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ÓÏ�ÀÂËÅÍÈÅ ÄÂÈÆÅÍÈÅÌ ÍÀÍÎÝËÅÊÒ�ÎÌÅÕÀÍÈ×ÅÑÊÈÕÑÈÑÒÅÌ ÍÀ ÎÑÍÎÂÅ Ó�ËÅ�ÎÄÍÛÕ ÍÀÍÎÒ�ÓÁÎÊÑ ÏÎÌÎÙÜÞ ÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÎ�Î ÏÎËßÎ. Â. Åðøîâà a*, Þ. Å. Ëîçîâèê b, À. Ì. Ïîïîâ b, Î. Í. Áóáåëü ,Å. Ô. Êèñëÿêîâ , Í. À. Ïîêëîíñêèé , À. À. Êíèæíèê d, È. Â. Ëåáåäåâà a;daÌîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò141701, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿbÈíñòèòóò ñïåêòðîñêîïèè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê142190, Òðîèöê, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÁåëîðóññêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò220030, Ìèíñê, �åñïóáëèêà Áåëàðóñüd�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 31 ìàðòà 2008 ã.Ïðåäëîæåí íîâûé ìåòîä óïðàâëåíèÿ äâèæåíèåì íàíîýëåêòðîìåõàíè÷åñêèõ ñèñòåì. Ìåòîä îñíîâàí íàõèìè÷åñêîé àäñîðáöèè àòîìîâ èëè ìîëåêóë íà îòêðûòûõ êîíöàõ îäíîñëîéíîé óãëåðîäíîé íàíîòðóáêè,ïðèâîäÿùåé ê âîçíèêíîâåíèþ ýëåêòðè÷åñêîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà. Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíûõîðáèòàëåé ðàññ÷èòàíû ýëåêòðè÷åñêèå äèïîëüíûå ìîìåíòû óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê ñ õèìè÷åñêè ìîäè�è-öèðîâàííûìè êîíöàìè. Òàêàÿ íàíîòðóáêà ìîæåò áûòü ïðèâåäåíà â äâèæåíèå ñ ïîìîùüþ íåîäíîðîäíîãîýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ. Îñóùåñòâèìîñòü ïðåäëîæåííîãî ìåòîäà ïîêàçàíà íà ïðèìåðå ãèãàãåðöåâîãî îñ-öèëëÿòîðà íà îñíîâå íàíîòðóáêè. Ïðîàíàëèçèðîâàíû ðåæèìû ðàáîòû òàêîãî îñöèëëÿòîðà è ïðîâåäåíîìîäåëèðîâàíèå åãî ðàáîòû ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû óïðàâëåíèÿ äâè-æåíèåì è õàðàêòåðèñòèêè ñèñòåìû, ñîîòâåòñòâóþùèå óïðàâëÿåìîìó ðåæèìó ñ ïîñòîÿííîé ÷àñòîòîé.PACS: 73.63.Fg, 85.35.Kt1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂîçìîæíîñòü ñâîáîäíîãî îòíîñèòåëüíîãî ñêîëü�æåíèÿ ñëîåâ óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê [1�3℄ ïîçâîëÿ�åò ïðèìåíÿòü òàêèå ñëîè â êà÷åñòâå ïîäâèæíûõ êîì�ïîíåíòîâ àêòóàòîðîâ â íàíîýëåêòðîìåõàíè÷åñêèõ ñè�ñòåìàõ (ÍÝÌÑ). Â íàñòîÿùåå âðåìÿ èçãîòîâëåíûíàíîìîòîðû, îñíîâàííûå íà îòíîñèòåëüíîì âðàùå�íèè ñëîåâ íàíîòðóáîê [4, 5℄. �àññìîòðåíû ïðèíöè�ïû ðàáîòû è ðàññ÷èòàíû ðàáî÷èå õàðàêòåðèñòèêèðÿäà ÍÝÌÑ, îñíîâàííûõ íà îòíîñèòåëüíîì äâèæå�íèè ñëîåâ íàíîòðóáîê. Ýòîò ðÿä âêëþ÷àåò ñëåäóþ�ùèå ÍÝÌÑ: íàíîïîäøèïíèêè âðàùåíèÿ [6℄, íàíîøå�ñòåðíè [7℄, íàíîïåðåêëþ÷àòåëè [8℄, ãèãàãåðöåâûå îñ�*E-mail: olga.v.ershova�gmail.om

öèëëÿòîðû [9, 10℄, áðîóíîâñêèå íàíîìîòîðû [11℄, íà�íîðåëå [12, 13℄, ïàðû íàíîáîëò�íàíîãàéêà [14�17℄, àòàêæå íàíîàêòóàòîðû, ïðåäíàçíà÷åííûå äëÿ ïðåîá�ðàçîâàíèÿ ñèëû, íàïðàâëåííîé âäîëü îñè íàíîòðóá�êè, â îòíîñèòåëüíîå âðàùåíèå ñëîåâ [13, 18, 19℄. Âýòîé ñâÿçè àêòóàëüíûìè ïðîáëåìàìè, ðåøåíèå êîòî�ðûõ íåîáõîäèìî äëÿ ðåàëèçàöèè òàêèõ ÍÝÌÑ, ÿâ�ëÿþòñÿ ðàçðàáîòêà ìåòîäîâ óïðàâëåíèÿ äâèæåíèåìêîìïîíåíòîâ ÍÝÌÑ, à òàêæå ó÷åò íàíîòðèáîëîãè÷å�ñêèõ àñïåêòîâ òàêîãî äâèæåíèÿ.Íåäàâíî áûëî ïðåäëîæåíî íåñêîëüêî ìåòîäîâóïðàâëåíèÿ îòíîñèòåëüíûì äâèæåíèåì ñëîåâ íàíî�òðóáêè.1) Ñ ïîìîùüþ ìàãíèòíîãî ïîëÿ, âçàèìîäåéñòâóþ�ùåãî ñ ïðîâîäÿùèì ïîäâèæíûì ñëîåì [20℄. Îäíàêî762



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 4 (10), 2008 Óïðàâëåíèå äâèæåíèåì íàíîýëåêòðîìåõàíè÷åñêèõ ñèñòåì : : :â íàñòîÿùåå âðåìÿ îòñóòñòâóþò ýêñïåðèìåíòû, ìî�äåëèðîâàíèå, ëèáî ÷èñëåííûå îöåíêè, äåìîíñòðèðó�þùèå îñóùåñòâèìîñòü òàêîãî ñïîñîáà.2) Ñ ïîìîùüþ ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ â ñëó÷àå, êî�ãäà âíóòðè ïîäâèæíîãî ñëîÿ çàêëþ÷åíû èîíû [21℄.Ïðåäëîæåííàÿ â ðàáîòå [21℄ òåõíîëîãèÿ ïîëó÷åíèÿòàêèõ ñëîåâ, îñíîâàííàÿ íà îòæèãå íàíîòðóáêè ñìåòàëëî�óëëåðåíàìè âíóòðè, ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòüòîëüêî î÷åíü êîðîòêèå ñëîè ñ íåêîíòðîëèðóåìîéäëèíîé [22℄.3) Ñ ïîìîùüþ äàâëåíèÿ íàãðåâàåìîãî ãàçà, êî�òîðûé çàêëþ÷åí ìåæäó ñëîÿìè [23℄. Â ýòîì ñëó÷àåíåîáõîäèìî îõëàæäåíèå ÍÝÌÑ ïîñëå êàæäîãî îäíî�êðàòíîãî ïðèâåäåíèÿ â äâèæåíèå ïîäâèæíîãî ñëîÿíàíîòðóáêè.Ìû ïðåäëàãàåì íîâûé òèï àêòóàòîðà, îñíîâàí�íûé íà íîâîì ìåòîäå óïðàâëåíèÿ äâèæåíèåì ñëîåâíàíîòðóáêè. Ýòîò ìåòîä îñíîâàí íà èñïîëüçîâàíèèýëåêòðè÷åñêîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, âîçíèêàþùåãîâ ðåçóëüòàòå õèìè÷åñêîé àäñîðáöèè äîíîðîâ è àêöåï�òîðîâ íà îòêðûòûõ êðàÿõ ñëîÿ. Äâèæåíèåì òàêîãîñëîÿ-äèïîëÿ ìîæíî óïðàâëÿòü ñ ïîìîùüþ íåîäíî�ðîäíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ.Ñòàòüÿ ïîñòðîåíà ñëåäóþùèì îáðàçîì. Â ðàçä. 2ïðåäñòàâëåíû ðàñ÷åòû íà îñíîâå ïåðâûõ ïðèíöèïîâýëåêòðè÷åñêèõ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ñëîåâ-äèïîëåé.�àçäåë 3 ïîñâÿùåí àíàëèçó óñëîâèé, ïðè êîòîðûõîñóùåñòâèì ïðåäëîæåííûé ìåòîä óïðàâëåíèÿ äâè�æåíèåì ÍÝÌÑ íà ïðèìåðå ðàáîòû ãèãàãåðöåâîãîîñöèëëÿòîðà íà îñíîâå óãëåðîäíîé íàíîòðóáêè. Âðàçä. 4 âîçìîæíîñòü ïðåäëîæåííîãî ìåòîäà óïðàâ�ëåíèÿ äâèæåíèåì ÍÝÌÑ ïðîäåìîíñòðèðîâàíà ñ ïî�ìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíà�ìèêè.2. �ÀÑ×ÅÒ ÄÈÏÎËÜÍÛÕ ÌÎÌÅÍÒÎÂÍÀÍÎÒ�ÓÁÎÊÄëÿ ðàñ÷åòà ýëåêòðè÷åñêèõ äèïîëüíûõ ìîìåí�òîâ õèìè÷åñêè ìîäè�èöèðîâàííîé íàíîòðóáêè (5,5)èñïîëüçîâàëñÿ ïîëóýìïèðè÷åñêèé ìåòîä ìîëåêóëÿð�íûõ îðáèòàëåé ñ ïàðàìåòðèçàöèåé PM3 ãàìèëüòî�íèàíà [24; 25℄. Àäåêâàòíîñòü PM3-ïàðàìåòðèçàöèèãàìèëüòîíèàíà ïîêàçàíà íà ïðèìåðå ðàñ÷åòà äëèíñâÿçåé �óëëåðåíà C60 ñ ñèììåòðèåé Ih: ðàññ÷èòàí�íûå çíà÷åíèÿ äëèí ñâÿçåé ñîâïàäàþò ñ ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè ñ òî÷íîñòüþ äî 10�4 íì [26℄. Áûëî ðàñ�ñìîòðåíî äâà ñëó÷àÿ: àäñîðáöèÿ àòîìîâ âîäîðîäàíà îäíîì îòêðûòîì êîíöå íàíîòðóáêè (ñëó÷àé A,C250H10) è àäñîðáöèÿ àòîìîâ âîäîðîäà è �òîðàíà ïðîòèâîïîëîæíûõ îòêðûòûõ êîíöàõ íàíîòðóá�
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�èñ. 1. Ñòðóêòóðà è ðàñïðåäåëåíèå çàðÿäîâ (â åäè-íèöàõ çàðÿäà ýëåêòðîíà) õèìè÷åñêè ìîäè�èöèðî-âàííîé íàíîòðóáêè (5; 5) ñ îäíèì îòêðûòûì êîí-öîì, íà êîòîðîì àäñîðáèðîâàíû àòîìû âîäîðîäà(250 àòîìîâ óãëåðîäà è 10 àòîìîâ âîäîðîäà)êè (ñëó÷àé B, C240H10F10). Áûëè ïîëó÷åíû ñëåäóþ�ùèå çíà÷åíèÿ ýëåêòðè÷åñêèõ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ:dA = 4:5 � 10�29 Êë�ì è dB = 7:4 � 10�29 Êë�ì äëÿñëó÷àåâ A è B. Ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòîâàòîìíàÿ ñòðóêòóðà è ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðè÷åñêîãîçàðÿäà õèìè÷åñêè ìîäè�èöèðîâàííîé íàíîòðóáêè âñëó÷àå À ïîêàçàíû íà ðèñ. 1.763
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FW
FW�èñ. 2. Ïîñëåäîâàòåëüíûå ïîëîæåíèÿ ñëîåâ ãèãà-ãåðöåâîãî îñöèëëÿòîðà â òå÷åíèå ïîëîâèíû ïåðèî-äà êîëåáàíèé: à, â� ìàêñèìàëüíîå òåëåñêîïè÷åñêîåâûäâèæåíèå âíóòðåííåãî ñëîÿ (ñèëà Âàí äåð Âààëü-ñà FW âòÿãèâàåò âíóòðåííèé ñëîé âî âíåøíèé); á �âíóòðåííèé ñëîé ïðîõîäèò ïî èíåðöèè ñ ìàêñèìàëü-íîé ñêîðîñòüþ Vmax ïîëîæåíèå ñ ìèíèìàëüíîé ïî-òåíöèàëüíîé ýíåðãèåé3. ÀÍÀËÈÇ ÓÏ�ÀÂËÅÍÈß ÄÂÈÆÅÍÈÅÌÍÝÌCÍåäàâíî áûë ïðåäëîæåí ãèãàãåðöåâûé îñöèëëÿ�òîð, îñíîâàííûé íà îòíîñèòåëüíîì äâèæåíèè ñëî�åâ íàíîòðóáîê, è ðàññìîòðåíî íåóïðàâëÿåìîå äâèæå�íèå ýòîé ÍÝÌÑ [9, 10℄. Õàðàêòåðèñòèêè íåóïðàâëÿå�ìîãî äâèæåíèÿ ãèãàãåðöåâûõ îñöèëëÿòîðîâ áûëè ïî�äðîáíî èññëåäîâàíû ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìå�òîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [20; 27�34℄. Â íàñòîÿ�ùåì ðàçäåëå ìû ðàññìàòðèâàåì óïðàâëåíèå äâèæå�íèåì ñ ïîìîùüþ ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ äëÿ ãèãàãåðöå�âîãî îñöèëëÿòîðà, îñíîâàííîãî íà äâóõñëîéíîé íàíî�òðóáêå ñ âíóòðåííèì ñëîåì�äèïîëåì.Ñõåìà è ïðèíöèï äåéñòâèÿ ãèãàãåðöåâîãî îñöèë�ëÿòîðà ïîêàçàíû íà ðèñ. 2. Â òàêîì îñöèëëÿòîðå ïðèòåëåñêîïè÷åñêîì âûäâèæåíèè âíóòðåííåãî ñëîÿ ñè�ëà Âàí äåð Âààëüñà FW âòÿãèâàåò åãî îáðàòíî âîâíåøíèé, ÷òî ïðèâîäèò ê âîçíèêíîâåíèþ êîëåáàíèéñèñòåìû. Ñèëà FW ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò îòíîñè�òåëüíîãî ïîëîæåíèÿ ñëîåâ òîëüêî äëÿ ðàññòîÿíèéìåæäó êðàÿìè ñëîåâ ïîðÿäêà ìåæñëîéíîãî ðàññòîÿ�íèÿ, ïîýòîìó çàâèñèìîñòü FW îò ðàññòîÿíèÿ x ìåæ�äó öåíòðàìè ñëîåâ ìîæíî àïïðîêñèìèðîâàòü âûðà�æåíèåì [9, 10℄

FW (x) = 8><>: FW ; jL� lj=2 < jxj < jL+ lj=2;0; jxj < jL� lj=2;0; jxj > jL+ lj=2; (1)ãäå L è l � äëèíû ñîîòâåòñòâåííî âíåøíåãî è âíó�òðåííåãî ñëîåâ. Òàê êàê ïîòåíöèàë, ñîîòâåòñòâóþ�ùèé ñèëå (1), ÿâëÿåòñÿ íåãàðìîíè÷åñêèì, ó ñèñòåì ñòàêèì ïîòåíöèàëîì îòñóòñòâóåò ñîáñòâåííàÿ ÷àñòî�òà ìàëûõ êîëåáàíèé, à ÷àñòîòà êîëåáàíèé ñ áîëüøîéàìïëèòóäîé, êîòîðûå ïðåäïîëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòüâ ÍÝÌÑ, ÿâëÿåòñÿ �óíêöèåé àìïëèòóäû êîëåáà�íèé [9℄ (ïîä ÷àñòîòîé êîëåáàíèé ìû ïîíèìàåì çäåñüâåëè÷èíó, îáðàòíóþ ïåðèîäó êîëåáàíèé). Ìîäåëèðî�âàíèå ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïîêàçûâàåò,÷òî äîáðîòíîñòü îñöèëëÿòîðà Q = E=�ET , ãäå E �ýíåðãèÿ êîëåáàíèé, à �ET � ïîòåðÿ ýòîé ýíåðãèèçà ïåðèîä T , èìååò ïîðÿäîê Q = 100�1000 [30, 31℄(ñì. òàêæå ðàçä. 4). Â ðåçóëüòàòå äèññèïàöèè ýíåð�ãèè êîëåáàíèé èõ àìïëèòóäà ñî âðåìåíåì óìåíüøà�åòñÿ, a ÷àñòîòà óâåëè÷èâàåòñÿ [31℄. Ïîýòîìó, äëÿ òî�ãî ÷òîáû ïîëó÷èòü ñòàöèîíàðíûé ðåæèì ðàáîòû îñ�öèëëÿòîðà, ò. å. ñ ïîñòîÿííîé ÷àñòîòîé, íåîáõîäèìîêîìïåíñèðîâàòü äèññèïàöèþ ýíåðãèè êîëåáàíèé ðà�áîòîé âíåøíåé ñèëû.�àáîòà A âíåøíåé ñèëû F (t) â òî÷íîñòè êîìïåí�ñèðóåò äèññèïàöèþ ýíåðãèè E çà ïåðèîä T , åñëè âû�ïîëíÿåòñÿ óñëîâèåA = EQ = FWSQ ; (2)ãäå S � ìàêñèìàëüíàÿ äëèíà òåëåñêîïè÷åñêîãî âû�äâèæåíèÿ âíóòðåííåãî ñëîÿ âî âðåìÿ îäíîãî êîëåáà�íèÿ. Ïîäñòàâëÿÿ âûðàæåíèå äëÿ ðàáîòûA = TZ0 V (t)F (t) dt(V (t) � îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ñëîåâ) â âûðàæå�íèå (2), ïîëó÷èì, ÷òî äëÿ ãàðìîíè÷åñêîé óïðàâëÿþ�ùåé ñèëû F (t) = F0 os!t (! �æåëàåìàÿ ÷àñòîòà êî�ëåáàíèé îñöèëëÿòîðà), äåéñòâóþùåé íà ïîäâèæíûéñëîé, â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî Q� 1, êðèòè÷åñêàÿ àì�ïëèòóäà F r0 óïðàâëÿþùåé ñèëû, ïðè êîòîðîé ïðî�èñõîäèò òî÷íàÿ êîìïåíñàöèÿ äèññèïàöèè ýíåðãèè,îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåìF r0 = mS!24Q os (!tin=2) ; (3)ãäå m � ìàññà ïîäâèæíîãî ñëîÿ, tin � âðåìÿ, â òå÷å�íèå êîòîðîãî âíóòðåííèé ñëîé íàõîäèòñÿ ïîëíîñòüþ764
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�èñ. 3. Íà÷àëüíûå ñäâèãè �àç Æ� è îòíîøåíèÿ !=!0, ïðè êîòîðûõ âîçìîæåí ñòàöèîíàðíûé ðåæèì (÷åðíûå îáëà-ñòè) äëÿ îñöèëëÿòîðîâ ñ äîáðîòíîñòüþ Q = 100 (à), Q = 1000 (á ) è àìïëèòóä óïðàâëÿþùåé ñèëû F0 = 2F r0 (à),F0 = 100F r0 (á )âíóòðè âíåøíåãî. Àíàëèç ïîêàçûâàåò, ÷òî êðèòè÷å�ñêàÿ àìïëèòóäà F r0 âíåøíåé óïðàâëÿþùåé ñèëû ìè�íèìàëüíà â ñëó÷àå, êîãäà äëèíû ñëîåâ ðàâíû, L = l.Â ýòîì ñëó÷àå âûðàæåíèå (3) ïðèíèìàåò âèäF r0 = �2FW32Q ; (4)à ñâÿçü ÷àñòîòû è àìïëèòóäû êîëåáàíèé îñöèëëÿòî�ðà � !go(S) =r�2FW8mS :Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðàáî÷èõ ðåæèìîâ ãèãàãåðöå�âîãî îñöèëëÿòîðà, óïðàâëÿåìîãî ãàðìîíè÷åñêîé ñè�ëîé, áûëî ïðîàíàëèçèðîâàíî ðåøåíèå óðàâíåíèÿäâèæåíèÿ âíóòðåííåãî ñëîÿ îñöèëëÿòîðà, îñíîâàí�íîãî íà äâóñëîéíîé íàíîòðóáêå (5; 5)�(10; 10) ñ îáîè�ìè ñëîÿìè äëèíîé 3.1 íì. Ñèëà Âàí äåð Âààëüñà äëÿòàêîé òðóáêè, ñîãëàñíî ðàñ÷åòàì ìåòîäîì �óíêöèî�íàëà ïëîòíîñòè, ñîñòàâëÿåò FW = 625 ïÍ [35℄. Äëÿñèëû òðåíèÿ, ïðîïîðöèîíàëüíîé îòíîñèòåëüíîé ñêî�ðîñòè ñëîåâ, Ff = � _x, ýòî óðàâíåíèå ïðèíèìàåòâèä �x+  _x+ a signx = b os!t; (5)ãäå a = FW =m, b = F0=m,  = 3pFW =2Sm=8Q. Â íà�øåé ìîäåëè ñèëà, äåéñòâóþùàÿ íà ïîäâèæíûé ñëîé,ÿâëÿåòñÿ ðàçðûâíîé, ïîýòîìó àíàëèòè÷åñêîå ðåøå�íèå óðàâíåíèÿ (5) ñóùåñòâóåò òîëüêî äëÿ êàæäîãî

îòäåëüíîãî ïîëóïåðèîäà êîëåáàíèé. Ïðè çàäàííûõíà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ x(t0) = 0, _x(t0) = V0 îíî èìååòâèäx(t) = C1 � C2 e�t ++ b!2 + 2 � ! sin!t� os!t�� a t; (6)ãäå C1 è C2 � êîíñòàíòû, îïðåäåëÿåìûå íà÷àëüíû�ìè óñëîâèÿìè. ×àñòîòà ! óïðàâëÿþùåé ñèëû áûëàâçÿòà ðàâíîé ÷àñòîòå êîëåáàíèé îñöèëëÿòîðà !go ñàìïëèòóäîé êîëåáàíèé S = 1 íì. Íà÷àëüíàÿ ñêî�ðîñòü V0 âíóòðåííåãî ñëîÿ òàêæå ñîîòâåòñòâîâàëààìïëèòóäå êîëåáàíèé S = 1 íì. Íà÷àëüíûå óñëîâèÿt1 = t(x = 0), V1 = V (t1) äëÿ ñøèâêè ñî ñëåäóþùèìïîëóïåðèîäîì îïðåäåëÿëèñü ÷èñëåííî.Ïðîâåäåííûé àíàëèç óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ îñöèë�ëÿòîðà ïîêàçûâàåò, ÷òî â ñëó÷àå, êîãäà àìïëèòóäàóïðàâëÿþùåé ñèëû ìåíüøå êðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ,îïðåäåëÿåìîãî âûðàæåíèåì (4), êîëåáàíèÿ îñöèëëÿ�òîðà çàòóõàþò. Â ñëó÷àå, êîãäà àìïëèòóäà óïðàâ�ëÿþùåé ñèëû áîëüøå êðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ, âîç�ìîæíîñòü ñòàöèîíàðíîãî ðåæèìà ðàáîòû îïðåäåëÿ�åòñÿ íà÷àëüíûìè óñëîâèÿìè âêëþ÷åíèÿ óïðàâëÿþ�ùåé ñèëû: íà÷àëüíûì ñäâèãîì �àç Æ� ìåæäó óïðàâ�ëÿþùåé ñèëîé è îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòüþ ñëîåâ,è îòíîøåíèåì !=!0 ÷àñòîòû óïðàâëÿþùåé ñèëû ê÷àñòîòå êîëåáàíèé îñöèëëÿòîðà â ìîìåíò âêëþ÷å�íèÿ óïðàâëÿþùåé ñèëû. Äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé765
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�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü àìïëèòóäû êîëåáàíèé îò âðå-ìåíè ñ ìîìåíòà âêëþ÷åíèÿ óïðàâëÿþùåé ñèëû ñàìïëèòóäîé F0 = 1:01F r0 äëÿ îñöèëëÿòîðà ñ äî-áðîòíîñòüþ Q = 1000äîáðîòíîñòè è àìïëèòóäû óïðàâëÿþùåé ñèëû ìûîïðåäåëèëè ïàðàìåòðû âêëþ÷åíèÿ óïðàâëÿþùåé ñè�ëû, äëÿ êîòîðûõ âîçìîæåí ñòàöèîíàðíûé ðåæèì ðà�áîòû îñöèëëÿòîðà (ðèñ. 3). Ìû îáíàðóæèëè, ÷òîäëÿ áîëüøèõ àìïëèòóä F0 = (10�100)F r0 âêëþ÷å�íèå óïðàâëÿþùåé ñèëû âîçìîæíî ïðàêòè÷åñêè äëÿëþáûõ çíà÷åíèé Æ�, ò. å. â ïðîèçâîëüíûé ìîìåíò âðå�ìåíè (ñì. ðèñ. 3á äëÿ F0 = 100F r0 ).Íàøå ìîäåëèðîâàíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî ñòàöèîíàð�íûé ðåæèì ðàáîòû îñöèëëÿòîðà óñòàíàâëèâàåòñÿ âòå÷åíèå 10�100 íñ. Âî âðåìÿ óñòàíîâëåíèÿ ñòàöè�îíàðíîãî ðåæèìà àìïëèòóäà è ÷àñòîòà êîëåáàíèéîñöèëëèðóþò è ñòðåìÿòñÿ ê ñâîèì ñòàöèîíàðíûìçíà÷åíèÿì (ðèñ. 4). ×àñòîòà êîëåáàíèé îñöèëëÿòî�ðà ñòðåìèòñÿ ê ÷àñòîòå óïðàâëÿþùåé ñèëû. Çàâèñè�ìîñòü ÷àñòîòû êîëåáàíèé ãèãàãåðöåâîãî îñöèëëÿòî�ðà îò âðåìåíè ìû àïïðîêñèìèðîâàëè âûðàæåíèåì!go(t) = ! + Æ! exp�� t� � sin� 2�tTos + �!� ; (7)ãäå � � õàðàêòåðíîå âðåìÿ óñòàíîâëåíèÿ ñòàöèî�íàðíîãî ðåæèìà ðàáîòû ãèãàãåðöåâîãî îñöèëëÿòîðà,Æ! � ïàðàìåòð, õàðàêòåðèçóþùèé âåëè÷èíó îñöèë�ëÿöèé ÷àñòîòû êîëåáàíèé, Tos � ïåðèîä îñöèëëÿ�öèé ÷àñòîòû è àìïëèòóäû êîëåáàíèé, �! � ïîäãî�íî÷íûé ïàðàìåòð. Çàâèñèìîñòü àìïëèòóäû êîëåáà�íèé îñöèëëÿòîðà îò âðåìåíè àïïðîêñèìèðóåòñÿ àíà�ëîãè÷íûì âûðàæåíèåì:S(t) = Sst + ÆS exp�� t� � sin� 2�tTos + �S� :
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�èñ. 5. Ñòàöèîíàðíûé ñäâèã �àç �� ìåæäó óïðàâ-ëÿþùåé ñèëîé è îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòüþ ñëîåâêàê �óíêöèÿ îòíîøåíèÿ àìïëèòóäû óïðàâëÿþùåéñèëû F0 ê êðèòè÷åñêîé àìïëèòóäå F r0Âðåìåííûå ïàðàìåòðû, õàðàêòåðèçóþùèå óñòàíîâ�ëåíèå ñòàöèîíàðíîãî ðåæèìà ðàáîòû äëÿ ðàçëè÷�íûõ çíà÷åíèé äîáðîòíîñòè è àìïëèòóäû óïðàâëÿþ�ùåé ñèëû, ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöå. Îòìåòèì, ÷òîïåðèîä Tos îñöèëëÿöèé ÷àñòîòû è àìïëèòóäû êîëå�áàíèé ïðåâûøàåò ïåðèîä T êîëåáàíèé ãèãàãåðöåâî�ãî îñöèëëÿòîðà íà ïîðÿäêè âåëè÷èíû. �åçóëüòàòû,ïðåäñòàâëåííûå â òàáëèöå, ïîçâîëÿþò ñäåëàòü ñëåäó�þùèå âûâîäû: 1) óâåëè÷åíèå äîáðîòíîñòè Q ïðèâî�äèò ê óâåëè÷åíèþ õàðàêòåðíîãî âðåìåíè � óñòàíîâ�ëåíèÿ ñòàöèîíàðíîãî ðåæèìà, óâåëè÷åíèþ ïåðèîäàTos è óìåíüøåíèþ âåëè÷èí îñöèëëÿöèé àìïëèòóäûè ÷àñòîòû (ñîîòâåòñòâåííî ÆS è Æ!); 2) óâåëè÷åíèåàìïëèòóäû óïðàâëÿþùåé ñèëû ïðèâîäèò ê âîçðàñ�òàíèþ âåëè÷èíû è óìåíüøåíèþ ïåðèîäà îñöèëëÿöèéàìïëèòóäû è ÷àñòîòû êîëåáàíèé îñöèëëÿòîðà. Â ñòà�öèîíàðíîì ðåæèìå ÷àñòîòà è àìïëèòóäà êîëåáàíèéîñöèëëÿòîðà, à òàêæå ñäâèã �àç �� ìåæäó óïðàâëÿ�þùåé ñèëîé è îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòüþ ñëîåâ ïîñòî�ÿííû. Íà ðèñ. 5 èçîáðàæåíà çàâèñèìîñòü ñòàöèîíàð�íîãî ñäâèãà �àç îò îòíîøåíèÿ àìïëèòóäû óïðàâëÿþ�ùåé ñèëû F0 ê êðèòè÷åñêîé àìïëèòóäå F r0 . Ýòà çàâè�ñèìîñòü ïðàêòè÷åñêè íå ìåíÿåòñÿ ïðè èçìåíåíèè äî�áðîòíîñòè ñèñòåìû. Î÷åâèäíî, ÷òî ýëåêòðè÷åñêîå ïî�ëå ý��åêòèâíî êîìïåíñèðóåò äèññèïàöèþ ýíåðãèèêîëåáàíèé òîëüêî äëÿ ìàëûõ çíà÷åíèé ñäâèãà �àç��, ò. å. â ñëó÷àå, êîãäà îòíîøåíèå F0=F r0 � 1 (ñì.ðèñ. 5). Íà îñíîâå ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ìûïðåäëàãàåì ñëåäóþùèé ñïîñîá âêëþ÷åíèÿ óïðàâëÿ�þùåé ñèëû: â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè èñïîëü�çîâàòü ñèëó ñ áîëüøîé àìïëèòóäîé F0=F r0 � 10,766



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 4 (10), 2008 Óïðàâëåíèå äâèæåíèåì íàíîýëåêòðîìåõàíè÷åñêèõ ñèñòåì : : :Âðåìåííûå õàðàêòåðèñòèêè óñòàíîâëåíèÿ ñòàöèîíàðíîãî ðåæèìà äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé äîáðîòíîñòè Q îñöèë-ëÿòîðà è îòíîøåíèÿ àìïëèòóäû óïðàâëÿþùåé ñèëû F0 ê êðèòè÷åñêîé àìïëèòóäå F r0Q F0=F r0 � , íñ �=T Æ!, ��ö Tos, íñ Tos=T Sst, íì1000 1:001 21:5� 0:5 1340� 30 0:027� 0:004 8:7� 0:1 544� 6 1:000021000 1:01 20:8� 0:4 1300� 30 0:151� 0:002 4:86� 0:05 304� 3 1:000041000 1:1 22:0� 0:5 1380� 30 0:85� 0:02 2:70� 0:05 169� 3 1:000121000 2 21:0� 0:5 1310� 30 4:2� 0:1 1:40� 0:05 88� 3 1:000431000 10 20:5� 0:5 1280� 30 15:1� 0:4 0:64� 0:01 40:2� 0:6 1:002491000 100 21:5� 0:5 1340� 30 49� 11 0:206� 0:005 12:9� 0:3 1:02500100 1:001 2:20� 0:02 138� 1 0:0848� 0:0006 2:87� 0:01 179:3� 0:6 1:00011100 1:01 2:15� 0:02 134� 1 0:485� 0:003 1:55� 0:01 96:8� 0:6 1:00035100 1:1 2:11� 0:02 132� 1 2:69� 0:02 0:854� 0:005 53:4� 0:3 1:00114100 2 2:07� 0:03 129� 2 13:0� 0:1 0:442� 0:001 27:6� 0:1 1:00432100 10 2:25� 0:15 141� 9 44� 7 0:189� 0:005 11:8� 0:3 1:02487100 100 2:0� 0:5 130� 30 190� 60 0:065� 0:001 4:1� 0:1 1:24998Ïðèìå÷àíèå. � � õàðàêòåðíîå âðåìÿ óìåíüøåíèÿ îñöèëëÿöèé ÷àñòîòû ãèãàãåðöåâîãî îñöèëëÿòîðà, T � ïå�ðèîä óïðàâëÿþùåé ñèëû, Æ! � ïàðàìåòð, õàðàêòåðèçóþùèé âåëè÷èíó îñöèëëÿöèé ÷àñòîòû êîëåáàíèé, Tos �ïåðèîä îñöèëëÿöèé ÷àñòîòû êîëåáàíèé, Sst � ñòàöèîíàðíàÿ àìïëèòóäà êîëåáàíèé.êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ñòàöèîíàðíûé ðåæèìðàáîòû äëÿ ïðîèçâîëüíîãî íà÷àëüíîãî ñäâèãà �àçÆ�; ïîñëå âûâåäåíèÿ ñèñòåìû íà ñòàöèîíàðíûé ðå�æèì íàäî ïîñòåïåííî óìåíüøàòü àìïëèòóäó óïðàâ�ëÿþùåé ñèëû ïî÷òè äî êðèòè÷åñêîé è, ñëåäîâàòåëü�íî, èñïîëüçîâàòü ìåíüøåå óïðàâëÿþùåå íàïðÿæåíèåäëÿ ïîääåðæàíèÿ ñòàöèîíàðíîé ðàáîòû îñöèëëÿòî�ðà. 4. ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ ÓÏ�ÀÂËÅÍÈßÄÂÈÆÅÍÈÅÌ ÍÝÌC�àáîòà ãèãàãåðöåâîãî îñöèëëÿòîðà â óïðàâëÿå�ìîì ðåæèìå è ðåæèìå ñâîáîäíûõ êîëåáàíèé èññëå�äîâàíà ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ìîëåêó�ëÿðíîé äèíàìèêè. Öåëüþ ïðîâåäåííîãî ìîäåëèðîâà�íèÿ ÿâëÿåòñÿ äåìîíñòðàöèÿ îñóùåñòâèìîñòè ïðåä�ëîæåííîãî ìåòîäà óïðàâëåíèÿ äâèæåíèåì ÍÝÌC, àòàêæå èññëåäîâàíèå äîáðîòíîñòè äàííîé ÍÝÌÑ.Âçàèìîäåéñòâèå Âàí äåð Âààëüñà ìåæäó àòîìà�ìè âíóòðåííåãî è âíåøíåãî ñëîåâ îïèñûâàëîñü ñ ïî�ìîùüþ ïîòåíöèàëà Ëåíàðä-Äæîíñà 12-6,U = 4" ���r �12 � ��r �6�ñ ïàðàìåòðàìè èç áàçû äàííûõ AMBER [36℄ äëÿàðîìàòè÷åñêîãî óãëåðîäà è âîäîðîäà, ïðèñîåäèíåí�

íîãî ê àðîìàòè÷åñêîìó óãëåðîäó: "CC = 3:73 ìýÂ,�CC = 3:40�A è "CH = 0:65 ìýÂ, �CH = 2:59�A äëÿâçàèìîäåéñòâèé ìåæäó àòîìàìè óãëåðîäà è ìåæäóàòîìàìè óãëåðîäà è âîäîðîäà. Äàííûå ïàðàìåòðûïîçâîëÿþò ñîãëàñîâàííî îïèñûâàòü âçàèìîäåéñòâèÿïàð àòîìîâ óãëåðîä�óãëåðîä è óãëåðîä�âîäîðîä. �à�äèóñ îáðåçàíèÿ ïîòåíöèàëà Ëåíàðä-Äæîíñà áûë ðà�âåí 12�A. Äëÿ îïèñàíèÿ êîâàëåíòíûõ ñâÿçåé ìåæäóàòîìàìè óãëåðîäà è ìåæäó àòîìàìè óãëåðîäà è âîäî�ðîäà âíóòðè êàæäîãî ñëîÿ èñïîëüçîâàëñÿ ïîòåíöèàëÁðåííåðà [37℄.Çàâèñèìîñòü ñèëû Âàí äåð Âààëüñà äëÿ âçàè�ìîäåéñòâèÿ ìåæäó ñëîÿìè îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäóöåíòðàìè ìàññ âíóòðåííåãî è âíåøíåãî ñëîåâ, ïî�ëó÷åííàÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì äàííûõ ïîòåíöèàëîâ,ïîêàçàíà íà ðèñ. 6. �àññìîòðåíû äâóñëîéíûå íà�íîòðóáêè ðàçëè÷íûõ òèïîâ: ñ ñîèçìåðèìûìè ñëîÿ�ìè (5,5)�(10,10) è (9,0)�(18,0) è ñ íåñîèçìåðèìû�ìè ñëîÿìè (5,5)�(18,0). Êîíöû ñëîåâ áûëè îòêðû�òû è íå ìîäè�èöèðîâàíû õèìè÷åñêè, äëèíà ñëî�åâ ñîñòàâëÿëà 3.1 íì. Ñðåäíèå çíà÷åíèÿ ñèëû Âàíäåð Âààëüñà äëÿ ðàññìîòðåííûõ íàíîòðóáîê ñîñòàâ�ëÿþò ïðèìåðíî 1200 ïÍ. Ýíåðãèÿ Ein âçàèìîäåé�ñòâèÿ ñëîåâ ïðîïîðöèîíàëüíà ïëîùàäè èõ ïåðåêðû�òèÿ: Ein = ��DLov, ãäå � � ýíåðãèÿ, ïðèõîäÿùà�ÿñÿ íà åäèíèöó ïîâåðõíîñòè íàíîòðóáêè, D � äèà�ìåòð íàíîòðóáêè, è Lov � äëèíà ïåðåêðûòèÿ ñëîåâ.767
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�èñ. 6. Çàâèñèìîñòü ñèëû Âàí äåð Âààëüñà îòðàññòîÿíèÿ ìåæäó öåíòðàìè ìàññ ñëîåâ äëÿ äâó-ñëîéíûõ íàíîòðóáîê äëèíîé 3:1 íì: êðèâàÿ 1 �(5,5)�(10,10); 2 � (5,5)�(18,0); 3 � (9,0)�(18,18)Äëÿ äâóñëîéíûõ íàíîòðóáîê ñ îäèíàêîâûìè ðàññòî�ÿíèÿìè ìåæäó ñëîÿìè (îêîëî 3.4�A) ýíåðãèÿ � ñëà�áî çàâèñèò îò äèàìåòðà íàíîòðóáêè, ïîýòîìó ñèëàÂàí äåð Âààëüñà ïðèìåðíî ïðîïîðöèîíàëüíà äèà�ìåòðó, FW = kD. �àññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ ñèëû FWñîîòâåòñòâóþò çíà÷åíèþ k � 0:3 Í/ì. Ýòî â ïîë�òîðà ðàçà áîëüøå âåëè÷èíû, ýêñïåðèìåíòàëüíî ïî�ëó÷åííîé â ðàáîòå [3℄. Òàêîå ñîîòâåòñòâèå ìîæíîñ÷èòàòü óäîâëåòâîðèòåëüíûì, ó÷èòûâàÿ, ÷òî â ðà�áîòå [3℄ èçìåðåíèÿ ïðîâîäèëèñü äëÿ ìíîãîñëîéíîéíàíîòðóáêè áîëüøîãî äèàìåòðà, à äëÿ íàíîòðóáêèìàëîãî äèàìåòðà äîëæíà íàáëþäàòüñÿ íåëèíåéíàÿçàâèñèìîñòü ñèëû âçàèìîäåéñòâèÿ ñëîåâ îò äèàìåò�ðà. Îñöèëëÿöèè ñèëû Âàí äåð Âààëüñà ïðè îòíîñè�òåëüíîì äâèæåíèè ñëîåâ âäîëü îñè äâóñëîéíîé íàíî�òðóáêè ñâÿçàíû ñ èçìåíåíèåì îòíîñèòåëüíîãî ðàñïî�ëîæåíèÿ ñòðóêòóð ñëîåâ. Îòíîøåíèå âåëè÷èí àìïëè�òóä ýòèõ îñöèëëÿöèé äëÿ íàíîòðóáîê (5,5)�(10,10)è (9,0)�(18,0) èìååò ïîðÿäîê 1:10, ÷òî ñîâïàäàåòïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû ñ îòíîøåíèÿìè áàðüåðîâ äëÿîòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ñëîåâ ýòèõ íàíîòðóáîê,ïîëó÷åííûìè ñ ïîìîùüþ ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ðàñ÷å�òîâ [38℄ è ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì �óíêöèîíàëà ïëîòíî�ñòè [35℄.Ìû ïðîâåëè ìîäåëèðîâàíèå ðàáîòû ãèãàãåðöå�âîãî îñöèëëÿòîðà, îñíîâàííîãî íà äâóñëîéíûõ íà�íîòðóáêàõ (5,5)�(10,10) ñ îáîèìè ñëîÿìè äëèíîé3.1 íì. Â êà÷åñòâå âíóòðåííåãî ñëîÿ áûë èñïîëüçî�âàí ñëîé-äèïîëü, ñîîòâåòñòâóþùèé ñëó÷àþ À õèìè�÷åñêè ìîäè�èöèðîâàííîé íàíîòðóáêè (ñì. ðèñ. 1).Ó âíåøíåãî ñëîÿ îáà êîíöà áûëè îòêðûòû è íåìîäè�èöèðîâàíû õèìè÷åñêè. Äëÿ èíòåãðèðîâàíèÿóðàâíåíèé äâèæåíèÿ àòîìîâ èñïîëüçîâàí àëãîðèòì

Âåðëå â ñêîðîñòíîé �îðìå [39℄ ñ øàãîì ïî âðåìå�íè 0.2 �ñ, êîòîðûé ïðèìåðíî â 100 ðàç ìåíüøå ïå�ðèîäà êîëåáàíèé àòîìîâ âîäîðîäà. Â íà÷àëå ìîäå�ëèðîâàíèÿ âíóòðåííèé ñëîé âûäâèãàëñÿ èç âíåøíå�ãî íà 1 íì è îòïóñêàëñÿ ñ íóëåâîé íà÷àëüíîé ñêî�ðîñòüþ. Âíåøíèé ñëîé óäåðæèâàëñÿ âî âðåìÿ ìî�äåëèðîâàíèÿ íåïîäâèæíûì ñ ïîìîùüþ �èêñàöèèòðåõ àòîìîâ óãëåðîäà, íå ëåæàùèõ íà îäíîé ïðÿ�ìîé. Ìîäåëèðîâàíèå ñâîáîäíûõ êîëåáàíèé îñöèëëÿ�òîðà ïðîâîäèëîñü â ìèêðîêàíîíè÷åñêîì àíñàìáëå.Ñðåäíåêâàäðàòè÷íûå �ëóêòóàöèè ïîëíîé ýíåðãèèñèñòåìû, âûçâàííûå ÷èñëåííûìè îøèáêàìè, ñîñòàâ�ëÿëè ìåíåå 0.3% îò ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ Âàí äåðÂààëüñà ìåæäó ñëîÿìè. Èçìåíåíèå òåìïåðàòóðû çàïîëíîå âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñâîáîäíûõ êîëåáàíèé,ðàâíîå 500 ïñ, ñîñòàâëÿëî ìåíåå 9%. Ïðè ìîäåëèðî�âàíèè óïðàâëÿåìûõ êîëåáàíèé îñöèëëÿòîðà òåìïå�ðàòóðà âíåøíåãî ñëîÿ ïîääåðæèâàëàñü ïîñòîÿííîéïóòåì ïåðèîäè÷åñêîãî ïåðåìàñøòàáèðîâàíèÿ ñêîðî�ñòåé àòîìîâ ÷åðåç êàæäûå 0.1 ïñ (òåðìîñòàò Áåðåíä�ñåíà [40℄). Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî òîëüêî âíåøíèé ñëîéíàõîäèëñÿ â êîíòàêòå ñ òåðìîñòàòîì, íàøè îöåíêèïîêàçûâàþò, ÷òî â äàííûõ óñëîâèÿõ òåìïåðàòóðàâíóòðåííåãî ñëîÿ äîëæíà áûòü áëèçêà ê òåìïåðàòó�ðå âíåøíåãî ñëîÿ. Ñîãëàñíî ïðîâåäåííîìó ìîäåëèðî�âàíèþ, ñêîðîñòü äèññèïàöèè ýíåðãèè ñâîáîäíûõ êî�ëåáàíèé ïðè 300 Ê ñîñòàâëÿåò W � 1:1 � 10�9 Âò.Â êà÷åñòâå êîý��èöèåíòà òåïëîïðîâîäíîñòè ìåæäóñëîÿìè íàíîòðóáêè ìû âçÿëè êîý��èöèåíò òåïëî�ïðîâîäíîñòè ãðà�èòà â íàïðàâëåíèè, ïåðïåíäèêó�ëÿðíîì ñëîÿì, �? � 5Âò/ì�Ê [41℄. Â ñòàöèîíàð�íûõ óñëîâèÿõ ñêîðîñòü äèññèïàöèè ýíåðãèè êîëåáà�íèé äîëæíà ðàâíÿòüñÿ ñêîðîñòè ïåðåíîñà ýíåðãèèê âíåøíåìó ñëîþ, íàõîäÿùåìóñÿ â êîíòàêòå ñ òåð�ìîñòàòîì. Äëÿ ðàçíîñòè òåìïåðàòóð ìåæäó ñëîÿìèïîëó÷àåì�T � W2�L�? ln�1 + Ærin� � 10�2 K; (8)ãäå L = 3:1 íì � äëèíà ñëîåâ, Æ = 3:4�A � ðàññòî�ÿíèå ìåæäó ñëîÿìè, rin = 3:4�A � ðàäèóñ âíóòðåí�íåãî ñëîÿ. Òàêèì îáðàçîì, íàøà îöåíêà ïîêàçûâàåò,÷òî ðàçíèöà òåìïåðàòóð ìåæäó ñëîÿìè ïðåíåáðåæè�ìî ìàëà.Ïðè ìîäåëèðîâàíèè óïðàâëÿåìûõ êîëåáàíèé íàâíóòðåííèé ñëîé-äèïîëü äåéñòâîâàëî ãàðìîíè÷åñêîåýëåêòðè÷åñêîå ïîëå ñ�åðè÷åñêîãî êîíäåíñàòîðà ñ ðà�äèóñàìè îáêëàäîê 100 è 110 íì. Èñïîëüçîâàíî ðàñ�ïðåäåëåíèå çàðÿäîâ âî âíóòðåííåì ñëîå, ïîëó÷åííîåíàìè ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé (ñì. ðèñ. 1).×àñòîòà ïîëÿ ñîîòâåòñòâîâàëà ÷àñòîòå êîëåáàíèé îñ�öèëëÿòîðà â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè. Ñäâèã �àç768
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�èñ. 7. Çàâèñèìîñòü ðàññòîÿíèÿ ìåæäó öåíòðàìè ìàññ ñëîåâ îò âðåìåíè: à,á � ñâîáîäíûå êîëåáàíèÿ; â,ã � óïðàâ-ëÿåìûå êîëåáàíèÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ T = 50 K (à,â), T = 300 K (á,ã) è íàïðÿæåíèÿõ íà êîíäåíñàòîðå U0 = 12:3 Â(â), U0 = 60:5 Â (ã)ìåæäó ïîëåì è ñêîðîñòüþ âíóòðåííåãî ñëîÿ â íà�÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè ðàâíÿëñÿ íóëþ. Çàâèñèìî�ñòè îòíîñèòåëüíîãî ïîëîæåíèÿ ñëîåâ îò âðåìåíè, ïî�ëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ìîäåëèðîâàíèÿ, ïîêàçàíû íàðèñ. 7.Â îòñóòñòâèå óïðàâëÿþùåé ñèëû ñâîáîäíûåêîëåáàíèÿ çàòóõàþò èç-çà òðåíèÿ ìåæäó ñëîÿìè(ðèñ. 7a,á ). ×àñòîòà ñâîáîäíûõ êîëåáàíèé ñî�ñòàâëÿåò 80 ��ö. Ýòîò ðåçóëüòàò ñîãëàñóåòñÿ ñðåçóëüòàòàìè äðóãèõ ðàáîò [27�31; 33; 34℄. ×åðåçêàæäóþ ïîëîâèíó ïåðèîäà îïðåäåëÿëàñü ìãíîâåí�íàÿ äîáðîòíîñòü QT=2 = E=2�ET=2, ãäå �ET=2 �ïîòåðè ýíåðãèè êîëåáàíèé çà ïîëïåðèîäà. Ïîñêîëü�êó íàáëþäàþòñÿ ñóùåñòâåííûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå�ëóêòóàöèè äîáðîòíîñòè, íåîáõîäèìî ïðîâîäèòüåå óñðåäíåíèå. Îäíàêî âåëè÷èíà QT=2 ñèíãóëÿðíàïðè �ET=2 = 0. Ïîýòîìó äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñðåäíåãîçíà÷åíèÿ äîáðîòíîñòè ìû ïðîâîäèëè óñðåäíåíèåîáðàòíîé äîáðîòíîñòè Q�1T=2 çà âñå âðåìÿ ìîäå�ëèðîâàíèÿ (500 ïñ). Çàâèñèìîñòü äîáðîòíîñòè îòòåìïåðàòóðû ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 8, èç êîòîðîãîâèäíî, ÷òî äîáðîòíîñòü ñèñòåìû ñèëüíî óìåíü�øàåòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû. Ýòî ñîãëàñóåòñÿ ñ
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�èñ. 8. Çàâèñèìîñòü ñðåäíåé äîáðîòíîñòè îò òåì-ïåðàòóðû: êâàäðàòû � ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè; ëèíèÿ � àïïðîê-ñèìàöèÿ Q = �=Tðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè â ðàáîòå [33℄. Îøèáêàîïðåäåëåíèÿ äîáðîòíîñòè ñâÿçàíà ñ òåðìîäèíàìè÷å�ñêèìè �ëóêòóàöèÿìè.10 ÆÝÒÔ, âûï. 4 (10) 769



Î. Â. Åðøîâà, Þ. Å. Ëîçîâèê, À. Ì. Ïîïîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 4 (10), 2008�åçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ óïðàâëÿåìûõ êîëåáà�íèé îñöèëëÿòîðà ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 7â,ã. Àìïëè�òóäà óïðàâëÿþùåãî íàïðÿæåíèÿ äëÿ ìîäåëèðîâà�íèÿ ïðè 300 Ê ñîñòàâëÿëà 60.5 Â, à ïðè 50 Ê �12.3 Â. Äàííûå çíà÷åíèÿ àìïëèòóäû íàïðÿæåíèÿìåíüøå, ÷åì çíà÷åíèÿ êðèòè÷åñêîé àìïëèòóäû, êî�òîðûå ñëåäóþò èç âûðàæåíèÿ (4) (77.2 Â ïðè 300 Ê,17.6 Â ïðè 50 Ê). Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî âûðàæå�íèå (4) ïîëó÷åíî â ïðèáëèæåíèè äëèííîãî îñöèëëÿ�òîðà ñ áîëüøîé àìïëèòóäîé êîëåáàíèé, êîãäà ñïðà�âåäëèâî âûðàæåíèå (1) äëÿ ñèëû Âàí äåð Âààëüñà.Äëÿ îñöèëëÿòîðà äëèíîé 3.1 íì, äëÿ êîòîðîãî ïðî�âîäèëîñü ìîäåëèðîâàíèå, ñèëà Âàí äåð Âààëüñà íåìîæåò ñ÷èòàòüñÿ ïîñòîÿííîé è èìååò ìåíüøåå ñðåä�íåå çíà÷åíèå. Óïðàâëÿåìûå êîëåáàíèÿ, ïîêàçàííûåíà ðèñ. 7â,ã, ñîîòâåòñòâóþò àìïëèòóäå óïðàâëÿþùåéñèëû, êîòîðàÿ áîëüøå êðèòè÷åñêîé àìïëèòóäû. Âýòîì ñëó÷àå íàáëþäàþòñÿ îñöèëëÿöèè àìïëèòóäûêîëåáàíèé. Ïåðèîä è àìïëèòóäà äàííûõ îñöèëëÿ�öèé ïðè òåìïåðàòóðå 300 Ê è íàïðÿæåíèè 60.5 Âñîñòàâëÿþò ñîîòâåòñòâåííî îêîëî 300 ïñ è 0.18 íì, àïðè òåìïåðàòóðå 50 Ê è íàïðÿæåíèè 12.3 Â � îêîëî600 ïñ è 0.12 íì. Íàëè÷èå òàêèõ îñöèëëÿöèé è óâåëè�÷åíèå ïåðèîäà îñöèëëÿöèé ñ óâåëè÷åíèåì äîáðîòíî�ñòè ñèñòåìû ïîäòâåðæäàþò ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûåñ ïîìîùüþ ïîëóàíàëèòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿäâèæåíèÿ îñöèëëÿòîðà (ñì. ðàçä. 3). Íåäàâíî áûëîñóùåñòâëåí ýêñïåðèìåíò ñ íàíîìîòîðîì, îñíîâàí�íûì íà îòíîñèòåëüíîì âðàùåíèè ñëîåâ ìíîãîñëîé�íîé óãëåðîäíîé íàíîòðóáêè [5℄: ìåæäó íàíîòðóáêîéè óïðàâëÿþùèì ýëåêòðîäîì ïðèêëàäûâàëîñü óïðàâ�ëÿþùåå íàïðÿæåíèå äî 100 Â (ýòî íàïðÿæåíèå îäíî�ãî ïîðÿäêà ñ âåëè÷èíàìè, èñïîëüçîâàííûìè â íàøåììîäåëèðîâàíèè). Òàêèì îáðàçîì, ïðîâåäåííîå ìî�äåëèðîâàíèå äåìîíñòðèðóåò âîçìîæíîñòü óïðàâëÿå�ìûõ êîëåáàíèé ãèãàãåðöåâîãî îñöèëëÿòîðà íà îñíîâåäâóñëîéíûõ íàíîòðóáîê ñ ïîìîùüþ ïðåäëîæåííîãîñïîñîáà óïðàâëåíèÿ äâèæåíèåì ÍÝÌÑ.Îáñóäèì âîçìîæíûå ñïîñîáû óìåíüøåíèÿ àì�ïëèòóäû óïðàâëÿþùåãî íàïðÿæåíèÿ. Â ñîîòâåò�ñòâèè ñ âûðàæåíèåì (4) óïðàâëÿþùàÿ ñèëà, è, ñëåäî�âàòåëüíî, óïðàâëÿþùåå íàïðÿæåíèå ïðîïîðöèîíàëü�íû ñèëå FW âàí-äåð-âààëüñîâà âçàèìîäåéñòâèÿ ñëî�åâ íàíîòðóáêè è îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíû äîáðîò�íîñòè îñöèëëÿòîðà. Êàê ïîêàçûâàåò ðèñ. 8, ìîæíîïðèáëèçèòåëüíî ñ÷èòàòü, ÷òî äîáðîòíîñòü îñöèëëÿ�òîðà îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíà òåìïåðàòóðå. Ïîýòî�ìó ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ âîçìîæíî ñóùåñòâåí�íî ìåíüøåå óïðàâëÿþùåå íàïðÿæåíèå. Íàïðèìåð,ïðè ãåëèåâîé òåìïåðàòóðå 4.2 Ê óïðàâëÿþùåå íà�ïðÿæåíèå áóäåò ïîðÿäêà 1 Â. Äðóãîé ïóòü óìåíü�øåíèÿ óïðàâëÿþùåãî íàïðÿæåíèÿ � èñïîëüçîâàíèå

íàíîòðóáîê ñ ìåíüøåé ñèëîé FW âàí-äåð-âààëüñîâàâçàèìîäåéñòâèÿ ñëîåâ. Êàê ïîêàçûâàþò ðàñ÷åòû ìå�òîäîì �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè [35℄, ïðè óâåëè÷å�íèè ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñëîÿìè íàíîòðóáêè ñ 3.4 äî3.7 �A ñèëà FW óìåíüøàåòñÿ ïî÷òè â äâà ðàçà. Îò�ìåòèì, ÷òî äâóñëîéíûå íàíîòðóáêè, ïîëó÷åííûå ñèñïîëüçîâàíèåì êàòàëèçàòîðà êàê â äóãîâîì ðàçðÿäåìåæäó ãðà�èòîâûìè ýëåêòðîäàìè [42℄, òàê è â õèìè�÷åñêîì ðåàêòîðå [43�46℄ ïðè ðàçëîæåíèè óãëåâîäîðî�äîâ, èìåþò ðàññòîÿíèå ìåæäó ñëîÿìè äî 4 �A. Îòìå�òèì òàêæå, ÷òî óïðàâëÿþùåå íàïðÿæåíèå áóäåò â1.6 ðàçà ìåíüøå äëÿ îñöèëëÿòîðà ñî ñëîåì-äèïîëåì,ñîîòâåòñòâóþùèì ñëó÷àþ Â õèìè÷åñêîé ìîäè�èêà�öèè íàíîòðóáêè (ñì. ðàçä. 2).
5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ çàêëþ÷åíèå êðàòêî ñ�îðìóëèðóåì îñíîâíûåðåçóëüòàòû ðàáîòû. Ìû ïðåäëàãàåì íîâûé ìåòîäóïðàâëåíèÿ äâèæåíèåì ÍÝÌÑ íà îñíîâå óãëåðîä�íûõ íàíîòðóáîê ñ ïîìîùüþ íåîäíîðîäíîãî ýëåêòðè�÷åñêîãî ïîëÿ, äåéñòâóþùåãî íà ïîäâèæíûé ñëîé-äè-ïîëü íàíîòðóáêè. �àññ÷èòàíû äèïîëüíûå ìîìåíòûñëîåâ-äèïîëåé, êîòîðûå îáðàçóþòñÿ â ðåçóëüòàòå õè�ìè÷åñêîé àäñîðáöèè àòîìîâ íà êîíöàõ ñëîÿ. Ïðîâå�äåí àíàëèç óïðàâëåíèÿ äâèæåíèåì ãèãàãåðöåâîãî îñ�öèëëÿòîðà íà îñíîâå íàíîòðóáêè, óïðàâëåíèå äâèæå�íèåì êîòîðîãî îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ ïðåäëî�æåííîãî ìåòîäà. Ïîêàçàíî, ÷òî â ðàññìàòðèâàåìîéàíãàðìîíè÷åñêîé ñèñòåìå âîçìîæåí ñòàöèîíàðíûéðåæèì ðàáîòû, ïðè êîòîðîì ðàáîòà ýëåêòðè÷åñêî�ãî ïîëÿ êîìïåíñèðóåò äèññèïàöèþ ýíåðãèè êîëåáà�íèé â ðåçóëüòàòå äåéñòâèÿ ñèëû òðåíèÿ è ïðîèñõî�äÿò óïðàâëÿåìûå êîëåáàíèÿ ñ ïîñòîÿííîé ÷àñòîòîé.Îïðåäåëåíû ìèíèìàëüíîå óïðàâëÿþùåå íàïðÿæå�íèå è ñòàðòîâûå óñëîâèÿ âêëþ÷åíèÿ óïðàâëÿþùåéñèëû, ïðèâîäÿùèå ê óñòàíîâëåíèþ ñòàöèîíàðíîãîðåæèìà, è èññëåäîâàí ïðîöåññ òàêîãî óñòàíîâëåíèÿ.Îñóùåñòâèìîñòü ïðåäëîæåííîãî ìåòîäà óïðàâëåíèÿäâèæåíèåì ÍÝÌÑ ïðîäåìîíñòðèðîâàíà ñ ïîìîùüþìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íàïðèìåðå ãèãàãåðöåâîãî îñöèëëÿòîðà.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàí�òû ��08-02-90049-Áåë, 08-02-00685) è Áåëîðóññêî�ãî �îíäà �óíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé (ãðàíò�Ô08�-061).770
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