перечень вопросов, на которые нужно было 

бы получить ответ, был огромен. Что изменилось за эти три го-

да? Остался ли повод для оптимизма? Ответу на эти вопросы 

посвящен настоящий доклад. 

В докладе систематически проанализировано современное 

состояние изучения теплофизических свойств наножидкостей. В 

частности, уравнения состояния, вязкости, реологии и тепло-

проводности наножидкостей, коэффициента теплоотдачи и кри-

тического теплового потока. Показано, что все свойства нано-

жидкостей зависят не только от концентрации наночастиц, но 

также от их размера и материала [3–13]. Сегодня уже ясно, ка-

ковы эти зависимости. Понимание чего открывает реальные 

перспективы создания наножидкостей с контролируемыми 

свойствами. И мы стали на три года ближе к этому. Более того, 

появляется уверенность в том, что перспективы использования 
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наножидкостей могут оказаться даже шире самых смелых ожи-

даний. 

В заключение формулируются задачи, требующие перво-

очередного решения. 
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Идея использовать молекулярную систему непосред-

ственно для моделирования свойств вещества родилась в нача-

ле второй половины прошлого века [1]. Столь сравнительно 

позднее рождение метода молекулярной динамики (МД) объ-

ясняется несколькими причинами. Во-первых, реальные физи-

ческие системы, свойства которых можно было бы исследо-

вать, состояли из огромного числа молекул. Необходим был 

http://www.mathnet.ru/rus/tvt268
http://www.mathnet.ru/rus/tvt268
http://www.mathnet.ru/rus/tvt268
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специальный инструмент, который позволил бы решать боль-

шое число уравнений движения. Такой инструмент (ЭВМ) по-

явился в конце 50-х годов XX столетия. 

Вторая причина была методологической. Несмотря на 

победное шествие кинетической теории газов и статистической 

физики, все еще не было достаточной ясности относительно 

того, как данные о координатах и импульсах молекул превра-

тить в давление, напряжения, коэффициенты переноса и т.п. С 

развитием статистической механики необратимых процессов 

эта методологическая проблема была решена. Сначала в тео-

рии линейной реакции [2, 3] была сформулирована идея, вос-

ходящая к эйнштейновской теории броуновского движения, о 

связи неравновесного процесса с временной эволюцией равно-

весных флуктуаций. Позднее удалось сформулировать полный 

спектр флуктуационно-диссипационных теорем, связывающих 

все коэффициенты переноса с соответствующими данному 

процессу корреляционными функциями [4–8]. 

Систематическое исследование идеологии и результатов 

метода МД, однако, показало, что метод МД не позволяет по-

лучить истинные фазовые траектории молекулярной системы 

[8, 9–12]. Нередко высказывается мнение, что связано это лишь 

с неточностью решения системы уравнений Ньютона [13]. И 

если разработать некоторый метод коррекции решения этих 

уравнений на каждом шаге, то получаемые фазовые траекто-

рии окажутся истинными. Это, конечно, заблуждение. Истин-

ных траекторий нельзя получить даже для системы твердых 

сфер, где уравнений Ньютона вообще не приходится решать 

[8, 14, 15]. 

Конечно, вывод о том, что метод МД принципиально не 

позволяет получать информацию о точных фазовых траектори-

ях многочастичной системы, для многих представляется почти 

безысходным. К счастью, это не так. Удачей является то, что 

эволюция фазовой траектории, как правило, нас и не интересу-

ет. Мы же не задумываемся о характере фазовых траекторий 

системы, когда выполняем тот или иной физический экспери-

мент. Связано это с тем, что на практике нам необходимы 
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лишь данные о некоторых интегральных характеристиках си-

стемы, ее энергии, температуре, давлении, коэффициентах пе-

реноса и т.п. Метод МД и дает такие интегральные характери-

стики системы, при этом они получаются усреднением по вре-

мени и по ансамблю большого числа фазовых траекторий. 

Но если метод не дает точных фазовых траекторий, стоит 

ли стараться их получать? Косвенный ответ на этот вопрос да-

ет успешное применение для описания течений разреженного 

газа метода прямого статистического моделирования Берда 

или его аналогов [16, 17] и псевдостохастического метода, раз-

витого для описания диффузии жидкостей [18]. Цель данной 

работы состоит в разработке стохастического алгоритма для 

моделирования процессов переноса в разреженных газах. Ал-

горитм реализован для молекул в виде твердых сфер. 

В основе алгоритма, как и метода Берда, лежит идея рас-

щепления процесса движения молекул на их свободный пролет 

и столкновения. Расчетная ячейка строится так же, как в работе 

[18] (см. также [19]). На времени   сначала все молекулы сдви-

гаются на расстояния iii vrr  0 , где ii vr ,0  – соответственно 

радиус-вектор i-й молекулы в начальный момент времени и ее 

скорость. Затем производятся соударения молекул. Пара моле-

кул для столкновения выбирается случайным образом, незави-

симо от их взаимного положения в пространстве. Вероятность 

столкновения для каждой молекулы вычисляется по формуле 
24N d kT   , где k – постоянная Больцмана. После того как 

все соударения за это время реализованы, процесс повторяется, 

пока не будет достигнуто время расчета  T . 

Алгоритм тестирован на данных по коэффициенту само-

диффузии и коэффициенту вязкости молекул благородных газов 

Ar, Kr, Xe при атмосферном давлении и температуре 273 К. Ко-

эффициент самодиффузии вычислялся с помощью формулы 

Грина – Кубо [19], а вязкости – на основе соотношений Гель-

фанда – Эйнштейна 
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где s  – смещение по времени, ix  – х-компонента скорости ча-

стицы, iy  – y-компонента координаты частицы. 

Диаметры молекул газов взяты из [16]. Сопоставление 

проводилось с экспериментальными данными [16, 20]. Показа-

но, коэффициенты вязкости были рассчитаны с точностью не 

ниже 2 %, а самодиффузии – не ниже 8 %. Сравнительно низкая 

точность расчета коэффициента самодиффузии обусловлена 

тем, что диаметры частиц в [16] вычислялись по данным о вяз-

кости газов, а в этом случае они отличаются от вычисленных на 

основе коэффициента диффузии. 
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Наножидкость представляет собой двухфазную систему, 

состоящую из несущей жидкости (вода, этиленгликоль, масло) и 

наночастиц высокотеплопроводного материала (оксиды метал-

лов, металлы, углеродные нанотрубки). Добавление наночастиц 

позволяет повысить теплопроводность базовой жидкости. По-

этому в настоящее время активно исследуется возможность 

применения наножидкостей в качестве теплоносителя в систе-

мах охлаждения/обогрева. 

В данной работе сформулирована математическая модель 

для описания наножидкостей, основанная на уравнениях На-

вье – Стокса переноса тепла и массовой концентрации наноча-

стиц с учетом эффектов диффузии и термофореза (возникнове-

ния потока наночастиц под действием градиента температуры). 

Двухкомпонентная модель описывает наножидкость как смесь 

базовой жидкости и наночастиц, концентрация которых являет-

ся переменной величиной. Этим она отличается от однокомпо-

нентной модели, которая предполагает, что наножидкость явля-

ется однородной сплошной средой с физическими параметрами, 
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соответствующими постоянной концентрации наночастиц. 

Уравнения двухкомпонентной модели имеют вид: 

    Πt p     u uu ,   0t   u ,  (1) 

     t H H T     u ,   (2) 

     t m m m T mC C DC D C T       u ,  (3) 

0

2
Π ,

3

T

T

p

T

E H c dT
 

      
 

u u u . 

Здесь u  – вектор скорости, p  – давление, T  – температура, 

Cm – массовая доля наночастиц,   – плотность,   – коэффици-

ент вязкость, pc  – теплоемкость при постоянном давлении, k  – 

коэффициент температуропроводности, D  – коэффициент диф-

фузии, TD  – коэффициент термодиффузии, Π  – тензор вязких 

напряжений, E  – единичный тензор, H  – энтальпия, 0T  – ха-

рактерное значение температуры. Предполагается, что физиче-

ские свойства наножидкости являются функциями температуры 

и концентрации наночастиц. В случае однокомпонентной моде-

ли массовая доля наночастиц считается постоянной, а уравнение 

(3) не рассматривается. 

Для случая постоянных физических свойств получено 

аналитическое решение задачи о стационарном распределении 

температуры и концентрации (массовой доли) наночастиц в 

круглой трубе с установившимся течением Пуазейля [1]. На ко-

нечном отрезке трубы задан постоянный тепловой поток на 

стенке, в остальной части труба является теплоизолированной. 

Учитывается эффект термофореза. Показано, что с помощью 

специальных преобразований задача для определения концен-

трации сводится к полностью идентичной задаче для нахожде-

ния температуры. Решение последней строится в виде ряда по 

собственным функциям самосопряженного оператора. Найдены 

решения для каждой из имеющихся подобластей (обогреваемый 

участок трубы, область перед ним и область за ним). Данная за-

дача является существенным обобщением известной задачи 

Греца – Нуссельта для чистой жидкости. 
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Разработана методика расчета гидродинамики и тепломас-

сообмена наножидкостей в каналах с учетом диффузии и тер-

мофореза наночастиц [2]. Для численных расчетов используется 

программный комплекс ANSYS Fluent 14.5. Для расчета зависи-

мости теплофизических свойств наножидкости от температуры 

и концентрации, а также для обработки расчетных данных 

(определения среднемассовой температуры и коэффициента 

теплоотдачи) разработан пакет подпрограмм на языке Си с ис-

пользованием технологии функций пользователя.  

Исследовано влияние диффузии и термофореза наноча-

стиц на вынужденную конвекцию наножидкости вода – оксид 

алюминия в круглом миниканале с заданным потоком тепла на 

стенке [2]. На основании анализа теоретических и эксперимен-

тальных результатов предложено выражение для коэффициента 

термодиффузии: 

pf

f

f

T
TD













2
, 

где T  – коэффициент теплового расширения базовой жидко-

сти, f  и p  – теплопроводность базовой жидкости и наноча-

стиц соответственно,   – коэффициент пропорциональности, 

который выбирается таким образом, чтобы порядок численных 

значений TD  соответствовал экспериментальным данным. 

Выполнено численное моделирование вынужденной кон-

векции наножидкости в круглом миниканале с учетом перемен-

ных физических свойств. Жидкость поступает в канал с задан-

ной температурой и концентрацией наночастиц. Проведено 

сравнение численных результатов с точным решением. Обнару-

жено, что термофорез приводит к снижению концентрации на-

ночастиц вблизи стенки канала. Это вызывает уменьшение вяз-

кости наножидкости в пристеночном слое. В результате ско-

рость движения вблизи стенки возрастает, что приводит к более 

интенсивному теплообмену в пристеночной области. Кроме это-

го, снижение вязкого трения на стенке приводит к уменьшению 

требуемого перепада давления в трубе. 
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Зависимость локального коэффициента теплоотдачи от 

расстояния вдоль оси канала показана на рисунке. Этот коэффи-

циент рассчитывался по формуле 

   , b

q
h

T R z T z



, 

где q  – поток тепла на стенке,  ,T R z  – температура стенки, 

 bT z  – средняя температура по сечению. Для 5 % концентра-

ции наночастиц увеличение локального коэффициента теплоот-

дачи может достигать 10 % по сравнению с результатами, полу-

ченными в рамках однокомпонентной модели. В этом случае 

снижение перепада давления составляет порядка 15 %. 
 

а)     б) 
 

 
 

Зависимость коэффициента теплоотдачи 

от расстояния вдоль оси трубы для различных объемных 

концентраций наночастиц при 910=   (а) и для различных 

значений   при 0.05vC   (б), Pe 2500 . Расчет на основе 

двухкомпонентной модели (сплошные линии), 

однокомпонентной модели (штриховые линии) 

 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (проект 15-01-
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В настоящее время для повышения эффективности сол-

нечных элементов (СЭ) из тонкопленочного кремния было пред-

ложено использовать покрытия, обладающие поверхностным 

плазмонным резонансом (ППР) [1]. Нанесение на поверхность 

СЭ наночастиц металла позволяет расширить рабочую спек-

тральную полосу СЭ в красную область спектра [2]. Проведен-

ные исследования показали локальное увеличение фототока в 

этой области спектра в несколько раз, вследствие чего эффек-

тивность солнечного элемента увеличилась на десятки процен-

тов [2]. Интенсивность и ширина области поглощения света су-

щественно зависят от материала, размера, формы и концентра-

ции наночастиц в покрытии [3]. Несмотря на высокую эффек-

тивность таких покрытий, широкому их внедрению существен-

но препятствует их нестабильность (коагуляция наночастиц в 

покрытии и неустойчивость при взаимодействии с окружающей 

средой). Мы полагаем, что решением этих проблем может стать 

защита таких покрытий матрицей диэлектрика, например, фтор-
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полимера, который обладает высокой химической и биологиче-

ской инертностью и является хорошим диэлектриком. 

Основная идея представленной работы заключалась в ис-

следовании возможности получения покрытия с плазмонными 

свойствами, состоящего из наночастиц серебра, покрытых 

фторполимерной матрицей. Исследование состояло из двух ча-

стей. Первая часть была посвящена осаждению наночастиц се-

ребра заданного размера вакуумным газоструйным методом и 

изучению их оптических свойств. Во второй части были полу-

чены образцы композитов, состоящих из наночастиц серебра, 

покрытых тонкой фторполимерной пленкой, и были изучены их 

оптические свойства. 

Наночастицы серебра различного размера были синтези-

рованы на поверхности образцов из стекла, кремния и кварца 

вакуумным газоструйным методом. В данном методе формиро-

вание наночастиц происходит в результате агрегации паров ме-

талла в атмосфере потока инертного газа, истекающего в вакуум 

[4]. Параметры осаждения были следующими: температура тиг-

ля источника 900–980 °C, давление газовой смеси в тигле 4 тор-

ра, диаметр критического сечения источника 3 мм, расход 

инертного газа в источнике составлял 85–90 см
3
/мин, время 

осаждения 8 мин, подложка располагалась от источника на рас-

стоянии 55 мм. 

На синтезированные наночастицы была нанесена пленка 

фторполимера толщиной 40 нм методом HWCVD (Hot-Wire 

Chemical Vapor Deposition, или Cat-CVD) [5]. Основная идея ме-

тода состоит в осаждении пленки из газовой фазы предшествен-

ника, активированной нагретым проволочным катализатором. В 

качестве предшественника фторполимерных пленок использо-

валась окись гексафторпропилена (C3F6O). Параметры процесса 

осаждения были следующими: давление в камере 0.5 торр, тем-

пература нити активатора 550 °С, диаметр нити 0.5 мм, темпера-

тура подложки 30 °С, расход газа предшественника 22 см
3
/мин, 

расстояние от сетки-подложки 50 мм, время осаждения 70 с. 

Средний размер осажденных наночастиц серебра был 

определен из анализа СЭМ-микрографии образцов с помощью 
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графического редактора Image J. Типичное СЭМ-изображение 

наночастиц представлено на рис. 1. Наночастицы, как правило, 
имеют сферическую форму. Варьируя условия, на поверхности 

стекла были получены наночастицы со средним размером 18, 27 

и 32 нм. 
 

а) б) 
 

  

Рис. 1. СЭМ-изображение наночастиц Ag на кремнии:  

а – вид сверху; б – поперечное сечение 
 

Оптические свойства полученных покрытий были иссле-

дованы с помощью спектрографа ДФС-485С. Спектральный ди-

апазон измерений прибора составляет от 380 до 1100 нм, с раз-

решением 0.01 нм. На рис. 2а представлены спектры оптической 

плотности покрытий из наночастиц серебра на поверхности 

стекла. На представленных спектрах наблюдаются пики ППР в 

диапазоне от 450 до 650 нм. Выявлено, что рост среднего разме-

ра наночастиц приводит к смещению положения пика ППР в ИК 

область спектра независимо от выбора материала подложки. 

На рис. 2б представлены спектры оптической плотности 

полученных образцов наночастиц серебра во фторполимерной 

пленке. Наблюдается смещение пика ППР в коротковолновую 

область спектра относительно положения пика, характерного 

для наночастиц серебра, не покрытых фторполимерной пленкой. 

Такое поведение резонансного отклика может быть обусловлено 

заполнением пространства между наночастицами. Известно, что 

близкорасположенные частицы способны возбуждать дополни-

тельные колебания электронов проводимости друг друга, что 
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может быть причиной смещения положения пика ППР. При за-

полнении пространства между частицами фторполимером их 

взаимодействие ослабляется, поскольку диэлектрическая про-

ницаемость фторполимера ( ~ 2) выше, чем воздуха ( = 1), что 

обусловливает смещение резонансного пика поглощения в уль-

трафиолетовую область. 

 

а) б) 

  
 

Рис. 2. Спектры оптической плотности полученных образцов 

на стекле: а – наночастиц Ag; б – композитов. Средний размер 

наночастиц Ag: 1 – 18 нм, 2 – 27 нм, 3 – 32 нм 
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Среди ряда пленочных полимерных покрытий можно вы-

делить фторполимерные как наиболее перспективные благодаря 

их уникальным физико-химическим свойствам, в особенности 

защитным и антифрикционным. Синтез таких пленок проводит-

ся в разреженной газовой среде путем осаждения (полимериза-

ции) на поверхности твердого тела продуктов активации газа-

предшественника [1, 2]. Одним из широко используемых мето-

дов для осаждения полимерных пленок является метод HWCVD 

(Hot Wire CVD) [3], заключающийся в использовании нагретых 

металлических поверхностей, в частности проволочных сеток, 

для активации газа-предшественника. 

В данной работе методом HWCVD были осаждены фтор-

полимерные покрытия. На рис. 1 представлена схема экспери-

ментальной установки. В качестве газа-предшественника фтор-

полимерной пленки использовалась окись гексафторпропилена 

C3F6O. В центре камеры располагалась мишень 120×120 мм, на 

которой была закреплена подложка. Над подложкой на расстоя-

нии 50 мм находился каталитический активатор в виде сетки из 

нихромовой проволоки диаметром 0.45 мм, свернутой змейкой 

шириной 120, длиной 80 и шагом 8 мм. Температура сетки была 

постоянной и контролировалась по электрическому сопротивле-
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нию. Подложками служили пластины из кремния (111) разме-

ром 10×20 мм. 

 

 

Основная задача проведенных экспериментов заключалась 

в определении влияния параметров осаждения (давления газа в 

камере и расстояния активатор – мишень) на скорость осаждения 

фторполимерной пленки. В первой серии экспериментов были 

получены фторполимерные покрытия при изменении давления 

газа-предшественника в камере осаждения от 0.03 до 10 торр. 

Расход газа-предшественника изменялся от 3 до 34 нсм
3
/мин. 

Температура активирующей сетки равнялась 550 °C, а темпера-

тура мишени была около 30 °C. 

Скорость осаждения пленок определялась по их толщине, 

полученной по снимкам на сканирующем электронном микро-

скопе JEOL JSM-6700F и времени осаждения. На рис. 2а пред-

ставлена зависимость скорости осаждения пленки от давления 

газа в камере. Видно существенное увеличение скорости оса-

ждения пленки в диапазоне давлений от 0.05 до 0.5 торр. При 

давлении ниже 0.05 торр низкая скорость обусловлена малым 

количеством активных радикалов, подлетающих к мишени. 

Снижение скорости осаждения при давлении больше 0.5 торр 

 

Рис. 1. Схема экспериментальной установки 
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происходит под влиянием процесса деактивации активных ра-

дикалов из-за большого числа столкновений между активными 

и нейтральными молекулами. 

Чтобы проверить последнее предположение, была прове-

дена вторая серия экспериментов, в которой изменялось рассто-

яние между активирующей сеткой и подложкой от 23 до 80 мм. 

Давление газа составляло 0.1 торр. По полученным результатам 

была построена зависимость скорости осаждения пленки от рас-

стояния между активирующей сеткой и поверхностью мишени 

(рис. 2б). Наблюдалось существенное снижение скорости оса-

ждения с увеличением расстояния между сеткой активатора и 

подложкой. 

 

а) б) 

  
 

Рис. 2. Зависимость скорости осаждения:  

а – от давления смеси в камере; б – от расстояния сетка – мишень 
 

Для определения влияния основных параметров на ско-

рость осаждения предложена следующая модель процесса обра-

зования фторполимерного покрытия на поверхности мишени. 

При течении газа-предшественника фторполимера через сетку-

активатор на ее поверхности происходит диссоциация молекул 

газа с образованием молекул C2F4O и активных радикалов CF2  

[3], которые в дальнейшем и полимеризируются на поверхности 

мишени. Для рассматриваемого стационарного течения число 

активированных частиц равно kTaPNa  , где a  можно трак-
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товать как коэффициент активации молекул. Образовавшиеся 

активные радикалы могут деактивироваться при столкновениях. 

Пусть коэффициент деактивации на длине свободного пробега 

  равен Г ≥ 1. На длине   количество активных молекул 

уменьшится в Г раз, на 2  – в Г
2
 и т.д. Следовательно, количе-

ство активных радикалов на расстоянии x от поверхности акти-

вации будет   / 2 /axN aP kT Px kTГ  (здесь   – сечение 

столкновений молекулы, P и T – давление и температура газа 

соответственно). Скорость осаждения, очевидно, пропорцио-

нальна количеству столкнувшихся с поверхностью подложки 

активных частиц. Таким образом, скорость осаждения уменьша-

ется экспоненциально с увеличением расстояния x, и с измене-

нием давления P наблюдается максимум скорости осаждения. 

Положение максимума скорости осаждения от давления опреде-

ляется выражением 

 ln2x

kT
P  . 

По положению максимума скорости осаждения при P = 0.2 торр 

(рис. 2а) и для T = 300 К,  = 1.13·10
–18

 м
2
, x = 50 мм определяем 

значение Г = 1.002. 

Для верификации рассматриваемой модели методом пря-

мого статистического моделирования [4] проведено численное 

исследование газодинамики течения. Расчеты показали, что из-

менение давления незначительно влияет на долю активирован-

ных частиц, но существенно меняет число столкновений акти-

вированной частицы при ее движении от сетки до мишени (от 

несколько десятков до нескольких тысяч). 

Таким образом, эти простые оценки позволяют установить 

качественную зависимость скорости осаждения от основных па-

раметров процесса. 
 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (гранты №№ 14-

08-00534, 15-08-01949). 
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Сегодня уже ясно, что наножидкости имеют нестандарт-

ные теплофизические свойства. В частности, в отличие от круп-
нодисперсных жидкостей, их вязкость не описывается универ-
сальными соотношениями типа формул Эйнштейна, Бэтчелора 
и т.п. Вязкость наножидкостей существенно превосходит вяз-
кость обычных дисперсных жидкостей при равных объемных 
концентрациях дисперсных частиц (см. обзоры [1–4]). В работах 
[5, 6] методом молекулярной динамики для потенциала твердых 
сфер было показано, что эффективный коэффициент вязкости 
наножидкости зависит не только от объемной концентрации на-
ночастиц, но и от их размера и плотности материала. В работе 
[7] также методом молекулярной динамики для модельных 
наножидкостей с малыми частицами установлено, что вязкость 
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наножидкостей зависит также от материала наночастиц. Тем не 
менее неуниверсальность существующих данных требует даль-
нейших систематических экспериментальных исследований вяз-
кости наножидкостей. Это и является целью данной работы. 
Необходимо было ответить на следующие вопросы: как коэф-
фициент вязкости зависит от размера наночастиц, их материала 
и температуры. 

Уникальные свойства наножидкостей резко расширяют 
границу их применимости. Сейчас происходит развитие тепло-
обменных систем с микро- и наноразмерами, а также развива-
ются исследования, связанные с использованием в таких 
устройствах жидкостей с примесью наночастиц. Было показано, 
что наножидкости имеют коэффициент теплопроводности на 
десятки процентов выше, чем у их базовых жидкостей. В связи с 
этим на сегодняшний день большинство работ посвящено изу-
чению тепловых свойств наножидкостей (теплопроводность, 
теплоотдача), при этом уделяется недостаточно внимания их ко-
эффициенту вязкости. Между тем вязкость играет ключевую 
роль во многих приложениях и оказывает значительное влияние, 
в частности, на турбулентную теплоотдачу. 

Экспериментальное измерение вязкости наножидкостей 
проводилось с помощью ротационного вискозиметра Брукфиль-
да DV2T с адаптером для малых вязкостей ULA. Точность изме-
рений в доверительном интервале не хуже, чем три процента. 

Базовой жидкостью для приготовления наножидкостей 
являлись вода и этиленгликоль. В качестве наночастиц исполь-
зовались оксиды алюминия, титана, меди, кремния, циркония, а 
также наноалмазы. Диаметр частиц варьировался от 5 до 150 нм. 
Для приготовления наножидкости применялся стандартный 
двухшаговый процесс. После добавления в воду необходимого 
количества нанопорошка наножидкость сначала механически 
тщательно перемешивалась, а затем для разрушения конгломе-
ратов частиц на полчаса помещалась в ультразвуковой диспер-
гатор. Наночастицы были приобретены у компании «Плазмо-
терм» (г. Москва). 

Установлено, что во всех случаях коэффициент вязкости 
существенно превосходит соотвествующие значения для круп-
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нодисперсных флюидов и не описывается классическими реори-
ями и корреляциями. На рис. 1 показана типичная зависимость 
коэффициента вязкости от размера частиц. Как видно, с ростом 
размера наночастиц коэффициент вязкости наножидкости пада-
ет. Подобная зависимость также отмечена и для других матери-
алов наночастиц и базовых жидкостей. Кроме того, установлено, 
что с увеличением размера частиц коэффициент вязкости моно-
тонно стремится к значению, определяемому формулой Эйн-
штейна. Так на рис. 2 для двухпроцентной концентрации это 
значение составляет μ/μ

0
 = 1.05. 

 

 
 

Рис. 1. Зависимость относительного коэффициента 

вязкости наножидкости от размера частиц SiO2  

при объемной концентрации 2 %. Базовая жидкость – вода 
 

Помимо этого, впервые экспериментально установлена 

зависимость коэффициента вязкости от материала наночастиц. 

На рис. 2 показана зависимость вязкости наножидкости от кон-

центрации наночастиц для двух различных материалов наноча-

стиц. Видно, что при прочих равных условиях вязкость нано-

жидкости с наночастицами кремния выше, чем для оксида алю-

миния. Зависимость вязкости наножидкости от материала нано-

частиц также была отмечена и для других материалов. 
 



 123 

 
 

Рис. 2. Зависимость относительной вязкости наножидкости  

от объемной концентрации при размере частиц 100 нм. 

Базовая жидкость – вода 
 

Помимо размера и материала наночастиц, также была ис-

следована зависимость вязкости наножидкости от свойств базо-

вой жидкости. На рис. 3 показан пример такой зависимости. Как 

видно из сравнения результатов, чем больше вязкость базовой 

жидкости, тем выше вязкость наножидкости. 
 

 
 

Рис. 3. Зависимость относительной вязкости наножидкости 

от свойств базовой жидкости. Концентрация частиц Al2O3 – 2 % 
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The deposition of Si:H thin films can be modified by many 

technological parameters and the final quality of Si:H thin films and 

structures has been intensively studied for many years. The most 

widespread technique for the deposition is PECVD (Plasma En-

hanced Chemical Vapour Deposition), which is very convenient for 

large scale applications, namely in photovoltaics – the direct conver-

sion of solar energy to electricity. Although the amorphous and mi-

crocrystalline forms of hydrogenated silicon are used in many appli-

cations, it was impossible – up to now – to utilize them for LED 

structures. The eventual electroluminescence of these diodes is very 

low and directly correlates with the level of defects. However, the 

situation changes if we integrate some convenient nanoparticles 

(NPs) into the structure, for example PbS NPs. PbS is a semiconduc-

tor with direct band gap around 0.3 – 0.4 eV, but the nanosize of PbS 

NPs makes the band gap wider. In our presentation we introduce a 

few deposition techniques for the deposition of PbS NPs with differ-

ent size, embedded in an a-Si:H matrix. Embedded NPs markedly in-

crease the electroluminescence in the infrared part of the spectrum 

and the realized structures, working as LED diodes, presents a new 

application field of thin multilayer Si:H films. 

The PECVD is a widely used technique for the deposition of 

Si:H thin films with different structures and qualities. Although the 

photoluminescence (PL) of Si:H thin have been studied [1], the even-

tual Electroluminescence (EL) of Si:H diodes was too weak to be 

used in any application [2]. The integration of highly photolumines-

mailto:stuj@fzu.cz
https://gate.fzu.cz/src/compose.php?send_to=zhur@thermo.isp.nsc.ru
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cent Si-NPs into a-Si:H thin films gives interesting results [3], but 

the resulting EL was not significantly stronger. Therefore, the open 

question is if it is possible to integrate another kind of semiconductor 

NPs with direct band gap into the a-Si:H structure and to increase PL 

and more interesting EL by those Quantum Dots. As a first kind of 

semiconductor we choose PbS NPs which we integrate into the a-

Si:H structure by Langmuir – Blodgett method [4] (ex situ) and (in 

situ) by the Laser Ablation (LA, solid PbS used as a target) or Reac-

tive Laser Ablation (RLA, the target is elemental Pb ablated in low 

pressure of H2S) [5]. For the measurement of PL and EL we have 

build special optical measurement set up. We have found that both of 

the described techniques increases PL of the a-Si:H thin films and 

diodes based on a-Si:H thin films emits light in the infrared part of 

the spectrum. The first realised light emitting diode (LED) structures 

reveals that the described process can be successful in further appli-

cations. 
 

 
 

 

Fig. 1. The SEM pictures of surfaces of different samples. PbS-NPs 

deposited on glass substrate by Langmuir – Blodgett method (left); 

PbS-NPs deposited on glass substrate by RLA of Pb target in H2S 

gas diluted by Argon (right) 

 

Although the LB method gives very homogenous surface es-

pecially in the case of CdS NPs and sometimes the PbS NPs are de-

posited very well too, many times during the deposition of PbS NPs 

some difficulties occurs, namely the accumulation of nanoparticles 

(see Fig. 1, left). The upper right corner shows a part of sample with-

out any coverage of the surface, the other part of substrate shows un-

desirable layering. This problem may be caused by locally insuffi-
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cient wettability of a-Si:H surface. For the measurement of the pho-

toluminescence spectra of PbS nanoparticles prepared by the Lang-

muir – Blodgett (LB) technique and by the RLA in H2S/Ar mixture 

on fused silica glass we build special optical set up. The relative pho-

toluminescence intensity of PbS nanoparticles prepared by the 

Langmuir – Blodgett method has a maximum at about 1.01 eV 

(Fig. 2). 
 

 
 

Fig. 2. Photoluminescence (PL) of PbS NPs prepared by LB method, 

by LA of PbS target, by RLA of Pb target in H2S diluted by Argon, 

and EL of a-Si:H PIN diode with embedded PbS-NPs deposited by 

LB method, measured under four different forward voltages applied 

on the PIN diode (see the full lines) 

 

The photoluminescence of the PbS NPs prepared by LA only 

from PbS target is significantly weaker (it is not shown in this picture 

where we use the [a.u.] scale for measured intensity) and the peak is 

shifted to lower energies. This indicates the size of the PbS nanopar-
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ticles prepared by the LB method is smaller. In the case of PbS NPs 

deposited by LB method we realized LED diodes with integrated 

NPs and we observed the infrared electroluminescence stimulated by 

the forward bias voltage pulses from 2.5 up to 4 V (see the full lines 

in the Fig. 2). The measured intensity correlates with the applied 

voltage. While we have already referred in our publication [6] about 

the progress of RLA, which allows to reduce the size of PbS-NPs by 

using the elemental Pb as the target ablated in low pressure H2S at-

mosphere, now we present next surprising result, which shows quite 

different kind of PbS NPs (see Fig. 1, right). We have observed ma-

jor differences in the characteristic PbS NPs shape. The integration 

of those NPs to the diode structure in special deposition chamber is 

in progress now. In our experience the PbS NPs decreases the for-

ward current (by few orders) and eventual EL is therefore undetecta-

ble our detectors. 

The LB method for the deposition of PbS-NPs gives some 

promising results if the method is applied for the integration of PbS 

NPs into the diode structure based on a-Si:H thin films. The PbS NPs 

have been deposited ex situ on the surface of intrinsic a-Si:H. After 

finishing of the diode structure the first realized LEDs has voltage 

dependent electroluminescence around 1.0 eV. This energy is in 

good agreement with measured peak of photoluminescence. The ex 

situ realized liquid process is rather inconvenient and that is why the 

fully vacuum deposition process is being developed. First samples, 

prepared by LA of PbS targets, exhibited the PL peak at 0.8 eV. In 

subsequent experiments, where samples were prepared by RLA of Pb 

target in H2S atmosphere, the PL was detected at 1.1 eV and if the 

H2S  was  diluted  by  Argon,  a  PL  in  a  wide  range  of  photon 

energies between 1.6 and 2.3 eV was observed. The realization of the 

LED structures with this deposition process under new condition is 

in progress. 
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Оцифрованные экспериментальные магнитополевые зави-

симости холловского напряжения и магнитосопротивления ши-
роко используются для определения методом «Спектр подвиж-
ности» [1] концентрации и подвижности основных и неоснов-
ных носителей заряда в полупроводниках. Значения этих пара-
метров во многом определяют технические характеристики по-
лупроводниковых приборов, например, фотоприемников для 

дальней инфракрасной области спектра на основе CdHgTe  p-ти-

па, транзисторов с высокой подвижностью носителей заряда на 
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основе гетероструктур sAlGaAs/GaA , InAs/GaAsAlGaAs/  и 

NAlGaN/Ga , а также многих других устройств. Однако опреде-

ление указанных параметров в пленках CdHgTe  p-типа либо ге-

тероструктурах с двумерным электронным газом существенно 
затруднено. Снижение погрешности определения концентрации 
и подвижности носителей заряда в этих структурах позволит 
повысить процент выхода пригодных изделий. 

В большинстве случаев при простом усреднении данных 
или даже при использовании интерполяции для сглаживания 
магнитополевых зависимостей [2] определить концентрацию и 
подвижность неосновных носителей заряда (электронов) в 

CdHgTe p-типа этими методами не удается. Это связано с тем, 

что вклад в общую проводимость электронов достаточно мал. В 

частности, для пленок CdHgTe p-типа при азотных температу-

рах он составляет около 10
–5

 от
 
общей проводимости. Поэтому 

можно выделить две основные проблемы, препятствующие 
определению концентрации и подвижности носителей заряда. 
Во-первых, необходимо определить, какой вклад дает каждый 
тип носителей заряда. Данная проблема решается путем анализа 
холловского напряжения и магнитосопротивления для разных 
значений индукции магнитного поля. При этом важно учиты-
вать тот факт, что существуют решения данной системы, не 
имеющие физического смысла, поэтому важно правильно опре-
делить коридор поиска с помощью метода «Спектр подвижно-
сти» и уже в нем производить более точный поиск с помощью 
многозонной подгонки методом Хука – Дживса. Во-вторых, в 
экспериментальных данных необходимо выделить полезную и 
шумовую составляющие; т.к. метод «Спектр подвижности» чув-
ствителен к шумовой составляющей, то ее необходимо макси-
мально подавлять, при этом полезная составляющая в идеале 
должна оставаться неизменной. 

Данную проблему можно решить с помощью цифровой 
фильтрации [3]. При этом важна оптимизация параметров филь-
тра и выбор наиболее подходящего алгоритма. Современные 
аналого-цифровые преобразователи позволяют измерять сигнал 
с достаточно высокой скоростью, например, используемый в 
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данной работе L-Card E14-440 имеет частоту дискретизации 400 
кГц. Также имеется возможность контролировать скорость раз-
вертки магнитного поля, поэтому в экспериментальных данных 
используется искусственное снижение частоты полезного сиг-
нала. 

Помимо шумовой составляющей, необходимо подавлять 
шумы квантования по уровню, возникающие из-за особенностей 
процесса оцифровки. Несмотря на свою небольшую величину, 
данные шумы также оказывают существенное влияние на по-
грешность определения концентрации и подвижности носителей 
заряда. 

Использование фильтров с узкой зоной перехода накла-
дывает дополнительное ограничение – чем больше коэффициен-
тов имеет фильтр, тем сильнее временнáя задержка сигнала [4], 
а значит, данные для больших значений магнитной индукции 
теряются. Поскольку для анализа эти данные необходимы, для их 
восстановления можно использовать экстраполяцию [5]. 

В данной работе используется обработка сигнала цифро-
вым фильтром нижних частот с конечной импульсной характе-
ристикой на основе весовой функции Блэкмана совместно с по-
линоминальной экстраполяцией сигнала для значений магнит-
ной индукции от 1.5 до 2.0 Тл. 

В таблице приведены значения подвижности электронов, 
полученные в зависимости от частоты среза фильтра, а также 
погрешности относительно подвижности электронов, опреде-
ленной методом магнитофотопроводимости [6]. По данным, 
приведенным в таблице, видно, что при поиске оптимальной ча-
стоты среза относительная погрешность имеет минимум в точке, 
наиболее близкой к оптимальной. 

 

Подвижность электронов в зависимости от частоты среза филь-
тра в образце CdHgTe р-типа при температуре 77 К 

 

Частота среза 
фильтра, Гц 

Подвижность элек-
тронов, м

2
/(В·с) 

Относительная  
погрешность, % 

0.55 –4.3 ± 1.7 32.3 

0.75 –7.5 ± 2.2 18.5 

0.80 –3.2 ± 0.9 49.8 
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При использовании данного подхода снижается погреш-
ность определения рекомбинационно-диффузионных парамет-
ров основных носителей заряда («легких» и «тяжелых» дырок) 
[7], а также неосновных электронов. 
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Понимание механики резания горной породы и разработка 

адекватной модели этого процесса требуется в различных при-

ложениях: при бурении скважин, в горном деле, при прокладке 

туннелей и т.д. В частности, при бурении скважин различного 

назначения широко применяются долота с поликристалличе-

скими алмазно-твердосплавными резцами. При этом актуаль-

ным вопросом является оценка сил, действующих на резцы до-

лота, что необходимо для оптимизации их проектирования, рас-

чета схем размещения резцов на торце долота, а также для раз-

работки формы самого резца. 

В компании Baker Hughes для проведения эксперимен-

тальных исследований процесса резания используется установка 

Visual Single Point Cutter Machine (рис. 1), которая состоит из за-

крепленного пористого цилиндрического образца, вращающего-

ся с заданной постоянной скоростью. 

 

 

Рис. 1. Схема экспериментальной установки 
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На вращающийся образец сверху с заданной постоянной 

скоростью надавливается резец, срезая часть образца в форме 

бороздки. Образец и резец находятся в камере с высоковязким 

флюидом с заданным постоянным давлением. В процессе экспе-

римента измеряются аксиальная и тангенциальная силы, дей-

ствующие на резец, а также есть датчик глубины погружения 

резца в образец. 

Применение экспериментальных методов в исследовании 

эффектов и закономерностей процесса резания ограничено в си-

лу их высокой стоимости и скудности измеряемых параметров. 

Возникает необходимость в разработке математических моделей 

и численных алгоритмов, способных заменить эксперимент, а 

экспериментальную базу использовать на стадии верификации 

математической модели. В частности, применительно к задаче 

резания достаточно перспективным является метод дискретных 

элементов (МДЭ). 

Основные концепции метода дискретных элементов в 

приложении к пористым средам изложены в работе [1]. В связи 

с развитием вычислительных технологий становится возмож-

ным моделирование все более сложных систем, содержащих 

миллионы частиц. На сегодняшний день МДЭ является широко 

используемым и эффективным методом решения различных 

инженерных задач в механике сыпучих материалов и горных 

пород. По-видимому, впервые МДЭ был использован для моде-

лирования процесса деформирования горной породы в 2004 го-

ду [2]. Выбор параметров дискретной модели породы осущест-

вляется за счет согласования результатов численного моделиро-

вания и экспериментальных данных основных тестов по опреде-

лению механических свойств горных пород: одноосное сжатие, 

определение прочности на разрыв, сжатие с боковым давлением. 

Развивая подход МДЭ, в [3] разработан алгоритм модели-

рования процесса резания одиночным резцом горной породы 

методом дискретных элементов с помощью программного обес-

печения PFC (Particle Flow Code) (рис. 2). Для моделирования 

обжимного давления при больших деформациях, когда граница 

образца изменяется, в пакете PFC3D используется разработан-
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ный ранее комбинированный алгоритм [4]. Главной задачей мо-

делирования является оценка сил реакции, действующих на по-

верхности резца при различных условиях резания. 
 

 
 

Рис. 2. МДМ-моделирование процесса резания 
 

Для сравнения результатов численного моделирования с 

экспериментальными данными используются силы, действую-

щие на резец, и удельная механическая энергия MSE, т.е. энер-

гия, необходимая для срезания единицы объема породы. Удель-

ная механическая энергия для одиночного резца определяется 

как отношение силы, действующей на резец в направлении ре-

зания, к площади контакта резца с горной породой [5]. В каче-

стве примера на рис. 3 приведены результаты моделирования 

процесса резания образца размером 82×30×56 мм со скоростью 

1 м/с и обжимным давлением 20 МПа. При моделировании ис-

пользовалась дискретная модель образца с параметрами, отве-

чающими деформационным и прочностным характеристикам 

реальной породы Carthage limestone [3]. Одним из характерных 

параметров моделирования является минимальный размер дис-

кретного элемента в области контакта резца с горной породой. 

На рис. 3а представлено изменение удельной механической 

энергии MSE в процессе резания. Особенностью полученных 

данных является наличие «пиков», амплитуда которых умень-

шается с уменьшением размеров частиц в области резания. 

Для определения оптимального размера частиц проведено 

моделирование резания образца с минимальным радиусом ча-

стиц 0.3, 0.375, 0.5, 0.6, 0.7, 1.0 мм. Как видно по результатам 

Y 

X Z 
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расчетов, с уменьшением минимального размера частиц в обла-

сти резания среднее значение удельной механической энергии 

стремится к экспериментальному значению 5.09·10
8
, показан-

ному на рис. 3б пунктиром. Можно отметить, что при радиусе 

частицы меньше ширины фаски резца (0.4 мм) погрешность мо-

делирования процесса резания составляет менее 5 %. 
 

а)     б) 

 
 

Рис. 3. Удельная механическая энергия MSE 
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Работа посвящена созданию сенсора, входным сигналом 
которого является скорость потока жидкости через его каналы, а 
выходным – напряжение на электродах. Чувствительным эле-
ментом сенсора является кремниевая микроканальная мембрана 
со сквозными каналами. Из теории электрокинетических явле-
ний известно, что при движении жидкости через каналы на их 
торцах возникает разность потенциалов, называемая потенциа-
лом течения [1]. Потенциал течения зависит от скорости, проте-
кающей через каналы жидкости, которая, в свою очередь, зави-
сит от перепада давлений на торцах каналов. Таким образом, ес-
ли поместить по электроду с каждой стороны мембраны и изме-
рять между ними разность потенциалов, можно определять ве-
личину изменения скорости жидкости через каналы мембраны 
и/или перепад давлений на мембране. 

Кремниевая микроканальная мембрана была изготовлена 
по технологии анодного электрохимического травления кремния 
с последующим вскрытием каналов и высокотемпературным 
окислением мембраны в парах воды при 1000 °С [2, 3]. Толщина 
диэлектрика, полученного в таком режиме, составляла 90 нм. 
Мембрана содержала область диаметром 8 мм со сквозными ка-

налами квадратного сечения размером 88 мкм с шагом 

1010 мкм и длиной 230 мкм (рис. 1). Рабочей жидкостью явля-
лась деионизованная вода и водные растворы солей. Скорость 
движения жидкости была пересчитана в объемный расход. 

В широких пределах работы сенсорного устройства опре-
делена его чувствительность и показана линейность зависимо-
сти выходного напряжения от расхода жидкости, протекающей 
через каналы (рис. 2), и разности давлений с противоположных 
сторон мембраны [4]. Определена пороговая чувствительность 
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сенсорного элемента. Обсуждаются возможные области приме-
нения созданных сенсорных структур и пути дальнейшего 
улучшения характеристик датчика. 

 

 
 

Рис. 1. СЭМ-изображение поверхности микроканальной  

мембраны со сквозными каналами до операции  

высокотемпературного окисления. Хорошо видны каналы 

квадратного сечения (темные), разделенные стенками  

монокристаллического кремния (светлые) 
 

0 50 100 150 200

0,0

0,5

1,0

1,5

2,0

П
о

те
н
ц

и
а
л

 т
е

ч
е

н
и

я
, 
В

Расход воды, мкл/с  
 

Рис. 2. Зависимость потенциала течения от расхода жидкости 

при прохождении деионизованной воды через каналы  

мембраны. Интервал ошибок измерений указан  

с доверительной вероятностью 90 % 
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Методы статистического моделирования процессов в си-

стемах с большим количеством частиц многообразны и имеют 

широкое применение. В то же время для решения одной из 

классических задач кинетической теории газов – расчета коэф-

фициентов переноса в разреженных газах – методы статистиче-

ского моделирования практически не используются. Можно 

назвать следующие причины такой ситуации. Методы статисти-

ческого моделирования, применяемые для описания динамики 

разреженных газов, образуют следующие два класса задач [1]. 

Во-первых, это различные варианты метода пробных частиц, 

используемые для тех задач, где можно ввести разделение ча-

стиц на пробные, траектории которых необходимо рассчиты-

вать, и фоновые, неподвижные либо имеющие известное рас-

пределение по скоростям; при этом считается, что пробные ча-
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стицы взаимодействуют только с фоновыми и их траектории не-

зависимы. Во-вторых, это модификации метода Берда, в кото-

рых рассматриваются коллективы взаимодействующих частиц. 

В задачах определения коэффициентов переноса невозможно 

ввести разделение частиц на пробные и фоновые, и методы 

пробной частицы неприменимы. Методы моделирования кол-

лективов взаимодействующих частиц также малопригодны для 

решения таких задач. Их применимость ограничена случаями 

Kn ~ 1 и более, т.к. для малых Kn сильно растет требуемое ко-

личество частиц коллектива, снижается допустимая величина 

шага по времени, и как следствие растут вычислительные затра-

ты [1]; в то же время постановка задачи вычисления коэффици-

ентов переноса предполагает рассмотрение случая Kn << 1.  

Покажем, что метод пробных частиц может быть адапти-

рован к задаче определения коэффициентов переноса. Адапта-

ция метода строится на следующих принципах (изложим их для 

случая однокомпонентного газа). 

1. Пробные частицы представляют возмущенную часть 

функции распределения, тогда как фоновые частицы – невоз-

мущенную часть. Постановка задачи предполагает, что возму-

щение функции распределения мало, и следовательно можно 

считать, что пробные частицы сталкиваются только с фоновыми. 

2. Левая часть уравнения Больцмана, записанного в ли-

нейном приближении относительно возмущения функции рас-

пределения, рассматривается как источник пробных частиц. 

Форма источника, в том числе наличие у него знакопеременно-

сти, описывается путем присвоения пробной частице весового 

коэффициента. 

3. Поскольку фоновые частицы принадлежат к тому же 

сорту, что и пробные, результат столкновения не ограничивает-

ся изменением скорости пробной частицы. Пусть пробная ча-

стица имеет до столкновения скорость v, после столкновения – 

скорость v´, фоновая частица имеет скорость V до столкновения 

и V´ – после. Тогда после столкновения к числу пробных частиц 

добавляется частица со скоростью V´, а из фона исчезает части-

ца со скоростью V. Последнее отражается в расчетном алгорит-
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ме как появление еще одной новой пробной частицы со скоро-

стью V и противоположным весовым коэффициентом. Итого 

пробная частица в результате столкновения порождает еще две, 

в результате чего каждая исходная пробная частица порождает 

дерево траекторий, которое в точке каждого столкновения раз-

ветвляется натрое. Возмущение функции распределения и ко-

эффициенты переноса определяются в результате усреднения по 

достаточно большому числу деревьев траекторий. Каждое дере-

во траекторий начинается с пробной частицы, имеющей случай-

ную скорость и весовой коэффициент, зависимость которого от 

скорости определяется формой источника пробных частиц. В 

вычислительном алгоритме приходится ограничивать дерево 

траекторий, например, предельным количеством столкновений, 

отсчитываемым от запуска исходной пробной частицы. Это по-

рождает систематическую погрешность, которая предположи-

тельно убывает с увеличением предельного числа столкновений, 

в пределе стремясь к нулю.  

 На основе изложенных принципов разработан расчетный 

код для вычисления коэффициентов переноса в разреженном га-

зе твердых сфер. Приведем результаты расчета коэффициента 

вязкости и теплопроводности в сопоставлении с зависимостями, 

полученными в приближении пяти слагаемых в разложении по 

полиномам Сонина [2]. Полученные результаты демонстрируют 

сходимость при росте предельного количества столкновений и 

близость предельного результата к аналитическому (рисунок). 

Сходимость коэффициента вязкости значительно более быстрая, 

чем коэффициента теплопроводности, что можно связать с раз-

ной скоростью релаксации возмущений функции распределения, 

вызванных неоднородностью скорости и неоднородностью тем-

пературы.  

По итогам проделанных расчетов можно сделать вывод о 

принципиальной работоспособности представленного метода. 

Перспективы практического применения метода можно в 

первую очередь связать с его методологической простотой. В 

частности, метод может быть без особых затруднений обобщен 

на случай произвольного количества компонент газовой смеси. 
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Обтекание твердой сферы однородным потоком несжима-

емой жидкости – классическая задача гидродинамики, имеющая, 

с одной стороны, фундаментальную значимость, с другой – 

множество практических приложений. Информация о характе-

ристиках этих течений, а также гидродинамических реакциях на 

сфере лежит в основе описания более сложных, как правило, 

многофазных гидродинамических процессов седиментации, 

псевдоожижения, гидротранспорта, разделения жидкой и твер-

дой фаз и т.д. Наибольший практический интерес здесь, как 

правило, представляет зависимость коэффициента сопротивле-

ния от числа Рейнольдса, которая зачастую дается приближен-

ным выражением корреляции. В литературе можно найти мно-

жество таких корреляций для ньютоновской жидкости. 

Однако в случае неньютоновских жидкостей такие корре-

ляции можно найти только для узкого класса жидкостей (сте-

пенных). При этом имеющиеся корреляции плохо согласуются 

между собой и имеют низкую точность. Многие неньютонов-

ские жидкости, встречающиеся в практических приложениях, 

описываются реологическим законом Хершеля – Балкли, где за-

висимость эффективной вязкости   от скорости сдвига   дает-

ся выражением  
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Здесь k  – консистентность, n – индекс жидкости, 0  – предел 

текучести. Этот реологический закон является обобщением сте-
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пенного и бингамовского и в частных случаях совпадает с ними 

(при 0 = 0 или n = 1 соответственно). Цель работы – системати-

ческое моделирование стационарных течений жидкости Херше-

ля – Балкли на сфере и построение корреляционной формулы 

для нахождения коэффициента сопротивления.  

Характер течения полностью определяется тремя безраз-

мерными параметрами, которые в ходе систематических расче-

тов варьировались в следующих диапазонах: индекс жидкости 

0.3 1n  , число Рейнольдса 0 Re 200  , число Бингама 

0 100.Bn   Моделирование проводилось на основе численно-

го алгоритма, основанного на методе конечного объема на не-

структурированных сетках. Решались стационарные уравнения 

гидродинамики неньютоновской вязкой жидкости в расчетной 

области, предполагающей осевую симметрию течения. 

В ползучем течении степенной жидкости с уменьшением 

показателя степени скорость сдвига на поверхности сферы рас-

тет, а на периферии, напротив, уменьшается. Тем самым область 

влияния сферы на поток уменьшается. При этом вклад сил, обу-

словленных неоднородностью распределения давления, растет, 

а вклад вязких сил, напротив, ослабевает.  

Коэффициент сопротивления в степенной жидкости с уве-

личением числа Рейнольдса растет медленнее, чем в ньютонов-

ской (рис. 1а). Причем зависимость отношения коэффициентов 

сопротивления в степенной среде к коэффициенту сопротивле-

ния в ньютоновской жидкости 1(Re) (Re) (Re)n n n

D DY C C   – мо-

нотонно убывающая для всех n < 1. Примечательно, что все 

кривые Y
n
(Re) для различных показателей n < 1 с вычислитель-

ной точностью пересекаются вблизи значения Re = 4 (см. 

рис. 1а). Однако зависимость компонент сопротивления, обу-

словленных давлением при разных n, не проявляет особенно-

стей вблизи этого значения.  

При обтекании сферы однородным потоком бингамовской 

среды вокруг нее формируется жидкая область, в то время как 

на периферии она переносится без сдвига, формируя там ква-

зитвердую область. С увеличением числа Бингама, характери-

зующего влияние пластических эффектов, размер жидкой обла-
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сти, прилегающей к сфере, уменьшается, а линии тока плотнее 

прижимаются к сфере. При этом, как и в степенной среде, 

наблюдается стеснение потока границами квазитвердой области 

на периферии, что приводит к увеличению скорости потока 

вблизи сферы. То есть скорость обтекающего потока локально 

превышает скорость набегающего потока U. С увеличением 

предельного напряжения сдвига и числа Бингама не только со-

кращается размер жидкой области вокруг сферы, но и увеличи-

ваются вязкие напряжения при равной скорости сдвига в ней 

(
0  k ). Вполне очевидно, что это влечет усиление несу-

щих свойств жидкости и силы сопротивления (см. рис. 1б). При 

этом зависимость коэффициента сопротивления от числа Бин-

гама CD(Bn) близка к линейной при высоких Bn. 
 

а)    б) 

 
 

Рис. 1. а – зависимость отношения коэффициента  

сопротивления в степенной и ньютоновской жидкости от Re в 

степенной жидкости; б – зависимость коэффициента Y от Re для 

различных чисел Бингама в бингамовской жидкости 

 

Течение бингамовского флюида при умеренных числах 

Рейнольдса определяется соотношением Bn и Re. Здесь можно 

выделить два предельных случая: (1) пластические эффекты в 

течении слабы (Re/Bn > ~100); (2) в течении преобладают пла-

стические эффекты (Re/Bn < ~10). В первом случае картина те-

чения в целом близка к наблюдаемой при обтекании ньютонов-
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ской жидкостью, причем с увеличением числа Рейнольдса раз-

ница между течением бингамовской и ньютоновской жидкостей, 

а также разница в миле сопротивления и вовсе исчезает.  

Во втором случае картину течения определяют пластиче-

ские эффекты, которые усиливаются с ростом Bn при фиксиро-

ванном Re. При этом не только сокращаются размеры жидкой 

области, но и увеличивается эффективная вязкость внутри нее, 

подавляя в течении инерционные эффекты. По этой причине с 

увеличением числа Бингама картина обтекания сферы становится 

близкой к ползучему режиму течения без отрыва потока даже при 

высоких значениях Re. Коэффициент силы сопротивления 

Y(Re, Bn) практически не зависит от числа Рейнольдса (см. 

рис. 1б), а сама эта сила пропорциональна скорости набегающего 

потока.  

Модель жидкости Хершеля – Балкли, являясь суперпози-

цией степенной и бингамовской моделей, сочетает в себе свой-

ства обеих. Поэтому особенности течения, свойственные сте-

пенной и бингамовской жидкостям, присущи и жидкости Хер-

шеля – Балкли. В этом случае для коэффициента сопротивления 

была разработана корреляция, аппроксимирующая расчетные 

данные с погрешностью, не превышающей 4 %. 

 24 ,Re , Re,D HB HB HBC Y n Bn

     
1/( 1)

1 2,Re , , ,
n

HB HB HB PL HB HB HB HBY n Bn Y Q n C n Bn C Bn


  

 

 
22 0.687 0.131 0.193

Re, 1 1.375 1.11

0.15 0.309 0.17 Re ,

PL

n n

Y n n n

n n  

   

  

54 ( )( )

3Re 1 ( ) Re HBHB C nC n

HB HB HBQ C n Bn  
 

, 

где 2

1 1.09 0.3 0.214 ,HBC n n   2

2 1.79 2.64 0.909 ,HBC n n    
2

3 28.6 18.3 68.9 ,HBC n n   2

4 0.566 0.01 0.384 ,HBC n n    
2

5 0.73 0.464 0.045 , 1 .HBC n n n n       
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Совместное течение жидкости и газа – классическая зада-

ча гидродинамики. Решение этой проблемы часто разделяют на 

два этапа: определение напряжений газа на поверхности пленки 

и последующий расчет эволюции волн в жидкости. В данной 

работе рассматривается моделирование динамики нелинейных 

волн на горизонтальной пленке тяжелой жидкости в известном 

поле напряжений на границе раздела фаз. 

В случае, когда функция ),( txhy  , определяющая поло-

жение точек границы области, является однозначной, существу-

ет непрерывно дифференцируемое преобразование координат, 

переводящее область течения жидкости в полосу постоянной 

толщины: 

  tttxhyxx  ),,(,  .   (1) 

Для вязкой пленки жидкости, свободно стекающей по вертикаль-

ной плоскости, преобразование (1) было выполнено в работе [1] 

для системы уравнений гидродинамики, выписанной в тензорной 

форме, инвариантной относительно систем координат. 

Целью работы является получение модельной системы 

уравнений, описывающей эволюцию длинноволновых возмуще-

ний границы раздела при умеренных числах Рейнольдса жидко-

сти, и одного модельного уравнения для случая малых чисел 

Рейнольдса. 

В рассматриваемой постановке граничные условия прили-

пания имеют привычный вид: 0),0,( txu , 0),0,( txv , 0 , – 

а условие непротекания записывается так: 

mailto:tsvel@itp.nsc.ru
mailto:vozhakov@gmail.com
mailto:theory@itp.nsc.ru
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0),1,(  txv
dt

d
, 1 . 

Для касательных и нормальных напряжений на границе раздела 

соответственно имеем 
























dketkhkkTTtxTtx
u ikx

g ),(ˆ)(1),(),1,( 0



,  (2) 

KdketkhkkxKtxPp ikx
g  2),(ˆ)P()(P2),( 0  





. (3) 

Здесь ),( txTg , ),( txPg  – распределение касательных и нормаль-

ных напряжений газа на поверхности пленки, 0T , )(0 xP  – их не-

возмущенные составляющие, )(),( kPkТ  – Фурье-компоненты 

пульсаций напряжений газа, обусловленные криволинейностью 

границы раздела, K  – средняя кривизна поверхности, ),(ˆ tkh  – 

Фурье-компоненты разложения формы поверхности: 

   




 dxetxhtkh ikx),(
2

1
),(ˆ


. 

С учетом (2), (3) система уравнений для горизонтальной 

пленки принимает вид: 































x

h
gh

u

hx

hhuvh

x

hu

t

uh
2

2

3

32










 

dketkhkPik
hh ikx),(ˆ)(2













, 

0
















vh

x

uh

t

h
.    (4) 

Здесь h – толщина пленки, u и v – контрвариантные компоненты 

продольной и поперечной скоростей соответственно,  – по-

верхностное натяжение,  – плотность,  – коэффициент вязко-

сти жидкости, dxdP0 . Часто  = const, а, как показывают 

оценки для достаточно широких каналов, слагаемым в (4), со-
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держащим  , можно пренебречь. В дальнейшем ограничимся 

именно этим случаем. 

Перепишем систему уравнений (4) в безразмерном виде 

(знак обезразмеривания опускаем): 
2

2( ) ( ) ( )
Re ReW xxx

uh u h uvh
hh

t x
 



   
    

   
 

2 2 Re
Re ( ) ikx

k

u
h ih k p k e dk h

h Fr


   , 

( ) ( )
0

h uh vh

t x 

  
  

  
. 

Здесь введены безразмерные параметры: 
2

0 0 0 0

2

0 0 0 0

Re , , ,
u h u h

We Fr
u h gh l

 


 
    . 

Масштабы толщины h0 и скорости u0 выбирались так, чтобы для 

безволнового течения безразмерная толщина пленки 1h   и 

безразмерный расход пленки 1Q  .  

Граничные условия на границе раздела имеют вид: 

0
ˆ( ,1, ) Re (1 ( ) )ikx
k

u
x t h h k k e dk  




 

  , ( ,1, ) 0v x t  .  (5) 

В случае малых расходов (Re ~ 1) вследствие малости 

толщины пленки по сравнению с длиной волны решение этой 

системы представляется в виде рядов по малому параметру : 
0 1 ...u u u   , 0 1 ...v v v      (6) 

Ограничиваясь в (6) двумя первыми членами, после подстанов-

ки полученных для них выражений в соответствующее гранич-

ное условие из (5), получаем искомое эволюционное уравнение 

для толщины пленки: 

3 3 21 Re ˆ2 Re ( ) 0.
3

1

3

ikx
t x xxx x kh hh Wh h h h h h k k e dk

x Fr
  

 
    

  
 

 

Для малых, но конечных возмущений это уравнение преоб-

разуется к виду: 
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   
2 4

2

2 4
ˆ2 3 , 0

Re

ikxH H H H Fr
H ik Т k H k t e dk

t x x x





   
    

     . (7) 

Здесь H – преобразованное отклонение толщины пленки от не-

возмущенного уровня. 

Таким образом, в случае малых чисел Рейнольдса задача 

сводится к рассмотрению решений одного нелинейного интегро-

дифференциального уравнения. В работе аналитически постро-

ены слабо нелинейные решения уравнения (7) в окрестности 

нейтральных точек, исследован характер ветвления волн от не-

возмущенного решения, приведены примеры некоторых перио-

дических решений этого уравнения, у которых волновые числа 

отстоят достаточно далеко от нейтральных волновых чисел. 

 

Работа выполнена при финансовой поддержке гранта Рос-

сийского научного фонда (№ 14-22-00174). 
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Квазистационарное приближение Стокса используется для 

описания течений при малых числах Рейнольдса. Это могут 

быть течения высоковязких жидкостей, стекол [1] и лавы [2] или 

течения в наноразмерных областях [3]. Плоские модели позво-
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ляют качественно исследовать эффекты, проявляющиеся в таких 

течениях [4]. В [5] был описан метод расчета плоских стоксовых 

течений со свободной границей, основанный на разложении 

давления в ряд по полной системе гармонических функций. 

Структура этой системы зависит от топологии области. Исполь-

зуя полученное распределение давления, мы рассчитываем ско-

рость жидкости на границе и исследуем движение границы. 

В гомобарическом приближении распределение давления 

предполагается однородным и равным среднему давлению в об-

ласти. В случае капиллярных сил закон убывания периметра, 

полученный в гомобарическом приближении, является верхней 

границей для истинного закона эволюции периметра, что позво-

ляет построить строгую верхнюю границу времени существова-

ния области с заданной топологией. Гомобарическое приближе-

ние позволяет получить простое аналитическое выражение для 

скорости границы. Полученный в этом приближении закон эво-

люции границы качественно согласуется с точным решением. 

Основные соотношения. Рассмотрим стоксово течение 

вязкой ньютоновской жидкости в двумерной области 2G R с 

подвижной, вообще говоря, многосвязной границей Г. Пусть 

Г0 – внешняя граница области, ( 1,2,..., )kГ k m  – внутренние 

границы (границы «пузырей»); 
0

m

k

k

Г Г


 (см. рисунок). 

 

 
 

Область G с многосвязной границей Г 
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Уравнения движения данной задачи имеют вид: 

0, 0,
p v

x x

 

 

 
 

 
 

v v
p p

x x

 
 

 

 
  

    
  
 

,  (1) 

а граничные условия – , fnp 


 где v  – компоненты век-

тора скорости, p – давление,  – коэффициент динамической 

вязкости, δ – δ-символ Кронекера, f – компоненты внешней 

поверхностной силы, n  – компоненты вектора внешней нор-

мали к границе. По дважды повторяющимся индексам предпо-

лагается суммирование. 

Эволюция подвижной границы определяется из условия 

равенства нормальной скорости движения границы Vn и нормаль-

ной компоненты скорости жидкости на границе: 
n

Г
V v n  . 

Расчет давления. Введем в G гладкое скалярное поле и 

гладкое векторное поле , связанные соотношением 

1

2 x x




 




 
  

  
 

.  (2) 

Используя (1), (2), получаем интегральное тождество 

1

2
p dG f dГ     .    (3) 

В случае действия капиллярных сил  /f n n x        ( – 

коэффициент поверхностного натяжения) (3) приобретает вид: 

2
p dG dГ


   .    (4) 

Полагая в (4) 1  , получаем выражение для среднего давления 

в области /(2 )p L S , где L, S – периметр и площадь области 

соответственно. 

Согласно (1), давление является гармонической функцией. 

Введем в G полную систему гармонических функций n и пред-

ставим давление в виде разложения по этой системе функций: 
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k k

k

p p  . Тогда, используя (4), получаем систему алгебраи-

ческих уравнений для определения коэффициентов этого разло-

жения: 

  .
2

m k k k

n

dG p dГ


        (5) 

Расчет скорости. Поле скоростей на границе области 

определяется соотношением 

1

2
k k

k

v n p   


 
   

 
 . 

В гомобарическом приближении выражение для скорости на 

границе существенно упрощается:   /(2 )v n p x     , – но 

позволяет качественно верно описывать деформацию области. 

Это приближение позволяет получить строгое неравенство для 

закона убывания периметра 

 
2

2 1
2 2

dL L
m

dt S





 
     

 
, 

из которого вытекает верхняя оценка времени схлопывания пу-

зырей. Например, время существования области с одним пузы-

рем не превышает 

 
2 2

1
0

S S

L





 
 
 
 

. 
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Сочетание уникальных свойств в низкоразмерных струк-

турах полупроводниковых материалов (нитевидные кристаллы − 

вискеры, микроплаcтинки, микротрубки и т.п.) открывает широ-

кие возможности для их практического применения в различных 

областях. Большинство свойств этих объектов объясняется вы-

соким совершенством их кристаллической структуры, т.к. коли-

чество дефектов в них значительно меньше, чем у массивных 

кристаллов. В настоящее время широкое распространение полу-

чили различные методы синтеза вискеров многих полупровод-

ников (Si, Ge, Te, GaAs, ZnO, GaP, InSb): термовакуумное испа-

рение, молекулярно-лучевая эпитаксия, рост из газовой фазы с 

использованием металлоорганических соединений, электролиз, 

лазерная абляция, магнетронное распыление и т.д. Уже изготав-

ливаются приборные структуры с использованием как массива 

вискеров, так и отдельного вискера (транзисторы, туннельные 

диоды, светоизлучающие устройства, сенсоры, зонды для атом-

но-силовых микроскопов, автоэмиссионные катоды и т.д.). По-

mailto:egdada@mail.ru
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этому актуальны фундаментальные и прикладные исследования 

по синтезу, свойствам и применению низкоразмерных полупро-

водниковых структур. 

Ранее мы сообщали о получении эпитаксиальных пленок 

теллура методом термохимической активации [1]. Главной осо-

бенностью метода является обеспечение атомарного состава га-

зовой фазы теллура и технологическая возможность проведения 

процесса в равновесных условиях. Дальнейшая работа показала, 

что метод обладает возможностями регулирования пересыще-

ния в широких пределах за счет изменения технологических па-

раметров роста (давление водорода в системе, температуры зо-

ны тигля Т2 и подложки Т1, перепад температур между зонами 

Т = Т2 – Т1). Это позволило определить технологические режи-

мы синтеза вискеров и микропластин теллура, чему и посвящена 

данная работа. 

На рис. 1а представлена морфология поверхности осадка 

теллура на подложке из слюды. Поверхность состоит из хорошо 

ограненных микрокристалликов. Такой габитус микрокристал-

лликов свидетельствует о протекании процессов кристаллообра-

зования в равновесных условиях в системе «кристалл – пар». Как 

известно, равновесная форма кристалла соответствует его кри-

сталлической структуре [2]. Согласно правилу Кюри – Вульфа, 

наиболее развитыми на поверхности кристалла будут грани с 

наименьшими скоростями роста, т.е. огранка кристалла опреде-

ляется медленно растущими гранями (с минимальными индек-

сами Миллера hkl). 

Вульф также показал, что равновесная форма связана со 

свободной энергией граней, и предположил, что грани кристал-

ла будут расти со скоростями, пропорциональными их поверх-

ностным энергиям. Из кристаллохимической особенности 

структуры теллура следует, что силы связи вдоль оси с и, следо-

вательно, свободная энергия базисной плоскости (001) в не-

сколько раз больше, чем соответствующие значения для приз-

матических поверхностей {100}. Такое различие в свободной 

поверхностной энергии между базисной и призматической 

плоскостями приводит к росту кристалла в форме протяженных 
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вдоль оси с гексагональных призм − вискеров (рис. 1б, г). Ха-

рактерные размеры вискеров: диаметр 1–100 мкм, длина 10–

10000 мкм (!). В отдельных случаях наблюдается рост полых 

вискеров (рис. 1д). 

 

 
 

Рис. 1. а – морфология поверхности слоя теллура на подложке 

из слюды; б – зарождение вискеров; г и д – шестигранная форма 

вискеров (г – боковая поверхность, д – конец полого вискера) 
 

При соответствующих технологических параметрах (на 

более поздних стадиях осаждения) на поверхности эпитаксиаль-

ной пленки теллура наблюдается формирование микропласти-

нок (рис. 2). 

Теллур относится к узкозонным полупроводниковым ма-

териалам (ширина запрещенной зоны около 0,34 эВ), прозрачен 

в инфракрасной области 4–20 мкм, демонстрирует сильную не-
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линейность оптических свойств. Сочетание пьезоэлектрических 

свойств с чрезвычайно большой величиной коэффициента аку-

стооптического качества (М > 500·10
–15

 c
3
/г) делает его перспек-

тивным материалом для создания акустооптических устройств 

(дефлекторы, фильтры), работающих в дальнем инфракрасном 

диапазоне. Отдельные вискеры и микропластинки теллура, по-

лученные в данной работе, могут быть использованы для изго-

товления приборных структур методами микротехнологии. 

Возможно также использование данных одномерных и двумер-

ных микрокристаллов теллура при создании микроэлектромеха-

нических систем (МЭМС). 
 

 
 

Рис. 2. Микропластинки теллура, выросшие на поверхности 

эпитаксиальной пленки теллура  

(подложка – свежий скол слюды) 
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Газоразрядная плазма в смеси химически активных ве-

ществ может быть средством получения наночастиц в результа-

те химических реакций. Формирование наночастиц обычно рез-

ко изменяет свойства плазмы и параметры горения разряда [1]. 

В содержащей наночастицы плазме наблюдается широкий ряд 

интересных эффектов, многие из них еще не полностью иссле-

дованы. Так, в экспериментах наблюдаются сильные периодиче-

ские вариации параметров плазмы в емкостном высокочастот-

ном разряде в смеси аргона с ацетиленом [2]. Зондирование ла-

зерным лучом показывает формирование и рост углеводород-

ных наночастиц благодаря диссоциации ацетилена. Наночасти-

цы вырастают до определенного размера путем захвата актив-

ных радикалов, пока сила тяжести не осаждает их на поверх-

ность электрода, после чего цикл роста повторяется. На началь-

ной стадии формирования наночастиц параметры плазмы меня-

ются быстро, и при некотором размере частиц происходит пере-

ход между емкостной и объемной модами горения разряда. Дру-

гой интересный эффект наблюдается в эксперименте с после-

свечением плазмы, сильно загрязненной нанопылью [3]. При 

выключении напряжения разряда в первый момент наблюдается 

резкий рост плотности электронов в плазме. 

Для исследования подобных эффектов разработана кине-

тическая модель взаимодействия газоразрядной плазмы с нано-

частицами, основанная на решении уравнений Больцмана для 

электронов и ионов методом частиц в ячейках. Перенос заря-

женных наночастиц в плазме описывается в диффузионно-

дрейфовом приближении с учетом силы ионной тяги. Заряд ча-

стиц рассчитывается из равенства потоков ионов и электронов 
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на поверхность частиц. Электрическое поле определяется реше-

нием уравнения Пуассона. Детальное описание модели дано в 

[4]. 

 
Рис. 1. а – рассеянный лазерный сигнал от наночастиц 

в эксперименте; b – расчетный профиль их плотности; 

1 соответствует rd = 20 нм, 2 – 30 нм и 3 – 90 нм 
 

Моделирование высокочастотной газоразрядной плазмы с 

растущими углеводородными наночастицами в условиях, анало-

гичных эксперименту [2], воспроизвело наблюдаемые измене-

ния параметров плазмы с увеличением размера частиц и позво-

лило прояснить механизм перехода между модами горения раз-

ряда. Баланс сил, действующих на формирующиеся наночасти-

цы, определяет их распределение по разрядному промежутку. 

На начальной стадии роста, когда радиус частиц rd не превыша-

ет 30 нм, разряд горит в емкостной моде, наночастицы сосредо-

точены в двух узких областях вблизи границ приэлектродных 

слоев плазмы. Концентрация плазмы в этот период быстро пада-

ет при одновременном возрастании температуры электронов. 

При дальнейшем росте наночастиц, вследствие изменения дей-

ствующих на них сил, происходит уширение областей их распо-

 

 

а) 

 

 

 

 

 

 

b) 
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ложения с постепенным проникновением частиц в квазиней-

тральную область плазмы. После достижения rd = 30 нм проис-

ходит переход к объемной моде горения разряда. При дальней-

шем росте rd > 45 нм параметры плазмы стабилизируются, а на-

ночастицы по мере роста заполняют квазинейтральную область, 

что полностью соответствует эксперименту [5] (см. рис. 1). 

Другой интересный эффект был обнаружен при исследо-

вании послесвечения высокочастотной плазмы в смеси аргона с 

ацетиленом [3]. При выключении напряжения разряда концен-

трация электронов в чистой плазме экспоненциально убывает, 

тогда как в сильно запыленной наночастицами плазме демон-

стрирует резкий рост в несколько раз за время порядка 100 мкс с 

последующим более медленным спадом. Для исследования это-

го эффекта в кинетическую модель плазмы было включено вы-

свобождение электронов с поверхности наночастиц при измене-

нии параметров окружающей плазмы. Также в кинетику разряда 

был включен учет метастабильных атомов аргона. Проведенное 

моделирование послесвечения показало, что аномальное возрас-

тание плотности электронов хорошо объясняется высвобожде-

нием электронов с поверхности заряженных наночастиц при 

охлаждении плазмы и количественно согласуется с эксперимен-

тальными наблюдениями при различных rd [6]. Эффект только 

от метастабильных атомов не позволяет объяснить быстрый 

рост электронной плотности. 

Для исследования условий формирования наночастиц из 

углеводородных ионов, радикалов и молекул была разработана 

гибридная модель плазмы Ar/C2H2, включающая описанную 

выше кинетическую модель разряда и плазмохимическую мо-

дель на основе уравнений баланса, учитывающую формирова-

ние тяжелых ионов и радикалов размером до C12. Модель вклю-

чала 22 вида ионов, 12 радикалов и 8 молекул, участвующих в 

146 различных реакциях [7]. В реакциях рассеяния электронов 

рождаются легкие реагенты, а более тяжелые появляются благо-

даря реакциям. Получены равновесные распределения различ-

ных реагентов в плазме, показано, что тяжелые ионы являются 

важными прекурсорами роста наночастиц, т.к. их концентрация 
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превышает 10
7
 см

–3
. Более упрощенная плазмохимическая мо-

дель с уменьшенным числом реакций [8] применялась для ис-

следования зависимости параметров плазмы от содержания 

C2H2. Расчеты показали, что максимальна концентрация прекур-

соров  роста  (отрицательных  ионов),  тем  самым  наиболее  

эффективная генерация наночастиц достигается при содержании 

C2H2 около 5 %, что согласуется с экспериментальными наблю-

дениями. 

 

Работа выполнена при частичной поддержке РФФИ (грант 
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Многофазные микротечения играют важную роль во мно-

гих системах, и их точное количественное описание необходимо 

для различных практических приложений. Поведение жидко-

стей в микросистемах может существенно отличаться от макро-

скопических течений, т.к. характеризуется другим соотношени-

ем вязких, поверхностных и инерционных сил. Таким образом, с 

прикладной точки зрения микромасштабное моделирование 

многофазных течений является весьма востребованным. 

Для корректного описания процесса необходимо непо-

средственно учитывать положение и структуру межфазной гра-

ницы и связанные с ней силы поверхностного натяжения как на 

границе жидкость – жидкость, так и на контакте жидкости со 

стенками. 

В данной работе была протестирована численная методи-

ка расчета двухфазных течений со свободной поверхностью для 

Т-образного канала, по которому движутся две жидкости 

навстречу друг другу с различными расходами [1, 2]. Жидкость 

первая – вода, жидкость вторая – керосин. Геометрия канала 

представлена на рис. 1, где a = 10
–3 

м, b = 2·10
–4

 м, c = 2·10
–3

 м, 

d = 4·10
–4

 м, f = 2·10
–4

 м. 

Математическое моделирование двухкомпонентных пото-

ков жидкость – жидкость проводилось VOF-методом. Для моде-

лирования поверхностного натяжения использовался CSF 

(Continuum Surface Force) алгоритм [3], суть которого состоит во 

введении в уравнение движения дополнительной объемной си-

лы, определяемой соотношением sF k F  , где σ – коэффи-

mailto:an_riv@mail.ru
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циент поверхностного натяжения, k – кривизна свободной по-

верхности, которая определяется как дивергенция вектора нор-

мали:  ||/ nk n . 
 

 
 

Рис. 1. Геометрия микроканала 
 

Нормаль к свободной поверхности вычисляется, в свою 

очередь, как градиент объемной доли жидкой фазы в ячейке: 

Fn .
 
При этом на твердой стенке величина вектора нормали 

определяется по краевому углу  смачивания:
 

cos sin ,w wn n      

где wn , w – нормальный и тангенциальный к стенке векторы. 

Коэффициент поверхностного натяжения на поверхности 

керосин – вода принимался равным 0.0487 Н/м. Расчеты прово-

дились для различных соотношений массовых расходов воды и 

керосина (см. таблицу). 

 

Значения расходов 

Режим течения 
Расход воды, 

мкл/мин 

Расход керосина, 

мкл/мин 

Скользяще-снарядный 24 1300 

Серпантинный 4000 4000 

  960 240 
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Картина течения при заданном соотношении расходов и 

краевом угле смачивания, равном 90°, приведена на рис. 2 и 3. 

Результаты сравнивались с экспериментальными данными, по-

лученными в ИТ СО РАН. Поскольку точное значение краевого 

угла смачивания в эксперименте не было известно, расчеты бы-

ли проведены для нескольких значений. 
 

а)  б)  в) 

 
 

Рис. 2. Скользяще-снарядный режим течения: 

а – плотность; б – модуль скорости; в – эксперимент 

 

 а)  б)  в) 

 
 

Рис. 3. Серпантинный режим течения: 

а – плотность; б – модуль скорости; в – эксперимент 

 

Показано, что при одинаковом соотношении расходов во-

ды и керосина в зависимости от значения краевого угла смачи-
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вания наблюдаются совершенно различные режимы течения. 

Поэтому при проведении расчетов необходимо внимательно 

следить, чтобы его значение максимально соответствовало дан-

ным рассматриваемого эксперимента. Выявлено, что характер 

течения при σ = 90° лучше всего согласуется с эксперименталь-

ными данными. В целом, по результатам тестирования было по-

казано, что численная методика хорошо описывает эксперимент. 

 

 а)  б)  в) 

 
 

Рис. 4. Параллельный режим течения: 

а – плотность; б – модуль скорости; в – эксперимент 
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Механические резонаторы с субмикронными размерами и 

создаваемые на их основе наноэлектромеханические системы 

(НЭМС) представляют интерес как для фундаментальной науки, 

так и для практических приложений. Физические механизмы 

возбуждения и детектирования колебаний НЭМС имеют осно-

вополагающее значение для этой области исследований. Особо-

го внимания заслуживает изучение тех физических механизмов, 

которые позволяют создавать НЭМС, сочетающие в одном 

устройстве резонатор, актюатор и детектор и не требующие ис-

пользования сторонних устройств, таких как источники сильных 

магнитных полей, оптическое оборудование, туннельные мик-

роскопы и т.д. В настоящей работе мы демонстрируем, что со-

здание таких НЭМС возможно на основе гетероструктур 

GaAs/AlGaAs с двумерным электронным газом, и уделяем осо-

бое внимание физическому механизму возбуждения колебаний. 

Экспериментальный образец был создан на основе гетеро-

структуры GaAs/AlGaAs [1], выращенной методом молекуляр-

но-лучевой эпитаксии. Гетероструктура толщиной 166 нм, со-

держащая посередине двумерный электронный газ, выращива-

лась поверх жертвенного слоя Al0,8Ga0,2As толщиной 400 нм. Ла-

теральная геометрия образца задавалась методом электронной 

литографии с последующим анизотропным плазмохимическим 

травлением. Образец представлял собой механический резона-

тор-кантилевер, имеющий длину 3 мкм, ширину 1.3 мкм и тол-

щину 166 нм, содержащий П-образный канал проводимости, со-

единяющий две области двумерного электронного газа – исток S 

и сток D. Образец был оснащен тремя боковыми затворами. По-
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сле задания латеральной геометрии жертвенный слой селектив-

но удалялся из-под кантилевера путем травления в водном рас-

творе плавиковой кислоты концентрации 1:100. 
 

 
 

Рис. 1. Изображение экспериментального образца  

(проводящего наномеханического резонатора-кантилевера), 

полученного с помощью сканирующего электронного  

микроскопа: S – исток, D – сток, G0, G1, G2 – боковые затворы 
 

Во время измерений образец находился в вакуумном объ-

еме при температуре жидкого гелия (4.2 К). Механические ко-

лебания кантилевера возбуждались путем подачи на затвор G0 

суммы постоянного напряжения и переменного сигнала, имею-

щего высокую, близкую к резонансной частоту f1. Для детекти-

рования колебаний, приводящих к когерентному высокочастот-

ному изменению сопротивления кантилевера, канал проводимо-

сти использовался в качестве гетеродинного смесителя. Между 

истоком S и стоком D подавалось переменное напряжение, име-

ющее частоту f2 = f1 – 10 кГц. Измеряемыми величинами были 

синфазная и квадратурная компоненты тока, протекающего через 

кантилевер. Измерения проводились на низкой частоте f2 – f1 ме-

тодом синхронного детектирования, что позволило избежать из-

вестных трудностей [2], связанных с измерением высокочастот-

ного электрического отклика НЭМС, имеющих высокое выход-

ное сопротивление. 

На вставке рис. 2а показана зависимость амплитуды тока 

от частоты возбуждающего сигнала. Кривая хорошо аппрокси-

мируется лоренцовской функцией, т.е. имеет такой же вид, как 

зависимость амплитуды вынужденных колебаний резонатора от 
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частоты возбуждающей силы. Резонансная частота соответству-

ет фундаментальной моде изгибных колебаний кантилевера в 

направлении, перпендикулярном к поверхности. Добротность 

системы составляет 47 000 – величину, бóльшую по сравнению с 

обычно наблюдаемыми значениями для НЭМС на основе 

GaAs/AlGaAs [3]. При повышении амплитуды возбуждения ко-

лебания становятся нелинейными (см. рис. 2а). 

 

а) б) 

 
 

Рис. 2. а – механический резонанс, детектируемый путем  

измерения тока, протекающего через кантилевер;  

б – зависимость резонансной частоты от постоянного  

напряжения на затворе. Вставка: изменение знака затворного 

напряжения приводит к смене знака измеряемого сигнала  

(по оси x отложена частота возбуждения) 
 

Известным методом возбуждения колебаний НЭМС с по-

мощью затворов является емкостной метод: приложение разно-

сти потенциалов между проводящим резонатором и близлежа-

щим электродом приводит к появлению такой же силы притя-

жения между ними, как между обкладками конденсатора. Одна-

ко в нашем случае колебания плоского кантилевера возбужда-

ются в направлении, перпендикулярном к поверхности, в то 

время как затвор расположен в одной плоскости с кантилевером. 

В этом контексте источник силы, действующей на кантилевер, 

заранее не очевиден и требует дополнительного изучения. На 

рис. 2б показана зависимость резонансной частоты от постоян-
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ной составляющей напряжения, подаваемого на затвор G0. Из-

меренная зависимость хорошо аппроксимируется квадратичной 

функцией. Было обнаружено, что при нулевом затворном 

напряжении резонанс не возбуждается, а при смене знака 

напряжения на затворе измеряемый сигнал также меняет знак 

(см. вставку на рис. 2б). Полученные данные указывают на то, 

что сила, действующая на кантилевер, обусловлена емкостным 

взаимодействием с затвором. Характерная параболическая зави-

симость резонансной частоты от затворного напряжения объяс-

нима известным для систем с емкостным возбуждением эффек-

том – электростатическим размягчением, возникающим из-за 

того, что действующая на кантилевер сила зависит не только от 

затворного напряжения, но и от величины изгиба кантилевера. 

Полученные результаты показывают, что на основе резо-

наторов, изготавливаемых из гетероструктур GaAs/AlGaAs, 

можно создавать гибридные НЭМС, сочетающие в себе актюа-

торы и детекторы колебаний, а также преобразователи высоко-

частотного электрического отклика системы в легко измеряе-

мый низкочастотный сигнал. 

 

Работа  поддержана  РФФИ (гранты  №№ 15-02-05774,  

13-02-01153) и РАН. 
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Ранее нами показано, что окисление массивных образцов 

металлов (Zn, Al, Zr, W, Fe) в сверхкритических флюидах (СКФ) 

H2O, CO2 и H2O/CO2 приводит к образованию оксидных наноча-

стиц, морфология и свойства которых зависят от условий про-

цесса (см., например, [1]). Одним из способов воздействия на 

скорость окисления, форму, размер и другие физические свой-

ства  наночастиц  оксидов  металлов  может  быть  использова-

ние постоянного электрического поля [2]. В данной работе 

представлены результаты экспериментального исследования 

влияния постоянного электрического поля (E = 0–300 кВ/м) на 

скорость окисления массивных образцов Zn, Zr, Cu в СКФ на 

основе H2O и/или CO2, морфологию наночастиц и структуру 

окисленного слоя. 

Эксперименты проведены в электрически изолированном 

реакторе на стенде для исследования физико-химических про-

цессов в СКФ. Порядок проведения экспериментов и расчетов 

описан в [2]. Электроды изготавливали в виде пластин: анод – 

исследуемый образец, катод – медь. Величина напряженности 

электрического поля E зависела от расстояния между электро-

дами и подаваемого напряжения U. Пространственное распре-

деление E и температуры T в экспериментальной ячейке иссле-

довали в программном комплексе ANSYS. Расчеты показали 

равномерное распределение электрического поля в пространстве 

между электродами. Во всех опытах образцы после взаимо-

mailto:andrshi@itp.nsc.ru
mailto:shishkin@corp.nstu.ru
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действия с СКФ сохраняли свою форму. Окисленные образцы 

исследовали на рентгеновском дифрактометре Bruker D8 

ADVANCE и сканирующем электронном микроскопе (SEM) 

Hitachi S-3400N, оборудованном EDX-спектрометром. 

При исследовании окисления Zn в СКФ H2O при 

T = 673 К, P = 23 МПа установлено, что константа скорости ре-

акции k линейно увеличивается с ростом E [2]. Уменьшение 

давления H2O до 17.5 МПа при 673 К приводит к резкому паде-

нию ионного произведения воды и, соответственно, влияния 

электрического поля на k. В экспериментах без электрического 

поля на поверхности и в объеме окисленного слоя обнаружены в 

основном равноосные (средний размер ≈ 80 нм) наночастицы 

ZnO (рис. 1а). Структура слоя в объеме однородная. При 

E ≈ 300 кВ/м средний размер равноосных наночастиц уменьша-

ется до 50 нм, появляются частицы в виде наностержней, т.е. 

проявляется кристаллографическая анизотропия роста граней. 

Окисленный слой состоит из чередующихся областей с разной 

плотностью и различным пространственным распределением 

наночастиц ZnO (рис. 1б). 
 

а) б) 

  
 

Рис. 1. SEM-изображения структуры слоя ZnO, полученного: 

а – при E = 0; б – при E ≈ 300 кВ/м  

(пример структуры рыхлой области) 
 

При окислении Zn в СКФ H2O/CO2 (T = 673 К, 

P = 35 МПа) преобладают наночастицы ZnO пластинчатой фор-

мы с размером по плоскости 100–200 нм и толщиной 25–30 нм. 
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С ростом доли CO2 в СКФ увеличивается доля наностержней 

ZnO. По данным рентгенодифракционного анализа и EDX-

спектрометрии обнаружены остаточные количества ZnC2O4 и 

ZnCO3. В результате образования и последующего разложения 

ZnC2O4  и  ZnCO3  в  слое  ZnO  образуются  поры.  В  условиях 

действия электрического поля возрастают доля наностержней 

ZnO и пористость окисленного слоя (рис. 2а). На окисление Zn в 

СКФ CO2 (T = 673 К, P = 25 МПа) постоянное электрическое 

поле (E ≈ 300 кВ/м) заметного действия не оказывает. На по-

верхности Zn образуется плотный слой ZnO, препятствующий 

дальнейшему окислению. 
 

а) б) 

  
 

Рис. 2. SEM-изображения: а – поперечного среза слоя ZnO  

(темно-серый) на Zn (светло-серый), полученного  

при E ≈ 300 кВ/м; б – структуры слоя Cu2O 

 

Окисление Zr в СКФ CO2 (T = 823 К, P = 20 и 14 МПа) 

приводит к образованию ZrO2 в моноклинной и тетрагональной 

фазах и аморфного углерода. При продолжительности экспери-

мента 4 ч в условиях E = 0 прореагировало 0.02 % Zr, а в усло-

виях E ≈ 300 кВ/м – 0.33 % Zr. Существенное увеличение скоро-

сти окисления возможно в результате повышения температуры 

анода из-за выделения тепла при протекании электрического то-

ка I по поверхности кварцевых изоляторов между электродами. 

Повышение поверхностной проводимости этих изолято-

ров в процессе эксперимента связано с непрерывным осаждени-
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ем аморфного углерода. Возрастающая зависимость I(t) имеет 

волнообразный характер, что свидетельствует о неравномерно-

сти скорости образования углерода и, следовательно, о перио-

дическом увеличении скорости окисления Zr. Такая периодич-

ность может быть связана с растрескиванием (из-за разности 

плотностей оксида и металла) окисленного слоя по мере роста 

его толщины (видно на SEM-изображениях) и увеличением до-

ступа CO2 к поверхности Zr. 

Окисление медного анода в СКФ H2O с образованием на-

ночастиц проведено при T = 673 К, P = 34 МПа, U ≤ 900 В, 

I ≤ 42 мА, т.е. в условиях электропереноса ионов. Результаты 

анализа окисленного слоя показали образование равноосных аг-

ломератов Cu2O размером 200–500 нм, состоящих из пластинча-

тых наноструктур толщиной < 50 нм (рис. 2б). 
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электронно-микроскопический и Д.А. Яценко – за рентгено-

структурный анализы образцов. 

Работа  выполнена  при  поддержке  РФФИ  (грант    

№ 13-08-00119). 

 

1. Vostrikov A.A., Fedyaeva O.N., Shishkin A.V., Sokol M.Ya. 

ZnO nanoparticles formation by reactions of bulk Zn with H2O 

and CO2 at sub- and supercritical conditions: II. Morphology 

and properties of nanoparticles. J. Supercrit. Fluids. 2009. 

V. 48. P. 161–166. 

2. Шишкин А.В., Сокол М.Я., Шатрова А.В., Федяева О.Н., 

Востриков А.А. Формирование ZnO при окислении цинка 

около- и сверхкритической водой в условиях действия по-

стоянного электрического поля. Теплофизика и аэромеха-

ника. 2014. Т. 21, № 6. С. 761–766. 

 
 



 174 

УДК 53.086 

 

ПРИМЕНЕНИЕ ИОННО-КЛАСТЕРНОЙ 

ТЕХНОЛОГИИ ДЛЯ МОДИФИКАЦИИ 

ПОВЕРХНОСТИ ТВЕРДЫХ ТЕЛ 

 

А.А. Шмаков, Н.Г. Коробейщиков, В.В. Каляда, 

О.И. Пеньков, А.Е. Зарвин 
НГУ, alekshmakov@phys.nsu.ru, г. Новосибирск 

 

Актуальным направлением в физике последних лет явля-
ется получение и изучение кластерных пучков [1] и использова-
ние их уникальных свойств для прикладных задач [2]. Растущая 
заинтересованность пучками кластеров обусловлена их особен-
ным промежуточным положением между отдельными атомами, 
молекулярными соединениями, твердыми телами и жидкостями. 
Дискретная структура энергетических уровней в кластере и 
большая площадь поверхности по отношению к внутреннему 
объему обеспечивают кластерам новые уникальные свойства, 
разнящиеся от свойств атомов, молекул и макроскопических 
объектов. 

Интенсивные исследования кластерных потоков обеспе-
чили возникновение ряда полезных для практического примене-
ния направлений исследований: взаимодействие высокоэнерге-
тичных кластеров и кластерных ионов с поверхностью твердого 
тела, применение кластерных пучков для напыления пленок, по-
лучение новых материалов и обработка поверхности, в том чис-
ле для ее последующей модификации. 

В отделе прикладной физики научно-исследовательской 
части НГУ на протяжении ряда лет исследовались процессы 
формирования кластеров в чистых газах, таких как аргон, азот, 
метан, моносилан, кислород, изопрен, а также в их смесях [3] в 
сверхзвуковых импульсных и непрерывных струях. Ведутся ра-
боты по созданию технологической установки ионно-кластер-
ной полировки поверхности [4], являющиеся предметом насто-
ящего сообщения. 

Отличительной особенностью кластерной полировки яв-
ляется малая удельная энергия отдельных атомов, объединен-
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ных в кластерный ион, зависящая как от ускоряющего напряже-
ния, так и от размера кластера, а также иная, по сравнению с 
ионным пучком мономеров, индикатрисса рассеяния падающих 
на обрабатываемую поверхность частиц. При столкновении кла-
стера с мишенью воздействие не распространяется на глубин-
ные слои атомов мишени. 

На лабораторном стенде ЛЭМПУС-1, адаптированном для 
отработки отдельных элементов технологического процесса, ис-
следованы параметры пучков кластерных ионов, необходимых 
для обработки материалов. Использован эффект электростати-
ческой сепарации ионного потока по массам и отлажена мето-
дика определения состава ионно-кластерного потока методом 
задерживающего потенциала. Измерены распределения класте-
ров аргона по размерам в зависимости от условий эксперимен-
тов. Методами электронной спектроскопии изучены поверхно-
сти медных образцов после обработки кластерно-ионным пуч-
ком аргона. Достигнуто двукратное уменьшение шероховатости 
(см. рисунок). 

 

 
АСМ-изображение поверхности медного образца  

до (Sq = 83 нм) и после (Sq = 38 нм) обработки ускоренными  

кластерными ионами аргона с энергией 20 кэВ 
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На образцах слюды с напыленным тонким слоем золота 

достигнута минимальная среднеквадратичная шероховатость 

образцов 3 нм. Выработаны рекомендации по оптимизации про-

цесса полировки. Спроектирована, изготовлена и находится на 

стадии испытаний новая технологическая установка отдела 

КЛИУС, ориентированная на практическое использование кла-

стерных ионов для полировки поверхности изделий микроэлек-

троники и для других методик модификации поверхности твер-

дых тел. 

 

Работа выполнена при финансовой поддержке Министер-

ства образования и науки РФ (базовый проект НГУ № 2292) и 

гранта Правительства РФ (проект № 14.Z50.31.0019). 
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УДК 532 

 

РЕЖИМЫ ТЕЧЕНИЯ НЕСМЕШИВАЮЩИХСЯ 

ЖИДКОСТЕЙ В МИКРОКАНАЛАХ Т-ТИПА 

 

А.А. Ягодницына, А.В. Ковалев, А.В. Бильский 

ИТ СО РАН, yagodnitsinaAA@gmail.com, НГУ, г. Новосибирск 

 

В последнее десятилетие микрореакторы стали альтерна-

тивой традиционным реакторам в химической промышленности 

и биотехнологиях. Течение двухкомпонентных несмешиваю-

щихся жидкостей в каналах встречается в различных приложе-

ниях, таких как получение эмульсий, нитрование, экстракция 

и др. Очевидно, что конечный результат конкретного техноло-

гического процесса определяется режимами течения двухком-

понентной жидкости в канале. Для несмешивающихся жидко-

стей снарядный режим течения является характерным и опти-

мальным для проведения реакции. При таком типе течения теп-

ломассоперенос происходит за счет конвекции внутри снаряда и 

диффузии между соседними снарядами. Массоперенос при этом 

интенсифицируется благодаря циркуляции жидкости внутри 

снарядов. Однако есть и другие режимы течения, которые могут 

реализоваться в зависимости от различных параметров потока. 

Основной сложностью на настоящий момент является отсут-

ствие исчерпывающего обобщения научных результатов, позво-

ляющего однозначно предсказать режим и параметры потока 

двухкомпонентной жидкости, которые определяются большим 

числом факторов, влияющих на процесс. 

В настоящей работе проведена визуализация режимов те-

чения несмешивающихся жидкостей в микроканале Т-типа. Вы-

полнена визуализация режимов течения жидкость – жидкость в 

прямом микроканале прямоугольного сечения, а также в обла-

сти натекания жидкостей в микроканале Т-типа. Для несмеши-

вающихся жидкостей, керосина и воды, получены режимы тече-

ния в широком диапазоне чисел Вебера, включающем режимы с 

доминированием капиллярных сил и сил инерции. Были зафик-

сированы основные режимы течения, а именно: параллельный 
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(расслоенный), в том числе с волновой границей; снарядный; 

скользяще-снарядный; дисперсный (капельный); ривулетный 

(рис. 1). 
 

 

 
 

Рис. 1. Режимы течения в микроканале Т-типа:  

А – параллельный; Б – снарядный; В – капельный;  

Г – скользяще-снарядный; Д – ривулетный; Е – серпантинный 
 

Основным отличием выполненных экспериментов от дру-

гих являлось то, что обе жидкости смачивали канал. Следствием 

чего было существование такого режима, как ривулентный, при 

котором ручеек (ривулет) жидкости малого расхода протекал 

вдоль стенки. Для нашего случая характерно также отсутствие 

кольцевого режима течения. При больших числах Вебера был 

обнаружен новый режим течения, при котором форма межфаз-

ной границы имела периодическую волновую структуру. Дан-

ный режим был назван серпантинным. 

По результатам визуализации течения воды и керосина в 

прямом микроканале прямоугольного сечения была построена 

карта режимов. По аналогии с другими авторами для построе-

ния карты были выбраны числа Вебера по керосину и воде. Для 

малых чисел Вебера по керосину 10
–6

 < Wek < 10
–2

 и по воде    

10
–8

 < Wew < 10
–4

 характерен снарядный режим течения (снаря-

ды воды в несущей фазе – керосине). При увеличении расхода 

воды реализовывался скользяще-снарядный режим течения 

(скользящие снаряды керосина в несущей фазе – воде). Парал-

лельный режим течения существовал в широком диапазоне чи-
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сел Вебера 10
–4

 < Wek < 1 и по воде 10
–4

 < Wew < 1. При боль-

шом расходе керосина и малом расходе воды реализовывался 

дисперсный (капельный) режим течения с малой концентрацией 

полидисперсных капель воды. При числах Вебера по воде до 10
–5

 

происходил периодический отрыв двух капель, при этом соот-

ношение их диаметров составляло 2:3. При увеличении расхода 

воды размер капель был переменным и периодичность отрыва 

не наблюдалась. Ривулетный режим течения существовал при 

больших числах Вебера одной из жидкостей. Причем ривулет 

(ручеек) мог быть как керосиновый, так и водяной, при этом он 

являлся стационарным. При числах Вебера Wek ~ Wew ~ 1 реа-

лизовывался серпантинный режим. Важно отметить, что сер-

пантинный режим при числах Вебера до 6 по воде представлял 

собой стационарное течение. 
 

 
 

Рис. 2. Карта режимов течения несмешивающихся жидкостей 

керосин – вода в микроканале Т-типа 
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При дальнейшем увеличении расходов жидкости течение 

теряет устойчивость. Сравнение с работой [1], где также иссле-

довалось течение керосина и воды, но в гидрофобном канале 

малого размера, показывает следующее. В случае, когда одна из 

жидкостей канал не смачивает, снарядный режим течения суще-

ствует только для этой жидкости, а скользяще-снарядный режим 

вообще отсутствует. Кроме того, вместо ривулетного режима 

существует кольцевой режим, а параллельный режим существу-

ет в более широком диапазоне чисел Вебера. Мы считаем, что 

основная причина такого различия режимных карт заключается 

в различии контактных углов смачивания. Это означает, что для 

разных сочетаний жидкостей и материала каналов должны быть 

получены разные карты режимов. А само число Вебера не явля-

ется обобщающим параметром для построения режимной карты 

и должно быть модифицировано с учетом контактного угла сма-

чивания. 

 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (гранты №№ 14-

08-00961, 14-08-31502). 

 

1. Zhao Y., Chen G., Yuan Q. Liquid–liquid two-phase flow pat-

terns in a rectangular microchannel. A.I.Ch.E. J. 2006. V. 52. 

P. 4052–4060. 
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