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Ipedcmasnenvl pe3yiomamvl MOLEKYIAPHO-OUHAMULECKO20 MOOCTUPOBAHUS MEXAHUYECKUX CBOUCME 00-
HOCIEHHBIX yenepoonvlx Hanompybok (YHT), ux KoHmaxmuoco 63aumo0eiucmesus ¢ n08epXHOCMbIO AIMAa-
34, a makdce pacyem 4acmom coOCmeeHHbIX Koiebanuil 3akpeniiennol Ha oonom konye YHT 6 ouanazone
100 MI'y — 70 I'Ty memoOom KOHEUHbIX 21eMEHMO8.

BBenenue

HccnenoBanne wmexanudeckux csouctB YHT mpeacrasmsser wuHTEpec M UX
OpUMEHeHUH B HaHO3JeKTpoMexaHndyeckux cucremax (HOMC) wu  aTtoMHO-CHIIOBOH
MUKpockoruu. HanbGonpiyro 3HaYMMOCTh MMEIOT HccienoBaHus ynpyrux cBoiictB YHT ¢
pa3IMYHOM  XMPAJbHOCTBIO, M3YyYEHHME UX PE30HAHCHBIX CBOMCTB M  KOHTAKTHBIX
B3aUMOJICICTBUH C TIOBEPXHOCTHIO TBEpJAOTo Tema. HalmomaemMble XapaKTepUCTUKH
ocHOoBaHHBIX Ha YHT WHAEHTOPOB [UIi AaTOMHO-CWJIOBOM MMKPOCKOIIMHM, TaKHE Kak
MEXaHWYEeCKUEe CUJIbI, AeicTBytomue Ha YHT, MOryT UCTIBITHIBATh OBICTPBIC U3MEHEHUS MPHU
kosutanice YHT nox neiictBueM MeUIEHHO MEHSIOLICICS HAarpy3kH, YTO MOXKET IIPUBOJUTH K
olMOKaM B paclo3HAaBaHUM CUTHANA OT M3MEPUTEIbHOW TOJIOBKM MUKpockona. biaromaps
MaJIbIM pa3MepaM HaHOTPYOOK YacTOTHl MX MEXaHMUYECKMX pe30HaHcoB nomagatoT B CBU-
JManas3oH, 03TOMY ONMCAHUE TAKUX PE30HAHCHBIX CBOMCTB BEChbMa aKTyaJIbHO.

Pe3yabTaTsl U 00Cy:KI€HUE

Jlnst Beramciiennst ynpyrux moayieid YHT Obutn creHepupoBaHbl OJTHOCTEHHBIE HAHOT-
pyOKH ¢ pa3IUYHON XMPATHHOCTHIO U MPUOITU3UTENHFHO OJAMHAKOBBIM auaMeTpoM (1.4 HM) u
JUTMHOM ~ 15 HM, COCTaBJISIONMIEH TTPH ATOM II€JI0€ YUCIIO TMPO0JIbHBIX nepuoaoB YHT (puc.
1). Kaxxnast TpyOka mpu 3ToM cocTOUT U3 mpumMepHo 2500 aToMOB yriiepoa.

Puc. 1. Onmnocrennsie YHT ¢ xupanpHOCTBIO: ) 10x10 «kpecioy, 0)
12x8, B) 180 «3ur3ar»

157



VIII MexpayHapoaHbIi ceMuHap

Mexanunyeckue cBoiictea YHT onpenensnucey 1o U3MEHEHUIO UX SHEPTHM IIPU IIPHIIO-
JKeHuu Jeopmaruii BIOJIb Ocel X M Z HAaHOTPYOOK (OCh z HampaBiieHa BIIOJIb OOpa3yroliei
VYHT). [Ins BeIYMCIIEHUSs SHEPTUH UCTIOIb30Basca noteHuan MM+ [1, 2]. Ilpu onpenenennn
W3MEHEHUS SHEPTUH B CIydae HAJIOKEHUs nedopmaluii IpuMeHsUTHCh Ba criocoOa. [1epBbrit
COCTOSJI B 3aIaHUM CMEILEeHUM KaxaoMy atomy YHT B cooTBeTCTBHM € NPUKIIAIBIBAEMBIMU
KOMITOHEHTaMH TeH3opa fedopmaruii (puc. 2). Benmnunna cmemieHnit HaXoamiach KaXkJIbIid
pa3 mpu (PUKCHUPOBAHHOM 3HAYEHHUU JEHCTBYIOIIEH KOMIIOHEHTHI TeH30pa zaedopmaruii
€=0.001. Cormacuo BTOpOoMY crocody (puc. 3), Takue CMEIICHHUS 3aaBaJIUCh TOJIBKO JIJIs
aTOMOB B BepxHeHU M HWKHeW vactsax YHT, a mosoxeHus ocTaBIIMXCcs aTOMOB ONTUMU3UPO-
BaJIUCh JI0 TIOJYYCHHUSI MUHUMYyMa YHEPTUU B COOTBETCTBHH ¢ anroput™MoM [lomaka — Paiibepa
MoOJIeKyJIsipHOM nuHamuku [2]. Ucnonb3oBanca kputepuid cxogumoctu 0.001 mis rpaavenTa
SHEPTUU.

Moaymu ynpyroctu YHT Cjy 3aTem BBIYUCISIUCH B COOTBETCTBHH C OMPEICIICHUSIMH::
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sueprust YHT B 3aBucuMOCTH OT AedopMaruii €1, €33.

EET OZ E3J
-E
}Bl —8331 g1
—
€11 €1l
- —_—
OX (8):4 OX
€11 £11
- —
€11
—=
-Esj
g
(074 3’1
-834 ¥
E}}i
Puc. 2. Cmemenus mpuitoxeHsl ko BceM atomam YHT Puc. 3. CMmemeHus IpUIoKeHbI TOJBKO K KOHIIEBBIM aTo-

maM YHT, mosoxxeHus: ocTajabHbIX aTOMOB ONTHUMH3UPY-

IOTCA

158



METOLONOMMYECKUE ACMNEKTLI CKAHUPYIOLLEA 30HOOBOW MUKPOCKOMNUN-2008

[Tonmy4yeHHble 3HaYeHUsT MOJYJEH YIPYrOCTH MpeacTaBieHbl B Tadu. 1. VX 3aBHCHMOCTB
OT IapaMeTPOB XMPAIBHOCTH JI0BOJIBLHO CJ1ada U MOJIHOCTBIO YKJIAAbIBaeTCA B AMana3oH = 3 %
OT CpeJHEro 3HaueHMs. B To e Bpems pe3ysbTaThl 3HAUUTENIBHO 3aBUCST OT CII0CO0a BbIUUC-
JIEHUH, pesakcanusi CHUMaeT 10 TPETU BEIMUYMHBI IPOAOIBHBIX MOAYJEH ynpyroctu u 1o 80
% IMonepeYHbIX.

Tabmuna 1
Monynu ynpyroctu YHT
Xupab- HuameTtp JlnmHa Ca;s, 10" ITa Ciz 10" ITa
HOCTbH VHT, uam VHT, am meron 1 | merox 2 | meron 1 | meron 2
10x10 1.336 14.8 119 80.1 13.9 1.77
12x8 1.344 16.5 121 82.9 14.2 2.31
18x0 1.388 14.9 125 85.8 14.6 1.92

Pe3ynbrarhl MomeIMpoBaHUs KOHTAKTHOTO B3aUMOJICUCTBHS 3aKpBITON (ysuiepeHoBOM
kpbimkoid YHT (10x10) ¢ moBepxHocThio anmaza (001) MeTo oM MOJEKYISIpHOM TUHAMUKA
npeacrapiieHsl Ha puc. 4. [Inuna YHT 11 M, HavansHOE paccTosHue Mexay kKoHioM YHT u
nosepxHocThio 7 A, yron naknona YHT no otHomenuio k HopManu 10°. Tlotoskka momaro-
BO mpubmmkanack kK YHT, nnuna kaxmoro mara 1 A. Tlocne kaxxoro miara NpeanpruHUMa-
nach ontuMusanus reometpun YHT ¢ xputepuem cxogumoctu 0.01 a1 rpagueHTa s3HEpruM.
MakcuMalibHOE CMEILIEHUE MOJJI0KKHA BO BpEMsI MOJACIMPOBAHUA cOCcTaBuio 13 A. IIpu on-
TUMM3ALUN HUKHUHN CJIOM HAaHOKPHUCTAJUIA ajMa3a U BEPXHUM OTKPBITBIM KOHEL YIIIEpPOIHON
HAHOTPYOKM OCTaBajJMCh HEMOABIXKHBIMHU. B pesysnbTare cOMMMKEHHs aTOMOB HAauMHAET Jie-
dopmupoBathcs QysIepeHOBast KPhIILIKa HA TOPIIe HAHOTPYOKH, a 3aTeM JaHHas aedopmanus
nepegaeTcst Ha HaHOTPyOKy. [Ipu mocTHkeHUU BEPTUKAILHOTO CMEILEHUS! KOHIIa HAHOTPYOKHU
npubim3uTensHo 3.5 HM npoucxoaut kosutanc YHT B cpenneit yactu, mpudeM Mnpu ONTUMH-
3alMM MECTO KoJuiarca capuraercs K (uxcupoBanHomy koHiy YHT. Cmemenuss aTromoB
MOJITIOKKH TIpeHeOpekuMo Maibl. ClaenyeT OTMETUTh, YTo JAe(opMamnuu yriiepoaHbIX TPYyOOK
ABJISIFOTCSL YIIPYTMMHM WU [PU YMEHBIIEHUHM CHUJIbI BO3JECUCTBUS OHM NMPUHUMAIOT HAYAIBHYIO
dopmy.

Ha puc. 5, a npuBenena 3aBucumocts sHeprunl YHT E(x,y) Kak GyHKIHS BEPTHKAIBHOTO
(oCh ¥) ¥ TOPU3OHTAIBHOTO (OCh X) CMEUICHUs KOHIa HaHOTPpYOkH. Kosmnancy HaHOTpyOKH
COOTBETCTBYET pe3koe mnajieHre sHepruu. [1ockosibKy BepTHKalbHOE cMmenieHne koHua YHT
MOXET OBITh MPEACTABICHO KaK (PYHKIHUS TOPU30HTAIBHOTO, MOKHO BBIYHACIUTH KOMIIOHEHTHI
MEXaHUYECKOM CHJIBI, JEHCTBYIOLIEH Ha KOHEI HAaHOTPYOKH, KaK MPOM3BOAHbBIC YHEPIHH Ha-
HOTPYOKHU E(x, y(x)):

OE OEdy , 0EYy
Toox oyox Y dyox

PesynpraThl Takoro 4mcieHHoro auddepeHunpoBaHus MpeacTaBleHbl HAa puc. 5 0, 6.
BuHO, 4TO OCTOSIHHBIE B CPETHEM [0 KOJIJIANICa KOMIIOHEHTBI CHJIbI MPETEPIEBAIOT PE3KOE
M3MEHEHHE B MOMEHT KOJUIAICA, XOTS CaMU IEPEMEHHBIE X U y KaK KOOPAMHATHI KOHIIA Ha-
HOTPYOKH OCTAIOTCSI TJ1aIKUMH.

MeTroaoM KOHEUHBIX 3JEMEHTOB C Hcnojb3oBaHueMm mnakera LS-DYNA [3] npoBeneno
BBIUMCJIEHHE BCEX COOCTBEHHBIX YACTOT U COOCTBEHHBIX (DYHKUHMU LIEJIOTO psiia UHIUBUIY-
QIBHBIX HAHOTPYOOK B "acToTHOM auanazone 100 MI'p — 70 I'Tu. B makere LS-DYNA Bce
YHT npeacrapnsimch 3¢pGEeKTUBHBIM aHU30TPOIMHBIM MAaTepUaAIOM C MOIYJSMHU YIPYrOoCTH
Ci1 =0.39-10" H/m?, Crp = 0.21-10" H/M’, C3 = 0.31-10"" H/M?, C33 = 1.21:10" H/M, Cag =
0.9-10'° H/Mm? B cucreme KOOPJMHAT, TJI€ OCh Z COBIIAJIAET C LIeHTpaibHOM ochio YHT.
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Puc. 4. MogemupoBanue koHTakTHOTO B3ammozeicTBuss YHT (10x10) ¢ moBepXHOCTBIO anmMasa
(001)
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Puc. 5. Dueprus YHT kak GyHKIUS TOPH30HTAIBFHOTO M BEPTHKAIBFHOI'O CMEIICHUS e¢ KOHIA (a); KOMIIO-
HEHTHI CHJIBL, IeicTBYOIIeH Ha kKoHell YHT, B 3aBHCUMOCTH OT ropu3oHTaimbHOTrO cMmenienus YHT (6), (8)

HccnenoBanuch pe3oHaHCHBIE CBOWCTBA OJJUHOYHBIX HAHOTPYOOK, 3aKpEIJIEHHBIX Ha Of1-
HOM KoHIle. Pacuer nmpoBoauics Ha knactepe CKU® K-1000 OUITIN HAHB. Ha puc. 6 npen-
CTaBJICHBI TUCTOTPAMMBI YHCJIa COOCTBEHHBIX YaCTOT HAaHOTPYOOK anuHoN 200 HM ¢ pa3nuy-
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HBIMH JMaMETpaMHU M TOJIIMHAMH CTEHOK. OYEeBHIHO, C YBETUYCHHEM MAacChl HAaHOTPYOOK
pu PUKCUPOBAHHOM IJIMHE YKCIO COOCTBEHHBIX MO ObICTpO pacTeT. ClielyeT OTMETUTD He-
PETYISIPHOCTh PacIpeieNICHUs] YacTOT, YTO TOJDKHO CKa3bIBAaThCS HA OCOOEHHOCTSX CIIEKTPOB
MOTJIOUIEHHUs] HAaHOTPYOHBIX MaTepuanoB B CBU-nuanazoHe u MoxeT ObITh MCHOJIB30BaHO B
pasnmuunbix CBY-yctpoiicTBax Ha ux ocHoBe. Ha puc.7 mpencraBiieHa aHajlorM4yHasi TUCTO-
rpamMma 11 YHT mimnoit 100 M.

o

rr

Puc. 6. I'ncrorpammer yncia cooctBenHslX 4acToT (I'Tm) YHT mmunoit 200 HM ¢ 3aKperuieHHBIM KOH-
oM B auamazone 0—70 I'T1y ¢ uarepBanom pazouenus 200 MI'm: YHT amamerpom 2 HM, TOJIITHHON
crenku 0,3 HM (a), muamerpom 20 HM, TommuHo# 0,3 HM (0), tnamerpom 20 HM (8), TommuHOH 0,6
M, auameTpom 40 HM, TommuHOH 0,3 HM (2), nuametpom 40 HM, TommuHOU 0,6 HM (0), THAMETPOM
40 umM, TommuHo# 0,9 HM (e)

e)
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Puc.7. T'ucrorpammer gucna cooctBeHHbix yactot (I'Tm) YHT mmumoi 100
MKM, auameTpoM 40 HM U TonmuHOM 0,9 HM C 3aKperuIeHHBIM KOHLIOM B
nmuanazone 0—70 I'T1y ¢ uaTepBamom pazouenus 200 Ml

Crnenyer OTMETHTh CYIIECTBOBAaHHWE Pe30HAHCHBIX KoseOanmit YHT OGombimoil 1mHBL,
HaunHas ¢ yacToTel 100 MI'i. Bo3OykaeHne Takux konebaHuii B U3MEPUTENBHBIX dJIEMEHTAX
ATOMHO-CHJIOBOM MUKPOCKOIIHUHU OYyJI€T UCCIIETOBAHO JOTIOJHUTEIBHO.
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