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РЕФЕРАТ

Отчет 70 с., 17 рис., 3 табл., 28 источников, 4 приложения.
ЗАДАЧИ ОПТИМИЗАЦИИ, ПРОГРАММНЫЙ КОМПЛЕКС, МОДЕЛИРОВАНИЕ, НАНОТЕХНОЛОГИИ, ВЫСОКОПРОИЗВОДИТЕЛЬНЫЕ ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫЕ СИСТЕМЫ
[bookmark: z65]Объектом исследования являются двумерные кристаллические структуры. 
Основными целями проекта являются:
– создание новых методов решения оптимизационных задач, возникающих в структурном материаловедении;
– реализация на основе разработанных методов программного комплекса для решения актуальных проблем нанотехнологий, ориентированного на высокопроизводительные вычислительные системы;
[bookmark: z70]– проведение вычислительного эксперимента, направленного на моделирование характеристик наноматериалов.
Основная идея проекта состоит в развитии существующих и создании новых методов оптимизации, ориентированных на решение задач моделирования свойств наноматериалов.
Научно-технический уровень (новизна): разработка​ ​новых​ ​универсальных​  гибридных​ ​оптимизационных​ ​алгоритмов, основанных​ ​на​ ​сочетании​ ​методов​ ​локальной​ ​и​  глобальной​ ​оптимизации​ ​с возможностью​ ​подстройки​ ​параметров​ ​алгоритма​ ​под​  решаемую​ ​задачу.
Область применения: структурное материаловедение, создание новых материалов.
Рекомендации по внедрению: результаты проекта могут быть внедрены на предприятия, занимающиеся разработкой и производством новых материалов.
Экономическая эффективность или значимость работы; прогнозные предположения о развитии объекта исследования: Предлагаемая в проекте новая модель двумерных кристаллических структур позволит существенно продвинуться в решении задач моделирования структуры и свойств плоских кристаллов








РЕФЕРАТ

Есеп 70 б., 17 сур., 3 кесте, 28 дереккөз, 4 қосымша.
ОҢТАЙЛАНДЫРУ МІНДЕТТЕРІ, БАҒДАРЛАМАЛЫҚ ҚАМТАМАСЫЗДАНДЫРУ, МОДЕЛЬДЕУ, НАНОТЕХНОЛОГИЯЛАР, ЖОҒАРЫ ӨНІМДІ ЕСЕПТЕУІШ ЖҮЙЕЛЕР
Зерттеу нысаны - екі өлшемді кристалды құрылымдар.
Жобаның негізгі мақсаттары:
- құрылымдық материалтануда туындайтын оңтайландыру мәселелерін шешудің жаңа әдістерін құру;
- жоғары өнімді есептеу жүйелеріне бағытталған нанотехнологияның өзекті мәселелерін шешуге арналған бағдарламалық жасақтаманың әзірленген әдістері негізінде жүзеге асыру;
- наноматериалдардың сипаттамаларын модельдеуге бағытталған есептеу экспериментін жүргізу.
Жобаның негізгі идеясы наноматериалдардың қасиеттерін модельдеу мәселелерін шешуге бағытталған қолданыстағы әзірлеу және жаңа оңтайландыру әдістерін құру болып табылады.
Ғылыми-техникалық деңгей (жаңалық): алгоритм параметрлерін шешілетін мәселеге сәйкестендіре отырып, жергілікті және ғаламдық оңтайландыру әдістерін біріктіру негізінде жаңа әмбебап гибридті оңтайландыру алгоритмдерін құру.
Қолдану: құрылымдық материалтану, жаңа материалдар құру.
Іске асыру бойынша ұсыныстар: жоба нәтижелері жаңа материалдарды әзірлеумен және өндірумен айналысатын кәсіпорындарда жүзеге асырылуы мүмкін.
Жұмыстың экономикалық тиімділігі немесе құндылығы; зерттеу объектісінің дамуы туралы болжамдық болжамдар: Жобада ұсынылған екі өлшемді кристалды құрылымдардың жаңа моделі жазық кристалдардың құрылымы мен қасиеттерін модельдеу мәселелерін шешуде айтарлықтай жетістіктерге жетуге мүмкіндік береді
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[bookmark: _Toc54615752][bookmark: _Toc54620757]ТЕРМИНЫ И ОПРЕДЕЛЕНИЯ

В настоящем отчете о НИР применяют следующие термины с соответствующими определениями:
MeanShift – это непараметрическая техника анализа пространства признаков для определения местоположения максимума плотности вероятности, так называемый алгоритм поиска моды. Область применения техники — кластерный анализ в компьютерном зрении и обработке изображений. В настоящем исследовании используется специализированная библиотека Python.
OpenMP (Open Multi-Processing) — открытый стандарт для распараллеливания программ на C++. Дает описание совокупности директив компилятора, библиотечных процедур и переменных окружения, которые предназначены для программирования многопоточных приложений на многопроцессорных системах с общей памятью.
RadiusNeighborsTransformer – функция библиотеки Python, позволяющая трансформировать объект X в (взвешенный) граф с соседями, находящимися ближе определенного радиуса.
Адекватность математической модели – совпадение свойств (функций/параметров/характеристик и т. п.) модели и соответствующих свойств моделируемого объекта.
Верификация математической модели – проверка адекватности модели.
Высокопроизводительные вычислительные системы – это приложения и рабочие задачи, связанные с выполнением ресурсоемких вычислительных операций с использованием различных ресурсов.
Гексагональная кристаллическая решетка – решетка, материал которой имеет вид призмы с основанием правильного центрированного шестиугольника.
Гибридный алгоритм – алгоритм, который объединяет два или более других алгоритма, которые решают одну и ту же проблему, либо выбирая один, либо переключаясь между ними в течение алгоритма.
Глобальная оптимизация – раздел прикладной математики и численного анализа, который занимается проблемами поиска глобальных экстремумов функций. В большинстве случаев решается задача минимизации.
Глобальный минимум – экстремум функции в точке, значение которой минимально на всей области определения.
Грубое моделирование структур – моделирование структур с низкой точностью.
Дифракционный максимум – самая светлая полоса, получаемая при падении света на дифракционную решетку.
Кластерный анализ – это метод классификационного анализа; его основное назначение – разбиение множества исследуемых объектов и признаков на однородные группы, или кластеры.
Кластер – сложное объединение (группа) нескольких атомов или молекул, выделяющихся из других подобных молекул и объединяющихся в устойчивое [обособленное] образование. 
Контрольный образец – образец кристалла, характеристики которого приняты за основу при моделировании и верификации.
Кусочно-однородный материал – материал, состоящий из слоев, в котором каждый слой состоит из одинаковых атомов, расположенных на одинаковых расстояниях, но в разных слоях атомы могут различаться.
Локальная оптимизация – итерационный метод оптимизации, основанный на поиске локального экстремума в ограниченной окрестности текущей точки поиска на каждой итерации и перемещении текущей точки в найденную точку локального экстремума.
Локальный минимум – экстремум функции в точке, значение которой минимально в некоторой локальной области определения.
Микро- и наноразмеры – размеры от 10-9м до 10-6м.
Плоский кристалл, плоская кристаллическая структура – кристалл, обладающий трансляционной симметрией только по двум направлениям.
Постоянная кристаллической решетки – размеры элементарной кристаллической ячейки кристалла.
Потенциал Терсоффа – энергия системы частиц.
Поток – (прогр.) абстрактная последовательность инструкций или данных вообще, привязанная к соответствующему дескриптору (может быть представлен именем потока).
Прямоугольная кристаллическая решетка – кристаллическая решетка, ячейка которой представляет собой прямоугольник.
Равновесные структуры – структуры, обладающие минимумом свободной энергии
Силицен – двумерное аллотропное соединение кремния.
Слоистые гетерогенные структуры – неоднородная система, состоящая из однородных частей (фаз), разделённых поверхностью раздела.
Фосфорен – двумерная аллотропная модификация фосфора, которая получается из черного фосфора разделённого на моноатомные слои.

[bookmark: _Toc54620758]ВВЕДЕНИЕ
Исследование плоских кристаллов началось еще в 1912 году, когда немецкий физик М. Лауэ сформулировал условия возникновения дифракционных максимумов при прохождении рентгеновских лучей через кристаллы [1].
Одним из приоритетных направлений развития современной науки является создание новых материалов. Благодаря развитию наук о материалах и, в частности, нанотехнологий, удалось добиться существенного технологического прорыва во многих отраслях. Современные наноматериалы применяются в медицине, космической и военной промышленности, производстве различных видов продукции, строительстве и многих других областях. Методы математического моделирования, применяемые в науках о материалах, дают возможность исследовать свойства различных материалов численно без проведения реального физического эксперимента. Подобный подход позволяет добиться существенного снижения затрат и ускорить процесс создания новых материалов. 
При создании новых наукоемких изделий в промышленности, особенно при работе с объектами микро- и нано размеров необходимо детально знать характеристики, свойства и строение материалов.  Известно, что свойства материалов определяются не только химическим составом, но и их структурой. Применение оптимизационных методов для численного моделирования структур и свойств новых материалов, исходя из детального понимания их строения на атомистическом уровне, является в настоящее время весьма актуальным и перспективным. В данном проекте предложено развитие существующих и разработка новых методов оптимизации, ориентированных на широкий класс задач нанотехнологий.
В проекте описано развитие параллельных методов оптимизации для решения широкого класса задач нанотехнологий с использованием современных высокопроизводительных вычислительных систем и программного обеспечения. В настоящем проекте выполнена задача определения параметров жесткости плоских задач деформирования гетерогенных слоистых структур. Для этого проведен значительный объем вычислений методами молекулярного моделирования и оптимизации при вычислении равновесных структур в рамках дискретного представления о строении материалов.  Научная новизна поставленной задачи заключается в том, что предполагается разработка новых универсальных гибридных оптимизационных алгоритмов, основанных на сочетании методов локальной и глобальной оптимизации с возможностью подстройки параметров алгоритма под решаемую задачу.  
Материалы с плоской кристаллической структурой находят широкое применение в современной промышленности. Ярким примером такого материала является графен – одномерный кристалл углерода. В последнее время появились синтезированы и другие плоские кристаллы, например, фосфорен, силицен и др. Исследованию подобных структур, изучению их механических свойств посвящено много работ. В данном проекте предложена плоская модель кристаллической структуры, которая может применяться как для моделирования плоских кристаллов, так и служить основой для грубого моделирования слоистых гетерогенных структур. 
В проекте были решены все основные задачи, отраженные в календарном плане за 2020 год. 
Полученные результаты: Разработаны программа и методики проведения экспериментальных исследований, методы классификации стационарных состояний вещества на основе подходов кластерного анализа. 
Проведена верификация используемой математической модели, оценка точности моделирования на основе сопоставления с известными значениями физических характеристик моделируемых двумерных кристаллов. Исследована устойчивость модели к погрешностям методов оптимизации и эмпирических потенциалов. Проведен анализ эффективности распараллеливания применяемых методов оптимизации. Составлен атлас конфигураций полученный методами кластерного анализа.
Исследование проводится согласно утвержденному календарному плану  (Приложение А). За 2020 год опубликовано 10 статей (Приложение Б).
Подготовленные промежуточные отчеты:
2018 год: Развитие методов оптимизации, ориентированных на широкий класс прикладных задач нанотехнологий, инв. № AP05133366-OT-18.
2019 год: Развитие методов оптимизации, ориентированных на широкий класс прикладных задач нанотехнологий, инв. № AP05133366-OT-19.
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Рассматривается плоская модель многослойного кусочно-однородного материала.  Материал представляется в виде периодической кусочно-однородной многослойной структуры, в рамках которой могут отличаться типы атомов в различных слоях [2-3]. Модель накладывает ряд ограничений на структуру слоев:
· каждый слой состоит из одинаковых атомов, в разных слоях могут находиться различные атомы;
· расстояния между соседними атомами в одном слое одинаковы, но в разных слоях они могут отличаться;
· в рассматриваемой системе выделяется группа из K параллельных слоев, которая периодически повторяется в направлении  оси y;
· число атомов в каждом слое и общее число слоев считается потенциально неограниченным.
На Рисунке 1 представлен пример модели, в которой повторяется группа из трех слоев. Каждый слой состоит из атомов своего вида. 

[image: ]
Рисунок 1 - Двумерная модель кусочно-однородного материала

В рамках данной модели положение атомов определяется следующими параметрами:
– расстояние между слоем с номером i и предыдущим слоем;
 – смещение первого атома в слое i с положительной абсциссой относительно нулевой отметки;
 – расстояние между атомами в слое i.
 
Совокупность значений перечисленных параметров будем называть конфигурацией. Ниже рассматривается ситуация, когда материал находится в ненагруженном состоянии. Требуется определить конфигурацию, соответствующую минимальной энергии взаимодействия атомов, входящих в моделируемый фрагмент материала. 
Рассматривается две постановки (далее – постановка I и постановка II). В обоих случаях минимизируется энергия  совокупности атомов, расположенных на соседних слоях. Параметрами оптимизационной задачи являются переменные , составляющие вектор размерности . Таким образом, решаемая задача оптимизации относится к числу так называемых задач с параллелепипедными ограничениями и математически формулируется следующим образом:

.                                          (1)

В постановке I в моделируемую совокупность входят атомы, абсцисса которых лежит в заданном интервале . При этом, в зависимости от значений параметров, задающих конфигурацию, число и состав атомов, входящих в моделируемую совокупность могут меняться. В постановке II считается, что атомы, входящие в эту совокупность, не меняются. 
Энергия решетки рассчитывается с помощью потенциалов взаимодействия. Вычисляется энергия конечной совокупности соседних атомов («фрагмента»). Энергия фрагмента равна сумме энергий взаимодействия входящих в него атомов с остальными атомами решетки. В данной работе использовался потенциал Терсоффа с двумя различными наборами параметров, оригинальный [4] и оптимизированный [5].
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Задача верификации при моделировании кристаллической структуры является неотъемлемым этапом процесса моделирования, а также доказательством адекватности модели и работоспособности программы и вычислений.
Верификация модели происходит следующим образом:
Этап 1. Проверка исходного кода программы с целью выявления ошибок синтаксиса/логических ошибок. Она позволяет предотвратить неверные расчеты и неявные ошибки, которые возникают при ошибочной постановке знака (сложение, вычитание) или мелкие ошибки преобразования типов данных, на которые некоторые компиляторы могут явно не указывать, и, тем самым, вводить исследователя в заблуждение по поводу правильности расчетов. Для более надежного функционирования программы в будущем следует разработать специальные тесты, покрывающие большинство возможных проблем и случаев.
Этап 2. Проверка формул и вычислений. Осуществляется по схеме: подать на вход исходные данные и сравнить результат с контрольными образцами, которые были вычислены заранее для этих исходных данных. При возникновении несоответствия в формулах делаются изменения, и процесс проверки повторяется. Данная проверка длится до тех пор, пока расхождение между полученными результатами и контрольными образцами не будет ниже определенного заранее значения. 
После прохождения всех этапов возможно использовать новые данные, для которых еще не вычислен результат, но известны ограничения по нему.
После верификации модели считается, что данная модель может использоваться для дальнейших исследований и опытов.
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Для поиска минимума энергии атомов кристаллической решетки применен метод мультистарта в сочетании с методом координатного спуска [6]:
1) Вход: MSTART (f (x), l, u), где f (x) – целевая функция; l, u - ограничение ящика.
2) Получен набор точек  , где  – случайное значение с непрерывным равномерным распределением по интервалу [].
3) Получен набор точек  следующим образом: для всех  запустить метод поиска локального минимума, взять в качестве отправной точки , добавить результат к .
4) В результате вернуть 
Схема метода достаточно проста – случайным образом выбирается начальная точка и из нее запускается метод поиска локального минимума. В итоге мы получаем определенное количество локальных минимумов и как результат возвращается решение с минимальным значением энергии. Учитывая тот факт, что метод мультистарта является недетерминированным методом поиска глобального минимума и не гарантирует его нахождение за конечное количество шагов, мы вынуждены брать количество начальных приближений с достаточным запасом. 
В начале решается оптимизационная задача в постановке I, затем выбираются наилучшие решения и запускается решение задачи в постановке II. 
Определение постоянной кристаллической решетки и углов между основными трансляционными векторами производится следующим образом:
а) задаем некоторый радиус , атомы, расположенные на расстоянии меньшем чем r, будут считаться соседями;
б) для каждого атома определяем его соседей с помощью функции RadiusNeighborsTransformer [7]; и вычитаем его координаты из координат соседних атомов;
в) с помощью MeanShift [7-8] разбиваем все атомы на кластеры, по типу окружения атомов; пример кластеризации приведен на Рисунке 2.
г) вычисляем расстояния между атомами одного типа и определяем угол между основными трансляционными векторами; при этом так же используем MeanShift.
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Рисунок 2 - Атомы с различным типом окружения


[image: ]
Рисунок 3 - Результат кластеризации атомов по типу их окружения и основные трансляционные вектора. Синие и зеленые круги атомы с различным типом окружения.Черные линии – основные трансляционные вектора
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Расчеты выполнялись с использованием инфраструктуры ЦКП «Информатика» ФИЦ ИУ РАН [9]. Метод мультистарта был распараллелен с помощью директив OpenMP на 160 потоков. Для каждого потенциала было получено 32000 локальных минимумов задачи в постановке I. Далее для 20% наилучших значений была решена задача в постановке II. 
Для оригинального набора параметров потенциала Терсоффа было найдено решение с энергией -443.73 (-419.42 для постановки I). Трансляционные вектора указаны в Таблице 1.

Таблица 1 - Трансляционные вектора для оригинального потенциала Терсоффа
	Постановка I
	Постановка II

	Длина вектора
	Угол с осью X
	Длина вектора
	Угол с осью X

	2.29
	0
	2.53
	0

	2.45
	62.18
	2.53
	60

	2.45
	117.82
	2.53
	120

	2.29
	180
	2.53
	180

	2.45
	-117.82
	2.53
	-120

	2.45
	-62.18
	2.53
	-60



Как видно из Таблицы 1 использование задачи в постановке I приводит к некоторому искажению решетки, связанному с существенным влиянием границ фрагмента. При переходе к постановке II эти искажения пропадают. Углы между основными трансляционными векторами совпадают с контрольными образцами, постоянная решетки (контрольное значение 2.46) определяется с погрешностью менее 3%.
Для оптимизированного набора параметров потенциала Терсоффа было найдено решение с энергией -1067.49 (-999.59 для постановки I). Трансляционные вектора указаны в Таблице 2).

Таблица 2 - Трансляционные вектора для оптимизированного потенциала Терсоффа
	Постановка I
	Постановка II

	Длина вектора
	Угол с осью X
	Длина вектора
	Угол с осью X

	1.23
	0
	1.29
	0

	11.52
	90
	13.84
	90

	1.23
	180
	1.29
	180

	11.52
	-90
	13.84
	-90



Как видно из Таблицы 2 полученные значения далеки от значений контрольного образца. Отношение длин трансляционных векторов равно примерно 1/10. Это связано с тем, что по оси y материал не образует периодической структуры (точнее период равен сумме ).
Анализ результатов проведенных экспериментов показал, что использование рассматриваемой модели плоской кристаллической решетки в сочетании с оригинальным набором параметров потенциала Терсоффа позволяет определить тип и постоянную кристаллической решетки с достаточной точностью. При этом видно, что решения задачи в постановке I близки к контрольным образцам, но погрешности вносимые постановкой приводят к неравноценности осей  X и Y, чего не наблюдается на практике. Только последовательное использование постановок I и II позволяет получить корректный результат.
Использование оптимизированных параметров потенциала Терсоффа приводит появлению множества «разреженных» конфигураций (либо по оси Y, либо по оси X). Для наилучшего найденного решения получается прямоугольная решетка вместо гексагональной. Поэтому, в нашем случае, использование оптимизированного набора параметров не рекомендуется. 
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Для определения типа кристаллической решетки, полученной в результате численного эксперимента, применялись методы кластеризации. Используя метод мультистарта (MSTART), мы получили 128 тыс. локальных минимумов энергии, из которых потом отбирали 20% лучших решений. Для каждого результата мы определили «внешний вид» кристаллической решетки и разбили результаты на 16 кластеров. Затем мы проанализировали, какая решетка оказалась в каждом кластере.
Распределение энергий 128 тысяч конфигураций плоской кристаллической решетки с распределением энергии показано на Рисунках 4а, 4б.

	[image: fig2]	 [image: fig3]
a) 1 распределение энергий 128 тысяч конфигураций плоской кристаллической решетки с распределением энергии 
b) 2 распределение энергий 128 тысяч конфигураций плоской кристаллической решетки с распределением энергии
Рисунок 4 - Распределение энергии локальных минимумов в утверждении 1

Для того чтобы уменьшить количество вычислений, были взяты конфигурации с энергией E ≤ −250.0, и для каждой конфигурации решена задача минимизации в постановке II, при том условии, что эта энергия используется в качестве начального приближения. По Рисунку 5 видно, что распределение энергии существенно не изменилось (особенно в диапазоне энергий [–350,0, –250,0]), за исключением появления конфигураций с энергиями менее –420,0.

	[image: fig4] 	[image: fig5]
а) 1 распределение энергии локального минимума 
b) 2 распределение энергии локального минимума 
Рисунок 5 - Распределение энергии локального минимума в утверждении 2
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Для полученных конфигураций, по аналогии с разделом верификация мат. модели, мы определили, сколько соседей может иметь каждый атом. Характерной особенностью данного набора является то, что в нем присутствуют как одиночные, так и атомы с несколькими соседями (от одного до четырех). 
В результате кластеризации выборки по количеству соседей, было получено 16 кластеров (Таблица 3), их энергия распределена неравномерно, присутствуют пики и впадины, что можно заметить на Рисунке 6. 

Таблица 3 - Результат кластеризации, отсортированный по количеству соседей
	
	n0
	n1
	n2
	n3
	n4
	Emin
	Emax

	0
	
	
	
	X
	
	-502.89
	-303.32

	1
	
	
	
	
	X
	-357.14
	-332.17

	2
	
	
	
	X
	X
	-362.91
	-252.28

	3
	
	
	X
	
	
	-347.21
	-256.83

	4
	
	
	X
	X
	
	-389.12
	-250.06

	5
	
	
	X
	X
	X
	-363.03
	-250.05

	6
	
	
	X
	
	X
	-316.91
	-252.53

	7
	X
	
	X
	X
	X
	-289.43
	-263.91

	8
	X
	
	X
	X
	
	-296.50
	-250.28

	9
	
	X
	
	X
	X
	-294.68
	-252.32

	10
	
	X
	
	X
	
	-319.29
	-250.75

	11
	
	X
	X
	X
	
	-337.76
	-250.07

	12
	X
	X
	X
	X
	
	-315.17
	-250.66

	13
	
	X
	X
	X
	X
	-345.71
	-259.10

	14
	X
	X
	X
	X
	X
	-266.36
	-259.13

	15
	X
	
	
	X
	X
	-257.67
	-257.57



	[image: fig10] 	[image: fig11]
a) Распределение энергии конфигураций с учетом количества соседей для интервала [-502.89, -316.91]
b) Распределение энергии конфигураций с учетом количества соседей для интервала [-316.91, -257.67]
Рисунок 6 - Распределение энергии конфигураций с учетом количества соседей

Далее были проанализированы конфигурации, содержащиеся в каждом кластере.
Для этого, данные были собраны в один образец и сгруппированы по трем кластерам со следующими интервалами энергии и типами атомов (Рисунок 7):
1) A0.1 [-502.89, -384.57], атомы типа a, b (Рисунок 4); 
2) A0.2 [-333.65, -303.32], атомы типа e, f (Рисунок 8); 
3) A0.3 [-416.62, -307.20], атомы типа a, b, c, d (Рисунок 8). 
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a) Тип соседей для класстера A0.1 
b) Тип соседей для класстера A0.2 
c) Тип соседей для класстера A0.3 
d) Тип соседей для класстера A0.4 
e) Тип соседей для класстера A0.5 
f) Тип соседей для класстера A0.6 
Рисунок 7 -Типы соседей для класстера A0 [-502.89, -303.32]

	[image: ]	[image: ]
a) Кластер А0.1
b) Кластер А0.2
Рисунок 8 - Плоская решетка для кластеров А0.1, А0.2

1) Кластер A1 [-357,14, -332,17] содержит 23 конфигурации. 
Энергии конфигураций этого кластера лежат в диапазоне [−357.14, −332.17]. 
Кластер содержит атомы того же типа, как на Рисунке 9а. 
Кристаллическая решетка первого кластера показана на Рисунке 9б. 
Сравнивая кластеры A1 и A0.1, видно, что A0.1, что третий кластер – это искажение первого, и второй кластер качественно отличается от них.

	[image: ]	[image: ]
a) Кластер A1
b) Кристаллическая решетка первого кластера
Рисунок 9 - Плоская решетка и типы соседей для кластера А1

2) Кластер A2 [-362,91-252,28]
Кластер А2 содержит 131 конфигурацию. 
Энергии конфигураций этого кластера лежат в диапазоне [−362.91 - 252.28]. 
Кластер A2 содержит 6 кластеров: 
а) A2.1, 
b) A2.2, 
c) A2.3, 
d) A2.4, 
e) A2.5, 
f) A2.6, показанный на рисунке 10. 

	[image: ]	[image: ]	[image: ]
	[image: ]	[image: ]	[image: ]
a) Кластер A2.1
b) Кластер A2.2
c) Кластер A2.3
d) Кластер A2.4
e) Кластер A2.5
f) Кластер A2.6
Рисунок 10 - Плоская решетка для кластера А2

Как видим, кластеры A2.2 и A2.4 являются зеркальными изображениями друг друга. Типы атомов, из которых состоят эти кластеры, показаны на рисунке 11.
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a) Тип соседей для кластера А2.1
b) Тип соседей для кластера А2.2
c) Тип соседей для кластера А2.3
d) Тип соседей для кластера А2.4
e) Тип соседей для кластера А2.5
f) Тип соседей для кластера А2.6
Рисунок 11 - Типы соседей кластера А2

3) Кластер A3 [-347,21, -256,83]
Кластер содержит 3455 конфигураций. 
Энергии конфигураций этого кластера лежат в интервале [-347.21, -256.83]. 
Этот кластер включает в себя «разреженные» конфигурации с достаточно большими расстояниями между атомами. 
Поскольку мы используем определенный радиус для определения соседей, каждый атом в кластере содержит ровно двух соседей. 
Среди полученных результатов нет атомов с вертикальным расположением соседей. 
Типы атомов можно увидеть на рис. 12. 
Нет смысла приводить все виды кристаллических решеток; например, две решетки показаны на рисунке 13.
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a) Тип соседей для кластера А3.1
b) Тип соседей для кластера А3.2
c) Тип соседей для кластера А3.3
d) Тип соседей для кластера А3.4
e) Тип соседей для кластера А3.5
f) Тип соседей для кластера А3.6
g) Тип соседей для кластера А3.7
Рисунок 12 - Типы соседей для кластера А3
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а) Пример плоской решетки для кластера А3.1
b) Пример плоской решетки для кластера А3.2
Рисунок 13 - Пример плоской решетки для кластера А3
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Оксид цинка (ZnO) является прямозонным полупроводниковым материалом с шириной запрещенной зоны 3,37 эВ, большой энергией связи экситонов (60 мэВ) при комнатной температуре и обладает эффективной ультрафиолетовой люминесценцией. Он может быть использован в качестве компонентов газовых сенсоров [10], фотокатализаторов [11], солнечных батарей [12], пьезоэлектрических наногенераторов [13], люминесцентных материалов, светодиодов, лазеров [14], композитных материалов, а также является безопасным биосовместимым материалом с антисептическими свойствами [15,16]. Для улучшения проводимости ZnO легируют алюминием (ZnO:Al), галлием и индием. Наибольшее внимание уделяется ZnO:Al, прозрачность которого ∼ 90% в видимом и ИК-диапазоне [17], а удельное сопротивление порядка 10−2−10−4 Ом*см. 
Рассмотрим подробно несколько химических и физических методов получения тонких пленок ZnO и ZnO:Al.
Метод золь-гель осаждения. Золь-гель метод – это метод получения материалов, включающий получение золя с последующим переводом его в гель, т.е. в коллоидную систему, состоящую из жидкой дисперсионной среды, заключенной в пространственную сетку, образованную соединившимися частицами дисперсной фазы. Этот метод имеет ряд преимуществ, обусловленных простотой технологического процесса осаждения покрытий большой площади, низкой стоимостью используемого оборудования и широким спектром применяемых реагентов, таких как, ацетат цинка (Zn(CH3COO)2-2H2O, чистота 99,95%), безводный метанол при возрастающей концентрации примеси алюминия, (98,5% беспримесный AlCl3) и поливинилпирролидон [18]. В зависимости от условий осаждения пленки ZnO:Al, полученные золь-гель осаждением, имеют различную микроструктуру, определяющую их электрические и оптические параметры. Таким образом изменяя состав и концентрация растворителей, температура спекания и отжига модно управлять свойствами пленок [19]. На рисунке 13 представлена схема процесса получения пленок ZnO:Al методом золь-гель осаждения. 
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Рисунок 13 - Схема процесса получения пленок ZnO:Al методом золь-гель осаждения 

К недостаткам золь-гель технологии следует отнести высокую стоимость некоторых чистых химических реагентов, технологические трудности, возникающие при получении пленок на больших площадях (растрескивание гелей при сушке и термообработке), повышенное содержание гидроксильных групп в стекле и продолжительность процесса получения.
Метод гидротермального осаждения. Химический гидротермальный метод осаждения, является привлекательным по следующим причинам: низкая стоимость, синтез при относительно низких температурах, возможность использования гибких подложек, простота контроля параметров морфологии и свойств получаемого материала. Гидротермальный метод позволяет получать массивы наностержней ZnO на различных подложках с тонкопленочным подслоем оксида цинка. Морфология массивов определяется толщиной и кристаллической структурой подслоя [20]. В типичном процессе гидротермального метода, наностержни ZnO синтезируются в результате следующих реакций [21]:

(CH2)6N4+6H2O→4NH3+6HCHO

                                            NH3+H2O↔NH3·H2O↔NH4++OH−                                                  (2)

Zn2++2OH−↔Zn(OH)2↔ZnO+H2O

В процессе роста наностержней, уротропин гидролизуется с образованием муравьиного альдегида и аммиака, действуя в качестве рН буфера, обеспечивая невысокую и контролируемую концентрацию аммиака, который, в свою очередь, гидролизуются с образованием ионов аммония NH4+ и гидроксиды ионов OH-. Zn2+ сольватируются в щелочной среде с образованием ряда гидроксидов состава: ZnOH+, Zn(OH)2, Zn(OH)-3 и   Zn(OH)2-4. Затем, в процессе дегидратации формируются центры кристаллизации нанокристаллов ZnO. Нанокристаллы ZnO продолжают расти в результате конденсации на их поверхности гидроксида цинка. Скоростью этих реакций можно управлять путем корректировки параметров реакции, таких как концентрации реагентов, температуры реакционной среды и времени процесса [22]. Низкая температура синтеза наностержней оксида цинка, порядка 70-90°C позволяет осаждать их на различные материалы, включая гибкие полимерные подложки. К недостаткам данного метода можно отнести достаточно трудно контролируемое получение легированных пленок ZnO:Al.
Метод магнетронного распыления. Магнетронное распыление - это технология нанесения тонких плёнок на подложку с помощью катодного распыления мишени в плазме магнетронного диодного разряда в скрещенных полях. Работа современного магнетронного распылительного устройства (рисунок 14) основана на свойствах катодной области аномального тлеющего газового разряда, в которой катод (мишень) распыляется под действием ионной бомбардировки [23]. 
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Рисунок 14 - Общий внешний вид (слева) и схематичное представление механизма работы (справа) магнетронной распылительной установки CS-1000 Sputter& PVD Deposition System 

Метод магнетронного распыления позволяет получать тонкие пленки высокого качества с хорошими физическими характеристиками (толщина, пористость, адгезия и пр.), а также проводить послойный синтез новых структур (структурный дизайн), создавая пленку буквально на уровне атомных плоскостей. Скорость роста эпитаксиальных и одноосно-эпитаксиальных пленок доходит до 7 нм/с и ограничена тепловой мощностью, выдерживаемой мишенью: распыляемая мишень ZnO разрушается при больших токовых нагрузках [24]. Однако, метод магнетронного распыления также, как и все методы, имеет свои недостатки, к числу которых можно отнести низкую производительность, дороговизна используемого оборудования, сложности в согласовании источника питания магнетрона с нагрузкой при работе на высоких частотах. 
Метод химического осаждения из газовой фазы (CVD). При процессе CVD подложка помещается в пары одного или нескольких веществ, которые, вступая в реакцию и/или разлагаясь, производят на поверхности подложки необходимое вещество. В основном в литературных данных описывается получение пленок ZnO, морфология которых представляет собой массивы наностержней (рисунок 15). Для получения таких пленок в качестве прекурсоров используются металлический цинк 99,99% чистоты и кислород 99,999% чистоты. Процесс осаждения проводится при температуре 500-6000С, в аргоновой среде [25].
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Рисунок 15 - Изображение СЭМ наностержней ZnO, получаемых методом CVD на монокристаллической кремниевой подложке 

Можно отметить следующие ппреимущества метода CVD: использование относительно простого и дешевого оборудования, не требует ультравысокого вакуума, позволяет достигать высоких скоростей осаждения до нескольких мм/ч [25].  Также есть и недостатки, одним из является довольно высокая тепиература протекания процесса, ограничивающая спектр применяемых подложек. Кроме того, температура выше 4000С недопустима еще и потому, что она активизирует диффузию легирующих примесей в полупроводнике, лишая его заданных функциональных свойств. В некоторых случаях, наряду с основной CVD-реакцией, параллельно могут протекать нежелательные побочные реакции, и тогда пленка может быть загрязнена примесями, например, углерода и карбида металла. 
Метод осаждения из газовой фазы с присутствием металорганических соединений (MOCVD). MOCVD – это модернизированный метод CVD, в котором химического осаждение из газовой фазы происходит путём термического разложения металлорганических  соединений. Для получения пленок ZnO в качестве прекурсоров используются диэтилцинк (DEZ) и водяной пар (H2O). Преимуществами данного метода по сравнению с CVD являются возможность снижения температуры реакции до 110 – 3800С и одновременно повысить скорость осаждения пленок ZnO, а также получение более гладких пленок [26]. На рисунке 16 показано схематичное представление работы MOCVD реактора. Основным недостатком данной технологии является дороговизна используемых оборудования и исходных материалов. 
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Рисунок 16 - Cхематичное представление работы MОCVD реактора 

Метод послойного атомарного осаждения (ALD). ALD - это метод выращивания тонких пленок, основанный на последовательном использовании само- завершающихся реакций перехода газ - твердое тело, позволяющий получать структуры на различных подложках с точностью до атомных размеров. При формировании пленок ZnO: Al методом ALD в реакторе происходят чередующиеся с заданным периодом процессы формирования тонких слоев (порядка нескольких нм) ZnO и Al2O3. Между процессами формирования слоев автоматически проводятся промежуточные процессы продувки азотом [27]. Рабочая схема ALD реактора приведена на рисунке 17. Осаждение пленок происходит при достаточно невысоких температурах 150-250°С. В качестве прекурсоров также используются триметилалюминий (ТМА), диэтилцинк (DEZ) и деионизованния вода (H2O).
Итак, преимуществами метода ALD являются равномерное по толщине нанесение пленки на сложную поверхность, чего невозможно достигнуть другими технологическими методами, такими как золь-гель метод, CVD и д.р., возможность получения однородной структуры, хорошая управляемость уровнем легирования примесью. Единственным существенным недостатком данной технологии является дороговизна оборудования и используемых прекурсоров [28].
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Рисунок 17 - Схематическое изображение ALD реактора 
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В результате эксперимента была проверена разработанная модель плоской кристаллической решетки, в которой в качестве примера используется графен. Для конфигурации с наименьшим значением энергии были определены основные векторы трансляции, угол между ними составил 60% + 10-5, а также рассчитана постоянная решетки 2.53А◦ (постоянная решетки для графена 2.46, погрешность не превышает 3%).
Использование же оптимизированных параметров потенциала Терсоффа приводит появлению множества «разреженных» конфигураций (либо по оси Y, либо по оси X). Для наилучшего найденного решения получается прямоугольная решетка вместо гексагональной. Поэтому, в нашем случае, использование оптимизированного набора параметров не рекомендуется. 
Так же было показано, что модель имеет максимальный запас прочности: глобальное минимальное значение составляет –502,89 (наименьшее значение в кластере А0.1, конфигурации которого имеют гексагональную структуру или близки к ней) значительно меньше минимума ближайшего кластера А0.3 (кластера с конфигурациями, близкими к прямоугольным), равного –416,62, то есть относительная разница между ними составляет примерно 20%. 
Была разработана технология анализа полученных конфигураций, а именно двухступенчатая конфигурационная кластеризация: 
1) Первый этап: кластеризация по количеству соседей, 
2) Второй этап: кластеризация по координатам атомов соседей.
С помощью указанной технологии был составлен атлас конфигураций плоской кристаллической решетки, получаемых в результате проведения численного эксперимента.
	Дополнительно были успешно проведены эксперименты по адаптации методов оптимизации для вычислительных кластеров на основе Message Passing Interface (MPI, интерфейс передачи сообщений). 
Полученные результаты:
2020 год: Разработаны программа и методики проведения экспериментальных исследований, методы классификации стационарных состояний вещества на основе подходов кластерного анализа. 
Проведена верификация используемой математической модели, оценка точности моделирования на основе сопоставления с известными значениями физических характеристик моделируемых двумерных кристаллов. Исследована устойчивость модели к погрешностям методов оптимизации и эмпирических потенциалов. Проведен анализ эффективности распараллеливания применяемых методов оптимизации. Составлен атлас конфигураций полученный методами кластерного анализа
2019 год: В проекте были решены все основные задачи, отраженные в календарном плане за 2019 год. Разработаны методы оптимизации, ориентированных на решение рассматриваемых задач. Получены алгоритмы оптимизации, ориентированные на задачи нанотехнологий. Создан программный комплекс для решения оптимизационных задач, возникающих в нанотехнологиях. 
Осуществлены теоретические исследования, направленные на разработку методов оптимизации. Получены алгоритмы поиска локального и глобального экстремума, гибридные алгоритмы. Сделаны компонентные схемы и диаграммы классов программного комплекса. Проведен численный эксперимент для методов- K-means, Mini Batch K-Means и AffinityPropagation.
В отчете предложен алгоритм поиска глобального экстремума при интервальных ограничениях на параметры задачи. Данный алгоритм был программно реализован и применен для решения практической задачи определения энергетически-оптимальной конформации плоского кристалла. Результаты численного эксперимента показали существенное преимущество предложенного способа выбора стартовых точек по сравнению с псевдослучайным. Решение задач одномерной оптимизации может выполняться независимым образом. Поэтому предложенный алгоритм хорошо подходит для применения параллельных и распределенных вычислений для ускорения работы. В планах дальнейших исследований проведение масштабного численного эксперимента с использованием библиотеки тестовых функций с целью выделения классов задач, для которых рассматриваемый алгоритм наиболее эффективен. 
Осуществлена программная реализация модулей оптимизации на языке С++. Создан программный комплекс, включающий в себя модули для работы с моделью кристаллической решетки и модули, реализующие разработанные методы оптимизации.
2018 год: В проекте были решены все основные задачи, отраженные в календарном плане за 2018 год. Разработана двумерная модель плоского кристалла. Получено теоретическое обоснование и разработана программная реализация модели плоской кристаллической решетки. Модель применена для случая двумерного кристалла. Сформулированы оптимизационные задачи для расчета геометрической структуры плоского кристалла.
Была разработана модель плоской кристаллической решетки. Разработаны методы локализации плоского фрагмента решетки. Были разработаны алгоритмы вычисления энергии фрагмента решетки в силовом поле. 
Была получена программная реализация модели плоской кристаллической решетки. Получены программные модули, входящие в состав плоской модели материала, вычисляющие положения атомов по параметрам решетки. Получены программные компоненты определения и вычисления энергии периодического фрагмента решетки. Получена программная реализация на языке С++ модели плоской кристаллической решетки, в составе программной реализации получены модули, вычисляющие положения атомов по параметрам решетки. Реализованы потенциалы Леннарда-Джонса, Морзе, Терсоффа. Произведена интеграция модели плоской кристаллической решетки со свободным пакетом для классической молекулярной динамики LAMMPS (англ. Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) для вычисления потенциала REBO/AIREBO. 
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obpasoBannss M Hayku Pecnybumkn Kasaxcram», nMeHyemoe B JanbHeiilem
3axazunk, B mue [pencenarens AGynkacoBoit A.C., 1efCTBYIOIIETO HA OCHOBAHHI
ITonoxenus o Komurere Hayku, yTBepXIEeHHOTo mnpukazoM OTBETCTBEHHOTO
cexperapst 10 mroms 2018 roma Ne 169-K, u mprkaza MuHuCTepcTBa 06pa3oBaHus U
Hayku or 22 mas 2019 roma Ne52-xK ¢ ojHOW CTOpOHBI, W PecmybiukaHckoe
roCyJapCTBEHHOE IIPEJIPUATHE HA IpaBe XO3jSHCTBEHHOTO BemeHHs «MHCTHTYT
HHQOPMAIIMOHHBIX M  BBIYACIHTENBHBIX TexHoJoruii» Komurera Hayku
MunucrepcTBa obpazoBaHus U Haykd Pecrmy6muku Kaszaxcran, umeHyemoe B
jJansHelmem VcnonHmTenb, B JIMIE 3aMECTHTENS T'eHEpaJlbHOIo IHpEeKTopa
MawmsipbaeBa O.)K., nelictByromero Ha ocHoBaHumm IIpukasa Nel0-OC ot
01.11.2017 r., ¢ IOpyro# CTOpOHBI, fajee COBMECTHO MMeHyemble CTOpPOHEI, Ha
ocHoBanuu cratbl 401 I'paxmanckoro Kopexca Pecmy6muku Kasaxcran,
nocraHoBieHus1 [IpaButensctBa Pecnybmuku Kaszaxcran ot 25 mas 2011 roxa
No575 «O6 yrBepxaenuu IIpaBun 6a30BOro, rpaHTOBOTO, IIPOrPAMMHO-LENIEBOTO
¢uHaHCHpOBaHMS HAy4HOM M (WIM) HAYYHO-TEXHHYECKOH JEsTENBHOCTHY,
pewieHus  HaupoHanbHOro  HaydyHOTO COBETa O  IIPOTPAMMHO-LENEBOM
¢unascupoBanuy no npuoputetam « MHGOpMaIMOHHEIE, TeIEKOMMYHHUKALHOHHBIE
U KOCMHYECKHE TeXHOJIOTHMH, HaydHble HUCCIENOBAHHA B 00JACTH €CTECTBEHHBIX
nayk» (mpotokon Ne 3 or «21» deBpars 2019 roma), «PamuoHansHOE
KCIIOJIb30BaHKE IPUPOAHBIX PECYpPCOB, B TOM YHCJIE BOAHBIX PECYpPCOB, FE€ONOTHs,
nepepaboTKa, HOBBIE MaTepHalbl M TEXHOJOTHH, Oe30macHble H3JEIH H
KoHCTpYKImE» (npoTokon Ne2 ot «12» mapra 2019 roma), «Haumonanbnas
GesonacHocTh M oGopona (Ge3 rpuda cexkpetHocTH)» (mpoTokon Ne7 or «13»
asrycra 2019 roma, a Taxxe nporokosna Nell or «12» cenrsibps 2019 roxa
3aKIIOYMITM HacTosiee JIOMOMHUTENBHOE coralienune K jorosopy Ne 211 ot 19
Maprta 2018 roza (nainee-/[oroBop) 0 HHXeCIEAYIOIIEM:

1. [punoxenus 1.3, 1.8, 1.11, 1.17, 1.27, 1.32, 1.33 JloroBopa H3JI0XHUTh B
HOBOH peJaKIiy COIIaCHO NPUIOKEHUIM 1 — 7 K HAaCTOsIIeMY TONOIHHTEILHOMY
COIJIALIICHHIO.

2. Cpok JeHCTBHS NONONHUTENBHOTO coramenus mo 31 nexabps 2020 rona.
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3. JIOHOJIHI/ITCJIBHOC COIIallleHHe ABIISETCS HEOThEMJIIEMOH YaCThIO Iloroaopa.

4. VYcnoeus [JloroBopa, He 3atponyThle CornameHueM,

HEU3MECHHOM BHJE.

OCTaroTCsI B

5. HOHOJIHI/ITCJIBHOC COorjlallieHHe BCTYyNnaeT B CHIIy C MOMEHTA €ro NMOoANHCaHuA

CropoHaMmu.

6. JIONIOIHHUTENBHOE COTVIALICHHE COCTABIEHO B IBYX 9K3EMILIAPAX, [0 ONHOMY
9K3EeMIUIAPY JUIsS Kax 1o 13 CTOPOH, HMEIOLIHX OJUHAKOBYIO FOPHAMYECKYIO CHILY.

FOpunnyeckue ajgpeca H peKBH3HTBI CTOPOH

3akazunk:

I'Y «KomuteT Haykn MuHHCTepCTBa
obpa3oBaHus H HaykH Pecry6nuku
Kazaxcran»

r. Hyp-Cynran,

npocrexT MoHrinik Em, 8

BYH 061 140 007 608

BUK KK MF KZ 2A

WK KZ92 0701 01K.S N00O 0000
K6e 11

PI'Y «Komurer KaznauelicTsa
Musnucrepcrsa punancoB PKy

Hcnosnurennb:

PI'TI na ITXB «MHucTHTYT
HHPOPMALHOHHBIX M BBIYHUCIIHTENBHBIX
Texnonoruity KH MOH PK

r. AnMarsl, yi. ITymxuna, 125

BHH 040740002672

BUK HSBKKZKX

WK KZ386010131000020602 (p/c)
K6e 16

BAHK AO
Kasaxcrana»
Ten: 8(727) 27237 11

«Haponuslit

GaHk

AoGyakacosa A.C.

aIbHOTO JHpEeKTOpa

‘Mammbip6aes O.)K.
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TIpuioxenue 3

k JlononuutensHomy Cornammennio No_ oT «  » 2019 rona
nio Jlorosopy Ne 211 ot 19 mapra 2018 roxa

Ha rPaHTOBOE ()MHAHCHPOBAHHE

TEXHHYECKAS CIEIMOUKAIS 1
KAJIEHJAPHBIN ILUIAH PABOT

ITo onomuutensHoMy Cornamenuio Ne _ oT « » 2019 roma
K joroBopy Ne 211 ot 19 mMapra 2018 rona

1. Pecmy6inkaHcKkoe rocyiapcTBeHHOe NpeINpHsATHe Ha NpaBe XO03sHCTBEHHOro
BeleHHsl «MHCTATYT HH)OPMANHOHHBIX H BBHIYHCIHTEIbHBIX TexHosoruip» Komurera
Hayku MunHcTepcersa o6pasoBanus H Hayku Pecmy6uxn Kazaxcran

1.1 Ilo npuopurery: 3. UHpOpMALMOHHEIE, TEICKOMMYHHKAIIMOHHBIE ¥ KOCMHYCCKHE
TEXHOJIOTHH, Hay4YHbIC HCCIIeJOBAHUS B 0GJIACTH €CTECTBEHHBIX HAyK
1.2 Tlo moanpuopurery: 3.6 Hayunble uccnenoBanus B 00JacTH €CTECTBCHHBIX HayK.
MareMaTHUeckoe M KOMIIBIOTEPHOE MOJENHPOBAaHHE B 00JacTH MaTeMaTHKH, GH3MKH H
aCTPOHOMHH.
13 TIlo Teme mpoekta: NeAP05133366 «Pa3ButHe MeTO/0OB ONTHMH3ALMH,
OPMEHTHPOBAHHBIX Ha IIHPOKHH Ki1acc IPHKIAHBIX 331129 HAHOTEXHOJIOTHID»
1.4 O6mas cymma mpoekta 42 000 000 (copok ABa MHJUTMOHOB) TEHI€, B TOM YHCIIE C
Ppa30UBKOH o TojiaM, IS BBIIOJHEHHS paboT COIacHO MyHKTY3:
-Ha 2018 rox - B cymme 14 000 000 (deTbIpHAIaTh MAJUTHOHOB TEHIE) TEHIET;
- Ha 2019 rox - Bcymme14 000 000 (deTsIpHAIIATE MHJUTHOHOB TEHI€) TEHTE;
- Ha 2020 rox - B cymme 14 000 000 (deThipHaUATh MHJUIHOHOB TEHIE) TEHTE.

2. XapaKTepHcTHKA HayTHO-TeXHHYeCKOH MPOIYKIMH N0 KBATHPHKAIHOHHBIM
NPH3HAKAM H YKOHOMHYECKHE NOKA3aTe/IH

2.1 Hanpasnenue paGotsr: Hay4ssie nccieioBaHus B 001aCTH €CTECTBEHHBIX HAyK

2.2 O6nacts mpuMeHeHHs: MeToiuuecKue peKOMEHIANH 110 pe3yJIbTaTaM HCCIIECOBaHHAs
MOXHO NPUMEHSTH IIPH CO3JAHMH HOBBIX MaTepHaioB. IIoTpeOHTEIAMHU pe3ybTaToB MPOEKTa
MOTYT GBIT IPEANPHATHS, 3aHUMAIOIIMECS Pa3paboTKoi H IIPOU3BOACTBOM HOBBIX MAaTCPHAIIOB.

2.3 KoHeuHBIH pe3yJbTaT:

- 3a 2018 roa: ByayT mosydeHsI porpaMMHBIE MOJIYJIH, BXOISIIHE B COCTAB IIOCKOH
MOJIC/IM MaTepHaia, BBIYHCIAIOMEE IONOXKEHHA aToOMOB IO IapaMeTpaM pemeTkd. Byayr
MOJTy4eHbI IPOrPaMMHbIE KOMITOHEHTHI ONIPE/IEICHHS ¥ BEIYHCIICHHS SHEPTHH TIEPHOMIECKOro
(hparMeHTa pereTKu.

-3a2019 rox: Bynet coznaH nporpaMMHBIN KOMILIEKC, BIJIIOYAIONINIA B Ce0S MOLYIIH JUIS
paboTEl ¢ MOJIENBI0 KPHCTAIMYECKON PENICTKH M MOJYJH, pealM3yolue pa3paboTaHHbIC
METO/(BI ONTHUMU3AIMK. Byzner usnana 1 myOnukanus B 3apyOeXHOM JKypHAle C HEHYJIEBBIM
HMIIaKT-(haKTOpOM.

- 3a 2020 rox: BymyT mpoBeieHBI SKCIEpUMEHTANbHbIC MCCICIOBAHUA, COOp U aHaJM3
Pe3yJIbTAaTOB SKCIEPHMEHTOB. By/ieT co3jian atiac paBHOBECHBIX KOH(HIypalyii, IOIyYeHHbIX
METOJlaMH KJIAaCTePHOTO aHaiu3a. ByayT u3jans! 1 myGiMKamus B OT€YECTBEHHOM JKypHAIE C
HEHYJIEBEIM MMIAKT-(pakTopoM H 2 CTaTbd B MEXIYHApOJHOM JKypHAlle, HHACKCHPYEMBIX B
Scopus i Web of Science ¢ HeHyIeBbIM HMIIAKT-(aKTOPOM.

2.4 IlaTeHTOCTIOCOGHOCTD: HE IPEATIONaracTcs.

2.5 HayuHO-TeXHHYeCKHil YpOBEHb (HOBH3Ha):pa3pabOTKa HOBBIX YHHBEPCAIBHBIX
THOPH/IHBIX ONTHMH3ANUOHHBIX AITOPHTMOB, OCHOBAHHBIX HA COYETAHHH METOJOB JIOKAILHON

4”/% Vs,
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H r706ansHOM ONTHMH3AUMHM C BO3MOXHOCTBIO NOACTPOMKH IIapamMeTpoB IrOPHTMa IO
pelnaeMylo 3ajady.
2.6 Vicnionb3oBaHHe HayYHO-TEXHHYECKOM MIPOAYKLUHH OCYILECTBISsIETCS: UCoNHUTEnEM.
2.7 BuA HCHONB30BaHHS pe3yNbTaTa HAYYHOM M (WIM) HAy4YHO-TEXHHYECKOH

JEATEJIBHOCTH

3. HanMenoBanue pa6oT, CDOKH HX PeaJH3aLHH H Pe3yJIbTaThI

Iln | Haumenosanue paGot mo | Cpok BemMONHEHHs | OXHIaeMBlii pe3yibTar

¢p | JoroBopy M OCHOBHBIE I [—

3a]a | JTalbl €ro BHIIONHEHHS e

HU,

JTan

a

1 Pa3paGorka IByMepHOM | sHBaph 1 Bymer  paspaGorama  nByMepHas
MOJIeNH miockoro | 2018 rona | HOSOPs |MoJeNs IIOCKOro KpHCTAJUIa
KpHCTaJIa 2018 |Byner moIy4eHO TEOPETHIECKOE

roga |06OCHOBaHHE M MPOrpaMMHas
peau3anus MOAEH INIOCKOH
KPHCTJUIHYECKOH pEIeTKH.

1.1. |Pa3pabotka MOZieNH | SHBAph uionb | Byner paspa6orana Mozens miockoi
IUIOCKO#M 2018 roma | 2018 |kpucTamnmyeckoif pemerku. Bynyt
KPHCTALTHIECKOR roxga |pa3pabGoTaHEl METOMBI JIOKAJIA3AIMA
PCIEeTKH, METOZIOB ILUIOCKOTO (parMeHTa PeHIeTKH.
JIOKQJIH3alHH Bynyt pa3zpaboTaHbI aJITOPUTMBI
MIEPHOHUYECKOTO BBIYHCIIEHHS SHEPTHH (parMeHTa
(parMeHTa pelneTKH. PELIETKH B CHJIOBOM IOJIE.

1.2. |TIporpammuas Hions 1 Byner nony4eHa nporpaMMHas
peanu3anus MoAeI: 2018 roza | HOAOPA | peanu3alMst MOJEIH IUIOCKOM
TUIOCKOH 2018 |kpucTauIHdecKoii pemeTkubyayT
KPHCTALTHYECKOM roja |MOJNyYeHbI IPOrPaMMHbIC MOJYIIH,
PCILIETKH. BXOJIIME B COCTaB ILIOCKOM MoJeH

MaTepHaa, BEIYHCIISIONHE
TIOJIOXKEHHs aTOMOB II0 [IapaMeTpaM
pemerku. BynyT nony4eHst
TIPOrpaMMHBIE KOMIIOHEHTHI
OTIpE/ICNICHNS U BEIYHCIICHHS SHEPIHH
TIepHOANYecKoro ¢pparMeHTa
PEIIETKH.

2 Pa3pa6oTka MeTo10B SIHBaph 1 Bynyr pa3zpaboTaHbl METOMBI
ONTHMH3AINH, 2019 rona | HOSIOpS |ONTHMH3AIMH, OPHEHTHPOBAHHBIX Ha
OPHEHTHPOBAHHBIX Ha 2019 |pemeHHe pacCMaTpHBAaeMBIX 3a/1a4.
pelieHue rofja |Byayr momy4eHsl anropHTMsI
paccMaTpHBaeMBIX 3ajad ONTHMH3AIHH, OPHEHTHPOBAHHEIC HA

3aJla4yl HAaHOTEXHOJIOTHii. Byner
CO3/1aH IIPOrPaMMHBIH KOMIUIEKC ISt
PelICHHs ONTHMH3AHOHHBIX 3aJ(aY,
BO3HHKAIOIIAX B HAHOTEXHOJIOTHAX.





image30.jpeg
2.1 |Teoperuyeckue SIHBaph HIOMb | ByayT ocymmecTBieHbI TeopeTHIECKHE
HCCIIEIOBaHHUS, 2019roma | 2019 |muccnemoBaHHS, HanpaBIeHHEIE HA
HalpaBJIeHHbIE Ha roga |pa3paboTKy METOIOB ONTHMH3AIIHH.
Ppa3paboTKy METOOB BynyT nomydeHs! alropuT™BbI HOHCKA
ONTHMH3ALHH. JIOKAJIBHOTO M II00aJIbHOTO

9KCTPeMyMa, THOPHIHbIC AITOPATMEL.
BynyT cienanb1 KOMIOHEHTHBIE
CXEMBI H JHarpaMMBI KJIacCoB
IPOrpaMMHOT0 KOMIUIEKCA.

2.2 |IIporpamMmHas utonb 2019 1 Byzer ocymecTsieHa mporpaMMHas
peanu3anus Momyei roaa HOSIOps | peasn3allis MOy IeH ONTHMHU3ALNH
ONTHMH3ALMH HA A3bIKS 2019 |Ha s3pike C++. Byner co3nan
C++. roja |mpOrpaMMHBIH KOMIIIEKC,

BKJIIOYAOIINH B ceOs MOLYH JULL
PaboTsI ¢ MOENBIO KPHCTALTHYECKOH
PEIIETKH H MOAYJH, Peali3yIOIIHe
pa3zpaboTaHHbIE METOBL
ONTHMHU3ALIHH.

Byner usnana 1 my6iaukanus B
3apy6eXHOM XypHAIIE C HEHyJIEBbIM
HUMIIaKT-HaKTOpOM.

3 ITpoBenenue SIHBapb 1 Byzer npoBeneH
BBIYHCITHTENBHOTO 2020 roga | HOSOps | BHIMHMCIIATEIbHbIH SKCIIEPAMEHT
SKCIIEPUMEHTa K 2020 |¥ NMOIBEIEH HTOT MCCIIENOBaHUH.
NOJBEICHUE HTOTOB roga |ByRyT momydeHE! pesyabTaTEl
Hccﬂeﬂonaﬂﬂﬁ, OKCNICPUMECHTAJIBHBIX PICCHCI[OBaHHFI,

HX aHaJM3 1 06001IaIoNHe BRIBOBI
10 UTOTaM NPOBENCHHS
9KCIIEPAMEHTA

3.1 |Pa3paboTka MeTOIUKH SIHBaph utons | Bymyt paspaGoTtansl nmporpaMma u
TIPOBEJICHUS 2020 roma | 2020 |MeTOAMKA NPOBEACHHS
IKCINEPHMCHTAIBHBIX roma JKCIIEPHMEHTAJIbHBIX HCCIC0OBAHUH,
HCCIICIIOBAHHH ¥ METOJOB a TaKoKke MCTOZI0B
06paboOTKH MOy YEHHBIX 06paboTKH NONy4YEeHHBIX
KoH(urypauuii Ha 0cHOBE KOHuUTypauui Ha ocHoBe
TEXHOJIOTHH KJIaCTEPHOTO TCXHOMOTHI KITACTCPHOTD
Ai— aHaym3a. BynyT ommcaHsl

MeTopl KiIaccHbuKaIuu
CTallHOHAPHBIX COCTOSHHM
BEIECTBA HA OCHOBE NOJXOZI0B
KJIaCTEPHOTO aHA/IN3a.

3.2 |Ilposenenue Hrons 1 BynyT npoBeneHs!
9KCTIEPHMEHTANTBHBIX 2020 rosa | HOS6ps | IKCIEPUMEHTANIBHBIE HCCIIEIOBAHHS,
HCCIeoBaHuit, c6op 1 2020 |c6op H aHaJIU3 Pe3yJIHTATOB
aHaJ3 Pe3yJIbTaTOB roga |2KCHepHMEHTOB. Byzer co3nan atiac

OKCIIEPUMEHTOB.

PaBHOBECHBIX KOH(UTypaIlHii,

IOy YEHHBIX METOJAMH KJIACTEPHOTO
aHaim3a. Byner

OINCaHa OLEHKA TOYHOCTH
MOJIC/IHPOBAHHS HA OCHOBE
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COMNOCTABJICHHS C H3BECTHBIME
3HAUCHHSAMH (PH3UIECKHX
XapaKTEPUCTHK MOJEHPYEMBIX
JIByMEpHBIX KPHCTAILIOB. Byner
NoKa3aH aHaTH3 3P(EKTHBHOCTH
TIPUMEHSEMBIX METOZIOB
ONTHMH3AIAH

Bynyr usnassi 1 myGmukauus B
OTEYECTBEHHOM XYPHalle C
HEHyJIeBbIM HMIIAKT-(HakTopoM U 2
CTaThH B MEXK/yHAPOJHOM XypHAJE,
HHAeKCHpyeMBIX B Scopus wm Web of
Science ¢ HEHyJIEBBIM HMIIAKT-

dakropom.

Ot 3aka3quka:
Ipencenarens
I'Y «Komurer Haykn MunHCTEpCTBA

O3HakoMIIeH:

Hayunsrit p)q@nonm‘eﬂb npoexTa
\tﬁ@‘»_‘ Awmmupxanosa I'.A.
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XAPBIK bIHTAAAHABIPFAH CYTEI FTEHEPALLIUACBIHAA
KPEMHMN HAHOKYPbIABIMAAPbIH KOAAAHYAbBIH
APTbIKLUBIAbIKTAPbI MEH BOAALLIATDI

CyTeri 3HepreTMKachl >KaArbl 3amaHayW SHepreThkaHbl AAMbITYAbIH Opi KOAOrMSIAbIK, Ta3a,
opi 6oaaiwarbl 30p GarbITTapblHbIH 6ipi, aA KaTaAM3aTOpP MEH KYH 3HEprusicbiH KOAAAHa OTbIPbIM
CYA@H KaXXeTTi OTbIHbl — CYTeriH eHAIPYAIH KapanarbiM XXOHEe KOA XETIMAI aaicTepiHiH, 6ipi 60Abin
Tabblraabl. CyAbl MOAEKYAAABIK CyTeri MeH OTTeriHe aXblpaTy peakuMsiCbiHAAFbl (hoToKaTaAusaTop
peTiHAE KOAAAHYFa >KapaMAbl XXapTbIAAMeTKI3rilUTepPAi i3Aey ©3eKTi TakbIpbINTapAbIH, GipiHe aiHaAFaH.
KeATipiareH aaebu LWOAyAa (hOTOKATAAMBAIK peakuMsiAapbiHbIH YAETKIlWi PeTiHAe KOAAAHbIAATbIH
KPEMHWI HAHOMATePUaAAAPbIH aAy XXOHe CMHTE3AEYAIH SPTYPAI SAiCTepi KeHe OAapAblH (husmka-
XUMMUSIABIK KacueTTepi curatTasFaH. MakaAapa KpeMHWMI HaHOTAAWbIKTapbl, KPEMHWUIA HaHOGeA-
weKkTepi, KPEeMHWA HaHOHYKTEAepi >KoHe KeyeKTi KYPbIAbIMAAQP CMSIKTbl SPTYPAI reomeTpusiaa
Ke3AECEeTiH KPeMHWI1 HaHOMaTepuanAapbiH (HOTOKATAAMTUKAABIK, KOAAQHBICTApAA MarnAAAAHYAbIH
TUIMAIAITT TaAKblAaHFaH. JKapusinaHFaH ToXKipMOEAIK >k8HE TEOPMSIAbIK, KYMbICTAPAbIH AepeKTepiH
ManAAAaHbIN KPEMHMI HAHOKYPbIABIMAAPbIH JKapTbIAAMOTKI3rill KaTaAM3aTOP PeTiHAE KOAAAHFaHAQFbI
JKapblK, bIHTAAQHABIPFAH CYAbIH MOAEKYAQAApPbIHbIH (hOTOKATAAMTUKAABIK, bIABIPAY PeakLMsiAapPbIHbIH
MexaHM3MAepi  KapacTbipbiAfaH. COHbIMEH KaTap, KPEMHWI HaHOKYPbIAbIMAAPbIHbIH, HerisiHAe
aAbIHATBIH  FeTepOoaybiCbIMAbI  TMOPUATI  HaHOMaTepuaAAapbiH  (HOTOKATAaAM3BAIK —MpoLecTepAeri
CyTeriHiH, WbIFY TMIMAIAITIH apTTbIPy MakCaTbiHAQ KOAAAQHBIAYbI AQ @MTbIABIM, APTHIKLIBLIAbIKTAPbI MEH
KeMmLiAikTepi kepceTiAreH. KopbITbIHAbI PeTIHAE KPEMHWI HAaHOKYPbIAbIMAAPbIH aAy >KOHE OAAPAbIH,
hOTOKATAAMTUKAABIK, KACUETTEPIH 3ePTTEY MOCEAECIHIH JKait-KyiiHe 6ara GepiAreH.

TyiiH co3Aep: KPeMHUI HAHOKYPbIABIMAAPbI, (hOTOKATaAM3, CYAbIH biAbIpaybl.

G.K.Mussabek 2, D. Yermukhamed ', S.Z. Baktygerei ',
R.B. Assilbayeva?, M.N. Kalimoldayev ?, G.A. Amirkhanova?, V. Sivakov*
'Al-Farabi Kazakh National University, Kazakhstan, Almaty,
2 Institute of Information and Computational Technologies, Kazakhstan, Almaty
?Yessenov University, Kazakhstan, Aktau
“4Liebniz Institute of Photonic Technology, Germany, Jena
‘e-mail: Gauhar.musabek@kaznu.kz
Advantages and prospects for using silicon nanostructures
for solar driven hydrogen generation

Hydrogen energy is one of the promising eco-friendly directions in the development of modern
energy, and the production of hydrogen from water using a catalyst and solar energy is one of the simple
and affordable methods for producing the necessary fuel. The search for suitable semiconductors for use
as photocatalysts for water splitting into molecular hydrogen and oxygen is to be considered an urgent
subject. The present work is devoted to a review of modern literature data on the preparation, description
of the main physicochemical properties, and application of silicon nanostructures of various geometries
as photocatalysts for hydrogen generation by splitting of water. In paper, we describe various methods
for the preparation and synthesis of silicon nanomaterials with different geometries: silicon nanowires,
silicon nanoparticles, silicon nanodots and porous structures. In addition, we consider the advantages
and disadvantages of using heterojunction hybrid nanomaterials based ofn silicon nanostructures in pho-
tocatalytic processes to increase the efficiency of hydrogen evolution. Based on the data of published
experimental and theoretical works, the mechanism of solar driven water splitting and the use of silicon
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JKapbIK BIHTAJIAHIBIPFAH CYTeTi FeHepalMAChIHIA KPeMHHiT HAHOKYPBUIBIMIAPBIH KOJIQHYIIBIH ...

nanostructures as a semiconductor catalyst is discussed. In conclusion, an assessment of the state of the
problem of obtaining and studying the photocatalytic properties of silicon nanostructures is given.
Key words: silicon nanostructures, photocatalysis, water splitting.
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lNpenmyuiecTBa M nepcrneKTMBbl UCMOAL30BaHUSI KpeMHUMEBbIX HAHOCTPYKTYP
AAS hOTOKATAAMTMUECKON reHepaL M BOAOPOAA

BOAOPOAH&S! 3HepreTuka aBAAeTCa OAHMM U3 NEPCNEKTUBHbIX SKOAOTMYHbIX Hal'lpaBAeHMl:i pa3snUTua
cospemeHHoﬁ 3HEepreTuku, a NpPpom3BOACTBO BOAOPOAA M3 BOAbI C UCMOAb30BAaHMEM KaTaAu3aTtopa U
COAHEYHOM 3Heprun gBAgeTcs OAHUM U3 NPOCTbIX U AOCTYMNHbIX METOAOB MOAYYE€HUS HeOﬁXOAMMOFO
TonAmBa. [Nonck NOAXOAALLMX MOAYNPOBOAHUKOB AASl UCTTOAb30BaHUS B Ka4ecTBe qJOTOKaTa/\l'BaTOpOB
B peakuun pacllienAeHus BOAbl Ha MO/\EKy/\ﬂprIVI BOAOPOA U KUCAOPOA CHMUTaeTcs aKTyaAbHOI;I
TEMOW. HaCTOﬂLLlaSI pa6oTa nocesweHa 0630py COBpPEMEHHbIX AUTEPATYPHbIX AAHHbIX MO MOAYYEHUIo,
OMUCAHUIO OCHOBHbIX ¢M3MKO-XMMM‘~IECKMX CBOWMCTB M MPUMEHEHUIO KPEeMHUMEBbIX HAHOCTPYKTYp
pa3/\MHHOljl reoMeTpmu B Kayectse CbOTOKaTa/\MBaTOpOB AAS TéHepauumn BOAOPOAQ NYTEM Pa3AOXKeHUs
BOADbI. B pa60Te NPUBOANTCA OMUCaHUE Pa3AUYHbIX METOAOB MOAYYEHMA U CUHTE3a KPEeMHWUEBbIX
HaHOMaTepmnaAoB C pa3Al/Il-lH0171 reOMeTpmeﬁ: KpemMHUeBbIX HaHOHMTEI;I/ KpeéMHMEeBbIX HaHO4acTuu,
KPeMHUEBbIX HAHOTOYEK M MOPUCTbIX CTPYKTYP U UX OCHOBHbIX q)M3MKO~XMMIA‘~IECKIAX CBOMCTB. Takxe
MPUBOASTCA AQHHbIE O NPEUMYLLIECTBAX U HEAOCTATKaX MCMOAb30BaHMS reTeponepexoAHbIX FM6pMAHb[X
HaHOMaTepPUaAOB, MOAYYaEMbIX Ha OCHOBE KPEMMEBbLIX HAHOCTPYKTYP B CbOTOKaTa/\IATquCKMX npoueccax
AN YBEANYEHUS BCbeeKTMBHOCTM BblAGAEHMA BOAOPOAQ. Ha ocHose AaHHbIX 0I'ly6AI/IKOBaHHle
3KCMEepPUMEHTAAbHbIX U TEOPEeTUHECKUX pa60T Takxe 06Cy)KAaETC9| MeXaHU3M q.')OTOKaTaAl/ITl/NeCKOFO
Pa3A0XKeH1s BOAbI MPpU OCBELLEHNUN COAHEYHbBIM CBETOM 1 MCMOAb30BaHNN KDEMHUEBbLIX HAHOCTPYKTYP B
Ka4vecTBe MoAynpoBOAHMKOBOIro KataAusatopa peakuwh. B 3akAloueHumn npuBeAeHa oueHKa COCTOAHUSA
I'lpDﬁ/\thl MOAYYeHUa N UCCAEAOBaHUA CbOTOKaTa/\MTMLIeCKMX CBOMCTB KpeMHUEBbIX HAHOCTPYKTYP.

KAtoueBble cAOBa: KpeMHUEBbIE HAHOCTPYKTYpbl, (DOTOKATaAK3, PAa3AOXKEHUE BOAbI.

1. Kipicnie

Kopiaran opTaHbIH JIacTaHybl JKOHE Mai/1aiibl
Ka3ba Ke3/epiHiH CapKbUTybIHA OailTaHBICTHI SHEP-
rus eHJIpYy MEH KOpLIaFraH OPTaHbl Ta3apTyblH
9KOJIOTUSUIBIK Ta3a, THIM/II TEXHOJIOTHSIIAPbIH d3ip-
Jey XKOHE EHri3y Moceseci Kasipri TaHJaa epekiie
e3ekTimikke ue. OchiFaH opail CyTeKTi JHepreTH-
Kachl aTajiFaH MOCEJIeNepiH IIeNTy KOJIbIHIAFbl 0Te
THIMAI memimMaepin Oipi Ooiysl 90meH MYMKiH
[1]. CyTekTi sHepreTHKachIHBIH JaMybl asChIHIA
KapacThIPHIIATEIH ©3eKTi MocenepiiH Oipi — Mo-
JIeKYJISAPJIbl CyTEeTiH OHIIPIN MIBIFApyIbIH THIM/I
opi OKOJOTUANBIK Kayilci3 oicTepiH KEeTiUIIipy.
OchIHail 9icTepre Cy/bIH JKapblK bIHTAIAJBIPFaH
XUMHSUIBIK, SIFHH  (DOTOKATAIM3AIK, bIABIPAYBIH
skatkbi3ame3 [2]. Cyael (OTOKaTamu3miK  bIabl-
paty MpoLecCTepiH Ky3ere achlpy YIIiH KaTaiu-
3aTOp peTiHje JKapThUIAHeTKI3rim Marepuaniap
Konmansuiansl [3]. XKapreutait eTkisrim karaimsa-
TOpJIApABIH INTHJAETI ©H TaHBIMAlbl JKOHE KEHi-
HEH KOJIIaHbUIaThiHbI DyuKHIIEMa MeH XOH[a-
HBIH 3epTeymli TOOBI 3epTTEreH THUTaH JHOKCHIL
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yutakrapsl (TiO,) Gomem cawmamyma [4]. TiO2
3¢ GeKTUBTLIIr] )KOFapbl, 6Te OEICeH i XKaHE KOJDKe-
TimMzi poTokaTanuzaTop 6ok TabbUICca /1a, CyIbIH
(dorokaTam3iik bIIBIpaysl TeK ynbTpakyirin (YK)
JKapBIFBIHBIH KaThICYbIMEH JKy3ere acazbl. COH/BIK-
TaH coHFrbl 40 xbu1bH iminge YK sxoHe kepiHeTiH
JKapbIK CoyeNnepinin acepiner cynsl H, sxone O,-re
BIABIPATY YIIIH 9PTYpili (OTOKATANM3AaTOPIBIK Ma-
Tepuaiiap YChIHbUFaH GonateH [5,6].
DoToKaTATN3aTOPIAP/AbIH KOMETIMEH Cy/bIH
TiKenei BIIBIPaTy Ta3a jkoHE KaiTa eHeyre Kere-
TiH MoneKynapibl H-Hi KeH ayKpIMIBl Kesemje
eHNIpyiH eTe THiMIi Tocimi Gomap eni. Cyreri-
HIH OCBIHIAH OHIPICIH KYy3ere achIpy YIIiH OHIM-
JJTiri JKOFaphl, ap3aH JKOHE SKOJOTHAIBIK TYPFBI-
naH  Kayincis  Qorokaraam3aTtopiapasl - TaHAay
oTe MaHbI3Jbl. Bysl TYpFbIIaH KaparaH/a jxep Ia-
pbIHIA KCHiHEGH TapajFaH, COHJai-aK, KYH dHep-
THSICBIH  TYPJCHIIpPYA€ KONJAHBUIBIN, TYPAKThI
JKAPTBUIAMOTKI3I MaTepHaiiapiblH KaTapblHa
JKATKBI3BUIATBIH KpeMHHil (Si) cyzabl oTokaTanu-
THKAJIBIK BIJIBIPATY YIIiH THIMJIi MaTepual peTinje
KapacTeIpsutyaa [7]. Amnaiina, MOHOKpHCTAILIBI Si-
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PaspaﬁoTan U uccIeoBal MeTO/ pelleHn A HEKOTOPOro KJacca 3a1a™ TJI06AJILHOM ONITUMH3a-
1M1 ¢ MHTEePBaJIbHBIMM OI'DAHUYEHUAMMA. H[)Q,ZIJTO)KQH aJropuTM l‘JIOGa.HLHOﬁ OITUMHU3AINH,
OCHOBaHHBII Ha JACTePMUHUPOBAHHOM crocobe BbI60pa CTapTOBBIX TOYEK JId METOJ0B JIO-
KaJIbHOI'O IIOUCKa. ,JJJ'IS[ BblﬁOpa CTaApPTOBBIX TOYEK aJI'OPUTM JIOKAJIbHOT'O ITOHUCKa (B ,11&}1“01‘;]
paboTe MOKOOPAMHATHOIO CIyCKa) MOAMMDUIMPOBAH TAKIM 0OPA30M, YTO METOJ OJHOMEPHOM
MHUHAMHM3AIAN BO3BpaliaeT MHOXKECTBO IIaiI,]lCIIHL[X UM JIOKQJIbHBIX MUHUMYMOB. SCbeCKTI/IB-
HOCTB IIPEeJICTABJIEHHOI'O aJropuTMa IpoJeMOHCTPUPOBaHa Ha IpUMepe 3a/la94i MUHUMHA3AIuN
SHEeprun cbparMcha TIJIOCKOM KpI/ICTaJ'IJII/I‘iCCKOﬁ pemeTKu. SHCPI‘MSI MezKaTOMHOTO B3auMO-
JIefCTBUsT paccunuTaHa ¢ nomoinpio norennuana Tepcodda. [Iposeseno sxcnepumenTaibHoe
CpaBHeHHE paapaﬁoTaIHIoro aJIrOpUTMa C KJIACCHIECKHUM BapHaHTOM MeTOoJa MYJIbTUCTapTa,
B KOTOPOM 1A BLI60pa CTaApPTOBBIX HUCIOJIB3YIOTCA PaBHOMEPHO-pacIpeaeJ e HHbIC B IapaJijie-
Jienunene nccn;(ocny‘{aimuc Touku. B KauecTBe MeTOo/Ja JIOKAJIbHOI'O ITIOUCKa B oboux ciry4daax
6buta B3sATA oJlHa U3 I\IOﬂMCbI/IKaU,I/Iﬁ MeTOoJla ITOKOOPJAMHATHOI'O CIIyCKa. OﬂﬂCaIIllbeI MeTOo
MOZKeT 61)]T1> NPpUMEHEH JIJIsl 9aCTO BCTPeYaloNuXCcsd Ha IIpaKTUKe 3a/1a4 ¢ HEM3BECTHBIM aHa-
JINTUYECKHUM BbIpazKeHueM I L(CJ']CBOI‘/'I beHKU,HPI.

Kmouesvie caosa: riiobasibHasi ONTHMHU3AINS, METOJ] MyJIBTUCTAPTA, 3AIIOJHSIONIHE OCIIe10-
BaTEIbHOCTH.

BBegeHne. I\/IGTO,H,LI [IOUCKA IJI00AJILHOTO MHUHUMYMa YCJIOBHO JI€JIATCA Ha JIBE I'DYII-

Bl — € JOKA3aTeIbCTBOM ONTHMAJIBHOCTH (J€TepMUHUPOBAHHBIE) H (€3 JOKA3aTe/bCTBA
(menmerepmuanpoBanHble). K HepBOMY K/IacCy OTHOCATCS Pa3/M<HbIE BAPHAHTHI METOMA
BeTBell 1 IPaHmI (B 9aCTHOCTH, METO/] HEPABHOMEPHBIX IOKPHITHI [1], MeTOIBI HHTEPBAIIL-
HOrO aHajm3a ¥ Muorue japyrue). [Ipu yBejndeHnn pasMepHOCTH 3a/Ja9u U3-3a BBICOKOI
BBIYUCJINTEIBHON CI0KHOCTU JeTEPMUHUPOBAHHBLIX METOJ/IOB IPUXOJUTCH OTKa3bIBATHCH
OT JIOKA3aTeIbCTBA ONTHMAJBHOCTHU HOJIyY€HHOTO PEIeHHs.

BTOpB,S[ Tpyla MeTOAOB OCHOBaHA Ha PAa3J/IMIHBIX CTpaTerudax cny‘{aﬁHoro MIOUCKa.

Hau6osee u3sectublii n3 aux — Merog Monre-Kapio [2, 3. Ero cyrs 3akmouaercst B re-
Hepaluu CJIy4aifibiM 06pa3oM HEKOTOPOTO KOJIMYEeCTBa TOYEK B IPOCTPAHCTBE TOMCKA,

* PaGota BomomHena mpn dunancopoil nofepxKe Kommrera maykn Munmctepersa o6pasosanms

u nayxu Pecny6iukn Kasaxcran (rpant Ne AP05133366).
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BBIYHCJIEHUH 11€/1€BOi (DYHKIUM B 9TUX TOYKAX U MOMCKE MUHUMYMa CPEJIHU IMOJIyYeHHBIX
suaqdenuit. Moguduramun merona Monre-Kapio uayr B IByX HAIpaBICHHSX — 3aMeHa
[ICeBJIOC/Ty YaiHBIX IHCesI Ha JIeTePMUHAPOBAHHBIE KBA3UCIIyYaiiHble [0CIIe10BATebHOCTA
(meron xBasu-Monre-Kapio) [4-11] u ru6pransanust ¢ pasHbIME METOJAMH JIOKAILHOTO
noucka (Meron mynbrucrapra) [12-16]. B kauecTBe NpEMEPOB J1eTEPMUHNPOBAHHBIX KBa~
3UCJIY YAHHBIX I10CJIE/[0BATEILHOCTEN MOXKHO IPUBECTH 3AIOJIHSIONINE [OCIIEI0BATENHHOC
i CoGoust 10, 11], maruackue runepky6et [17], mocnenoarensroctn Kopuyra, XonroHa
[18], Kaxyramu [19], ®opa [20], Huzeppeiitepa [21], paspexernsie cerkn [9].

B panHOM HCCe0BaHIN pa3paboTaH HOBBIH METO/| BBIOOpA CTAPTOBBIX TOUEK B BHJE
JIeTEPMUHUPOBAHHOI 110C/I€I0BATENBHOCTH, T€HEPUPYEMOil B PE3YJIbTATe PeIleHHs CePHU
3aJ/1a4 OJIHOMEPHON MuHuMu3anuu. IIpe/ioKeHHbIil MeTo/| ObI alpobUpoBaH Ha 3ajade
MOMCKa MUHUMYyMa SHeprun (pparMeHTa IIOCKON KpUCTaIInIecKoil pemerku. Moyens ra-
KOii pemeTkn Gbl1a omucaHa B craTbax 22, 23]. DddexTuBHOCTS PaGOTHI ABYX METOLOB
JIOKAJIBHOTO TIOUCKA B METOZle MyJbTHCTApTa Oblia mccienosana B [16] mist sagaun 6es-
YCJIOBHOW ONTHMH3AINK C [apaJulesIeNniie/HBIMI OIPAHUIEHUAMI M HOTEHIMAIOM MeXK-
aromuoro Bzanmoeicrsus Jlennapa-/Ixxonca. B nocieayionux paborax Obliia H3MeHeHa
MOCTAHOBKA ONTUMU3AI[MOHHOI 3a/1a41 — BBEJIEHBI JIONOJHUTE/IbHbIE OIPAHNYEHHs], TIPU-
MEHEH MeToJ, TOUHBIX mTpadHbix dyHKuui [24], n3yden 6osee HpencTaBuTebHELT HAGODP
METO0B II0GAIBHOM onTuMu3anuu [25], IPOBEIeH SKCIEePHMEHT 110 HHTErPAIIY € ITAKETOM
LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) [26-28].

Onucanne Merona. PaccMorpuM 3a/ady IIONCKa MEHEMYMa € IIapaJlyiesIelniIe Hbl-
MH OrpaHHYeHUIMU:

Jljist pereHust 3a/[a9u B CJIy9ae MHOTO9KCTPEMAIBbHOI (DYyHKIMI 9aCTO IPUMEHSIeTCS
MIMPOKO M3BECTHBIN MeTox Myibrucrapra [12-16]. Cxema MeToga AOCTATOMHO IMpPOCTa —
B 3a/IaHHOM HapaJlIeJIeluIe e CIyIaiiHbIM 06pa30M BBIOMPAIOTCST TOUKH, U3 KaXKI0H TOU-
KH 3allyCKaeTCst MeTO/1 JIOKAJIbHOI'O TIOMCKa M B Ka4eCTBe pelleHusi 6epercs pe3y/ibraT ero
paboTsl ¢ HanMenbIM 3uaderneM. I[Ipuseem dopmaibHOe olECaHIe OJHOI U3 pean3a-
Uit MeTO/IA.

1. Bxox: MSTART(f(z),l,u), tne f(z) — Munnvmsupyemast GpyHKIus; [, u — mapas-
JleJIeniIeIHble OMPAHNIEHUsST 38 a 1.

Ok — U(l“u,ﬂ)},i =1,..,n,
k=1,.., K, tne U(l;,u;) — ciyuaiiHas BeInIHHA, UMEIOIAs HEIIPEPBIBHOE PABHOMEPHOE
pacIpeJielleHIe Ha OTPe3Ke [I;, u;].

3. CdhopmMupoBaTh MHOXKECTBO TOUEK X * = {T*k € R"} CJIeYIOIIM 06pa30oM: JIIst
Beex 2%F € X0 sanmycTHTh MeTO MOMCKA JIOKAJILHOTO MUHHMYMa, B KAYECTBE CTApTOBOI
rouku B3aTh 10F, pesysprar moGaBuTh K X *.

4. Kax pemenue sepuyrs 2*F", rae k* = argminf(z
k

U nest npepyiaraemoro Merofa 3akmovaercs B qobasiaennn K MSTART monomnuress-
HOrO IMara — 3allyCK JeTepPMUHHPOBAHHOTO MeTOZa BbIGOpa craproBbix Touek (DMCSP).
st mocrpoenuss DMCSP Mbt MomudurmpyeM Xoponio u3BeCTHBI METO/1 HOMCKa JIOKAIb-
HOrO MHHUMYMa — MeTOJ IIoKoopaunaTHoro ciycka (Coordinate descent) [29]. B pesyabra-
Te Mojudukanun Merox DMCSP, naunnast u3 0AHO# cTapTOBOi TOUKH, 6y/1€T BO3BPAIATH
He OZIMH JIOKAJIbHBI MUHIMYM, & HX MHOXKECTBO. B nTore MeTos1 moucka rio6aabHOro Mu-
HEMyMa Oy/JIeT BBINVISAETH CJIELYIOIUM 00pa3oM.

2. ChopMupoBaTh MHOMKECTBO TOUeK X = {z(’*k € R™:

Becrnux CITI6I'Y. Ipukiaaanas maremaruka. Undopmaruka... 2020. T. 16. Boim. 2 101
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KJIACTEPHBII AHAJIN3 JIOKAJIbHOI'O MIHIMYMA
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Annomayua. Cmamoes nocesujena NOUcKy 2106a1bHO20 MUHUMYMA dHep2uul
Gpazvenma nnockoii kpucmannudeckoli peuiemxu. O6bluHO 2N06ATBHBIT MUHUMYM
GLIYUCTACNICA 6 HeCKOIbKO SINAnoe. CHavaia e pesyrvmame paboms: memooa
MYTomUCMapma Mol noiyiaeM MHOMCECHIBO NOKATbHLIX MUHUMYMOS, 3amem bGepem
yyuiee U3 pe3ynomanos i ananusupyem ux. B oannom uccnedoeanuu paccmampusaemes
NONYYEHHAA HA NepeoM SMmane COGOKYNHOCHIb JOKATbHLIX MuHumymoe. Ilpu smom
npocmas Kiacmepusayus pesyibNamoe N0 3HAYEHUsM SHep2ull Wumi amomHbIM
KOOpOUHAmMam He npueoOUN! K dcenaemviv pesyromamam. Tax umo bvina npediosiceHa
MeXHON02UA KNACIePU3aAYUL HA OCHOGE AHANU3A 6EKINOPOEG MPAHCIAYIL, 6 pe3ynbmanie
xomopoii bvino obpabomano 6oree 26 muicau paziuyHbIX KOHQUYpayuti niockoil
KpUCINANIU4eckoli peutemxil.

1. Beegenne. IDToCKHe KpHCTA/UIBI B ITOCIeIHee BpeMd MPHBIEKAIOT 6OJIbIIOE
BHHMaHIIe HCCIIeIoBaTelIell, TOCKOIbKY TaKHe CTPYKTYPEI, Kak rpadyeH, 00Ia1atoT psaoM
YHHKaJIBHBIX CBOICTB. I H3ydeHHs CBOIICTB KPHCTALTHIECKUX PeIIeTOK HCIOIb3yeTCs
IIHPOKHIT CIEKTP METOIOB KIaCTepPH3aIH, KOTOPIe HAIILTH IpHMEHEeHIe He TOIbKO B
¢usnke M XHMHH, HO M B JpyrHX oOnacTax Hayku [1-5]. B jmamHoit paGote
paccMaTpHBaeTcs IpobiIeMa HaXOKIeHNS MHHHMAIBHOIN SHEpruH (pparMeHTa IIOCKOI
KPHCTAUIHYECKOll PEINeTKH IpH OOIBIIOM KOJIMYeCTBE aTOMOB. JTa 3ajada HMeeT
OIpesielIeHHOe TPAKTHIeCKOe 3HAYEHHe, IOCKOIbKY SHEPreTHYeCKH MHHHMAIbHbIE
KOHQHTYpAIMH PENIeTKH COOTBETCTBYIOT YCTOIIMBBIM COCTOSHHSM BemlecTBa. JUIs
pacdeTa HepTHH HCIIOIb3yeTcs SMIUpIIecKuil moteHnuan Tepcodda, paccaHTaHHEI B
[6-8]. DTOT moOTeHmMAan AaNNpPOKCHMHpYeT SHEPIHMIO B3aHMOJIEHCTBHS MHOXECTBA
aTOMOB, ITOJIOKEHIIe KOTOPBIX B CIIydae ILIOCKOro KPHCTa/lIa 3a1aeTcsl KOOPIAHHATaMH B
JIByMEpPHOM IPOCTpaHcTBe. JUI 3TOro cHadala HecexyeTcs hparMeHT GHKCHPOBAHHOIT
JUIHHBI, 3aTeM, HCIIONB3YS METO My/IbTHCTAPTa, ITOTyIaeTcsl OIpeieIeHHOe KOMIIeCTBO
JIOKQJBHBIX MUHHMYMOB 5Hepruu [9—11], 13 KOTOpBIX TOTOM oTOHpaetcs 20% Iydmmx
PpelIeHH T 1 MOJIeIHpYeTCs TaHHbIIT Habop aToMOB.
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Puc. 1 JIBymepHas MoJie/lb MaTepHaIa

JUI1 KaKIOTO pe3ylIbTaTa MBI ONPENENIIN «BHEIIHHH BHI» KPHCTaLTHIECKOil
PEIeTKH H pa3OMIN pe3yIbTaThl Ha 16 KIacTepoB. 3aTeM MBI IIPOaHAIM3HPOBAIH, KaKast
pelleTKa OKa3alach B KaIoM KIacTepe.

2. IocTaHOBKa 321a4H. PacCMOTPHM IUTOCKYIO MOZIENTb MHOTOCIIOHHOT 0 KyCOTHO-
OJIHOPOTHOTO MaTepHasa.

MartepHan IpeACTaBIeH B BHIE IEPHONMYECKOl  KyCOUHO-OXHOPOIHOIL
MHOTOCIIOIHOI CTPYKTYpHI, B KOTOPOIl THIIBI aTOMOB MOTYT Pa3IHM4aTbCS B Pa3HBIX
cosx. MozeIs HakIaIbIBaeT psil Or paHIYeHH T Ha CTPYKTYPY CII0€B:

1. Kaxmell cI0iff COCTOMT M3 ONMHAKOBBIX aTOMOB, B Pa3HBIX CIOSX MOTYT
HAXOIHTBCS Pa3IMIHBIE ATOMBIL.

2. PaccTOSHHA MeXIy COCEJHHMH aTOMAaMH B OIHOM CIIO€ OJHMHAKOBBI, HO B
PasHBIX CIIOSX OHH MOTYT OTJIHYATHCS.

3. B paccmMaTpuBaeMoii cicTeMe BbIIeNseTcs Ipynna u3 K IHapallelbHbIX CIOEB,
KOTOPBI€ IIEPHOIMYECKU TOBTOPSIOTCS B HALIPABICHHH OCH Y .

4. Yrcno aToMOB B KaKIOM CJI0€ U 00II[ee THCIIO CII0eB CIMTAIOTCS ITOTEHIHATBHO
HEOTPaHMIeHHBIMH.

Ha prcyHke 1 mpezcTaBieH IpuMep MOJENTH, B KOTOPOIl IOBTOPSETCS TPYIINa U3
Tpex croeB. KasKIplil CII0I COCTOUT H3 aTOMOB CBOETO BHJIA.

B pamkax [aHHOI MOIETH IIOJOXEHHE aTOMOB OIpENeNseTcs CIeXYIOIMMI
TIapaMeTpaMHu:

hj, 1 =1, ..., K— paccTosHHe MEKIy CI0eM C HOMEPOM i U IPEBIIYIIIM CI0eM;

d;, i = 1, ...,K — cMeIleHne [IepBOro aToMa B CJIO€ i ¢ TIOJIOKUTEIbHOI abcImecoit
OTHOCHTEJIBHO HyJIEBOi OTMETKI;

s;, 1 =1, ..., K — paccTosHHe MeX Iy aTOMaMH B CIIOE i.

d;

0,d; < s;,i LK

MBHoKecTBO 3HaUEHHIT STHX ITapaMeTpoB OyeM HasbBaTh KoH(uryparmeii u = (hi,
di, s, ..., hx, dk, sx). TpeOyeTcs ompenenuTs KOHQUIYPALHIO u, COOTBETCTBYIOLIYIO
MHHHMAIbHON SHEpIHH B3aHMOJEIiCTBHS aTOMOB, BXOMIINX B MOJIETHPYEeMBIT
¢parmMeHT MaTepuana:
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Annomayun. Hacmosuwas paboma npedcmasnsiem coboi Kpamxuii 0030p
OCHOBHBIX COBPEMEHHbIX (DUUUECKUX U XUMUYECKUX Memo008, NPUMEHAEMbIX OJis
noNyueHus MOHKUX NIAEHOK OKCUOAd YUHKA, NeUpoBanHvlx aniomunuem. B pabome
noopobHO  pACCMAMPUBAIONCS  MEXAHUSMbL  UCNOTHEHUsi  003UPAeMblX Memooux,
00CYHCOAIOMCA NPEUMYWECmBd U HeOOCMAMKYU DUIUYECKUX U XUMUYECKUX Memo008
noMyueHUs NieHOK OKCUOA YUHKA, NecUpOBAHHBIX ANIOMUHUEM, MAKUX KAK Memoo
2UOPOMEPMANLHOZ0 CUHMESA, 3071b-2€lb OCAMHCOEHUsl, MAZHEMPOHHO20 PACNbLIEHUS,
ocasicOenust Uz 230801 Gazvl u Memoo NOCIOUHO2O AMOMAPHOLO OCAMHCOCHUS.

KurodeBble cJ10Ba: OKCH/I LIMHKA, TOHKHE IUICHKY, (QU3HMYECKUE CBOMCTRA.

1. Bsenenue. Okcup IUHKa (ZnO) SIBIISIETCS TIPSIMO30HHBIM
MOJIYIIPOBOJHUKOBBIM MaTEPUAJIOM C LIMPUHON 3anpenieHHoi 3061 3,37 5B, Gomnbioii
SHepruen CBsi3u SKCUTOHOB (60 M3B) mpu KomHaTHOW Temmeparype u oOiamaer
3¢ GekTUBHON yabTpadMoNeTOBOI toMuHeceHmeil. OH MOXeT ObITh HCIOJB30BaH
B Ka4ecTBe KOMIIOHEHTOB Ta30BbIX CeHCOpOB [1], doTokaTanu3atopos [2], COMHEUHBIX
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Oatapeil [3], mBE30INMEKTPHUUECKHX HAHOICHEPAaTOPOB [4], JIIOMHHECIEHTHBIX
MaTepHaJoB, CBETOAHOIOB, JIa3ePOB [5], KOMIO3UTHBIX MaTEPHANIOB, a TAKXKE SBIISETCS
6e30macHbIM OMOCOBMECTHMBIM MaTEPHAJIOM C aHTHCENTHYECKMMHU CBoiicTBamu [6,7].
Jns yayamenus nposopuMmocTd ZnO nerupyror amomuuueM (ZnO:Al), rammmem u
unaueM. Hanbonpmee BuuManue yaesnsercst ZnO:Al, mpo3padHocts kotoporo ~ 90% B
suuMoM 1 MK-nuanasone [8], a yaenbHoe conpotuienue nopsaka 107>—107* Om*cm.

PaccMoTpuM MOAPOOHO HECKONBKO XHMMHYECKMX M (PU3MYECKHX METOIOB
MOTy4YeHHs! TOHKHX ITeHoK ZnO u ZnO:AL

2. Metoa 30J1b-TeIb OCaKIeHHsl. 30JIb-TeIb METOJ — 3TO METOJ MHOIy4eHHsS
MaTepHAaIoB, BKIIOYAIONMN MOTydeHHE 3011 ¢ MOCIEAYIOIUM IIEPEBOJOM €ro B Iellb,
T.e. B KOJUIOMIHYI CHCTEMY, COCTOAILIYI0 M3 >KHAKON IMCHEPCHOHHOW CpEpbl,
3aKJIFOYCHHOH B TIPOCTPAHCTBEHHYIO CETKY, OOpa30BaHHYIO COCAMHHBIIMMUCS
YaCTUIAMU JUCHEPCHOH (a3bl. DTOT METOJ UMeeT PsiJi IPEUMYIECTB, 00YCIOBIEHHBIX
HPOCTOTOH TEXHOJIOTMYECKOr0 MPOIEcca OCaXKACHUS MOKPBITHII OOJBIION IUIomaiy,
HM3KOH CTOMMOCTBIO HCIIONB3YEMOro OOOpYJAOBAaHHS M  IIMPOKHUM CHEKTPOM
MIPUMEHSAEMBIX PEareHToB, TaKuX Kak, anerarT muHKa (Zn(CH3;COO)-2H,O, wncrora
99,95%), 6e3BOIHBII METAHOJI NIPU BO3PACTAIOLIEH KOHIIEHTPALMY IPUMECH ATIOMHUHUS,
(98,5% OecipumecHsbiii AlC13) u monmBuHHINHpponuaoH [9]. B 3aBucumoctu ot
ycnoBuil ocakaeHus MieHKH ZnO:Al, ToIydeHHBIE 307b-TelIb OCaXKICHUEM, HMEIOT
PA3NMYHYI0 MHUKPOCTPYKTYPY, OHPCACIAIONIYI0 HX 3JICKTPHYECKME W ONTHYECKHE
napameTpbl. Takum 00pa3oM H3MEHsAs COCTaB M KOHICHTPAIMS PacTBOPHUTENCH,
TeMIepaTypa CIEKaHHs M OTXKHTa MOJHO YIpPaBIATh cBolicTBamu IieHok [10]. Ha
pucyHke | mpezacraBieHa cxema Iporiecca nonydeHus mieHok ZnO:Al MeTonom 30ib-
Tellb OCAKICHH.

YdaneHue
Cmapemle pacmeopumern:
Sonk: Tens C)«Q/* Asporens
Monus u 4
chuia BbimsaueaHue
4 u cywka
Mopuctas nnexka Kceporens
lCnexaHue CrekaHue l
—
Crekno unu
MnotHas nnexka BonokHo Kepamuka

Puc. 1 Cxema nponecca noxydenns mieHok ZnO:Al MeTomoM 301b-renb ocaxaenus [10]

K HemocratkaMm 30Jb-reiib TEXHOJIOTUH CJICAYET OTHECTH BBICOKYIO CTOMMOCTH
HEKOTOPBIX YHUCTBIX  XHMHUYECKUX  PCarc¢HTOB, TEXHOJIOTUYCCKUEC TPYAHOCTH,
BO3HHUKAKOIIXE MIPU MOJYUYCHHH IJICHOK Ha GOJIBIINX TUIOIIAIAX (paCTpeCKl/IBaHPIC renei
Ipu CYLIKE U TepMOO6pa60TKC), IMOBBIIICHHOEC COACPKAHUE T'MAPOKCUIIBHBIX I'pyNIl B
CTEKJIE U TPOAOJIKUTEIIBHOCTD IIPOIIECCA IMTOJTYyICHHUS.

3. Meroa THAPOTEPMAIBHOIO OcCa)KaeHus. XUMHUYECKHH THIPOTEpMabHBbII
METOJI OCaK/ACHHMS, SIBISCTCS MPUBJICKATEIBHBIM 0 CICAYIOUIMM IPHYMHAM: HU3Kas
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Cexunst — 2. UHpopMannoHHO-TeIeKOMMYHHKAIIHOHHbIE TeXHOTOTHH. CHCTEMBI M CETH Mepe/iaun JaHHBIX.
Hntepuer-texnonornn. O6maunsie TexHojorumu. Ilapanmensnble BeUHCIeHHsA. Pacmpenenénusie
BorancieHns. CynepkoMIbIOTEpHBIE U KiIacTepHbie cucTeMbl. O6paboTka Gonbimx 006EMOB JaHHBIX (Big-
data). I'eonnopManOHHbIE CHCTEMBbI H TeXHOIOTHH. MHHOBAIMOHHBIE 06pa30oBaTeIbHbIE TEXHOIOTHI

BEPHOUKAILMSI OJJHOM MOJEJIM IJIOCKOM
KPUCTAJIJIMYECKOM PEIIETKA

I'. A. Amupxanosa', A.JO. T'opuakos?
e-mail: gulshat.aa@gmail.com
! Uncmumym ungpopmayuonnoix u evruuciumensholx mexnonoauii Komumema Hayxu
Munucmepcmea obpasosanus u nayku Pecnyonuxu Kazaxcman,
’Boruucnumenvuuiii yeump umenu. A.A. JJopooruyvina @edeparvhozo
uccnedosamenvckozo yenmpa “Unpopmamuxa u ynpaenenue” Poccuiickoti akademuu
HayK

B pabome nposooumcs ananus pesynbmamos pewienus 3a0auu NOUCKA MUHUMYMA
9Hepeuu COBOKYNHOCMU AMOMO8 (HpasmMeHma NioCKOU KPUCHALIUYEeCKOl peuenKu.
Paccmampusaemca 3adauu munumusayuu 8 08yx nocmanogkax. Ilpu pewenuu 3adauu 6
nepeoll NOCMAaHo8Ke Npou3BoOUNCs. NEPEUYHbLL OMOOP NOKANbHLIX MuHUMyMos. Ilocne
9MO20 peulaemcs 3a0aua 60 6Mopoll nocmanoske. B kauecmese pesynomama moi 6epem
peuienue ¢ MUHUMATLHOU SHepauell i ¢ NOMOUbIO Memo00s Kiacmepuzayuu onpeoensiem
OCHOBHbIE MPAHCIAYUOHHBIE GEKMOPA U NOCMOAHHYIO KPUCMAIIUYECKOU peulemKu.
Mooenuposanue npousoounocs 0ns epagena c ucnonvsosanuem nomenyuana Tepcogpgpa
€ 08YMSA PA3TUYHBIMU HADOPAMU NAPAMEMPOS — OPUSUHATLHLIM U ONMUMUSUPOBAHHBIM.
Okcnepumennmul NOKA3anu 00CMAMOUHYI0 MOYHOCMb MOOETUPOBANUSL OJiA OPUSUHATLHO20
Habopa napamempos u HenpUMeHUMOCMb ONMUMUZUPOBAHHO20 HAOOPA.

Kniouegvie  cnoea: nnockas — Kpucmaniudeckas — peulemia, — 2100anbHaAs
ONMUMU3AYUS, TOKATbHBIL MUHUMYM dHepeul, Knacmepusayus, nomenyuan Tepcopa.

Beenenne

3asaua Bepu(HUKALUU P MOJCITHPOBAHUI KPUCTAIIMYECKON CTPYKTYPBI ABJIACTCS
HEOTHEMJICMBIM ~ 3TallOM MpOLECCa MOJCIMPOBAHHUSA, a TaKKe J0Ka3aTelbCTBOM
aJIeKBaTHOCTH MOJICITH ¥ PaOOTOCIOCOOHOCTU MPOrPaMMBbI U BEIYUCIICHHUIL.

OOBIYHO BepU(UKALIUS MOAEIHN MPOUCXOIUT CIIEIYIOIIMM 00pa3oM:

Oran 1. TlpoBepka HMCXOAHOrO KOJA IPOrPaMMbl C LETbIO BBISBICHHS ONIMOOK
CHHTAKCHCa/Iornueckux omubok. OHa I03BOISET MPELOTBPATHTh HEBEPHBIC PACUETHI U
HESIBHBIC OLIMOKH, KOTOPbIE BO3HUKAIOT NPH OMIKOOYHOIT MOCTAHOBKE 3HAKa (CIOXKEHHE,
BBIYNTAHHE) WM MEJIKHE OIIMOKM TpeoOpa3oBaHMS THUIIOB JaHHBIX, Ha KOTOpBIC
HEKOTOpbIC KOMITHJIITOPBl MOTYT SIBHO HE YKa3blBaTh, H, TEM CaMbIM, BBOJIHTH
uccieoBatens B 3a0dykICHHE IO IIOBOAY IPAaBHIBHOCTH pacyeToB. Jlns Goiee
HaJIeXKHOTO  (DYHKIHMOHMPOBAHMS TIPOrpaMMbl B OydylieM clieayer paspaborarhb
CIeNHaIbHBIE TECTHI, IOKPHIBAIONINE OOIBIIMHCTBO BO3MOXKHBIX IPOOIIEM U CITydacs.

Oran 2. [Iposepka (Gopmyi 1 BbiurciaeHHd. OcyliecTBiIseTcs o cXeMe: MoJaTh Ha
BXOJl MCXOJIHBIC JIJAHHBIC U CPABHUTb PE3YJbTAT C KOHTPOJBHBIMU 00pa3LaMH, KOTOpbIE
ObLIM BBIYHCIEHBI 3apaHee Ui ATHX HCXOJHBIX JIaHHBIX. lIpy BO3HHKHOBEHHH
HECOOTBETCTBHS B (pOPMyIIax AENaloTCs U3MEHEHHUS, U MPOLECC MIPOBEPKU MOBTOPSAETCS.
JlaHHast TpoBepKa JUIUTCA 1O TEX IIOp, IOKA PACXOXKACHHE MEXIY IO0JTy4eHHBIMU
pe3yIbTaTaMH M KOHTPOJIBHBIMU 00pasnamMu He OyJeT HIDKE OIPEENeHHOTO 3apaHee
3HAYCHHUS.
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Abstract: Hydrogen generation rate is one of the most important parameters which mustbe considered
for the development of engineering solutions in the field of hydrogen energy applications. In this paper,
the kinetics of hydrogen generation from oxidation of hydrogenated porous silicon nanopowders in
water are analyzed in detail. The splitting of the Si-H bonds of the nanopowders and water molecules
during the oxidation reaction results in powerful hydrogen generation. The described technology is
shown to be perfectly tunable and allows us to manage the kinetics by: (i) varying size distribution
and porosity of silicon nanoparticles; (ii) chemical composition of oxidizing solutions; (iii) ambient
temperature. In particular, hydrogen release below 0 °C is one of the significant advantages of such a
technological way of performing hydrogen generation.

Keywords: hydrogen generation rate; porous silicon nanopowder; nanosilicon oxidation; engineering
of silicon nanoparticles

1. Introduction

Hydrogen and fuel cell technologies have strong potential to play a significant role in new energy
systems [1]. In view of energy storage purpose, hydrogen can be easily converted into electricity and
heat. The amount of energy produced during hydrogen combustion is higher in comparison with any
other fuel of the same mass [2]. However, hydrogen cannot be considered as an alternative fuel but
rather an energy carrier requesting the consumption of a primary energy for its production. Due to
this fact, the number of power-to-gas pilot plants producing hydrogen from fluctuating renewable
power sources increases all over the world [3]. Besides, for the energy vector for electricity, mobility
and heat, hydrogen can be also used as a raw material for the chemical industry or for the synthesis of

Nanomaterials 2020, 10, 1413; d0i:10.3390/nan010071413 ‘www.mdpi.com/journal/nanomaterials




image45.jpeg
Nanomaterials 2020, 10, 1413 20f14

various hydrocarbon fuels. Ongoing research is underway to develop environmentally friendly and
economical hydrogen production technologies that are essential for the hydrogen economy. It ensures
the gradual transition from the actual energy economy to a cleaner and sustainable energy future [4].

Water is an important source of hydrogen within the concept of sustainable development.
The splitting of water molecules into hydrogen and oxygen can be performed by means of
“green” technologies. For example, water electrolysis constitutes a suitable pathway to hydrogen
production [1,5]. There are different technologies for electrolysis, including alkaline, proton-exchange
membrane and high-temperature solid oxide processes. They form a basis of the power-to-gas
systems converting excess electricity into hydrogen [3,5]. Water electrolysis is convenient to be used in
combination with photovoltaics and wind energy as well as in direct relation with the availability of
electricity [6-8].

The splitting of water molecules can also be provided by heat obtained from a nuclear reactor
or a concentrating solar system, such as a solar tower, solar trough, linear Fresnel system or dish
system [1]. The direct decomposition of water driven by heat can be released using thermocatalytic
processes [9]. The most promising and useful approach for large-scale hydrogen production is
based on thermochemical cycles—redox, sulfur-iodine, copper-chlorine and others [10]. However,
the thermal technologies require complicated industrial equipment and are not useful for small-scale
and portable applications.

Photocatalytic water splitting under visible light irradiation allows for obtaining hydrogen from
water with the use of sunlight in the presence of a suitable catalyst reducing the high activation energy
of water decomposition [11,12]. Photocatalysts are typically made of metal oxides, metal sulfides,
oxysulfides, oxynitrides and composites thereof. Titanium dioxide, cadmium sulfide and graphitic
carbon nitride are the most studied [13-15]. Metal ion implantation and dye sensitization are
very effective methods to extend the activating spectrum to the visible range [16]. In recent years,
many nanoparticles are synthesized by clean technologies utilizing plants and microbes. Water splitting,
based on these nanoparticles, provides a blueprint to sustain the clean energy demands [17]. However,
the number of visible light-driven photocatalysts is still limited, and there is no photocatalyst which
could satisfy all necessary requirements [1,11].

Water splitting can be also released in a biological way. The absorption of light by microalgae
or cyanobacteria results in the generation of hydrogen, known as biophotolysis [18]. Additionally,
hydrogen can be produced from CO and H,O, implementing the biological water gas shift reaction
catalyzed by photosynthetic and fermentative bacteria [19]. A high yield of hydrogen and a high
production rate can be reached using biomass or biomass-derived chemicals as raw materials.
The conversion of biomass is achieved through biological or thermochemical routes, such as
fermentation, reforming, gasification or pyrolysis [20,21].

An inexpensive and simple way of hydrogen production is also implemented by hydrolytic
systems. In particular, the reaction of water with metals is characterized by a redox potential below the
level corresponding to H* —H2 transformation [22]. During the chemical reaction, hydrogen s released,
and a metal hydroxide or oxide is formed. Among various available reactions, aluminum-water
reactions in either alkaline or neutral solutions are most commonly used [23-25]. However, the existence
of a solid oxide on the surface of aluminum particles prevents air and moisture from accessing the
underlying metal. The use of strong bases, the application of high temperature or the activation of the
aluminum metal [25-27] resolve this problem.

Metal hydrides are also efficient materials for the chemical decomposition of water. Indeed, in this
case, not only the hydrogen liberated by oxidation of the corresponding metal is released, but also the
hydrogen bonded in the hydride molecules. In particular, borohydrides are very promising materials,
due to their very high theoretical capacities of hydrogen content. For example, sodium borohydride
(NaBH4), lithium borohydride (LiBH4) and the ammonia-borane complex (NH3;BH3) were widely
investigated [1,22,28-30].




image46.jpeg
Results in Physics 18 (2020) 103258

ELSEVIER

Contents lists available at ScienceDirect

Results in Physics

journal homepage: www.elsevier.com/locate/rinp

resultsin

Thermally induced evolution of the structure and optical properties of

silicon nanowires

Ghoskor
gzt

Gauhar Mussabek™>*", Vladimir Lysenko", Dana Yermukhamed®, Vladimir Sivakov®,

Victor Yu. Timoshenko" "

“ Al-Farabi Kazakh National University, Faculty of Physics and Technology, 71, Al-Farabi Ave., 050040 Almaty, Kazakhstan
* National Research Nuclear University MEPhI (Moscow Engineering Physics Institute), PhysBio Institute, Kashirskoe sh. 31, 115409 Moscow, Russia
© Light Matter Insttute, UMR-5306, Claude Bernard University of Lyon, 2 rue Victor Grignard, 69622 Villeurbanne, France

4 Leibniz Institute of Photonic Technology, Albert Einstein-Str. 9, 07745 Jena, Germany
< Lomonosov Moscow State University, Leninskie Gory 1, 119991 Moscow, Rusia

 Lebedev Physical Institute of the Russian Academy of Sciences, 53 Leninskiy Pr, 119991 Moscow Russia
# Institute of Information and Computational Technologies, 125, Pushkin Str., 050000 Almaty, Kazakhstan

ARTICLE INFO ABSTRACT

Keywords
silicon

Nanowires

Metal assisted etching
‘Thermal annealing
Ostwald ripening

photonics related fields.

In the present paper, we report on the investigation of thermal annealing (TA) effect on structural and optical
properties of crystalline silicon nanowires produced by metal-assisted chemical etching approach. In particular,
the impact of TA on nanowire length, relative volume and size distribution of voids is described in terms of
Lifshitz-Slyozov-Wagner theory considering the TA induced Oswald ripening in the SINW arrays. It was also
found that TA leads to a decrease of the SINWs total reflection in the wide UV-VISIR spectral range. The
reported effects can be used for tuning of crystalline SINWs arrays in view of their further applications in

Introduction

Silicon nanowires (SiNWs) have attracted considerable interest due
to their potential applications in different fields including micro- and
nanoelectronics [1,2], photovoltaics [3-5], thermoelectrical devices
[6,7] and nanomedicine [8-10]. Several methods based on “bottom-up”
and “top-down” technologies [11,12] have been successfully developed
to prepare SiNWs with desired lengths and cross-sectional sizes. Metal-
assisted chemical etching (MACE) [13,14] is a “top-down” approach
which has become the most used one in the last decade due to its
gaining better fabrication and relatively low cost. MACE technology is
based on the selective chemical dissolution of crystalline silicon (c-5i)
in hydrofluoric acid (HF) solutions that is assisted by the noble metal
nanoparticles, e.g. silver, gold, copper etc., as a catalyst. The mor-
phology of resulting SINWs arrays can be controlled via altering the
MACE conditions.

One of the widely discussed characteristics, related to the SINWs
properties is their unique optical properties in comparison to the bulk c-
Si [15]. Crystalline SiNWs array demonstrates strong broadband optical
absorption in the full visible spectral range due an effect to the “light
trapping” leading to a strong suppression of the optical reflection in the
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spectral region of the band gap absorption in ¢-Si [16]. Itis well-known,
from previously published works, that MACE-prepared SiNW arrays by
their optical properties can be referred to so-called “black” and “white”
SiNWs [16,17]. Notably, the “black” SiNW arrays act as an excellent
absorber in the visible and UV spectral range [18,19], while the “white”
samples exhibit a high level of the diffuse optical reflection in the near
IR spectral region [17]. These optical properties of SINWs are proposed
to be used in a stealth sheet technology [20].

Thermal annealing (TA) is the well-known treatment, which is
widely used in different technological processing of c-Si. However,
there is currently a lack of detailed studies of TA induced changes in
SiNWs and some basic problems such as restructuring and sintering
mechanisms remain unclear. Despite various efforts to understand the
nature of “black” and “white” silicon surfaces prepared by MACE
[21,22]. Exploring possible mechanisms of TA-induced modifications of
the structural and optical properties of SiNWs will help to explain the
fundamental aspects of various phenomena in 1D nanostructures and it
can be useful for applications of SINWs in photovoltaics [23], sensors
[24] and thermoelectric power converters [25].

In the present paper, an extended analysis of the structural prop-
erties of crystalline SINW arrays, which are modified by short-term
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Fig. 1. Cross sectional and corresponding planar (insets) SEM images of SINWs obtained for 15, 30 and 60 min of MACE process before (a), (b), (c) and after (d), (e),

(f) thermal annealing, respectively. Dashed lines indicate surface level.

thermal annealing, has been performed. In particular, the role of the
initial length of SiNWs on the thermally induced reorganization of the
whole nanowires arrays is described in detail. The obtained results are
explained in terms of the Oswald ripening phenomena and Lifshitz-
Slyozov-Wagner (LSW) theory [26-25].

Materials and methods

SINWs were fabricated by wet-chemical etching of lowly boron
doped single crystalline Si (c-Si) wafers with a (100) crystalline or-
ientation and a specific resistance of 1-10 Q cm. Initially, the c-Si
substrates were rinsed in 2% HF solution for 5 min to remove native
oxide. Silver (Ag) nanoparticles were used as catalysts in the MACE
process. The first step of MACE was related to the deposition of Ag
nanoparticles on the wafer surfaces by immersing them in a mixture of
aqueous solutions of 0.02 M AgNO; and 5 M HF (1:1, v/v) for 30 s.
Further etching of the c-Si wafers with deposited Ag nanoparticles was
performed in the following solution [HF (5 M): H,0, (30%)] = 10:1. To
obtain SiNWs layers of different thicknesses, the duration of the MACE
process was varied from 15 to 60 min. After etching, the Ag

nanoparticles were removed with nitric acid (HNO,, 65%), after which
the samples were washed with deionized water and air-dried. Al steps
of the etching process were performed at room temperature conditions.
The thermal annealing (TA) of SiNWs was performed at 900 °C tem-
perature for 10 min in air.

The structural properties and morphology of as-prepared and TA-
treated SiNWs were investigated by using a Carl Zeiss Ultra 55 field
emission scanning electron microscope (FE-SEM). To obtain the pore
size distribution, a quantitative analysis of the achieved SEM images
was performed using the ImageJ software. Recently it was shown that
determination of porosity of Si nanostructures by image processing of
top-view SEM micrographs corresponded well to the results of porosity
‘measurements by gravimetric and nitrogen absorption methods [29].
Furthermore, the porosity of SINW arrays estimated from the value of
effective refractive index was shown to agree with the SEM image
analysis [30].

The structural properties of SiNWs were studied by using means of
the Raman spectroscopy. The Raman spectra were recorded with a
Solver Spectrum (NT-MDT) Raman spectrometer under laser excitation
at a wavelength of 473 nm with intensity of 0.2 mW/cm® The
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MODERN METHODS FOR PRODUCING AL DOPED ZNO
THIN FILMS: A REVIEW

Abstract The present work represents a brief review of the main modern physical and chemical methods used to
obtain aluminum doped zinc oxide thin films. The work discusses in detail the execution mechanisms of the methods
under review, as well as their advantages and disadvantages. The physical and chemical methods for producing aluminum
doped zinc oxide thin films, such as the hydrothermal, sol-gel deposition, magnetron sputtering, gas deposition and atomic
layer deposition methods are reviewed.

Key words: zinc oxide, thin films, physical properties.
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OB30P COBPEMEHHBIX METO/I0OB INOJIYYEHUSI TOHKUX
IUIEHOK ZNO, JIETUPOBAHHBIX AL

Amnnoranns. Hacrosmas pa6ora npezcrasiser co6oi KpaTkuii 0630p OCHOBHBIX COBPEMEHHBIX (DM3HUECKHX M
XHMHYECKHX METO/J0B, MPUMEHAEMBIX I MOTYYE€HHs TOHKHX IJIEHOK OKCH/a LIHHKA, JIETUPOBAHHLIX allOMHHHEM. B
paﬁore 110}1])061-{0 paccMaTpHUBalOTCA MEXaHHU3Mbl HCIIOJTHECHHS 063HpaeMle METO/THK, OGCy)KL\aK)TCSI TpEeUMYIIECTBA U
HEA0CTAaTKH d)mnqecxux M XUMHYECKHX METO/10B IOJTy4€HHS MJICHOK OKCH/IA LIMHKA, JIESTHPOBAHHBIX AJIIOMUHHEM, TAKHX
KaK M€TOJ rMApPOTEPMAJIbHOIO CHHTE3a, 30JIb-I'€jlb OCAXKIACHHUS, MArHETPOHHOI'O PACHbUICHHUS, OCAXICHUA M3 Ta30BOI
cbazu U METO MOCJIOIHOTO AaTOMApHOIo OCAXKACHUA.

KimoueBble ¢/10Ba: OKCH/I IIMHKA, TOHKHE MUICHKH, (pH3HUecKHue CBONCTBA.

1 Beenenne

Oxenp umska (ZnO) sBisiercss NPSMO30HHBIM  TOJYTIPOBOJAHMKOBBIM MAaTEPHAJIOM C IIMPHHOMH
3anpenieHHoH 30HbI 3,37 2B, Gonbmioii sHeprueii cBs3u 3kcuTOHOB (60 M3B) npH KOMHATHOI Temnepatype
u obnagaer 3¢ dekTHBHOI yIbTpaduOIETOBOI MOMHHECIeHIHeH. OH MOXeT OBITh HCIONB30BAaH B Ka4eCTBE
KOMIIOHEHTOB ra30BBIX CeHCOPOB [1], poTokaramm3saTopos [2], conHeunsix 6aTapeii [3], Mbe3021eKTPHICCKAX
HAHOTEHEPaTOpOB [4], JIIOMHHECLEHTHBIX MAaTEPHAJOB, CBETOAMOIOB, Ja3epoB [5], KOMIO3UTHBIX
MaTePHAIOB, @ TAKXKC SBISICTCS OE30IACHBIM OHOCOBMECTHMBIM MATEpPHAIOM C AHTHCEITHYCCKHMHU
cBoiictBamu [6,7]. Jas ymydmenus npoBogumoctd ZnO serupyior amomuHHeM (ZnO:Al), raumem u
unanem. HaubGonbiuee Buumanue yznemsiercs ZnO:Al, npo3pauHocts kotoporo ~ 90% B Buaumom u MK-
nmanasone [8], a yaensHoe conporusienne nopsiaka 1072=107* Om*em.

PaccMOTpHM 1OIPOOHO HECKOIBKO XHUMHYECKHX M (PM3MYECKHX METO/IOB MONY4YEHHs TOHKHX ILICHOK
ZnO u ZnO:Al

2 MeToz 30/1b-TeJIb 0CAKACHHs

30ib-Telb METOA — OTO METOA MOJNy4YEHHs MAaTepHalOB, BKIIOYAIOIIMII IIONyYeHHE 301 C
HOCJIETYIOIIHM NIEPEBOIOM €TI0 B I'ejlb, T.€. B KOJUIOMIHYIO CHCTEMY, COCTOSIILYIO U3 KHIKOH ANCIIEPCHOHHO#M
Cpezibl, 3aKJIIOYEHHOH B NPOCTPAHCTBEHHYIO CETKY, OOpa3oBaHHYIO COEIMHHBIIMMHCS 4YaCTHIIAMH
JMCNEPCHOH (a3bl. DTOT METO/L MMEET Psil PEHMYILIECTB, 00YCIOBIEHHBIX MPOCTOTOH TEXHOIOTHYECKOTO
NPOLECCA OCAXKIEHHS TIOKPBITHI GOJBIION MUIOIA/H, HH3KOH CTOMMOCTBIO HCIIONIb3yeMOro 000py10BaHUs H
HIMPOKMM CMIEKTPOM NMPHUMEHAEMBIX PEareHToB, TakuX Kak, anerar umnka (Zn(CH;COO):-2H,O, uucrora
99,95%), Oe3BoaHBII MeTaHON TIpH BO3pacTalolleil KOHLEHTpauuu npumecH amomunus, (98,5%
6ecnipumecHslit AICl3) u nommBHHWIHPPONHAOH [9]. B 3aBHCHMOCTH OT YCIOBHIi OCaXKAEHHS ILUICHKH
ZnO:Al, nony4eHHbIe 30Jb-Tellb OCAXKICHAEM, UMEIOT PAa3IHYHY) MHKPOCTPYKTYpPY, OHNPEACISIOIIYI0 HX
9IIEKTPHYECKUE H ONTHYECCKUE NTapaMeTphl. TakuM 06pa3oM H3MEHsIs COCTAaB H KOHIICHTPALHs PACTBOPHTEIICH,
TEMIIepaTypa CIeKaHHs U OTXKUTa MOJIHO YIPaBIATh cBolicTBamu mieHok [10]. Ha pucynke 1 mpencraBinena
cxema nporecca nojydeHus mieHok ZnO:Al MeTos10M 3071b-Telb OCAKICHHS.

Ka3¥T3Y xaGapumbichl N24 2020 237
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nanostructures as a semiconductor catalyst is discussed. In conclusion, an assessment of the state of the
problem of obtaining and studying the photocatalytic properties of silicon nanostructures is given.
Key words: silicon nanostructures, photocatalysis, water splitting.
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lNpenmyuiecTBa M nepcrneKTMBbl UCMOAL30BaHUSI KpeMHUMEBbIX HAHOCTPYKTYP
AAS hOTOKATAAMTMUECKOI reHepaL M BOAOPOAA

BOAOPOAHaﬂ 3HepreTuka ABAAeTCa OAHMM 13 NEPCNEKTUBHbIX SKOAOTUYHbIX Hal'lpaBAeHMl;i pa3suTua
COBpeMeHHOIZ 3HEepreTuku, a Npou3BOACTBO BOAOPOAA M3 BOAbI C MCMOAb30BAaHMEM KaTaAu3aTopa M
COAHEYHOM 3Hepruun gBASeTCs OAHUM U3 NPOCTbIX U AOCTYMNHbIX METOAOB MOAYYE€HUS HeOﬁXOAMMOFO
TonAmBa. Nonck NOAXOAALLMX MOAYNPOBOAHUKOB AAl UCTTOAb30BaHUS B Ka4ecTBe qJOTOKaTa/\VBaTOpOB
B peakuuun pacllienAeHus BOAbl Ha MO/\EKy/\ﬂprIVI BOAOPOA U KUCAOPOA CHMUTaeTcs aKTyaAbHOI;I
TEMOW. HaCTOﬂLLlaSI pa60Ta noceslWeHa 0630py COBPEMEHHbIX AUTEPATYPHbIX AAHHbIX MO MOAYYEHUIO,
OMUCAHUIO OCHOBHbIX ¢M3MKO~XMMM‘~IECKMX CBOWMCTB M NMPUMEHEHMIO KPEeMHUEBbIX HaHOCTPYKTYp
pa3/\lf1qH0171 reoMeTpuu B Kayectse q)OTOKaTa/\MBaTOpOB AAS TeHepauumn BOAOPOAQA NYTEM Pa3AOXKEHUS
BOAbI. B pa60Te NPUBOANTCA OMUCaHUE Pa3AUYHbIX METOAOB MOAYYEHMA U CUHTE3a KPEeMHUEBbIX
HaHOMaTepmaAoB C pa3Al/Il-lH0171 reOMeTpmeﬁ: KpemMHUeBbIX HaHDHMTeIZ/ KpeéMHMEeBbIX HaHO4YacTuu,
KpeMHMEBbIX HAaHOTOYeK U MOPUCTbIX CTPYKTYP U MX OCHOBHbIX q)M3MKO~XMMMLIECKMX CBOMCTB. Takxe
MPUBOASTCA AQHHbIE O NPEUMYLLIECTBAX U HEAOCTATKaX MCMOAb30BaHMS reTeponepexoAHbIX FM6pMAHbIX
HaHOMaTepPUAAOB, MOAYYaEMbIX Ha OCHOBE KPEMMEBbLIX HAHOCTPYKTYP B (bOTOKaTa/\IATMHeCKMX npoueccax
AAS yBEANYEHUs BdeJeKTMBHOCTM BblIAEAEHUA BOAOpPOAA. Ha ocHose AaHHbIX OI'ly6AMKOBaHHbIX
3KCMEPUMEHTAAbHbIX U TEOPETUHECKUX pa60T TakKxe oﬁcyaneTca MeXaHU3M qJOTOKaTaAMTl/NeCKOFO
Pa3A0XeH1s BOAbI MPpU OCBELLEHUN COAHEYHbBIM CBETOM 1 MCMOAb30BaHNN KDEMHUEBbLIX HAHOCTPYKTYP B
Ka4vecTBe MoAynpoBOAHMKOBOIro KataAusaropa peakuwh. B 3akAtoueHumn npuBeAeHa oueHKa COCTOAHUSA
I'lpOﬁ/\eMbl MOAYYeHUa N UCCAEAOBaHUA CbOTOKaTa/\MTMLIeCKMX CBOMCTB KPeMHMEBbIX HAHOCTPYKTYP.

KAtoueBble cAOBa: KpEMHUEBbIE HAHOCTPYKTYpbl, (DOTOKATaAK3, Pa3AOXKEHUE BOAbI.

1. Kipicnie

Kopiaran opraHbIH JIacTaHybl JKOHE Mai/1aiibl
Ka3ba Ke3/epiHiH CapKbUTybIHA OailTaHBICTHI SHEP-
TSl OHJIPY MEH KOpIIaFraH OpTaHbl Ta3apTyIbIH
9KOJIOTHSUIBIK Ta3a, THIM/I TEXHOJIOTHSIIAPbIH d3ip-
Jey XKOHE EHri3y Moceseci Kasipri TaHJaa epekiie
e3ekTimikke ue. OchiFaH opail CyTeKTi JHepreTH-
Kachl aTajiFaH MOCEJIeNepiH eIy JKOJIbIHIAFbl 0Te
THIMAI ImemimMaepin Oipi Gomysl 90meH MYMKiH
[1]. CyTekTi sHepreTHKachIHBIH JaMybl asChIHIA
KapacThIPHIIATEIH ©3eKTi MocenepiH Oipi — Mo-
JIeKYJISAPJIbl CyTEeTiH OHIIPIN MIBIFApyIbIH THIMJI
opi IKOJOTHANBIK Kayilci3 oiCTepiH KEeTiUIIipy.
OcpIHail 9icTepre Cy/bIH JKAPBIK bIHTAIAIBIPFAH
XUMHSUIBIK, SFHH  (DOTOKATAIM3AIK, bIABIPAYBIH
skatkbi3ame3 [2]. Cyael (OTOKaTamu3miK  bIabl-
paty MpoLecCTepiH Ky3ere achlpy YIIiH KaTaiu-
3aTOp peTiHje JKapThUIAHeTKI3rim Marepuaniap
Konmanbuiansl [3]. YKapreutait eTkisrim karaamsa-
TOpJIApABIH INTHJAETI ©H TaHBIMAlbl JKOHE KEHi-
HEH KOJIaHbUIaThiHbI DyOKHIIEMa MeH XOH[a-
HBIH 3epTeymli TOOBI 3epTTEreH THUTaH JHOKCHIL
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yurakrapsl (TiO,) Gomem cawmamyma [4]. TiO2
3¢ GeKTUBTLIIr] )KOFapbl, 6Te OEICeH I XAHE KOJDKe-
TimMzi oTokaTanuzaTop GombIn TabbUICca 1a, CYIbIH
(dorokaTam3iik bIABIpaysl TeK ynbTpakyirid (YK)
JKapPBIFBIHBIH KaThICYbIMEH JKy3ere acazbl. COH/BIK-
TaH coHFrbl 40 xbuibH iminge YK sxoHe kepiHeTiH
JKapbIK CoyIesnepinin acepine cynsl H, sxone O,-re
BIABIPATY YIIIH 9pTYpili (OTOKATANM3aTOPIBIK Ma-
TepHaiiap YChIHbUIFaH GonateH [5,6].
doToKaTanu3aTOPNApAbIH KOMETIMEH CyJbIH
TiKenei BIIBIpaTy Ta3a jKoHe KaiTa eHeyre Kele-
TiH MoneKynapibl H-Hi KeH ayKpIMIbl Kesemje
eHNIpyiH eTe THiMAi Tocimi Gomap eni. Cyreri-
HIH OCBIHIAH OH/IPICIH KY3ere achIpy YIIiH OHIM-
JTiri JKOFaphl, ap3aH JKOHE SKOJOTHANIBIK TYPFBI-
naH  Kayincis  QorokaraamM3aTtopiapasl - TaHAay
oTe MaHbI3Jbl. Bysl TYpFbIIaH KaparaH/a jxep Ia-
pbIHIA KCHiHGH TapajFaH, COHJai-aK, KYH dHep-
THSICBIH  TYPJICHIIpYA€ KONJAHBUIBIN, TYPAKTh
JKAPTBUIAMOTKI3II  MaTepHaiiapiblH KaTapblHa
JKATKBI3BUIATBIH KpeMHHi (Si) cyzabl oTokaTanu-
THKAJIBIK BIJIBIPATY YIIiH THIMJIi MaTepual peTinje
KapacTeIpsutyaa [7]. Amnaiina, MOHOKpHCTAILIBI Si-
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Abstract. The paper considers the classical problem of optimal saving
rate (golden rule) for an endogenous production function built on the
basis of a micro-description of the dynamics of production capacity. The
production capacities are distributed according to the moments of crea-
tion (vintage capacity model) and are limited by the age of their possible
use. The main hypothesis of the model is that the number of workplaces
on a production nit is fixed, and the capacity decreases with a constant
pace. The resulting production function reflects explicitly the mecha-
nisms for control of the production system. The average labor intensity
is a short-term control, while the share of new capacities and their age
limit are long-term controls. The golden rule for the Solow model is for-
mulated in terms of capacity and labor intensity. The new endogenous
production function gives new effects. The optimal level of accumulation
rate does not depend on the choice of output elasticity by a production
factor. The age limit of production capacity is a new production factor
of the endogenous production function. It affects the value of effective
labor per unit of capacity stock.

Keywords: Vintage capacity model - Endogenous production function
- Russian economy model - Golden rule - Saving rate - Solow model.

1 Introduction

The golden rule of capital accumulation is well known in mathematical economics
and it is included in standard courses on economic growth [1,2]. The solution
to this problem has been considered in many works, see, for example, [3-5].
The golden rule of capital accumulation establishes a condition under which the
capital-labor ratio (capital stock per worker) maximiz
(consumption per worker) in a steady state of economic growth. In a simple
model without scientific and technological progress, the golden rule boils down
to the fact that the marginal productivity of capital is equal to the sum of the
population growth rate and the rate of capital degradation.

°s average consumption

* The publication has been prepared with the support of the "RUDN University Pro-
gram 5-1007.
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description for the stages of the production cycle of the

are sharp changes in the structure of production capa

cconomy, in which there
ties.
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A clear mathematical formulation of the problem of optimal economic growth
for the simplest dynamic economic model, taking into account restrictions on
control, is presented, for example, in [6]. In addition, it is possible to solve the
control synthesis problem, i.e. find an explicit expression of the dependence of
the optimal control on the state of the system (phase coordinate) [6]. The latter
allows to formulate a universal golden rule [6] for choosing the optimal level of
consumption depending on the current level of capital-labor ratio, valid for all
time points and for all not too large initial levels of capital-labor ratio. On the
contrary, here the golden rule is not considered for the entire optimal trajectory
of movement, but only for those areas where the optimal control does not take
boundary values and for characteristic growth pathes. However, this problem is
considered here not only for the standard Cobb-Douglas production function,
but in the main for a new endogenous production function. This allows us to get

P

new effects that have an economic applied character.

In the extreme case, if the savings are zero, all the income is consumed, which
cancels the investment as well as the replacement of the capital which wears out.
In the long run, when capital is fully consumed, income
The same is true for consumption: an exa ve preference for short-term con-
sumption is to the detriment of future generations. If the
full incom

is reduced to almost zero.

vings are equal the

all these revenue

ould go to investment but consumption is zero
Growth is zer
not benefit future generations either. Between thes

too. Exc

and there is no incentive to inv ive foresight does

there is (at
least) a level of savings that maximizes average growth, allowing the growth of

> two extremes

regular and identical consumption for all generations (intergenerational solida-
rity). According to [4], the only way to reach this optimum is to set the real
interest rate at a value equal to population growth. Indeed, if we can adjust the
marginal productivity rate of capital to the population growth rate, we can also
adjust the savings rate to the share of profit in the national income.

Formally writing, the nation wants to maximize intertemporal utility

.
/ tuler)dt,
0

where u(c;) is the instant utility of consumption and § is the subjective rate of
time discount. If K is capital, L is labor and Y is output of production, then
k = K/L is the ratio of capital to labor, f(k) = Y/L is the homogeneous of
degree one production function. The evolution of consumption depends on the
differential equation

= f(k) —nk—c,
where ¢ = C/L is is the per capita consumption, n = L/L is the growth rate of

the population, and the point above a variable is the derivative over time. The
current value of the Hamiltonian has the form

H =u(ct) +x (f(k) —nk—c),
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