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При разработке наносистем различного назначения важное значение имеет развитие ме
тодов характеризации и контроля качества наноматериалов, используемых в их конструкциях. 
Вследствие малости размеров элементов наносистем традиционные методы контроля материа
лов, используемые в машиностроении, в данном случае неприменимы и требуется разработка 
новых подходов, основанных на более тонких физических эффектах. При этом необходимо по
лучать как сведения о микроскопической структуре и состоянии образца, так и его интеграль
ные характеристики. Поэтому представляется актуальным изучение спектральных характери
стик наносистем в широком частотном интервале, включающем как собственные частоты ин
дивидуальных элементов наносистем, так и частоты, характеризующие наносистему в целом. В 
применении с наносистемам на основе углеродных нанотрубок (УНТ) этот интервал включает 
область от СВЧ до ИК диапазонов электромагнитной щкалы [1].

Использование спектральных свойств для характеризации наносистем предполагает 
изучение влияния различных физических и структурных параметров материалов на спектраль
ные характеристики, в котором важную роль играет компьютерное моделирование. Вследствие 
сложности динамики наносистем необходимо использовать иерархический подход к моделиро
ванию, включающий микроскопический, мезоскопический и макроскопический уровни [2]. С 
точки зрения затрат компьютерных ресурсов и точности наиболее приемлемым методом моде
лирования спектров наносистем на основе УНТ представляется метод молеі^'лярной динамики. 
Этод метод подразумевает вычисление траекторий всех атомов системы численным решением 
классических уравнений движения с использованием эмпирически определяемых потенциалов 
межатомных сил [3].

В данной работе для молекулярно-динамического моделирования использовался сво
бодно распространяемый пакет NAMD [4] под управлением операционной системы Fedora 11. 
Пакет NAMD базируется на силовом поле CHARMM, разработанном в основном для аппрок
симации межатомного взаимодействия в биополимерах. Его применение для моделирования 
углеродных нанотрубок представляется поэтому вполне оправданным.

Пакет имеет следующие характерные черты:
• Силовое поле CHARMM учитывает многочастичные связывающие взаимодействия 

между 2, 3 и 4 атомами и парные несвязывающие взаимодействия: электростатические и ван- 
дерваальсовские.

• Пакет включает алгоритм Эвальда для расчета полного электростатического взаимо
действия в системе.

• Пакет использует алгоритм Верле для расчета будущих значений координат и скоро
стей атомов. Для снижения временных затрат при расчете дальнодействующих электростатиче
ских сил применяется разностная схема с несколькими щагами по времени. Локальные взаимо
действия вычисляются на каждом шаге, а дальнодействующие -  один раз за несколько шагов.

• В пакете реализованы следующие возможности: молекулярная динамика при постоян
ной энергии, молекулярная динамика при постоянной температуре за счет переопределения 
скоростей, ланжевеновская динамика, возможность задать периодические граничные условия 
для рассматриваемой системы, молекулярная динамика при постоянном давлении, алгоритмы 
поиска минимума энергетической функции, возможность фиксации координат части атомов 
системы, использование жестких моделей для молекул воды, задание жестких водородных свя
зей, возможность задания периодических воздействий на систему.

• Использование графического интерфейса VMD позволяет реализовать интерактивную 
молекулярную динамику с приложением сил к набору атомов.
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• Сбалансированная нагрузка на все используемые процессоры.
Хотя моделирование больших систем, включающих сотни тысяч и миллионы атомов, 

методом молекулярной динамики требует больших вычислительных затрат, системы размером 
до нескольких десятков тысяч атомов могут моделироваться на персональном компьютере. Па
кет NAMD работает эффективно в обоих случаях и обладает хорошей параллелизуемостью.

Особый интерес для исследования спектральных методов характеризации массивов на
нотрубок представляет возможность вычисления электромагнитных спектров поглощения мо
лекулярных систем, имеющаяся в графическом интерфейсе NAMD. Спектр вычисляется как 
преобразование Фзфье от автокорреляционной функции дипольного момента системы, которая, 
в свою очередь, вычисляется по временным рядам метода молекулярной динамики. В данной 
работе вычислены спектры поглощения индивидуальной нанотрубки диаметром 13 и длиной 
100 А с хиральными параметрами {10,10} с внедренными в ее крышку положительным и отри
цательным единичными зарядами на близком расстоянии в и аналогичные спектры массивов из 
7 и 19 УНТ, образующими правильные треугольные решетки с расстояниями между трубками в 
диапазоне 4-24 А, в которых пары зарядов задавались только на центральной трубке. На рис. 1 
представлена геометрия исследуемых систем, а на рис. 2 -  полученные спектры поглощения в 
частотном диапазоне 0-500 см"'.
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Рис. 1. Индивидуальная УНТ и массивы УНТ {10,10} : а)-в) вид сбоку; 

г)-е) вид сверху и расположение внедренной пары зарядов

Полученные спектры демонстрируют резонансный характер поглощения массивами 
УНТ электромагнитного поля, обусловленный наличием в системе собственных частот меха
нических колебаний. Тем самым подтверждаются результаты расчетов в континуальном при
ближении, в которых взаимодействие нанотрубок в массиве осуществлялось только через под
ложку [1]. Особый интерес представляет наличие спектральных окон прозрачности массивов, 
разделяющих области острых резонансных пиков.

Зависимость спектров от геометрии массива носит весьма сложный характер из-за вкла
да дальнодействующих вандерваальсовых взаимодействий. На рис. 3 представлены индивиду
альные спектры массивов с различным числом трубок и различным расстоянием между труб
ками в низкочастотной области 0 -  300 см"', в которой резонансное поглощение индивидуаль
ной нанотрубки практически отсутствует. Для контроля геометрии массива наибольший инте
рес представляет пик поглощения на частоте 25 см"', что соответствует 750 ГГц. Величина это- 
ко пика явно коррелирует с расстоянием между нанотрубками в массивах. Положение этого 
пика зависит от длины нанотрубки и сдвигается вниз по шкале частот с ее увеличением

185



обратно пропорционально этой длине. Для трубок длиной 1 мкм пик попадает в диапазон 5-10 
ГГц и может изучаться в СВЧ-резонаторах миллиметрового диапазона.

Полученные данные демонстрируют возможность разработки спектральных методов 
контроля геометрических характеристик массивов нанотрубок. Кроме того, существенные от
личия спектров рассмотренных систем свидетельствуют о возможности использования масси
вов углеродных нанотрубок в наносенсорике.

Наличие корреляции других пиков с геометрией массивов требует дополнительного ис
следования.

Рис. 2. Спектры поглощения индивидуальной УНТ и массивов УНТ
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Рис. 3. Спектры поглощения индивидуальной УНТ и массивов УНТ 
в относительных единицах в низкочастотной области
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Рис. 3 (продолжение}. Спектры поглощения индивидуальной УНТ и массивов УНТ 
в относительных единицах в низкочастотной области
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Регенерация утилизированных изделий из твердых сплавов связана с необходимостью 
их дробления. Одной из перспективных технологий дробления является метод дробления ути
лизированных изделий из твердых сплавов с использованием импульсных источников энергии, 
в частности, бризантных взрывчатых веществ. Многократное воздействие ударно-волнового 
нагружения на твердый сплав приводит к получению фракций размерами от 10'*-10'  ̂ м. Ульт- 
радисперсные фраюдии могут после обогащения использоваться для получения твердосплавных 
пластин, волок, пластин бронежилетов, элементов конструкции штампов.

Многофакторность явлений, сопровождающих процессы ударно-волнового нагружения 
позволяет помимо дробления лома твердых сплавов, производить взрывное легирование инст
румента из углеродистых, легированных и быстрорежущих инструментальных сталей наноча
стицами карбида вольфрама, осуществлять процесс быстрой кристаллизации. Последнее дости
гается в специальных камерах с намагниченным поршнем, который обеспечивает косое соуда
рение утилизированных твердых сплавов с образованием встречных кумулятивных струй. Для 
этих целей наиболее целесообразно использование многокамерных систем.
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Рис. I.Модель конструкции взрывоударного контейнера с демпфирующей подушкой: I - цилиндр; 2 -удар

ная камера; 3 - поршень-ударник; 4 - взрывная камера; 5 - разделительная шайба; 6 - опорная крышка; 7 - стопор
ная крышка; 8 - болт; 9 - опорное полукольцо; 10- демпфирующая подушка.

Модульная конструкция многокамерного взрывоударного контейнера позволяет комби
нировать, в зависимости от параметров и свойств твердосплавных отходов; типа, применяемой
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