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Программа Всероссийской молодежной конференции 

«Опалоподобные структуры» 
 

 

Среда, 23 мая 2012 года 

Сессия 1. СИНТЕЗ ПРЯМЫХ И ИНВЕРТИРОВАННЫХ ОПАЛОПОДОБНЫХ СТРУКТУР 

08.00 – 10.00 Регистрация участников 

10.00 – 10.05 Открытие конференции 

10.05 – 10.45 Меньшикова Анастасия Юрьевна, 

ИВС РАН 

Синтез опалоподобных структур на основе монодисперсных 

люминофорсодержащих полимерных частиц. 

10.45 – 11.25 Масалов Владимир Михайлович, 

ИФТТ РАН 

Кинетика синтеза, механизм формирования и внутренняя структура коллоидных 

частиц диоксида кремния. 

11.25 – 11.35 Воронина Ксения Владимировна, 

ПИЯФ НИЦ КИ 

Определение внутренней структуры коллоидных частиц диоксида кремния 

методами малоуглового рассеяния 

11.35 – 12.00 Чай - кофе 

12.00 – 12.40 Ивичева Светлана Николаевна, 

ИМЕТ РАН им. А.А. Байкова 

Наночастицы металлов подгруппы железа в 3d -композитах на основе опаловых 

матриц. 

12.40 – 13.05 Шевченко Наталья Николаевна, 

ИВС РАН 

Синтез трехмерно-упорядоченных структур на основе наночастиц-модификаторов и 

полимерных субмикронных частиц. 

13.05 – 13.30 Совык Дмитрий Николаевич,  

ИОФ РАН 

Фотонные кристаллы из алмазных сфер со структурой опала. 

13.30 – 14.30 Обед 
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Сессия 2. СТРУКТУРНЫЕ СВОЙСТВА ПРЯМЫХ И ИНВЕРТИРОВАННЫХ ОПАЛОПОДОБНЫХ СТРУКТУР 

14.30 – 15.20 Емельченко Геннадий Анатольевич, 

ИФТТ РАН 

Периодические углеродные наноструктуры с решеткой инвертированного опала. 

15.20 – 16.10 Елисеев Андрей Анатольевич,  

МГУ 

Малоугловое рассеяние рентгеновского излучения на структурах с субмикронной 

периодичностью. 

16.10 – 16.35 Чай - кофе 

16.35 – 17.25 Снигирева Ирина,  

ESRF (Франция) 

Высокоразрешающий рентгеновский микроскоп для изучения структуры 

мезоскопических фотонных кристаллов. 

17.25 – 17.55 Самусев Антон Кириллович,  

ФТИ РАН 

Исследование фотонных стоп-зон в двойникованных опалах методом малоугловой 

рентгеновской дифракции. 

17.55 – 18.15 Арефьев Михаил Игоревич,  

СПбГУ 

Порядок и беспорядок при синтезе коллоидных кристаллов. 

18.15 – 21.00 Фуршет 

Четверг, 24 мая 2012 года 

Сессия 3. ОПТИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА ОПАЛОПОДОБНЫХ СТРУКТУР 

09.00 – 09.40 Лимонов Михаил Феликсович,  

ФТИ РАН 

От фотонных кристаллов к фотонным стеклам и стеклам Леви. 

09.40 – 10.30 Романов Сергей Геннадьевич,  

ФТИ РАН 

Гетерогенные гибридные плазмонно-фотонные кристаллы. 

10.30 – 10.50 Грунин Андрей Анатольевич,  

МГУ 

Плазмонные и магнитоплазмонные эффекты в никелевых инвертированных опалах. 

10.50 – 11.25 Чай - кофе 
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11.25 – 12.05 Рыбин Михаил Валерьевич,  

ФТИ РАН 

Резонанс Фано в фотонных кристаллах. 

12.05-12.45 Самусев Кирилл Борисович,  

ФТИ РАН 

Оптическая дифракция на синтетических опалах. 

12.45-13.05 Синев Иван Сергеевич,  

ФТИ РАН 

Переход от режима 2D к режиму 3D дифракции в опаловых пленках. 

13.05 – 13.25 Шишкин Иван Иванович,  

ФТИ РАН 

Многоволновая брэгговская дифракция на плоскостях семейства {111} 

синтетических опалов. 

13.30 – 14.30 Обед 

14.30 – 15.20 Селькин Александр Викторович, 

ФТИ РАН 

Резонансное диффузное рассеяние и многоволновая дифракция света в 

опалоподобных фотонных кристаллах. 

15.20 – 15.40 Федотов Владимир Григорьевич, 

СПбГУ 

Формирование спектров отражения и пропускания света фотонными кристаллами с 

симметрией решѐтки опала: роль поверхностей и границ раздела. 

15.40 – 16.00 Уклеев Тимофей Алексеевич,  

ФТИ РАН 

Поляризационное смешивание электромагнитных мод в опалоподобных фотонных 

кристаллах. 

16.00 – 16.25 Чай - кофе 

16.25 – 17.15 Чернега Николай Владимирович, 

ФИАН 

Нелинейно-оптические свойства синтетических опаловых матриц. 

17.15 – 17.35 Яковлев Сергей Александрович, 

ФТИ РАН 

Управление оптическим откликом пленочных гибридных структур 

опал/халькогенидный стеклообразный полупроводник. 

17.35 – 18.05 Долганов Павел Владимирович, 

ИФТТ РАН 

Жидкокристаллические фотонные кристаллы: оптические свойства и их связь с 

опалоподобными кристаллами. 
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Пятница, 25 мая 2012 года 

Сессия 4. КОРРЕЛЯЦИЯ ФОТОННЫХ И ДРУГИХ ФИЗИЧЕСКИХ СВОЙСТВА ОПАЛОПОДОБНЫХ СТРУКТУР 

09.00 – 09.50 Трофимова Екатерина Юрьевна, 

ФТИ РАН 

Монодисперсные мезопористые сферы кремнезема: синтез, функционализация, 

применение в биомедицине и получение фотонных кристаллов с иерархической 

структурой пор. 

09.50 – 10.40 Григорьев Сергей Валентинович, 

ПИЯФ НИЦ КИ 

Методы малоугловой дифракции нейтронов и синхротронного излучения для 

исследования структуры опалоподобных структур. 

10.40 – 11.05 Чай - кофе 

11.05 – 11.35 Мистонов Александр Андреевич, 

СПбГУ 

Процессы перемагничивания в инвертированных опалоподобных структурах на 

основе никеля и кобальт. 

11.35 – 12.25 Сташкевич Андрей,  

Université Paris 13, Institut Galilée, 

LSPM 

Microwave Properties of Ni-based Inverted Ferromagnetic Opals. 

12.25 – 13.30 Обед 

13.30 – 18.00 Автобусная экскурсия ГМЗ «Царское Село» 

18.00 – 22.00 Ужин по случаю окончания конференции 

 

Сессия 5. СТЕНДОВЫЕ ДОКЛАДЫ 

Стендовая 

сессия 

проводится 

Васильева Ниеле Станиславовна 

Петрозаводский государственный 

университет 

Анализ моделей упаковки ультрадисперсных частиц кремнезема и ксерогелей на 

основе жидкого стекла, легированного кобальтом. 
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23 и 24 мая.  

Обсуждение 

возможно в 

течение всего 

времени 

работы 

конференции. 

Романенко Константин Олегович, 

СПбГУ, Физический факультет 

Динамическая дифракция света в опалоподобных фотонных кристаллах: 

приближение одномерной пространственно периодической среды. 

Еуров Даниил Александрович, ФТИ 

им. А.Ф. Иоффе 

Получение коллоидных пленок различной степени структурной упорядоченности из 

монодисперсных сферических частиц SiO2. 

Верещагина Наталья Юрьевна, 

РХТУ им. Д.И. Менделеева 

Синтез коллоидных частиц диоксида кремния и композитов на основе данных 

частиц в фоторезисте. 

Мартынова Наталья Александровна, 

ФНМ МГУ им. М.В. Ломоносова 

Электрохимическое формирование металлических (Au, Ni) инвертированных 

опалов. 

Чумакова Александра 

Владимировна, ПИЯФ НИЦ КИ 

Малоугловая рентгеновская дифракция инвертированных опалоподобных пленок 

никеля различной толщины. 

Чумакова Александра 

Владимировна, ПИЯФ НИЦ КИ 

Рентгеновская дифракция в режиме скользящей геометрии как метод наблюдения 

процесса роста пленок опалоподобных кристаллов. 

Гордеева Корнелия Сергеевна,  

ФНМ МГУ им. М.В. Ломоносова 

Синтез и исследование инвертированных опалов на основе Ge. 
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Вместо введения 

 

Повторить природный синтез опалов – задача, которую ученые и 

технологи начали решать в середине прошлого столетия. 

Достоверно не известно, какие условия в земной коре содействуют 

образованию опала, а в каких образуется кристаллический кварц или аморфный 

кремнезем. Изначально было очевидно, что условия для формирования 

большого числа шариков кремнезема одинакового диаметра и их правильная 

плотнейшая упаковка, весьма редки в природе.  

Можно предположить, что гель кремниевой кислоты отлагался в полости 

материнской породы. Раствор чистого кремнезема должен был оставаться в 

полостях внутри породы, а испарение воды происходило медленно, в течение 

нескольких тысяч лет. Такое предположение подтверждают исследования 

месторождения природных опалов – Андемук, которое находится в Южной 

Австралии. Там опал залегает в слоях на глубине от 10 до 40 м. Выше этих 

слоев лежат кремнеземсодержащие породы, которые служат источником 

кремния. Снизу расположены бентонитовые глины в качестве 

водонепроницаемой подстилки, препятствующей проникновению 

кремнеземсодержащего раствора и воды в нижележащие горизонты. Опал 

отлагался в полостях между валунами по мере очень медленного испарения 

воды из раствора кремнезема в сухую атмосферу пустыни. Далее шарики 

кремнезема плотно упаковывались под небольшим давлением верхней породы.  

Впервые синтетический опал было получен и запатентован в 1964 году. В 

1972 году в США начали его производство, включая и чѐрную разновидность. 

С 1974 года фирма П. Жильсона начинает коммерческий выпуск 

синтетического арлекин-опала, чѐрного опала, а затем мексиканского опала, в 

которых воспроизводятся все особенности природных аналогов. В 1979 году 

синтетический опал был получен в Новосибирске в институте геологии и 

геофизики СО АН СССР, затем в Ленинграде в объединении «Русские 
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самоцветы», а в конце 80-х годов. И в институте синтеза минерального сырья в 

Александрове, Владимирская область. С 1980 года синтетический опал 

производится в Японии фирмой Киосера (Kyoto Ceramic Co.), в том числе 

синтетический огненный опал, а несколько позже и в Австралии — 

синтетический белый опал. С 1994 года его начали производить в Китае. 

В 21 веке задача получения и исследования опалов и опалоподоных 

структур значительно расширилась. Теперь интересно не только выяснить 

структуру опала, но и синтезировать такие его модификации, которые нашли 

бы широкое применение в медицине, энергетике, экологии, вычислительных и 

стелс-технологиях.  

 

 
Публикуется по материалам: http://www.webois.org.ua/jewellery/stones/sintetica6.htm 

 

http://www.webois.org.ua/jewellery/stones/sintetica6.htm
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Сессия 1.  

 

 

 

СИНТЕЗ  

ПРЯМЫХ И ИНВЕРТИРОВАННЫХ  

ОПАЛОПОДОБНЫХ СТРУКТУР 

 

 
 

 

 

substrates Polystyrene  

microspheres 

Opal-like 

structure 

meniscus 

Cathode Anode 
Neutral 

(a) (b) (c) 



 14 



 15 

Синтез опалоподобных структур на основе монодисперсных люминофор-

содержащих полимерных частиц 

А.Ю. Меньшикова, Н.Н. Шевченко, Т.Г. Евсеева, Г.А. Панкова, Б.М. Шабсельс, Д.И. 

Шевалдышева, А.В. Вениаминов*, В.В. Захаров*, Т.А. Уклеев**,  

А.В. Селькин**  

  

Институт высокомолекулярных соединений РАН, Санкт-Петербург, Россия 

* Санкт-Петербургский Государственный университет информационных технологий, 

механики и оптики, Санкт-Петербург, Россия 

** Физико-технический институт им. А.Ф. Иоффе РАН, Санкт-Петербург, Россия 

 

E-mail: asya@hq.macro.ru 

 

Трехмерно-упорядоченные структуры сформированы на основе 

монодисперсных полимерных частиц, модифицированных как 

органическим люминофором (метакрилоксиэтилтиокарбамоил Родамин Б) 

или неорганическими люминофорами – квантовыми точками различной 

природы. Показано влияние методов синтеза люминофор-содержащих 

частиц на спектры отражения, люминесценции и степень совершенства 

образуемых ими структур.  

 

PACS: 78.40.Me, 81.16.Dn 

 

Трехмерно-упорядоченные структурированные пленки, сформированные 

путем самосборки монодисперсных полимерных, неорганических или 

композитных частиц, представляют собой относительно новый класс 

материалов, уникальные свойства которых можно варьировать в широких 

пределах [1-3].  

Обширные возможности для регулировки оптических свойств трехмерно-

упорядоченных пленок предоставляет встраивание в их структуру 

люминофоров, способных излучать свет в видимом диапазоне. Путем 

варьирования диаметра образующих пленку частиц, природы люминофора и 

условий проведения модификации можно добиться перекрывания полосы 

излучения и фотонно-запрещенной зоны, что позволяет ожидать появления 

новых оптических эффектов. 

С целью синтеза полимерных частиц, содержащих люминофоры 

органической или неорганической природы, могут быть применены методы 

эмульсионной полимеризации [4,5]. Так, методом безэмульгаторной 

эмульсионной сополимеризации стирола (Ст) с метакриловой кислотой (MAA) 
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и метакрилоксиэтилтиокарбамоил Родамином Б (RB) получены частицы, в 

которых люминофор равномерно распределен по всему объему [5]. При этом 

количество RB, вошедшего в состав частиц, не превышало 36% от его загрузки 

в реакционную систему. Применение метода затравочной сополимеризации с 

введением RB на второй стадии синтеза и фиксированием его звеньев в 

оболочке частиц сшивающим агентом, диметакрилатом этиленгликоля 

(DMEG), позволило ввести в поверхностный слой частиц до 97% РБ от его 

загрузки.  

Из полученных частиц были 

сформированы тонкопленочные трех 

мерно упорядоченные структуры, что 

подтверждено электронной микро-

скопией и спектрами брегговского 

отражения (рис. 1, 2). Большая степень 

упорядочения наблюдалась для структур, 

которые были сформированы путем 

самосборки частиц, полученных 

одностадийным методом (рис. 1a). 

Люминофор-содержащие частицы P(St-

DMEG) типа ядро-оболочка были 

способны к формированию 

упорядоченных доменов размером 44 

мкм, однако в соседних доменах 

ориентация граней кристаллической 

структуры, образованной частицами, 

была различна (рис. 1b). Спектры 

брегговского отражения и положение полосы люминесценции тонких  

 
a 

 

 
b 

 

Fig. 1. SEM of of thin films based on 

P(St-MAA) (a) or P(St-DMEG) (b) 

particles. 
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пленок на основе 

полученных частиц 

представлены на рис. 2. 

Фотонно-кристаллические 

свойства пленки из частиц 

P(St-DMEG) менее 

выражены (рис. 2, кривая 2) 

в соответствии с меньшей 

степенью ее упорядочения, 

что может быть обусловлено 

формированием при 

затравочной полимеризации 

в присутствии DMEG частиц 

с неоднородным поверхностным слоем [5]. Шероховатость сшитой 

поверхности частиц также вызывает дополнительное рассеяние света, 

приводящее к снижению фотонно-кристаллических эффектов. Перекрывание 

полосы люминесценции RB с фотонно-запрещенной зоной пленки на основе 

частиц P(St-MAA) открывает перспективу дальнейшего исследования 

взаимодействия света с трехмерной упорядоченной структурой этого образца 

[6].  

Формирование трехмерно-упорядоченных структур, содержащих 

равномерно расположенные квантовые точки (QD), перспективно для 

реализации эффекта «суперлюминесценции», проявляющегося в увеличении ее 

интенсивности в несколько раз. С целью создания таких структур были 

апробированы методы синтеза частиц на основе сополимера стирола с N-

винилформамидом (NVF) в присутствии гидрофобных QD CdSe/ZnS (3.6 nm), 

стабилизированных триоктилфосфин оксидом. Кроме того, были исследованы 

методы поверхностной модификации монодисперсных функциональных частиц 

P(St-NVF) гидрофильными QD CdTe (3.6 nm), стабилизированными 

тиогликолевой кислотой. 

500 600 700
0,0

0,3

0,6

0,9
2

1
I/I

o

, nm

luminescence

 
 

Fig. 2. Bragg reflaction spectra of thin films 

based on P(St-MAA) (1) or P(St-DMEG) (2) 

particles and RB luminescense band of the film 

based on P(St-MAA) particles. 
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В результате электростатического взаимодействия положительно-

заряженных полимерных частиц P(St-NVF) диаметром 1500 нм и отрицательно-

заряженных гидрофильных QD СdTe были получены гибридные частицы с 

различным содержанием QD. В условиях, когда на 1 полимерную частицу 

приходится около 30 QD СdTe, квантовые выходы люминесценции QD в 

пленочных структурах на основе гибридных частиц и в водной среде совпадают 

(20%), что свидетельствует о равномерной локализации QD на поверхности 

полимерных частиц. 

С целью синтеза полимерных наночастиц P(St-NVF) в присутствии 

гидрофобных QD CdSe/ZnS был исследован метод сополимеризации St с NVF в 

присутствии катионного эмульгатора цетилтриметиламмоний бромида (CTAB). 

При этом применение ультразвуковой установки ИЛ100-6 с мощностью 630 Вт 

для предварительного диспергирования QD в смеси сомономеров позволило 

синтезировать частицы, которые обеспечивают более чем 5-кратное увеличение 

интенсивности люминесценции пленок на их основе по сравнению с частицами, 

полученным при диспергировании QD с помощью с УЗ-бани (рис. 3). Кроме 

того, интенсивность люминесценции пленки снижается также более чем в 5 раз 

после разрушения ее структуры путем растворения частиц в CH2Cl2 с 

последующим высушиванием (рис. 3).  

a 
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Fig. 3. Combined image of thin film (N1) based on P(St-NVF) nanoparticles 

modified QD CdSe/ZnS (a) and spectra of thin films luminescence (b). 
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Синтез гибридных субмикронных полимерных частиц P(St-NVF) 

проводили методом безэмульгаторной эмульсионной сополимеризации. Все 

полученные частицы характеризуются узким распределением по размерам (PDI 

≤ 0.05), что позволило сформировать на их основе трехмерно-упорядоченные 

структуры. Прослежено влияние условий синтеза (температуры, соотношения 

сомономеров, содержания QD в реакционной смеси) на интенсивность 

люминесценции пленок на основе полученных частиц.  

Таким образом, показана принципиальная возможность применения 

методов эмульсионной полимеризации для синтеза гибридных полимерных 

монодисперсных частиц, содержащих в объеме или поверхностном слое 

квантовые точки или органические люминофоры. Монодисперсность таких 

частиц обеспечивает формирование трехмерно-упорядоченной структуры с 

равномерным пространственным распределением люминофора. 
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Кинетика синтеза, механизм формирования и внутренняя структура  

коллоидных частиц диоксида кремния 

 

В.М. Масалов 

 

Институт физики твѐрдого тела РАН, Черноголовка, Московской обл., Россия 

 

E-mail: masalov@issp.ac.ru 

 

В  работе представлены данные исследований кинетики  гетерогенного 

гидролиза ТЭОС с использованием L-Аргинина в качестве щелочного 

катализатора, и влияния параметров химической реакции на размер и 

однородность получаемых монодисперсных частиц SiO2. Рассчитаны 

величины энергии активации процесса в зависимости от концентрации L-

Аргинина в системе. Проведены исследования плотности опаловых матриц 

сложенных частицами  диоксида кремния в интервале 70 – 2200 nm. 

Предложены  модель структуры и механизм формирования нано- и 

микрочастиц SiO2 и при многоступенчатом методе синтеза.  

 

 

Работа выполнена при поддержке Программы фундаментальных 

исследований Президиума РАН (программа № 21 «Основы 

фундаментальных исследований нанотехнологий и наноматериалов» ).  

 

PACS: 81.16.Be, 81.16.-c, 62.25.Mn, 61.46. 

 

1. Введение 

Разработка новых методов синтеза нано- и микрочастиц  SiO2, и 

исследование их внутренней структуры на сегодняшний день остаются 

актуальными задачами  [1,2]. Это связано с широкими перспективами 

применения нано- и микрочастиц диоксида кремния в различных областях 

техники, включающих информационные и коммуникационные технологии, 

медицину и биологию. 

 

2. Экспериментальные данные и их обсуждение 

2.1. Кинетика синтеза частиц диоксида кремния.  

Процесс гидролиза тетраэтоксисилана (ТЭОС) включает в себя две основные  

стадии: гидролиз ТЭОС до образования кремниевой кислоты с последующей 

поликонденсацией еѐ мономеров до диоксида кремния.  Особенностью 

гетерогенного  гидролиза ТЭОС с использованием L-Аргинина в качестве 
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щелочного катализатора является существенное влияние на скорость реакции 

поверхности раздела двух несмешивающихся фаз (ТЭОС и воды). В работе 

была исследована зависимость скорости химической реакции гидролиза ТЭОС 

от гидродинамики  реакционной смеси, температуры (10’95°C) проведения 

реакции и концентрация катализатора (6’150 mM). L-аргинин является 

межфазным катализатором, который ускоряет реакцию гидролиза за счѐт 

увеличения концентрации гидроксил-ионов в водной части системы и 

участвует в переносе реагентов/продуктов реакции между фазами. 

Гетерогенный гидролиз ТЭОС,  катализируемый L-аргинином, представляет 

собой химический процесс, аналогичный суммарной реакции нулевого порядка 

(рис.1). 

 Исходя из нулевого порядка реакции,  зависимости скорости реакции  от 

температуры и величины 

поверхности раздела фаз, а также 

слабого влияния гидродинамики 

системы на скорость реакции, 

можно сделать вывод о том, что 

процесс протекает в кинетической 

области.  Разбавление ТЭОС 

растворителями (циклогексан) 

приводит к экспоненциальному 

снижению скорости процесса 

гидролиза. Увеличение 

интенсивности перемешивания 

раствора  приводит к уменьшению 

размеров получаемых частиц и 

повышению их однородности.  Это связано с увеличением скорости реакции за 

счѐт увеличения поверхности  раздела  реагирующих фаз. Повышение 

температуры реакции ведѐт к  увеличению размеров частиц диоксида кремния  

в отличие от гомогенного гидролиза, катализируемого  NH4OH. Это связано с  

Рис.1. Кинетические прямые реакции 

гетерогенного гидролиза ТЭОС в присутствии 

L-аргинина в качестве катализатора.  
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увеличением числа зародышей, образующихся  в индукционный период  при 

понижении температуры реакции. Диаметр первичных частиц зависит от 

температуры синтеза и составляет величину 2’15nm.   

Энергия активации процесса зависит от концентрации катализатора L-

аргинина и в диапазоне его концентраций 6-150 mM изменяется в диапазоне 

13,8’21,4 kJ/mol.  Эмпирическое уравнение для расчѐта энергии активации в 

указанном диапазоне концентраций L-аргинина :  Ea  = 21,8-52,4 [Arg].  

2.2. Внутренняя структура и механизм формирования коллоидных частиц 

диоксида кремния.  

В результате исследований пористости опаловых матриц, сложенных 

сферическими частицами диоксида кремния различного диаметра (от 70 до 

2200 nm) установлено, что плотность частиц диоксида кремния, полученных 

методом многоступенчатого выращивания, зависит от их диаметра и 

закономерно снижается с его 

ростом. На кривой зависимости 

плотности от диаметра 

обнаружены три различных 

участка. Для диаметров частиц в 

интервале 70 – 370 nm  их 

плотность слабо меняется и 

составляет в среднем величину 

1,58 g/cm
3
. В интервале диаметров 

370 – 1200 nm плотность частиц 

плавно снижается почти по экспоненте до значения 1,42 g/cm
3
. На третьем 

участке (диаметры частиц больше 1200 nm) плотность частиц слабо меняется, 

приближаясь к асимптоте  1,43 g/cm
3
. Сигмоидальная логистическая функция, 

описывающая экспериментальные данные, в точке перегиба S- образной кривой 

определяет размер ядра частицы, который составляет около 370 nm, что 

согласуется с теоретическими предсказаниями.   

Рис. 2. Схема внутреннего строения 

коллоидной частицы диоксида кремния. 
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Ступенчатое добавление ТЭОС в раствор в процессе синтеза коллоидных 

частиц диоксида кремния приводит к формированию частицы в форме 

сферических концентрических оболочек (оболочечная модель частиц диоксида 

кремния показана на рис.2.).  

На начальном этапе синтеза частиц в результате гидролиза ТЭОС образуются 

мономеры кремниевой кислоты с последующей их полимеризацией и 

формированием зародышей диаметром 1’2 nm, которые, в зависимости от 

условий синтеза, могут дорасти до размеров около 10’15 nm за счѐт 

присоединения к ним мономеров кремниевой кислоты (рис.3.). Так 

формируются первичные наночастицы SiO2. При достижение критического 

размера   (характерного для конкретных условий синтеза) первичные частицы 

начинают агрегировать, формируя частицу большего размера. Добавление 

новой порции ТЭОС продолжает формирование первичных частиц, которые 

присоединяются к частицам, образовавшимся на предыдущей стадии роста. 

Таким образом, каждая ступень (цикл) роста образует оболочку, состоящую из 

частиц меньшего размера. Толщина оболочки определяется массой 

используемого ТЭОС введѐнного в систему на ступени роста.  

По достижении частицами диаметра около 350 nm дальнейший их рост 

осуществляется за счѐт присоединения к исходной частице вторичных частиц 

диаметром  30’40 nm. В результате происходит изменение пористой структуры 

Рис.3. Схема формирования микрочастиц коллоидных частиц SiO2.  
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частиц от центра к периферии. Центральное часть частиц представляет собой  

более плотное ядро с одноуровневой системой пор, а оболочки имеют менее 

плотную двухуровневую систему пор. Каждая оболочка вторичных частиц 

заканчивается плотным тонким слоем первичных частиц SiO2 и 

низкомолекулярных  кремнезѐма (мономеров, димеров и т.п.).  Этот слой 

сглаживает поверхность оболочки и поверхность частицы в конце каждого 

цикла становится «гладкой» с шероховатостью в несколько нанометров. 

Построенная модель структуры шара в форме ядра и сферических 

концентрических оболочек была подтверждена исследованием механизма 

формирования оболочки «больших» сферических частиц SiO2 в ходе их 

многоступенчатого выращивания методом прерванного роста частиц и прямым 

наблюдением внутренней структуры при помощи электронной микроскопии 

высокого разрешения.  
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Методом малоуглового рассеяния нейтронов (SANS) и синхротронного 

излучения (SAXS) исследована внутренняя структура частиц диоксида 

кремния, синтезированных мультистадийным методом Штобера. Показано, 

что данная структура является многоуровневой, что подтверждает 

предложенную ранее, иерархическую модель формирования структуры SiO2-

частиц. Анализ полученных данных позволил оценить размеры как вторичных 

(70-90 нм), так и образующих их первичных частиц ( 7-10 нм), а также 

морфологию их поверхностей. Пространственное расположение системы 

первичных частиц характеризуется моделью  ближнего порядка. 
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Введение 

В настоящее время частицы диоксиды кремния активно используются в 

разных областях, таких как информационные и коммуникационные технологии, 

медицина и биология, охрана окружающей среды [1-3]. Субмикронные и 

нанометровые сферические частицы аморфного диоксида кремния получают 

золь-гель методом, данный метод ещѐ называют мультистадийным методом 

Штобера-Финка-Бона [4,5]. В этих работах было предложено, что крупные 

сферические частицы диоксида кремния (с диаметром около 1 μм) 

представляют собой  третичные образования и состоят из более мелких 

сферических частиц (вторичные образования). В свою очередь вторичные 

частицы состоят из ещѐ более мелких сферических первичных частиц с 

диаметром около 5-10 нм. В результате, образующиеся сферические частицы 
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аморфного диоксида кремния обладают сложной внутренней структурой 

фрактального типа [6].  

В работе [5] были проведены комплексные  экспериментальные 

исследования структуры SiO2- частиц, формирующих опаловую матрицу, 

определена их плотность  и пористость в зависимости от размера, изучен  

механизм формирования частиц в процессе многоступенчатой реакции 

гидролиза тетраэтилоксисилана в присутствии аммиака. Предложена модель, 

описывающая структуру микрочастиц SiO2 при многоступенчатом методе 

синтеза в форме ядра с концентрическими оболочками из вторичных частиц, 

заканчивающихся плотными слоями первичных частиц. Данная модель была 

подтверждена методом прерванного роста частиц. 

 В настоящей работе внутренняя структура SiO2-частиц исследована 

методами SANS и SAXS, которые широко используются при исследовании 

пористых сред, сплавов, нанопорошков,  неорганических и органических золь-

зель нанокомпозитов и т.п. Во всех этих материалах имеет место сильная 

дисперсность контрастирующих неоднородностей в масштабе от десятков 

ангстрем до сотен микрон наряду с их высокой концентрацией. 

 

Экспериментальная часть 

Сферические частицы диоксида кремния с диаметром 350 – 2200 нм 

получали модифицированным методом Штобера-Финка-Бона путѐм гидролиза 

тетраэтоксисилана в спирто–водном растворе в присутствии гидроксида 

аммония ( 50% об. Этилового спирта; 1.0 М аммиака).  

Измерения внутренней структуры частиц методом SANS были проведены 

на установке ―Yellow submarine‖ (реактор BNC, Будапешт, Венгрия), 

работающей в геометрии, близкой к точечной. Измерения проводились на двух 

длинах волн нейтронов  = 0.46 и 1.2 нм, / = 18 %. Использование двух 

дистанций образец-детектор SD = 1.3 и 5.6 м позволяло измерять 

интенсивность рассеяния нейтронов в диапазоне переданных импульсов 510
-2

 < 

Q < 3.7 нм
-1

. Рассеянные нейтроны регистрировались двумерным позиционно-
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чувствительным 
3
He детектором. Полученные двумерные изотропные спектры 

были азимутально усреднены и приведены к абсолютным значениям путем 

нормировки на сечение некогерентного рассеяния 1 мм воды H2O с учетом 

эффективности детектора и толщины d для каждого из образцов. 

Измерения внутренней структуры частиц методом SAXS были проведены 

на голландско-бельгийской линии BM-26B (DUBBLE)  (ESRF, Гренобль, 

Франция). В эксперименте использовался монохроматический пучок 

рентгеновских лучей с длиной волны  = 0.1 нм. Рассеянные фотоны 

регистрировались двумерным позиционно-чувствительным детектором, 

расположенным на расстоянии 1.3 м от образца, что позволяло измерять 

интенсивность рассеяния в диапазоне 0.15 < Q < 10 нм
-1

. Полученные 

двумерные изотропные спектры азимутально усреднялись. 

 

Результаты и обсуждение 

На Рисунках 1 и 2 в двойном логарифмическом масштабе представлены 

Q-зависимости малоуглового рассеяния нейтронов и рентгеновских лучей на 

частицах аморфного диоксида кремния. Рисуноки 1 и Рисунок 2 

демонстрируют схожий характер поведения SANS и SAXS кривых рассеяния. 

Общим для всех образцов является тот факт, что на кривых рассеяния можно 

выделить три диапазона по переданному импульсу Q, в которых характер 

поведения интенсивности рассеяния резко различается. Так в области малых Q 

< 0.3 нм
-1

 и больших  Q > 0.9 нм
-1 

 поведение кривой рассеяния подчиняется 

степенным законам Q
-n(m)

, соответственно. Характерной особенностью кривых 

в промежуточном диапазоне 0.3 < Q < 0.9 нм
-1

 является наличие широкого 

максимум интенсивности рассеяния. Кроме того, на SANS кривых в области Q 

< 0.08 нм
-1

 наблюдается отклонение от степенной зависимости поведения 

рассеяния, которое связано с выходом в режим Гинье, где рассеяние 

определяется  характерным размером Rс рассеивающих частиц. 

Наблюдаемая картина является типичной для рассеяния на системах со 

сложной многоуровневой структурой [7], в которых крупномасштабные 
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частицы последующего уровня формируются из частиц меньшего размера 

предыдущего уровня. 

Из анализа данных малоуглового 

рассеяния были установлены 

следующие особенности 

внутренней структуры микросфер:  

1. Исследуемые частицы диоксида 

кремния с диаметрами 350 – 2200 

нм состоят из  вторичных частиц 

размером порядка 70 – 90 нм, 

обладающих «диффузной» 

поверхностью [8]. 

2. Вторичные частицы, в свою 

очередь, формируются из 

первичных частиц, обладающих 

сильно развитой фрактальной 

поверхностью, с размерами 

частицы от 7 до 10 нм. 

3. Пространственное 

расположение первичных частиц 

характеризуется моделью  

ближнего порядка. 

 

Заключение 

В работе исследована 

внутренняя структура аморфных частиц диоксида кремния, синтезированных 

методом Штобера в многоступенчатом режиме, с использованием SAXS и 

SANS методов. Полученные результаты хорошо согласуются с построенной 

ранее моделью иерархической структуры SiO2 частиц. 
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Рис. 1. Зависимость сечения рассеяния 

нейтронов d(Q)/d от переданного импульса 

Q частицами SiO2 различного диаметра 

(SANS).  

1

0.1

1

10

100

1000

0.2

In
te

n
si

ty
 (

 a
rb

. 
u

n
its

)
 

Q (nm
-1
)

D = 350 nm

D = 400 nm

D = 500 nm

D = 700 nm

D = 850 nm

D = 850 nm

D = 1050 nm

D = 1475 nm

D = 1680 nm

D = 2200 nm

8

Рис. 2. Зависимость интенсивности 

рассеяния синхротронного излучения I(Q) 

от переданного импульса Q частицами 

SiO2 различного диаметра (SAXS).  
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Наночастицы металлов подгруппы железа в 3D-композитах на 
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Наночастицы твердых растворов NiCo и NiCoFe, биметаллические частицы Ni-Cu и 

интерметаллиды с регулярным распределением атомов металлов Ni3Fe, NiFe и CoFe 

получены в нанокомпозитах на основе упорядоченных опаловых матриц путем 

взаимодействия двойных и тройных солей и оксидов Ni, Co, Fe и Cu изопропанолом 

в сверхкритическим состоянии. По данным рентгенофазового анализа и 

электронной микроскопии нанокомпозиты представляют собой рентгеноаморфную 

опаловую матрицу, в пустотах которой содержатся кристаллические наночастицы 

металлов различной морфологии. Варьируя условиями эксперимента и составом 

исходных реактивов можно управлять фазовым составом нанокомпозитов. 

 

Работа выполнена при поддержке Грантов РФФИ № 10-08-00608-а, 12-02-00653-а. 

 

PACS: 81.07.-в  

 

 

Композиты на основе макро и мезопористого кремнезема и наночастиц 

металлов подгруппы железа, иногда в сочетании с благородными и другими 

металлами находят широкое применение в области катализа, создания 

магнитных, оптически активных материалов и функциональных устройств в 

электронике, медицинских препаратов. Синтез  металлических частиц и 

кластеров металлов наноразмерного уровня, обладающих магнитными 

свойствами и композитов на основе полимеров,  углерода, упорядоченных 2D и 

3D диэлектрических носителей и магнитных би- и полиметаллических 

наночастиц вызывает особый интерес.  

Металлы подгруппы железа легко сплавляются с разными металлами – 

тяжелыми и легкими, благородными и редкими, черными и цветными, образуя 

многочисленные сплавы, обладающими рядом ценных свойств. Получение 

полиметаллических наночастиц в композитах при низких температурах может 

быть весьма перспективным.  
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Индивидуальные наночастицы металлов подгруппы железа получают 

разными методами: термолизом металлорганических прекурсоров [1, 2, 3], 

электрохимическими [4], жидкофазного химического осаждения [5, 6], 

коллоидно-химическими c использованием обратных мицелл как микро- и 

нанореакторов для осуществления в них химических реакций [7, 8]. Для 

создания нанокомпозитов на основе опаловых структур чаще используется 

ультразвуковое напыление металлов Ni или Co на планарные упорядоченные 

структуры [9], жидкофазное химическое осаждение [1, 10], для 

инвертированных опалоподобных металлических структур – электролиз [11]. 

Целью настоящей работы было изучение условий синтеза композитов на 

основе трехмерных опаловых матриц (ОМ) и наночастиц магнитных 

материалов на основе железа, никеля и кобальта в двойных и тройных системах 

восстановлением солей и оксидов Co, Ni и Fe спиртами в области 

сверхкритических (СК) параметров состояния спирта.  

Трехмерные упорядоченные 3D-нанокомпозиты на основе ОМ и 

наночастиц индивидуальных металлов Ni и Co разных кристаллических 

модификаций, оксида железа со структурой магнетита и биметаллических 

наночастиц и твердых растворов в системах  Ni-Co и Ni-Cu получены нами 

ранее путем взаимодействия солей и оксидов элементов подгруппы железа, 

внедренных в пористую структуру с СК изопропанолом [12, 13]. 

Синтезированную опаловую матрицу, состоящую из монодисперсных 

сферических частиц диоксида кремния размером 280 нм, пропитывали водно-

спиртовыми концентрированными (50%) растворами солей (нитратов и 

хлоридов) Co, Ni, Fe (III) [12,13] и смешанными растворами солей металлов 

подгруппы железа в различных соотношениях для бинарных систем Co:Ni, Ni-

Cu [13], Co:Fe, Ni:Fe и в тройной системе Co:Ni:Fe (1:1:1). Полученные образцы 

высушивали при комнатной температуре (Тк), подвергали термической 

обработке по заданному режиму при 450
о
С, после чего обрабатывали 

изопропанолом  в СК условиях при температурах 250-300
о
С и давлении 

порядка 10 Мпа в стальных автоклавах емкостью 200 см
3
. 
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Установлено влияние состава (нитраты или хлориды) исходных солей на 

фазовый состав композитов ОМ/М. Для двойной системы из нитратов Ni и Co 

(1:1) после обработки в СК изопропаноле в ОМ образуются частицы   твердого 

раствора кубической модификации состава NiCo [13]. Для систем Ni-Fe и Co-Fe 

в ОМ при использовании хлорного железа образуются наночастицы твердых 

растворов на основе металлических никеля или α-, β-кобальта, а также оксидов 

или фазы со структурой шпинели Мfe2O4. При восстановлении СК 

изопропанолом композитов с азотнокислыми солями Fe, Ni-Fe и Co-Fe, помимо 

шпинельных фаз впервые зафиксированы наночастицы металлического железа 

и интерметаллидов с регулярным распределением атомов металлов Ni3Fe, NiFe 

и CoFe. Восстановление в СК изопропаноле композитов, полученных 

термической обработкой тройной смеси азотнокислых солей никеля, кобальта и 

хлорида железа, приводит к образованию в пустотах ОМ наночастиц твердого 

раствора  NiCoFe с ГЦК структурой и оксидной  фазы со структурой шпинели. 

Для композита на основе ОМ и тройной системы азотнокислых солей Ni-Co-Fe 

(1:1:1) отмечено полное восстановление шпинельных фаз до 

интерметаллических фаз Ni3Fe, NiFe и CoFe. 

Электронные микрофотографии (РЭМ) нанокомпозитов на основе ОМ, 

приведенные на рис. 1, дают представление о морфологии наночастиц металлов 

триады железа, а также полиметаллических образований и твердых растворов, 

находящихся как на поверхности глобул кремнезѐма, так и в межсферических 

пустотах ОМ.  

 

 

a b 
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Рис. 1.  CЭМ микрофотографии тонких сколов нанокомпозитов: а – OM/Co; b – OM/Ni 

 

Наночастицы металлического кобальта (рис. 1а) представлены не только 

изометричными кристаллами размером от 10 до 70 нм, но и волокнистыми 

высокодисперсными образованиями, похожими на пирофорный кобальт. 

Частицы никеля (рис.1 б) более мелкие (от 10 до 20 нм), сосредоточены в 

поровом пространстве ОМ. На рис. 2 показаны микрофотографии полученного 

композита ОМ/CoNi (твердый раствор).  

 

 

Рис.2. Микрофотографии (РЭМ) нанокомпозита на основе ОМ и твердого раствора  NiCo 

(1:1) (а) − снимок получен  с использованием детектора вторичных электронов; (b) − с 

использованием детектора обратно отраженных электронов. 

 

Помимо снимков в основном режиме работы сканирующего электронного 

микроскопа – регистрации вторичных электронов, где показан 

топографический контраст поверхностей тонких сколов композита, приведены 

фотографии с композиционным (или Z – контрастом) в обратно отраженных 

электронах. Такая съемка позволяет судить о композиционной неоднородности 

поверхности материала, за счет наложения на топографическое изображение 

дополнительного распределения яркостей, зависящее от среднего атомного 

номера Z вещества образца на каждом микроучастке скола. 

Восстановлением солей и оксидов спиртами в СК состоянии при 

температурах не превышающих 270
о
С и давлении до 10 Мпа в поровом 

пространстве опаловых матриц синтезированы одно-, двух-, трѐхкомпонентные 

металлические наночастицы и твердые растворы фаз элементов подгруппы 

a b 
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железа (Fe, Co, Ni), а также наноразмерные частицы ферритов со структурой 

шпинели, размер которых составляет от 10 до 60 нм. Показана возможность 

управления фазовым составом синтезированных материалов.  
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Синтез трехмерно-упорядоченных структур на основе наночастиц-

модификаторов и полимерных субмикронных частиц  
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Институт высокомолекулярных соединений РАН, 

Санкт-Петербург, Россия 
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На основе монодисперсных полимерных частиц и наночастиц полипиррола 

получены трехмерно-упорядоченные пленочные структуры. Найдены 

оптимальные условия формирования упорядоченных гетероструктур, на 

основе частиц со структурой ядро-оболочка содержащих в оболочке 

электропроводящий полимер.  

 

PACS: 42.70.Qs, 4225.Fx, 42.25.Ja 

 

С целью формирования иерархически организованных структур в 

последние десятилетие разрабатываются методы самосборки «снизу–вверх» 

наночастиц различной природы. В качестве метода формирования 

гетероструктур на основе упорядоченных ансамблей разноименно заряженных 

частиц, была оптимизирована управляемая агрегация таких частиц в дисперсии. 

Первоначально, были получены наночастицы полипиррола (PP) диаметром 80 

нм методом окислительно-восстановительной полимеризацией пиррола в 

водных растворах поливинилового спирта [1]. 

На первом этапе самосборки в дисперсии более мелкие положительно 

заряженные частицы PP осаждались на отрицательно заряженные частицы 

сополимера стирола с метакриловой кислотой P(St-MAA) диаметром 270 нм 

[2]. При этом лабильная поверхностная структура частиц P(St-MAA) может 

способствовать частичному погружению наночастиц PP в их поверхностный 

слой. В результате, в оптимизированных условиях эксперимента (массовое 

соотношение наночастиц PP и частиц P(St-MAA) – 1 : 1,  соотношение объемов 

дисперсий – 1: 1, суммарная концентрация полимеров к водной фазе 1 мас.%) 

поверхность частиц P(St-MAA) полностью экранировалась наночастицами PP. 

Полученная агрегативно устойчивая дисперсия гетерочастиц была 

использована для формирования на втором этапе самосборки пленочных 
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структур на стеклянных подложках. Как показывают результаты электронной 

микроскопии, в образуемых трехмерно упорядоченных структурах все 

пространство между частицами P(St-MAA) заполнено электропроводящими 

наночастицами PP (рис. 1 а). Таким образом, данный подход очень 

перспективен для формирования иерархических композитных структур с 

заданным периодом решетки. 

Кроме того, полученные трехмерные гетероструктуры проявляют 

устойчивую тенденцию к регулярному растрескиванию (рис. 1 б). Расстояние 

между трещинами имеет порядок 30 нм, а ширина трещин составляет около 3 

мкм. Такое растрескивание может быть обусловлено уменьшением периода 

кристаллической решетки формируемой структуры при высыхании пленки в 

направлении снизу – вверх [3]. Поскольку нижний слой частиц имеет хорошую 

адгезию к подложке и дольше остается влажным, его период изменяется в 

меньшей степени, чем в верхних слоях, где частицы при высыхании дают 

заметную усадку. Эта усадка для частиц P(St-MAA) составляет 10%, как было 

оценено из анализа спектров отражения пленок фотонных кристаллов [4]. 

Регулярная структура трещин предполагает наличие в сформированной 

структуре некоторой анизотропии свойств, которая может быть обусловлена 

синергетическим действием двух факторов. С одной стороны, PP склонен 

   
а 

 
b 

Fig.1. SEM of thin films based on P(St-MAA) and PP particles. 
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образовывать структуры, в которых палочкообразные цепи расположены 

параллельно друг другу [5]. С другой, поливиниловый спирт (стерический 

стабилизатор при синтезе PP) ориентируется вдоль поверхности частицы [5]. В 

процессе самоорганизации в гетероструктуру такие наночастицы PP могут 

образовывать цепочки, связанные макромолекулами поливинилового спирта. 

Такие цепочки, благодаря тесному взаимодействию с частицами P(St-MAA), 

пронизывают всю структуру, предотвращая беспорядочное 

трещинообразование. Для сравнения трещины на поверхности упорядоченной 

пленки из частиц P(St-MAA) располагаются достаточно хаотично, хотя 

основным направлением трещинообразования являются кристаллографические 

плоскости (11ī).  

Следует отметить, что анизотропия структуры полученных пленок может 

оказать существенный эффект на их электропроводность в различных 

направлениях, а также на их оптические свойства. Кроме того, определенный 

регулярный паттерн, может быть использован при создании сложных 

иерархических архитектур для хемосенсорики и оптоэлектроники. 
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Фотонные кристаллы из алмазных сфер со структурой опала 

 

Д.Н. Совык, В.Г. Ральченко, Д.А. Курдюков
*
,С.А. Грудинкин

*
, В.Г. Голубев

*
, 

А.А. Хомич, В.И. Конов 

 

Институт общей физики им. А.М. Прохорова РАН, Москва, Россия 
*
 Физико-технический институт им. А.Ф. Иоффе, Санкт-Петербург, Россия 

 

E-mail: sovyk@nsc.gpi.ru 

 

В СВЧ-плазме в смеси CH4/H2 на темплатах из Si со структурой 

инвертированного опала выращены образцы опала, состоящего из 

алмазных сфер диаметром около 300 nm. Оптические исследования 

показали, что полученный прямой алмазный опал является совершенным 

фотонным кристаллом. 

 

Работа выполнена при поддержке РФФИ, грант № 0-03-00943-а, 

Министерства образования и науки РФ, ГК 16.552.11.7046, и Программы 

фундаментальных исследований ОФН РАН «Физика новых материалов и 

структур». 

 

PACS: 81.05.Xj, 81.15.Gh, 81.05.Ug, 81.05.Rm.  

 

Углеродные опалоподобные наноструктуры перспективны для 

применений в качестве сит в хроматографии, электрохимических электродов, 

носителей катализаторов, фотонных кристаллов. Особый интерес вызывают 

опалы (прямые или инвертированные) из алмаза [1-3] ввиду высокого 

показателя преломления (n = 2.4), высокой химической стойкости, возможности 

проявления полупроводниковых свойств при легировании, наличия центров 

окраски. В настоящей работе методом осаждения из газовой фазы 

синтезированы опаловые матрицы из полых алмазных сфер и исследованы 

оптические спектры отражения. 

Алмазный опал выращивали темплатным методом на  основе 

инвертированного опала из Si, который, в свою очередь, был получен 

разложением силана в порах опала из сфер SiO2 диаметром 310 nm с 

последующим удалением SiO2 в HF [2]. Синтез алмаза в порах  Si-темплата 

проводили в СВЧ-плазмохимическом реакторе УПСА в смесях метан-водород 

при концентрации CH4 1-4%, давлении 70 Torr, температуре 810
о
С в течение 10 

часов [2]. До роста в поры под действием ультразвука из суспензий вводили 
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наночастицы ультрадисперсного алмаза (УДА), служившие центрами 

кристаллизации алмаза. На стороне темплата в контакте с плазмой 

формировалась сплошная алмазная пленка, ниже которой лежал композит С-Si. 

Затем химически удаляли матрицу Si, оставляя решетку из алмазных шаров 

(Рис. 1), которая, таким образом, является двойной репликой опала из SiO2. 

 
 

(a) 

 
 

(b) 

Рис. 1. Инвертированный Si опал (a) и алмазный опал (b). Фото РЭМ. 
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Рис. 2. Спектры КР от алмазного опала, снятые при возбуждении КР на длинах волны 244 nm 

(вверху) и 488 nm (внизу). 
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Синтезированные структуры помимо алмаза содержали заметную 

примесь графитовой компоненты. В спектрах комбинационного рассеяния (КР) 

(Рис. 2), снятых на сколе при возбуждении рассеяния на длине волны λ=488 nm, 

проявляются линии как от алмаза (1334 cm
 -1

), так и нанографита (1360, 1585 и 

1623 cm
-1

). При возбуждении в УФ области (λ=244 nm) сечение КР для алмаза 

растет, его линия в спектре становится доминирующей. 

Все периодические структуры в ряду от темплата из опала SiO2 к 

композиту Si-SiO2, инвертированному Si опалу и финишному алмазному опалу 

показывают брэгговский пик отражения (Рис. 3).  
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Рис. 3. Спектры отражения (слева направо) от опаловых структур из алмаза и SiO2, 

инвертированного опала Si и композита Si-SiO2. 
 

Пик для опала SiO2 (λ=666 nm) самый узкий, для композита Si-SiO2 и 

инвертированного Si опала он уширен в 3 раза и сдвинут в ИК сторону до 

965 nm и 813 nm, соответственно, в согласии с коэффициентом заполнения и 

показателями преломления материалов. Для алмазного опала пик отражения 

лежит в желтой области 547-567 nm. Таким образом, показано, что полученный 

алмазный опал обладает свойствами фотонного кристалла. 
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Периодические углеродные наноструктуры с решеткой инвертированного 

опала 
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Исследованы синтез, морфология и структурные характеристики углерода и 

нанокомпозитов SiC/C с решеткой инвертированного опала. Образцы 

готовили методом высокотемпературной термохимической обработки 

опаловых матриц, заполненных  углеродными соединениями,  с 

последующим растворением из них диоксида кремния. Характеристики 

пористой структуры определяли с помощью газовой адсорбции – десорбции. 

Исследована фотолюминесценция образцов нанокомпозита  SiC/С, 

индуцированная имплантацией ионов гелия, и их структура, выявленная 

методом просвечивающей электронной микроскопии высокого разрешения. 

 

Работа выполнена при поддержке РФФИ, проект № 10-02-00460.  

 

PACS: 81.07.-b, 61.46.Hk   

 

1. Введение 

Наноструктурные углеродные материалы находят широкое применение 

во многих областях техники. Наиболее активно развиваются направления, 

связанные с  портативными источниками питания в микроэлектронике, 

накопителями энергии, компонентами силовых импульсных устройств и других 

приборов, где существует необходимость быстродействующего источника 

энергии. Важнейшими параметрами углеродных материалов, используемых в 

электрохимических источниках питания в качестве электродов, являются 

площадь поверхность, размеры и топология пор. Взаимосвязанная система 

микро – и мезопор в сочетании с высокой площадью поверхности электродов 

повышают выходные характеристики устройств. Среди способов получения 

наноструктурных углеродных материалов матричный метод синтеза (метод 

шаблонов) обладает наибольшими возможностями по контролю и управлению 

пористой структурой материала. Этот метод основан на заполнении теми или 
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иными веществами правильных решеток пустот в природных или 

искусственных матрицах-кристаллах, например, опалов.  

В данной работе исследовано влияние термохимической обработки 

опаловых матриц, заполненных  углеродными соединениями,  с последующим 

растворением из них диоксида кремния, на формирование пористой структуры. 

Характеристики пористой структуры определяли с помощью газовой 

адсорбции- десорбции. Исследована фотолюминесценция образцов 

нанокомпозита  SiC/С, индуцированная имплантацией ионов гелия, и их 

структура, выявленная методом просвечивающей электронной микроскопии 

высокого разрешения.  

 

2. Результаты и обсуждение 

2.1. Влияние термохимической обработки опаловых матриц на формирование 

пористой структуры. 

Для получения  углеродных наноструктур с решеткой инвертированного 

опала использовали образцы опаловых матриц, приготовленных седиментацией 

суспензий монодисперсных коллоидных частиц диоксида кремния в широком 

интервале диаметров от 10 нм до 300 nm.  Коллоидные частицы малого размера 

(менее 100 нм) осаждали методом центрифугирования. Для введения углерода в 

опал использовали воднорастворимые органические соединения, которыми 

пропитывали  матрицу, далее сушили в условиях, близких к давлению 

насыщенного пара растворителя. В дальнейшем органические соединения 

разлагали внутри матрицы до углерода в ходе отжига в инертной атмосфере 

(Ar) при температуре 873К. Содержание углерода в исследованных образцах 

составляло 1.5 – 5,0 %wt-. На следующем этапе проводили отжиг этих образцов 

при высокой  температуре (1200 – 1770 К) в течение 2-3 часов в вакууме. 

Образцы с размером частиц 10, 12 нм отжигали при 900К, 2 часа в вакууме. На 

последней стадии проводили щелочную активацию (КОН) образцов при 

температуре 1070 К.  
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Изотермы адсорбции-десорбции азота регистрировали при 77 К (прибор 

Quantachrome QuadraWin), по которым определяли характеристики пористой 

системы. Условия предварительной дегазации образцов были: 300°С, 2 ч, He. 

Для расчета параметров пористой системы были использованы стандартные 

методы: ВЕТ, BJH, DFT.  
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Рис. 1. Изотермы (77К) адсорбции – десорбции азота углеродными наноструктурами 

инвертированного опала с диаметром исходных частиц SiO2 300 нм (★), 10 нм (■ ) и 

композита SiC/C с диаметром исходных частиц SiO2 300 нм (▲). 

 

На рис. 1 приведены изотермы адсорбции-десорбции азота для трех 

образцов. Нижняя изотерма (треугольники) относится к композиту SiC/C с 

диаметром исходных частиц SiO2 300 нм. Этот образец проходил 

термохимическую обработку при высокой температуре 1770 К, 2 часа, в 

вакууме с последующей активацией гидроксидом калия при 1070 К.  Средняя 

изотерма (звездочки) относится к С- инвертированному опалу с диаметром 

исходных частиц SiO2 300 нм. Этот образец проходил термохимическую 

обработку при температуре 1200 К, 2 часа, в вакууме с последующей 

активацией гидроксидом калия при 1070 К. Верхняя изотерма (квадраты) 

относится к С- инвертированному опалу с диаметром исходных частиц SiO2 10 

нм. Этот образец проходил термохимическую обработку при температуре 900 

К, 2 часа, в вакууме с последующей активацией гидроксидом калия при 1070 К. 
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Параметры пористой структуры измеренных образцов приведены в таблице 1. 

Необходимо отметить, что главные факторы, влияющие на величину удельной 

поверхности (по БЭТ), это температура ТХО и размер исходных частиц 

диоксида кремния. Щелочная активация также значительно изменяет пористую 

структуру. Так, образцы № 3 и 4 в таблице 1 отличаются только наличием 

активирования в № 4. При этом удельная поверхность различается в 3 раза, 

объем пор в 2.5 раза. 

 

Таблица 1. Условия термохимической обработки (ТХО) и параметры пористой системы 

измеренных образцов.  

 

№ 

п/п 

Образец Диаметр 

частиц 

SiO2 

, нм 

Т-ра 

ТХО, 

К 

Удельная 

поверхность, 

м
2
/г 

Общий 

объем 

пор, 

см
3
/г 

Объем 

микропор, 

см
3
/г 

Диаметры 

пор, 

нм 

1 SiC/C –

iop 

300 1770 180 0.57 - 3.64 

2 SiC/C –

iop 

активир. 

300 1770 294 051 0.32 1.1; 3.85 

3 C –iop 300 1200 570 0.70 0.62 1.06; 3.6 

4 C –iop 

активир. 

300 1200 1448 1.72 1.41 1.2; 3.6 

5 SiC/C –

iop 

активир. 

73 1770 2.65 - - 1.9 

6 C –iop 73 1200 430 0.60 0.4 1.8; 10 

7 C –iop 

активир. 

12 900 2050 0.99 0.89 1.23; 3.5 

8 C –iop 

активир. 

10 900 2478 1.6 1.4 0.98; 3.5 

 

 

2.2. Структура SiC/C инвертированного опала, выявленная методом ВРПЭМ  

В структуре композитов SiC/C обнаружены, кроме кристаллитов карбида 

кремния, графита и аморфного углерода, сферические частицы углерода, 

содержащие концентрические графитоподобные оболочки (onion-like) (Рис. 2). 

Целенаправленно луковицеобразные частицы были синтезированы при 
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облучении электронами углеродных материалов в колоне электронного 

микроскопа [1]. Ранее такую структуру наблюдали в работе [2]. В работах [3-6] 

было показано, что высокотемпературный отжиг частиц алмаза приводит к 

образованию луковицеобразных частиц, состоящих из фуллерено-подобных 

сфер, вставленных одна в другую. В работе [7] было показано, что когда такие 

частицы нагреваются до 700
О
С и облучаются электронами, их ядра могут 

трансформироваться в алмаз. Расстояние между углеродными плоскостями на 

изображениях онионов уменьшается по мере удаления от наружных оболочек к 

внутренним в интервале 0.34 nm – 0.22 nm. Такое уменьшение 

межплоскостного расстояния является результатом сжатия облученной 

частицы, которое и приводит к образованию алмаза в ядре частицы. В [7] 

сделаны оценки давления внутри частицы, показавшие, что оно может 

превосходить равновесное давление перехода графит – алмаз. Образование 

алмазных ядер наблюдали для многих частиц – онионов с числом оболочек 

более 15. Размер кристаллических алмазов в ядре варьирует от 2 nm до 50 nm. 

При комнатной температуре, однако, решетка облученной частицы – ониона 

разрывается из-за множества дефектов типа границ, которые уменьшают 

стабильность онионов [1].  

Рис. 2.  HRTEM изображение участка композита SiC/C, содержащего луковицеобразные 

(onion-like) частицы. 
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На одном из двадцати различных участков образца была обнаружена 

гигантская луковицеобразная частица диаметром  около 100 nm. Видимо, такая 

гигантская онион-частица образовалась на месте октаэдрической пустоты в 

решетке опала, полностью заполненной углеродом, так как размер окта-

пустоты равен 0.42 DSiO2, где  DSiO2 – диаметр шарика. Мы использовали в 

настоящей работе опалы с размером шаров диоксида кремния около 260 nm.  

Размеры октапор в такой матрице соответствуют вписанной сфере диаметром 

около 100 nm.   

Анализируя результаты измерений множества частей композита, можно 

отметить, что типичный размер луковицеобразных частиц составляет около 10 

nm. Ядро в такой частице имеет размер около 2 nm,  что согласуется с данными, 

приведенными в [7]. 

 

2.3. Фотолюминесценция образцов нанокомпозита  SiC/С, индуцированная 

имплантацией ионов гелия 

Исследована фотолюминесценция образцов нанокомпозита  SiC/С, 

индуцированная имплантацией ионов гелия. На образце после имплантации и 

отжига при 800
О
С были обнаружены несколько точек на площади около 1cm

2
 , 

светящихся оранжево-красным (ОКТ) цветом под действием УФ лазера. 

Спектры ФЛ двух типичных точек приведены на Рис. 3 (кривые 1 и 2). Кривая 3 

(Рис 3) измерена с площади образца, где отсутствовали точки, светящиеся 

оранжево-красным цветом. Ее интенсивность в синей области спектра почти на 

два порядка ниже интенсивности излучения ОКТ. Полоса с максимумом около 

2,16 eV (574 nm) (Рис. 3, кривая 2), полуширина 0,40 eV, аналогична полосе, 

также наблюдаемой в работе [8]. Излучение второй ОКТ (кривая 1) 

представляет собой более широкую полосу с максимумом около 2,12 eV (585 

nm), которая допускает разложение (см. вставку на рис. 3) на две полосы с 

максимумами около 2,17 eV (571 nm) и 2,0 eV (620 nm), которые характерны 

для двух типов N – V центров в алмазе: нейтрального (N-V)
0
 центра (575 nm) и 

отрицательно заряженного (N-V)
-
  центра (638 nm) [9, 10].    
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Рис. 3. Спектры ФЛ двух типичных точек (ОКТ) (кривые 1 и 2). Кривая 3 измерена с 

площади образца, где отсутствовали ОКТ. 

 

Cдвиг максимумов и большая ширина линий указывают на малый размер 

центров излучения, сравнимый с 5 nm – наноалмазами [11]. В процессе 

исследований обнаружена временная нестабильность этих центров ФЛ. 

Примерно через несколько месяцев ОКТ исчезли в исследованных образцах. 

Следует отметить, что образцы сравнения, использованные при облучении 

ионами гелия,  не обнаруживали оранжево-красной люминесценции.  

 

3. Заключение 

Методом высокотемпературной термохимической обработки опаловых 

матриц, заполненных  углеродными соединениями, с последующим 

растворением из них диоксида кремния, синтезированы углеродные структуры 

и нанокомпозиты  SiC/C с решеткой инвертированного опала. Углеродные 

наноструктуры демонстрируют высокую пористость (удельная поверхность по 

БЭТ до 2500 м
2
/г).  

В структуре композитов SiC/C обнаружены, кроме кристаллитов карбида 

кремния, графита и аморфного углерода, сферические частицы углерода, 

содержащие концентрические графитоподобные оболочки (onion-like). 
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Показано, что после имплантации ионами He
+ 

с последующей термообработкой 

образцы демонстрируют люминесценцию, характерную для N – V центров в 

алмазе. Сделано предположение о том, что кристаллиты алмаза образуются в 

центре лукообразных частиц в процессе высокотемпературной обработки 

композита.   
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Разработан новый метод изучения структуры пространственно-

упорядоченных систем по данным малоуглового рассеяния рентгеновского 

излучения, основанный на выделение компонент рассеяния на отдельных 

частицах и дифракционных явлений возникающих в пространственно-

упорядоченной среде и трехмерной реконструкции полного обратного 

пространства. Данный метод позволяет быстро и полно характеризовать 

параметры структуры пространственно-организованных наносистем, а 

также получать новую информацию о структуре (например, степень 

разупорядочения в плотнейших упаковках, форму, ориентацию и 

симметрийные характеристики единичных объектов) недоступную для 

изучения другими методами. С использованием данного подхода детально 

исследованы структуры природных/искусственных опалов, сверхрешеток 

нанокристаллов CdSe и ряда других объектов, пространственно-

упорядоченных на нано- и микроуровне. 

 

Работа выполнена при поддержке ФЦП (гранты № 02.513.12.3001 и № 

02.740.11.0135) 

PACS: 07.05.Kf, 07.05.Pj, 61.05.C-, 61.46.-w, 42.70.Qs, 61.72.Nn 

 

В настоящее время для исследования структуры твердых тел чрезвычайно 

широко применяются дифракционные методы. При этом высокая 

интенсивность излучения с синхротронных источников в совокупности со 

значительным прогрессом в рентгеновской оптике и изготовлении 

двухкоординатных детекторов открывают перспективы для решения 

принципиально новых задач в этой области. В данной работе рассматривается 

новый подход к исследованию структур в мезоскопическом диапазоне 

размеров, основанный на трехмерной реконструкции обратного пространства и 

анализе трехмерного распределения интенсивности. 

Поскольку форма рассеивающих частиц однозначно соответствует их 

отображению в обратном пространстве, трехмерное распределение фонового 

рассеяния может быть использовано для реконструкции формы рассеивающих 
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центров. Для этого из набора экспериментальных данных выделяли 

компоненты фонового сигнала, представляющего собой рассеяние на 

индивидуальных элементах структуры. Для обработки данных был разработан 

программный пакет трехмерной реконструкии обратного пространства, 

позволяющий осуществлять автоматическое выделение дифракционного и 

фонового сигналов, учитывать кривизну сферы Эвальда, определять матрицу 

ориентации, строить произвольные сечения и карты рассеяния в обратном 

пространстве, получать распределение интенсивности по направлению и проч., 

таким образом позволяя проводить полный анализ обратного пространства 

объектов исследования.  

Разработанное приложение было использовано для анализа структуры 

пространственно-организованных систем, обладающих упорядочением с 

параметрами решетки 5-700 нм, в том числе сверхрешеток нанокристаллов 

CdSe, природного опала, коллоидных кристаллов на основе микросфер 

диоксида кремния и полистирола, а также инвертированных коллоидных 

кристаллов.  

Набор экспериментальных данных для реконструкции полного обратного 

пространства объектов исследования получали вращением образцов вокруг 

вертикальной оси на 180° с шагом 1-2 градуса. Для каждого угла поворота 

проводилась регистрация рассеянного излучения на двухкоординатном 

детекторе. Таким образом было получено трехмерное распределение 

интенсивности рассеяния для исследуемых объектов. 

Данный подход позволил впервые детально исследовать структуру 

сверхрешеток наночастиц CdSe размером 3-5 нм, а также природных и 

искусственных опалов. Для сверхрешеток было показано наличие корреляции 

ориентации кристаллографических осей сверхрешетки и отдельных 

нанокристаллов; указана возможная причина этого явления и предложен 

механизм формирования сверхрешеток, основанный на ориентированной 

агрегации кубокраэдрических наночастиц в процессе роста (рис. 1). При этом 

нанокристаллы селенида кадмия формируют объемно-центрированную 



 59 

кубическую решетку (a = 89 Å, в модели частично взаимопроникающих 

оболочек нанокристаллов). 

Применение данного метода для исследования структуры природного 

опала [1] показало, что наилучшее описание структуры природного опала 

может быть получено в рамках модифицированной модели Вилсона при 

одновременном присутствии ГПУ и ГЦК компонент с соотношением ~2:1 [2]. 

Для искусственных опалов установлено, что их структура может быть 

удовлетворительно описана в рамках модифицированной модели Вильсона, с 

преобладанием плотнейших слоев в ГЦК окружении. Определены условия 

получения наиболее структурно совершенных коллоидных кристаллов [3]. 

Рис. 1. Проекции обратного пространства (а, в) и распределения линий уровней одинаковой 

интенсивности фонового сигнала (б, г) сверхрешеток CdSe (а, б) и инвертированного 

фотонного кристалла на основе никеля (в, г) полученные обработкой массивов данных по 

малоугловому рассеянию СИ из 180 изображений. 
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Отличительной особенностью картин обратного пространства для 

инвертированных опалов полученных электрохимическим осаждением никеля 

в пустоты коллоидных кристаллов является наличие диффузных стержней, 

проходящих через начало координат. По-видимому, они вызваны рассеянием 

рентгеновского излучения на линейных дефектах структуры, расположенных 

вдоль кристаллографических направлений <110> ГЦК. Кроме того, 

распределение фоновой интенсивности крайне не изотропно, что очевидно 

связано с изменением форм-фактора образца в процессе инвертирования 

фотонного кристалла. При этом максимумы распределения интенсивности в 

обратном пространстве соответствуют направлениям на соседние шары, что 

свидетельствует о кубоктаэдрическом искажении рассеивающих частиц в 

процессе репликации структуры коллоидных кристаллов. 

Таким образом использование подхода, основанного на трехмерной 

реконструкции обратного простра6нства позволяет извлекать принципиально 

новую информацию недоступную для изучения другими методами. 
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Предложен новый метод высокоразрешающей рентгеновской микроскопии 

для исследования мезоскопических структур на основе преломляющей 

оптики. Использование линз позволяет  получать диракционную картину и 

реальное изображение внутренней структуры в одной экспериментальной 

схеме. Методологически предложенный метод  является аналогом 

высокоразрешающего просвечивающего электронного микроскопа для  

изучения кристаллов  с атомарным разрешением. Предложенная 

микроскопия была использована для исследования  мезоскопических 

структур таких как натуральные и  урье ir нные опалы, и 

инвертированные фотонные кристаллы. 

 

 

PACS: 07.85.Tt, 41.50.+h , 61.05.C- , 61.72.Dd, Ff, 68.37.Yz 

 

В последнее время мезоскопические структуры – фотонные кристаллы  

рассматриваются как реальные кандидаты для контроля и манипулирования 

световых потоков. Фотонные кристаллы характеризуются строго 

периодическим изменением  урье ir нны преломления на расстояниях 

сопоставимых с длиной волны электромагнитного излучения. Наибольший 

интерес представляют фотонные кристаллы,  для которых запрещенная зона 

лежит в видимой или в ближней инфракрасной областях. Для того, чтобы 

получить кристаллы с полной фотонно-запрещенной зоной, необходимо 

управлять их структурой, так как  фотонно-запрещенная зона очень 

чувствительна к дефектам, таким как дефекты упаковки, дислокации и другие 

деформации. Поэтому для создания бездефектных трехмерных фотонных 

кристаллов необходимы детальные знания о механизме роста кристаллов и их 

дефектной структуре. Серьезным препятствием в изучении дефектной 

структуры, является отсутствие соответствующих методов которые позволяют 

увидеть внутреннию структуру в трех направлениях.  
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Использование электронов ограничено получением структурной 

информации только с поверхности. Оптические методы, широко применяемые 

для in-situ характеризации коллоидных кристаллов, ограничены диаметром 

частиц порядка микрометра. В свою очередь, высокоразрешающая 

рентгеновская дифракция является незаменимой для исследования внутренней 

структуры дефектов на макроскопических расстояниях, хотя структура на 

локальном уровне остается неразрешимой.  

Мы предлагаем новую концепцию высокоразрешающего рентгеновского 

микроскопа для исследования мезоскопических структур на основе 

преломляющей оптики. Использование линз позволяет  получать 

диракционную картину и реальное изображение структуры в одной 

экспериментальной схеме. Методологически предложенный микроскоп  

является аналогом высокоразрешающего просвечивающего электронного 

микроскопа для  изучения кристаллов  с атомарным разрешением.  

 урье ir нные картина, формируемая в задней фокальной плоскости 

конденсора, позволяет исследовать кристаллическую структуру на 

макроскопических расстояниях, а также ориентировать  урье ir параллельно 

направлениям с малыми индексами для получения локальных 

высокоразрешающих изображений. Инвертированное (перевернутое) 

двумерное изображение обьекта формируется обьективной линзой в плоскости 

изображения. Следует подчеркнуть, что формирование изображения основано 

на фазовом контрасте так как обусловлено интерференцией нескольких 

 урье ir нные пучков. В этой связи микроскоп требует когерентного 

освещения. 

Экспериментально микроскоп был реализован  на ондуляторной станции  

ID06 (ESRF) с использованием энергии фотонов 10-20 кэВ. Микроскоп состоял 

из конденсора, обьектива и двух 2D детекторов: высокоразрешающего – для 

регистрации изображений и широкоформатного – для дифракции. В качестве 

конденсора и обьектива были использованы бериллиевые параболические 

преломляющие линзы [1,2]. Конденсор использовался как для контроля 
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когерентности освещения в изображающей моде, так и для Фурье-

преобразования в режиме малоугловой дифракции [3,4]. Изображение с 

пространственным разрешением ~100 нм формировалось обьективом с 

переменным фокусным расстоянием в пределах 10-50 см. Переключение между 

режимами дифракции и изображений осуществлялось вводом обьектива в 

пучек и выбором соответствующего детектора. Микроскоп был использован 

для исследования  мезоскопических структур таких как натуральные [5] и 

 урье ir нные опалы, инвертированные фотонные кристаллы. 

Предлагаемая схема микроскопии не ограничивается двумерными 

изображениями и позволяет получать трехмерные томографические 

изображения в реальном и обратном пространстве. Высокая яркость 

синхротронного света наряду с современными детекторами позволяет 

применить микроскоп для изучения временных процессов.  Предложенный 

метод является, перспективным для in-situ исследований структуры фотонных 

кристаллов в процессе роста.  
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В результате исследования малоугловой дифракции рентгеновского 

излучения на пленках синтетического опала в зависимости от ориентации 

образца была проведена интерпретация всех наблюдаемых )(hkl  

дифракционных рефлексов. Выполнена процедура реконструкции обратной 

решетки исследованных пленок. Проведены расчеты картин дифракции и 

профилей интенсивности рассеяния вдоль цепочек узлов обратной решетки. 

Показано, что проявление в реконструированной обратной решетке опалов 

цепочек перекрывающихся узлов, ориентированных вдоль направления 

L , является следствием двух факторов: малой толщины пленки и 

дефектов упаковки. 

 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (гранты № 10-02-01094, 11-02-

00865 и 10-02-00634) и программы «Михаил Ломоносов» Германской 

службы академических обменов. 

 

PACS: 41.60.Ap, 42.25.Fx, 61.72.Dd, 61.72.Mm 

 

E- Введение 

Малоугловым рассеянием принято называть упругое рассеяние 

электромагнитного излучения или пучка частиц (электронов, нейтронов) на 

неоднородностях вещества, размеры которых существенно превышают длину 

волны излучения. В этом случае направления рассеянных лучей лишь 

незначительно (на малые углы) отклоняются от направления падающего луча. 

Возникновение метода малоуглового рассеяния связано с работами А. Гинье по 

изучению надмолекулярного строения сплавов [1]. 

Целью данной работы являлось детальное исследование малоугловой 

рентгеновской дифракции (МРД) на опаловых пленках разного качества с 

целью интерпретации всех высокоиндексных (hkl) рефлексов в картинах 

mailto:A.Samusev@mail
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дифракции, а также выяснение физических причин, приводящих к уширению 

рефлексов и, соответственно, к возможности одновременного наблюдения 

множества высокоиндексных кристаллографических плоскостей. 

 

Рис. 1 (a-c) Картины малоугловой рентгеновской дифракции на пленке опала толщиной 44 

слоя при различных ориентациях относительно падающего пучка. (d-f) наборы брэгговских 

рефлексов ГЦК-I-структуры в геометриях эксперимента, соответствующих (a-c). 

 

2. Зависимость картин дифракции от угла поворота образца: 

высокоиндексные (hkl) стоп-зоны 

На рис. 1 представлены картины малоугловой рентгеновской дифракции 

на пленке опала толщиной 44 слоя при нормальном падении 0=  (a) и при 

углах ориентации образца 35.3=   (b) и 54.7=  (c). На каждой из 

экспериментальных дифракционных картин наблюдается сечение обратной 

решетки опаловой структуры плоскостью, перпендикулярной волновому 

вектору падающей волны. На нижних панелях рис.1 d-f представлены сечения 

ОЦК-решетки (обратной к ГЦК), соответствующие картинам дифракции, 
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представленным на верхних панелях. Наблюдаемые дифракционные картины 

абсолютно идентичны для углов поворота   вокруг оси 02]2[ , что 

демонстрирует двойникование структуры опала вдоль кристаллографического 

направления [111]. 

 

3. Трехмерная реконструкция обратной решетки 

Рис. 2. (a) Двумерная гексагональная решетка, (mn) узлы которой соответствуют 

цепочкам узлов обратной решетки опала, ориентированным вдоль направления [111]  (b) 

Реконструированная обратная решетка образца опала толщиной 44 слоя. (с) Расчет профилей 

распределения интенсивности вдоль цепочки (10) для идеальной структуры ГЦК-I (черная 

линия) и ее двойника ГЦК-II (серая пунктирная линия). (d) Экспериментальные данные 

профиля интенсивности вдоль цепочки (10) для исследованного образца опала (точки) и 

численный расчет (непрерывные кривые). 

 

С целью интерпретации всей совокупности экспериментальных данных 

была проведена процедура, которую принято называть реконструкцией 

обратной решетки [2,3].В результате объединения всех полученных картин 

дифракции для всех углов поворота образца   была получена трехмерная 

функция интенсивности, представляющая собой реконструированную 

обратную решетку пленочного образца опала (рис. 2b). При этом оказалось, что 

обратная решетка исследуемых опаловых пленок содержит цепочки частично 

перекрывающихся узлов, ориентированные вдоль направления L  

(кристаллографическое направление [111]). В результате численного 
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моделирования рассеивающей способности конечной двойникованной ГЦК 

структуры вдоль цепочек различных порядков (рис.2a,c,d) удалось определить 

такие параметры образца, как число слоев в пленке, коэффициент корреляции 

упаковки P  и средний размер доменов в латеральной плоскости. 

 

4. Заключение 

В данной работе была произведена обработка дифракционных картин и 

их интерпретация. Кроме того, была произведена реконструкция обратной 

решетки образца. Было установлено, что все наблюдавшиеся узлы обратной 

решетки соответствуют двойникованной ГЦК структуре опала. Анализ 

профилей интенсивности цепочек частично перекрывающихся узлов, 

наблюдаемых в реконструированном пространстве, позволил определить 

структурные параметры образца. 
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В работе исследована серия образцов коллоидных кристаллов, полученных 

методом седиментации монодисперсных сферических микрочастиц с 

диаметром 350 – 2200 нм. Сферические частицы были синтезированы 

методом Штобера. Методы малоуглового рассеяния синхротронного 

излучения и сканирующей электронной микроскопии позволили определить 

размеры сферических частиц, их полидисперсность и степень упорядочения 

синтезируемых структур. Показано, что упорядочение зависит от размера 

частиц: сферы с диаметром более 1000 нм не образуют упорядоченной 

структуры. Также установлено, что упорядочение наблюдается в верхней 

части осадка, в слое толщиной 1 мм, примыкающем к поверхности раствора. 

Нижняя часть осадка остается неупорядоченной. 

 

Работа выполнена при поддержке гранта БелГУ по направлению 

«Нанотехнологии», Совместной Программы ДААД и СпбГУ «Дмитрий 

Менделеев» 2012 года, Программы G-RISK 2012 и гранта РФФИ 10-02-

00634-a. 

 

PACS: 42.70.Qs, 82.70.Dd, 07.85.Qe 

 

Введение 

Фотонные кристаллы (ФК) привлекают большое внимание 

исследователей благодаря своим удивительным оптическим свойствам и 

перспективе использования в таких областях, как управление 

распространением света, создание безпороговых лазерных излучателей, 

высокодобротных световодов, высокоэффективных светодиодов, батарей 

нового типа [1]. Наиболее значимым, при этом, оказывается параметр 

структурного порядка ФК. Трехмерные фотонные кристаллы на основе 

опалоподобных структур формируются из монодисперсных полимерных 

шаров, осажденных из коллоидного раствора на подложку методом 

вертикальной депозиции или седиментации [2]. 
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С другой стороны фотонные стѐкла (ФС) представляют собой массив 

сильно разупорядоченных сферических частиц с коэффициентом отражения 

близким к единице. Если их допировать красителем, они находят своѐ 

применение в качестве составляющей активной среды безрезонаторных лазеров 

[3,4]. ФС также формируются методом седиментации монодисперсных 

сферических структурных единиц. 

Для синтеза полимерных шаров на основе оксида кремния широко 

используется многоступенчатый метод Штобера [3,4], позволяющий получать 

монодисперсные шары диаметром от 40 нм до 2200 нм со стандартным 

отклонением от среднего значения ~5 %. Синтез коллоидных кристаллов 

методом седиментации приводит к возникновению упорядоченных структур – 

ФК или разупорядоченных структур – ФС.  

 

Методы исследования структуры 

В данной работе методом ультрамалоуглового рассеяния рентгеновского 

излучения и сканирующей электронной микроскопии исследовались 

структурные особенности образцов коллоидных кристаллов, синтезированных 

методом седиментации сфер с диаметром 350 – 2200 нм.  

Эксперимент по изучению малоуглового рассеяния (МУР) проводился на 

установке BM-26 «DUBBLE» Европейского центра синхротронных 

исследований (ESRF) в г. Гренобль (Франция). Миниатюрные стержни с 

размерами 100 μм  100 μм  5 мм были  вырезаны из объемных образцов  для 

исследований методом рентгеновской дифракции. Аттестация исследуемых 

образцов методом сканирующей электронной микроскопии (СЭМ) проводилась 

в Междисциплинарном ресурсном центре СпбГУ по направлению 

«Нанотехнологии» (С-Петербург, Россия).  
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Результаты эксперимента 

Характерные карты интенсивности рентгеновского рассеяния для серии 

образцов представлены на Рис.1. В случае идеального упорядочения фотонного 

кристалла наблюдаются острые дифракционные пики, которые можно 

проиндексировать в соответствии с индексами Миллера для ГЦК-решѐтки 

(Рис.1 а). Такая картина рассеяния наблюдается для пленок фотонного 

кристалла, получаемого методом осаждения на вертикальную подложку.  

В случае синтеза методом 

седиментации на дифракционнах 

картинах наблюдались отдельные 

пики на фоне концентрических 

колец, с неравномерной по 

азимутальному углу 

интенсивностью (Рис.1 б). Таким 

образом, в таких образцах 

наблюдалось наличие внутреннего 

порядка при сильной 

полидоменности. К сожалению, 

сказать наверняка, принадлежат ли 

пики ГЦК структуре или являются 

следами дефектов упаковки 

невозможно. Подобные картины 

наблюдались для образцов с 

диаметром сфер равным 350, 400, 

500, 700, 850 нм.  

Для образцов, 

синтезированных из сфер с диаметром 1050, 1475, 1680, 2200 нм карты 

малоугловой дифракции демонструруют отсутствие каких-либо брэгговских 

пиков, при этом наблюдалась серия концентрических колец (Рис.1 в). Это 

говорит о том, что экспериментальная зависимость радиального распределения 

Упорядоченный 

Частично упорядоченный 

Разупорядоченный 

Рис. 1. (См. в тексте комментарии к рисунку) 



 72 

интенсивности рассеяния может быть хорошо аппроксимирована кривой, 

соответствующей формфактору сферических частиц, а образец представляет из 

себя разупорядоченную структуру, состоящую из плотных сфероидов 

приблизительно одинакового радиуса. Количественнй анализ позволил 

определить их диаметр и полидисперсность.  

Изображения поверхности коллоидных кристаллов, полученных методом 

СЭМ, также представлены на Рис.1. Эти изображения полностью 

подтверждают выводы, сделанные на основе данных МУР. 

Дополнительно установлено, что упорядочение сфер диаметром менее 

1000 нм наблюдается в верхней части осадка, в слое толщиной 1 мм, 

примыкающем к поверхности раствора. Нижняя часть осадка остается 

неупорядоченной. 

 

Выводы 

Продемонстирована наличие разной степени упорядочения частиц в 

зависимости от диаметра частицы: сферы с диаметром более 1000 нм не 

образуют упорядоченной структуры при синтезе коллоидных кристаллов 

методом седиментации. 

Авторы благодарят В.М. Масалова и Г.А. Емельченко за 

предоставленные образцы.  
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Рассматриваются общие тенденций в исследовании неупорядоченных 

фотонных структур на примере перехода от синтетических опалов к 

фотонным стеклам и, далее, к новым фотонным неупорядоченным 

объектам –стеклам Леви.  

 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (грант № 11-02-00865).  

 

PACS: 42.70.Qs, 42.25.Fx, 42.79.Fm 

 

Данный обзор посвящен описанию основных оптических и структурных 

свойств трех классов фотонных структур – опалоподобных фотонных 

кристаллов (ФК) [1-4], фотонного стекла (ФС) [1,5,6] и стекла Леви (СЛ) [1,7]. 

Из этих трех объектов широко известны лишь ФК, состоящие из 

упорядоченных в пространстве одинаковых структурных элементов. 

Классическим примером таких структур являются синтетические опалы [1-4]. 

Опалы состоят из плотноупакованных в гранецентрированную кубическую 

структуру сферических частиц аморфного диоксида кремния (кремнезема) a-

SiO2, диаметр которых может варьировать в широком диапазоне от 200 nm до 

величин больше 1 мкм.  

Фотонные кристаллы характеризуются строго упорядоченным 

расположением в пространстве расположением образующих структурных 

элементов, которые считаются монодисперсными как по геометрическим, так и 

по диэлектрическим параметрам. Благодаря периодичности ФК обладают 

зонной структурой в электромагнитном спектре, которая состоит из областей 

прозрачности для электромагнитного излучения и так называемых стоп-зон, 

связанных (в простейшем случае малого диэлектрического контраста) с 

брэгговским отражением света от систем плоскостей кристаллической решетки 

ФК. В результате вне стоп-зон транспорт света носит баллистический характер, 

а в области стоп-зон наблюдается локализация света [1].  

mailto:M.Limonov@mail
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Термин «фотонное стекло» было введено авторами работ [5,6] для 

описания неупорядоченных структур, созданных на основе монодисперсных 

структурных элементов. Отметим, что ФС были впервые созданы на основе 

коллоидных сферических частиц, которые широко используются для создания 

опалоподобных ФК [1]. Монодисперсность по геометрическим и 

диэлектрическим параметрам отличает ФС от различных неупорядоченных 

соединений, характеризующихся диффузным распространением света. В ФС 

монодисперсность позволяет реализовывать новые режимы распространения 

света и наблюдать оригинальные эффекты, такие, например, как резонансы Ми 

на сферических частицах [9].  

Термин СЛ был введен [7] для структур, состоящих из пространственно 

разупорядоченных элементов, которые существенно (в разы) отличаются по 

размеру. В этих структурах реализуются новый механизм распространения 

света, названный супердиффузией [7]. В случае обычной диффузии все «шаги» 

(расстояние между двумя последовательными актами рассеяния) вносят 

сопоставимые вклады в усредненные транспортные свойства. В случае СЛ 

процесс транспорта распадается на большие и малые «шаги», подчиняясь 

статистике Леви [8]. Статистика Леви рассматривает стохастические процессы, 

у которых случайная длина «шага» описывается крайне широким (‗heavy-

tailed‘) распределением. Распределение Леви встречается не только во многих 

физических задачах, но и в природе (полет пчелы, собирающей мед), науке о 

Земле (статистика землетрясений), финансах (биржевой курс валют) и т.д., во 

всех случаях, когда не работают центральная предельная теорема и гауссовская 

статистика. 
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Рассмотрены принципы создания гибридных  урье -диэлектрических 

наноструктур, оптическими возбуждениями которых являются структурно-

зависимые фотонные и плазмонные резонансы. 

 

Работа выполнена при поддержке DFG excellence cluster ―Engineering Advanced 

Materials‖, Germany и EU IRSES project 295182 PHANTASY 

 

PACS 42.70 Qs; 73.20 Mf 

 

1. Введение 

Развитием идеи фотонных гетеро-кристаллов [1] является соединение 

фотонных и плазмонных электромагнитных кристаллов (ФК и ПК) в одной 

архитектуре [2]. Выбирая последовательность чередования ФК и ПК, можно 

изменять функциональность полученных гибридов. Очевидно, что 

результирующие свойства являются, во-первых, суперпозицией свойств 

составляющих гибрид кристаллов и, во-вторых, функцией взаимодействия этих 

структур. Целью работы является реализация структур, в которых 

гибридизация блоховских мод ФК и ПК имеет решающее влияние на свойства 

архитектуры в целом. В частности, если сжать структуру до объема слоя, в 

котором происходит гибридизация, замкнув его еще одним слоем, способным 

поддерживать распространяющиеся плазмоны, то престройка модовой 

структуры становится значительнее. 

 

2. Техника эксперимента 

Гибридные образцы были приготовлены на основе монослоев (ML) сфер 

и пленок опала, кристаллизованных на диэлектрической или металлической 

подложке и затем покрытых пленкой металла (Рис.1). Как правило, 

mailto:Sergei.Romanov@mpl
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использовали пленки Ag или Au толщиной 20100 нм. Также набирались 

стопки из пленок металла и ML сфер.  

Спектры пропускания и отражения измеряли в белом свете при 

различных углах падения света с угловым разрешением меньше 0.5
о
.   

 

  

Рис.1. Опал (слева) и ML сфер с толстой пленкой серебра на поверхности. 

 

3. Типы резонансов  

Гибридные кристаллы на основе опалов с нанесенной на поверхность 

профилированной пленкой металла имеют в своих спектрах особенности, 

связанные с различными возбуждениями в периодической структуре 

«фотонных атомов». Это (1) дифракционные резонансы в решетке сфер, (2) 

поверхностные плазмон-поляритоны (ППП), (3) Фабри-Перо резонансы, (4) 

локализованная мода в стоп-зоне и (5) локальный плазмонный резонанс в 

металлической полусфере (Рис.2).  

Дифракция света на решетке опала  в гибриде не изменяется, но 

изменяются условия связи мод ФК и свободного пространства на поверхности 

гибрида, в результате чего увеличивается длина пробега фотонов в ФК, 

возрастает амплитуда Фабри-Перо осцилляций и становиться возможным 

образование локализованной моды в (111) стоп-зоне. Интерференция ППП, 

дифракционно-возбужденных в периодически профилированной пленке 

металла, ведет к формированию энергетической зонной структуры 2М ПК, а  

взаимодействие ППП, локализованных на противоположных сторонах пленки 

металла, приводит к образованию пика аномального пропускания. Важной 
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частью коллективных возбуждений в гибридных кристаллах являются моды, 

образовавшиеся в результате гибридизации локализованных возбуждений 

фотонных атомов.  Многообразие резонансов позволяет манипулировать 

оптическими свойствами ФК-ПК гибридов в широких пределах, изменяя их 

структуру и состав. 
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Рис.2. (a) Сопоставление спектров пропускания опала, Au-опала и пленки Au. (b) 

Сопоставление расчетного спектра экстинкции диэлектрический сферы с нанесенной на нее 

полусферой металла и спектра пропускания Ag-ML, нормализованного на спектр пленки Ag. 

Цифрами указаны резонансы различной природы (см. текст). 

 

4. Гибридизация мод 

ППП распространяются на небольшое расстояние из-за потерь, однако, 

при их гибридизации с блоховскими модами ФК образуются моды, поле 

которых сконцентрировано в диэлектрике, потери снижены, а длина 

распространения выросла (Рис.3а). В случае формирования ППП-волноводной 

структуры, взаимодействие ППП на соседних пленках металлов приводит к 

антипересечению мод (Рис.3b). Еще одним эффектом является формирование 

медленных мод из-за гибридизации Фабри-Перо и ППП (Рис.3a). А поскольку 

ППП моды быстро затухают вглубь ФК, то при увеличении толщины 

диэлектрика должна проявляться неоднородность в распределении поля в 

сечении гибридного кристалла. Т.е., поток переносится параллельно модами с 

различной скоростью и различной пространственной локализацией. Биение 
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таких мод можно, в перспективе, использовать для реализации различного вида 

функций при обработке светового сигнала.  

 
 

 
 

Рис.3. (а) Схематика формирования гибридных мод. (b) Изменение модовой структуры при 

формировании плазмонного волновода. 

 

 

Рис.4. Изменение спектров отражения ПК, связанное с модовой структурой ППП в гибридах 

(a) Ag-ML, (b) Ag-ML-Ag, (c) Ag-ML-Ag-ML-Ag. 
 

Этот прогноз частично подтверждается изменением спектров гибридных 

структур, структура которых позволяет взаимодействие ППП-несущих 

элементов друг с другом (Рис.4). Как видно, при усложнении структуры 

гибрида изменяется рисунок запрещенных зон, т.е. областей высокого 

отражения,  за счет связи между пленками металла. Напротив, связанные ППП 

возбуждения на соседних пленках металла создают множественные окна 

относительной прозрачности, по которым свет проникает через структуру. При 

этом изменению подвергаются и дифракционные явления, например, 

расщепляется пик аномального пропускания.   
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Заключение 

Нами предложен гибкий подход к формированию оптической 

функциональности ФК путем комбинирования идей резонансного ФК, 

собственными возбуждениями которого являются фотоны и поляритоны, и 

гетерогенного ФК, в котором связь мод ФК и свободного пространства 

осуществляется через посредство мод другого ФК. Как оказалось, путем 

изменения структуры и состава частей гибридного кристалла можно смещать 

перекрытие различных резонансных механизмов переноса света и изменять 

относительную силу этих резонансов в суммарном оптическом отклике 

гибрида. 

На сегодняшний день большинство экспериментальных наблюдений 

гибридизации возбуждений в ФК-ПК ожидает своей интерпретации, что 

связано, в частности, со сложностью моделирования плазмонных структур. 

Поэтому развитие осуществляется во многом эмпирически. Тем не менее, уже 

очерчен круг практически важных приложений таких кристаллов. Он включает 

в себя ловушки света для солнечных элементов [3] и эффективные источники 

света. В частности, в силу высокой локальной концентрации поля, такие 

 урье -диэлектрические структуры пригодны для усиления нелинейных 

явлений, например, для создания излучателей на второй гармонике. 
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Плазмонные и магнитооптические эффекты исследованы в  никелевых 

инвертированных опалах с периодом от 480 до 520 нм. Возбуждение 

поверхностных плазмон-поляритонов на поверхности  верхнего опалового 

слоя обнаружено как появление аномалии Вуда в спектрах отражения p-

поляризованного света в диапазоне длин волн от 400 до 1100 нм. 

Исследована спектральная зависимость экваториального эффекта Керра и 

его изменение при возбуждении поверхностных плазмон-поляритонов для 

различных азимутальных углов и углов падения света. 

 

Работа выполнена при поддержке Российского  урье Фундаментальных 

Исследований (грант 11-02092009-ННС_а). 

 

PACS: 78.20.Ls, 42.70.Qs, 73.20.Mf 

 

1. Введение 

Одной из возможностей управления оптическими свойствами   

искусственных опалов является заполнение их пор функциональными 

материалами, например, диэлектриками магнетиками, полупроводниками. 

Микросферы, являющиеся основой опала, могут быть затем химически 

вытравлены для создания структуры инвертированного опала. В случае 

заполнения пор опала металлом, например, золотом или никелем, ввиду 

слабого проникновения падающего излучения внутрь таких опалов, они 

должны проявлять свойства двумерных структур, а также обладать различными 

типами плазмонных резонансов в наноструктурированном металле, например 

резонансами поверхностных плазмон-поляритонов или Ми-плазмонов. 

Аналогом фотонных кристаллов для поверхностных плазмон-поляритонов – 

коллективных электронных возбуждений на поверхности металла, являются 

плазмонные кристаллы – одномерные и двумерные металлические 
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упорядоченные субволновые структуры, на поверхности которых возможно 

возбуждение поверхностных плазмон-поляритонов, закон дисперсии которых 

вблизи плазмонной запрещенной зоны модифицируется. Последнее время, 

появился ряд работ изучающих влияние возбуждения поверхностных плазмон-

поляритонов на магнитооптические эффекты с одной стороны, и 

распространение поверхностных магнитоплазмонов на магнитной поверхности 

с другой. На поверхности никелевых инвертированных опалов возможно как 

возбуждение поверхностных плазмон-поляритонов, так и наблюдение 

магнитооптических эффектов, что делает их перспективными 

магнитоплазмонными структурами. 

2. Экспериментальные результаты 

Никелевые инвертированные опалы получены методом 

электроосаждения, используя как основу полистирольный коллоидный 

фотонный кристалл. Для исследования возбуждения поверхностных плазмон-

поляритонов на поверхности инвертированных никелевых опалов были 

измерены спектры отражения поляризованного света при различных 

азимутальных углах и углах падения. Для исследования магнитооптических 

свойств были измерены спектральные зависимости экваториального 

магнитооптического эффекта Керра. Результаты данных измерений 

представлены на Рис.1. В спектрах отражения p-поляризованного света 

наблюдаются минимумы, носящие название аномалии Вуда и являющиеся 

следствием открытия нового канала для диссипации энергии падающего 

излучения в поверхностные плазмон-поляритоны (Рис.1). Положение резонанса 

поверхностных плазмонов определяется углом падения  и азимутальным 

углом . 

 В спектральной окрестности резонансов поверхностных плазмон-

поляритонов происходит усиление магнитооптического эффекта. Форма 

спектра и величина магнитооптического эффекта меняется при изменении 

азимутального угла (Рис.1). 
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Рис.1. Спектры отражения (слева), измеренные при различных азимутальных углах и 

спектры экваториального магнитооптического эффекта Керра (справа) для различных 

азимутальных ориентаций. 

 

3. Заключение 

В данной работе изучены оптические и магнитооптические свойства никелевых 

инвертированных опалов. Обнаружено возбуждение поверхностных плазмон-

поляритонов на поверхности никелевых инвертированных опалов при 

выполнении условия фазового синхронизма поверхностных плазмонов на 

двумерной решетке, обладающей симметрией шестого порядка. Вблизи 

резонанса поверхностных плазмонов обнаружено усиление экваториального 

магнитооптического эффекта Керра. 
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Рассмотрены проявления резонанса Фано в фотонных кристаллах. Особое 

внимание уделено изучению резонанса Фано, возникающего благодаря 

взаимодействию стоп-зоны и фонового рассеяния, индуцированного 

беспорядком. Экспериментально исследуемый резонанс Фано в 

синтетических опалах, промоделирован как численно, так и теоретически 

на примере одномерного фотонного кристалла.  

 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (гранты №11-02-00865, 

№10-02-01094), программы фундаментальных исследований Президиума 
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PACS: 42.70Qs, 42.25.Fx, 42.79.Fm 

 

1. Введение 

В 1961 г. У. Фано опубликовал свою пионерскую работу [1], в которой 

теоретически проанализировал своеобразную форму линий в спектрах 

неупругого рассеяния электронов на атомах гелия. Как оказалось впоследствии, 

подход, использованный в работе [1], обладает большой общностью и 

применим к ситуациям, когда узкое состояние (полоса) самой разной природы 

взаимодействует с фоновым рассеянием. Это явление, получившее название 

«резонанс Фано» (также в литературе используются термины «взаимодействие 

Фано» и «интерференция Фано»), наблюдалось в самых разных разделах 

физики, включая оптику полупроводников и сверхпроводников, магнитные 

явления. Суть эффекта состоит в том, что при рассеянии частица, проявляя 

волновую природу, может переходить в одно и то же конечное состояние через 

два разных канала. Один канал рассеяния соответствует узкой полосе, причем в 

этом случае фаза волны изменяется на ~  в узкой спектральной области. 

Другой канал рассеяния соответствует мелено меняющемуся спектральному 

фону, для которого в интересующей области резонанса амплитуду и фазу 

mailto:@mail.ioffe.
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можно считать постоянными величинами. В случае, рассмотренном У. Фано 

[1], интерференция связана с наличием двух каналов ионизации атома гелия. 

Один из каналов приводит к появлению узкой линии, связанной с 

формированием промежуточного автоионизационного состояния, второй канал 

приводит к возникновению фоновой компоненты спектра, соответствующей 

прямому ионизационному процессу. Для описания такого резонанса, который 

представляет собой асимметричную линию, У. Фано получил простое 

выражение: 

1

)(
=)(

2

2






q
F  ,      (1) 

где q – параметр асимметрии (параметр Фано), /2))/((= BB   , B  - 

безразмерная частота, а B  - ширина полосы. Из формулы (1) следует, что в случае 

резонанса Фано в зависимости от знака и величины параметра q полоса в 

общем случае имеет асимметричный, а в особых точках – симметричный 

профиль:  при  q = 0 и при q .  

 

2. Резонанс Фано в фотонных кристаллах 

В последнее время концепция резонанса Фано стала использоваться при 

описании оптических свойств различных нано-объектов, включая фотонные 

кристаллы (см. [2-6] и ссылки в этих работах). В частности для 2D 

фотоннокристаллических пластин, было продемонстрировано как 

экспериментально, так и теоретически, что интерференция между рассеянием в 

волноводную моду в пластине (узкое состояние) и рассеянием Фабри-Перо на 

границах пластин приводит к возникновению резонанса Фано. В ряде работ в 

качестве узкой линии выступает линия, связанная с модой микрорезонатора, 

или линия люминесценции. Также в применении к фотонным кристаллам (ФК) 

резонанс Фано был рассмотрен рамках оптической бистабильности. Особый 

интерес представляет резонанс Фано где в качестве узкого состояния 

рассматривалось бы, основное состояние ФК – непосредственно линия, 

связанная со стоп-зоной. Этот случай проявляется в ФК с беспорядком. 
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3. Резонанс Фано в неупорядоченных фотонных кристаллах 

3.1.Моделирование резонанса Фано в одномерном ФК. Одномерные ФК 

обладают тем достоинством, что задача рассеяния светя в таких структурах 

может быть решена при помощь метода матриц переноса.  В работе [5] было 

продемонстрировано, что оптические свойства неупорядоченных одномерных 

фотонных кристаллов качественно отличаются для различных типов 

беспорядка. Варьирование диэлектрической проницаемости компонент 

одномерного ФК приводит к возникновению индуцированной беспорядком 

фоновой компоненты связанной с рассеянием Фабри-Перо на отдельных слоях. 

Наличие в неупорядоченном ФК двух типов рассеяния – узкополосного 

брэгговского и широкополосного Фабри-Перо приводит к возникновению 

резонанса Фано. При этом наблюдается яркая картина трансформации узкой 

брэгговской линии, характерная для резонанса Фано, наиболее неожиданным 

проявлением которой является переворот брэгговской полосы, т.е. ее 

превращение из стоп-зоны в зону пропускания. В работе [7] этот эффект был 

теоретически описан в терминах локализации и делокализации световой волны. 

В частности, аналитически была получена формула Фано (1). 

3.2.Экспериментальное исследование резонанса Фано в опалах. В ряде 

работ [2,3,6] приведены исследования резонанса Фано в синтетических опалах, 

возникающего из-за взаимодействия рассеяния Брэгга и индуцированного 

беспорядком рассеяния Ми. При этом рассеяние Брэгга, наблюдаемое в 

спектрах как относительно узкая полоса непропускания, связанная со стоп-

зоной (111), выступает в качестве узкой линии в концепции резонанса Фано, в 

то время как индуцированное беспорядком рассеяние Ми характеризуется 

плавно меняющемся спектром. На рисунке 1 приведена иммерсионная 

зависимость спектров пропускания синтетического опала, т.е. зависимость от 

величины диэлектрической проницаемости жидкого заполнителя. Видно, что 

при значении диэлектрической проницаемости 800.1  линия имеет 
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асимметричный профиль: резкий коротковолновый край и затянутое 

длинноволновое крыло. 

 

По мере увеличения 

диэлектрической проницаемости 

заполнителя асимметрия профиля 

увеличивается, и при 816.1  стоп-

зона превращается в зону пропускания. 

При дальнейшем увеличении 

диэлектрической проницаемости 

заполнителя, асимметричный профиль 

зеркально повторяет профили линии 

при меньших диэлектрических 

проницаемостях. Теперь уже 

длинноволновый край линии 

становится резким, а затянутое крыло 

находится со стороны меньших длин 

волн. Экспериментальные спектры 

прекрасно аппроксимируются 

формулой (1). 

 

4. Заключение 

Резонанс Фано может наблюдаться в 

самых разных 

фотоннокристаллических объектах. 

Важное условие возникновения 

резонанса Фано состоит в том, чтобы 

свет мог взаимодействовать со структурой по двум каналам, причем один из 

каналов обладал узкой спектральной линией, а другой соответствовал медленно 

изменяющемуся фону. 

Рис. 1. Иммерсионная зависимость 

спектров пропускания синтетического 

опала. Значения диэлектрической 

проницаемости заполнителя указаны рядом 

со спектрами. Черные линии – 

эксперимент. Серые – аппроксимация по 

формуле (1). Для удобства спектры 

смещены по оси ординат на указанную 

величину. Рисунок приведен из работы [2]. 
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Дифракция света от опалоподобных фотонных структур 
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Опалоподобные структуры представляют собой фотонные кристаллы, обладающие 

стоп-зонами в видимом диапазоне благодаря тому, что типичный размер 

составляющих их частиц лежит в диапазоне сотен нанометров. Этот факт 

предоставляет уникальную возможность изучать фотонные свойства наряду с 

традиционными методами, такими как регистрация спектров пропускания или 

отражения, также и путем прямого наблюдения дифракционных картин на экране. В 

нашей работе представлены результаты исследования дифракции видимого света от 

опалоподобных фотонных структур. Рассмотрена двумерная дифракция от тонких 

опаловых пленок и трансформация дифракционных картин с ростом толщины 

опаловой структуры. Также обсуждается селективное переключение (hkl) рефлексов в 

картинах дифракции от толстых опаловых пленок в зависимости от значения 

диэлектрической проницаемости заполняющего материала (заполнителя) fε . 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (гранты № 10-02-01094,  

11-02-00865) и программы ОФН РАН «Фундаментальные проблемы фотоники и 

физика новых оптических  материалов» 

 

PACS: 42.70.Qs, 42.25.Fx, 42.79.Fm 

 

E- Введение 

Учитывая дифракционную природу фотонных стоп-зон, изучение 

дифракции следует признать прямым методом исследования фотонной зонной 

структуры фотонных кристаллов (ФК). В настоящей работе теоретически и 

экспериментально рассматриваются особенности дифракции видимого света от 

пленочных опаловых структур различной толщины, от двумерной (2D), 

состоящей из одиночного слоя частиц a-SiO2, до объемной трехмерной (3D), 

включающей тысячи слоев. Также обсуждается селективное переключение (hkl) 

рефлексов в картинах дифракции от толстых опаловых пленок в зависимости от 

значения диэлектрической проницаемости заполняющего материала 

(заполнителя) 
f

 . 

 

 

mailto:K.Samusev@mail
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2. Двумерная оптическая дифракция от тонких опаловых пленок 

В двумерном случае из уравнений Лауэ ha 2
1
q  и ka 2

2
q  (a1 и 

a2 вектора прямой 2D решетки; h, k – целые числа) 

 получаем условие 2D дифракции [1]: 

,
hk

gk
||
  (1) 

где 
||

k – компонента вектора is kkk   в рассеивающей плоскости (в 

нашем случае это ростовая плоскость опалов (111)); ik  и sk  – волновые 

вектора падающей и рассеянной волн соответственно; 
21

bbg kh
hk

  – 

двумерный вектор обратной решетки плоскости (111) с базисными векторами 

b1 и b2 (рис. 1a).  

 

Рис. 1. (а) Обратная решетка 2D гексагонального слоя, состоящая из набора узлов, 

положение которых задается вектором ghk = hb1+kb2. Окружностями обведены узлы, 

определяющие дифракцию первого порядка (при нормальном падении луча вдоль оси Y). (b) 

Схема установки для наблюдения дифракции света на цилиндрическом экране. Показаны 

шесть дифрагированных пучков, три из которых рассеяны вперед относительно падающего 

по оси Y луча, а три – назад.   – угол падения света на образец,   – угол регистрации 

рассеянного света. Рисунок приведен для  5 . (c) Развертка картины дифракции белого 

света на пленке опала, которая наблюдается на цилиндрическом экране в плоскости XY при 

 5 . 
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Из формулы (1) получаем выражение для длины волны света, 

дифрагированного на 2D решетке: 

 

  


 sinsin
3

2

2/1

22













khkh

D
av

hk
, (2) 

где   и   – углы падения и регистрации рассеянного света (рис. 1b), D – 

диаметр частиц a-SiO2, av  – усредненная по структуре диэлектрическая 

проницаемость.  

Рис. 2. (a) Развертка картины дифракции белого света от пленки опала (шесть слоев 

частиц a-SiO2 диаметром 720 nm), зарегистрированной на цилиндрическом экране при 

нормальном падении светового пучка  0 . (b) Общая экспериментальная картина 

дифракции света в горизонтальной плоскости XY (Рис. 1е), представленная в системе 

координат  ,  при изменении угла падения  9090  . Пунктирные линии 

соответствуют углам  90 . (c) Расчет картин 2D дифракции численным методом в 

борновском приближении теории рассеяния. (d) Расчет положения 2D дифракционных 

рефлексов нулевого, первого и второго порядков из уравнений Лауэ для трех длин волн λ 

=415, 500, 585 nm. 

Чтобы однозначно интерпретировать экспериментальные результаты, 

нами был предложен оригинальный метод представления экспериментальных 

данных. Обычно 2D дифракционные картины представляются как изображения 

на плоском экране. Здесь использован альтернативный подход: набор из 
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большого числа цветных изображений цилиндрического экрана представляется 

в осях угол падения   – угол наблюдения  . 

Дифракционные картины фиксировались для углов падения в диапазоне 

 9090   с шагом по углу  5.2 . В результате 72 узкие изображения-

полоски собирались в единую картину (рис. 2b). 

Преимущество такого представления состоит в том, что с помощью 

полученной картины легко различить 2D и 3D характер дифракции в 

зависимости от различных эффектов, связанных с неупорядоченностью в 

образце опала. Действительно, в случае 2D дифракции имеет место сложная 

зависимость между углами   и   для экспериментально наблюдаемых 

рефлексов. В то же время 3D брэгговская дифракция сводится к зеркальному 

отражению луча от (hkl) кристаллографических плоскостей и, следовательно, 

подчиняется простому соотношению  
hkl
  2 . Таким образом, в осях 

 ,  3D брэгговские рефлексы представляются отрезками параллельных 

прямых линий и любые отклонения от этой зависимости должны 

ассоциироваться с каким-либо беспорядком в образце. 

Дифракция от опаловой пленки толщиной в шесть монослоев имеет 

отчетливый 2D характер. Нулевой порядок дифракции представляет собой 

зеркальное отражение от гексагонального слоя для любой длины волны и 

экспериментально наблюдается как яркая белая линия 2 . Теоретические 

зависимости   ,f  для ненулевых порядков дифракции представляют 

собой замкнутые овальные кривые, при этом овалы, соответствующие высшим 

порядкам дифракции расположены внутри овалов низших порядков (рис. 2d). 

Рост толщины образца приводит к переходу от 2D к 3D дифракции. С 

увеличением количества слоев определенные части овалов пропадают, а 

оставшиеся трансформируются в отрезки, параллельные 2 , 

соответствующие зеркальному отражению от  (hkl) кристаллографических 

плоскостей.  
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3. Селективное переключение дифракционных рефлексов в оптических 

экспериментах на синтетических опалах 

Для 3D дифракции от объемных образцов наблюдался эффект 

селективного исчезновения {hkl} рефлексов, что является одним из наиболее 

важных экспериментальных результатов. Интенсивности всех {111} и {220} 

рефлексов демонстрируют зависимость от диэлектрической проницаемости 

заполнителя 
f

 . Они достигают минимума при 86.1
f

  и 05.2
f

  

соответственно [2]. В то же время, рефлексы {200} сохраняют практически 

постоянную интенсивность в исследованном диапазоне диэлектрических 

проницаемостей заполнителя. 

Таким образом, можно сделать вывод о возможности селективного 

управления интенсивностями брэгговских рефлексов в низкоконтрастных 

опалоподобных ФК. 

Авторы выражают признательность М.Ф. Лимонову и М.В. Рыбину за 

помощь в эксперименте и ценные обсуждения. 
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Переход от режима 2D к режиму 3D дифракции в опаловых пленках 
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В данной работе в первом борновском приближении произведен численный 

расчет картин дифракции света на образцах различной толщины. 

Промоделирован переход от двумерной к трехмерной брэгговской 

дифракции при увеличении числа слоев образца, описан механизм 

трансформации картин дифракции в осях «угол падения – угол 

наблюдения» ( , ) при переходе 2D3D. 

 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (грант № 10-02-01094) 

 

PACS: 42.25.Fx, 61.72.Nn, 78.66.-w 

 

E- Введение 

Дифракция света является ключевым методом при исследовании 

фотонных кристаллов (ФК). Дифракция приводит к появлению энергетических 

стоп-зон в спектрах пропускания периодических структур. Присутствие 

фотонных стоп-зон вдоль определенных направлений распространения 

электромагнитных волн или формирование полной фотонной стоп-зоны 

является главной особенностью трехмерных ФК.  

Как и во многих других областях физики, в оптике существенный интерес 

представляет изменение физических свойств при переходе от двумерным к 

трехмерным объектам. Данные по оптической дифракции на опалоподобных 

структурах были получены нашей группой как для тонких пленок [1], так и для 

объемных образцов [2]. Уникальное представление экспериментальных данных 

в осях «угол падения – угол наблюдения» ( , ) позволило нам получить 

информацию о свойствах рассеяния света в зависимости от таких параметров 

образца, как толщина, наличие беспорядка, постоянная решетки и 

диэлектрический контраст. Хорошо известно, что в первом приближении 

дифракция на периодической системе частиц может быть описана уравнениями 
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Лауэ [3], при этом число принимаемых во внимание уравнений совпадает с 

размерностью системы. В трехмерном случае решением является брэгговская 

дифракция; также существует решение для двумерной структуры. В то же 

время не существует аналитического решения для образца конечной толщины. 

Цель данной работы – интерпретация экспериментальных данных и 

моделирование влияния упомянутых выше факторов на свойства дифракции 

света. 

  

2. Численные расчеты 

Для выполнения этой задачи в работе производился численный расчет 

структурного фактора )(qS , квадрат которого в первом борновском 

приближении рассчитывается по формуле [4]:  

 ,
/2)(sin

/2)(sin

/2)(sin

/2)(sin

/2)(sin

/2)(sin1
=)(

3
2

3
2

2
2

2
2

1
2

1
2

2

qa

qa

qa

qa

qa

qa
q

NML

LMN
S   (1) 

 где is kkq =  - разность  волновых векторов рассеянной и падающей волн, 1a , 

2a , 3a  - вектора трансляций примитивной ячейки ГЦК-решетки опала. 

Параметром расчета являлся размер образца, заданный количеством 

рассеивателей N , L , M  в направлениях векторов 1a , 2a  и 3a , соответственно.  

 

Рисунок 1: Расчет квадрата модуля структурного фактора рассеяния света (λ= 700400  нм) 

для двойникованной ГЦК-структуры опала с разным числом слоев: N =1 (a), N =20 (b), 

N =50 (c), N =3000 (d). Расчеты выполнены для структур с диаметром частиц a-SiO 2  320 нм, 

заполнитель опала – вода ( OH
2

 = 1.78). 
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Рассеяние света на отдельном гексагональном слое, образованном 

плотноупакованными сферами a-SiO 2 , отвечает случаю 2D дифракции ( 1=N ). 

Расчетная картина дифракции на таком монослое приведена на рис. 1a в 

системе координат угол падения – угол наблюдения ( , ) и состоит из двух 

полуколец и разделяющей их диагональной прямой линии, соответствующей 

зеркальному отражению света от гексагонального слоя. 

С ростом толщины N  рассеивающей пленки происходит переход от 

двумерной к трехмерной дифракции. Рис. 1 наглядно демонстрирует, каким 

образом происходит трансформация картин дифракции при переходе 2D3D. 

С ростом числа слоев наблюдается погасание определенных областей как в 

полукольцах, так и на диагонали по сравнению с исходной картиной 2D 

дифракции (рис. 1а). При этом замкнутые полукольца сначала «разрываются», 

затем образовавшиеся между разрывами области сужаются и в 3D случае (рис. 

1d) превращаются в набор параллельных отрезков, соответствующих 

зеркальному брэгговскому отражению света от различных систем плоскостей 

)(hkl . Полученные расчетные картины с хорошей точностью совпадают с 

экспериментальными данными и позволяют легко проследить переход от 

двумерной дифракции, наблюдаемой на тонких опаловых пленках, к 

трехмерной брэгговской дифракции, характерной для объемных образцов 

опалов. 

 

3. Заключение 

В работе были проведены численные расчеты картин дифракции на 

опаловых пленках при увеличении числа слоев частиц a-SiO 2 . В случае 2D 

дифракции картина в осях ),(   представляет собой систему овалов, а при 3D 

брэгговской дифракции – систему прямых линий. С помощью численного 

моделирования был установлен механизм трансформации картин дифракции 

при переходе DD 32  : происходит разрыв овалов и дальнейшее сужение 

областей дифракции до полного превращения в прямые линии, отвечающие 

закону )2(= )(hkl  .  



 104 

 

Список литературы 

[1] А.К.Самусев, К.Б.Самусев, М.В.Рыбин, М.Ф.Лимонов, Е.Ю.Трофимова, 

Д.А.Курдюков, В.Г.Голубев. ФТТ 53 5, 993 (2011). 

[2] А.К.Самусев, К.Б.Самусев, И.С.Синев, М.В.Рыбин, М.Ф.Лимонов. ФТТ 53 7, 1343 (2011). 

[3] C. Kittel, Introduction to Solid State Physics, 6
th

 ed. John Wiley & Sons, Inc. New York (1986). 

646 p. 

[4] A. Guinier. X-Ray Diffraction. In Crystals, Imperfect Crystals, and Amorphous Bodies. W.H. 

Freeman and Co, San Francisco (1963). 378 p. 



 105 
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В данной работе экспериментально исследована многоволновая 

брэгговская дифракция света на синтетических опалах a-SiO2. Подробно 

исследованы спектры отражения и пропускания от системы плоскостей 

{111}, причем основной интерес представляло спектральное и угловое 

поведение рефлексов, связанных с системой неростовых плоскостей )111( .  

 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (гранты № 10-02-01094, 11-02-00865). 

 

PACS: 42.70.Qs, 42.25.Fx, 42.79.Fm 

 

Введение 

Впервые данные о наблюдении многоволновой брэгговской дифракции 

(МБД) света в фотонных кристаллах опубликованы в работе [1], явление 

наблюдалось при изучении рассеяния света на высококонтрастных 

инвертированных опалоподобных структурах на основе TiO2. Следует 

отметить, что в большинстве работ внимание уделялось спектроскопии 

пропускания и отражения света от системы ростовых плоскостей (111) [2-4]. 

Исследование дифракции света на системе неростовых плоскостей )111(  

является актуальной задачей, так как соответствующие теоретические модели, 

насколько нам известно, не имеют на сегодняшний день экспериментального 

подтверждения. 

 

Экспериментальные данные  

Для исследования МБД света в опалах была собрана экспериментальная 

установка, позволяющая исследовать спектры пропускания и отражения на базе 

спектрометра Acton SP2500 (Princeton Instruments). Оригинальной частью 

установки является держатель образца, который представляет собой две 

кварцевые полусферы, между которыми зажималась пленка опала на кварцевой 

mailto:shishkin.iv.iv@gmail


 106 

подложке. Такая конструкция позволяет исследовать дифрагированные лучи в 

области углов полного внутреннего отражения опаловой пленки.  

На рисунках 1 и 2 приведены спектры пропускания и отражения от 

системы ростовых плоскостей (111) опаловой пленки. 

 
Рис. 1. Спектры пропускания для S- и P-поляризованного света 

 
Рис. 2. Спектры отражения от системы ростовых плоскостей для S- и P-поляризованного 

света 
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На приведенных спектрах хорошо видна характерная дублетная 

структура в области МБД и также наблюдается Брюстеровский эффект 

поляризационного подавления отражения в p-поляризации. Аналогичная 

картина дублетной структуры наблюдается и в случае отражения от неростовых 

плоскостей )111(  (см. рис. 3).  

Рис. 3. Спектры отражения от неростовой системы плоскостей вне (а) и в режиме (b) 

многоволновой дифракции 

 

Рис. 4. Спектры пропускания, зеркального отражения и отражения от неростовых плоскостей 

для случая вне области(а) и в области МБД (b). Для удобства спектры пропускания 

изображены перевернутыми и смещены. 
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На рисунке 4 приведены спектры пропускания и отражения в области 

МБД и вне этой области. В режиме МБД спектральное положение ростового 

рефлекса совпадает с положением провала в области неростового рефлекса. 

 

Заключение 

Использование оригинальной установки с применением полусферических 

кварцевых линз позволило исследовать дифракцию на неростовой системе 

плоскостей )111( . Спектры соответствующего рефлекса имеют форму дублета 

в области МБД, причѐм провал в этом дублете соответствует спектральному 

положению одного из пиков в дублетной структуре отражения от ростовой 

системы плоскостей (111). 

Авторы выражают благодарность сотрудникам лаборатории В.Г. 

Голубева ФТИ им. Иоффе за предоставление образцов и обсуждение 

результатов. 
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Исследованы спектры зеркального и диффузного отражения света от 

опалоподобных фотонных кристаллов, изготовленных из сферообразных 

частиц полистирола. Обнаружено резонансное усиление рассеяния света в 

спектральных областях полос брэгговского отражения света. В рамках 

динамической теории дифракции света выполнен анализ спектров 

отражения, позволивший провести детальную структурную и оптическую 

характеризацию исследованных образцов и построить энергетический 

спектр их собственных электромагнитных мод. Сопоставление 

дисперсионных кривых собственных мод со спектральными положениями 

пиков диффузного рассеяния света показывает, что резонансное усиление 

диффузной компоненты излучения возникает в областях, где плотность 

фотонных состояний аномально возрастает. 

 

Работа выполнена при поддержке Программы Отделения физических наук 

РАН «Фундаментальные проблемы фотоники и физика новых оптических 

материалов» на 2012 г. и Программы развития Санкт-Петербургского 

государственного университета (НИР 11.37.23.2011).  

 

PACS: 42.70.Qs, 42.25.Fx 

 

1. Введение 

Упругое рассеяние электромагнитных волн, проявляющееся как 

диффузное отражение света от конденсированной среды, указывает на ее 

случайную пространственную неоднородность [1]. Исследование 

пространственных и спектральных характеристик рассеянного света позволяет 

получать важную дополнительную информацию о степени разупорядочения 

среды как в ее объеме, так и на границах раздела (интерфейсах). В случае 

пространственно периодических систем, типа фотонных кристаллов (ФК) [2], 

диффузная компонента отражения может возникать вследствие упругого 

рассеяния света на случайных неоднородностях на фоне регулярной 

дифракционной составляющей. 

mailto:alexander.selkin@mail
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В настоящей работе изучены новые оптические явления, связанные с 

резонансным упругим рассеянием света от опалоподобных ФК. 

Проанализированы геометрические и спектральные характеристики 

индикатрисы рассеяния. Спектры рассеяния сопоставлены с полосами 

зеркального брэгговского отражения света и дисперсионными кривыми 

собственных электромагнитных мод пространственно ограниченного ФК. 

 

2. Эксперимент 

Исследованные опалоподобные ФК представляли собой пленки 

(толщиной около 5 μm), изготовленные из монодисперсных глобул 

полистирола. Спектры брэгговского отражения и диффузного рассеяния 

измерялись в s-и p-поляризациях света при падении внешней электромагнитной 

волны на латеральную поверхность ФК, параллельную кристаллическим 

плоскостям (111). Плоскость падения совпадала с плоскостью рассеяния. 

Азимутальная ориентация образца выбиралась так, чтобы плоскость падения 

была перпендикулярна наклонным (по отношению к поверхности) 

кристаллическим плоскостям (002) и ( 111 ), что достигалось путем 

использования методики многоволновой брэгговской дифракции (МБД) [3]. 

Результаты измерений, представленные на рис.1a, демонстрируют 

наиболее важные особенности, наблюдаемые в спектрах диффузного 

отражения. Спектр рассеяния (кривая ss  для угла падения 00  и угла 

рассеяния 044' ) сопоставляется со спектром брэгговского отражения 

(кривая ssR  для угла падения 044 ). При этом следует отметить, что 

максимальная интенсивность диффузного рассеяния для исследованных 

образцов оказывается на 3-4 порядка слабее интенсивности зеркально 

отраженной брэгговской компоненты. 

Спектр рассеяния демонстрирует довольно богатую структуру. По 

крайней мере, пять пиков ( 1i , 2i , 1f , 3f  и 4f ) присутствуют в ss  спектре 

на рис.1a. Зависимости спектрального положения пиков рассеяния от угла 
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рассеяния '  при фиксированном угле падения 00  показаны на рис.1b 

экспериментальными точками (экспериментальные зависимости 41 ff  ). 

Рис.1. (a) Спектры зеркального ( ssR ) и диффузного ( ss ) отражения s-поляризованного 

света от опалоподобного ФК, изготовленного из частиц полистирола: ssR  - для угла падения 

044 , ss  - для углов падения 
00  и рассеяния 

044' ; 00a =279 nm – расстояние 

между соседними частицами в латеральной плоскости,   - длина волны света в вакууме.  

(b) Спектральные положения пиков в ss -спектрах в зависимости от угла рассеяния '  при 

нормальном падении возбуждающей волны (символы – эксперимент, сплошные кривые – 

теория). 
 

Вертикальный пунктир отмечает значения углов 044'  и 044 , при 

которых регистрировались, соответственно, спектры рассеяния и зеркального 

отражения на рис.1a. Сопоставление спектров ss  и ssR  показывает, что пики 

рассеяния 3f  и 4f  возникают на коротковолновом и длинноволновом краях 

основной полосы брэгговского отражения ssR , в то время как пик рассеяния 1f  

соответствует слабому дополнительному (с коротковолновой стороны) 

максимуму ssR  спектра. Максимумы рассеяния 1i  и 2i , наблюдаемые в 



 112 

длинноволновой части спектра, возникают на краях контура брэгговского 

отражения при нормальном падении света (этот спектр не приводится на рис.1). 

Как видно из рис.1b, спектральные положения пиков рассеяния 1f , 
3f  и 

4f  в зависимости от угла рассеяния '  описываются экспериментальными 

кривыми (соответственно, кривые 1f , 3f  и 4f , изображенные символами), две из 

которых, 1f  и 3f , формируют область антипересечения вблизи угла рассеяния 

048' . При больших значениях '  пики рассеяния четко не проявляются на 

фоне континуума диффузного отражения. С другой стороны, в спектре 

рассеяния можно идентифицировать слабые пики 2f , (ветвь 2f ), которые 

также коррелируют по своему спектральному положению с длинноволновым 

краем брэгговской полосы зеркального отражения. 

 

3. Теоретическая модель и обсуждение 

Тот факт, что положения пиков в спектрах )',(  ss  совпадают с краями 

полос брэгговского отражения )(ssR  и )'(ssR , позволяет сделать вывод о 

принципиальной роли плотности фотонных состояний в формировании 

спектров резонансного диффузного рассеяния света в ФК. Для того, чтобы 

подтвердить такой вывод, мы провели тщательную структурную и оптическую 

характеризацию исследованных ФК в рамках подхода, предложного нами ранее 

[3]. В результате были получены численные значения основных параметров 

ФК, которые позволили количественно описать (как по спектральному 

положению, так и по спектральной форме) контуры брэгговского отражения 

света и в s-, и в p-поляризациях световой волны. Используя измеренные 

значения параметров, мы построили дисперсионные кривые электромагнитных 

мод для конкретных образцов. Рассчитанные дисперсионные зависимости для 

собственных состояний поля непосредственно фигурируют в расчетах спектров 

зеркального отражения и включают в себя эванесцентные моды стоп-зон, 

которые имеют принципиальное значение для расчета спектров с учетом 

реальных границ раздела. 
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Сопоставление энергетического спектра собственных световых мод ФК со 

спектрами диффузного рассеяния света показывает, что сечение рассеяния 

резонансно усиливается в тех областях спектра, где групповая скорость gV  мод 

стремится к нулю, т.е. там, где плотность фотонных состояний аномально 

растет. На рис.1b сплошными кривыми 41 ff   изображены рассчитанные 

положения сингулярных точек ( gV =0) на дисперсионных кривых TE-мод в 

зависимости от угла падения  . Сложный многомодовый характер 

энергетического спектра собственных состояний поля тесно связан с 

проявлением эффектов МБД [4]. Теоретические кривые 41 ff   хорошо 

согласуются с экспериментальными данными, подтверждая наш вывод о 

резонансном усилении диффузного рассеяния света в окрестности сингулярных 

точек энергетического спектра собственных мод ФК. Заметим, что явление 

резонансного упругого рассеяния света в пространственно периодической среде 

было недавно продемонстрировано теоретически [5] на примере планарной 

одномерной брэгговской структуры со статистически шероховатыми 

интерфейсами. 

 

4. Заключение 

В связи с результатами, представленными в настоящей работе, следует 

особо подчеркнуть, что анализ спектров брэгговского отражения и 

дисперсионных кривых собственных состояний фотонов ФК выполнен в 

рамках последовательной динамической теории дифракции света. Такой подход 

позволил нам (избегая сложных и громоздких полных электродинамических 

расчетов) на основе простых аналитических выкладок достигнуть ясного 

физического понимания механизмов формирования резонансных оптических 

явлений в ФК, включая новые эффекты диффузного рассеяния света в условиях 

МБД. 
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С использованием динамической теории многоволновой дифракции 

проанализированы механизмы формирования спектров отражения и 

пропускания света фотонными кристаллами с симметрией решѐтки опала. 

Рассчитанные оптические спектры сопоставлены с дисперсионными 

кривыми собственных состояний фотонов в пространственно 

ограниченном кристалле. Обсуждается природа регистрируемых в спектрах 

пропускания дополнительных полос экстинкции, которые по своему 

спектральному положению не совпадают с пиками брэгговского 

отражения. Обращается внимание на особенности азимутальной осевой 

симметрии третьего и шестого порядков, проявляющейся в спектрах. 

Работа выполнена при поддержке Программы развития Санкт-

Петербургского государственного университета (НИР 11.37.23.2011). 

 

PACS: 42.70.Qs, 42.25.Fx, 78.40-q, 42.79.Fm 

 

Фотонные кристаллы (ФК) привлекают повышенное внимание 

исследователей как в плане реализации перспективных приложений в 

оптоэлектронике и нанофотонике [1], так и в связи с фундаментальными 

научными проблемами, возникающими при исследовании новых оптических 

явлений [2]. Одна из ключевых проблем на сегодняшний день связана с 

недостаточно глубоким физическим пониманием механизмов взаимодействия 

света с ФК-системами, характеризующимися высокой степенью 

пространственной модуляции диэлектрической проницаемости. 

В настоящей работе приведены результаты теоретических исследований 

спектров отражения и пропускания света трѐхмерными ФК, обладающими 

симметрией гранецентрированной кубической решѐтки опала. Анализ спектров 

проводился на основе динамической теории многоволновой брэгговской 

дифракции (МБД) [3, 4]. Рассчитанные контуры отражения и пропускания 

сравниваются с энергетическими спектрами собственных мод ФК, 
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построенными как с учѐтом реального (как правило, довольно сильного) 

диэлектрического контраста, так и в приближении бесконечно малого 

контраста (модель почти свободных фотонов). 

 

Рис. 1. Дисперсионные кривые собственных мод электромагнитного поля в приближении 

бесконечно малого диэлектрического контраста для фотоннокристаллической структуры с 

гранецентрированной кубической решѐткой при углах падения  = 0º (a) и  = 57º (b). 00a  –

 расстояние между ближайшими сферообразными частицами структуры в латеральной 

плоскости,  – длина волны света в вакууме, ZK  – проекция волнового вектора моды на 

нормаль к поверхности, 111G  – длина вектора обратной решѐтки в направлении [111] (ось Z). 

 

На рис. 1 изображены дисперсионные зависимости собственных 

электромагнитных мод опалоподобного ФК, рассчитанные в приближении 

почти свободных фотонов для двух углов падения  = 0º (a) и  = 57º (b). 

Каждая из кривых соответствует дифракции света на определѐнной системе 

кристаллических плоскостей (hkl). Точки пересечения дисперсионных кривых 

определяют потенциальные частоты, в окрестности которых могут 

реализовываться фотонные стоп-зоны (ФСЗ) и, как следствие, наблюдаться 

особенности в оптических спектрах. В тех случаях, когда в одной точке 

пересекаются более двух дисперсионных кривых (см. рис. 1b), может иметь 

место МБД света. 

Как видно из представленных на рис. 1 дисперсионных кривых для 

собственных мод hkl , в длинноволновой области спектра можно ожидать 
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проявления дифракционных эффектов, обусловленных заметным 

взаимодействием лишь ограниченного числа мод. При малых углах падения 

речь может идти о модах типа 000  и 111 , при больших углах – о модах 

000 , 111  и 111 . Поэтому для описания оптических спектров в области 

длинноволновых пиков брэгговского отражения достаточно учитывать только 

векторы обратной решѐтки 
000G , 

111G  и 
111

G , что соответствует приближению 

трѐхзонного смешивания [3]. Соответствующие дисперсионные кривые 

фотонов выделены на рис. 1 жирными линиями. Следует отметить, что в 

области отрицательных значений угла  вклад в дифракцию в рассматриваемом 

приближении дают моды типа 000 , 111  и 002 , связанные с векторами 

обратной решѐтки 000G , 111G  и 002G . 

 

Рис. 2. Энергетические спектры собственных s-поляризованных световых мод в 

приближении трѐхзонного смешивания для углов падения  = 51º (a),  = 57º (b) и  = 63º (c). 

Сплошные кривые – для пространственно ограниченного фотонного кристалла с 

отражающей поверхностью (111). Штриховые кривые – для бесконечной 

фотоннокристаллической среды. Символами отмечены положения экстремумов в 

энергетических спектрах (границы фотонных стоп-зон). 

 

Энергетические спектры собственных мод ограниченного поверхностью 

(111) (полубесконечного) ФК, рассчитанные в приближении трѐхзонного 

смешивания, показаны на рис. 2 (сплошные кривые). Спектры построены для 

TE-мод, возбуждающихся в s-поляризации падающего света при углах падения 
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 = 51º (a),  = 57º (b) и  = 63º (c). Штриховыми кривыми на рис. 2 

представлены спектры собственных мод бесконечной ФК-среды, рассчитанные 

для фиксированных направлений распространения света внутри ФК 

(совпадающих в длинноволновом пределе с направлениями распространения 

фотонов, характеризуемых сплошными кривыми). Символами (тѐмными и 

светлыми кружками) отмечены положения экстремумов в энергетических 

спектрах (границы ФСЗ) для полубесконечного ФК и бесконечной ФК-среды, 

соответственно. 

 

Рис. 3. Рассчитанные спектры брэгговского отражения (a) и пропускания для направлений 

распространения Γ–L–K (b) и Γ–L–U (c), при различных углах падения  s-поляризованного 

света. Сплошные кривые – границы фотонных стоп-зон, взятые из энергетических спектров 

собственных мод. Штриховые кривые – точки вырождения собственных состояний 111 , 

111  (кривая 1), 000 , 111  (кривая 2) и 000 , 111  (кривая 3) в приближении 

бесконечно малого диэлектрического контраста. 

 

Из сопоставления результатов двух расчѐтов (сплошные и штриховые 

кривые на рис. 2) видно, что последовательный учѐт границы раздела приводит 

к качественному изменению энергетического спектра фотонов 

полуограниченной среды по сравнению со спектром фотонов в бесконечной 

среде. Наиболее кардинальные различия наблюдаются при угле падения  = 57º 

(рис. 2b), соответствующем резонансной МБД. Видно, что границы ФСЗ в 

случае бесконечного ФК заметно сдвинуты от соответствующих границ для 

пространственно ограниченной среды. Следует также подчеркнуть, что только 
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с учѐтом границы раздела в энергетическом спектре собственных состояний 

поля возможен корректный расчѐт оптических спектров отражения и 

пропускания. 

Спектры отражения и пропускания, рассчитанные для двух возможных 

направлений распространения света Γ–L–K и Γ–L–U первой зоны Бриллюэна, 

соответствующих значениям углов падения  > 0 и  < 0, представлены на 

рис. 3. Спектры отражения совпадают для обоих случаев, т.е. демонстрируют 

осевую симметрию шестого порядка, что согласуется с инвариантностью 

относительно обращения времени. В то же время спектры пропускания, для 

которых такая инвариантность не соблюдается, качественно отличаются друг 

от друга при  > 0 и  < 0, демонстрируя осевую симметрию ФК третьего 

порядка. 

В спектрах для направления распространения Γ–L–K, помимо основной 

брэгговской полосы, наблюдается дополнительная широкая полоса экстинкции 

(рис. 3b). Спектральное положение этой полосы описывается другой угловой 

зависимостью, отличающейся от зависимости особенности спектра 

брэгговского отражения. В спектрах для направления распространения Γ–L–U 

отмеченная дополнительная полоса экстинкции не проявляется (рис. 3c). Этот 

результат представляется весьма нетривиальным и показывает, что, несмотря 

на кубическую симметрию опалоподобных ФК, их оптические свойства 

демонстрируют сильную анизотропию даже в том случае, когда их 

кристаллическая решѐтка является идеальной с точки зрения структурного 

совершенства. 
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Исследованы спектры брэгговского отражения света от полимерных 

опалоподобных фотонных кристаллов. Обсуждается резонансное усиление 

отраженного сигнала во взаимно ортогональных p- и s-состояниях 

поляризатора и анализатора при повороте плоскости падения вокруг 

нормали к поверхности (111) образца. Усиление наблюдается при 

наклонном падении света по мере отклонения азимута плоскости падения 

от значения, соответствующего ее перпендикулярному расположению по 

отношению к кристаллическим плоскостям типа (111). Показано, что 

резонансный характер эффекта связан с поляризационным смешиванием 

электромагнитных состояний в условиях многоволновой брэгговской 

дифракции. 

 

Работа выполнена при поддержке Программы развития Санкт-

Петербургского государственного университета, контракт No 11.37.2011 и 

программы ―Фундаментальные проблемы фотоники и физика новых 

оптических Материалов‖ Отделения физических наук РАН. 

 

PACS: 42.70.Qs, 77.22.Ej 

 

Опалоподобные структуры являются типичными представителями 

трехмерных фотонных кристаллов (ФК), и привлекают к себе повышенное 

внимание благодаря своим необычным оптическим свойствам и новым 

возможностям применения [1]. Неоднократно обсуждались яркие явления, 

определяемые состоянием поляризации света [2,3] и эффекты, обусловленные 

многоволновой брэгговской дифракцией (МБД) [4,5]. Как правило, 

исследования проводятся в наиболее простой геометрии эксперимента, когда 

плоскость падения света перпендикулярна одновременно системам 

латеральных (111) и наклонных (111) кристаллических плоскостей, что 

соответствует нулевому азимуту φ = 0 плоскости падения. В такой геометрии 

внутри ФК возбуждаются в зависимости от состояния поляризации света либо 

ТЕ (s-s поляризация), либо ТМ (p-p поляризация) электромагнитные моды [5]. 

mailto:t.ukleev@gmail
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В настоящей работе мы обсуждаем оптические явления, связанные с 

резонансным поляризационным p-s смешиванием электромагнитных мод 

опалоподобного ФК, изготовленного из частиц полистирола, когда азимут 

плоскости падения отличен от нулевого значения (φ ≠ 0
o
). Спектры 

брэгговского отражения света измерялись от отражающей поверхности (111) в 

s-s, p-p и p-s конфигурациях поляризатора-анализатора при разных углах 

падения θ. В левой части рис.1 представлены s-s спектры отражения при 

азимуте φ = 15
o
. Характерная дублетная форма спектров (как и при φ = 0

o
) в 

случае наклонного падения (~ 00 6250  ) обусловлена МБД. 

Рис. 1.  Измеренные спектры отражения света в s-s конфигурации поляризатора и 

анализатора при азимуте плоскости падения φ = 15° (слева) и соответствующие им по углу 

падения θ спектры в p-s конфигурации (справа). Вертикальными пунктирами помечено 

значение *  длины волны, определяющее точку структурного инварианта образца (см. 

формулу (1) в тексте). 

 

Однако в p-s конфигурации отражения (правая часть рис.1) при 

некоторых значениях θ в спектрах проявляется узкий пик с максимальным 

значением коэффициента отражения порядка 6%. Сопоставление с s-s 
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спектрами отражения показывает, что этот пик возникает в том же интервале 

углов падения, в котором отчетливо фиксируются провалы в s-s спектрах, 

формирующие их дублетную форму. Заметим, что при нулевом азимуте φ = 0
o
 в 

p-s конфигурации сигнал отражения практически отсутствует. 

В соответствии с предложенной в работе [2] методикой, основанной на 

анализе спектров брэгговского отражения при φ = 0
o
, были получены значения 

структурных параметров исследованных ФК: среднее расстояние a00 = 276.5 nm 

между соседними частицами в латеральной плоскости и коэффициент 

одноосного сжатия η = 0.95 вдоль направления [111]. Эти параметры связаны 

между собой формулой структурного инварианта [2]: 





cos

4

34

sin 2

00

*

*




a
,     (1) 

где (при φ = 15
o
) λ* = 531.5 nm – длина волны, на которой возникает пик p-s 

отражения, а θ* = 56.5° - угол падения, соответствующий максимальной 

интенсивности этого пика. 

Таким образом, усиление отраженного сигнала в конфигурации 

скрещенных поляризатора и анализатора при ненулевом азимуте плоскости 

падения следует рассматривать как новое прямое проявление многоволновой 

брэгговской дифракции света в трехмерных фотонных кристаллах. 
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В работе приводятся результаты экспериментальных исследований 

нелинейных эффектов, возникающих при взаимодействии импульсного 

лазерного излучения с нанокомпозитами на основе синтетических 

опаловых матриц и суспензиями наноалмазов детонационного синтеза. 

Проведено сравнение спектральных свойств вынужденного 

низкочастотного  комбинационного рассеяния (ВНКР), возбуждаемого в 

синтетических опаловых матрицах и суспензиях наноалмазов.  В опаловых 

матрицах, инфильтрованных КР активными жидкостями, получено 

преобразование накачки в вынужденное комбинационное рассеяние (ВКР) 

с высокой эффективностью. 

 

Работа выполнена при поддержке Российского фонда фундаментальных 

исследований (гранты РФФИ №  11-02-01269-а и № 10-02-00795-а).  

 

PACS: 42.65.Dr, 42.65.-k, 78.67.Sc 

 

1. Введение 

Наноструктурированные среды в настоящее время являются объектом 

интенсивных теоретических и экспериментальных исследований [1]. К таким 

средам относятся  синтетические опаловые матрицы, а также  нанокомпозиты 

на их основе [2]. Опаловые матрицы представляют собой трехмерные 

структуры фрактального типа, образованные из плотноупакованных сфер 

аморфного диоксида кремния с характерным диаметром 200 – 700 нм, 

образующих ГЦК решетку. Благодаря субмикронным размерам сфер опаловая 

матрица имеет оптические стоп-зоны в видимом спектральном диапазоне для 

мод, распространяющихся в определенных направлениях. Заполняя пустоты 

между сферами жидкостями с различными показателями преломления, можно 

управлять параметрами стоп-зоны (ее положением в спектре и контрастом) и 

увеличивать эффективность нелинейных процессов благодаря изменению 

плотности фотонных состояний вблизи края запрещенной зоны. 

Экспериментальные исследования взаимодействия электромагнитного 

излучения с опаловыми матрицами [3] показали, что в этих средах происходит 
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эффективное возбуждение акустических колебаний на гигагерцовых частотах. 

Поскольку акустические свойства этих веществ изменяются с периодичностью, 

соответствующей длине волны гиперзвука, то их можно рассматривать 

одновременно как фотонные и фононные кристаллы [4]. Эффективное фотон-

фононное взаимодействие в таких средах может приводить как возникновению 

таких эффектов, как эффект фотонного пламени [5], вынужденное глобулярное 

рассеяние света (ВГР) [6], генерация рентгеновского излучения  при 

оптической накачке [7]. В наноструктурированных средах может быть 

реализовано эффективное когерентное акустическое возбуждение с частотой, 

определяемой характерным размером структуры,  даже в том случае, когда они 

не являются строго упорядоченными [8]. В этой связи большой интерес 

представляют исследования фотон-фононного взаимодействия в полностью 

разупорядоченных средах, таких как суспензии  наночастиц.  

 

2. Экспериментальная установка и методика измерений 

В качестве источников возбуждения использовались одиночные 

наносекундные импульсы рубинового лазера с длительностью импульса 20 ns, 

длиной волны излучения 694,3 nm и максимальной энергией 0,3 J  и вторая 

гармоника Nd:YAG лазера типа LS-2151 с длиной волны 532 nm, энергией  35 

mJ, длительностью импульса 70 ps и частотой повторения  15 Hz. Спектры ВКР 

регистрировались с помощью миниспектрометра с волоконным входом, 

спектры ВНКР – с помощью интерферометров Фабри – Перо с переменными 

базами. Образцами служили различные наноструктурированные материалы: 

синтетические опаловые матрицы, а также суспензии наноалмазов 

детонационного синтеза.  

 

3. Экспериментальные результаты.  

3.1. ВКР в нанокмпозитах на основе опаловых матриц 

В наших предыдущих работах [9] было показано, что при воздействии 

наносекундных импульсов рубинового лазера на нанокомпозит, состоящий из 
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нитробензола, находящегося в порах опаловой матрицы, в нитробензоле, ВКР 

(частотный сдвиг 1350 см
-1

) с эффективностью, в 20 раз более высокой по 

сравнению с чистым нитробензолом. Эффективная генерация ВКР, 

реализованная в наших экспериментах, обусловлена структурой фотонных зон 

использованных образцов. Положение запрещенной фотонной зоны 

определяется составом образцов и размерами структуры фотонного кристалла 

(в нашем случае – диаметром глобул, составляющих опаловую матрицу). ВКР 

могло возбуждаться только в том случае, когда частота возбуждающего 

лазерного излучения располагалась вблизи высокочастотного края 

запрещенной зоны, а частота первой стоксовой компоненты – вблизи 

низкочастотного края.  

В настоящей работе представлены результаты исследования ВКР, 

возникающего под действием пикосекундных импульсов лазера Nd:YAG в 

жидкостях (этаноле и воде), находящихся в порах синтетической опаловой 

матрицы. ВКР распространялось узкими пучками в направлении, совпадающем 

с направлением распространения накачки (вперед) и в противоположном 

направлении (назад). В спектре ВКР в воде наблюдалась первая стоксова 

компонента в спектральной области 647-650 nm, что соответствует частотному 

сдвигу по отношению к возбуждающему излучению 3340 cm
-1

. Проводилось 

сравнение ВКР в чистых жидкостях и в тех же жидкостях, заполняющих 

пустоты опаловой матрицы. Результаты экспериментальных исследований 

показали, что эффективность преобразования накачки в ВКР в воде, 

заполняющей пустоты опаловой матрицы, в 15-20 раз превышает 

эффективность преобразования в чистой воде. В опаловых матрицах, 

инфильтрованных этанолом,  наблюдалось 2 стоксовы компоненты ВКР в 

этаноле, в то время как в чистом этаноле при тех же величинах накачки ВКР не 

возбуждалось. При увеличении плотности мощности возбуждающего 

излучения интенсивность второй стоксовой компоненты резко возрастала, 

достигая в некоторых случаях величин, сравнимых с интенсивностью первой 



 128 

стоксовой компоненты. На рис.1 представлены спектры ВКР в синтетической 

опаловой матрице, инфильтрованной этанолом. 
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Рис. 1. Спектр ВКР «назад» в опаловой матрице, инфильтрованной этанолом при меньшей 

(а) и большей (б) плотности мощности возбуждения. 

 

     3.2. ВНКР в наноструктурированных материалах. 

Мы исследовали ВНКР в нанокомпозитах, представляющих собой 

синтетические опаловые матрицы с различным размером глобул, 

инфильтрованные водой, ацетоном, этанолом.  Наряду с синтетическими 

опаловыми матрицами исследовались  суспензии  наноалмазов различного 

размера. Практически во всех исследованных образцах при определенных 

условиях возбуждения наблюдалось ВНКР, обусловленное рассеянием 

лазерного излучения на акустических колебаниях элементов наноструктуры, 

лежащих в гигагерцовом диапазоне. Частотный сдвиг рассеяния зависит от 

состава образца и размера элементов наноструктуры. Уменьшение размера 

приводит к увеличению частотного сдвига. Зависимость частотного сдвига 

рассеянной волны от размера элемента наноструктуры для синтетических 

опаловых матриц приведена в таблице 1.  

При возбуждении ВНКР в суспензиях с характерными размерами 

агрегатов от 380 нм до 60 нм проявлялась зависимость величины смещения 

частоты первой стоксовой компоненты относительно частоты возбуждающей 
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линии. Максимальная эффективность преобразования волны накачки в 

рассеянную волну по энергии составляла 12 % ( в синтетических опаловых 

матрицах эта величина была  60% ). 

Таблица 1. Частотные сдвиги i  ВГР и положение максимума (стоп-зоны) ФЗЗ  в спектре 

ВГР при прямой геометрии рассеяния в зависимости от размера сфер при нормальном 

падении возбуждающего излучения. 
 

Образец i , GHz 

Эксперимент 

Диаметр 

сфер
1
 

D  5, nm 

ФЗЗ , nm 

Эксперимент 

опал + 

этанол 

5,1 

6,6 

7,8 

11,1 

315 

290 

270 

245 

656 

628 

575 

540 

 

4. Заключение. 

Синтетических опаловые матрицы и нанокомпозиты на их основе могут 

быть использованы для создания низкопороговых ВКР –преобразователей в 

широком спектральном диапазоне, определяемом спектральными свойствами 

КР активных сред используемых для их инфильтрации. Эффективное ВНКР 

представляет собой высокостабильный источник бигармонической накачки с 

возможностью перестройки сдвига частоты в гигагерцовом диапазоне.      
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Управление оптическим откликом пленочных гибридных структур 

опал/халькогенидный стеклообразный полупроводник 

 

С.А. Яковлев, А.Б. Певцов, Б.Т. Мелех, Е.Ю. Трофимова,  

Д.А. Курдюков, В.Г. Голубев 

 

Физико-технический институт им. А.Ф. Иоффе РАН, Санкт-Петербург, Россия 

 

E-mail: yakovlev@gvg.ioffe.ru 

 

Синтезированы пленочные гибридные структуры – фотонный кристалл 

(пленка опала)/халькогенидный стеклообразный полупроводник (пленка 

Ge2Sb2Te5), .в которых наблюдались интенсивные полосы отражения, 

обусловленные брэгговским рассеянием света на трехмерной решетке 

опала и резонансным возбуждением поверхностных мод (аномалия Вуда). 

Исследовано изменение спектрального положения аномалии Вуда в 

зависимости от угла падения света. Продемонстрирована возможность 

управления оптическим откликом структур с помощью фазового перехода 

аморфное–кристаллическое состояние  в пленке Ge2Sb2Te5.  

 

Работа поддержана программой фундаментальных исследований 

Президиума РАН №24. 

 

PACS: 42.70.Qs, 78.66.Jg, 78.67.Pt 

 

В настоящей работе показано, что эффективное управление оптическим 

откликом фотонного кристалла можно реализовать в пленочной гибридной 

структуре опал/Ge2Sb2Te5 (GST225) за счет вариации условий эксперимента, 

геометрических параметров и диэлектрических констант пленки GST225. 

Процесс формирования структуры опал/GST225 состоял из двух этапов: 

вначале методом жидкофазной коллоидной эпитаксии  были выращены пленки 

опала на кварцевых подложках (диаметр шаров a-SiO2  ~ 640 nm)  [1]. Затем 

методом термического напыления в вакууме на поверхность опаловых пленок 

наносился слой GST225 различной толщины (25-200 nm).  

Структурная характеризация синтезированных образцов проведена 

методами атомно-силовой микроскопии (АСМ) и рентгеноструктурного 

анализа. Полученные данные свидетельствуют о том, что исходные пленки 

GST225 имеют аморфную структуру. Результаты АСМ демонстрируют, что 
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пленка GST225 повторяет гексагонально-упорядоченный рельеф поверхности 

опаловой пленки.   

В спектрах отражения структур 

(рис.1)  наблюдались  ―брэгговская 

полоса‖, характерная  для трехмерной 

пространственно – периодической 

структуры опала и пик, обусловленный 

дифракционной аномалией (аномалией 

Вуда) [2]. Причиной появления 

аномалии Вуда является резонансное 

взаимодействие падающего на 

структуру света с поверхностными 

модами, возбуждаемыми в двухмерной 

дифракционной решетке, образованной 

пленкой GST225 и верхним монослоем 

сфер a-SiO2.  

На рис.1 представлена 

трансформация спектров отражения 

структуры от угла падения света. При 

увеличении угла падения брэгговский пик движется в коротковолновую 

область, а пик, обусловленный аномалией Вуда, смещается в длинноволновую 

область и при некотором угле падения света «накрывает» полосу брэгговского 

отражения.  

По мере увеличения толщины пленки GST225 спектральное положение 

аномалии Вуда сдвигается в длинноволновую сторону спектра (рис.2) и 

пересечение с брэгговским пиком происходит при меньших углах падения 

света. Толщина слоя GST225 может быть подобрана так, что аномалия Вуда 

полностью подавляет брэгговский пик при угле падения близком к 

нормальному (рис. 2b).  

Рис.1. Спектры отражения гибридной 

структуры опал (7 монослоев)/GST225 

(толщина пленки ~25 nm) при разных 

углах падения света. Спектры измерены 

в p-поляризации. 
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Управление оптическим откликом осуществлено также за счет сильного 

изменения диэлектрических констант пленки GST225 при фазовом переходе 

аморфное-кристаллическое состояние. При нагреве (~170ºC) пленка GST225 

переходит в кристаллическое состояние, диэлектрическая проницаемость ее 

существенно увеличивается [3] и, как следствие, обусловленный аномалией 

Вуда пик отражения сдвигается в длинноволновую область [4]. 

 

Рис 2. Угловые зависимости спектров отражения для образцов с разной толщиной пленки 

GST225 (а – 25 nm, b – 100 nm, c – 120 nm). Все спектры сняты в p-поляризации.  

 

Результаты работы демонстрируют, что в гибридной структуре 

опал/GST225 можно реализовать сильную резонансную модификацию 

оптического отклика как за счет пассивного (угол падения света, толщина 

пленки GST225), так и активного (стимулированный внешним воздействием 

фазовый переход в GST225) управления спектральным положением аномалии 

Вуда.  
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Жидкокристаллические фотонные кристаллы: оптические свойства и их 

связь с опалоподобными структурами 
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Приведены результаты спектральных исследований (спектры отражения, 

пропускания, вращения плоскости поляризации света) холестерических и 

смектических фотонных кристаллов. Проведено сопоставление оптических 

характеристик жидкокристаллических фотонных кристаллов с 

характеристиками опалоподобных структур, подходов к описанию 

различных типов фотонных кристаллов. Описание фотонных свойств 

проводится с использованием классического подхода, основанного на 

уравнениях Максвелла и материальных уравнениях, а также с 

использованием фундаментальных соотношений Крамерса-Кронига.  

 

Работа выполнена при поддержке Российского фонда фундаментальных 

исследований, Гранта Президента Российской федерации МК-2458.2011.2 и 

Программы Президиума РАН «Квантовые мезоскопические и 

неупорядоченные системы». 

 

PACS: 42.55.Tv, 42.50.Ct 

 

Среди многообразия фотонных кристаллов выделяются два типа 

наиболее распространѐнных в природе и искусственно приготовляемых. Это 

жидкокристаллические и опалоподобные фотонные кристаллы. В настоящей 

работе приводятся результаты экспериментальных и теоретических 

исследований жидкокристаллических фотонных кристаллов, проводится 

сопоставление их оптических свойств с опалоподобными фотонными 

кристаллами. Рассматриваются общие методы и специфические подходы для 

описания спектральных характеристик. 

Исследование оптических характеристик жидкокристаллических 

фотонных кристаллов проведено на холестерических неполярных и 

смектических полярных структурах. Измерены спектры дифракции, 

пропускания, их зависимости от ориентации образца и поляризации падающего 

излучения, а также вращение плоскости поляризации света. Использованы 
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образцы с жѐсткими граничными условиями на поверхности кювет и образцы 

без задания преимущественной ориентации на поверхности. Для приготовления 

структур с необходимым периодом упорядочения использовались смеси 

нематических, смектических жидких кристаллов и хиральные добавки. 

Диапазон использованных толщин жидкокристаллических ячеек составлял от 3 

до 38 μm.  

На рисунке показан типичный спектр пропускания холестерического 

жидкого кристалла с жѐсткими граничными условиями на поверхностях 

образца. Спектр состоит из полосы селективного отражения и маятниковых 

биений.  

Рисунок 1. Спектр пропускания холестерического жидкого кристалла в неполяризованном 

свете, нормированный на интенсивность падающего света I0. Угол падения света по 

отношению к нормали образца 10°. Толщина образца 5.8 μm. 

 

При описании оптических свойств, ширин запрещѐнных зон, мнимой и 

действительной части диэлектрической проницаемости использовались два 

подхода. Первый традиционный подход связан с использованием уравнений 
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Максвелла и материальных уравнений [1,2]. Другой подход основан на 

принципе причинности и соотношениях Крамерса-Кронига [3].  

Описание характеристик трехмерных фотонных кристаллов (голубые 

фазы) во многом аналогично описанию опалоподобных фотонных кристаллов и 

основано на определении и использовании набора  урье-гармоник тензора 

диэлектрической проницаемости [4,5]. Более сложная ситуация имеет место в 

одномерных фотонных кристаллах, в которых существует анизотропия 

оптических характеристик в плоскости, перепендикулярной направлению 

упорядочения. 

В работе приводится зависимость спектральных характеристик 

жидкокристаллических фотонных кристаллов от поляризации излучения, 

температуры, электрического поля. Проведено сопоставление с 

существующими теоретическими представлениями. 
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Монодисперсные мезопористые сферы кремнезема: синтез, 

функционализация, применение в биомедицине и получение фотонных 

кристаллов с иерархической структурой пор 
 

Е.Ю. Трофимова, С.А. Яковлев, С.А. Грудинкин, А.В. Медведев, Д.А. Курдюков, В.Г. Голубев
  

 

Физико-технический институт им. А.Ф. Иоффе, Санкт-Петербург, Россия 

 

E-mail: kattrof@gvg.ioffe.ru 

 

Разработана методика синтеза монодисперсных мезопористых сферических 

частиц SiO2. Предложен новый механизм образования мезопористых сфер, 

основанный на агрегативной модели формирования частиц за счет 

контролируемой коагуляции блоков плотноупакованных мицелл 

поверхностно-активного вещества, покрытых слоем SiO2, в агрегаты 

сферической формы. Разработаны методики функционализации  

мезопористых сфер флюоресцентным красителем родамином 6Ж и 

предложены способы покрытия частиц оболочками SiO2 и SiO2 –

C16H33N(CH3)3Br для предотвращения выхода красителя из пор. 

Продемонстрирована зависимость кинетики выхода красителя из пор 

частиц от способа их функционализации родамином 6Ж и типа покрытия. 

На основе синтезированных мезопористых сфер выращены опаловые 

пленки, обладающие иерархической структурой пор, и исследованы их 

фотонно-кристаллические свойства. Приведены первые результаты 

экспериментов по созданию новых систем адресной доставки лекарств в 

раковые опухоли и биомаркеров. 

 

Работа поддержана РФФИ (грант  №11-02-00865) и программой 

фундаментальных исследований Президиума РАН №24 .  

 

PACS: 81.20.Ka, 81.16.Be, 83.80.Qr, 42.70.Qs 

 

1. Введение 

Мезопористые частицы кремнезема представляют собой класс 

материалов, обладающих такими уникальными свойствами как высокая 

удельная поверхность (>700 m
2
/g), большой объем пор (0.5-1 cm

3
/g), 

варьируемый внутренний диаметр мезопор (наноканалов) 2-10 nm, химическая 

стойкость, две функциональные поверхности (частиц и пор), высокая 

биосовместимость при концентрациях, необходимых для их 

фармакологических применений [1]. 

Все вышеперечисленные свойства мезопористых частиц могут быть 

использованы для создания на их основе флюоресцентных биомаркеров для 

мониторинга транспортировки лекарств, многофункциональных систем 
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адресной доставки токсичных химиотерапевтических препаратов в раковые 

опухоли, а также систем детектирования раковых клеток in vitro и in vivo [1,2]. 

Дисперсия размеров синтезируемых мезопористых сфер обычно 

достигает сотен процентов [3]. Значительное отличие диаметров частиц, 

обуславливающих их гидродинамические свойства, затрудняет контроль 

времени доставки лекарственных препаратов, что ограничивает практическое 

использование мезопористых сфер в медицине. В то же время 

монодисперсность сфер обеспечивает одинаковые гидродинамические свойства 

частиц и одинаковое время массопереноса веществ внутри мезопор, что 

способствует прецизионному контролю времени доставки биомаркеров и 

лекарств в живые клетки. 

Монодисперсные мезопористые сферические частицы кремнезема 

(ММСЧК) также перспективны в качестве носителей катализаторов, 

адсорбентов и неподвижной фазы в хроматографии. На основе ММСЧК могут 

быть получены опалоподобные фотонные кристаллы (ФК) с иерархической 

структурой пор, которые применимы для создания высокочувствительных 

оптических сенсоров паров токсичных органических веществ в воздухе. 

 

2. Синтез ММСЧК и опаловых пленок на их основе 

Нами предложена методика синтеза ММСЧК (рис.1), основанная на 

одновременном формировании одинаковых блоков (~15 nm) 

плотноупакованных мицелл поверхностно-активных веществ (ПАВ), покрытых 

слоем SiO2, и их контролируемой коагуляции в агрегаты сферической формы 

[4]. Для удаления органических структурообразующих веществ полученные 

частицы отжигались при 550 ºС. В качестве ПАВ использовали 

цетилтриметиламмоний бромид (CTAB) и децилтриметиламмоний бромид. Для 

увеличения диаметра пор в реакционную смесь вводили триметилбензол. 

Формой и размером частиц управляли за счет изменения концентрации 

аммиака и температуры реакционной смеси. Синтезированы ММСЧК с 
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удельной поверхностью 800-1100 m
2
/g, объемом пор 0.5-0.8 cm

3
/g, размером 

пор 2.3-4.5 nm, среднеквадратичным отклонением диаметров частиц σ≤5%.  

 

 

Рис.1. Механизм синтеза ММСЧК из блоков плотноупакованных трубок SiO2. 
 

Из ММСЧК методом вертикального осаждения [5] выращены опаловые 

пленки (рис. 2). На рис. 2b представлено изображение поверхности сфер, на 

котором видна характерная шероховатость (~15 nm), соответствующая размеру 

блока плотноупакованных трубок SiO2.  

 

Рис.2. (a, b) АСМ изображения коллоидных пленок  из ММСЧК диаметром 1 m;  ® cпектры 

брэгговского отражения опаловых пленок (7 монослоев ММСЧК) при нормальном падении 

света, диаметр сфер: (1) – 480 nm; (2) – 710 nm; (3) – 980 nm. 

 

В спектрах отражения опаловых пленок (рис. 2c) наблюдаются 

выраженные брэгговские максимумы, являющиеся прямым следствием 
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существования фотонной запрещенной зоны. Рассчитанное из анализа угловой 

зависимости положений максимумов значение средней диэлектрической 

проницаемости коллоидной пленки, имеющей иерархическую структуру пор, 

составило 1.49, что свидетельствует о ее высокой пористости (57%). 

 

3. Функционализация и применение в биомедицине 

Функционализация синтезированных ММСЧК осуществлялась с 

использованием флюоресцентного красителя родамина 6Ж (R6G) следующими 

способами: пропиткой мезопористых сфер в растворе R6G (рис. 3, частицы 

mS®), с последующим созданием защитных оболочек SiO2 и SiO2-CTAB (рис. 

3, частицы mS®/S и mS®/SC, соответственно); добавлением R6G 

непосредственно в процессе синтеза (рис. 3, частицы mSRС) [6].  

 

Рис.3. Схематическое изображение ММСЧК, функционализированных R6G; кинетика 

выхода R6G в воду (a-c) и спектр фотолюминесценции осадка частиц в воде (d). 

 

Кинетика выхода R6G из частиц изменялась в диапазоне 0.5-400 h в 

зависимости от способа функционализации. Установлено, что краситель лучше 

удерживается в порах тех частиц, которые синтезированы при добавлении 

CTAB (mSRC) в реакционную смесь или имели оболочку, содержащую CTAB 

(mS®/SC).  
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Частицы mSRC и mS®/SC с медленной кинетикой выхода R6G (>400 h) 

могут использоваться в качестве биомаркеров, из которых выход красителя по 

пути к исследуемым больным органам нежелателен. ММСЧК mS®, mS®/S, 

демонстрирующие (на примере R6G) более быструю кинетику высвобождения 

органических веществ из пор (0.5-100 h), могут найти применение в качестве 

систем адресной доставки токсичных лекарственных препаратов.  

Нами также разработана методика введения в ММСЧК 

противоопухолевого препарата алкилирующего типа. 

 

4. Заключение 

Разработана методика синтеза ММСЧК (σ<5%), состоящих из блоков 

плотноупакованных трубок кремнезема с диаметром пор 2.3-4.5 nm. 

Синтезированы флюоресцентные биомаркеры на основе ММСЧК и R6G, 

обладающие контролируемой кинетикой выхода органических веществ из пор 

(0.5-400 h). Продемонстрирована возможность создания многофункциональных 

систем адресной доставки лекарств в раковые опухоли и систем их 

детектирования. Из ММСЧК выращены фотонно-кристаллические пленки, 

обладающие иерархической структурой пор, перспективные для создания 

высокочувствительных оптических сенсоров паров токсичных органических 

веществ в воздухе. 
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Методом малоуглового рассеяния синхротронного излучения исследована 

структура искусственных опалов, полученных методом седиментации, и 

инвертированных опалоподобных структур на их основе. На картах 

интенсивности малоуглового рассеяния наблюдаются дифракционные 

максимумы вплоть до 6 порядка отражений, соответствующие рассеянию 

на высокоупорядоченной структуре. Показано, что в образцах, полученных 

методом седиментации, чаще всего формируются кристаллиты с случайной 

гексагональной плотнейшнй упаковки (СГПУ), хотя встречаются и редкие 

крупные кристаллиты гранецентрированной кубической (ГЦК) структуры. 

Также показано, что инвертированные опалы Bi и Sn, полученные 

инфильтрацией металлов в поры матрицы при высокой температуре под 

давлением, также могут охарактеризоваться как СГПУ и ГЦК структуры.  

 

Работа выполнена при поддержке Российского Фонда Фундаментальных 

Исследований (грант № 10-02-00634), Совместной Программы ДААД и 

СпбГУ «Дмитрий Менделеев» и Федерального центра научно-технических 

программ (грант № 02.513.11.3120).  

 

PACS: 71.35.Aa, 78.60.Hk, 78.47.+p 

 

 Введение 

Метод ультрамалоугловой дифракции синхротронного излучения в 

последние годы завоевывает все большую популярность при исследовании 

опалоподобных структур, полученных методом вертикального осаждения на 

подложку и инвертированных структур на их основе [1-4]. Чаще всего 

оказывается, что пленка синтезированного опала имеет структуру близкую к 

ГЦК, при этом ось [111] кристалла ориентирована перпендикулярно плоскости 

подложки, а одна из осей ГЦК структуры [20-2] расположена вдоль 

направления движения мениска (вертикально) в процессе синтеза. Таким 
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образом, методом вертикальной депозиции можно синтезировать опалы с 

заранее известной (ГЦК) и уже ориентированной структурой.  

Кристаллы, полученные методом седиментации, не демонстрируют четко 

выраженной ориентации при росте, и поэтому их структуру не легко 

аттестовать в дифракционном эксперименте. В данной работе показано, что 

опалы, полученные методом седиментации, чаще всего формируют СГПУ 

структуру, а кристаллиты ГЦК структуры являются, скорее, исключением. При 

этом ориентация кристаллов, по-видимому, определяется внешними 

воздействиями, такими как одноосное давление и т.п. 

 

2. Синтез образцов. 

Матрицы искусственных опалов получены методом седиментации из 

водного раствора монодисперсных сфер SiO2 с диаметром сферы в диапазоне от 

170 нм до 550 нм [5]. Полученные  крпные кристаллы (5 мм  5 мм  5 мм) 

высушены и впоследствии отожжены при температуре 750 
o
C в течение 1 и 5 

часов. Инвертированные опалоподобные структуры приготовлены 

инфильтрацией расплава Bi, Sn в поры опала под давлением [6]. Миниатюрные 

стержни с размерами 100 μм  100 μм  5 мм были  вырезаны из объемных 

образцов  для исследований методом рентгеновской дифракции.  

 

3. Эксперименты по малоугловой дифракции.  

Эксперименты по ультрамалоугловому рассеянию синхротронного 

излучения (Ultra-SAXS) проводились на установке BM-26 «DUBBLE» 

Европейского центра синхротронных исследований (ESRF) в г. Гренобль 

(Франция). Для исследований использовался монохроматический 

рентгеновский пучок сечением 0.5 × 0.5 мм
2
, длиной волны  = 0.98 Å и 

расходимостью /Δ = 10 мрад. Дифракцию синхротронного излучения 

регистрировали двумерным детектором, с разрешением 4000 × 2700 ячеек, при 

размере ячейки 23 × 23 мкм
2
, расположенная на расстоянии 8 м за образцом. 

Угловое разрешение установки было уменьшено до 10 мрад благодаря системе 
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составных фокусирующих бериллиевых преломляющих линз [7], 

расположенных перед образцом. Чтобы получить полную информацию о 

трехмерной структуре кристаллов были сняты дифракционные карты при 

вращении образца вокруг вертикальной оси в диапазоне углов 0  180 градусов. 

 

 Результаты. 

 

На рисунке 1 (a-d) представлены карты интенсивности малоуглового 

рассеяния для пленки опала, полученной методом вертикального осаждения. 

Дифракционные картины получены для ряда характерных углов падения 

рентгеновского излучения на плоскость образца: 0, 19,5, 35,3 и 54,7 градусов 

(соответствуют зонам <111>, <121>, <101> и <010> для ГЦК структуры). 

Большинство из наблюдаемых рефлексов могут быть отнесены к одному из 

типов ГЦК упаковки. Отметим, что кроме проиндицированных рефлексов на 

рентгенограммах присутствуют и отражения (отмечены на рис. 1 символом R 

(Rod – стержень)), которые не могут возникать в идеальной ГЦК структуре. Эти 

рефлексы связаны с наличием дефектов упаковки и/или конечной толщиной 

исследуемых образцов. Они происходят от пересечения сферы Эвальда с 

брэгговскими стержнями. Рисунок 1 (e, f) демонстрирует аналогичные картины, 

c a b 

e 

d 

f Рис. 1. Дифракционные 

карты от ГЦК 

структуры кристалла, 

полученного методом 

вертикальной 

депозиции  (a,b,c,d) и 

методом седиментации 

(e,f). 
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полученные для кристалла  синтезированного методом седиментации.  

Наблюдаемые рефлексы также могут быть приписаны ГЦК структуре, хотя на 

дифракционных картинах также видны дополнительные рефлексы ®. 

Дополнительные рефлексы на Рис.1 (e,f) относятся к рассеянию на дефектах 

слоевой упаковки (стержни), и/или к дифракции на соседнем кристаллите. В 

целом, можно заключить, что ГЦК структура опала, полученного методом 

седиментации, довольно редкий случай и большинство изученных кристаллов 

оказывается по структуре ближе к СГПУ, а размер кристаллита не превышает 1 

мм. 

Дифракционные карты для инвертированных кристаллов на основе (a) 

Sn и (b) Bi представлены на Рис.2. Они демонстрируют два крайних случая 

упорядочения опалоподобных структур – СГПУ и ГЦК . На Рис.2 a хорошо 

видно, что (i) линии интенсивности рассеяния – брэгговские стержни – 
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Рисунок 2. Дифракционные карты для (a) Sn, (b) Bi инвертированных опалов.  
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соответствуют оси [001] СГПУ, а (ii) направление перпендикулярное этим 

стержням соответствуют оси [100] СГПУ. Напротив, дифракционные карты 

для Bi инвертированного опала (Рис.2 b) можно охарактеризовать как 

рассеяние на ГЦК структуре. Брэгговские рефлексы проиндицированы 

принадлежащими к плоскости (101) ГЦК структуры. Периодичность 

кристаллической структуры определяли из позиций Брэгговских отражений, 

представленных на Рис. 2 (c, d). На Рис.2  (c) показана зависимость 

интенсивности рассеяния вдоль оси  [100] СГПУ структуры Sn опала. 

Установлены параметры СГПУ структуры  a = b = 295 нм и c = 241 нм. Рис.2 

(d) показывает азимутально усредненный профиль интенсивности рассеяния 

для Bi опала, характеризующегося ГЦК решеткой. Постоянная решетки ГЦК 

структуры равна a = 475  5 нм.  

 

 Заключение 

Методом малоугловой дифракции синхротронного излучения 

исследована структура искусственных опалов, полученных методом 

седиментации, и инвертированных опалоподобных структур на их основе. 

Показано, что получаемые структуры характеризуются чаще всего СГП 

упаковкой, но иногда формируется и ГЦК структура. Это заметно отличает 

опалы от пленок опалов полученных методом вертикального осаждения, к 

которых ГЦК структура преобладает на СГПУ, а послойный порядок  при 

синтезе оказывается выгоднее беспорядка. Таким образом, искусственные 

опалы, полученные седиментацией, формируются в структуры близкие к 

наблюдаемым в природных австралийских опалах (см, например [4,8]). 
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Методы малоуглового рассеяния нейтронов и СКВИД-магнитометрии были 

использованы для изучения магнитной структуры пленок Ni и Co, 

обладающих инвертированной опалоподобной структурой (ИОПС). 

Показано, что геометрические особенности трѐхмерной наноструктуры 

приводят к фрустрациям локальной намагниченности внутри ИОПС. 

Построены карты распределения намагниченности в структуре для 

различных направлений и величины магнитного поля. Установлено также, 

что процесс перемагничивания образцов меняется с уменьшением угла 

между направлением магнитного поля и нормалью к плоскости пленки с 

некогерентного механизма (с завихрениями локальной намагниченности) 

на когерентный поворот. Обнаружены особенности перемагничивания в 

полях, близких к коэрцитивному для кобальтовых образцов толщиной 

менее 4 µм. 

 

Работа выполнена при поддержке совместной программы ДААД и СпбГУ 

«Дмитрий Менделеев» 2012 года, гранта РФФИ 10-02-00634-a, премии 
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российского междисциплинарного научного центра G-RISС – P2012a-11. 
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 Введение 

Инвертированные структуры на основе синтетического опала получаются 

заполнением пустот между сферами полистерола (или SiO2) диаметром от 100 

до 800 нм, имеющими кубическое (ГЦК), гексагональное (ГПУ) или случайное 

гексагональное (СГПУ) упорядочение, требуемым наполнителем. При этом 

инвертированные опалоподобные структуры (ИОПС) наследуют структурный 

порядок от матрицы и обладают физическими свойствами материала-

наполнителя, что определяет их широкое практическое использование.  
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Исследованные в работе пленки синтезированы методом 

электрохимического осаждения никеля или кобальта из раствора 

соответствующего электролита в поры опалоподобной структуры. Эта 

структура, в свою очередь, была получена методом вертикального осаждения 

шаров полистирола диаметром порядка 550 нм на проводящую подложку [1,2]. 

Анализ структуры пленок ИОПС на основе Ni и Co методом малоугловой 

дифракции синхротронного излучения показал наличие ГЦК решетки с 

элементами двойникования вдоль плоскостей типа {111} [3].  

 

2. Обсуждение результатов. 

Эксперименты по малоугловому рассеянию нейтронов проводились на 

установке SANS-2  исследовательского реактора FRG-1 в г. Геестхахт 

(Германия). При проведении эксперимента внешнее магнитное поле H 

величиной до 1.2 Tл прикладывалось вдоль кристаллографических осей ]121[  и 

]101[ . В работе проанализирован магнитный вклад в интенсивность 

нейтронного рассеяния в брэгговских рефлексах, соответствующих системе 

намагниченных кристаллографических плоскостей семейства {202}. Получены 

кривые перемагничивания для этих плоскостей, на основании которых 

построены карты распределения локальной намагниченности в ИОПС для 

различных значений величины и направления магнитного поля. В результате 

можно заключить, что геометрические особенности трѐхмерной 

наноструктуры, во-первых, определяют поведение средней намагниченности с 

приложением внешнего магнитного поля и приводят к фрустрациям локальной 

намагниченности внутри ИОПС при малых значениях внешнего магнитного 

поля. Наличие фрустраций локальной намагниченности было показано в 

температурных измерениях никелевых ИОПС в режиме отогрева после 

охлаждения в нулевом поле (ZFC) и режиме охлаждения при некотором 

значении магнитного поля (FC). Во-первых, наблюдается температурный 

гистерезис намагниченности для режимов FC и ZFC во всем диапазоне 

температур от 4 до 350 К в полях от 10 до 120 мТл, а во-вторых температурная 
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зависимость намагниченности в режиме  ZFC демонстрирует характерные 

особенности (ступени) при Т = 40 К и 220 К, связанные с фрустрациями 

намагниченности в некоторых структурных элементах ИОПС.  

Измерения магнитных характеристик ИОПС на основе никеля и кобальта 

проводились на SQUID-магнетометре Quantum Design MPMS-5S. Магнитное 

поле величиной до 5 T прикладывалось под углом θ к нормали плоскости 

образца от θ = 0º (поле перпендикулярно плоскости пленки) до θ = 90º (поле 

параллельно плоскости пленки) с шагом 10º. Измерения проводили при 

комнатной температуре. 

Для исследования процессов перемагничивания широко используют 

методы измерения угловых зависимостей коэрцитивной силы [4,5]. Измерены 

зависимости величины коэрцитивной силы для ИОПС на основе никеля и 

кобальта от угла θ для образцов различной толщины. Вид зависимостей для 

обоих типов образцов свидетельствует о наличие двух механизмов 

перемагничивания – когерентного поворота магнитных моментов и 

некогерентного механизма (завихрения локальной намагниченности – curling) 

[6-8].  

На кривых перемагничивания кобальтовых образцов толщиной менее 

4 µм, в диапазоне 0º ≤ θ < 20º были обнаружены скачки намагниченности, 

связанные с конкуренцией двумерной плѐночной и анизотропии 

крислаллической решетки кобальта. 

 

3. Заключение 

Полученные результаты свидетельствуют о том, что поведение 

намагниченности в ИОПС определяется конкуренцией следующих факторов – 

анизотропия атомарной структуры материала, особенно завметной в случае 

кобальта, анизотропия пленки, топология опалоподобной структуры, а также 

величина и направление вектора напряженности внешнего магнитного поля. 
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The microwave properties of Ni-based inverted ferromagnetic opal-like film 

with the [111] axis of FCC structure along the normal to the film have been carried 

out in the 2 – 20 GHz frequency band. We observed multiple spin wave resonances 

for the magnetic field applied perpendicular to the film, i.e. along the [111] axis of 

this artificial crystal. For the field applied in the film plane a broad band of 

microwave absorption is observed which does not contain a fine structure. The field 

ranges of existence of the responses are quite different for these two magnetization 

directions. This suggests a collective magnetic ground state or shape anisotropy and a 

collective microwave dynamics for this foam-like material. This result is in 

agreement with SQUID measurements of hysteresis loops for the material. Two 

different models for this collective behavior are suggested which explain 

satisfactorily major experimental results. 
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Fig.1. Raw FMR data. Solid curves: 

differential absorption for the out-of-

plane magnetization direction. Dashed 

lines: anti-derivatives of these curves. 

Dotted lines: differential absorption for 

the in-plane sample magnetization. 

Dash-dot-dotted lines: anti-derivatives of 

these curves. 
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Fig.2. FMR frequencies vs. resonance fields and hysteresis loops taken with SquID. (a) in-plane 

sample magnetization (=0) (b): out-of-plane sample magnetization (=90
o
). Dots: experimental 

FMR data. Dashed fines: fits of the FMR data with the theory of the effective continuous film. 

Thick solid lines: fits with the theory of effective cylinders. Thin solid lines: respective parts of the 

hysteresis loops. Insets: complete hysteresis loops. 
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Анализ моделей упаковки ультрадисперсных частиц кремнезема и 

ксерогелей на основе жидкого стекла, легированного кобальтом 

Н.С. Васильева, А.Д. Фофанов 

 

Петрозаводский государственный университет, Петрозаводск, Республика Карелия, Россия 
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Построены компьютерные модели, состоящие из сферических 

ультрадисперсных частиц, образующих ГЦК упаковку для аморфного SiO2 

и -кварца, ксерогеля на основе жидкого стекла состава Na2O-3SiO2 без 

примесей и с добавлением кобальта. Релаксация сформированных 

кластеров проводилась методом молекулярной динамики. 

Проанализировано расположение атомов в области ближнего упорядочения 

на основе рассмотрения картины рассеяния рентгеновских лучей 

сформированными кластерами на различных этапах молекулярно-

динамического эксперимента. 

 

Исследования проведены при поддержке Федеральной целевой программы 

«Научные и научно-педагогические кадры инновационной России» на 

2009-2013 гг. № П801 от 24 мая 2010 г. 

 

При рентгенодифракционном исследовании ксерогелей на основе 

натриевого жидкого стекла было обнаружено, что на дифракционной картине 

от некоторых образцов наблюдается дополнительный диффузный максимум 

под малыми углами рассеяния. Положение и интенсивность данного пика 

существенно изменяется в зависимости от условий синтеза, хранения и под 

влиянием различных добавок-модификаторов [1, 2]. (Рис.1). 

Одной из возможных причин появления данного максимума является 

упорядоченное расположение неоднородностей электронной плотности в 

материале. Для проверки этого предположения было проведено построение 

различных кластеров атомов и их релаксация методом молекулярной динамики 

(МД). Был выполнен для каждого кластера расчет теоретических картин 

рассеяния рентгеновских лучей, из которых вычислялись распределения 

интерференционных функций  

H(S) и одномерных парных функций D® [3,4], фактически характеризующих 

парную корреляцию во взаимном расположении атомов во всем кластере. 

Данные кластеры формировались в виде совокупностей сферических (или 
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почти сферических) частиц по типу плотнейших (ГЦК, ГПУ) упаковок 

одинаковых частиц (опалоподобные упаковки). Сами частицы варьировались 

по размеру и по внутренней структуре.  

Рис. 1. Кривые распределения интенсивности рассеяния (в электронных единицах): a) 

образец с интеркалированными в силикатную матрицу ионами кобальта; b) образец 

ксерогеля, полученного дегидратацией в условиях микроволнового нагрева. 
 

При проведении МД эксперимента для описания межатомных 

взаимодействий был выбран потенциал в форме Борна-Майера-Хиггинса, 

коэффициенты в котором взяты из работ [5, 6]. Анализ картин рассеяния, 

интерференционных функций и парных функций для кластеров в исходном 

состоянии и в процессе эволюции при релаксации методом МД позволяет 

установить наиболее вероятную структурную модель кластера. 

Для кластеров, сформированных из сферических частиц аморфного и 

кристаллического (-SiO2) кварца установлено, что положение на кривой H(S) 

дополнительного диффузного максимума соответствует межатомному 

расстоянию между центрами частиц. В процессе МД эксперимента сферическая 

форма частиц нарушается, происходит формирование пор неоднородных по 

форме и по размерам, образованных цепочками кремний-кислородных 

тетраэдров (по типу цеолитной структуры). На кривой H(S) в результате МД 
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эксперимента интенсивность дополнительного диффузного максимума 

уменьшается. Аналогичная ситуация наблюдается и для системы Na2O-3SiO2.  

Для системы с кобальтом была построена модель, состоящая из 

сферических частиц состава Na2Si3O7, окруженных тонким слоем CoO. В 

результате МД эксперимента наблюдаемый малоугловой пик на H(S) 

сохранился. Можно предположить, что ионы кобальта, внедряясь в структуру, 

соединяются с двумя свободными атомами кислорода, находящимися в 

вершинах соседних кремний-кислородных тетраэдров и, тем самым, 

дополнительно фиксируют их положение друг относительно друга (Рис.2).  

 

Рис. 2. Атомные конфигурации исходного (a) кластера из сферических частиц состава 

Na2Si3O7, окруженных тонким слоем CoO и после 500000 шагов МД эксперимента (b). 
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Динамическая дифракция света в опалоподобных фотонных кристаллах: 
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В модели одномерной пространственно периодической среды с 

синусоидальным профилем диэлектрической проницаемости рассчитаны 

спектры брэгговского отражения света от опалоподобной фотонно-

кристаллической пленки. Установлено, что аналитическая теория 

динамической дифракции корректно описывает результаты численного 

моделирования независимо от толщины пленки. 

 

Работа выполнена при поддержке Программы развития Санкт-

Петербургского государственного университета (НИР № 11.37.23.2011).  

 

PACS: 42.70.Qs, 42.25.Fx, 78.40-q, 42.79.Fm 

 

Продемонстрированная в серии работ [1-4] возможность практического 

использования динамической теории дифракции (ДТД) света для описания 

сложных оптических явлений, наблюдаемых при изучении фотонных 

кристаллов (ФК), показывает, что в этой теории заложен мощный инструмент 

для развития представлений о физике взаимодействия электромагнитного поля 

со сложными ФК системами. Основным преимуществом ДТД является то, что 

она основана на ясных физических допущениях и фактически не выходит за 

рамки простых аналитических расчетов. В этом заключается принципиальное 

отличие ДТД от разнообразных подходов (см., например, [5]) к численному 

решению дифракционных задач, использующих методы полного 

электродинамического расчета, которые, по существу, представляют собой 

форму численного эксперимента и поэтому не дают удовлетворительных 

ответов на вопросы о механизмах формирования спектров. 

В настоящей работе (в развитие ранее полученных теоретических и 

экспериментальных результатов [1-4]) обсуждается модель опалоподобного ФК 

с одномерной периодичностью эффективной диэлектрической проницаемости 

)(zs . Такая модель хорошо подходит для описания экспериментальных 

mailto:konstantin.romanenko@student
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данных по брэгговскому отражению света [3,6] за исключением специфических 

эффектов многоволновой дифракции света, обусловленных трехмерной 

структурой кристалла. 

Зависимость )(zs  получается в результате усреднения трехмерно 

периодической диэлектрической функции опалоподобного ФК по 

направлениям, лежащим в плоскости (111): 

      zfzfz sbsas  1 ,     (1) 

где a  и b  – диэлектрические постоянные сферообразных частиц, из которых 

собран ФК, и межчастичного пространства (пор), соответственно, а  zf s  – 

одномерная эффективная функция заполнения ФК материалом частиц. 

 

Рис. 1. Эффективная функция заполнения    Lzsfzsf   идеальной опалоподобной ФК 

пленки (состоящей из 6 монослоев) с периодом L  вдоль направления [111] (сплошная 

кривая). Пунктирной кривой показана 1-ая  урье-гармоника функции  zsf , фигурируемая в 

модели динамической дифракции света. 

 

На рис.1 показан универсальный профиль  zf s  идеального (без учета 

межчастичного спекания [3]) опалоподобного ФК с плотной упаковкой шаров. 

Функция заполнения  zf s  (сплошная кривая) сопоставляется с ее 1-ой  урье-

гармоникой (пунктирная кривая), которая фигурирует в расчетах оптических 
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спектров отражения и пропускания, выполняемых в рамках ДТД. Мы видим, 

что гармоническая аппроксимация функции заполнения в случае опалов 

является хорошим приближением, что обосновывает возможность 

практического использования ДТД для интерпретации экспериментальных 

оптических спектров. 

Поскольку ДТД строится с учѐтом пространственной периодичности 

среды, то возникает вопрос о пределах применимости такой теории в условиях, 

когда толщина ФК пластинки становится порядка или меньше периода L 

функции  zsf . Ответ на поставленный вопрос получен нами путѐм сравнения 

спектров отражения, рассчитанных в рамках ДТД, со спектрами, полученными 

с использованием прямого численного моделирования, основанного на методе 

матрицы переноса: ДТД согласуется с численным моделированием при любом 

количестве периодов структуры в спектральном диапазоне вблизи нижайшей 

по энергии стоп-зоны. 
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Получение коллоидных пленок различной степени структурной 

упорядоченности из монодисперсных сферических частиц SiO2 
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Исследован процесс коагуляции суспензий монодисперсных сферических 

частиц SiO2 под влиянием коагулирующих добавок (C16H33N(CH3)3Br, NH4Cl, 

HCl, детонационный наноалмаз). Выращены пленки фотонных кристаллов и 

фотонных стекол методами седиментации и вертикального осаждения. 

Измерены спектры отражения и пропускания, проведен структурный анализ 

полученных пленок и рассчитаны значения корреляционных длин. 

Продемонстрирована возможность контролируемого изменения степени 

структурного упорядочения коллоидных пленок введением заданного 

коагулянта определенной концентрации в исходную суспензию. 

 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (грант № 11-02-00865) и 

программой фундаментальных исследований ОФН РАН. 

 

PACS: 81.16.Dn, 82.70.Dd , 61.46.Df 

 

В последнее время наблюдается возрастающий интерес к 

неупорядоченным системам, состоящим из монодисперсных сферических 

частиц (МСЧ) и не имеющим позиционного порядка, - фотонным стеклам (ФС). 

На основе ФС могут быть созданы безрезонаторные микролазеры (random 

lasers) [1]. До настоящего времени трехмерные фотонные кристаллы (ФК), 

содержащие заданное количество дефектов (вакансий) [2], и ФС [3] были 

получены только на основе полимерных МСЧ. В данной работе показана 

возможность контролируемого изменения структурной упорядоченности 

пленок, состоящих из химически и термически стойких МСЧ кремнезема 

(МСЧК), путем контролируемого варьирования агрегативной устойчивости 

ростовой суспензии и исследованы оптические свойства синтезированных 

пленок. 

Изучен процесс коагуляции суспензий МСЧК при изменении состава 

дисперсионной среды, а также при введении другой дисперсной фазы. 

Определены значения концентраций для четырех добавляемых коагулянтов 
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(HCl, цетилтриметиламмоний бромид (ЦТАБ), NH4Cl, детонационный 

наноалмаз (ДНА)), вызывающих быструю (в течение 10 минут после 

добавления) коагуляцию МСЧК. 

 

Рис.1. (a) АСМ изображения поверхности пленок и графики соответствующих 

автокорреляционных функций, (b) спектры отражения и пропускания коллоидных пленок. 

1 – вертикальное осаждение без коагуляции МСЧК, 2-6 – седиментация с добавлением: 2 –

 HCl (без коагуляции), 3 – ДНА (без коагуляции), 4 – NH4Cl (с коагуляцией), 5 – HCl (с 

коагуляцией), 6 – ЦТАБ (с коагуляцией). 
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Выращены образцы коллоидных пленок из суспензии МСЧК диаметром 

d=380±10 nm. Типичные толщины пленок, полученных методами 

вертикального осаждения и седиментации, составили ~12 m и 150-250 m, 

соответственно. 

На рис. 1a представлены АСМ изображения полученных пленок, а также 

графики соответствующих автокорреляционных функций F(). Для определения 

степени упорядоченности пленок рассчитаны значения корреляционных длин (lc) 

для каждого образца. Расчетные значения варьируются в диапазоне 0.33d-5.9d . 

На рис. 1b представлены спектры отражения и пропускания пленок ФК и 

ФС (на вставке представлен спектр пропускания образца №2 в логарифмическом 

масштабе). Наиболее упорядоченный образец №1 обладает наилучшими фотонно-

кристаллическими свойствами (максимальная интенсивность брэгговских линий в 

спектрах отражения и пропускания). По мере уменьшения степени 

упорядоченности пленок наблюдается уменьшение интенсивности брэгговских 

линий и их уширение. Также резко падает пропускание пленок вследствие 

многократного рассеяния света. Результаты оптических исследований 

демонстрируют возможность контролируемого постепенного перехода от ФК 

структуры к структуре ФС. 

Таким образом, показана возможность плавного изменения структурной 

упорядоченности и получения полностью разупорядоченных пленок (фотонных 

стекол) посредством контролируемого изменения агрегативной устойчивости 

исходных суспензий монодисперсных сферических частиц кремнезема. 

Полученные коллоидные пленки могут представлять интерес для фотоники, 

лазерной техники и медицины. 
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Многоступенчатым методом Штобера получены коллоидные частицы 

диоксида кремния диаметром 200-400 нм со стандартным отклонением 

порядка 4 %. Изготовлены композиты из указанных частиц, упорядоченных 

в фоторезисте.  

 

PACS: 81.16.Be, 81.16-c, 62.23.Pq, 62.23.St, 83.80.Hj 

 

Узкодисперсные частицы диоксида кремния субмикронных и 

нанометровых размеров могут быть получены с использованием 

одностадийного метода Штобера [1], многоступенчатого варианта данного 

метода [2, 3], метода гидролиза тетраэтоксисилана (ТЭОС) в присутствии 

аминокислот [4, 5] и комбинированного подхода [6]. Для целей получения 

фотонных кристаллов опалового типа, рассчитанных на видимую область 

спектра, обычно требуются частицы диаметром 200-300 нм. Однако метод [4, 5] 

не позволяет получать частицы диаметром свыше 100 нм, а недостатками 

комбинированного метода являются большая длительность и сложность 

процесса. В этой связи нами были изучены возможности многоступенчатого 

метода Штобера. 

Был выбран простейший вариант многоступенчатого синтеза при 

комнатной температуре (22 °C). На первом этапе методом Штобера 

производился синтез зародышей диаметром 50-70 нм, после чего они 

доращивались до требуемых размеров путем последовательного добавления 

новых порций ТЭОС. Основное внимание было уделено вопросу размера  

порций ТЭОС на первом и последующих этапах, поскольку, в соответствии с 
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[2, 6], низкая концентрация зародышей, получаемых на первом этапе, и 

превышение критической концентрации ТЭОС на последующих этапах 

приводили к зарождению вторичных частиц. Были найдены условия, при 

которых воспроизводимо получались коллоидные частицы диаметром от 200 до 

500 нм со стандартным отклонением порядка 4 % (Рис. 1). 

 

Рис. 1. Электронно-микроскопическое изображение частиц SiO2 диаметром 440 нм. 

  

Полученные частицы были использованы для изготовления композитов 

типа опал-фоторезист. Самопроизвольное упорядочение частиц SiO2 

происходило в жидкой среде фоточувствительной смолы ETPTA, после чего 

осуществлялась фотополимеризация последней. Данные композиты обладают 

ярко выраженными фотоннокристаллическими свойствами и перспективны для 

целей создания селективных отражательных элементов и лазерных генераторов 

[7, 8].  
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Электрохимическое формирование  
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В данной работе рассматриваются 2 типа магнитоплазмонных фотонных 

кристаллов: Ni/Au и Au/Ni инвертированные опалы. Ni/Au структуры 

получали путем электрокристаллизации Au на поверхности никелевых 

инвертированных опалов из коммерчески доступного цитратного 

электролита золочения. Для получения Au/Ni структур проводилась 

оптимизация условий формирования Au инвертированных опалов. 

Однородные по толщине образцы получали из электролита состава 0.005 М 

HauCl4, 0.7 M HclO4, 3.5 M C2H5OH при Ed = 0,5 В относительно Ag/AgCl 

электрода сравнения.  

 

Работа выполнена при финансовой поддержке ФЦП «Научные и научно-

педагогические кадры инновационной России» (грант № 14.740.11.0256) и 

РФФИ (гранты № 10-03-01014-а и № 11-03-12121-офи-м-2011).  

 

PACS: 78.20.Ls, 42.70.-a. 

 

Фотонные кристаллы, позволяющие управлять оптическим излучением, 

представляют большой интерес для современной оптики. Распространенными 

примерами таких структур являются коллоидные кристаллы (КК), состоящие из 

плотноупакованных сферических частиц, и инвертированные опалы, 

получаемые путем заполнения пустот коллоидных кристаллов с последующим 

удалением матрицы. Следует отметить, что особое внимание исследователей 

привлекают магнитные металлические инвертированные опалы как основной 

элемент фильтров и сверхбыстрых оптических переключателей, основанных на 

магнитооптическом эффекте Керра. В таких структурах происходит усиление 

эффекта Керра по сравнению с неструктурированными материалами за счет 

возбуждения поверхностных плазмон-поляритонов [1]. Однако в магнитных 

металлах, из-за высокого поглощения ими оптического излучения, 

возникающие плазмоны быстро затухают. Поэтому актуальной задачей 

является изучение магнитооптических свойств магнитоплазмонных структур, 

обладающих периодичностью и состоящих как из благородного металла, в 

mailto:natalia.nn21@gmail
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котором хорошо возбуждаются плазмоны (Au), так и из магнитного материала 

(Ni). 

Целью настоящей работы является оптимизация условий 

электрохимического формирования металлических (Ni/Au и Au/Ni) 

инвертированных опалов и исследование их магнитооптических свойств. На 

первом этапе работы были получены малодефектные коллоидные кристаллы 

методом вертикального осаждения монодисперсных полистирольных частиц 

при приложении постоянного электрического поля перпендикулярно подложке. 

Пленки КК использовали в качестве матриц для электрохимического 

формирования металлических инвертированных опалов. Получение Ni/Au 

структур проводили путем электрокристаллизации Au на поверхности 

никелевых инвертированных опалов из коммерчески доступного цитратного 

электролита золочения марки 04-3Г с концентрацией металла 10 мг/л. По 

данным РЭМ благородный металл равномерно покрывает поверхность 

никелевой структуры. Следует отметить, что электрохимическое осаждение 

золота в пустотах коллоидных кристаллов из данного электролита приводило к 

отслаиванию полистирольного темплата. Поэтому для получения Au и Au/Ni 

структур был предложен альтернативный электролит золочения следующего 

состава: 0,005 М HauCl4, 0,1 M HclO4, 3,5 M C2H5OH. В этом случае золото 

полностью заполняло пустоты коллоидного кристалла, однако полученные 

пленки характеризовались неоднородностью по толщине. Равномерность 

толщины золотых инвертированных опалов удалось достичь путем увеличения 

концентрации хлорной кислоты в электролите до 0,7 М при потенциалах 

осаждения Au в интервале 0,5 ’ 0,8 В относительно Ag/AgCl электрода 

сравнения. 
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Показана возможность использования рентгеновской дифракции в режиме 

скользящей геометрии для изучения процессов роста опалоподобных 

кристаллов из коллоидного раствора в in-situ экспериментах. Установлено, 

что в области динамического мениска монодисперсные сферические 

частицы концентрируются под действием капиллярных сил. На границе 

раздела фаз воздух – жидкость – твердое тело происходит упорядочение 

частиц, а в процессе высыхания (в области над мениском) формируется 

кристаллическая структура. Анализ наблюдаемых брэгговских рефлексов и 

форм фактора сферической частицы указывает на то, что полученные 

опалоподобные пленки состоят из сфер диаметром 200 ± 10 нм, 

формирующих плотноупакованные гексагональные слои, расположенные 

параллельно поверхности подложки. Характерная корреляционная длина 

вдоль нормали к подложке составляет 550 ± 50 нм. Данные рентгеновской 

дифракции подтверждаются изображениями поверхности кристалла, 

полученными сканирующей электронной микроскопией. 

Работа выполнена при поддержке Российского фонда фундаментальных 

исследований (грант № 10-02-00634-а).  

 

PACS: 64.70.pv, 61.05.cf, 61.05.cm  

 

1. Введение 

Искусственные опалы (ИО) состоят из субмикронных монодисперсных 

сферических частиц, которые упорядочиваются преимущественно в 

гранецентрированную кубическую структуру [1-3]. Основной проблемой в 

изготовлении пленок ИО являются дефекты, формируемые на каждом этапе 

синтеза, которые приводят к ухудшению оптических свойств материала [4]. 

В настоящее время, основным методом изготовления высоко-качественных 

пленок ИО, размером до нескольких квадратных сантиметров, является 

вертикальное осаждения из коллоидного раствора. При вертикальном 
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осаждении мениск движется вдоль вертикально фиксированной подложки, 

которая определяет направление роста ИО. 

Процессы роста опалоподобных пленок были изучены экспериментально 

и теоретически многими группами [5-11]. Однако, механизм, описывающий 

образование пленки трехмерного коллоидного кристаллов пока не представлен. 

В данной работе было проведено исследование образования ИО пленки в 

области подвижного мениска методом рентгеновской дифракции в режиме 

скользящей геометрии в in-situ экспериментах с целью установления области 

образования кристаллической структуры.  

 

2. Методы исследования 

Эксперименты по рентгеновской дифракции в режиме скользящей 

геометрии были проведены на установке ID10B (TRIKA II) Европейского 

центра синхротронного излучения (ESRF, Гренобль, Франция). Использовали 

горизонтальный монохроматический пучок с длиной волны  = 0,5675 Å 

(энергией E =22 keV) и размером 20 × 50 µм
2
. Пленку осаждали на 

монокристаллическую кремневую подложку из коллоидного раствора 

монодисперсных полиметилметакрилатных (PMMA) частиц с диаметром  200 

нм. Угол падающего пучка был фиксирован и составил 0.05 град, таким 

образом, площадь освещенной поверхности составила 15 × 0,02 мм
2
. 

Дифракционные картины регистрировались на двумерном детекторе Maxipix с 

размером пикселя 55 µм. Температура коллоидного раствора поддерживалась 

на уровне (50 ± 2). Сканирование проводилось непрерывно вдоль 

вертикальной оси подложки с шагом 50 µmм. 

Полученные образцы были исследованы в дальнейшем на полевом 

эмиссионно-электронном сканирующем микроскопе Supra 50 VP instrument 

(LEO). 
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3. Результаты 

На Рис.1(a-c) представлены картины рассеяния, соответствующие 

различным позициям рентгеновского пучка по отношению к тройной границе 

раздела. Когда пучок проходит через суспензию, вдали от мениска (Рис.1a), то 

рассеяния не наблюдается, что связано с низкой концентрацией частиц, и 

небольшим контрастом между 

частицами PMMA и водой. 

Тем не менее, вблизи 

трехфазной границы раздела 

(край мениска) на 

дифрактограмме наблюдаются 

концентрические кольца, 

описываемые распределением 

интенсивности форм-фактора 

сферической частицы. Выше 

края мениска, число колец 

увеличивается (Рис. 1с). 

Проведенный анализ 

интенсивности рассеяния 

форм-фактора частицы с 

учетом полидисперности и 

функции разрешения самой 

установки, показал, что размер 

частицы составляет 206 нм, что согласуется с данными СЭМ. 

Дифракционная картина от упорядоченной части образца представлена 

Рис.1 d. Она состоит из двух вкладов – дифракции от кристаллитов ИО 

(структурный фактор), а также дифракции отдельных частиц (форм- фактор) – 

которые друг на друга. Брегговские пики могут быть отнесены к 

гексагональной структуре. По ширине пиков с учетом функции разрешения, 

Рис.1 Дифракционные картины полученные в 

результате сканирования поверхности подложки в 

вертикальном направлении. Числа показывают 

положение падающего пучка относительно края 

мениска: (a) под мениском; (b) на краю мениска; (c) 

и (d) выше мениска. 
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определена когерентная корреляционная длина в направлении 

перпендикулярном подложке, 

которая составила 550 ± 50 нм. 

На Рис. 2 представлены данные 

СЭМ. Видно, что поверхность 

пленки представляет 

плотноупакованный 

гексагональный слой 

сферических частиц, содержащий 

точечные и линейные дефекты. 

На вставке приведено Фурье-

преобразование 

микрофотографии поверхности 

образца, сдвоенные пики свидетельствуют о наличии доменной структуры в 

этой локальной области. 

 

 Заключение 

Показано, что рентгеновская дифракция в режиме скользящей геометрии 

может успешно применяться для исследования процессов роста коллоидных 

кристаллов субмикронного размера в области динамического мениска. 

Представленные результаты дают возможность утверждать, что процесс 

кристаллизации начинается на трехфазной границе раздела, и, возможно, 

продолжается во время высыхания  кристалла, т.е. выше мениска.  

 

Список литературы 

[1] X. Checoury, S. Enoch, C. Lopez, A. Blanco, Appl. Phys. Let., 90(16), 61131 (2007). 

[2] J. Hilhorst, V.V. Abramova, A. Sinitskii, N.A. Sapoletova, K.S. Napolskii, A.A. Eliseev, D.V. 

Byelov, N.A. Grigoryeva, A.V. Vasilieva,W.G. Bouwman, K. Kvashnina, A. Snigirev, S.V. 

Grigoriev, A.V. Petukhov, Langmuir, 25, 10408 (2009). 

[3] A.V. Vasilieva, N.A. Grigoryeva, A.A. Mistonov, N.A. Sapoletova, K.S. Napolskii, A.A. 

Eliseev, A.V. Lukashin, Yu.D. Tretyakov, A.V. Petukhov, D. Byelov, D. Chernyshov, A.I. 

Okorokov, W.G. Bouwman, S.V. Grigoriev, J. Physics:Conference Series, 247, 012029 (2010). 

[4] Zhi-Yuan Li, Zhao-Qing Zhang, Phys. Rev. B, 62, 1516 (2000) 

Рис.2 Данные СЭМ полученные после 

проведения in-situ эксперимента по дифракции в 

режиме скользящей геометрии. На вставке 

представлено Фурье – преобразование 

микрофотографии поверхности образца. 



 185 

[5] Z.Jiang, X. M. Lin, M. Sprung, S. Narayanan, J. Wang, J. Nano Lett, 10(3), 799 (2010) 

[6] A.S. Dimitrov, K. Nagayama, Langmuir, 12(5), 1303 (1996) 

[7] N.D.Denkov, O.D. Velev, P.A. Kralchevsky I. Ivanov, H. Yoshimura, K. Nagayama, Nature, 

26, 361(1993) 

[8] N.D.Denkov, O.D. Velev, P.A. Kralchevski, I. Ivanov, H. Yoshimura, K. Nagayama, Langmuir, 

8(12), 3183(1992) 

[9] L.L.Meng, H. Wei, A. Nagel, B.J. Wiley, L.E. Scriven, D.J. Norris, J. Nano Lett, 6, 2249(2006) 

[10] M. Ishii, M. Harada, H. Nakamura, Soft Matter, 3, 872 (2007) 

[11] Q. Yang, L. Gao, V. Sharma, J. Luo, D. Li, Q.Meng, Langmuir, 24, 11518 (2008) 

[12] P. Kralchevsky, V. Paunov, I. Ivanov, K. Nagayama, Journal of Colloid and Interface Science, 

151(1), 79 (1992) 



 186 



 187 

Малоугловая рентгеновская дифракция инвертированных опалоподобных 

пленок никеля различной толщины 

А.В. Чумакова, С.В. Григорьев, А.А. Мистонов∗, Н.А. Григорьева∗,  

Н.А. Саполетова∗∗, К.С. Напольский∗∗, А.В.Петухов∗∗∗, Д. Белов∗∗∗,  

W. Bouwman∗∗∗∗ 

 

Петербургский институт ядерной физики НИЦ КИ, Гатчина, Ленинградская обл., Россия 

∗ 
Санкт-Петербургский государственный университет, Санкт-Петербург, Россия 

∗∗ Московский государственный университет им. М.В. Ломоносова, Москва, Россия 

∗∗∗ 
Debye Institute, Utrecht University, Utrecht, the Netherlands 

∗∗∗∗Delft Technical University, Delft, the Netherlands 

 

E-mail: chumakova@lns.pnpi.spb.ru 

 

Представлены результаты ультра-малоугловой дифракции синхротронного 

излучения на инвертированных опалоподобных пленках на основе никеля 

толщиной 26, 17, 8, 4 слоев исходной матрицы. Определены параметры 

решетки, степень упорядоченности кристалла. Показано, что с увеличением 

числа слоев мозаичность кристалла уменьшается. Реконструкция обратного 

пространства инвертированных кристаллов, свидетельствует о наличии 

нарушений укладки плотноупакованных гексагональных слоев по всем 

кристаллографическим направлениям семейства [111], а не только 

расположенного по нормали к подложке. 

 

Работа выполнена при поддержке Российского фонда фундаментальных 

исследований (грант № 10-02-00634-а).  

 

PACS: 64.70.pv, 61.05.cf, 61.72.Dd, 61.72.Nn  

 

Изменение физических свойств связанное с переходом от двумерной (2D) 

к трехмерной (3D) структуре, вызывает в последнее время особый интерес. 

Структурные переходы 2D-3D описаны для кластеров, тонких пленок и 

коллоидных кристаллов. В данной работе показаны дифракционные 

особенности переходов от 2D к 3D структуре пленочных опалоподобных 

кристаллов (ОК). 

Пленки инвертированного опалоподобного кристалла на основе никеля 

были получены методом электроосаждения металла в поры искусственного 

опала. Методом ультра-малоугловой дифракции синхротронного излучения 

был получен набор дифракционных картин. Эксперимент проводился в режиме 

качания образца в диапазоне углов (-70, 70) с шагом 1. С помощью анализа 
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дифракционных данных с последующей реконструкцией обратного 

пространства было установлено, что средняя величина постоянной решетки ОК 

в терминах гранецентрированной кубической структуры (ГЦК) составляет a0 = 

790  15 нм, и совпадает в пределах ошибки для всех исследуемых кристаллов. 

Определено сосуществование ГЦК двойников с различными 

последовательностями упаковки слоев в кристалле (ABCABC…и ACBACB…). 

Найдено, что мозаичность кристалла в плоскости пленки уменьшается с 

увеличением числа слоев, что связано с большей мозаичностью нижних слоев 

матрицы по сравнению с верхними слоями. 

 

Рис.1 Реконструкция обратного пространства 

инвертированного опалоподобного кристалла на основе 

никеля толщиной в 26 слоев исходной матрицы. 
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Реконструкция обратного пространства инвертированных ОК показала 

(рис.1), что нарушение последовательности укладки слоев по всем 

направлениям [111]. При этом, доминируют нарушения в направлении 

совпадающем с нормалью к подложке. 
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В настоящей работе представлено исследование оптимальных условий 

формирования инвертированных опалов на основе Ge методом 

электрохимического осаждения, а также подбор подходящего материала 

подложки, используемой для получения образцов.  

 

Работа выполнена при финансовой поддержке ФЦП «Научные и научно-

педагогические кадры инновационной России» (грант № 14.740.11.0256) и 

РФФИ (гранты № 10-03-01014-а и № 11-03-12121-офи-м-2011). 

 

PACS: 42.70Qs, 82.45Qr 

 
 

В настоящее время большой интерес ученых вызывают фотонные 

кристаллы (PhC) – материалы, структура которых характеризуется строго 

периодическим изменением коэффициента преломления на масштабах, 

сопоставимых с длиной волны света. Такие структуры характеризуется 

наличием фотонных запрещенных зон – спектральных диапазонов, 

запрещенных для распространения электромагнитного излучения во всех или 

определенных кристаллографических направлениях. Благодаря этим свойствам 

PhC применяют в различных оптических устройствах, лазерах и волноводах. 

Однако наиболее перспективными материалами являются фотонные кристаллы, 

обладающие в некотором диапазоне энергий полной фотонной запрещенной 

зоной, когда распространение света в структуре запрещено во всех 

направлениях.  

Полная фотонная запрещенная зона может наблюдаться в материалах с 

высоким оптическим контрастом, ГЦК структурой, состоящих из частиц 

несферической формы. Все эти условия сочетаются в инвертированных опалах 

на основе Ge, являющегося прозрачным в ИК-области и обладающего высокой 

диэлектрической проницаемостью (~16). Инвертированную структуру 
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получают путем заполнения пустот в коллоидном кристалле (CC) требуемым 

веществом с последующим удалением темплата.  

Таким образом, целью данной работы является получение 

инвертированных опалов на основе Ge методом электрохимического осаждения 

и исследование их оптических свойств. Для достижения этой цели необходимо, 

чтобы используемая для получения коллоидных кристаллов подложка обладала 

высокой проводимостью и была прозрачной в ИК области спектра. К 

сожалению, очень сложно подобрать материал, который бы обладал 

одновременно двумя этими качествами. Поэтому значительная часть этой 

работы посвящена подбору и тестированию подложки, а также оптимизации 

условий синтеза СС. 

Для получения CC использовали монодисперсные микросферы на основе 

полистирола диаметром 555±35 nm, которые были получены методом 

безэмульгаторной полимеризации стирола в присутствии персульфата аммония 

в качестве инициатора. Результаты исследований методом электрофореза 

показали, что поверхность микросфер заряжена отрицательно (ζ=-36.1±4.3 mV), 

а суспензия является стабильной.  

Перед формированием СС поверхность монокристаллической Si (100) 

подложки очищали в несколько стадий. На первом этапе проводили очистку 

поверхности подложки от органической фазы. Для этого пластинку 

выдерживали в растворе H2SO4:H2O2 = 5:1 при 100 ˚C в течение 10 min. Для 

удаления оксидного слоя ее поверхность травили в концентрированном 

растворе HF в течение 20 min при комнатной температуре. Полученные 

кремниевые пластинки прозрачны в ИК области (пропускание T > 50 % в 

диапазоне λ = 1000-3000 нм), но они характеризуются высоким поверхностным 

электрическим сопротивлением (R ~ 1 MΩ/сm). Для понижения сопротивления 

пластинок на их поверхность наносили тонкий слой Cr (5 nm), при этом 

сопротивление образца понижается на несколько порядков (до 1 kΩ/сm), а 

пропускная способность в ИК диапазоне снижается незначительно (T > 40%). 

Таким образом, в качестве подложки в данной работе было решено 
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использовать кремниевую пластину, на которую напыляли слой Cr толщиной 5 

nm.  

CC получали методом вертикального осаждения полистирольных 

микросфер (PS) из их водных суспензий (концентрация 0.15 – 0.3 об. %) на 

поверхность Cr/Si подложек, с приложением внешнего электрического поля 

(0.3 – 0.7 V/cm) при 45 ˚C в течение 36 часов. Оказалось, что при использовании 

суспензии микросфер с концентрацией 0.15 об. % при E = 0.6 V/cm на катоде 

получаются образцы с высоким качеством структуры.  

Получение инвертированных опалов на основе германия проводили при 

постоянном потенциале -1,8 V в течение 4 часов в трехэлектродной 

электрохимической тефлоновой ячейке, где в качестве рабочего электрода 

использовали CC на Cr/Si пластинке, электрода сравнения – серебряную 

проволоку, а вспомогательного электрода – платиновое кольцо. Ячейку 

продували непрерывно в процессе синтеза аргоном. В качестве электролита 

использовали смесь ионной жидкости EMIM или EMIBF4 (V = 5 ml) и GeCl4 (V 

= 0.1 ml). При использовании первого электролита плотность тока осаждения 

Ge была очень низкой (10
-6

 A/cm
2
), что объясняется высокой вязкостью ионной 

жидкости EMIM. Плотность тока из электролита с использованием EMIBF4 

была на несколько порядков выше, однако, инвертированные опалы 

формировались лишь на небольших участках подложки. Следовательно, в 

дальнейшем планируется варьировать условия осаждения Ge (потенциал, 

состав электролита) для определения оптимальных параметров. 
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POWER INTERACTION
WITH MATTER

HIGH ENERGY ELECTRONS AND CHARACTERISTIC
X-RAYS UNDER THE ACTION OF RELATIVISTIC

INTENSE SHORT LASER PULSES ON METALS

Andreev N.E.∗1, Khishchenko K.V.1, Kostenko O.F.1,
Levashov P.R.1, Povarnitsyn M.E.1, Rosmej O.N.2,

Veysman M.E.1, Fortov V.E.1

1JIHT RAS, Moscow, Russia, 2GSI, Darmstadt, Germany
*andreev@ras.ru

In the interaction of high intensity laser pulses with a solid, collective
absorption mechanisms transfer part of the laser energy into hot elec-
trons, which are accelerated to multi-keV energies and penetrate into the
cold solid behind the surface plasma, where they generate characteristic
x-rays via K-shell ionization. These energetic photons with energies above
20 keV can be used for monochromatic backlighting of high Z targets (Al–
Pb) heated by heavy ion beams in future experiments at GSI. To optimize
x-ray source using the possibilities given by the PHELIX-laser facility at
GSI, variations and control of the PHELIX-laser contrast are planned to
be done by using thin foils placed in front of the x-ray target for reduc-
tion of the nanosecond ASE prepulse interaction with the target. As x-ray
target material, thin electrically isolated foils of Ag (EKa

= 21 keV) will
be used in order to provide the electron-flux recirculation. Current capa-
bilities of PHELIX provide possibilities for fundamental investigations of
mechanisms of the laser energy transformation to the component of high
energy electrons in the important region of relativistic laser intensities.

In order to describe planned experiments with intense laser pulses act-
ing upon solid targets, we develop the model, which includes description
of the laser energy absorption, ionization, heating and expansion of target
substance, the electron-ion relaxation and the ponderomotive force. For
completeness of the model the two-temperature equation of state is used for
each substance under consideration. To take into account real properties
of metals, we suggest models of optical and transport properties of plasma,
which are valid in the range from solid density degenerate plasma to ideal
one and permit to include into consideration available phenomenological
data on the initial metal state of a target. This code was employed in a
pilot 1-D modelling of the transparency of thin foil to analyze a possibility
to vary the PHELIX prepulse on the x-ray target. Substantial reduction
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of the laser prepulse is demonstrated. Obtained results permit to plan
experiments using PHELIX with a variable prepulse and controllable pre-
plasma production on the x-ray target for investigation and optimization
of the hot electron generation and Ka emission.

INTERACTION OF INTENSE EUV PULSES
WITH MATTER

Bartnik A.∗, Fiedorowicz H., Jarocki R., Kostecki J.,
Szczurek M., Wachulak P.

MUT, IOE, Warsaw, Poland
*abartnik@wat.edu.pl

Extreme ultraviolet (EUV) is strongly absorbed in any kind of matter.
A single EUV photon is capable to ionize any atom or molecule. The
resulting photoelectron carries enough energy to break any chemical bond.
It means that the EUV radiation regardless of its intensity can modify
molecular structures of chemical compounds. In case of sufficiently high
intensity the bond breaking leads to efficient material ablation.

In this work interaction of intense EUV pulses with different materials
was investigated. The EUV source used for the investigation is based on a
double-stream gas-puff target created in a vacuum chamber synchronously
with the pumping laser pulse. The gas puff target is irradiated with 3 ns
Nd:YAG laser pulses with energy of 0.8 J and repetition rate of 10 Hz.
The target is formed by pulsed injection of Kr, Xe or a KrXe mixture into
a hollow stream of helium. The EUV radiation is focused using a grazing
incidence gold-plated ellipsoidal collector. Spectrum of the reflected radi-
ation consists of a narrow feature with maximum at 10–11 nm and a long-
wavelength tail up to 70 nm. Different kinds of materials, mainly chemical
compounds, were irradiated in a focal plane of the EUV collector with a sin-
gle or multiple EUV pulses. The resulting craters formed after irradiation
and morphology of the micro- or nanostructures were investigated using
scanning electron microscopy (SEM) or atomic force microscopy (AFM).
The ablation products were investigated using mass spectrometry (QMS)
for the molecular mass range up to 512 amu. Additionally X-ray photo-
electron spectroscopy (XPS) was employed for investigation of chemical
changes in the near surface layer of material samples after irradiation.

In case of some materials, especially organic polymers, efficient abla-
tion or strong surface modification could be noticed. Thickness of the
material layer removed from the polymer surface during irradiation was
comparable to the EUV absorption depth without any signs of melting in
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the resulting craters. It suggests that the mechanism responsible for the
material ablation is rather bond breaking than thermal effects. In case
of some other materials ablation was rather weak but strong changes of
the surface morphology or chemical structure could be observed. In these
cases different kinds of micro- or nanostructures in the near surface layers
were formed. Usually the structures were created after irradiation with
multiple pulses but in some cases a single pulse was sufficient.

MODELLING OF LASER PRODUCED PLASMA SOURCE
OF RADIATION AT THE WAVELENGTH 6.7 NM FOR

FUTURE LITHOGRAPHY

Novikov V.G.∗1, Ivanov V.V.2, Koshelev K.N.2, Grushin A.S.1,
Krivtsun V.M.2, Solomyannaya A.D.1

1KIAM RAS, Moscow, 2IS RAS, Troitsk, Russia
*novikov@kiam.ru

The 2D RHD Eulerian code RZLINE was developed for modelling the
interaction of laser beams with matter.

The code makes possible self-consistent calculation of level kinetics
and radiation transport for different plasma configurations arising from
extreme heating by laser pulse. It includes processes of evaporation and
condensation, absorption and reflection of laser beam, opacity effects and
so on.

An efficiency of different plasma sources of radiation in extreme ultra-
violet spectral region is investigated by using the code RZLINE. We have
calculated the detailed spectra of laser produced Gd and Tb plasmas with
Nd and CO2 laser beams at different pulse energies, pulse durations and
power densities (different focal spots) for plate and droplet targets. The
conversion efficiency, anisotropy of radiation, size of source and other char-
acteristics of the source were obtained in a wide range of input parameters
at different wavelengths in 6.5—6.9 nm region.

The calculated data are compared with experiment.
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WIDE-RANGE MODEL FOR PERMITTIVITY
OF STRONGLY-COUPLED PLASMA

Veysman M.E.∗1, Reinholz H.2, Röpke G.3,
Wierling A.3, Winkel M.4

1JIHT RAS, Moscow, Russia, 2JKU, ITP, Linz, Austria,
3IP UR, Rostock, Germany, 4JSC, Jülich, Germany

*bme@ihed.ras.ru

Different applications of laser-matter interactions require reliable mod-
els for optical properties of laser produced plasma, which are determined
by permittivity ε.

Based on kinetic and linear response of quantum statistics (QS) the-
ories, a semi-empirical wide-range interpolation model for permittivity of
strongly coupled aluminum plasmas is proposed. Known limiting cases
for ε of high-temperature weakly coupled plasma and for could degen-
erate metallic plasma are reproduced. In the later case, contributions of
interband transitions into permittivity of aluminum through Huttner semi-
empirical model [1] are incorporated. Being based on QS theory, the model
accounts for the effects of strong coupling, such as electron correlations,
dynamical screening and strong collisions with large-angle scattering [2].

From the practical viewpoint, the proposed model can be used in hy-
drodynamic codes for simulations of laser-matter interaction.

1. B. Huttner, J. Phys: Condense Matter 8, 11041 (1996).
2. H. Reinholz, R. Redmer, G. Röpke, and A. Wierling, Phys. Rev. E 62, 5648

(2000).

SUPERCRITICAL FLUIDS, PHASE EXPLOSIONS AND
SHOCK WAVES DRIVEN BY SHORT AND ULTRASHORT

LASER PULSES

Kudryashov S.I.∗1, Ionin A.A.1, Makarov S.V.2,
Seleznev L.V.1, Sinitsyn D.V.1, Stanley P.3, Lyon K.4,

Allen S.D.5

1LPI RAS, Moscow, 2MEPhI, Moscow, Russia, 3LC, Pineville,
4UA, Fayetteville, 5ASU, Jonesboro, United States

*sikudr@sci.lebedev.ru

Single-shot macroscopic femtosecond laser ablation of graphite was
studied in a broad laser fluence range using pump self-reflection, time-
resolved optical reflection microscopy, non-contact ultrasonic and optical
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surface profilometric measurements. At moderate laser fluences these stud-
ies revealed ultrafast formation of a dense, strongly-heated (supercritical)
carbon phase, which expands on a fluence-dependent picosecond timescale
in the form of a point-like three-dimensional explosion, driving a multi-
GPa shock wave and providing unexpectedly deep single-shot craters. At
higher laser fluences the critical electron-ion plasma is formed instanta-
neously during the pump pulse, with its strong plasma absorption initiat-
ing a TPa-level shock wave.

Likewise, removal rate, air shock and ablative recoil pressure param-
eters were measured as a function of laser intensity during 532-nm 20-ns
laser ablation of graphite. Surface vaporization of molten graphite at low
intensities was observed to transform into its near-critical phase explosion
above some threshold intensity in the form of a drastic, correlated rise
of removal rate, air shock and ablative recoil pressure magnitudes. Just
above this threshold the explosive mass removal ended up with saturation
of the removal rate, much slower increase of the air and recoil pressure
magnitudes, and appearance of a visible surface plasma spark. In this
regime, the measured the source plasma shock pressure demonstrates a
sub-linear trend, indicating the sub-critical character of the plasma. The
strict coincidence of the phase explosion, providing high (kbar) hydrody-
namic pressures of ablation products, and the ignition of ablative laser
plasma in the carbon plume may indicate the ablative pressure-dependent
character of the underlying optical breakdown at the high plume pressures,
initiating the plasma formation. The experimental data evidence that the
spatiotemporal extension of the plasma in the laser plume and ambient air
during the heating laser pulse is supported by fast lateral electron and ra-
diative heat conduction (laser-supported combustion wave regime), rather
than by propagation of a strong shock wave (laser-supported detonation
wave regime).

CHARACTERIZATION OF CONDENSED MATTER
FEMTOSECOND LASER ABLATION WITH COMBINED

INTERFEROMETRY TECHNIQUE

Loktionov E.Yu.∗1, Ovchinnikov A.V.2, Protasov Yu.Yu.1,
Sitnikov D.S.2

1BMSTU, 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*stcpe@bmstu.ru

Low power dissipation rates and target shielding absence during ultra-
short laser irradiation results in high efficient laser ablation. Development
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of fiber optics leading to compact, efficient and easy to use femtosecond
laser systems creation makes use of ultrashort laser pulses more acces-
sible, even for on-board utilization. Ultrashort laser-matter interaction
processes and laser-induced ablation plume dynamics detailed characteri-
zation is necessary for prospective femtosecond laser ablation technologies
development. This is impossible without the use of precise diagnostic tech-
niques.

Pulsed laser interferometry is a powerful diagnostic technique for laser-
matter interaction processes characterization, but is often underused due
to its complexity or due to some uncertainties in obtained data. Laser
ablation processes simultaneous investigation both at target surface and
in ablation plume leads to significant diagnostic performance increase. We
have recently proposed a combined interferometry technique [1, 2], where
Michelson interferometer is used to observe thermophysical processes at
solid target surface and Mach-Zehnder interferometer for plume character-
ization with µm spatial and sub-ps temporal resolution. Data directly ob-
tained using this technique regard to ablation crater shape (giving ablated
volume and mass) and ablation plume refraction and extinction coeffi-
cients distribution (giving electron number density and absorption (inverse
bremsstrahlung + photoionization) rate). Using these data combination
atomic number density, static and full pressure and temperature, particle
velocity distributions, plasma average ionization rate, plume momentum
and kinetic energy can be evaluated.

The results of combined interferometry data treatment are presented
for metal (Ti, Nb, Mo, Zr) and polymer (PTFE, POM) targets under effect
of femtosecond (45–70 fs) laser pulses (266, 400, 800 nm) in vacuum. Ob-
tained data are compared to previously published results of the analogous
parameters non-resolving spectroscopic evaluation.

1. Loktionov E. Yu., et al. // Instr. Experim. Tech. 2010. V. 53. No. 3. P. 416.
2. Loktionov E. Yu., et al. // Instr. Experim. Tech. 2010. V. 53. No. 4. P. 596.
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ELASTIC-PLASTIC PHENOMENA AND PROPAGATION
OF STRONG SHOCK WAVES UNDER THE ACTION OF

FEMTOSECOND LASER PULSES

Inogamov N.A.1, Khokhlov V.A.∗1, Zhakhovskii V.V.2

1ITP RAS, Chernogolovka, 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*V A Kh@mail.ru

The splitting of the acoustic disturbance into an elastic precursor and
a plastic wave is one of the most important phenomena in the physics of
shock waves in solids. Recently, numerical simulations and femtosecond
laser experiments revealed the existence of elastic shock waves at pressures
p ∼ 10 GPa at 1–2 orders of magnitude greater than the dynamic elastic
limit (superelasticity). And at these relatively high pressures, the plastic
wave is absent.

The use of the experimental results together with molecular dynamic
simulations provided an opportunity to explore the elastic properties of
crystals of aluminum at the extreme values of shear stresses, comparable
in amplitude to the shear modulus. This allowed for the first time to ex-
tend the elastic Hugoniot into the region of metastable states at extremely
high pressures, 1–2 orders of magnitude higher than normally accepted
values for the dynamic elastic limit. It is shown that ultra-elastic, extra
high pressure shock wave precedes the formation of well-known two-wave
structure of the elastic precursor and a plastic shock wave. It was found
that the transient elastic precursor survives even under conditions, when
the pressure achieves the enormous value of p ∼ 1 Mbar after the plastic
front (for such a jump melting of metal starts). Note that the neglect of
superelasticity has led to a misinterpretation of previous laser experiments.

This work was supported by the Russian Foundation for Basic Re-
search, project no. 09–08–00969-a.

HEAT PROPAGATION IN METALS IRRADIATED
BY A FEMTOSECOND PULSE CONSIDERING

THE MELTING KINETICS

Krasnova P.A.∗, Levashov P.R., Povarnitsyn M.E.,
Khishchenko K.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*polikarp@ihed.ras.ru

Commonly, in order to solve the problem of heat transfer, the Stefan
problem is used. The melting area is supposed to be thin infinitely. In
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present work, it is shown that this statement is not valid concerning ul-
trashort laser pulse action on metals. Computational modeling based on
electron heat-transfer equation considering the electron-ion exchange and
a multiphase equation of state has been carried out. In the first variant
the melting kinetics has not been taken into account, in the second variant
it has. In both cases a finite-thickness melting area has been obtained.
The influence of the melting kinetics on the thermodynamic functions is
analyzed in relation to femtosecond laser pulse interaction with aluminum.

ACTION OF FEMTOSECOND SINGLE AND DOUBLE
PULSES ON METALLIC FOILS: HYDRODYNAMIC

AND COMBINED APPROACHES

Fokin V.B.∗, Levashov P.R., Povarnitsyn M.E.,
Khishchenko K.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*vladimirfokin@mail.ru

In this work we simulate the action of femtosecond laser pulses on a
metallic foil. Two approaches are used: the two-temperature one-velocity
hydrodynamic model [1] and the combined model [2] which is based upon
the molecular dynamics method for the ions and the heat conductivity
equation for the electrons. In these two models the electron-phonon cou-
pling and electron heat conductivity are taken into account. In the hy-
drodynamic model we use a multi-phase equation of state, while in the
combined model the properties of matter are described by the embedded
atom potential. We neglect ionization in both models.

Hydrodynamic model correctly describes the absorption of the laser
radiation and evolution of electron and ion subsystems, but the decompo-
sition of matter is considered only roughly. The combined model, on the
other hand, doesn’t take into account the contribution of electrons into
pressure, as well as the kinetic energy of electrons, but the defragmen-
tation of the foil is represented rather realistically. The results obtained
by two methods are analyzed for aluminum both for single and double
femtosecond pulses. We offer the ways of improvement of the combined
model.

1. Povarnitsyn M. E., Itina T. E., Sentis M., Khishchenko K. V., Levashov P. R.
// Phys. Rev. B. 2007. V. 75. P. 235414.

2. Ivanov D. S., Zhigilei L. V. // Phys. Rev. B. 2003. V. 68. P. 064114.
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EMISSION OF TERAHERTZ WAVES
IN THE INTERACTION OF A SHORT LASER PULSE

WITH AN UNDERDENSE PLASMA SLAB

Frolov A.A.

JIHT RAS, Moscow, Russia
frolov@ihed.ras.ru

The present paper gives a analytic study of the excitation of terahertz
electromagnetic radiation when a short laser pulse is incident from vacuum
on a underdense plasma slab. A new mechanism for generating terahertz
radiation is considered that is associated with the growth of an antisym-
metric leaking mode of the slab under the action of the ponderomotive
forces of the pulse. The spatiotemporal distribution of terahertz waves is
investigated and it is shown that they propagate into vacuum in the form
of electromagnetic field pulses with a frequency close to the plasma fre-
quency and a duration equal to the reciprocal of the damping rate of the
antisymmetric leaking mode of the plasma slab. The angular, spectral,
and energy parameters of the terahertz radiation are investigated. It is
shown that the radiation energy is emitted predominantly along the nor-
mal to the slab boundary into a cone the angle of which decreases as the
size of the focal spot of the laser pulse increases. It is demonstrated that,
for a short laser pulse, the terahertz radiation spectrum has a sharp peak
at the plasma frequency and that this peak narrows substantially with
increasing the pulse spot size. As the laser pulse duration increases, the
spectral line at the plasma frequency disappears and a broad peak arises
at a frequency comparable to the reciprocal of the pulse duration. The
total energy of the terahertz radiation is calculated and its dependence
on the size of the focal spot of the laser pulse and on the thickness of
the plasma slab is examined. It is shown that terahertz waves are excited
most efficiently when the pulse length is comparable to the slab thickness.
A comparison with earlier results shows that, for a laser pulse with large
transverse sizes, the radiation energy from the slab is much higher than
the energy emitted by a plasma half-space. According to the estimates
presented here, the interaction of a femtosecond laser pulse with gas jets
can generate megawatt-level terahertz radiation power.
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NON-LINEAR EFFECTS IN THE FIELD OF INTENSE
LASERS AND RADIATION OF RELATIVISTIC

ELECTRONS

Khokonov M.Kh.∗, Bekulova I.Z.

KBSU, Nalchik, Russia
*khokon6@mail.ru

Within the frame of classical electrodynamics we study the interaction
of intense laser beams with ultra relativistic electrons. In contrast with
pure quantum approach based on Volkov solutions of Dirac equation [1, 2]
we develop theoretically formalism based on the classical theory of ra-
diation of relativistic electrons somewhat similar to that of [3, 4]. The
approach permits one to take into account the nonlinear effects of high
harmonic generation using relatively simple expressions. By this approach
we calculate in analytical form the radiation spectrum for the case of lin-
ear polarized plane wave interacting with relativistic electrons. Finally we
show, that in the limit of high intensity of the laser beam the radiation
formulas simplify essentially and the spectrum becomes of synchrotron
nature. Such the synchrotron approximation turns out to describe the ra-
diation spectrum perfectly for ν0 ≥ 2, where ν0 is an invariant laser field
parameter.

We restrict ourselves by the case when the whole spectrum lies in the
region when ~ω � E, E = mc2γ is electron energy, γ = (1 − β2)−1/2 is
a Lorentz factor, β = v/c, v is electron’s velocity and c is the velocity of
light. So we do not take into account the effects of quantum recoil due
to photon emission [5, 6]. Our consideration makes use a well developed
technique from the theory of channeling radiation [7]. We do not consider
also the secondary destructive factor of mutual refraction of electrons and
intense laser beam.

It is shown that the shape of the radiation spectrum is is defined by to
invariants—ν0 and parameter a depending on electron energy.

1. A.I. Nikishov and V.I. Ritus // Sov. Phys. JETP, 19, No.5, 1191–99 (1964).
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INTERACTION OF RELATIVISTIC ELECTRONS AND
POSITRONS WITH STRONG LASER FIELDS AND

ELECTROSTATIC FIELDS OF ORIENTED CRYSTALS

Bekulova I.Z.

KBSU, Nalchik, Russia
khokon6@mail.ru

Strong laser fields with field parameters ν0 > 1 produce high harmon-
ics in the radiation spectra of electrons and positrons moving at some
angle to the wave vector of these fields. QED approach based on calcu-
lation of probabilities of laser beam multi photon absorption by moving
electron followed by radiation of a single hard photon was developed in
detail by many authors (see a review article [1]). Another way to study
such phenomena is to start from the well developed theory of radiation of
moving electron in an external field [2]. It has been shown recently that in
the important case of ultra relativistic motion the corresponding formulas
simplify significantly [3–6].

Formulas for radiation spectrum of relativistic electrons channeling in
oriented crystals have the similar form [7]. Nevertheless, these two types
of radiation have important differences. In the present work we study
this difference in detail. We show that in contrast with the laser case
channeled electrons possess an additional mechanism for generating high
harmonics—the anharmonism of the transverse motion, whereas the mo-
tion of an electron in the field of a plane wave is essentially harmonic. In
channeling a much wider class of transverse trajectories exists, including
an infinite transverse motion (quasichanneling). The nonlinear effects of
high harmonic generation become weaker with increase of electron energy
in the laser case, whereas for channeled electrons it becomes stronger.

1. V. I. Ritus // Trudy Fiz. Inst. Akad. Nauk SSSR , 111, 5 (1979).
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MODELLING OF CHARACTERISTIC X-RAY YIELD
UNDER THE VACUUM HEATING OF HOT ELECTRONS

BY A FEMTOSECOND LASER PULSE

Kostenko O.F.∗, Andreev N.E.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*olegkost@ihed.ras.ru

Enhancement of characteristic x-ray yield from a metal foil, coated
with spherical clusters, irradiated by a Gaussian femtosecond laser beam,
is investigated depending on the cluster size, laser pulse intensity and the
foil thickness [1]. To give insight on the influence of the hot electron energy
distribution upon the Kα yield, the calculations were carried out both for
the hot electrons, accelerated in accordance with the Brunel model, and
for Maxwellian distribution of hot electrons, which temperature was re-
lated with the average electron energy. Existence of an interval of cluster
sizes with respect to the laser wavelength, in which the number of emitted
photons from the foil with clustered surface exceeds one from the polished
foil, and increase of Kα yield with growth of the laser field angle of inci-
dence is most pronounced, is shown. Indicated enhancement of Kα yield
correlates with increase of the energy absorption by fast electrons which
produce x rays.

This model was applied for interpretation of increase in Kα x-ray line
emission obtained under irradiation of a metal foil covered with metal
rods with surface number density about 108 rods/cm2 (≈ 20% of the solid
density), each of 0.5 µm in diameter and about 1 µm of height, as an ap-
proximate description of the surface with rods of low aspect ratio modified
by prepulses [2]. Calculated ratio of Kα yields from the polished foils of
31 µm and 8 µm thicknesses reproduce well the experimental value under
the assumption of Maxwellian distribution of hot electrons. Measured rel-
ative increase in x-ray yield from the foil of 8 µm thickness with clustered
surface is best fitted by hemispheric clusters of 0.5 µm diameter.

Calculations according to this model demonstrated satisfactory agree-
ment with the measurements of Kα yield from a massive iron target in
the interval of peak intensities 5 × 1016–2 × 1017 W cm−2 of p-polarized
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femtosecond laser pulse with wavelength 1.24 µm under fixed angle of in-
cidence 45◦ [3].

1. Kostenko O. F., Andreev N. E. // Contrib. Plasma Phys. 2011. V. 51.
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MONOENERGETIC ACCELERATION OF ELECTRONS,
TRAPPING BY WAKEFIELD FROM WIDE AND LONG

ELECTRON BEAM

Kuznetsov S.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
ksv@ihed.ras.ru

The acceleration process of electrons from the wide and long electron
beam, injected in a wakefield of a high strength, generated by short pow-
erful laser pulse, propagating in the plasma channel, is analysed. The ac-
tuality of the problem is caused by that modern injectors cannot prepare
short enough electron bunches with small emitance and energy spread, the
most suitable for monoenergetic laser wakefield acceleration. The injection
scheme is investigated, in which the electron bunch with the sizes much
more than the characteristic sizes of a wakefield from a laser pulse is in-
jected in the plasma channel simultaneously with a laser pulse. Energy
of injected electrons is such, that the electron velocities are lower than
the wave phase velocity. For the decision of a problem of monoenergetic
electron acceleration it is offered to combine effect of focusing of electron
trajectories [1] in phase space in the course of their acceleration with effect,
so-called “cutting” by wake wave of group of electrons [2] at their trapping
from a wide and long injected electron beam. The formation process of
a compact bunch of electron, trapping from the maximum wakefield po-
tential area, is investigated by means of numerical modelling. It is shown,
that in certain conditions at the further acceleration of the bunch the tra-
jectories of electrons are focused in small enough area of the phase space,
providing sufficient compensation of the initial spread of electrons in injec-
tion energy and coordinate. It is shown by means of the simulation, that
in laser-plasma system with the parametres typical for nowadays existing
equipment it is possible to generate and accelerate a bunch of electrons to
energy in some GeV with small energy spread ( 0.4%).
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PIC SIMULATION OF LASER WAKEFIELD
ACCELERATION OF ELECTRONS IN PONDEROMOTIVE

APPROXIMATION

Pugachev L.P.∗1, Andreev N.E.1, Baranov V.E.1,
Levashov P.R.1, Mora P.2

1JIHT RAS, Moscow, Russia, 2CPHT EP, Palaiseau, France
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An acceleration of electron bunch in laser wakefield is simulated in the
work. The PIC-code WAKE is used to model the wakefield. This code
is based on the quasistatic approximation, which assumes that the laser
pulse and its wakefield are undisturbed during the transit time of plasma
electrons through the pulse. The injection of electrons in plasma is taken
into consideration by the use of the module, in which equations of the
relativistic electron in the wakefield are solved. The acceleration of the
electron bunch up to several GeV is investigated.

MeV PROTON GENERATION BY A MODERATE
ULTRA-SHORT LASER INTERACTION WITH H2O

NANO-WIRE TARGETS

Pikuz Jr. S.A.∗1, Zigler A.2, Faenov A.Ya.1, Palchan T.2,
Bruner N.2, Schleifer E.2, Eisenmann S.2, Henis Z.2,

Botton M.2, Janulewicz K.A.3

1JIHT RAS, Moscow, Russia, 2HUJI, Jerusalem, Israel,
3GIST, Gwangju, Korea (South) (Republic)

*spikuz@gmail.com

Compact sources of high energy protons (50–500 MeV) are expected
to be key technology in a wide range of scientific applications. Particu-
larly promising is the target normal sheath acceleration (TNSA) scheme],
holding record level of 67 MeV protons generated by a Peta-Watt laser. In
general, laser intensity exceeding 1018 W/cm2 is required to produce MeV
level protons.
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Now we report on the first generation of 5.5–7.5 MeV protons by mod-
est laser intensities (4.5 × 1017 W/cm2) interacting with H2O nano-wires
(snow) deposited on a Sapphire substrate. In this setup, the plasma near
the tip of the nano-wire is subject to locally enhanced laser intensity with
high spatial gradients, and confined charge separation is obtained. Elec-
trostatic fields of extremely high intensities are produced, and protons are
accelerated to MeV-level energies. Nano-wire engineered targets will relax
the demand of peak energy from laser based sources.

ATOMISTIC SIMULATION OF LASER ABLATION
OF GOLD FILMS

Starikov S.V.∗, Stegailov V.V., Norman G.E.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*starikov@ihed.ras.ru

At the present time there are no models of laser ablation which are
taking into account the effects on the atomistic level (phase transitions,
the mechanism of destruction) and the accurate effect of the hot electronic
subsystem on the ionic one (electron pressure and electron-ion relaxation).
One of the aims of the work was to develop an interatomic potential for
gold, depending on the electron temperature. This potential allows taking
into consideration the electron pressure in atomistic simulations. The de-
veloped potential was included in a hybrid two-temperature model [1, 2] to
simulate the processes of ablation and non-equilibrium melting of gold films
under pulsed laser irradiation. The creation of the electronic-temperature-
dependent potentials for an atomistic simulation was performed by force-
matching method [3].

Simulation of laser ablation was performed at different values of energy
deposition and film thickness. The various mechanisms of destruction of
the crystal during the ablation were examined. The influence of geometric
parameters of the absorbing medium on the characteristics of the ablation
was studied. In addition the nonequilibrium process of gold melting under
the influence of pulsed laser was investigated. The comparison to the
experimental data was performed.

1. Ivanov D.S., Zhigilei L.V. // Phys. Rev. B. 2003. V. 68. P. 064114.
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EVOLUTION OF METALS AFTER NONEQUILIBRIUM
EXCITATIONS OF THE ELECTRON SUBSYSTEM

Sergeev O.V.∗, Stegailov V.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*seoman@yandex.ru

In the work we consider warm dense matter—the state between heated
condensed matter and plasma. It may be generated in different ways: by
strong short laser irradiation of metal, during the electrical explosion of
conductors, in the matter of cathode during heavy-current pulse discharge
etc. For all general mechanisms of warm dense matter formation it is
common that the two-temperature state is formed right after initial energy
deposit. In this state the temperature of electron subsystem is significantly
higher than the one of the ions. Actually, we can consider such systems as
if all the energy absorbed during excitation was absorbed by the electron
subsystem while lattice remained practically unaffected.

The evolution of such states after energy deposit is determined by the
rate of electron-phonon energy exchange and the electron and lattice heat
capacities. Theoretical approaches, initially developed in the superconduc-
tivity physics, allows to calculate these quantities using basic microscopic
characteristics of matter such as electron and phonon densities of states.

We calculate the dependencies of densities of states and the electron-
phonon coupling constant for Al, Ag, Au and W on the electron tempera-
ture in the range from 0 to 4 eV. It gives the values of the electron-phonon
coupling factor, electron and lattice heat capacity in the same range of elec-
tronic temperatures. The electron DOS is calculated using VASP pack-
age [1], phonon DOS—using PHON utility [2] and the electron-phonon
coupling constant is calculated with Quantum Espresso distribution [3].
Obtained values are compared with the ones from the work [4] in which
changes in densities of states weren’t taken into account. The results show
that for the electron temperatures higher than 1 eV considered quantities
may change significantly and their values for ground state can’t be applied
to the description of the system with strongly superheated electrons. It is
also shown that relaxation times for the two-temperature state may differ
for an order of magnitude for different metals depending on their electronic
structure and lattice properties.
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DYNAMICS OF NANOPULSED LASER INDUCED
INFRARED RADIATION OF SILICON

Ivlev G.D.∗, Gatskevich E.I.
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*ivlev@inel.bas-net.by

Effects of a ruby laser irradiation of Si crystal surface at pulse duration
of 80 ns (FWHM) have been studied at the laser energy density W varied
from 0.8 to 3.2 J/cm2 in the spot of 4 mm in diameter at W inhomogeneity
not more than ±5%. Near infrared (IR) radiation of the laser heated area
was detected in 0.9–1.15 µm spectral region by means of a photoelectric
(pyrometric) sensor with a multiplier phototube as IR-detector. Also, re-
flected from the area a probe radiation flux (λ = 0.53 µm ) was detected by
another multiplier phototube in order to observe the laser-induced melt-
ing of Si. Output signals of the radiation detectors were simultaneously
recorded by two-beam oscilloscope.

Under the experimental conditions the surface melting of Si crystal
is reached if W > 1 J/cm2. IR-radiation signals recorded at W = 0.8–
1 J/cm2 repeat the form and duration of the laser affecting pulse. IR-
radiation intencity culminates to the moment of the laser power peak.
This radiation is laser-stimulated recombination luminescence (RL) of Si,
at that its intensity is well above the same of thermal IR-radiation (TR)
emitted by the heated layer.

At larger values of W in the dynamics of detected radiation the quench-
ing of RL takes place at premelting stage and then TR of arising liquid
phase is recorded. Under W= 2.6 and 3.2 J/cm2 well-defined maximum
of TR intensity is observed at the moment of attainment of molten sur-
face peak temperature Tp which is equal to 1950 K and 2100 K, cor-
respondingly, as it follows from the measurement results at the effective
wavelenghth λe = 1.04 µm in this case.

Obtained data on Tp as a function of W agree with similar measure-
ments [1], carried out at λe = 0.53 and 0.86 µm. The dynamics of IR-
radiation at the stage of solidification of the melted Si layer is qualita-
tively the same in comparison with dynamics of visible thermal radiation
of Si [2].

This work was supported by BRFFI (Project F09SO-015).
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MODEL CALCULATION OF THE MELTING
TEMPERATURE OF Ge NANOCLUSTERS IN Si

AT PULSED LASER HEATING

Gatskevich E.I.∗1, Malevich V.L.1, Ivlev G.D.1,
Zinovyev V.A.2, Dvurechenskii A.V.2

1IP NASB, Minsk, Belarus, 2ISP SB RAS, Novosibirsk, Russia
*gatskevich@inel.bas-net.by

Recently the possibility to manage the properties of quantum dots
(QDs) by pulsed laser treatment has been shown. The laser treatment
of Ge nanoclusters embedded in Si matrix was considered. It was shown
that laser irradiation may produce changes in composition and size of QDs
and also in distribution of QD over sizes. In the most attractive regimes
of laser treatment energy densities of laser radiation should be sufficiently
large to melt quantum dots and on the other hand not be so much to result
in dissolving them in Si matrix. Thus, in order to define optimal conditions
of laser treatment of QD it is very important to know melting temperature
of embedded nanoclusters depending on their size, composition, shape and
others parameters.

This work is devoted to the study of melting temperature of embedded
nanoclusters under conditions of laser irradiation. Hut and dome nan-
oclusters are studied. The ratio of height to base was 1:10 in the first case,
and 1:5 in the second one. We showed that thermodynamic description of
phase transitions and temperatures is valid for QDs under consideration.

Two phenomenological approaches were used for the description of size
dependence of Tm. In the first approach Tm is determined by the entropy
of thermal crystal vibrations. The entropy depends on nanocrystal size,
shape and properties of nanocrystal–matrix interface. The dependence
of Tm for two different shapes of nanocrystals (hut- and dome- clusters)
on size was obtained. In the second approach it is assumed that Tm is
proportional to nanocluster cohesion energy. The data obtained by use of
both approaches are compared. Tm increases from 1215 K up to 1250 K
for Ge dome-clusters and from 1220 K up to 1285 K for Ge hut-clusters
with reduction of base size from 50 to 5 nm.

The joint influence of lattice mismatch, thermoelastic stresses, QD
composition and QD size on QD melting temperature are discussed. Tem-
perature dynamics in QDs under conditions of laser treatment was inves-
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tigated by numerical simulation taking into account QD melting temper-
ature change.

This work was particularly supported by RFFI (No. 08–02–00121-a)
and by BRFFI (No. F09SO-015).

STUDY OF IMPACT-PARAMETER DEPENDENCE
OF INELASTIC ENERGY LOSS IN SILICON

El Bounagui O.∗, Erramli H.

NPL, FSR, Rabat, Morocco
*elbounagui@gmail.com

In this work, we describe a new computer code for the inelastic energy
loss as a function of the impact parameter for projectiles. The calculation
are performed by using Monte Carlo simulations, each event characterized
by choosing the distance between electron and projectile b determined by
using the random procedure ξn. We compare simulated data with those
obtained by other authors using theoretical and experimental methods.

PERIODICAL STRUCTURE DIFFRACTION
APPLICATION FOR SOFT X-RAY LASER PULSES

PROPERTIES DETERMINATION

Mitrofanov A.N.∗1, Faenov A.Ya.1, Vinogradov A.V.2,
Pikuz T.A.1

1JIHT RAS, 2LPI RAS, Moscow, Russia
*mitrofanovan@gmail.com

X-ray lasers is the rapidly growing technology recently. There are many
methods of short X-ray laser pulses generation : high-order harmonics of
femtosecond lasers, x-ray plasma lasers, x-ray free electron lasers. Such
x-ray lasers are used for matter heating, for nanometer resolution imaging
etc. X-ray lasers employment optimization significantly depend on gen-
erated beam quality. Creation of high-performance diagnostics methods
that allow to measure spatial distribution of spectral and coherence beam
properties is necessary to improve beam quality. In this paper method
that permit to get this properties for one laser flash is described.

Self-amplified spontaneous emission-free electron laser (SPring-8 Com-
pact SASE Source) [1] was used for soft X-ray laser pulses generation.
Laser pulse with energy up to 11 mkJ, duration of 300 fs and wavelength
of 51–62 nm propagated through vacuum system. At 16 m away from
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the source the mesh with period of 350 mkm and the wire thickness of 36
mkm was placed. 26 mm away from the mesh the LiF crystal detector was
placed. This detector had high dynamical registration range, high appre-
hensibility which allow to register the soft X-ray emission with 0.6 mkm
resolution for one laser flash [2]. Diffraction pattern obtained by the de-
tector from each cell then was compared with diffraction pattern obtained
by means of numerical simulation. Chosen model parameters for optimal
coincidence with experimental data we can restore real beam parameters
for each cell.

In this studying experimentally and theoretically was shown that in-
troduced method allow to measure the intensity, coherence and spectral
behaviour of soft X-ray laser beam distribution across the beam profile
with accuracy better than 10 %.

1. Inagaki T., Imoue S., Ishi M. et al. A compact free-electron laser for gen-
erating coherent radiation in the extreme ultraviolet region, Nature Photon-
ics,2008, t.2, c. 555.

2. Faenov A.Ya., Kato Y., Tanaka M., et al., Submicrometer-resolution in situ
imaging of the focus pattern of a soft x-ray laser by color center formation in
LiF crystal, Optics Letters, 2009, V. 34, P. 941.

ABLATION OF LITHIUM FLUORIDE DIELECTRIC
CRYSTAL BY THE SHORT PULSES OF X-RAY PLASMA

LASER AND EXTREME ULTRAVIOLET FREE ELECTRON
LASER

Anisimov S.I.1, Faenov A.Ya.2, Inogamov N.A.1,
Khokhlov V.A.1, Petrov Yu.V.∗1, Skobelev I.Yu.2,

Zhakhovskii V.V.2

1ITP RAS, Chernogolovka, 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*uvp49@mail.ru

We presented experimental and theoretical studies of ablation of con-
densed matter by extreme ultraviolet (EUV) and X-ray lasers (XRL). Re-
sults obtained by the use of two different soft XRL are compared. The first
XRL is the collision Ag-plasma laser with pulse duration 7 ps and laser
photon energy 89.3 eV, while the second one is EUV free electron laser
(EUV-FEL) with pulse duration 0.3 ps and energy of photon 20.2 eV. In-
vestigation of interaction of irradiation from these two types of XRL with
the wide gap lithium fluoride (LiF) dielectric shows that ablation thresh-
olds in both cases are approximately the same. Ablation threshold for
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XRL interacting with dielectric appears to be significantly lower than the
threshold of ablation when ultrashort laser pulse of optical frequency range
interacts with the metal surface. The similarity between the two XRL is
due to the short pulse durations of both XRL. They are shorter than, or
comparable with the acoustic time, which is necessary for sound to travel
through an attenuation depth. These short pulses create thermomechani-
cal stresses which are the reason for spallative ablation in the dielectric as
well as it takes place in metals. Thermomechanics and negative pressure
define character of ablation at relatively low fluences of the order of abla-
tion threshold. At such fluences, heating is moderate and matter remains
in condensed state where cohesive properties are dynamically important.
At higher fluences, XRL transfers the heated layer into the gaseous state
where cohesion phenomenon is not significant. A theory presented explains
a slow growth of ablated mass with a fluence when the short x-ray laser
irradiation interacts with the dielectric target as a result of transition from
the spallative ablation near threshold value of a fluence to the evaporative
ablation at high fluences.

INVESTIGATION PARAMETERS 2T-STATE
INTO SODIUM CHLORIDE

Savintsev A.P.∗1, Gavasheli Yu.O.1, Gavasheli D.Sh.2

1KBSU, 2RIAMA KBRC RAS, Nalchik, Russia
*pnr@kbsu.ru

Influence by ultrashort laser pulses creates in crystals a condition with
two temperatures, so-called, a 2T-state, at which Te � Ti, where Te,Ti—
electron and ion temperatures. Duration 2T- state is essential enough, for
example, 1–10 ps in a number of systems [1].

The 2T-state is very important, as on it there is a 2T-relaxation to
transfer of laser energy to ions and, basically, the layer of warming up
playing the important role in subsequent dynamics is formed. Kinetic
coefficients of the condensed matter with hot electron at present are insuf-
ficiently studied, basically, the phenomenological dependences made from
asymptotics at low and high temperature Te are applied. The first cal-
culation of heat conductivity from the kinetic equation, fair for area low
Te � TF (TF—Fermi’s temperature) and moderated Te < TF tempera-
tures, is presented in work [2].

2T-state is a subject of many fundamental researches which are essen-
tial because thermodynamic (for example, electronic pressure) and kinetic
(for example, conductivity) the data about a 2T-state is necessary for
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understanding of the processes arising at influence by femtosecond laser
pulses on materials and for corresponding calculations.

To the crystals subjected to influence of radiation of the femtosecond
laser, at the initial stage of equilibrium process methods of calculation of
the electronic structure, developed for a case of zero temperatures [3] can
be applied.

These methods, for example, for sodium chloride, irradiated with fem-
tosecond laser pulses [4], it is possible to calculate an electronic thermal
capacity at normal density and based kernels for various electron temper-
ature, and as pressure depending on compression at electron temperature
and the ions, equal to zero.

1. Inogamov N. A., Ashitkov S. I., Zhakhovskii V. V. and other. // Physics of
Extreme States of Matters-2009. Chernogolovka: IPCP RAS, 2009. P. 7.

2. Inogamov N. A., Petrov Yu. V. // JETP. V. 137. No. 3. 2010. P. 505.
3. Levashov P. R., Sinko G. V., Smirnov N. A. and other. // Ext. Abs. 8 Simp.

Problems physics ultra-short processes in ultra-nonequlibrum media. M.:
JIHT RAS, 2010. P. 22.

4. Savintsev A. P. // JTP Lett. 2008. V. 34. No. 3. P. 66.

CALCULATION OF HEAT FLOWS IN SODIUM CHLORIDE

Gavasheli Yu.O.∗1, Gavasheli D.Sh.2, Savintsev A.P.1

1KBSU, 2RIAMA KBRC RAS, Nalchik, Russia
*juligavasheli@gmail.com

To estimate time borders of applicability of the formula offered by
authors [1], for calculation of transitional temperature on an active in-
terval, the member who shows time dependence is enough to estimate:
exp

(
−µ2

nt/τ
)
, where µn—eigenvalue of parameter µ with number n; t—

running time; τ0 = l2/α—characteristic time of the problem, making sense
time of stationary thermodiffusion; l—length of the homogeneous isotropic
heat-conducting sample, α—thermal diffusivity [1].

As the sample we consider NaCl (l = 10−2m), α = κ/ρc, where κ—
thermal conductivity, ρ—density, c—specific heat.

For NaCl at T = 273 K: κ = 1.15 W/m2·K, ρ = 2.76 · 103 kg/m3,
c = 854 J/kg·K [2]. Then α = 6.206 · 10−3 m2/s, τ0 = 0.016 s. In degree
exponent the relation of running time to characteristic time of the problem
is defining: t/τ0 = 0.63 for a pulse 10 ms, for shorter pulses t/τ0 � 1.
Eigenvalue µn of parameter µ at any n of the order of 10. Thus, offered in
[1] formula it is possible to use for calculation of transitional temperature
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on an active interval for pulses of the order of ms. For shorter pulses it is
necessary to carry out the analysis of other works.

1. Logvinov G.N., Drogobitskii Yu.V., Luis Nino Rivera, Gurevich Yu.G.//
Ph.S.S. 2007. V. 49. No. 5. P. 785–790.

2. Vorobyev A.A. Physical properties of ionic crystal dielectric. B. 1. Tomsk.
1960. 231 p.

RESEARCH OF AVALANCHE IONISATION IN FUSED
QUARTZ

Gavasheli D.Sh.∗1, Gavasheli Yu.O.2, Savintsev A.P.2

1RIAMA KBRC RAS, 2KBSU, Nalchik, Russia
*gavasheli david@mail.ru

The first works on breakdown transparent dielectrics and high energy-
gap semiconductors by powerful laser radiation have appeared still in the
sixties [1]. Though, the variety and complexity of physical processes, and
high practical value does research in the field still actual.

In the offered work one of aspects—generation of nonequilibrium
electron–hole pairs by intensive laser radiation with energy of quantum
~ω, which more, than energy of excitation of bound electron state in atom,
but smaller in comparison with width of forbidden zone Ueff is presented.
Apparently, in most cases occurrence of a considerable quantity of nonequi-
librium carriers of a charge under the influence of a powerful light wave
serves as the reason (precondition) of dielectric destruction. In early works
it was specified that at breakdown occurrence in very pure transparent di-
electric a dominant role two mechanisms of generation of nonequilibrium
electron-hole pairs—avalanche ionization and multiphoton band-to-band
play transitions.

For electron density calculation ρ, created in the environment under
the influence of a light field, we will take advantage of the equation [2]

dρ

dt
= W +

σ

Ueff
ρI − ρ

τr
. (1)

Component W considers the photoionization contribution, σ—section
of return brake absorption, Ueff—width the forbidden zone of dielectric,
τr—trapping time of electron by defects of a lattice in a solid. As follows
from (1), effective time of avalanche ionization can be certain as

τl =
Ueff

σI
. (2)
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At typical for fused quartz values σ ≈ 1.32·10−18 cm2 (by λ ≈ 900 nm),
I ≈ 1 TW/cm2, Ueff = 9 eV effective time of avalanche ionisation silicon
dioxide τl = 1.1 ps.

We suppose that in transition from nano- to picosecond range formation
of avalanche ionization can be slowed down and in this area other processes
can play the important role of initiation of breakdown.

1. Ready John F. Effects of High-Power Laser Radiation, 1971, Academic Press,
New York, London, 470 p.

2. Berge L., Skupin S., Nuter R. et al., Reports on Progress in Physics 70, 1633
(2007)

INVESTIGATIONS OF LASER PLUME GENERATED
BY LASER MICROSECOND PULSE ON THE SAPPHIRE

TARGET

Yanilkin I.V.∗1, Belyaev G.E.1, Dubenkov V.P.1,
Larichev M.N.2, Nikitin A.I.2, Shaytura N.S.1,

Shkolnikov E.I.1, Velichko A.M.2

1JIHT RAS, 2INEPCP RAS, Moscow, Russia
*yanilkin-igor@yandex.ru

Understanding of aluminum burning in water steam process isn’t possi-
ble without elementary processes which in it proceed understanding. Key
elementary process is condensed phase formation process, this work has
been devoted to this research.

The experimental complex is presented. The complex allows to ir-
radiate an investigated surface of the target established in the chamber
from stainless steel, light with length of a wave 10.6 microns (CO2 the
laser) as in high vacuum (1.3 × 10−5 Pa) as in the set gas atmosphere
(to 1 atm). A laser torch luminescence diagnostics system provide regis-
tration of optical spectra composed from the torch component and used
high-speed electron-optical chambers K008 and K011 is made by BIFO
Company, spectrograph-monochromator iHR 320. Management of exper-
iment, registration of results and their processing was made by operating
computer. A chamber K008 use allowed to obtain as an integrated spec-
trum on time, as to cut out separate spectral lines and to develop them in
time. A chamber K011 (9-personnel with the minimum time of exposition
of 100 nanoseconds and a delay between shots also 100 ns) was used for
registration of integrated radiation of the torch. The system allowed to
obtain the spatially-resolved spectra of the torch in a range of lengths of
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waves of 380–800 nanometers. A special design was used for installation of
flat samples (plate of glass by TS) on which surface from a gas phase the
products formed as a result of laser heating of a target were condensed. Af-
ter experiment surface of target and samples were investigated by means of
a scanning electronic microscope and a nuclear power microscope Smena.

As a target plates of optical sapphire (Al2O3) were used. Spatially
time distribution of products of a laser torch (aluminum ions, Al, O, AlO),
formed in oxidizing (O2), regenerative (H2), neutral (Ar, He) atmospheres
is investigated. Approaches to a temperature estimation gasofase compo-
nents making a laser torch are developed, and the technique of studying
of products of their condensation on a surface of glass samples is fulfilled.

EXPERIMENTAL INVESTIGATION OF THE DIAMOND
AUTOEPITAXIAL GROWTH FROM LIQUID CARBON

Basharin A.Yu.∗1, Dozhdikov V.S.1, Lysenko I.Y.1,
Sobina O.A.1, Spitsyn B.V.2

1JIHT RAS, 2FIPCE RAS, Moscow, Russia
*ayb@iht.mpei.ac.ru

Progress in science is related to the search for new materials, as well
as known substance new obtaining methods. There are various obtain-
ing methods of the diamond, and only the potential of melting methods
insufficiently investigated.

The possibility of diamond epitaxial growth on the diamond substrate
from the liquid carbon in the isobaric gas-static conditions with 30 MPa
pressure was experimentally demonstrated for the first time. Liquid car-
bon was obtained as the result of the laser remelting of the microdisperse
graphite islands held by the adhesive on the substrate—the edge of natural
diamond crystal. The diamond original surface was formed by pyramidal
growth hillocks, with steps oriented along the edges of the octahedron
(111), as well as the tetrahedral cavities—trigon. Trigons are known to be
strictly oriented in the direction opposite to the octahedron edge and are
formed as the result of the peculiar growth discordance. Remelted island
surface is the well known “cobble structure” consisting of graphite densely
packed hexagonal crystals and strikingly different from the flaky structure
of the islands before melting.

In the solidified carbon from the contact area of the liquid carbon
and the substrate transparent crystal inclusions were detected, protruding
above the original diamond. Crystal surface also had a form of “cobble
structure” due to the different types of instabilities in the growth process,
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but from flattened crystals with octahedral faceting. It is important to
note that such surface morphology has nothing to do with the diamond
original surface, that proves transparent particle growth origin. Raman
spectrum of the particles contained diamond narrow line 1332 cm−1, as
well as graphite-like sp2 strongly disordered nanographite with crystal-
lite size around 5 nm was identified, while the characteristic size of the
transparent crystal crystalline regions was 100 nm. Thus, the new-formed
crystals, as well as the diamond substrate are characterized by the line
1332 cm−1, i.e. the diamond. Their orientation on the diamond substrate
surface was similar to the trigon orientation, that indicates the autoepi-
taxial growth character. Possible methods to improve the efficiency of the
diamond autoepitaxial growth, including the use of amorphous carbon for
the liquid carbon production and the initial substrate optimal orientation
are discussed.

THE RESEARCH OF THE GRAPHITE MELTING
PROCESS BY THE LASER HEATING

Vervikishko P.S.∗, Sheindlin M.A., Kulikov A.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*miptbusiness@gmail.com

In spite of the fact that the attempts of the carbon studying in the
melted condition have almost century history, some fundamental proper-
ties of liquid carbon are still unsolved. It is established, for example, that
liquid carbon has an abnormal low density and heat conductivity near to
a triple point and high electroresistance which decreases with the pressure
increase. However, it is not possible to define the change character of the
liquid carbon properties in the pressure range of 100 to 10000 bar more
precisely. One of the factors, creating difficulties for the optical supervi-
sion over the graphite melting process, is the strong evaporation leading
to the formation of the soot at the volume condensation of the vapor in
the rather cold inert gas. The temperature of the soot particles at their
formation rises approximately to 4000 K, that creates complexities in the
interpretation of the measurements (for example, temperatures of a surface
of a liquid). The purpose of the present work is to increase the accuracy
and reliability of the measurements by applying the equipment that allows
operating the heating process with the use of the preliminary mathemati-
cal experiment modeling. Also, some methods of the optical measurements
for studying graphite melting process not applied earlier are used.
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Heating of the sample is carried out by the laser impulse. A Nd-YAG
laser is used with a pulse duration in the range of 100–200 ms and power
3 kW. The sample of the high density graphite is located in the optical cell
with the pressure of inert gas about 3000 bar. To increase the reliability of
the liquid phase detection the system based on the laser illumination of the
heated surface, operating on the wave-length 532 nanometers, is used. The
change of the surface temperature is fixed by a high-speed micro pyrometer
on wave-length 650 nanometers.

In the present work graphite melting temperatures in a range of pres-
sure 100–3000 bar are reported, the behavior of the liquid carbon is dis-
cussed on the basis of comparison experimental thermo grams and the data
of mathematical modeling, results of the analysis of the melted substance
are reported.

1. The molten state of graphite: An experimental study. M.Musella, C.Ronchi,
M.Brykin, M.Sheindlin // Journal of applied physics, 1998, V.84(5), P. 2530.

THE BEHAVOIR OF GRAPHITE MELTING
AT SUBSECUND LASER HEATING UNDER

CONTROLLED ISOBARIC CONDITIONS

Vervikishko P.S., Kulikov A.V.∗, Sheindlin M.A.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*alexeivkylikov@yandex.ru

The behavior of carbon at high temperatures and pressures was inves-
tigated for several decades. But a number of questions, concerning solid
graphite melting, evaporation of liquid, sublimation of solid are still un-
solved or are controversial. The main aim of this work is further improve-
ment of methods of experimental study of graphite using of laser hitting.
Basic difference of this work vs. [1] is in using high power Nd-YAG laser
with constant beam power, with arbitrary varying power, with time con-
stant 1 ms. The last make it possible to set the pulse shape, with duration
of the order of tens millisecond. High repeatability of pulse shape and
maximum of power beam, make it possible to reach better results than in
[1]. Graphite specimens are placed in a high-pressure chamber, and heated
by laser pulses. By means of a gas membrane compressor, the chamber is
filled with a neutral gas up to 1000 bar pressure. A high speed brightness
pyrometer, operating 650 nm wavelengths with constant time 10 ms, is
used for the temperature measurements. The measuring spot of pyrome-
ter is small (0.5 mm diameter) compared to the size of the heated surface
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(about 2 mm diameter), therefore the temperature error due to possibly
existing radial temperature gradients is negligible. Experimental heating
tomograms of carbon at different pressures of neutral gas and at different
laser pulses are shown in this work. The features of graphite melting at
high pressures are discussed in this work.

1. M. Brykin and M. Sheindlin The molten state of graphite: An experimental
study // Journal of applied physics. V. 84. No. 5. 1 September 1998.

2. M. Sheindlin, C. Ronchi, W. Heinz Recent advances in high speed polychro-
matic pyrometry.

MATHEMATIC MODEL FOR HEAT TRANSMISSION
THROUGH MODIFIED GRAPHITE MATERIALS

INFLUENCED WITH LASER RADIATION

Vorobiev A.A.∗, Konukhov M.V., Udintsev R.D.

MA SRT, Moscow, Russia
*vorobievall@mail.ru

The research aim was to create modified graphite materials for pro-
tecting various objects from high-energy laser radiation. We investigate
modified graphite formed as a result of implantation atomic or molecu-
lar layers of various chemical agents between graphite layers (crystals).
Thermo-dilative graphite is a product of fast decomposition process then
layer graphite compounds are under exposure to power thermal flux. Rad-
ical change of modified graphite crystal structure is caused by intensive
enlargement of gaseous decomposition products. Hexagonal layers draw
apart along axis “c” with crystals increasing up to two orders without
considerable change in structure and size along others axes.

Samples were made from caoutchouc binding with 20 and 40% content
of modified graphite. Experimental researches were fulfilled at facility
mentioned in [1].

We propose to use the way described in [2, 3] to calculate laser radiation
exposure to modified graphite materials. Such materials are regarded as
porous two-phases single-temperature reactive medium that includes solid
material and gaseous decomposition products. Heaving is accompanied by
solid material loss. Comparative evaluation was made to check calculations
and experiment results.
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Explosion and Shock Waves, 1998, v.4, # 2, P. 90–98.
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mission processes in heaving fire-proof materials. Journal of Applied Mechan-
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GLASS PLATE WITH NANOSTRUCTURED GLASS FILM
LASER DESTRUCTION STUDIES

Atkarskaya A.B., Belykh S.V., Shemanin V.G.∗

KubSTU NPI, Novorossiysk, Russia
*vshemanin@nbkstu.org.ru

The nanostructured solid films with 50 nanometers and lesser dimen-
sion for the glass plate optical property modification play the great role in
the nanophotonics and other nanooptics technological applications. The
glass plates with Such a films laser cutting was based on the laser abla-
tion under power laser pulse on the glass film surface and its studies are
the important scientific problem [1, 2]. It demands the detail studies of
the glass films target threshold parameters dynamics at the laser ablation
destruction in the laser pulse energy density from 10 up to 500 J/cm2.

This report goal is the various chemical composition films laser ablation
destruction dynamics versus the incident laser radiation intensity depen-
dencies for our experimental conditions. The nanostructured glass films
were created by the plate plunging into the film formatting solution of 2.5
mass % (Bi2O3 + TiO2 + Fe2O3). The composite was burned in air at
the 4500C in a half an hour. The film formatting solution viscosity value
has been measured by the capillare method, the film structure—by the
electron microscopic study and their refractive index and thickness have
been controlled by the ellipsometry [3]. The iron oxide molar composition
in all the films was constant and was equal to 25% but Bi2O3 and TiO2

concentration were changed accordingly from 10 up to 70 and from 65 to
5% with the concentration different of 10%. These composite samples have
been burned and modified by the applied regime with the sequenced its
parameters measurements.

The experimental laser ablation station as in [1, 2] the YAG: Nd laser
radiation with pulse duration of 100 µs and energy up to 4.5 J at 1064
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nm wavelength beam was focused by the special objective on the film sur-
face. The threshold energy density QT have been derived from the laser
plasma emission appearance due to this plasma emission intensity mea-
suring by the mini-spectrometer in the wavelength range 400 . . . 1000 nm
synchronized by the laser pulse with the time decay up to 5 µs.

1. Efremov V.P., Privalov V.E., Skripov P.V. et al. // Proc. SPIE. 2004.
V.5447. P. 234.

2. Voronina E.I., Chartiy P.V., Shemanin V.G. //. Rus. Extremal States of the
Matter Physics—2005. ICPP RAS 2005 P. 37.

3. Atkarskaya A.B. // Rus. Glass and ceramics. 1999. No.10. P. 26.

INVESTIGATION OF LASER INTERACTION WITH
LOW-DENSITY POROUS MEDIA ON MISHEN FACILITY

Gavrilov V.V.

SRC RF TRINITI, Troitsk, Russia
vvgavril@triniti.ru

The prime goals of Mishen facility research program on interac-
tion of powerful (1013–1014 W/cm2) laser pulses with low-density (0.5–
30 mg/cm3) porous media are briefly discussed. Utilization of these mate-
rials in laser fusion targets and in targets for powerful laser-plasma sources
is considered recently as a very promising approach. The experimental
program as well as the used optical and X-ray diagnostics are described.
The results are presented obtained in experimental investigations of laser
light absorption, production of high temperature plasma, and subsequent
plasma homogenization in plane porous agar (C12H18O9)n samples of dif-
ferent average densities. The data on measured plasma electron and ion
temperatures as a function of sample average density and laser power are
presented also. The experimental data are in a good agreement with the
theoretical predictions.
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NONUNIFORM COMPRESSION AND BURN OF LASER
ICF TARGETS

Zmitrenko N.V.∗1, Kuchugov P.A.1, Rozanov V.B.2,
Stepanov R.V.2, Tishkin V.F.1, Yakhin R.A.3

1KIAM RAS, Moscow, 2LPI RAS, Moscow,
3CNIIMAsh, Korolev, Russia

*zmitrenko@imamod.ru

One of the principle, may be the most important question in the theo-
retical and experimental studies of the laser ICF problems (LF) is a prob-
lem of the hydrodynamics instabilities development at a target compres-
sion, because it leads to a neutron yield reduction. This problem makes
one to construct the complex many-beams systems for a target irradiation,
for example, Omega (LLE RU) or NIF (LLNL), where the many amount
of beams are used (60–192).

So, it seems, that as well as a theoretical investigations of an incarnate
hydrodynamics instabilities, and the effect its development in laser targets.
The present theories of a turbulent mixing in a distant sense only are
applied to a LF targets, which have a their specific. More of them, it is
usually, that as an experience shows, it is often not the zone width, but a
large scale violation of a symmetry, which connected with a diversity (in
space and in time) the temperature and density maximums.

In this paper the observation of the existence ideas about the exper-
imental and theoretical study this problem is presented. It concerns a
mathematical modeling role as well as a question: what a completeness
of our images, that computer can gives. We have presented the princi-
ples and a theory of the mixing zone evolution in the laser targets taking
into account their specific features (short time of a deceleration, spheri-
cal geometry of the shells convergence, compressibility of a matter). The
main conclusions are illustrated by through simulation examples. These
simulations based on 3D codes authors elaborated.
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EXPLODING WIRES IN THE STRONG EXTERNAL
MAGNETIC FIELD WHICH IS QUICKLY FALLING DOWN

Vlasov A.N.∗, Manoshkin A.B., Panin V.V., Potashevsky S.S.,
Zhimoloskin S.V.

RSREU, Ryazan, Russia
*an@fulcra.ryazan.ru

The study of the plasma formed in the strong external magnetic field
which is quickly falling down is very interesting for many basic and applied
problems concerning induced gas discharges and interactions of intense
energy fluxes with matter. The effective input of energy into plasma is
possible, if the amplitude of the magnetic pressure of the external field
essentially surpasses the gas kinetic pressure of plasma, and the speed
of the field recession is sufficient for exciting the intensive induced gas
discharge. Experimental results for two modes are presented: in the first
one the electric explosion of a linear wire inside of the solenoid was made;
in the second mode the electric explosion of wire spirals was made. In all
experiments copper exploding wire having diameter from 0.4 up to 0.5 mm
were used. Installation had the condenser battery 80 nF charged up to a
voltage of 350 V; the amplitude of a primary current could get 8 kA. In
the first of the mentioned modes the solenoid was connected consistently
with the exploding wire, and at the explosion of the wire there was a
disconnection of a contour with a current. As a result the formed plasma
incorporated some part of energy of the magnetic field of the solenoid. This
solenoid had 40 coils of a wire in diameter of 1 mm reeled up on dielectric
skeleton in diameter of 16 mm and length 40 mm. In the second mode
of experiments two parallel spirals with the right and left windings were
used which reserved enough big magnetic energy before the disintegration
of wires. Each of the spirals had 20 coils; the diameter of spirals was
made 4 mm and the length of 20 mm. Estimation of the absorbed energy
by plasma has been made on amplitude of a signal of the photo detector
installed on distance about 400 mm from exploding wires. Experiments
have shown the essentially higher intensity signal of the photo detector at
explosion of wires in an external strong and quickly falling down magnetic
field in comparison with experiments without an external field. Sometimes
at electric explosion of spirals a plasma clot had being forming which had
lifetime about 0.5 seconds.
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DISTRIBUTION OF MATTER PARAMETERS
UPON EXPLOSION OF AN ALUMINUM WIRE

Khattatov T.A.∗1, Tkachenko S.I.1,2, Beznosov D.I.1,
Mingaleev A.R.3, Pikuz S.A.3, Romanova V.M.3,

Olhovskaya O.G.4, Gasilov V.A.4

1MIPT, Dolgoprudny, 2JIHT RAS, Moscow, 3LPI RAS, Moscow,
4KIAM RAS, Moscow, Russia

*ikhattatov@gmail.com

There has been investigated the distribution dynamics of matter in the
discharge channel upon nanosecond explosion of single aluminum wires in
vacuum. A series of experiments were performed with a charge voltage
U0 = 20 kV and current amplitude Imax ∼ 8 kA having a current rate of
rise dI/dt ∼ 40 A/ns when exploding wires of 25-µm diameter and 12-mm
length. Optical shadows and Shlieren images of the discharge channel were
obtained using optical probing at the second harmonic of a YAG:Nd+3 laser
(wavelength 532 nm and pulse length ∼ 70 ps); also, ultraviolet images of
the discharge channel were obtained by means of a 4-frame camera with
microchannel plate. Simulations of the explosion of an aluminum wire,
including and beginning with a cold start, were carried out; the results of
numerical calculations are compared with experimental data.

Work supported by the Programs 3 and 12 for basic research RAS;
programs 02.740.11.0447 and 2.1.1/5470 and ESC LPI.

SIMULATION OF SYNCHRONOUS ELECTRIC PULSED
DISPERSION OF METAL WIRES

Zolnikov K.P.∗, Abdrashitov A.V., Psakhie S.G.

ISPMS SB RAS, Tomsk, Russia
*kost@ispms.tsc.ru

Properties of metal, alloy and ceramic nanopowders are largely deter-
mined not only by the size of the resulting nanoparticles but also by the
degree of their activation and peculiarities of their internal. The size of
nanoparticles manufactured by most technologies is tens of nanometers
or more. A promising process for the synthesis of nanopowders of pre-
determined composition is the method of electric pulsed dispersion. The
purpose of this work is to investigate fracture dynamics of metal wires
having perfect crystal structure with respect to spatial temperature dis-
tribution in the course of the electric dispersion process. Simulation of
parameter high rate loading influence (heating rate, loading duration) on

50



internal structure and sizes of generated nanoparticles under metal wire
dispersion as well as investigation of synchronous dispersion of metal wires
were carried out on the base of the molecular dynamics method. The po-
tentials based on the embedded atom method were used to describe inter-
atomic interactions in copper nanowires. These potentials allow describing
the surface properties, defect structure energy, elastic characteristics and
a number of other features to a high accuracy, which are critical for the
simulation of the electric pulsed dispersion. The simulation was applied to
the cylindrical shape copper wire with the ideal structure. The periodical
conditions were used along the cylindrical axis of the metal wires whereas
a free surface was simulated along the rest two directions. The results
showed that an increase of loading duration weakly affected on number of
generated nanoparticles. Simulation of synchronous electric dispersion of
metal wires showed that not only number of nanoparticles but also their
internal structure and sizes strongly depended on distance between wires,
in particular, the less distance between wires than less number of gen-
erated nanoparticles and larger their sizes. The work was supported by
RAS Scientific Program 21 “Basis of fundamental investigations of nan-
otechnologies and nanomaterials”.

TECHNOLOGY OF THE COMBINED PULSE-PLASMA
WORK-HARDENING OF HARD-ALLOY TOOLPIECE

Tsareva I.N.∗, Dudin Y.A.

IMACH RAS, Nizhny Novgorod, Russia
*irichatsareva@mail.ru

Know-how of the combined ion-plasma technology consists of the si-
multaneous use of two methods of plasma treatment of surface of solid:
treatments by powerful ionic bunches (PIB) of carbon and by ion-plasma
causing of covering in the method of condensation with ionic bombardment
(CIB). Technology is worked out as it applies to accelerating of powerful
ionic bunches of “Temp-6”, modernized by means of placing in his working
chamber of the module of for causing of ion-plasma coverage and system
of fall-over of reactionary gases.

Experiments are executed on standards of carboloy MC221. At the
combined treatment next operations were conducted: (1) cleaning and
activating of surface by means of influence of 1 pulse C+ (n = 1, energy
of ions of E = 300 keV, closeness of ionic current of j = 120 A/cm2);
(2) overcoating of sublayer of titanium (0.5 µm thick); (3) overcoating of
TiN of 2–3 µm thick (current of arc 100 A, tension on a cathode 160 V,
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pressure of nitrogen in a chamber 0.6 Pa); (4) ionic interfusion of material
of coverage with the surface of material by means of PIB (n = 3, energy
of ions of E = 300 keV, closeness of ionic current of j = 150 A/cm2).

X-ray analysis of the modified superficial layer showed the presence of
phases of WC, TiC, δ-TiN, α-Co and α-Ti. As a result of influence of bunch
of ions in the superficial layer of carboloy, composition structures is formed,
providing the decline of coefficient of friction, increase of microhardness
and wearproofness of surface.

The results of model tests of cutting hard-alloy plates of tangential type
(from the carboloy MC221) showed at the draft sharpening of carriage
wheelpairs, that application of technology of the combined treatment on
the basis of impulsive ion-plasma influence provides the increase of firmness
of instrument in 2.5 times.

PULSED TREATMENTS IN MODERN
MICROELECTRONICS

Bayazitov R.M.

KPTI RAS, Kazan, Russia
bayaz@kfti.knc.ru

Pulsed thermal treatments of semiconductor structures have been
widely used in microelectronics since 1980th to eliminate post-implantation
defects, create highly doped epitaxial layers, synthesize compounds, form
contacts, etc. The process requires various sources of pulsed radiations
(first of all lasers and flash lamps) in a wide range of power density and
treatment duration. The work analyses the non-stationary temperature
fields in the semiconductor structures caused by intensive light, electron
and ion beam irradiations in a wide duration range from 10−9 to 101 s.
Physical mechanisms of energy absorption and transformation as well as
phase and structural transitions in irradiated materials are considered. In
the nanosecond duration range characterized by the liquid-phase mecha-
nism, conditions for the fast local crystallization without growth defects
leading to the formation of highly concentrated solid solutions and the
oriented compounds are realized. The pulsed light treatments of micro-
milli- and second durations are the most widely used. They provide good
compatibility with planar technology in microelectronics and are currently
described by a steady term—Rapid Thermal Annealing. The process is
accompanied by the solid-phase elimination of defects, high electrical im-
purity activation, diffusion suppression. The schemes and technological
possibilities of the laser treatments by rapidly scanning beams of contin-
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uous laser radiation (Spike Laser Annealing) are illustrated. Using of the
specially focused laser beams allows to provide pulsed high-temperature
processing without considerable temperature gradients and impurity dif-
fusion. The perspectives of the development of the pulsed methods when
going over to nanometer (about 10 nm) technologies in microelectronics
and creation of new functional materials and structures are considered.

PULSED BEAM SYNTHESIS OF NANOCRYSTALLINE
IRON DISILICIDE FILMS FOR SILICON MICRO- AND

OPTOELECTRONICS

Nurutdinov R.M.∗, Bayazitov R.M., Batalov R.I.

KPTI RAS, Kazan, Russia
*nurutdin@bk.ru

In recent years the actual problem of micro- and optoelectronics is the
creation of efficient Si-based light emitters operating in the telecommunica-
tion range of 1.5–1.6 micron. One of the perspective materials for the fab-
rication of light emitting diodes is semiconducting iron disilicide ((β-FeSi2)
which has luminescent properties in this spectral range. In this work the
technology for the creation of triple Si/β-FeSi2/Si heterostructures (with
β-FeSi2 nanocrystals in active region) is demonstrated and their struc-
tural, optical and electrical properties are investigated. At the first stage
of heterostructure fabrication silicon monocrystals were implanted by iron
ions (Fe+) with energy E = 40 keV and fluence F = 6x1015-6x1016 cm−2

(concentration N = 1–10 at. perc. in 100-nm layer). At the second stage
the implanted Si layers were subjected to pulsed treatments by intense
laser (λ = 0.69 micron) or ion (C+, E = 300 keV) beams of nanosecond
duration (τ = 50–80 ns) for Si crystallization and synthesis of iron silicide.
At the third stage the surface of the implanted crystals was cleaned in ultra
high vacuum at 800◦C and covered by epitaxial Si film with thickness of
300–500 nm by molecular-beam epitaxy method. At the different stages of
fabrication process the crystallinity, phase composition, surface morphol-
ogy, Fe depth distribution, photoluminescence and electrical parameters
of Si/β-FeSi2/Si heterostructures were studied. The optimum parameters
of ion implantation, pulsed and thermal annealing which resulted in to
formation of oriented β-FeSi2 nanocrystals emitting light in the near in-
frared range and growth of epitaxial Si films with increased conductivity
and carrier mobility are determined.
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A WAY OF PRODUCING GRAPHENE BY PROTON
BOMBARDMENT OF GRAPHITE SAMPLES

Kourilovitch A.V.∗1, Kiselev V.I.1, Mendeleev V.Ya.1,
Polistchook V.P.1, Prosvirikov V.M.2, Samoilov I.C.1,

Skovorod’ko S.N.1

1JIHT RAS, Moscow, 2NPO “Komposit”, Korolev, Russia
*andrei.kouri@mail.ru

Proton bombardment of graphite samples produced graphene on their
surfaces. Samples were graphite rods having 6mm in diameter and 100mm
in length. Cut-outs were made in the middle of each rod. Cut-outs were
20mm long and 3mm in diameter. Proton exposures were 4 · 1015 and 2 ·
1016 protons per square cm in high-vacuum environment. Samples surface
topography was investigated with a scanning cantilever Veeco Dimension
V microscope and a raster electron FEI Quanta 600 FEG microscope. As
the study showed, the graphene structures had surface areas of about 20
square microns.

ELECTRON-HOLE ASYMMETRY IN EXCITATIONS
OF BILAYER GRAPHENE IN HIGH MAGNETIC FIELD

Bisti V.E.

ISSP RAS, Chernogolovka, Russia
bisti@issp.ac.ru

The bilayer graphene is the unique object which combines the parabolic
dispersion law of quasiparticles with their chirality. This parabolic disper-
sion becomes linear far from zero energy point. The tight-binding Hamil-
tonian for electrons taking into account only nearest-neighbor transitions
gives the spectrum which is symmetryic around zero energy. In magnetic
field there is a two-fold degenerate zero-energy Landay level incorporating
two different orbital states with the same energy. Taking into account
spin and valley degeneracies, the zero-energy Landau level in a bilayer is
eight-fold degenerate. For the bilayer with small asymmetry there are four
weakly split two-fold levels, close to zero.

Inter-Landau-level transitions in the clean (neutral) bilayer graphene
at high perpendicular magnetic field have been studied taking into account
the next- nearest-neighbor transitions and energy difference between dimer
and non-dimer sites. This assumption results in the asymmetry of electron
spectrum around zero-energy point. The infuence of Coulomb interaction
and layer asymmetry are included. It is shown that asymmetry in cyclotron
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resonance of of clean bilayer graphene depends on magnetic field. At lower
magnetic fields the energy splitting in the spectrum is due to electron-hole
one-particle asymmetry, at higher magnetic fields the energy splitting in
the spectrum is due to Coulomb interaction.

SPONTANEOUS FORMATION OF QUANTUM WALLS
DURING CRYSTALLIZATION OF SiC

Steinman E.A.∗, Tereshchenko A.N., Filonov K.N.

ISSP RAS, Chernogolovka, Russia
*steinman@issp.ac.ru

Formation and properties of structure defects, arising during crystal-
lization of SiC in a condition of the vapor phase reaction in the high
temperature resistive reactor, are discussed in the paper. Interest to the
generation of such defects is caused by their unique properties, giving a
possibility to realize a high quantum yield of the recombination emission.
SiC is a unique material due to its temperature and chemical stability.
The high temperature conductivity and the reasonable electron mobility
allow using it in the high power electronics. The same properties make
it a perspective material for the high power light emitters. However, due
to its indirect energy band, SiC demonstrates a low relative efficiency of
the recombination radiation. Light emission is a phonon mediated process
with a low probability. This work is devoted to a comparative analysis of
the efficient radiation arising at the structural defects and their structural
properties. On the basis of experimental data the model is suggested for
realization of the effective light emitter on SiC material.

CATALYSIS OF IMPURITY COALESCENCE
BY QUANTIZED VORTICES IN SUPERFLUID HELIUM

Gordon E.B.

IPCP RAS, Chernogolovka, Russia
gordon@ficp.ac.ru

Any guest nanoparticle suspended in superfluid helium has the affinity
to quantized vortex. Such a concentrating in practically 1-D core of vor-
tices causes a tremendous acceleration of coagulation process. Practically
whole condensation proceeds then in the vortices and its primary prod-
ucts should be nanowires. This phenomenon has been firstly observed for
hydrogen embedded into HeII [1, 2] and then it was used for producing

55



metallic nanowires. The materials were sputtered by pulsed laser from
the targets submersed in liquid helium at T = 1.6 K. In accordance with
the prediction [2] the long (up to 1 cm length) metallic nanowires grown
HeII were attached by metallic bonds to the tips of electrodes to which the
generating them vortices were pinned. This effect allows carrying out the
electrical studies of metals just at low temperature. The nanowires made
of conductive gold and copper [4, 5], ferromagnetic nickel and supercon-
ductive lead, tin, and indium [3, 6] were grown and investigated. Electron
microscopy of the filaments heated up to room temperature has shown that
they represented the bundle of the nanowires connected by point contacts.
The nanowires had the diameter of 2–7 nm and they consisted of con-
junct monocrystals having regular structure. The bundles of nanowires
just grown at T = 1.6 K metallically closed two neighboring electrodes
spaced by 3 mm and consequently closed the electrical circuit. Being con-
ductors of metallic type they demonstrated the strong size effect inherent
for nanowires, namely strong growth of specific resistivity and, for super-
conductors, the transformation and temperature shift of phase transition.
Due to their high length and small radius the bundles of nanowires demon-
strated powerful field-induced electron emission at rather low voltage and
represented such a way the prototype of effective cold cathodes. The crys-
talline structure of nanowires and nanospheres evidenced that they were
molten inside HeII during their growth. The explosion of stressed under
cooling metallic spheres initiated by e-beam has been observed.

1. Gordon E. B., et al. // JETP Lett. 2007. V. 85. P. 581.
2. Gordon E. B., Okuda Y. // Low. Temp. Phys. 2009. V. 35. P. 209.
3. Gordon E. B., et al. // Low. Temp. Phys. 2010. V. 36. P. 590.
4. Moroshkin P., et al. // EPL. 2010. V. 90. P. 34002.
5. Lebedev V., et al. // J. Phys. Chem. 2011.
6. Gordon E. B., et al. // JETP. 2011. V. 139.
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PREDICTION OF HIGH-POWER PULSED HEATING
OF A POROUS BLOCK CONTAINING KEROGEN

Krupenik A.M.∗1, Kondaurov V.I.2, Konyukhov A.V.2,
Izvekov O.Ya.1

1MIPT, Dolgoprudny, 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*krarmix@bigmir.net

The development of hard-to-extract hydrocarbon reserves becomes im-
portant at the prospect of exhaustion of easily accessible sources of hydro-
carbons. These include the deposits such as a kerogen containing forma-
tions. The kerogen is able to decompose with the formation of light oil
fractions as a result of pyrolysis reaction. The extraction of hydrocarbons
from such deposits will require a high-power pulsed heating, which is neces-
sary for pyrolysis reaction and distributed damaging of the porous skeleton.
The main processes are: pulsed thermal action, pyrolysis reaction of the
kerogen in porous medium, distributed damaging of the skeleton due to
the damage accumulation caused by the pressure increase and heating [1],
flow of the pyrolysis products through the medium with variable perme-
ability, heat transfer. For this problem it was used the thermodynamically
consistent theory of saturated porous medium [2], [3]. The medium is con-
sidered consisting of two interacting continua (fluid and skeleton) which
can exchange mass, momentum and energy. The main assumptions are as
follows: the skeleton is assumed to be elastic and damaging; the permeabil-
ity is considered as a power function of porosity; the kinetic equation with
reaction rate constant of Arrenius type is used for modeling the pyrolysis;
the damage is assumed to be a linear function of state parameters. The
equations for energy porous pressure, skeleton deformations and kinetic
equations for reaction and damage accumulation has been solved to pre-
dict consequences of pulsed heating of porous block containing kerogen. It
was investigated the output of oil from porous block with various methods
of heating.

1. Izvekov O.Y., Kondaurov V.I., Model of a porous medium with an elastic
brittle skeleton// Physics of the Solid Earth, 2009. (rus)

2. Kondaurov V.I., The Mechanics and Thermodynamics of a Saturated Porous
Medium, MIPT, Moscow, 2007. (rus)

3. Kondaurov V.I., Konyukhov A.V., Model of the phase transitions of methane
hydrates in porous media// Appl. Math. and Mech.. V. 75. No 1. 2011. (rus)
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WIDE-SIZE ELEMENTARY CELL
OF THE HETEROGENEOUS MATERIALS

WITH THE COLLAPSING DISPERSE BINDING

Ostrik A.V.

IPCP RAS, Chernogolovka, Russia
ostrik@ficp.ac.ru

Methods of the communication description of effective heterogeneous
materials (HM) properties with characteristics of their components rep-
resent considerable practical interest. For a long time these methods in-
tensively develop. With reference to mechanical ionizing radiation (IR)
action on the condensed heterogeneous environments the construction of
the equations describing HM behavior at a stage of formation of a pressure
profile in a target was realized in [1].

In the present work the method of defining equations construction in
case of the temperature nonequilibrium HM is offered. Wide-size nonequi-
librium model of an elementary HM cell having dispersed filler is con-
structed. This construction is realized proceeding from the assumptions
accepted in [2]. Calculation of stress relaxation within an elementary cell
is based on the solution of two-dimensional equations system for elastic-
plastic equilibrium in cylindrical coordinates. This system is, added by
wide-rise EOS of HM components. The offered wide-size HM cell model
allows calculating behavior of a material in all representing practical inter-
est range of absorbed energy density (as small energy contributions when
elastic-plastic current is impotent and big energy contribution when phase
transitions are determinative). These calculations become taking into ac-
count heat exchange influence between HM on process of a quasistatic
establishment of stress fields.

The great attention at construction of HM cell model is given to the ac-
count of structural features of the multilayer microspherical fillers. These
fillers are used in heterogeneous coverings for protection from IR. Stabil-
ity loss (it takes place for thin microspheres with the small relation of a
thickness to radius), destruction and irreversible microspheres collapse are
considered.

Calculations results of stress profiles in heterogeneous coverings having
dispersed filler from glass and carbon microspheres ((these microspheres
have coverings consisting from tungsten and nickel)) are discussed.

1. Bakulin V. N, Gribanov V. M, Ostrik A.V., and et al. Mechanical X-ray
action on thin-walled composite constructions. M: Fizmatlit, 2008. 256p.
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2. Ostrik A.V., Ostrik E.A. // Journal of Chemical physics. 2001. V. 20. No. 8.
P. 90–93.

MODELLING METHODS FOR MECHANICAL
RADIATIONS ACTIONS ON THE THIN-WALLED

Cheprunov A.A.∗1, Ostrik A.V.2

112CSRI MOD RF, Sergiev Posad, 2IPCP RAS, Chernogolovka, Russia
*alexander.cheprunov@yandex.ru

Now mechanical radiation action (MRA) of various spectrum ranges
on matter [1, 2] is enough studied in detail. However isn’t obviously possi-
ble that experimental research of MRA consequences on designs of space-
rocket technics. In work on the basis of MRA analysis various wave lengths,
fluxes density streams, external conditions and properties of constructional
materials requirements to characteristics of non-stationary loadings which
are necessary for reproducing at strength tests of the designs working in
the conditions of an irradiation are formulated. Proceeding from these re-
quirements, the complex of explosive gasdynamic devices is offered. This
complex allows to modeling MRA from an optical spectrum to rigid x-ray
ranges on large-sized thin-walled cases of designs. Directions and problems
of the further development for modeling MRA explosives are formulated.
In a final work part the methodology [3] carrying out of tests of compos-
ite designs on durability by means of explosives is offered. Experimental
researches results of r of the empty and filled thin-walled composite cases
in the conditions of their functioning [4, 5] are resulted. Possible causes
of infringement of working capacity of designs depending on levels and
duration of lateral non-stationary loadings influencing them are discussed.

1. Loborev V.V., Ostrik A.V., Petrovsky V.P., and et al. Methods of modeling
of mechanical radiations action on materials and designs //Scientific and
technical collection of CPTI MD RF. N 1, S. Posad, 1997, 75 p.

2. Bakulin V.N., Gribanov V.M., Ostrik A.V. , and et al. Mechanical x-ray
action on thin-walled composite designs. M.: FIZMATLIT, 2008. 256p.

3. Bakulin V.N., Ostrik A.V. //J. Mechanics of composite materials and designs.
1999. V. 5. No. 4. P. 151–166.

4. Ostrik A.V., Petrovsky V.P.//J. Chemical physics, 1995. V. 14. No. 1. P. 11–
17.

5. Bakulin V.N., Ostrik A.V. //J. News of the RAS, MTT, 2008. No. 4. P. 135–
142.
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DEFINITION OF RATIONAL PARAMETERS
OF HETEROGENEOUS COVERINGS STRUCTURE

FOR PROTECTION OF THIN-WALLED MULTILAYERED
DESIGNS AGAINST JOINT THERMAL

AND MECHANICAL ACTIONS OF RADIATIONS
AND PARTICLES

Bugay I.V.∗1, Ostrik A.V.2

1MAI, Moscow, 2IPCP RAS, Chernogolovka, Russia
*ibug@zmai.ru

Despite variety of the physical processes accompanying influence of in-
tensive radiations and particles streams having various physical nature,
destruction of thin-walled bearing designs occurs as a result of heating,
change of a thickness at thermal ablation, a splitting off and also under
the action of the non-stationary pressure formed on a design surface. Thus
at definition of rational coverings parameters the problems solution is re-
quired in following three concerning independent directions.
1. Numerical modeling of radiations and particles transposition in atmo-

sphere and in multilayered heterogeneous barriers to calculate energy
allocation taking place in designs;

2. Calculation of parameters of thermal and mechanical actions of inten-
sive radiations and particles fluxes;

3. Numerical modeling of deformation, loss of stability and destruction of
non-uniformly warm thin-walled design from a variable (owing to non-
uniformity of ablation and thickness of a splitting off) thickness under
the action of non-stationary loading.
For the solution of the first and second groups of problems authors have

a set of the original techniques [1] developed during several tens of years.
The essential moment is working out of a universal numerical code [2] for
the third direction.

To notice that the approach accepted in work at which rational cov-
erings parameters are defined on the basis of the data on parameters of
protected design reaction realized on radiations and particles action is new.
As a rule, the covering is optimized separately from a protected design at
aprioristic preset values of factors of passage and as much as possible ad-
missible impulses of the pressure formed in a covering.

1. Gribanov V.M., Ostrik A.V., Romadinova E.A. Numerical Code for Calcu-
lation of Multiple Complex Action of Radiations and particles on multilayer
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multifunctional heterogeneous plane packet. Chernogolovka: IPCP RAS,
2006.

2. Bakulin V.N., Bugay I.V., Ostrik A.V. // J. Sea intellectual technologies.
2010. No. 2(8). P. 3–6.

RECOMMENDATIONS FOR COMPOSITION
AND STRUCTURE OF HETEROGENEOUS COVERINGS
FOR PROTECTION AGAINST THERMOMECHANICAL

ACTION OF IONIZING RADIATION

Bakulin V.N.∗1, Ostrik A.V.2

1IAM RAS, Moscow, 2IPCP RAS, Chernogolovka, Russia
*vbak@yandex.ru

It follows from works [1–3] that heterogeneous coverings have hypersen-
sibility of ionizing radiation (IR) action parameters to their composition
and structure. At a design stage this circumstance demands carrying out
of preliminary numerical researches for definition of rational sheetings pa-
rameters. In case of IR influence the scientifically-methodical technique is
intensively developed for numerical modeling of physical processes in com-
posite structures of various types [3, 4]. Now this technique has sufficient
accuracy that allows carrying out calculations of IR energy absorption and
wave processes in structured materials.

Multiple calculations of thermomechanical action have been carried
out. These calculations had the purpose of a choice of rational parameters
for coverings having structure and characteristics gradient. Such cover-
ings enjoy the big capabilities for variability of structures elements. At
calculations the numerical code [2] was used.

As calculations results composition and structure recommendations for
heterogeneous new generation coverings are formulated. Rational cover-
ings parameters to correspond concrete characteristics of fluxes of Plankś
radiation are considered.

1. Ostrik A.V. Thermomechanical Action of X-Ray on Multilayer Heterogeneous
Targets in Air. M.: Informtehnics, 2003.

2. Gribanov V.M., Ostrik A.V., Romadinova E.A. Numerical Code for Calcu-
lation of Multiple Complex Action of Radiations and particles on multilayer
multifunctional heterogeneous plane packet. Chernogolovka: IPCP RAS,
2006.

3. Bakulin V.N., Gribanov V.M., Ostrik A.V., Romadinova E.A. Cheprunov
A.A. X-Ray Mechanical Action on Thin-Walled Composite Constructions.
M.: Fizmatlit. MAIK-Nauka, 2008.
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4. Gribanov V.M., Ostrik A.V., Potapenko A.I., Fortov V.E. X-Ray Mechanical
Action on Heterogeneous Materials and Thin-Walled Constructions // In
book Physics of Nuclear Explosive. V. 2. M: ANO Fizmatlit. 2010. P. 344–
447.

ATOMIC CASCADE NUCLEATION AND DEVELOPMENT
IN V ALLOYS UNDER RADIATION LOADING

Kryzhevich D.S.∗, Korchuganov A.V., Zolnikov K.P.,
Psakhie S.G.

ISPMS SB RAS, Tomsk, Russia
*kryzhev@ispms.tsc.ru

Investigations into structural damage to materials under irradiation
are of particular interest for long-term predictions of changes in their me-
chanical properties. Primary evidence for the radiation effect is generation
of atomic displacement cascades responsible for radiation-induced struc-
tural defects, formation of microstructures, and changes in the physical-
mechanical properties of materials.

In present work the study of structural defect nucleation and develop-
ment which arising as a result of atomic cascades in V based alloys under
radiation effect is represented. The investigation was carried out on the
base of molecular dynamics method with use of multiparticle interatomic
potentials calculated in the scope of modified embedded atom method.
The V-4Ti-4Cr alloy was considered as a model material. At that sim-
ulated crystallites as with ideal structural so with grain boundary were
used. In the calculations special type symmetrical tilled boundaries were
used. In order to simulate atomic cascades generation primary knocked
atom (PKA) was supplied with the energies in the range of 1–10 kEv.
For each PKA energy crystallite size was determined in such a way to
exclude self-action of atomic cascades from the one hand and to minimize
calculation time from the other hand.

Calculations showed that structural defects (Fraenkel pairs) began to
arise after atomic cascades were generated. Some Fraenkel pairs could join
into clusters. It should be noted that the presence of grain boundaries sub-
stantially affect the structural material response under irradiation loading.
In particularly the number of stable defects formed late in the relaxation
stage depended on the distance of the PKA from the grain boundary: the
greater the distance the smaller the number of defects generated in the
crystallite. As the distance from the grain boundary increased, the num-
ber of defects tended to a value characteristic of the material with ideal
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structure. There was a threshold energy-dependent distance of the PKA
from the interface: starting with this threshold distance this type of grain
boundary becomes an insurmountable obstacle for atomic displacement
cascades generated by a PKA of lower energy.

This work was supported with Program SB RAS No.51.

THERMOLUNISCENCE DOSIMETRIC DETECTOR BASED
ON SYNTHETIC DIAMOND

Nemtsev G.E.∗1, Amosov V.N.1, Meshaninov S.A.1,
Rodionov N.B.1, Terentiev S.V.2

1SRC RF TRINITI, 2TISNUM, Troitsk, Russia
*Grigoriy.Nemtsev@gmail.com

Several types of thermoluminescence detectors are currently used in
the individual dosimetry, but a selection of detectors with optimal charac-
teristics is required for the solution of certain dosimetric tasks.

Thermoluminescence of diamond is known for long time; however it has
not wide practical application in dosimetry owing to high cost of material
as a main reason. Essential advance in a creation of synthetic diamonds
has been achieved last years. Since 2000 y. quality of producing diamond
material has been comparable with quality of the most clear natural crys-
tals, some of the laboratories get diamond material better quality than
natural diamonds. Cost of the synthetic diamond material became avail-
able, that gives the capability of the creation of diamond thermolumines-
cence dosimeters for the wide application in the systems of the individual
dosimetric monitoring.

This work is dedicated to research the possibility of creation TL dosime-
ter based on synthetic diamond material. Influence of the different doped
centers typical for synthetic and natural diamonds on the thermolumines-
cence intensity is studied in this work. The experimental set-up based on
the high sensitive photomultiplier was built to record thermoluminescence
curves. Glow curves for the different types of diamond samples are shown.

In terms of thermoluminescence analysis of the experimental material
was produced the sample of synthetic diamond with required properties
and TL detector using this diamond as a basis was created. The complete
research of the dosimetric characteristics of this sample was conducted,
the estimation of activation energy was made and linearity of this detector
in the range of radiation dose from 0.001 to 10 Gy was shown. Under the
radiation dose more than 10 Gy the detector response is not linear and it
saturates under the dose of 200 Gy.
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The experiments shown that diamond as a thermoluminescence dosime-
ter has a high sensitivity compared with a serial TL dosimeters (DTG-4 for
instance). High sensitivity of diamond TL detector in principle is allowed
to record a natural background radiation with less than day exposition.
Low-nitrogen samples (type 2a) with some inherent defects of lattice (ex-
pected dislocations) are most appropriate to create TL diamond detectors.

HYDROGEN INFLUENCE ON CARBON PARTICLE
FORMATION IN MICROWAVE FLOW REACTOR

Priemchenko K.Yu.∗1, Gurentsov E.V.1, Schulz C.2,
Orthner H.2, Jander H.K.3, Borchers C.3

1JIHT RAS, Moscow, Russia, 2UDE, Duisburg, Germany,
3UOG, Goettingen, Germany

*priemchenko@gmail.com

Hydrogen presents in variable concentrations at carbon particle forma-
tion process from hydrocarbons pyrolysis. Current kinetic models suppose
an important role of hydrogen during soot particle growth. Quantitative
knowledge about the influence of hydrogen, however, is missing. In this
study carbon nanoparticles were formed during plasma-heated flow-reactor
pyrolysis of hydrocarbons. This process is characterized by high tempera-
ture (about 6000 K [1]) and continuous generation of carbon material. A
molecular beam sampling system was used to extract particles as well as
gas molecules from the reactive source. The sample is rapidly expanded
into the free-molecular regime. This expansion leads to a temperature
drop, thus freezing all chemical and physical processes almost completely.
This molecular beam technique is regarded to be non-intrusive. The center
of the hypersonic jet is cut out by a skimmer and propagates as a “particle
loaded” molecular beam into the high-vacuum chamber where the partic-
ulate fraction can be analyzed by means of a particle mass spectrometer
(PMS) described in detail in [2]. It allows determining the particle mass
distribution by combining measured particle kinetic energy and particle
velocity. Furthermore, formed particles were collected on grids and ana-
lyzed by transmission electron microscopy (TEM). Mixtures of hydrocar-
bon precursors (CH4, C2H2, C2H4) with and without hydrogen additives
in argon were investigated. The concentration of each precursor was var-
ied as well as [H2]/[CxHy] ratio. It was observed that hydrogen addition
does not influence final particle sizes. Only weak influence of hydrocarbon
concentration was found. TEM measurements are resulted in larger mean
particle size than PMS. The difference can be explained by the fact that
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particles were assumed spherical when processing results of PMS measure-
ments, but real particles formed under investigated conditions can have
non-spherical shape. The particle properties are discussed.

1. B. Giesen, H. Wiggers, A. Kowalik and P. Roth “Formation of Si-
nanoparticles in a microwave reactor: Comparison between experiments and
modelling” Journal of Nanoparticle Research. 7 29–41 (2005).

2. Paul Roth and Andreas Hospital “Design and test of a particle mass spec-
trometer (PMS)” J. Aerosol Sci. 25(1) 61–73 (1994).

MICROWAVE INDUCED TRANSFORMATIONS
OF SELENIUM POLYMERIC NANOCOMPOSITES

Savintsev Yu.P.∗1, Savintseva S.A.2, Ivanov K.V.3,
Shevchenko V.S.1, Urakaev F.Kh1

1IGM SB RAS, Novosibirsk, 2IIC SB RAS, Novosibirsk,
3ISPMS SB RAS, Tomsk, Russia

*svs@uiggm.nsc.ru

Nanoselenium structures and its derivatives still remain the attractive
subjects of investigations in many laboratories of the world. Its present
and future applications are very wide. There are the scope of research
works in medicine, electronics, photonics, power-engeneering etc. Sele-
nium has a number of modifications. For some applications in electronics
and photonics the most interesting is the nanocrystalline hexagonal gray
semiconductor selenium. The usual way of such synthesis is the heating
of amorphous modifications polymer or surfactant stabilized nanoselenium
or ultrasound treatment [1, 2]. It was very interesting for us to use mi-
crowave treatment of dried films of polymeric selenium nanocomposites for
study the process of transformations and crystallization of amorphous red
selenium into gray hexagonal semiconductor nanocrystalline form. This
research is pioneers one, there is no any communications about such work.
Nanocomposite films were prepared with the same way as mentioned in
our previous communication [3]. Samples received were treated in mi-
crowave oven in different gas atmosphere. For detection of their changes
optical microscopy, laser scanning confocal microscopy, electron scanning
microscopy, Raman spectroscopy, X-ray study were used.

1. Raevskaya A. E.,et al. // Solid State Com. 2008. V.145. P. 288.
2. Tian-bin Bian, et al. // Mat. Res. Bull. 2011. V.45 P. 113.
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INTERACTION OF A HIGH ENERGY ELECTRON BEAM
WITH ORGANIC COMPOUNDS IN THE CONDENSED

STATE: RESEARCH OF PRODUCTS BY A GC/MS
METHOD

Filatov I.E.∗, Uvarin V.V., Nikiforov S.A.

IEP UB RAS, Ekaterinburg, Russia
*fil@iep.uran.ru

The experimental technique for research of interaction of a pulsed high-
energy electron beam on organic compounds is developed. For the re-
searches the portable electron accelerator RADAN with the following pa-
rameters was used: electron energy—180 keV, beam current—400 A, pulse
duration—3 ns, pulse repetition rate—up to 10 Hz. The experimental cell
allowed to process thin layers of organic materials in a liquid or solid
state. For the analysis of volatile products the method of gas chromatog-
raphy with mass-selective detector (GC/MS ) was used. Correlation of
chromatographic peaks with definite compounds was made with the aid
of mass-spectral data bases NIST. Researches of some compounds were
carried out: hydrocarbons, its halogen-derivatives, and other functionally
replaced derivatives (carbonyl compounds, etc.). It is shown that process
of interaction of high energy electron beam is accompanied by change of
structure of organic molecules in the following basic directions:
1. Binding of carbon skeletons of molecules to dimer-like structures;
2. Breaking of a molecules carbon skeletons;
3. Eliminating of hydrogen atoms with formation of molecular hydrogen.

Also low-molecular products such as CO, CO2, CH4, etc.
4. Eliminating of active atomic halogen from halogen-derivatives with sub-

sequent its reaction with walls of a reactor or elimination of hydrogen
from a molecule of a starting compound.
This radiolysis technique allows to carry out operative researches of ob-

jects and does not demand application of radioactive materials. With the
use of corresponding calibration it is possible to receive power parameters
of plasma-chemical yields.

The received data will be useful for:
1. Researches of radiation stability of materials and researches of cor-

rosion stability of constructional materials during by processing with
halogenated compounds.
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2. Modification of physical and chemical properties of matter.
3. Development of new technologies of recycling of important ecotoxines,

such as halogenated compounds (polychloro-bipheniles, chlorophenoles,
dioxines, etc).
The work is supported by RFBR (project No. 10–08–01085a).
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SHOCK WAVES.
DETONATION. COMBUSTION

STRAIN RATE AND TEMPERATURE EFFECTS
ON THE FLOW STRESS AND STRENGTH OF METALS
UNDER SHOCK-WAVE LOADING AND APPROACHING

THE IDEAL STRENGTH

Kanel G.I.∗1, Razorenov S.V.2, Garkushin G.V.2

1JIHT RAS, Moscow, 2IPCP RAS, Chernogolovka, Russia
*kanel@ficp.ac.ru

Recent studies of response of metals and alloys to shock-wave loading at
elevated temperatures disclosed new phenomena which could be expected
but had not been discussed previously. It is well known that, under normal
conditions, the yield strength of materials decreases with heating. How-
ever, the shock-wave measurements at elevated temperatures show that
the influence of temperature on the yield stress at very high strain rates in
some cases may be opposite to that at low and moderate strain rates. An
anomalous growth of the dynamic yield strength was observed for several
metals and interpreted as an evidence of a transition in the rate-controlling
mechanism from the dislocation motion aided by thermal fluctuations to
the phonon drag mechanism of over-barrier motion. At the same time, the
dynamic yield stress of high-strength metals and alloys decrease monoton-
ically or is maintained practically constant with heating.

With the goal to systematize temperature effects we performed mea-
surement of decay of the elastic precursor wave and the rise time of plastic
shock wave in commercial aluminum AD1 and magnesium Ma2 at shock
compression at normal and elevated (up to 900 K) temperatures. These
data and the data from femtosecond laser shock experiments have been
treated in terms of strain rate and strain dependences of the flow stress. It
has been found the dependences are much weaker than expected ones for
the phonon drag mechanism and the characteristic viscosity decreases with
development of plastic deformation. The new and published earlier data
are discussed in terms of relationships of different mechanisms of plastic
deformation and on this base requirements to constitutive models for high
strain rates are formulated. The yield stress and tensile strength data
at shortest load durations are discussed in terms of approaching ultimate
shear and tensile strength of metals.
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SPALL STRENGTH OF Al BY HIGH SPEED TENSION
IN SHOCK WAVE

Komarov P.S.∗, Ashitkov S.I., Ovchinnikov A.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*komarov-p@yandex.ru

In the present report ultrashort laser driven shock waves were studied
experimentally. The source of femtosecond laser pulses was Ti:Sapphire
laser system, generated pulses of 300 fs duration and energy up to 2.5 mJ.
The pump-probe technique combined with interferometric microscopy was
used for determination of the displacement of rear surface of a target with
an accuracy of several nanometers and temporal resolution of 10−13 s [1].
In the experiment the Al films of the different thicknesses 500, 750 and
1200 nm, deposited on a glass substrate was used. Using rear surface time
velocity history the spall strength of aluminum films equal to the value
σspall ∼(6.8±1.1} GPa at the record strain rate of 109 s−1 was determined.

1. Ashitkov S. I., Agranat M. B., Kanel’ G. I., Komarov P. S., Fortov V. E. //
JETP Letters. 2010. V. 92. No. 8. P. 516–520.

THE INFLUENCE OF THE METALLIC ADDITIONS
IN THE GRAPHITE POWDER ON PARAMETERS

OF POLYMORPHOUS TRANSFORMATION TO DIAMOND

Bezruchko G.S.∗1, Kanel G.I.2, Razorenov S.V.1,
Savinykh A.S.1

1IPCP RAS, Chernogolovka, 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*bezgs@ficp.ac.ru

The investigation of influence of the metallic powders, as additions
to graphite powder, on parameters of polymorphous transformation of
graphite to diamond was carried out. The tested samples, consisting of the
graphite (5% rhombohedral crystal structure)/aluminium powder mixture
and graphite (5% rhombohedral crystal structure)/copper powder mixture
in different concentrations were loaded. The concentrations of the metal-
lic addition to sample mass were 30% and 50% for aluminum powder and
81%, 65% and 44% for copper powder. Uniaxial shock loading of mixture
graphite samples were created with a plane aluminum impactor of 5mm
thickness accelerated by explosive facilities up to velocity of 3.15 km/s. In
the experiments, VISAR laser-Doppler velocimeter was used for recording
the particle velocity history of interface between the sample and LiF win-
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dow. For mixture graphite/aluminum, the phase transition pressure was
found 21.53 GPa and 20.37 GPa for the concentration 50/50 and 70/30,
correspondingly. For graphite samples with copper additions, the transi-
tion pressure of graphite to diamond is higher in comparison with pure
graphite samples and it equals to 27.3 GPa and 22.67 GPa for the concen-
tration 35/65 and 56/44, respectively.

SHOCK-INDUCED TRANSFORMATIONS
OF ROCK-FORMING MINERALS IN CONDITIONS

OF STEPWISE SHOCK COMPRESSION OF SOUTHERN
URAL’S QWARTZ-FELDSPAR-BIOTITE-GARNET SCHIST

Belyatinskaya I.V.∗1, Feldman V.I.1, Milyavskiy V.V.2,
Borodina T.I.2, Belyakov A.A.1

1MSU, 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*vlvm@ihed.ras.ru

Rock-forming minerals (garnet 40–45 vol. %, biotite 20–25 vol. %,
quartz 5–10 vol. %, potash feldspar and plagioclase 10–15 vol. %) trans-
formations in conditions of planar stepwise shock compression have been
studied with the use of recovery assemblies of planar geometry. Experimen-
tal samples have been taken from Southern Ural (Russia). The maximal
shock pressures in experimental samples were equal 26, 36 and 52 GPa
were attained upon a few reverberations of the waves between the walls
of the recovery ampoule (stepwise shock compression) (see [1] for details).
The recovered samples were examined by the methods of optical and scan-
ning electron microscopy (SEM), microprobe analysis, and X-ray phase
analysis (XPA).

Diverse minerals reveal different degree and various types of trans-
formations: mechanical (fissuring, amorphization and etc.) and chemi-
cal (bringing and carrying out of different compounds). The strongest
transformations (both mechanical and chemical) were observed in potash
feldspar and plagioclase. These minerals undergo strong amorphization at
26 GPa already: at this pressure most part of plagioclase (89 weight %)
and potash feldspar (94 weight %) become amorphous. Plagioclase chem-
ical transformations are equal to results of earlier stepwise shock compres-
sion experiments [1]. The greater shock compression is, the more potash
feldspar chemical transformations result in K carrying out. Biotite also re-
veals strong mechanical (stripes of contortion, partial melting) and chem-
ical (for melted biotes only) transformations. Garnet reveals mechanical
transformations only. Chemical changes of garnet result in dispersion of
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chemical composition growth. The work was supported by RFBR (09–05–
00211).

1. Belyatinskaya I. V., Fel’dman V. I., Milyavskiy V. V., Borodina T. I., Valyano
G. E., Belyakov A. A. // Moscow University Geology Bulletin. 2010. V. 65.
No. 5. P. 289–300.

YTTRIA-DOPED TETRAGONAL ZIRCONIA:
TECHNOLOGY OF MANUFACTURING, STRUCTURE,

MECHANICAL PROPERTIES AND SHOCK BEHAVIOUR

Milyavskiy V.V.∗1, Savinykh A.S.2, Borodina T.I.1,
Akopov F.A.1, Borovkova L.B.1, Ziborov V.S.1, Valiano G.E.1,

Lukin E.S.3, Popova N.A.3

1JIHT RAS, Moscow, 2IPCP RAS, Chernogolovka,
3MUCTR, Moscow, Russia

*vlvm@ihed.ras.ru

High-density, hard and durable, wear-resistant refractory materials
based on partially stabilized zirconium dioxide (PSZD) are among the
most perspective ceramics of new generation, having a complex of high
performance behavior. High strength properties of PSZD ceramics are
based on PSZD transformation reinforcement mechanism, which happens
due to polymorphous transition of the tetragonal phase into the monoclinic
phase, initiated in a stress field.

We have introduced a new technology of manufacturing ceramics based
on zirconium dioxide, partially stabilized by yttria, out of fine-grained pow-
ders, obtained by a heterophased chemical deposition method. The main
properties of the manufactured ceramics have been characterized by us:
density of 5.79 g cm−3, bending strength of ∼ 800 MPa, crack resistance
of ∼ 8 MPa m0.5, microhardness of ∼ 15 GPa and others. The microstruc-
ture and phase structure have been also investigated. The average size of
sintered ceramic grains was 0.6 micron. It was established that the inves-
tigated ceramics consisted of 93 mass % tetragonal and 7 mass % mono-
clinic phase and had X-ray density of 6.18 g cm−3. We have also obtained
longitudinal and transversal sonic speed relation to the frequency range
of 1.25–10 MHz. The measurements have shown dispersion occurrence.
There was established a fair quantity of monoclinic phase appearing after
a mechanical effect. At dynamic loading the PSZD ceramics had shown
high efficiency in Hugoniot elastic limit and spall strength.
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ALUMINUM-FULLERENE COMPOSITE PRODUCED
BY HIGH-PRESSURE TORSION

Milyavskiy V.V.∗1, Soldatov A.S.2, Borodina T.I.1,
Dobatkin S.V.3, Chernogorova O.P.3, Drozdova E.I.3,

Valiano G.E.1, You S.2

1JIHT RAS, Moscow, Russia, 2LTU, Lulea, Sweden,
3IMET RAS, Moscow, Russia

*vlvm@ihed.ras.ru

Al–C60 fullerene composites were produced with the use of severe plas-
tic deformation (SPD) through high-pressure torsion. Al and C60 powders
were mechanically mixed and preliminary compacted using piston-cylinder
pressure cell. The preliminary compacted specimens (compacts) had a di-
ameter of 10 mm and a thickness of 1 mm. The compacts were placed
between anvils of HPT machine, subjected to high pressure, and then
the upper anvil was rotated with respect to the lover anvil at a rotation
speed of 1 rpm. Rotation was terminated after 5 turns. Mass fraction of
C60 fullerene in the composites was 10, 20 and 30%. In addition, refer-
ence specimens were produced only of pure Al ASD-6 and only of pure
C60 powders. In the latter case, rotation was terminated after 3 turns
because of extrusion of the material from the cavity. In order to study
SPD-induced transformations in detail, two of specimens containing 20%
of C60 were produced with the use of reduced SPD procedure (two and
three terns only). Microstructure of the specimens was characterized with
the use of x-ray diffraction, atomic force microscopy, electron microscopy
and Raman spectroscopy. Spatial-resolved maps of chemical composition
of the specimens were studied, too.

According to x-ray data, an apparent grain size of aluminum crystals
in the composite specimens decreases with the SPD intensity. Aluminum
crystals on the surfaces of all specimens had preferable orientation. Micro-
hardness of the specimens was up to 2.5 GPa and seems to be determined
by the properties of the metal matrix. Raman spectroscopy reveals that
C60 molecules were not damaged by SPD. The work was supported by the
Swedish Institute (00906–2009) and RFBR.
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METALLIZATION OF MONOXIDE MnO UNDER HIGH
SHOCK PRESSURE AND TEMPERATURE

Avdonin V.V.∗, Molodets A.M.

IPCP RAS, Chernogolovka, Russia
*avdonin@icp.ac.ru

It is known that in many substances metal-insulator transitions can
not be explained by the one-electron band theory and usually associated
with electron interaction. For example in compounds of transition and
rare earth metals the electrons of internal partially filled d- or f-shells are
localized in the ionic core. Their transfer to the neighboring ions that is
required for the appearance of metallic conduction is impossible due to
the large loss in energy-electron interaction. Substances which are insu-
lators for this reason (Mott insulators) and the insulator-metal transition
in such systems are widely studied under static conditions using the di-
amond anvil cell basically at room temperature [1]. This paper presents
experimental data of metallization of manganese oxide under high shock
pressures and temperatures (multiple-shock compression). The electrical
properties of manganese monoxide MnO investigated using advanced tech-
niques of step shock compression in little-studied region of pressures up
to 100 GPa and temperatures up to 4000 K. The experimental data of
electrical conductivity with their mathematical modeling can marked the
insulator-metal transition of manganese oxide in the previously unexplored
area of temperatures and pressures.

This study was supported by the Presidium RAS Program of basic
research “Thermal physics and mechanics of extreme energy effects and
physics of strongly compressed matter”.

1. Lyubutin I. S., Gavriliuk A. G. // Phys. Usp., 2009., V. 52., No. 10., P. 989–
1017.
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CONDUCTIVITY OF SHOCKED DENSE PHASE
MAGNESIUM HYDRIDE AND ITS EQUATION OF STATE

UP TO 150 GPa

Shakhray D.V.∗, Molodets A.M.

IPCP RAS, Chernogolovka, Russia
*shakhray@icp.ac.ru

Magnesium hydride MgH2 has been intensely studied as one of the
most promising materials for hydrogen storage. The large hydrogen con-
tent of MgH2 leads to other interesting properties. As noted [1] the
“light” hydrides such as SiH4, AlH3, or MgH2 might also be high-Tc su-
perconductors. Recently possible metallization of alane at high pressure
along the quasiisentrpeic compression up to 100 GPa has been investigated
experimentally [2]. The results obtained are sufficiently encouraging to
prompt similar studies of MgH2 as well in wider range of pressure and tem-
peratures. In this work transition possibility to the conducting condition
of magnesium hydride due to “chemical precompression“ of hydrogen in
molecule MgH2 was investigated. High pressures and temperatures were
obtained with an explosive device, which accelerates the metallic impactor
up to 3 km/s. Use of a step mode loading has allowed lowering an irre-
versible shock wave heating up of the sample. The sample represented the
pressed tablet in diameter of 8 mm and thickness of 0.5 mm with initial
resistance more than 10 MOhm. On received values it is calculated specific
electrical conductivity of the sample.

The equation of state was constructed on high pressure ithoherms [3].
Using the constructed equations of state of dense phase MgH2 the temper-
atures and volumes of shock compressed samples have been calculated. In
the experiments at pressure 100–145 GPa temperatures 2000–2500 K were
reached. In experiments with magnesium hydride occurrence electrical
conductivity about 0.01 (Ohm·cm) is registered at pressure 110 GPa since
which conductivity of the sample becomes comparable with conductivity
manganin shunt.

This work has been executed with financial support by grant of Russian
Foundation For Basic Research No. 10–02–01078 and the Presidium RAS
Program of Basic Research “Thermal Physics and Mechanics of Extreme
Energy Effects and Physics of Strongly Compressed Matter”.

1. N.W. Ashcroft, Phys. Rev. Lett. 92, 187002 (2004).
2. A.M. Molodets, D.V. Shakhray, A.G. Khrapak, and V.E. Fortov // Phys.

Rev. B 2009, 79, 174108.
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FRACTIONAL RESISTANCE CHANGE OF SHOCKED
POLYMER ENVIRONMENT IN CONDUCTIVITY

EXPERIMENTS UP TO 150 GPa

Golyshev A.A.∗, Molodets A.M.

IPCP RAS, Chernogolovka, Russia
*golyshev@icp.ac.ru

The conductivity of organic composition composed by Teflon film with
Vacuum Leak Sealant (TVS) is investigated under high multiple shock up
to 150 GPa. The measuring cell of conductivity duplicates the measuring
cell for fractional resistance change δ of manganin gauge in [1, 2]. But
in contrast to this in present work the manganin transducer is considered
as shunt resistor for TVS environment. The shunt is cemented with the
Vacuum Sealant (TY 38.401–58–172–96 in Russian) between two sheets
of Tefon films. So the manganin shunt was encapsulated into TVS envi-
ronment with effective resistance Re. Our data on coincides with [1, 3–5]
up to 40–70 GPa. So the environment, the gauge shape, a composition of
manganin, manner (single shock or multiple shock regime) have little or
no effect on function δ(P) in this shock pressure range. But our data are
significantly below the data [3] in 80–120 GPa pressure range. We assume
that a Vistal environment in [3] is remained as a well isolator while the
organic materials become the partial conductors. Nevertheless our experi-
ments shows that under these conditions, the fractional resistance change
of shocked polymer environment did not fail at pressures as high as 150
GPa. We proposed the calculation of resistance correction based on the
electrical properties of TVS environment in megabar pressure range. The
results showed that the TVS environment can be used in shock pressure
electrical measurement techniques in megabar range provided that the δ(P)
of environment is defined.

This study was partially supported by the Presidium RAS Program
of Basic Research ”Thermal Physics and Mechanics of Extreme Energy
Effects and Physics of Strongly Compressed Matter”.

1. Kanel G. I., // in VINITI No. 477–74 (1973) (in Russian).
2. Anan’in A. V., et. al // Comb., Exp., and Shock Waves 17 (1981), P. 320.
3. Barker L. M., et. al / in High-Pressure Shock Compression of Solids, edited

by R. Asay and M. Shahinpoor, Springer, New York, (1993) P. 63.
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DEFORMATION AND FRACTURE OF BULK
NANOSTRUCTURED MATERIALS UNDER SHOCK-WAVE
LOADING. COMPUTER SIMULATION ON MESOSCALE

LEVELS

Skripnyak V.A.∗, Skripnyak E.G., Skripnyak N.V.

TSU, Tomsk, Russia
*skrp@ftf.tsu.ru

Researches of the last years have allowed to establish that the laws of
deformation and fracture of bulk nanostructured and coarse-grained mate-
rials are various both in static and in dynamic loading conditions. Develop-
ment of adequate constitutive equations for the description of mechanical
behavior of bulk nanostructured materials at intensive dynamic influences
is complicated in consequence of insufficient knowledge about general rules
of inelastic deformation and nucleation and growth of cracks. Multi-scale
computational model was used for the investigation of deformation and
fracture of bulk nanostructured aluminum and magnesium alloys under
weak shock waves on mesoscale level. The increment of plastic deforma-
tion is defined by the sum of the increments caused by a nucleation and
gliding of dislocations, the twinning, meso-blocks movement, and grain
boundary sliding. The model takes into account the influence on mechan-
ical properties of alloys an average grains size, grain sizes distribution of
and concentration of precipitates. It was obtained the nucleation and glid-
ing of dislocations caused the high attenuation rate of the elastic precursor
of nanostructured alloys than in coarse grained counterparts. It was found
the effective spall strength of bulk nanostructured aluminium and mag-
nesium alloys with precipitation strengthening is higher in comparison of
coarse-grained counterparts.
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FRACTURE OF CERAMIC COMPOSITES UNDER PULSE
LOADINGS

Skripnyak E.G.∗, Skripnyak V.A., Skripnyak V.V.

TSU, Tomsk, Russia
*skrp2006@yandex.ru

The prediction of mechanical behavior ceramic composites under pulse
loadings is the complicated problem owing to insufficient knowledge about
laws of structure evolution and nucleation and accumulation of damages.
Computer simulation of mechanical behavior of oxide ceramic composites
at single and repeated pulse influences of submicrosecond duration are
presented in the given work. The model of the structured representative
volume of oxide composites was developed using the data of microscopic
researches. Deformation and damage of structured representative volumes
of some oxide composites on meso-scale level were simulated under pulse
loadings having amplitudes near several GPa. The critical fracture stress
on meso-scale level depends not only on relative volumes of voids and
strengthened phases, but also sizes of corresponding structure elements.
It was shown that the isolated micro- and meso-scale cracks can be gener-
ated in oxide ceramic composites at pulse amplitude less than the Hugoniot
elastic limit. In the studied ceramic composites the critical failure stress
in spall zone is changed nonmonotonically with growth of the volume con-
centration of particles partially stabilized tetragonal phase of ZrO2.

HYDRODYNAMICAL SIMULATION OF THE
DESTRUCTION OF SHOCK-LOADED MATTER
USING HOMOGENEOUS NUCLEATION MODEL

Zakharenkov A.S.∗, Kuksin A.Yu.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*strider@ihed.ras.ru

Strong shock loading of metals accompanied by melting and destruc-
tion was explored by hydrodynamical simulation. The model of nucleation
and growth of pores in liquid described in [1] has been chosen to describe
the kinetics of fracture. The model considers the homogeneous nucleation
to be the major mechanism of nucleation at the conditions arising during
high strain-rate (∼ 106 1/s) intense shock loading. The kinetic parameters
(the nucleation rate) as well as the surface tension and viscosity as func-
tions of pressure and temperature were taken from the molecular dynamic
simulation [1]. The voids growth was modeled accurately according to
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the Rayleigh-Plesset equation [2]. The characteristic time of kinetic pro-
cesses turns out to be 50–500 times smaller then that of the hydrodymanic
motion of the medium.

The fracture model described above was introduced into Lagrange Go-
dunov 1D hydrodynamical code. The collision and fracture of aluminum
plates was simulated and analyzed. Wide-range multiphase equation of
state with metastable phases was used.

1. Kuksin A. Yu., Norman G. E., Pisarev V. V. et al. // Phys. Rev. B. 2010.
V. 82. P. 174101.

2. Brennen C.: Cavitation and Bubble Dynamics // Oxford University Press,
New York, 1995.

MODEL OF FRACTURE OF LIQUID ALUMINIUM BASED
ON ATOMISTIC SIMULATIONS

Kuksin A.Yu.∗, Pisarev V.V., Yanilkin A.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*alexey.kuksin@gmail.com

Under the action of high energy density fluxes the melting of metal
is probable and fracture starts in a liquid phase. However the models for
description of fracture kinetics in such a conditions reached just for a short
time are hard to verify experimentally. The model of fracture of Al melt
under high strain rates is presented. The model is based on nucleation
and growth kinetics of voids in a melt under tension. Rates of elementary
processes of fracture are evaluated from the molecular dynamics (MD)
simulations with several embedded atom method potentials and compared
with the predictions of theoretical models. Some substance properties
used in the models (e.g. surface tension, viscosity) are calculated from
independent MD simulations. It gives a possibility to compare theoretical
predictions with direct estimations of nucleation and growth kinetics in
the scope of one model systems.

Homogeneous nucleation rate is calculated by means of the statistical
averaging of the lifetimes of metastable phase under negative pressure in
a temperature range from 1000 to 3000 K. Pressure and temperature de-
pendencies of nucleation rate can be approximated in the form of classical
nucleation theory. The temperature dependence of the pre-exponential
factor is close to Arrhenius and differs substantially from the nucleation
theory [1]. The void growth rate is determined by the non-equilibrium
MD. The kinetics of void growth is interpreted within the scope of the
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hydrodynamic Rayleigh equation. The results are presented analytically
and can be used in the hydrocodes.

1. Kagan Yu. // Russ. J. Phys. Chem. 1960. V. 34. No. 1. P. 92.

ATOMISTIC SIMULATION OF SHOCK-WAVE LOADING
OF ALUMINA

Kuksin A.Yu., Yanilkin A.V.∗

JIHT RAS, Moscow, Russia
*aleyanilkin@gmail.com

The work is devoted to molecular dynamics (MD) simulation of shock-
wave loading of alumina. Single crystal, crystal with the microcrack and
nanocrystaline Al2O3 are considered. To describe the properties of Al2O3

we use the three-body interatomic potential that takes into account the
covalent and ionic nature of the bonds [1]. The splitting of shock wave into
the elastic and plastic ones is observed. The dependence of the velocity
of the elastic wave on the impact velocity is obtained. It is in a good
agreement with the experimental results [2]. The influence of the density
on the sound speed is considered in the comparison with experiments. The
plastic deformation of single alumina crystal is the result of the slipping
along the basal, prismatic and pyramidal planes. The mechanism observed
depends on the loading direction. The activation stresses are about 30
GPa for basal plane and 16 for prism and pyramidal planes as well as in
ab initio calculations [3]. The velocity of the growth of the defects is about
3–4 km/s. Another mechanism of plastic deformation is observed in the
crystal with microcrack and nanocrystaline alumina. The growth direction
and slip plane do not correspond to the ordinary mechanisms. The velocity
of the defect propagation is about 16–18 km/s. The fast propagation of the
defects is in agreement with the experimental results [4]. In the rarefaction
wave the fracture is observed. It is initiated on the defects which occur
during the plastic deformation. The spall strength is estimated.

1. Vashishta P., Kalia R. K., Nakano A., Rino J. P. // J. App. Phys. 2008.
V. 103. P. 083504.

2. Fat‘yanov O. V., Webb R. L., Gupta Y. M. // J. Appl. Phys. 2005. V. 97,
P. 123529.

3. Zhilyaev P.A., Yanilkin A.V. // Deformation and fracture of materials. 2011.
4. Fat‘yanov O. V. (unpublished).
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EXPERIMENTAL RESEARCH OF MICROMETEORITES
IMPACT ON SPACECRAFTS IN LABORATORY

ENVIRONMENT

Spitsin D.D., Zikova T.S., Yanevskiy V.D., Vorobiev A.A.∗

MA SRT, Moscow, Russia
*vorobievall@mail.ru

The problem of protecting spacecrafts from fluxes of meteoritic matter
and space garbage is under decision at the stage of designing. Facility test
bench was created to investigate construction materials expose to microm-
eteorites. Meteoritic matter is a quantity of solid bodies with a size from a
fraction of a micron to several kilometers in space. Debris in the 1–10 cm
size range are especially hazardous to near-Earth space assets because they
are not tracked, but can cause fatal damage. Larger objects can usually be
tracked and avoided (although this is becoming more difficult with time),
while spacecraft shielding is practical for smaller objects. The 1–10 cm
debris were created from explosions or mutual collisions and, because of
the range of launch latitudes and inclinations of the source objects, their
typical velocity in the reference frame of an orbiting spacecraft is 12 km/s.
Their density maximizes in the 400 to 1100 km altitude range [1]. Possible
impact velocity would be 14 km/s.

Electroheat gun was developed to provide experimental research.
Graphite plasma is an electrons source in it. Electron beam is ejected
from central aperture in anode and absorbed by charge of hydrocarbon
compound. Barrel unit is non-permanent because of 150k atmosphere pres-
sure and 100k–200k degrees in flash chamber. Barrel assembly can be used
many times. Graphite charge mass is 40 mg, hydrocarbon compound—
60 mg, driven body—50–60 mg. Energy source is capacitance loop with
capacity of 300 mkF charged by 20 kV to 60 kJ. Such energy level lets use
only one switchboard that has especial construction.

Mentioned parameters allow to archive velocity up to 14.9 km/s for
55 mg aluminum driven body with efficiency of 10%. Target voltage in-
creasing at 50–60 V after collision was found out. It is used to detect
velocity value. There are two time marks. The first is plasma flash de-
tected by photodiode then driven body leaves the barrel. The latter is
acquired then target voltage increases. Driven body voltage is positive
after leaving out the barrel. The target is mounted on insulators. Results
analysis shows destruction mechanism has some changes for velocity value
more than 14 km/s.
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1. C. R. Phipps in Project ORION: Orbital Debris Removal Using Ground-
Based Sensors and Lasers, J. W. Campbell, ed. NASA Marshall Spaceflight
Center Technical Memorandum 108522 October 1996.

HIGH VELOCITY IMPACT OF TUNGSTEN ROD
PROJECTILES AT A TARGET

Gorelski V.A.∗1, Khorev I.E.2, Tolkachev V.F.2

1TSU, 2TSU, RIAMM, Tomsk, Russia
*vassili@mail2000.ru

In the work the questions of high velocity deformation of materials of
different density are considered. Influence of velocity of contact on change
of the form of the rest of high density projectiles during dynamic contact
is investigated. The complex approach to research deformation and de-
struction of tested materials in conditions of an intensive dynamic loading
is executed on the basis of experimental, physical and mathematical mod-
eling with the account of shock wave processes. The experiments were
carried out on the ballistic stand. At registration of dynamics of high
speed interaction, geometrical and cinematic parameters of a projectile
before and behind a target were used high speed and X-ray pulse shooting
with application of a complex of the measuring and recording equipment
on the basis of digital oscillographes PCS1000 and GDS810 with computer
data processing. During experiments a number of features of penetration
and deformation of tungsten projectiles is revealed at punching a hole in
the steel targets of finite thickness. So, at initial velocities of interaction
more than 1400 m per sec the rest of a projectile keep integrity behind a
target at the expense of steady penetration because of a high difference of
dense characteristics of materials. It is proved to be true by the analysis of
results of numerical accounts, where a typical kind of a projectile behind
a target also is given. Usually in a head part of a projectile a splitting
material because of intensive unloading is observed. At low velocities of
interaction in experiments is registered intensive plastic deformation of a
head part of a projectile, which results in formation of a spherical particle.
This phenomenon is reflected on X-ray photo, received in experience at
the following entry conditions: a tungsten core by a diameter of 5 mm and
length 100 mm; a steel target by thickness of 23 mm; velocity of impact
950 m per sec. At the further decrease of velocity of impact on X-ray photo
the interesting phenomenon is registered. Ahead of a spherical particle is
gone a tube. The tube has central hole by a diameter about a diameter of
a projectile, and external diameters in 2 times more.
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The work was supported by the program RNP 2.1.2.2509 and by grant
of RFBR 10–08–0398-a.

INFLUENCE OF APPLICATION OF VARIOUS STRENGTH
CRITERIA ON FRACTURE DEVELOPMENT

IN ANISOTROPIC MATERIALS AT DYNAMIC LOADS

Radchenko P.A.∗1, Radchenko A.V.2

1ISPMS SB RAS, 2TSUAB, Tomsk, Russia
*radchenko@live.ru

Composite materials have found wide application in all areas of a mod-
ern science and technique. It is known that composites, as a rule, possess
high degree of anisotropy of elastic and plastic properties. In work in-
fluence of modern criteria of strength on modeling of behavior of fragile
anisotropic materials at high-speed interaction is considered. At numer-
ical modeling were used the compact projectile from a steel of mark St3
and a target from orthotropic organoplastic. The range of velocities of
interaction from 200 to 1000 m/s was considered. Was applied as tensor-
polinomial Ashkenazi’s criterion, as criteria Vu and Hoffman, allowing to
consider various strength on a tension and pressure. The behavior of high-
anisotropic material also was compared with behavior of the material,
received from initial averaging of all mechanical properties. As a result of
research it has been shown that the picture of an is stressedly-deformed
condition is defined by interactions of waves of pressure and tension in a
target material, and the account of anisotropy of properties of composite
materials is necessary for the adequate description of their behavior at
dynamic loadings.

FEATURES OF DEFORMATION AND FRACTURE
OF BRITTLE ANISOTROPIC MATERIALS

AT HIGH-VELOCITY INTERACTION

Radchenko A.V.∗1, Radchenko P.A.2

1TSUAB, 2ISPMS SB RAS, Tomsk, Russia
*andrey-radchenko@live.ru

Development of technologies of creation of materials with the set char-
acteristics impulses to use features of anisotropy in all modern branches of
technics. The effective usage of elements of designs, whose functioning is
possible only by optimization on parameters, is impossible without use of
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materials with a primary orientation of properties. It is necessary to notice
that in the majority of modern works of an axis of coordinates coincide
with the main axes of symmetry of a material. The urgency of researches
of behavior at blow is defined by requirement for noegenesis about proper-
ties and forecasting of reaction for dynamic loading of elements of designs
from anisotropic materials.

In research the model of elastic-brittle behavior of a material was used.
As criterion of transition of an anisotropic material in the destroyed condi-
tion it was used criterion of Vu. Penetration of the steel compact projectile
in anisotropic target with various orientation of elastic and strength prop-
erties was modelled. The range of velocities of interaction was from 750
to 3000 km/s. It has been shown that application of anisotropic materi-
als with the set gradient of strength properties is an effective method of
creation of designs. The low density and high resistibility to high-velocity
loadings allow to use organoplastic in a wide spectrum of application.

MODEL FOR THE SPALL STRENGTH CALCULATION
IN THE WIDE RANGES OF STRAIN RATES AND

TEMPERATURES

Mayer A.E.

CSU, Chelyabinsk, Russia
mayer@csu.ru

A wide range of strain rates (from 104 s−1 up to 109 s−1) as well as a
wide range of temperatures can be reached in substance of target under the
action of pulse irradiation (laser irradiation, electron beam action). Cer-
tain values depend on irradiation type, pulse duration and target thickness.
Therefore, various conditions accompany the spallation of target, including
back surface spallation. For example, in case of the electron irradiation
and a thick target, the entire target can be heated by beam, the back
surface spallation occurs at raised temperature. Thus a model of fracture
with accounting of the strain rate and temperature dependences of spall
strength is necessary for simulations. Basing on previous works [1, 2],
the model of fracture is developed. Fracture is treated as the process of
nucleation and growth of micro-cracks. Thermal fluctuations and initial
defects in substance are taken into account in description of cracks nucle-
ation. Defects weaken the substance and precipitate formation of cracks
in tensile stresses. The accounting of initial defects (which are supposed
to be exponentially distributed) makes difference of this model from the
previous versions described in [1, 2]. It allows describing of the strain rate
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dependence of spall strength in the range of strain rates from 104 s−1 up
to 1010 s−1. The results of model testing are presented in comparison with
experimental date [3, 4] and molecular dynamics simulations [5, 6] for the
strain rate and temperature dependences of the spall strength. The work
was supported by RFBR 09–08–00521-a.

1. Mayer A. E. // Reporter of Chelyabinsk State University. Physics. 2010,
No. 12 (193), P. 12.

2. Mayer A. E., Krasnikov V. S., Khischenko R. V., Levashov P. R. Yalovets A. P.
// Physics of Extreme States of Matter—2010. IPCP RAS, Chernogolovka,
2010. P. 75.

3. Kanel G. I., Razorenov S. V., Utkin A. V., Baumung K. Experimental profiles
of shock waves. Preprint of Scientific Association IVTAN of RAS, 1996.

4. Kanel G. I., Razorenov S. V., Baumung K., Singer J. // J. Appl. Phys. 2001,
V. 90. No 1. P. 136.

5. Kuksin A. Yu., Stegailov V. V., Yanilkin A. V. // Phys. Solid. State. 2008.
V. 50. No. 11. P. 2069.

6. Zhilyaev P. A., Kuksin A. Yu., Stegailov V. V., Yanilkin A. V. // Phys. Solid.
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INVESTIGATION OF SHOCK WAVES
AND BOILING JETS FORMATION BY TUBE RUPTURE

WITH HIGH-ENTHALPY WATER

Pribaturin N.A.∗, Lezhnin S.I., Sorokin A.L.

ITP SB RAS, Novosibirsk-90, Russia
*pribaturin@itp.nsc.ru

The aim of the present work was to researches the processes of forma-
tion of the boiling water flow during dectruction of a tube or tank initially
filled by water with high pressure (up to 20 MPa) and temperature (up
to 320 C). After full or partial tube disruption the water was boiling and
then starting to flow out to the external medium with a shock wave for-
mation. Also the rarefaction wave was moving inside the tube. After some
time quasi stationary jet of boiling coolant was formed. The physical and
mathematical model of the shock wave and jet formation and evolution
was suggested. Using this model taking into account thermodynamical
non-equilibrium of the liquid-vapor mixture the conjugated computation
of the formation of shock wave structures at the initial stage and the
quasi-stationary two-phase vapour-liquid jets in the space behind the tube
at next stages was performed.
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The amplitudes of the shock waves, form and structure of boiling jet
on different distances from the tube rupture were calculated. The influ-
ence of the temperature and pressure of the water, diameter of the tube,
time of tube cross-section opening on the particulars of forming the shock
wave and its intensity were revealed by a series of calculations. For ex-
ample, it is shown, in particular that due to the influence of the explosive
boiling the amplitude of the shock wave is increasing with the increasing
of initial temperature of water. Also, the numerical investigation of the
wave structure arising in the interaction of the shock wave with rigid wall
and forming of the reflected wave was conducted. The structure of the
shock waves interactions between each other and with a surface is in a
good agreement with a general regularities of gas dynamics. The model
was proposed to calculate parameters of stationary boiling up liquid jet,
form and density of boiling jet were determined.

A good correlation between calculated values and experimental results
is demonstrated.

SHOCK WAVE CONVERGENCE TO THE CENTRE
OF SYMMETRY AND A COLLAPSE OF AN EMPTY

SPHERICAL CAVITY WITH SUBSTANCE
COMPRESSIBILITY CHANGE ON THE REFLECTED

SHOCK WAVE

Valiyev Kh.F.

CIAM, Moscow, Russia
haris valiev@mail.ru

For simulation of taking place at controlled thermonuclear fusion pro-
cesses, in particular, metal balls are subjected to shock compression. There
are often empty spherical cavities in metal balls after it [1, 2]. Intensity of
converging shock wave (SW) infinitely increases in the symmetry centres
(further—SC) of the balls. But the solution of the classical problem on
convergence of SW to SC gives zero gas density only in the SC, in all other
points at any moment the density is distinct from zero. Moreover, beyond
of SC’s small vicinity the density behind reflected SW is almost constant,
and at assuming infinitely high radiant heat conductivity behind reflected
SW homothermic model is constant behind the reflected SW. But one can
resolve this paradox at the account of that substance compressibility in
front of and behind the reflected SW can change owing to additional free-
dom excitation at heating by SW; in perfect gas model it is described by
the adiabatic exponent γ change. At appreciable (an order of 10%) change
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of γ on SW extending from SC cavity is formed behind it, in self-similar
formulation the temperature in it is infinitely high with vanishing density
owing to the pressure in the cavity being finite and isotropic.

Physical and mathematical character features of the problem on reflec-
tion SW from a SC and collapse of an empty spherical cavity are similar.
Therewith, high temperatures behind SW, going from SC, are also reached.
It may cause considerable substance compressibility change.

The investigation is carried at support of Analytical Departmental Task
Program of the Higher School Scientific Potential Development (AVCP
RNP VSh 2.1.1/200).

1. Popov N. A., Shcherbakov V. A, Mineev V. N. et al. // Usp. Fiz. Nauk.
2008. V. 178. No. 10. Pp. 1087–1094.

2. Kheifets A. E., Purygin N. P., Frolova N. Yu. et al. // Doklady Phys. 2003.
V. 48 No. 4. Pp. 172–175.

INFLUENCE OF HARD-SPHERE REPULSION
ON STABILITY OF CONVERGING SHOCK WAVES:

HYDRODYNAMIC SIMULATION WITH
CARNAHAN–STARLING EQUATION OF STATE

Konyukhov A.V.∗, Likhachev A.P.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*konyukhov av@mail.ru

Hydrodynamic simulations of initially perturbed converging shock
waves have been performed on moving (collapsing) grids with equation
of state accounting for hard-sphere repulsion on the basis of Carnahan-
Starling equation of state [1]. Development of the converging shock wave
instability connected with breaking of symmetry of radial flow has been
studied. In the first series of calculations the flow was assumed to be
adiabatic. Dependence upon packing density of hard spheres η in the pre-
shocked state, which controls non-ideality, is investigated. The symmetric
converging shock waves in the hard-sphere fluid are found to have Gud-
erley type asymptotics r ∼ (−t)n, p ∼ r−2(1−n)/n, where the exponent n
depends on both the ratio of specific heats γ, and on the packing fraction
η. It was found that the packing fraction has an effect on transverse shock
waves formation and evolution. At high pre-shock density η = 1/3 calcu-
lations of cylindrical converging shock wave have shown stability of radial
flow with respect to strong perturbations with the smallest angular period
π/2: the polygonal shaped due to strong initial perturbation shock wave
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becomes cylindrical near the focus. Calculations with non-adiabatic flow
model, which accounts for radiative energy losses as the product of powers
of temperature and density, have shown decreasing of cumulation and sta-
bilization of radial flow. The both effects are observed only if the exponent
in temperature dependence exceeds some critical value which depends on
the packing fraction and γ.

1. Carnahan N. F., Starling K. E., Equation of State for Nonattracting Rigid
Spheres // J. Chem. Phys. 1969. Vol. 51. P. 635.

NUMERICAL INVESTIGATION OF TRIPLE SHOCK
CONFIGURATIONS FOR STEADY CASES IN REAL GASES

Gavrenkov S.A.∗, Gvozdeva L.G.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*gavrenkov@gmail.com

The triple shock wave configuration, or the single Mach reflection, is
quite typical for the aircraft internal and external aerodynamics.

Configuration consists of an incident wave of given intensity, the re-
flected shock wave and Mach wave. The location of the waves in the
configuration, the angles between the waves and their intensity depends
on the free-stream Mach number M, angle of the flow and ratio of spe-
cific heats, the height of Mach waves depends also on the flow conditions
downstream.

For steady cases in aerodynamics calculations of these configurations
are usually carried out for an ideal gas, since the experiments were carried
out at the wind tunnel, operating in air with Mach numbers not more
than 6. Physical and chemical transformations do not pass behind shock
waves under such conditions. However, at high flight speeds, the ratio of
specific heats behind the shock waves is reduced. It is known that in the
unsteady case, at the impingement of the shock wave on a wedge in a real
gas, there may be new forms of reflection to occur [1]. For a steady case
the concept has been suggested for the appearance of new modes of flow
in real gases [2].

In this paper a numerical study of flow patterns in intakes in air have
been done. The patterns on regular reflection and simple Mach reflection
have been obtained. Study were carried out by means of the software sys-
tem STAR-CCM+, designed for solving problems of continuum mechanics.
The default Spalart-Allmaras turbulence model and the ideal gas model is
used.
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Calculation of two and three shock configuration have also been made
analytically with shock polar method. The results were compared with
experimental data. Good agreement between numerical and experimental
results gives the right to use this method for the future studies of new
forms of triple shock configuration.

1. Bazhenova T. V., Gvozdeva L. G. // Unsteady Interaction of Shock Waves @
Moscow, Nauka (in Russian), 1977.

2. Gvozdeva L. G. // Conditions of instability of three shock configuration in
steady flows. ISIS 19, Moscow, 2010.

NET ELECTRIC CONDUCTION OF DETONATION
PRODUCTS OF CONDENSED EXPLOSIVES

Pruuel E.R., Karpov D.I.∗, Satonkina N.P.

LIH SB RAS, Novosibirsk, Russia
*karpov@hydro.nsc.ru

High electric conduction of the detonation products of TNT and its
compositions with other explosives has no satisfactory physical explana-
tion. We studied the role of the free carbon in the process of the charges
transfer in the zone behind the detonation wave.

The molecular dynamics (MD) method was used for the numerical sim-
ulation of the free carbon aggregation in the detonation products. Starting
from the initial state with approximately homogeneous distribution of the
carbon atoms, the formation of carbon nanoparticles of the linear sizes
from 10 to 50 atoms occurs in the substance. Then, the clusters of the
nanoparticles are formed with the characteristic linear size about 10 parti-
cles. The subsequent dynamics depends on the initial concentration of the
free carbon in the detonation products. If the carbon volume fraction is
10 percents and higher then the clusters form the net spatial structures of
mesoscopic sizes bridging the opposite sides of the simulation region. The
carbon nets are electrically conductive that explains the high conductivity
of the explosion products of the carbon-rich explosives. The aggregation is
done with the formation of separated clusters if the carbon concentration
is small.

The electric conductivity of the detonation products were calculated
provided that the charge transfer was possible along only the carbon nets.
The clusters obtained in the MD simulations were projected onto a spatial
cubic lattice having the sizes that are equal to the sizes of the regions of
MD simulations. Those bonds of the lattice that were inside the volume
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occupied by the cluster were given the conductivity of graphite. The other
bonds were considered to be non-conductive. The results of the calcu-
lation of the carbon nets are in a good agreement with the well-known
experimental data on the conductivity of the detonation products. The
percolation model proposed earlier by other authors predicts the zero value
of the conductivity if the volume concentration of the free carbon atoms
is less than about 25 percents.

The electric conductivity behind the detonation front of emulsion ex-
plosive with very low carbon content was studied experimentally. The
conductivity of such explosive is shown to be about an order lower than
the conductivity of the carbon-rich explosives. This result confirms indi-
rectly the model proposed.

EXCITATION OF THE ELECTRIC FIELD
MICRO-STRUCTURES DURING ENERGETIC

MATERIALS UNSTEADY COMBUSTION AND WAVES
OF NEGATIVE EROSION

Lukin A.N.

WCRC, Tuapse, Russia
Alexander Lukin@yahoo.com

The phenomenon reduction burning rate as a result of blowing energetic
material burning surface with low velocity of the combustion products from
the same composition refers to effect of negative erosion. A suggested new
concept of the phenomenon of negative erosion is developed on the basis
of the universal concept of the spatial-periodic micro-structure excitation
on the energetic material burning surface. The key to the understanding
of this effect is the electro-chemical phenomena in the reactionary zone
of burning energetic material. The electric field micro-structures gener-
ated in the heated-up liquid-viscous layer of the energetic material gives
the program for formation of cellular-pulsating micro-structures in this
layer, on the burning surface, and also for excitation of periodic toroidal
vortex micro-structures over the burning surface. It is proposed that the
phenomenon of excitation of periodic toroidal vortex micro-structures over
the burning surface plays a key role in the realization of the phenomenon of
negative erosion. Physical laws of excitation of the toroidal vortex micro-
structures over the burning surface have been considered during analysis of
the extensive experimental results. The near-wall periodic toroidal vortex
micro-structures form a circulating layer with a high thermal conductiv-
ity, which intensifies the thermal conductivity of the turbulent core of the
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flow. The boundary of existence of the phenomenon of negative erosion is
determined by stability of toroidal-shaped vortex micro-structures in the
stream of the combustion products which is blowing the burning surface.
Within suggested concept, the phenomenon of excitation of the waves of
negative erosion is considered.

RESEARCH INTO MILLING OF THE DETONATION
DIAMOND-CONTAINING MATERIAL

Korets A.Ya.∗1, Krylov A.S.2, Mironov E.V.3

1SFU, 2KIP SB RAS, 3KrIRT, Krasnoyarsk, Russia
*korets1947@rambler.ru

The aim of the work is research into milling of the particles of deto-
nation diamond-containing material (DCM). It was applied a treatment
with speed of up to 2200 rpm, accel., of up to 1000 m/s2. DCM-1, syn-
thesized in CO2 atmosphere from TNT/RDX mixture, was investigated.
X-Ray Diffraction (XRD) patterns, Raman-scattering, and infrared (IR)
spectra of the products for each point were obtained. The experiments
showed that the milling changed the structure of the particles. IR-spectra
were interpreted from the standpoint of the nitrogen A-defect destruction.
It followed from XRD that destruction of the diamond grains took place.
Thus, these particles are based on the chemical bonding, and consist of
several components. As a first approximation, we assume that the par-
ticles are characterized by limited number of diamond grains; it is likely
that they locate in the outer layer of the particle. The density gradient is
formed by non-symmetrical distribution of diamond grains and molecular
groups and fragments.
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DYNAMIC EXPERIMENTS AT TWAC-ITEP PROTON
MICROSCOPE FACILITY

Mintsev V.B.∗1, Kolesnikov S.A.1, Babochkin K.A.1,
Dudin S.V.1, Lavrov V.V.1, Nikolaev D.N.1, Savchenko A.V.1,

Ternovoi V.Y.1, Utkin A.V.1, Shilkin N.S.1, Yuriev D.S.1,
Fortov V.E.1, Golubev A.A.2, Gubsky K.L.2, Demidov V.S.2,

Kantsyrev A.V.2, Kuznetzov A.P.2, Smirnov G.N.2,
Fertman A.D.2, Shestov L.M.2, Turtikov V.I.2, Sharkov B.Y.2,

Burtsev V.V.3, Zavialov N.V.3, Kartanov S.A.3,
Mikhailov A.L.3, Rudnev A.V.3, Tatsenko M.V.3

1IPCP RAS, Chernogolovka, 2SSC RF ITEP, Moscow,
3RFNC–VNIIEF, Sarov, Russia

*minvb@icp.ac.ru

In recent years studies of shock and detonation wave phenomena at
extreme conditions have been conducted at proton radiography facility de-
veloped at the ITEP Terawatt Accelerator (TWAC-ITEP). The 800 MeV
proton beam intensity in these experiments is about 1010 particles per
pulse. A single beam bunch consists of four consequent 70 ± 5 ns long
micro bunches with 250 ± 15 ns intervals between them. Ultra-fast CCD
cameras with the synchronization with a single proton bunch from ac-
celerator are used for the registration of radiographic images. The spatial
resolution of the facility is about 50 µm. For the generation of shock waves
in studied objects the energy of high explosives (HE) is used.

Detonation waves in condensed HE were studied as a dynamic test
object at the facility. Series of radiographic images of areal density (i.e.
density along the proton beam) of detonating HE charges were obtained
in those experiments. From these images detonation wave velocities were
found and volume density profiles along the axes of charges were recon-
structed. The profiles showed good agreement with the known experimen-
tal data obtained by other measurement techniques.

Shock-induced dense non-ideal plasma of argon and xenon is also stud-
ied at the facility. Shock pressure P in recent argon tests was from 100 to
1000 bars, temperature T was 8–20 kK with non-ideality parameter Γ of
about 1. In similar tests with xenon the values of P=4–6.5 kbar, T= 20–25
kK and Γ=1–2.5 were reached. At several proton radiography images for
argon the existence of shock waves propagating in it was registered and
their velocities were measured. However, in present experimental setup
the observed density gradient in these waves is of the same order as the
sensitivity of the technique, so the exact values of density jumps in shock

91



waves cannot be measured by it for now. It is shown that better results
can be expected from next planned experiments with denser gas—xenon.

INVESTIGATION OF DETONATION WAVE STRUCTURE
IN EMULSION HIGH EXPLOSIVES

Babochkin K.A.∗1, Golubev A.A.2, Dudin S.V.3,
Kantsyrev A.V.2, Kolesnikov S.A.3, Lavrov V.V.3,
Mintsev V.B.3, Savchenko A.V.3, Smirnov G.N.2,

Shestov L.M.2, Turtikov V.I.2, Utkin A.V.3

1MIPT, Dolgoprudny, 2SSC RF ITEP, Moscow,
3IPCP RAS, Chernogolovka, Russia

*bball@inbox.ru

Emulsion high explosives (EHE) are widely used in practice, but the
process of EHE detonation is still not sufficiently studied. In particular,
the influence of kinetics of decomposition of EHE on its critical diameter of
detonation and other detonation properties is not clarified yet. Therefore
the investigation of detonation wave structure in EHE charges of different
diameters was conducted at proton radiography facility at ITEP-TWAC
accelerator [1] and by VISAR laser interferometer technique.

EHE charges with initial density of 1.07 g/cm3 in polyethylene shells
with internal diameter of 15 mm and 20 mm were studied. The length of
charges was 75–80 mm. Using obtained proton radiographic images of den-
sity distribution the two-dimensional spatial structure of detonation waves
was explored, and also curvatures of their fronts and angles of shell expan-
sion were measured. Multi-framing radiographic registration also allowed
us to measure detonation velocity. It was 4.6 km/s for 20 mm charges and
from 4.0 to 4.4 km/s in different experiments for 15 mm diameter.

The comparison of EHE density profiles obtained from proton radio-
graphy images with particle velocity profiles obtained with VISAR laser
interferometer for the same targets shows that there can be different det-
onation regimes in 15 mm and 20 mm diameter charges. The character of
density changes behind a detonation wave front shows that the diameter
of 20 mm appears to be close to a critical diameter of detonation. For
these charges only a steady-state self-sustaining detonation is observed.
However, in 15 mm charges different regimes in different experiments were
observed, such as a steady-state detonation, a fading shock wave and some
kind of intermediate regime of a fast-going detonation-like process with
non-ideal front. So it can be concluded that in EHE charges of sub-critical
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diameter non-stationary explosive processes that propagate with super-
sonic velocities can take place.

This work was funded by the Presidium of RAS Program No.12 and
State contracts N.4e.45.03.10.1016 and 1055.
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NOMOGRAM FOR FORECASTING DETONATION
VELOCITY IN WATER-FILLED RDX CHARGES

WITH AIR INCLUSIONS

Yankovskiy B.D., Borodina T.I., Milyavskiy V.V.∗,
Valiano G.E.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*vlvm@ihed.ras.ru

It is accepted [1], that detonation velocity of a condensed RDX linearly
depends on density with a proportionality factor of 3.33 at a density range
of 1.0–1.8 g/cm3. It is obvious, that charges with a density in this range
are porous if the density of a RDX monocrystal is 1.806 g/cm3. That
state of the charge can be characterized by the density of packing ρpack.
The density of the charge will increase, if RDX powder will be mixed with
water for deciding technological problems. In [2], the method for forecast-
ing the detonation velocity in a mix charge of RDX powder with water.
The forecast of the detonation velocity seems authentic for charges with
pores completely filled with water, but not for charges with air inclusions.
Experimental data for that charges are not found in the literature.

Three-component water-filled charges with air inclusions can be de-
scribed by the three parameters: the density of the charge ρmix, the den-
sity of packing of the RDX powder ρpack and the RDX mass fraction α.
As a rule the packing density of the RDX powder is known poorly because
of bad adhesion of RDX to water and dispersion of parameters of the RDX
powder. Consequently, the forecast of the detonation velocity of the charge
is doubtful.

In the report the results of X-ray and grain-size studies of the RDX
powder and the analysis of influence of these results on packing density of
water-filled charges are presented. The method for forecasting the deto-
nation velocity in water-filled charges with air inclusions is discussed and
the nomogram for forecasting the velocity is proposed.
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THE ESTIMATION OF CONDITIONS OF EXPERIMENTAL
REALIZATION OF AN ELECTRIC DETONATION

Yankovskiy B.D.

JIHT RAS, Moscow, Russia
yiyi2004@mail.ru

It is known, a detonation is defined as a shock-wave induced trans-
formation of a substance from its initial state to final state. The process
of the substance transformation and stability of detonation parameters is
supplited by the energy released in the limited zone behind front of a shock
wave.

The detonation can be subdivided on chemical one [1], light one (laser
breakdown of gases) [2], electronic one (electric breakdown in solid dielec-
tric from the anode) [3] depending on an energy source.

The electric detonation is the overheated chemical detonation with ad-
ditional energy release in a chemical reaction zone as heat from the pro-
ceeding electric current according to terminology [4]. The chemical reac-
tion zone has the thickness δ and appreciable conductivity σ.

The essence of experimental realization of an electric detonation con-
sists in the organization of an additional energy deposition from an external
pulse electric source to the chemical reaction zone of condensed explosives.

Required effect of an expected electric detonation can be the increase of
detonation velocity D related to dimensionless ratio: (D2/D1)2 ∼W2/W1.
Here W1 = ρQ-density of the energy allocated (J/m3), Q-specific chemical
energy of HE (J/kg), ρ-density of substance in an energy allocated zone
(kg/m3), W2 = (ρQ+ jEτ)-total density chemical and thermal energy by
an external electric source allocated in chemical reaction zone (J/m3), j—
current density in a energy allocation zone (A/m2),E-electric field strength
in a energy allocation zone (V/m), ρ—energy allocation time (s).

In the given work the estimation of parameters of a pulse source which
produces energy flux density S and specific released electric energy Q in
quantities corresponding to similar quantities of the chemical energy is
submitted.
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MECHANISM OF GASEOUS DETONATION FORMATION

Ivanov M.F., Kiverin A.D.∗

JIHT RAS, Moscow, Russia
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There are numerous variants of detonation initiation in gaseous com-
bustible mixtures. The most interesting mechanisms of detonation initi-
ation are deflagration-to-detonation transition (DDT) and detonation ig-
nition by the temperature or concentration non-uniformities presenting in
the volume filled with combustible mixture. In the later case a sponta-
neous reactive wave propagating along the gradient of reactivity and the
compression wave generated by the exothermic reaction can couple and
evolve into a self-sustained detonation wave or produce a flame and a de-
coupled shock depending on the gradient steepness. There were a lot of
attempts to connect the phenomena of DDT with the Zeldovich gradient
mechanism however there were no clear understanding of the problem.
This paper represents results of the series of numerical simulations of both
problems in different setups. In this paper we used full gasdynamic model
of viscous heat-conductive compressible multicomponent hydrogen-based
mixture. The equations of state for real multicomponent mixture and de-
tailed chemical kinetics scheme were used. Such approach allows us to
investigate the qualitative and quantitative differences in the detonation
formation process between detailed chemical kinetics and the predictions
from one-step models. The obtained results showed that in case of detailed
chemical kinetics model the steepest gradient sufficient for detonation ini-
tiation is much shallower compared to that predicted from a one-step Ar-
rhenius model for a highly reactive mixture. The obtained result makes
questionable applicability of the gradient mechanism as a mechanism of
the DDT in channels. On the other hand detailed computational approach
allows us to describe DDT phenomena within channels filled with highly re-
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active mixtures. We proposed model of detonation formation out from the
accelerated flame coupled with the pressure pulse arisen on the flame sur-
face only due to the features of flame acceleration within channel. Thus one
can conclude that one of the possible mechanisms of DDT within channels
is the generation of the pressure pulse and its localization within reaction
zone. And this mechanism is quite similar to the Zeldovich mechanism
of detonation formation due to the coupling of the pressure wave and the
spontaneous reaction wave. The final conclusion is that the formation of
detonation arises out from the structure of reaction zone coupled with the
pressure wave independent on how this structure was formed. Needless
to say that such a structure has to be stable in the ambient conditions.
Otherwise structure would collapse and detonation would not arise.

TRANSIENT COMBUSTION REGIMES IN CHANNELS

Ivanov M.F., Kiverin A.D.∗

JIHT RAS, Moscow, Russia
*alexeykiverin@gmail.com

The flame acceleration in channels of different widths and lengths and
deflagration-to-detonation transition (DDT) in hydrogen/oxygen mixture
are studied using two-dimensional high resolution simulations with a de-
tailed chemical kinetic model. For long channels it is shown that there are
5 main stages of the flame propagation from one of the end-walls: (1) flame
propagation due to the hot products expansion out from the ignition area;
(2) stage of the flame speed exponential increase due to the development
of the instabilities on the flame front; (3) stage of a slower acceleration; (4)
stage of the new exponential increase of the flame speed; (5) transition into
detonation wave. On the 3rd stage the compression waves produced by
the accelerating flame form the shock close to the flame and the unreacted
mixture of increased density enters the flame producing a high pressure
pulse, which enhances reaction rate and the heat release in the reaction
zone with a positive feedback. As a result the pressure pulse grows ex-
ponentially. After the flame front achieves locally supersonic speed the
pressure pulse occurs to be localized within the reaction zone. It results
in super-high rate of the flame acceleration and pressure increase directly
in the reaction zone (4). Such a coupling of the supersonic flame and
the pressure pulse transforms the flame into detonation wave. For shorter
channels the flame propagates in conditions of upwind flows generated be-
hind compression waves and weak shocks generated by the flame and then
reflected from the end-wall. Influence of the acoustic perturbations changes

96



the evolution of the flame front propagating through the channel. In case
of the short channels the perturbations begin affect the flame dynamics
on the first stages and can even prevent sufficient flame acceleration and
detonation formation. There is approximately no influence on the flame
dynamics in case when the perturbations begin affect the flame on the
very final stage when the pressure pulse is already localized in the reaction
zone. In the channels of moderate lengths the influence takes place on the
stage when the pressure pulse is already arose but it is not yet localized in
the reaction zone. In such conditions the counter running perturbations
can flow the pressure pulse out from the reaction zone and prevent det-
onation formation. However the stronger wave interacts with the flame
after reflection from the rear end-wall. Such interaction can trigger a new
regime of flame acceleration and transition to detonation. Results of the
high resolution simulations are fully consistent with experimental studies
of DDT in hydrogen/oxygen gaseous mixtures.

LOW-TEMPERATURE COMBUSTION
AND DISPLACEMENT OF OIL IN POROUS MEDIUM

Izvekov O.Ya.∗1, Konyukhov A.V.2

1MIPT, Dolgoprudny, 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*izvekov o@inbox.ru

Displacement in porous medium is considered such that displacing
gaseous phase contains oxidizer which reacts with oil fractions. Prod-
ucts of the low-temperature oxidization reaction belong both to liquid and
gaseus phase. A reactant-controlled model of the reaction is applied which
assumes that oxygen reacts instantaneously with oil upon contact. Propa-
gation of combustion front is studied on the basis of generalized Buckley-
Leverett model. Solution to the problem includes front of displacement,
region of two phase flow of inert gaseous phase and liquid resident phase
containing compaund of light and heavy oil, front of combustion and re-
gion of two phase flow of injected gas containing oxidizer and liquid phase
which includes products of the reaction in liquid phase. Dependence of the
combustion on relative permeability functions is investigated. It is found
that the relative permeability functions, particularly cross terms respon-
sible for interation of phases in pore space [1] , have a great influence on
the part of oil which reacts during displacement. The result is explained
by change of reactant fluxes into the reaction zone.
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QUANTUM PHENOMENA IN INITIATION
OF DETONATION WAVES OF CONDENSATION
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In the recent works [1], [2] a new physical phenomenon—formation of
detonation wave of condensation has been reported. It was shown that
the bottleneck of this phenomenon is the immediate formation of super-
saturated carbon vapor behind shock wave in carbon bearing precursors—
carbon suboxide or acetylene. The rate constants of this process obey the
Arrhenius law:

kf = A · exp(−∆E/RT )

where ∆E is the threshold of reaction of precursor ecomposition. And it
was noticed that in both precursors at low temperatures and high pressures
the rate constants kf begin to deviate from Arrhenius dependence reflect-
ing the apparent decrease of ∆E. This effect resulted in unpredictable
expansion of the low temperature threshold of detonation. In this work an
analysis of observed phenomena based on account of quantum corrections
to the rate constants of inelastic processes developed in [3] is carried out.
An essence of quantum effect is an increase of high energy tail of the mo-
mentum distribution function due to quantum uncertainty in the particle
energy at high frequency of collisions [4]. Based on these effects the esti-
mations of corrected rate constants of initial reactions of carbon suboxide
and acetylene decomposition kf have been performed. The corrected val-
ues of kf were correlated with the main phenomenological parameter of the
rate of detonation formation—an induction time of condensation τ . It was
shown that experimentally observed deviations in Arrhenius dependences
ln τ ∼ ∆E/RT are well described by the quantum corrections presented
in [3].

1. Emelianov A. V., Eremin A. V., Fortov E. V et al. // Physical Review E.
Rapid Comm. 2009. V. 79. P. 035303

2. Emelianov A. V., Eremin A. V., Fortov E .V. // JETP Letters 2010.
V. 92,No. 2, P. 97.

98



3. Eletskii A. V, Starostin A. N, Taran M. D. // Phys. Usp. 2005. V. 48. P. 281.
4. Galitskii V. M, Yakimets V. V. // Zh. Eksp. Teor. Fiz. 1966. V. 51. P. 957.

ESTIMATIONS OF QUANTUM EFFECTS IN IGNITION
DELAYS

Eremin A.V.1, Fortov V.E.1, Gurentsov E.V.1,
Starostin A.N.2, Tsirlina E.A.∗1

1JIHT RAS, Moscow, 2SRC RF TRINITI, Troitsk, Russia
*elena2509@yandex.ru

Ignition delay τign is one of the most important parameters, determin-
ing the rates of ignition and the threshold of detonation. In the theory of
combustion it is accepted to represent this phenomenological parameter in
a form of reversal rate of two-order chemical reaction [1]:

τign × ρf = A exp(∆E/RT )

where ρf is the molar density of fuel, ∆E is the activation energy, which is
usually close to the threshold of initial reaction of active radical formation.
However one of the main problems of this representation is that at low tem-
peratures experimental data does not agree with the model predictions and
apparent values of ∆E become much less calculated values based on exper-
imental data obtained at high temperatures. For example ignition delay
of methane ignition at T > 1200 K is characterized by ∆E = 210 kJ/mol
and at T < 1200 K it decreased down to ∆E = 84 kJ/mol [2].

Up to now any plausible explanation of this phenomenon was not sug-
gested. In this work a new interpretation of observed deviation of ignition
delays from kinetic modeling based on estimations of quantum corrections
to the rate constants of inelastic processes developed in [3] is given. It is
shown that experimentally observed non-Arrhenius dependences of igni-
tion delays for hydrogen, methane and syn-gas [4, 5] could be reasonably
described by the quantum corrections presented in [3].
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COMPLEX INVESTIGATION OF CCl4 PYROLYSIS
AND SOOT PARTICLE GROWTH BEHIND SHOCK WAVES
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The processes of soot formation during pyrolysis and combustion pro-
cesses are the subject of steady scientific interest due to their great impor-
tance for engines constructions improvement and environmental protec-
tion. Along with various hydrocarbons carbon-chlorines CCl4 and C2Cl4
are also used in shock-tube experiments for investigation of soot formation
in hydrogen free systems [1, 2]. Kinetic of CCl4 decomposition is usually
described quite simplificated, as a brutto-reaction, or even neglecting in
most works concerning soot formation. However, details of small criti-
cal clusters formation may be quite important to following soot particle
growth.

In present work CCl4 pyrolysis was investigated using time-of-flight
mass-spectrometer, which allows to obtain time profiles of concentration
of numerous species during single experiment [3]. Processes of soot for-
mation were observed by registration of time-resolved absorption spectra
in range 300–600 nm using high-speed CCD camera. Kinetic scheme of
CCl4 decomposition and secondary products formation was investigated
and verificated using experimental data. Importance of C2Cl2 formation
was demonstrated. It was shown that even at T5 = 2900 K more than
60% of carbon atoms are bound in C2Cl2—i.e. never form monoatomic
carbon vapor—and main channel of small carbon clusters formation is
CCl4 → CCl2 → C2Cl2 → C2. Relatively slow C2Cl2 decomposition is the
limitation process of C2 clusters formation and soot particles growth re-
sulting in bell-shaped dependence of soot yield on temperature. Obtained
absorption spectra may be used for analyzing of time evolution of soot
particle sizes distribution in combination with other experimental meth-
ods and analytical studies providing dependence of carbon particles optical
properties on their size.

This work was supported by DFG and RFBR.
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HYDROGEN INFLUENCE ON CARBON PARTICLE
FORMATION AT ACETYLENE PYROLYSIS BEHIND

SHOCK WAVES
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Carbon particle formation is an important process for industry and for
the environment. Up to now a kinetic models and mechanisms of carbon
particle growth are developed [1]. However, a lot of questions are still
opened. One of them is a role of hydrogen in carbon particle formation
process. In this work the study of hydrogen addition influence on carbon
particle growth at acetylene pyrolysis was performed. Several series of
experiments with the mixture of 3% C2H2 + 3% H2 diluted in Ar in the
temperature range of 1750–2300 K and pressure range of 6–7.5 bar were
carried out behind reflected shock waves. Laser light extinction and laser-
induced incandescence (LII) were applied simultaneously for observation of
optical density of condensed phase and carbon particle sizes. The samples
of obtained particles were analyzed by transmission electron microscopy
(TEM). Results of optical density of condensed phase and particle size
measurements were compared with data obtained at the pyrolysis of C2H2

without hydrogen addition. The temperature dependence of optical den-
sity having bell-shaped form was observed. It was found that hydrogen
addition decreases maximal optical density by 65%. Final particle sizes
formed in mixture with hydrogen addition measured by LII are in a good
agreement with TEM data and about 20% smaller than ones obtained
without hydrogen. Also, it was observed decrease of particle growth rate
and increase of induction time of particle growth as a result of H2 addition.
Weak decrease of particle mean diameter due to hydrogen addition results
in decrease of optical density at twice. However particle optical density
drop in hydrogen containing mixture run up to three times. It could be
explained by influence of reactions of hydrogen addition to active hydro-
carbon radicals, formed during acetylene decomposition. It means that
some part of carbon atoms remain in gas phase as hydrocarbons, which
is plausible at temperatures of about 1900–2000 K. The results of kinetic
modeling of this process are discussed.
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EXPERIMENTAL STUDY OF CARBON NANOPARTICLES
FORMATION IN THE ATMOSPHERIC PYROLYSIS

FLAMES OF C2H2 AND C3O2
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In works [1, 2] devoted to pyrolysis C2H2 and C3O2 behind shock waves
the kinetic characteristics of process of nanoparticles formation are mea-
sured and influence of heat release of condensation on flow parameters
behind the reflected shock wave are determined. However, the work time,
during which it is possible to obtain the informative data behind shock
waves is about 1 ms. In order to increase time of observation for forma-
tion of nanoparticles the special design pyrolysis flame has been devel-
oped [3]. In present work a process of growth of carbon nanoparticles in
pyrolysis flame at atmospheric pressure was experimentally studied. The
current temperature and the size of particles during the initial stage of their
growth, when the heat release of carbon condensation still affects temper-
ature of particles, are measured. The particle formation process was inves-
tigated in the flows of C2H2 and C2H2 + C3O2 diluted by N2. The C/O-
ratio of the outer non-sooting C2H4/air flame was 0.54. The flame heights
could be varied between 60–240 mm above the burner. Laser extinction,
scattering and temperature measurements [4] were carried out in the differ-
ent flame conditions. Flame temperatures were measured by two variants
methods—by the emission-absorption spectroscopy at λ = 550 nm, detect-
ing the temperature of the condensed particles and by the thermo-couple
method, detecting the gas temperature. From the extinction measure-
ments a soot volume fraction can be obtained. The combination of laser
light scattering and extinction studies were used to derive the particle size
and the number density of soot particles. The soot samples were studied
in an electron microscope. Obtained results have determined the kinetics
of heat release processes during particle condensation.
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OF SHOCK WAVE STRUCTURE IN GASEOUS
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Experimental study of processes determining the structure of shock
wave front is important due to the absence of clear description of inten-
sive nonequilibrium phenomena observed during the propagation of shock
waves. Recently, the effects of ionization and charge separation were re-
vealed within the front of weak shock waves (Mach number < 2.5) prop-
agating in gas mixtures containing gases with large difference of masses
[1, 2]. The experimental conditions were found at which the interaction of
supersonic flow with neutral medium may be observed. For the solution
of this task the experimental setup ’Yashma’ was developed: 2-diaphragm
high vacuum shock tube, generating shock waves with Mach numbers of
1.1–10, pressure of 0.2–300 bar permitting to study gas mixtures contain-
ing concentrations of some ppm of reactants in inert gases. This gave the
possibility to enlarge the relaxation lengths of heavy molecules in mixtures
and measure them precisely by commonly known experimental techniques.

The main parameters and the necessary equipment properties of setup
are represented: Laser-Schlieren method for exact measurement of density
gradient arrival in measurement cross section of Shock Tube; time-resolved
emission spectroscopy on the base of monochromator ACTON-150 and
CCD-camera; multi-needle electrostatic probe of high sensitivity to mea-
sure free electrons concentrations near the shock wave front.

The preliminary results of study of shock wave propagation in mixtures
containing (0.5–0.05)% CCl4 in He are represented. The measured time
profiles of emission and charged particles distributions are represented and
compared with simulated ones.
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HYDROGEN EXPLOSION SUPPRESSION
IN EXPERIMENTS OF DIFFERENT SCALE
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The problem of hydrogen safety is very important for development of
hydrogen power and nuclear power plant safety. There are different ways to
suppress hydrogen combustion in a closed volume: creation of inert atmo-
sphere, usage of different types of recombiners, and injection of phlegmati-
zator substances. The paper presents results of experimental investigations
of different phlegmatizator additives and its binary compounds used for
full hydrogen combustion suppression. The work was performed in ex-
perimental facilities of three different scales (small, medium and large)
for normal initial pressure. Small scale experiments were carried out in
a tube 1m length, 66mm diameter. Medium scale experiments were car-
ried out in a tube 8m length, 121mm diameter. Large scale experiments
were conducted in a polyethelen film cube, total volume of the cube was
10 m3. Temperature was varied from 20◦C to 120◦C in experiments of
all scale. Twelve individual substances and six binary compounds were
tested in a small scale experiments. In a series of small scale experiments
three individual halogen containing substances capable of full suppression
of hydrogen combustion were found. The minimum concentration of the
most effective substance was 11% at 20◦C and 14% at 120◦C. In a series
of medium scale experiments it was found that 12% of the same substance
fully suppresses hydrogen combustion at initial temperature of 20◦C and
14% at 120◦C. Large scale unconfined experiments confirmed the possi-
bility of full combustion suppression at 20◦C with 14% of phlegmatizator
substance. The minimum concentration of the best binary mixture was
found to be 12% at 20◦C.
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COMBUSTION OF HYDROGEN-AIR MIXTURES
IN LARGE SPHERICAL VOLUMES

Petukhov V.A.∗, Naboko I.M., Gusev P.A., Solntsev O.I.,
Bublik N.P., Gutkin L.D.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*petukhov@ihed.ras.ru

Experiments were conducted with spherical gas charges 7 and 14 m3

in size that initially had been bounded by thin rubber envelope. The
mixture is initiated by charges of PETN (0.4 g and 0.8 g) and by the
explosion of nichrome wire with energy 8J. The measurements of pressure
in blast waves (waves with a short positive phase) at different distances
from the point of initiation along the bar, where the detection elements of
diagnostic equipment were placed, were taken. Recorded was the glow of
the gas charge inside the rubber envelope as well as after destruction of
envelope at the stage of the process evolution in a large explosion chamber
13Ya3, in which the reaction volume was placed. Some features of the
glow were observed reflecting spatial peculiar character of the dynamics
of reactive gases under conditions admitting the origin of ignition points
and development of the active combustion. The features of blast wave
development from the initiating source for the stoichiometric and lean
hydrogen-air mixtures were recorded.

ASYMMETRICAL SIDE LOADS IN OVEREXPANDED
DE LAVAL NOZZLE

Golub V.V.∗1, Efremov S.V.2, Saveliev A.S.2

1JIHT RAS, Moscow, 2MIPT, Dolgoprudny, Russia
*golub@ihed.ras.ru

Cruise engine of modern rocket operates at different altitudes while
carrying useful load at Earth’s orbit. This circumstance causes different
regimes of supersonic outflow from the nozzle. At start point the ambi-
ent pressure has maximum value and overexpanded regime occurs. Under
this regime in supersonic jet that goes from the nozzle there is oblique
shock wave that starts inside the nozzle. The interaction of oblique shock
wave and the boundary layer near the nozzle wall can cause asymmetri-
cal flow separation and therefore additional loads in side direction. This
phenomenon is quite dangerous for modern rocket nozzles. Today the ex-
periments with real rocket engines are provided in many laboratories [1–2],
where the real conditions of rocket start can be provided. In this work the
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problem was considered under relatively low values of ambient pressure,
when the overexpanded regime occurs.

The experiments were carried out with de Laval nozzle (Mach number
2) of supersonic wind tunnel ST-4 [3]. The static pressure of jet in outlet
cross-section is 0.16 atm., but inlet pressure is 1 atm. The visualization of
outgoing air jet was carried out with high speed schlieren imaging and by
Particle Image Velocimetry (PIV). Pressure in working chamber and along
the nozzle was registered. The critical pressure ratio (n) was obtained
when the asymmetrical flow separation occurs. Digital image processing
was performed for oblique shocks detection and therefore the separation
points on nozzle wall were calculated. The dependence between n and
side-loads amplitude was obtained. By the PIV the spatial distribution of
velocity vector in airjet behind the nozzle obtained with different values
of n.

1. Frey, M. et al. European cooperation on flow separation control // proc.
of 4th International Conference on Launcher Technology “Space Launcher
Liquid Propulsion”, 2002, P. 1–10.

2. Verma, S.B., Haidn, O., Surface flow studies of restricted shock separation
in a thrust optimized parabolic nozzle // Shock Waves. V. 19, No. 5, 2009.
P. 371–376.

3. Laboratory practical training on gasdynamics, hydrodynamics and physical
mechanics edited by E.E.Son. Dolgoprudny: “PHYSTECH-POLYGRAPH”,
2006, P. 222–243 (in Russian).
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APPLICATION OF GAS DETONATION IN THE NARROW
CHANNELS FOR A NEEDLELESS DEVICE

DEVELOPMENT

Golub V.V., Baklanov D.I., Ivanov K.V., Krivokorytov M.S.∗

JIHT RAS, Moscow, Russia
*mikhail.k@phystech.edu

The main difference between current needleless injection devices is an
energy source for acceleration of microparticles or jet of medicaments. But
all of them have characteristic shortcomings. For example, the devices
based on pulse laser focusing are too bulky, ones based on compressed gas
can carry out only a few (10–15) injections without recharging and using
powder or solid detonation fuel produces unhealthy products of combus-
tion.

In this paper, we consider the applicability of gas detonation as an en-
ergy source in the devices for needleless injection. This approach makes it
possible to avoid all above mentioned shortcomings but it requires achiev-
ing detonation at short distances for the device to be portable. This, in
turn, requires using narrow detonation channel.

When the diameter of detonation channel becomes comparable with
detonation sell size, dissipative loses into channel walls becomes essential.
It reduces the velocity of stationary detonation and limits of existence, and
also reduces the limits of deflagration to detonation transition (DDT). It is
well known that propagation of detonation wave is impossible in channels
with diameter three times less than size of a detonation cell. However,
possibility of DDT has been shown by many researchers. It is possible to
achieve by flame acceleration at the initial stage of propagation.

In present work DDT in the narrow channel has been achieved by using
pre-chamber. Parameters of a detonation wave have been experimentally
defined. The estimation and experimental definition of speed of deforma-
tion for various diaphragms have been obtained.

Depths of penetration of a jet of medicaments into the model human
tissue have been obtained for different diaphragm and detonation param-
eters. The obtained results have shown the applicability of gas detonation
in devices for needleless injections.

Work was supported by Russian Foundation for basic research No. 10-
08-00214a.
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AN EXPERIMENTAL STUDY OF DEFLAGRATION TO
DETONATION TRANSITION VIA FLAME PROPAGATION

FROM WIDE CHANNEL TO NARROW ONE

Ivanov K.V.∗, Baklanov D.I., Golub V.V., Krivokorytov M.S.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*kirill@phystech.edu

It is well known that stationary detonation in channel is impossible
when the channel diameter less than critical value equal to L/3, where L
is detonation sell. Critical value of deflagration to detonation transition
in straight cylindrical channel occurs to be bigger than one for stationary
detonation. In present work the possibility of deflagration to detonation
transition in channel with under critical diameter was investigated exper-
imentally for hydrogen-air mixture.

The main reason that prevents deflagration to detonation transition
in narrow channel is high heat loses into channel walls comparatively to
energy of burning [1], [2] at the initial stage of flame propagation. Due to
this stationary regime of slow flame propagation establishes and transition
to detonation becomes impossible.

To achieve deflagration to detonation transition in narrow channel wide
for-chamber was used. Flame accelerates before the entrance of narrow
channel with an additional energy of mixture burning in for-chamber. This
increases an amount of mixture burned per time unit and shifts an energy
balance between energy of burning and loses and makes transition to det-
onation possible.

Possibility of DDT in channels with under critical diameter has been
showed. Dependence of run up distance on additional energy in 3 mm
channel was obtained for different pressures.

Work was supported by Russian Foundation for basic research No. 10-
08-00214a.

1. Alexandra Camargo, Hoi Dick Ng, Jenny Chao, John H. S. Lee, Propagation
of Gaseous Detonations in Small Tubes // 22nd ICDERS, Minsk, 2009.

2. Hsu Y. C., Chao Y. C. An experimental study on flame acceleration and
deflagration-to-detonation transition in narrow tubes // 22nd ICDERS,
Minsk, 2009.
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ACOUSTIC WAVE INTERACTION WITH DIFFUSION
FLAMES

Danilov A.P.∗, Volodin V.V., Golub V.V., Baklanov D.I.,
Tarasenko I.N.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*nurdanili4@yandex.ru

The research on the influence of acoustic field on the diffusion flame
was carried out to obtain new fundamental knowledge for the creation of
burners with the ability to control the shape and parameters of flame.

In Suzuki et al. 2007 [1] methane jet flame was ejected vertically up-
ward into the air through a tube and burned under the condition of natural
convection. It meanders and diverges into two branches under the influence
of sound waves propagating transversely across it. Detailed movement of
the jet is examined with a high-speed video camera by means of shadowg-
raphy.

Methane gas was used as a fuel. The burner is a vertical pipe with
an open upper end having an inside diameter din = 3 mm and having a
thread at the end of the tool by which the regulated gas supply nozzle
was mounted. The length of the pipe is more than 100 times greater than
the inner diameter. It were studied 4 nozzles with diameter dout: 0.5 mm,
0.8 mm, 1.25 mm and 2.5 mm, respectively. Floe Reynolds number in a
pipe generally takes a value between Re = 60 and 70, which corresponds
to a flow velocity of 0.33 m/s and 0.38 m/s, respectively.

Bifurcation of flame was observed in the frequency of 3 kHz for dout
equal to 1.25 mm. In this case, the flame forked into a plane perpendicular
to the place of the source of sound and passing through the axis of the
burner. In this case , the wavelength of the acoustic field in methane is
equal to 113 mm, which is 90 times greater then the diameter of the outlet
nozzle of methane, and consequently the characteristic size of the flame.
This suggest that the instability of the jet flame and the whole developing
under the influence of higher harmonics of the fundamental tone of acoustic
field.

1. Suzuki M., Atarashi T., Masuda W.// Behavior and structure of internal
fuel-jet in diffusion flame under transverse acoustic excitation. Combustion
Science and Technology, V. 179. 2007
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DELAYS OF SPONTANEOUS DECOMPOSITION
OF ACETYLENE DILUTED BY HYDROGEN

OR PROPANE–BUTANE

Golovastov S.V.∗, Baklanov D.I., Golub V.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*golovastov@yandex.ru

In the work [1] an inhibition of a spontaneous decomposition of acety-
lene by admixtures of propane-butane and hydrogen was investigated. It
was subsequently shown that the inhibition has both thermal and chain-
branch nature [2]. This wave of spontaneous decomposition is called “ex-
plosive condensation”. Taking to account the energy of condensation for
energy balance of self-sustaining wave of decomposition was studied in [3].

An important characteristic in the processes with heat release is the
induction period. Despite the fact that the induction period is sufficiently
well studied for the detonation waves and for the pyrolysis of hydrocar-
bons [4], induction period for self-sustaining waves of the spontaneous de-
composition of acetylene with the formation of soot still requires detailed
study.

Delays of the spontaneous decomposition of acetylene behind the inci-
dent and reflected shock waves were measured experimentally in the work.
Compression of acetylene was carried out by the detonation of a stoichio-
metric acetylene-oxygen mixture in the shock tube.

It was shown that the decomposition of acetylene has a self-sustaining
nature. Induction periods of polimerisation and condensation in mixtures
of acetylene and hydrogen or propane-butane were measured in the range
of initial pressure 1–2.5 atm. It was found that there is a minimum value
of condensation delay at certain concentrations of the admixtures which is
equaled to 30 µs. Dependences of polymerization delays from the concen-
trations were obtained.

1. Golub V. et al. // Comb. Sci. Techn. 2008. V. 180. No. 10–11. P. 1972–1986.
2. Golovastov S., Laskin I. // Proc. Interact. of intense energy fluxes with

matter, Elbrus. 2009. P. 130–131.
3. Emelianov A., Eremin A., Fortov V. // Letters to JETP. 2010. V. 92, No. 2,

P. 101–105.
4. Xu X., Pacey P. D. // Phys. Chem.—Chem. Phys. 2001. V. 3. P. 2836–2844.
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ON CHARACTERISTICS OF HYDROGEN SELF-IGNITION
AT PULSE DISCHARGE INTO CHANNEL WITH AIR

Bocharnikov V.M.∗, Golovastov S.V., Baklanov D.I.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*vova-bocha@phystech.edu

Characteristics of the diffusion ignition of hydrogen were experimen-
tally studied at a pulse discharge into a channel, filled with air. The igni-
tion of hydrogen occurred on the contact surface of hydrogen discharged
into air. The necessary temperature of self-ignition was reached due to
heating of air by the shock wave, which appears as a result of the pulse
discharge of hydrogen from the high pressure chamber [1]. However, the
duration of diaphragm rupture may have the critical effect on the ignition
of hydrogen [2], since in this case a system of shock waves appears and
regions with thermodynamic parameters exceeding the one-dimensional
calculation can be formed [3].

In this work the formation of shock-wave flow structure was studied at
the pulse discharge of the jet of compressed hydrogen into the channel. The
visualization of the rupture of diaphragms with the use of high-speed video
cameras was carried out. Rupture durations of the diaphragms ranged
from 10 to 100 µs depending on the material of diaphragm (copper, brass,
steel and aluminum), width of channel and initial pressure. Measurements
are carried out for the channels of 18 mm and 5 mm diameter.

On the basis of comparison results of diaphragm rupture visualization
with the indications of pressure sensors, were discovered three types of
stream profiles. They appear in the channel of the larger diameter at
a distance 4–5 calibers from the diaphragm. And was investigated the
influence of the form of stream profile on the self-ignition/noncombustion
of hydrogen.

This work was supported by Rosnauka MK-872.2010.8. Authors thank
BIFO Company for help in visualization.

1. Golub V.V., Baklanov D.I. et al. // International Journal of Hydrogen En-
ergy. 2009. V. 34 P. 5946–5953.

2. Xu B.P., Wen J.X. et al. // Journal of Loss Prevention in the Process Indus-
tries. 2009. P. 279–287.

3. Bazhenova T.V., Gvozdeva L.G // Unstable interactions of shock waves.
1977. P. 274.
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SELF-IGNITION OF HYDROGEN IMPULSE JET
IN PERFORATED CHANNELS

Lenkevich D.A.∗, Golovastov S.V., Baklanov D.I.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*dm.lenkevich@gmail.com

There are two effects that tend on hydrogen ignition In the perforated
channels. Firstly extra orifice decrease shock wave pressure, leading to gas
heating behind the shock wave. Secondly the orifices always have inho-
moginities areas where flow velocity decreasing leads to temperature grown
in these areas. Appearing of the high temperature area increases ignition.
The channels with symmetrical orifices often use in practice because total
impulse of flow stays constant.

In this paper parameters was experimentally investigated tends on hy-
drogen self-ignition process in perforated channels.

Initial conditions leading to ignition in T-shape channel have been in-
vestigated. Have obtained ignition time depends on initial pressure of
hydrogen. Fact that area where ignition starts and ignition delay differs
from the channel shape: strait channel, strait cannel with lateral orifices
and T-shape channel have shown experimentally. Lateral orifices cross
section area was equaled to the channel’s one. Found that Ignition time
decreases because of inhomoginities caused by lateral orifices in T-shape
channels and in strait cannel with lateral orifices.

In this work strait cannel with lateral orifices with large lateral orifices
with cross section area more than channel’s one have been investigated.
Initial pressures leading to ignition and hydrogen self-ignition time depends
on distance till lateral orifices have obtained. Ignition delay of hydrogen
depends on cross section area of lateral orifices have shown. Analytical
explanation for two studied (before and after orifices) heating have found
and compared with experimental data.

This work was supported by Rosnauka MK-872.2010.8.

1. Mogi T., Kim D., Shina H., Sadashige H., // Self-ignition and explosion
during discharge of high-pressure hydrogen. Journal of Loss Prevention in
the Process Industries. 21. 2008. P. 199.

2. Golub V. V., Baklanov D. I., Golovastov S. V., Ivanov M. F., Laskin I. N.,
Saveliev A. S., Semin N. V., Volodin V. V., // Mechanisms of high-pressure
hydrogen gas self-ignition in tubes. Journal of Lost Preventions in the Process
Industry. 2008. V. 21. No. 2. P. 185.
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THE TRANSITION FROM COMBUSTION
TO DETONATION IN MIXTURE METHANE WITH AIR

Mikushkin A.Y.∗, Golovastov S.V., Baklanov D.I.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*mikushkin-anton@yandex.ru

The mixture of methane with air is characterized by the greatest det-
onation cell size among the hydrocarbons. A width of the cell reaches
270–350 mm , energy of direct initiation of detonation reaches 9–88 MJ/
m2 [1]. On the other hand, for using the detonation of methane in the de-
vices of crushing, stamping or combusting the withdrawals it is necessary
to use the energy of initiation, which does not exceed several joules.

The essential factor, which is capable to considerably reduce pre-
detonation distance, is the presence of obstacles in the channel. The
goal of this investigation was the decrease of pre-detonation distance in
methane-air mixtures with use of ring obstacles at the interchamber mix-
ing of components in the flow with the speed of 30–40 m/s. The schematic
of an experimental setup for investigation of combustion in moving non-
premixed gases is presented in [2].

It was established that optimal number of chamber-inside exists which
has an optimum effect of increase of speed of flames motion.

It was found the influence of expansion chamber on the transition from
deflagration to detonation. It was observed the possibility of appearance
of shock waves which is generated in the expansion chamber when gas
mixture was inside them.

1. Beeson H. D., McClenagan R. D. // Prog. Astronaut. Aernaut.1991. V.133.
P. 19–36.

2. Golovastov S. V.,Baklanov D. I., Volodin V. V., Falyakhov T. M. // Physics
of Extreme States of Matter, 2010, P. 120–123.
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VELOCITY JUMP AT THE SUPER-LAYER
IN A TURBULENT BOUNDARY LAYER

Semin N.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
seminnikolay@gmail.com

We present an experimental study of the outer edge of a turbulent
boundary layer. The goal is to address the question about the main mech-
anism which is responsible for the entrainment process, i.e. how a turbu-
lent flow is growing and bringing in more fluid into the turbulent motion.
For this purpose, we performed Tomographic Particle Image Velocimetry
experiments in a water tunnel with a relatively thick boundary layer thick-
ness δ99 of 78 mm at a Reynolds number based on the momentum thickness
Reθ of 1370. This enabled us to achieve good spacial resolution of 8Uτ/ν,
where Uτ is the friction velocity and ν is kinematic viscosity.

COMPARISON OF KINETIC MODELS OF BIOMASS
THERMAL DECOMPOSITION

Fedyukhin A.V.∗, Maikov I.L., Sinelshchikov V.A.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*alexander2609@mail.ru

In heating of solid hydrocarbon raw materials its decomposition occurs.
The products are a solid residual char and volatile components. Basing
on the experimental thermogravimetric curves, which represent a depen-
dence of sample weight on its temperature at a given heating rate, one
can calculate the kinetic parameters characterizing the process of thermal
decomposition. In the present paper the various kinetic models used for
this purpose are analysed, the comparison of kinetic parameters obtained
with their help is carried out. The thermogravimetric curves measured
by thermoanalyzer SDT Q600 for two groups of biomass (wood of dif-
ferent types and agricultural waste) were used as the experimental base.
Kinetic parameters were determined by solving the inverse problem. For
minimization of the error functional a procedure of coordinate descent was
used. The simplest model is a single-channel model in which process the
sample decomposition in all temperature range is described by single gross
reaction. The rate constant is represented in Arrhenius form. In this case
the determined parameters are the reaction order, the activation energy
and the pre-exponential factor. Analysis of the computational results has
shown that the kinetic parameters for the samples from one group are
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rather close to each other but considerably differ from similar parameters
for samples from other group. Use of the single-channel model can lead to
noticeable computation errors of decomposition rate.

The three-channel model is based on the assumption that the phyto-
genic organic raw materials consist of three basic components (hemicel-
lulose, cellulose and lignin) which thermal decomposition comes indepen-
dently from each other. In this case as a result of the inverse problem
solution there are determined not only the kinetic parameters characteriz-
ing the decomposition of the mentioned components, but also their content
in the original sample. Inclusion in the considered scheme of the fourth
channel allows to take into account a possible effect of components on
each other by formalistic method. The content of components (hemicellu-
lose, cellulose and lignin) in samples of the different organic raw materials,
defined along with kinetic parameters, correlates well with results of the
chemical analysis known from the literature. In addition the four-channel
model describes satisfactorily not only thermogravimetric, but also differ-
ential thermogravimetric curves.

This work was supported by the RFBR, grant no. 10–08–00551-a.
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EQUATIONS OF STATE
FOR MATTER

SIMPLE CUBIC AND POST-SIMPLE CUBIC
STRUCTURES IN COMPRESSED PHOSPHORUS

AND CALCIUM: ELECTRONIC ORIGIN

Degtyareva V.F.

ISSP RAS, Chernogolovka, Russia
degtyar@issp.ac.ru

Recent high pressure X-ray diffraction studies revealed great variety of
new structural modifications for elements from a simple cubic structure
(1 atom per unit cell) to very complex structures with incommensurate
modulations (IM) in some simple elements [1]. We consider energetical
stability of the simple cubic and post-simple cubic structures found under
high pressure in Phosphorous [2] and Calcium [3]. Within our approach
we evaluate the importance of the two main contributions into the crys-
tal structure energy: electrostatic (Ewald) and electronic (band structure)
energies. The latter can be lowered due to a formation of a Brillouin zone
plane and an opening of an energy gap at this plane. Under pressure,
the band structure energy part becomes more important leading to a for-
mation of complex low-symmetry structures [4]. Using a BRIZ program
we examine configurations of the Brillouin zone and Fermi sphere within a
nearly-free-electron model in order to analyze the importance of these con-
figurations for the crystal structure energy [5]. Appearance of the simple
cubic structure in Calcium at pressures 32–113 GPa made difficulties for
theoretical calculation. Our suggestion is to assume an overleap of valence
and core electrons leading to increase of the valence electron number for
Calcium higher than 2 that is its normal valence at ambient pressure.

1. Degtyareva O., High Press. Res. 30, 343, 2010.
2. Fujihisa H., Akahama Y., Kawamura H. et al., Phys. Rev. Lett. 98, 175501,

2007.
3. Fujihisa H., Nakamoto Y., Shimizu K. et al., Phys. Rev. Lett. 101, 095503,

2006.
4. Degtyareva V.F., Physics-Uspekhi 49, 369, 2006.
5. Degtyareva V.F., Smirnova I.S., Z. Kristallogr. 222, 718, 2007.
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EQUATIONS OF STATE FOR TITANIUM, ZIRCONIUM
AND HAFNIUM

Lomonosov I.V.

IPCP RAS, Chernogolovka, Russia
email@mail.net

Results of theoretical calculations and experimental measurements of
the equation of state (EOS) are discussed and applied to Ti, Zr and Hf. A
multi-phase EOS model is presented, accounting for solid, liquid, gas, and
plasma states, as well as two-phase regions of melting and evaporation.The
EOS’s for Ti, Zr and Hf are of practical interest as structural materials
for aerospace and atomic industry. The thermodynamic properties and
phase diagrams are calculated with the use of this model. Theoretical
calculations of thermodynamic properties of the solid, liquid, and plasma
phases, and of the critical point, are compared with results of static and
dynamic experiments. The analysis deals with thermodynamic properties
of solid metal at T = 0 and 298 K from theories, static compression exper-
iments in diamond anvil cells, and the information obtained in shock-wave
experiments. Thermodynamic data in the liquid state, resulting from tra-
ditional thermophysical measurements, “exploding wire” experiments, and
evaluations of the critical point are presented. Numerous shock–wave ex-
periments have been done to measure shock adiabats of crystal and porous
samples, release isentropes, and sound speed in shocked metal. These data
are analyzed in a self-consistent manner together with all other available
data at high pressure. The present EOS describes with high accuracy and
reliability the complete set of available information.

We acknowledge for the support Presidium RAS Program “Thermal-
Physics and Mechanics of Extreme Energetic Loadings and Physics of
Strongly Compressed Matter”

MULTIPHASE EQUATION OF STATE FOR SODIUM
AT HIGH PRESSURES AND TEMPERATURES

Khishchenko K.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
someone@mail.com

A semiempirical equation-of-state model for metals is proposed with
taking into account polymorphic phase transformations, melting, and
evaporation effects over wide range of densities and temperatures. Re-
sults of calculations of thermodynamic characteristics and phase diagram
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for sodium are presented in comparison with available data from static
and shock-wave experiments at high pressures and temperatures.

EQUATION OF STATE OF ALUMINUM BASED
ON FIRST-PRINCIPLE CALCULATIONS

Minakov D.V.∗, Levashov P.R., Khishchenko K.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*minakovd@inbox.ru

In this work we present quantum molecular dynamics calculations of
the shock Hugoniot of solid and porous aluminium and release isentropes of
aluminium. We use the VASP code [1] with an ultrasoft pseudopotential
[2] and GGA exchange-correlation functional. Up to 108 particles have
been used in calculations which have been done on up to 150 processors.
For the principle Hugoniot of aluminium we solve the Hugoniot equation
numerically. To calculate release isentropes we use Zel’dovich’s approach
[3] and integrate an ordinary differential equation for the temperature thus
restoring all thermodynamic parameters. The results of our calculations
are in good agreement with experimental data. Consequently, quantum
molecular dynamics data can be effectively used for calibration of wide-
range equations of state in conditions of lack of experimental information.
This work has been doing under RFBR financial support, grant 09–08–
01129.

1. Kresse G., Hafner J. // Phys. Rev. B. 1993. V. 47. P. 558; Phys. Rev. B.
1994. V. 49. P. 14251.

2. Kresse G., Hafner J. // J. Phys.: Condens. Matt. 1994. V. 6. P. 8245.
3. Zel’dovich Ya. B. // ZhETF. 1957. V. 32. P. 1577.

“PHASE FREEZEOUT” IN ISENTROPICALLY
EXPANDING MATTER

Iosilevskiy I.L.

JIHT RAS, Moscow, Russia
ilios@orc.ru

Features of isentropic expansion of warm dense matter (WDM) cre-
ated by intense energy fluxes (strong shock compression or instant isochoric
heating by laser or heavy ions) are under discussion in situation when (i)—
thermodynamic trajectory of such expansion crosses binodal of liquid-gas
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phase transition, and (ii)—expansion within the two-phase region is go-
ing on along equilibrium branch (not metastable one) of the two-phase
mixture isentrope. It is known for the flat case (Anisimov, Inogamov and
Rethfeld) that because of sharp break of the expansion-isentrope at the
binodal (boiling) point (in P -V plane) i.e. high jump of sound velocity in
this point, there appears extended zone (layer) of uniformity for expanding
material with constant thermodynamic parameters, which correspond just
to the state on this binodal of boiling liquid. It is important that because
of self-similarity of such expansion (in flat case) this zone has remarkable
property—it contains finite and fixed part of whole expanding mate-
rial. Even more, in the case of expansion of semi-infinite WDM sample
the size of this uniform layer of boiling liquid tends to infinity! This re-
markable property makes it possible (at leas formally) to discuss this type
of isentropic WDM expansion as a tool for generation (and subsequent
diagnostics) of extended uniform state of the matter exactly on binodal
(and even in critical point) for the case when parameters of this binodal
(and/or thermophysical properties on it) are not known. Besides, it is nat-
ural to use for this regime of expansion the term: “phase freeze-out”. It is
similar to the terms “chemical freeze-out” and “kinetic freeze-out”, which
are widely used in interpretation of quark-hardon transformations during
the expansion of products for ultra-high energy ionic collisions in super-
colliders. Perspective of such phase freeze-out appearance is discussed in
connection with isentropic expansion of quark-gluon “fireball”, created by
mentioned above huge ionic collision.

General hydrodynamic scheme of adiabatic movements for the case of
more complicated stack target (as an ensemble of well positioned plates
or foils) under instant isochoric heating (for example, by heavy ion beam)
is considered as natural elaboration of mentioned above simple initial idea
of phase freeze-out. Hydrodynamics of such WDM stack is expected to
be a descending sequence of alternate isentropic expansions and shock
compressions. Thermodynamic aspects of such combined hydrodynamic
regime (“reverberation”) are discussed for intermediate and final stages.
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ANOMALOUS SCENARIO FOR SPINODAL
DECOMPOSITION OF DEEP METASTABLE MELTING

IN THE ZERO-TEMPERAURE LIMIT

Chigvintsev A.Yu.∗1, Iosilevskiy I.L.2

1MIPT, Dolgoprudny, 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*alexander.chigvintsev@rsa.com

Hypothetical scenarios for termination of deep metastable melting in
the zero-temperature limit (T → 0) are under discussion. The analysis
based on study of features for combination of phase transitions in modified
non-standard version of one-component plasma model on uniformly com-
pressible background—OCP(∼) [1, 2]. In contrast to the widely accepted
scenarios of metastable melting termination in rare gases [3] and metals
[4], when metastable melting curve actually reaches the “cold curve” of
matter (isotherm T = 0), present work studies more plausible scenario
titled as “spinodal decomposition” of deep metastable melting. The basic
point of this scenario [5] is unavoidable intersection at finite tempera-
ture (T > 0) of the metastable liquid freezing boundary with the liquid
spinodal curve of liquid-gas phase transition. It meens that at lower tem-
perature liquid phase is absolutely unstable. I.e. crystal phase have no
more where to melt. In addition to two mentioned above scenarios of
metastable melting termination (MMT) two else non-standard scenarios
for MMT are under present discussion. Both have been also studied at
the base of OCP(∼) model [5]. In first scenario (A) hypothetical unique
global crystal-fluid phase coexistence is realized as smooth superposition
of boiling and sublimation processes (with no critical point at all). In
second scenario (B) anomalous non-standard type of spinodal decomposi-
tion is realized, where solid binodal (metastable crystal melting boundary)
intersects gaseous spinodal for gas-liquid phase transition.

1. Iosilevskiy I., Chigvintsev A. Phase Transition in Simplest Plasma Models,
in “Physics of Strongly Coupled Plasmas” Eds. W. Kraeft and M. Schlanges,
World Scientific, (1996) pp.145, /arXiv:0902.2353/

2. Iosilevskiy I. Thermodynamics of Non-Ideal Plasmas, in “Encyclopedia of
Low-T Plasma”, (Suppl. III-1), M.: Fizmatlit, 2004, PP.349-428

3. Skripov V., Fizullinn M. High Temp.. V.37, P.814 (1999)
4. Khishchenko K., Fortov V. in “Physics of Matter under Extreme Conditions”,

ed. V.Fortov, IPCP RAS, Chernogolovka, P. 68 (2002)
5. Iosilevskiy I., Chigvintsev A. Spinodal decomposition of metastable melting

in the zero-temperature limit, in “Equation-of-State and Phase Transition in
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Models of Astrophysical Matter”, Eds. V.Celebonovic, W.Dappen, D.Gough
// AIP, N-Y, 2004, PP. 255, /arXiv:0609059/

BOUNDARIES OF THERMODYNAMIC STABILITY
FOR WIDE-RANGE INTERPOLATIVE EOS

OF ELECTRON-IONIC PLASMA

Zilevich A.∗1, Iosilevskiy I.L.1, Chigvintsev A.Yu.2

1JIHT RAS, Moscow, 2MIPT, Dolgoprudny, Russia
*sunny-xxx@yandex.ru

Boundaries for thermodynamic instability of well-known wide-range
analytic approximations for equations of state (EOS) of strongly non-ideal
fully ionized electron-ionic plasmas, widely used in astrophysical applica-
tions (A.Potekhin and G.Chabrier), are under discussion. Different ther-
modynamic parameters have been calculated in wide range of temper-
ature and pressure. Boundaries for violation of thermodynamic stabil-
ity conditions were revealed through these calculations. The region of
thermodynamic instability proved to be close to the set of phase transi-
tions boundaries, calculated previously in less sophisticated approxima-
tions (Iosilevskiy and Chigvintsev) for so-called “associationless” (modi-
fied) model of one- and two-component electron-ionic plasma on uniformly
compressible compensating background. Perspectives for calculation of
the simplest model for non-congruent phase transition in so-called BIM—
“binary ionic mixture” is under discussion in frames of present and previ-
ous approximations for phase transitions in BIM-model.

FEATURES OF GAS–LIQUID PHASE TRANSITION
IN SILICA SiO2

Soloviev A.M.∗1, Iosilevskiy I.L.2, Gryaznov V.K.3, Faik S.4,
Tauschwitz An.5

1MIPT, Dolgoprudny, Russia, 2JIHT RAS, Moscow, Russia,
3IPCP RAS, Chernogolovka, Russia, 4UFTP, Frankfurt am Main,

5EMMI, GSI, Darmstadt, Germany
*muf-and1@yabdex.ru

High-temperature phase diagrams in thermal and caloric planes for ρ–
T , H–T , and P–T dependences as being predicted via different theoretical
equations of state are under discussion. Predictions of different theoret-
ical approaches are examined: traditional quasi-chemical representation
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(code SAHA-IV [1]), improved wide-range semi-empirical EOS (MPQeos-
JWGU [2]), direct numerical simulation via ionic-MD [4] and ab initio
approach (DFT/MD [3]). Theoretical H–T and P–T dependences have
been compared with experimental data [5] and Handbook recommenda-
tions [6]. Ab initio data for compressed liquid SiO2 [3] were extrapolated
for reconstruction of zero-pressure isobar in ρ–T plane. Approximation by
the Guggenheim formula was used for reconstruction of ρ–T liquid bin-
odal in whole temperature range from T = 0 up to the critical point for
EOS-s [1] and [4]. Parametres of so-called Zeno-line (PV/RT = 1) were
calculated for EOS [4] for discussion.

1. Iosilevskiy I., Gryaznov V., Yakub E., Ronchi C., Fortov V., Contrib. Plasma
Phys. V.43, N 5-6 (2003) 316.

2. Faik S., Tauschwitz A., Maruhn J., Iosilevskiy I., “Dynamics of metastable
states in ion-beam irradiated foils”, EMMI workshop “Particle dynamics un-
der extreme matter conditions”, Speyer, Germany, 26-29 September 2010.

3. Karki B.B., Bhattarai D., Stixrude L., Phys. Rev. B V.76, (2007) 104205
4. Guissani Y and Guillot B., J. Chem. Phys. V.104 (1996) 7633
5. Kazenas, Tsvetkov “Thermodinamic of evaporation of oxides”, LKI, 2008.
6. Gurvich L.V., Veits I.V., Medvedev V.A. “Thermodinamic properties of in-

dividual substances”, Moscow, Nauka 1982

LIFETIME OF METASTABLE STATES IN ION-BEAM
IRRADIATED SiO2 FOILS

Faik S.∗1, Tauschwitz An.2, Maruhn J.1, Iosilevskiy I.L.3

1UFTP, Frankfurt am Main, Germany, 2GSI, Darmstadt, Germany,
3JIHT RAS, Moscow, Russia

*faik@th.physik.uni-frankfurt.de

The lifetime of the liquid-vapor metastable state within the quasi-static
expansion of volumetrically heated foils was calculated. For this purpose
an equation-of-state model for homogeneous mixtures of elements based on
the model QEOS and the corresponding code MPQeos with an improved
cold curve and liquid-vapor phase coexistence data routine was developed.
A hydrodynamic calculation including the decomposition process from su-
perheated liquid metastable to liquid-vapor phase equilibrium state was
done for an ion-beam heated thin foil made of fused silica (SiO2). In this
case it is found that the transition happens practically instantaneously
well into the irradiation phase. Besides their general importance the cal-
culations were done in order to plan an experiment at GSI with a novel
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ion-beam target scheme based on a stack made of thin foils. Within this
experiment equation-of-state data near the boiling curve will be deter-
mined. Furthermore, the subject of non-congruent phase transitions can
also be addressed.

PATH INTEGRAL MONTE CARLO SIMULATION
OF EQUATION OF STATE OF STRONGLY COUPLED

QUARK-GLUON PLASMA

Levashov P.R.∗1, Filinov V.S.1, Ivanov Yu.B.2, Bonitz M.3,
Fortov V.E.1

1JIHT RAS, Moscow, Russia, 2RRC KI, Moscow, Russia,
3ITPA, Kiel, Germany

*pasha@ihed.ras.ru

There are different approaches to study quark-gluon plasma (QGP).
The most fundamental way is based upon the quantum chromodynamics
(QCD) and requires enormous amount of computations. On the other
hand, a semi-classical approach neglects quantum effects in QGP. In this
work a strongly coupled quark-gluon plasma of heavy constituent quasi-
particles is studied by a path-integral Monte-Carlo method. This approach
is a quantum generalization of the model developed by Gelman, Shuryak
and Zahed [1]. It is shown that this method is able to reproduce the QCD
lattice equation of state and also yields valuable insight into the internal
structure of the QGP. The results indicate that the QGP reveals liquid-
like rather than gas-like properties. At temperatures just above the critical
one it was found that bound quark-antiquark states still survive. These
states are bound by effective string-like forces and turns out to be colorless.
At the temperature as large as twice the critical one no bound states are
observed. Quantum effects turned out to be of prime importance in these
simulations.

1. Gelman B. A., Shuryak E. V., Zahed I. // Phys. Rev. C. 2006. V. 74.
P. 044908.
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MODEL OF FIRST ORDER PHASE TRANSITION
FROM HADRON GAS TO QUARK–GLUON PLASMA

Knyazev N.S.∗, Khishchenko K.V.

JIHT RAS, Moscow, MIPT, Dolgoprudny, Russia
*knyazev@ihed.ras.ru

Relativistic heavy ion collisions give a tool for theoretic and experi-
mental studying properties of strongly interacting matter [1, 2]. At heavy
ion collisions, hadron resonance gas and quark–gluon plasma appear. To
understand behavior of matter in such conditions, equations of state of
hadronic and quark–gluon phases are necessary. Stage of hadron gas
formation at heavy ion collisions is most studied nowadays. There are
a lot of statistical thermal models based on conservation laws in heavy
ion collisions, which describe thermodynamic properties of hadron reso-
nance gas quite well. To calculate equation of state for hadron gas in
this work, we use grand-canonical ensemble and excluded volume correc-
tions [3, 4]. Properties of quark–gluon phase are described by MIT Bag
model [4–6]. Gluons and light quarks are considered as massless particles,
strange quarks are taken into account with a nonzero mass. According to
charges conservation lows, we have calculated kaon–pion multiplicity ratio
for central collisions and thermodynamic parameters for phase transition
of hadron gas to quark-gluon plasma. Results qualitatively described ex-
perimental data [7, 8].

1. Fortov V. E., et al. // UFN. 2008. T. 178. No. 2. C. 113–138.
2. Fortov V. E. Extreme Matter Conditions on Earth and Space. Moscow: Fiz-

matlit, 2008.
3. Andronic A., Braun-Munzinger P., Stachel J. // Phys. Lett. B. 2009. V. 673.

No. 2. P. 142–145.
4. Satarov L. M., Dmitriev M. N., Mishustin I. N. // Phys. Atom. Nucl. 2009.

V. 72. No. 8. P. 1390–1415.
5. Ivanov Yu. B., Khvorostukhin A. S., Kolomeitsev E. E., Skokov V. V., Toneev

V. D., Voskresensky D. N. // Phys. Rev. C. 2005. V. 72. P. 025804.
6. Satarov L. M., Mishustin I. N., Merdeev A. V., Stocker H. // Phys. Rev. C.

2007. V. 75. P. 024903.
7. Afanasiev S. V., et al. // Phys. Rev. C. 2002. V. 66. P. 054902.
8. Alt C., et al. // Phys. Rev. C. 2008. V. 77. P. 024903.
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SHOCK HUGONIOT AND DISSOCIATIVE PHASE
TRANSITION OF HYDROGEN AND DEUTERIUM

Shumikhin A.S.∗, Khomkin A.L.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*shum ac@mail.ru

The dissociation phenomenon in the shock wave compression of molecu-
lar liquids (H2, D2, N2, O2, CO) was detected in experiments at high pres-
sure (30–150 GPa) and rather low temperatures (5–8 kK). The usual mech-
anism of thermal dissociation is not applicable to describe the phenomenon
of observable dissociation because of temperatures are low in comparison
with dissociation energies of molecules (5–7 eV). We have supposed that
interaction between free atoms in a dissociating atomic-molecular mixture
is caused by the collective quantum cohesive energy, that analogous the
binding energy of atoms in alkali metals. The Wigner-Seitz approxima-
tion is used for cohesive energy calculation. We have obtained approximate
solution of Schrodinger equation for ground state of quasi-atomic liquid.
The derivation of wave function on the bound of the Wigner-Seitz cell is
equivalent to zero. The received energy of the ground state decreases un-
der compression (increases in absolute value) in comparison with energy of
the ground state of hydrogen atom. Obtained energy is agreed with avail-
able numerical calculations. The atom radius also decreases. The cohesive
energy is sum of the ground state energy and the Fermi kinetic energy of
the delocalized electrons. The fraction of these electrons is proportional
to a square of a wave function of the ground state on a cell bound [2]. The
presence of the collective cohesive energy between the free atoms with a
minimum allows to speak about possibility of quasi-liquid behavior of the
atomic component in the dissociated atomic-molecular mixture. Prelimi-
nary calculations have shown, that within the frameworks of our hypothesis
the transition to the dissociated state has the character of the first-order
phase transition—the transition from the molecular fluid in a atomic liquid
with critical temperature ∼ 10 kK and density jump for hydrogen (0.7–
1) g/cm3 at temperature 4 kK. The received results qualitatively agreed
with density jump on deuterium Hugoniot, fixed in the recent experiments
carried out in Sarov [2]. We compared our results with numerical data of
ab initio calculations also.

1. Bardeen J. An Improved Calculation of the Energies of Metallic Li and Na.
J. Chem. Phys. 1938. V. 6. P. 367.
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2. Fortov V. E., Ilkaev R. I. et al. Phase Transition in a Strongly Nonideal
Deuterium Plasma Generated by Quasi-Isentropical Compression at Megabar
Pressures. Phys. Rev. Lett. 2008. V. 99. P. 185001.

MODEL CALCULATION OF DYNAMIC EFFECTS
ON POROUS MATERIALS AND MIXES UNDER HIGH

ENERGY DENSITY CONDITIONS

Maevskiy K.K.∗, Kinelovskiy S.A.

LIH SB RAS, Novosibirsk, Russia
*konstantinm@hydro.nsc.ru

In this work results are presented on development of the model of calcu-
lation of shock-wave load of porous environments and mixtures of powders
taking into account the presence of air in pores. The model is based on
the assumption that under a shock-wave load all mixture components in-
cluding gas in pores are in a thermal equilibrium.

To describe the behavior of the condensed phases, the equations of the
state of type of Mie-Gruneisen are used. The Mie-Gruneisen function is
considered as the function depending on temperature only as follows:

Γ(T ) = ((Γ(T0)− Γ(T∝))−1 + C ∗ (T − T0))−1 + Γ(T∝)

where parameters T0, T∝, C are chosen due to the condition of accordance
of calculation shock adiabat to the known experimental results for every
material. This type of Mie-Gruneisen function allowed to expand the range
of reliable description of shock adiabat of both monolithic and porous
matters and mixtures.

After selection of parameters for monolithic materials and verification
of description of conduct of porous matters, rotining good applicability in
the wide range of porosity, the calculations of mixtures have been con-
ducted for two hard phases, using the parameters of components only.
Supplementing the proper equalizations shock adiabatic have been built
also for the greater amount of components, in particular for triple alloys
and mixtures

Based on the calculations, the offered model well confirms the results
of experiments on the double compression of continuous and porous ma-
terials and mixtures shock waves, Calculated shock adiabat given phase
transition. Calculation of unloading isentropic of monolithic and porous
standards up to the moment of evaporation also well corresponds to the
experiment.
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ATOMIC MECHANISMS OF STRUCTURE-PHASE
TRANSFORMATIONS IN TITANIUM CRYSTALLITE

UNDER DEFORMATION

Konovalenko Iv.S.∗, Zolnikov K.P., Kryzhevich D.S.,
Psakhie S.G.

ISPMS SB RAS, Tomsk, Russia
*ivkon@ispms.tsc.ru

The investigations of nucleation and evolution of plastic deformation
in hexagonal close-packed phase of a titanium crystallite under uniaxial
tension are carried out. Influence of loading rate on generation of lo-
cal structure-phase transformations in crystallite is studied. It is shown
that these transformations lead to abrupt decreasing of potential energy of
simulated crystallite. It is revealed that increasing of loading rate results
in growth of threshold deformation value at which local structure-phase
transformations are nucleated. Influence of interface boundaries, phase
composition and temperature on peculiarities of nucleation and evolution
of plastic deformation in loaded crystallite is studied. Rearrangements
of atomic structure in the region of local structure-phase transformations
are analyzed. It is shown that local structural rearrangements of atoms,
near which structure-phase transformations are nucleated, are character-
ized by atomic structure reconstruction between first and second coordi-
nation spheres.

The work was supported by RFBR, grant No. 09–08–00498-a

INVESTIGATION OF THERMAL ENERGY
TRANSFORMATION INTO MECHANICAL ONE
BY THIN-FILM METALLIC NANOSTRUCTURES

Korchuganov A.V.∗1, Konovalenko Iv.S.2, Zolnikov K.P.2,
Psakhie S.G.2

1TSU, 2ISPMS SB RAS, Tomsk, Russia
*avkor@vtomske.ru

Molecular dynamics simulation of nanostructure behavior under heat-
ing is carried out. These structures are formed by self-rolling of nano-
thickness bilayer metallic films. The interatomic interactions are described
by potentials obtained by the embedded atom method. The calculation
data are shown that simulated non-closed nanostructures can transform
the supplied thermal energy into the mechanical oscillations of its free
edges. The influence of heating rate and duration, medium viscosity prop-
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erties on kinematical characteristics of simulated nanostructures is inves-
tigated. It is shown that choosing of such parameters as mass and size of
initial bilayer films can considerably change the oscillation amplitude and
frequency of heated nanostructures. The efficiency estimation of thermal
energy transformation, supplied to non-closed nanostructures, into me-
chanical oscillation of their free edges under heating is carried out. The
typical structural changes responsible for the formation of nanostructures
made of initial bilayer films and for their behavior under thermal action
are investigated.

The work was supported by grant of Lavrentjev competition of young
researcher projects SB RAS 2009–2010 years.

RADIATION INDUCED DAMAGE AND EVOLUTION
OF DEFECTS IN Mo

Starikov S.V.1, Kuksin A.Yu.1, Insepov Z.2, Rest J.2,
Stegailov V.V.∗1, Norman G.E.1

1JIHT RAS, Moscow, Russia, 2ANL, Argonne, United States
*stegailov@gmail.com

The strength and mechanical properties of nuclear fuel pellets as well as
structural materials of nuclear reactors essentially depend on the influence
of neutron irradiation and the corresponding time evolution of the material
microstructure. Molecular dynamics method is a useful tool for studying
the production of primary defects in the cascades: both the mechanisms
of formation and the structure of defects can be analyzed.

In this work the formation of defects in bcc Mo lattice as a result of
high-energy Xe bombardment is studied via atomistic simulation with a
new interatomic potential developed using the force matching ab initio
based approach. Defects evolution in the Xe track is described. Dif-
fusion and interaction of interstitials and vacancies are analyzed. Only
small interstitial atom clusters form directly in the track. Larger clusters
grow only via aggregation at temperatures up to 2000 K. Stable forms of
clusters demonstrate one-dimensional diffusion with a very high diffusion
coefficient. Point vacancies have much lower diffusivity and do not aggre-
gate. The possibility of a large prismatic vacancy loop formation near the
impact surface is revealed.
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MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION
OF THERMOPHYSICAL PROPERTIES OF LIQUID

AND SOLID URANIUM

Smirnova D.E.

JIHT RAS, Moscow, Russia
d.e.smirnov@gmail.com

New interatomic potential for liquid uranium was constructed using
molecular dynamics (MD) and embedded atom method (EAM) [1]. The
potential was fitted to the structural and thermophysical properties of
liquid and bcc uranium, including density, enthalphy (both at the temper-
atures up to 5000 K), bulk modulus at 1406 K and also pressure-volume
dependence along the Hugoniot curve up to 220 GPa [2]. The effect of
electronic excitation arising in uranium at the high temperatures was took
in account during the construction of the potential. The new method al-
lowing to account the electronic excitation during the MD calculations
was introduced. The values of corresponding electronic contributions to
potential energy and heat capacity of uranium were estimated. The MD
model built with the potential obtained gives good agreement with the
experimental source data and allows to predict thermophysical properties
and structure of uranium at high pressures and temperatures. The melting
curve of uranium was calculated by two-phases simulation method [3] and
the comparison with the experimental data is performed.

1. Daw M. S., Baskes M. I. // Phys. Rev. B. 1984. V. 29. No. 12. P. 6443.
2. Belashchenko D. K., Smirnova D. E., Ostrovski O. I. // High Temperature

2010. V. 4. No. 3. P. 363.
3. Morris J. R., Wang C. Z., Ho K. M., Chan C. T. // Phys. Rev. B. 1994. V. 49.

No. 5. P. 3109.
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CONDUCTIVITY OF LIQUID METALLIC SODIUM
UNDER HIGH PRESSURE AND TEMPERATURE

Zhilyaev P.A.∗, Stegailov V.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*PeterZhilyaev@gmail.com

The shockwave experiment provide possibility to reach high pressures
and temperatures. However the constrained data could be obtained and
mostly the information would be indirect. The goal of calculation is to
provide more data than in experiments to understand the phenomenon
more precisely.

Properties of liquid metallic sodium are studied by means of Quantum
Molecular Dynamics (QMD) under pressures up to 250 GPa and temper-
atures up to 3000 K. In this range of pressures and temperatures EOS
is obtained and electronic structure is analyzed. After the ground state
is obtained electrical conductivity is calculatied via Greenwood-Kubo for-
malism.

FIRST-PRINCIPLE CALCULATIONS OF OPTICAL
CONDUCTIVITY OF ALUMINUM

Knyazev D.V.∗, Levashov P.R.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*d.v.knyazev@yandex.ru

The present work deals with ab initio calculation of optical conductiv-
ity of aluminium. Ionic configurations for different densities and temper-
atures are obtained during quantum molecular dynamics (QMD) simula-
tion. For each configuration optical conductivity is calculated using the
Kubo-Greenwood formula [1]. Special attention is paid to the orthogo-
nality of wave functions and the number of bands to provide for correct
and accurate results. The simulation is performed using the VASP code
(Vienna ab initio simulation package) [2]. DC conductivity is obtained by
interpolation of optical conductivity to zero frequency. The values of DC
conductivity are compared with experimental data [3].

1. L. L. Moseley and T. Lukes // Am. J. Phys. 1978. V. 46. P. 676.
2. G. Kresse and J.Hafner // Phys. Rev. B. 1993. V. 47. P. 558.
3. A. W. DeSilva and J. D. Katsouros // Phys. Rev. E. 1998. V. 57. P. 5945.
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KINETICS OF CRYSTAL NUCLEATION
IN SUPERCOOLED ALUMINUM MELT

AND CALCULATION OF CRYSTAL-MELT FREE ENERGY

Pisarev V.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
pisarevvv@gmail.com

Kinetics of crystal nucleation in supercooled aluminum melt is studied
by molecular dynamics (MD) method. The melt is described by embedded
atom method (EAM) potential. The dependence of crystal nucleation rate
on pressure and temperature is obtained.

We considered homogeneous nucleation of crystal in supercooled melt
at constant temperature and density. It is shown, that in independent MD
simulations corresponding to the same (T, ρ) the lifetimes of homogeneous
melt are different, i.e. crystal nucleation occurs at a random moment of
time. We performed a number of MD simulations for each point (T, ρ)
in order to calculate the average lifetime of homogeneous liquid phase in
simulation cell. The nucleation rate is defined as J = 1/N 〈t〉, where N is
the number of atoms in the simulation cell, 〈t〉 is the average lifetime for
given (T, ρ).

The dependencies of the nucleation rate on pressure at T = 670 K
and T = 750 K are obtained. They are fitted using the formulas of the
classical nucleation theory (CNT) [1]. The values of crystal-melt interface
free energies γ are fitted to have the best approximation of MD data by
analytical expressions.

We have also made an attempt to calculate the crystal-melt free ener-
gies directly from MD simulations using the capillary fluctuations method
[2]. The calculations of interface free energies are performed for two-phase
system at the melting curve in the temperature range 1000–1250 K. The
values of free energy are calculated for different orientation of interface
relative to crystalline directions. The results show slight anisotropy of
interface free energies.

1. K.F. Kelton // Solid State Physics—Advances in Research and Applications.
1991. V.45. P. 75–177.

2. J. Hoyt, Mark Asta, and Alain Karma // Physical Review Letters. 2001.
V. 86. P. 5530–5533.
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VITRIFICATION OF ALUMINUM MELT. MOLECULAR
DYNAMICS STUDY

Kolotova L.N.∗, Pisarev V.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*lada.kolotova@gmail.com

Molecular dynamics study of transition from liquid aluminum into
amorphous solid state is carried out.

Aluminum is described by a form of embedded atom method potential.
The system was first equilibrated at T = 1500 K, which is above the melt-
ing temperature of aluminum. Then the velocities of atoms were gradually
rescaled until the system reached T = 300 K.

Influence of cooling rate on the final state of the system is studied.
MD simulations were held for cooling rates from 1012 K/s to 1013 K/s. At
cooling rates below 1012 K/s the melt eventually crystallizes. At higher
cooling rates the melt freezes into an amorphous structure.

Structural analysis of amorphous aluminum based on radial distribu-
tion function of atoms is performed. Splitting of the second peak is used
as a criterion for the amorphous structure.

The results show the temperature of vitrifying and final pressure in
glass depends on cooling rate. The pressure is performed as a function
of temperature during the cooling process. At cooling rate higher than
1013 K/s the final amorphous state is nonequilibrium and relaxation time
is approximately 200 ps.

The results are compared with the common data.

THE MELTING TEMPERATURE OF BULK CRYSTALLINE
SILICON IN THE PRESSURE RANGE FROM −1 TO 3 GPa:

MOLECULAR DYNAMIC SIMULATION

Basharin A.Yu., Dozhdikov V.S.∗, Levashov P.R.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*vdozh@mail.ru

For the calculations of the temperature and pressure along the crys-
talline silicon melting line the two-phase simulation method, well-known
in molecular dynamics, was used. Calculations were performed within
the bounds of the classical molecular dynamics, the software package
LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator)
was used. Initial simulation cell contained 5184 atoms of Si. Special two-
phase simulation scenario provided the strict control of the two phase pres-
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ence in the cell. Four classical potentials were chosen to describe the inter-
action between the atoms: the Stillinger-Weber classic potential and three
bond-order type interatomic potentials based upon the modified Tertsoff
classic potential form. The investigations of the crystalline silicon melting
line were held in the pressure range from -1 to 3 GPa. For the Stillinger-
Weber potential [1] and for the Tertsoff potential in Kumagai-Izumi-Hara-
Sakai modification [2] good agreement with experimental data [3] of the
crystalline Si melting temperature in the range from 0 to 3 GPa was ob-
tained.

1. Stillinger F. H., Weber T. A. // Phys. Rev. B. 1985. V. 31, No 8. P. 5262.
2. Kumagai T., Izumi S., Hara S., Sakai S. // Comp. Mater. Sci. 2007. V. 39.

P. 457.
3. Kubo A., Wang Y., Runge C. E., Uchida T., Kiefer B., Nishiyama N.,

Duffy T. S. // J. of Physics and Chemistry of Solids 2008. V. 69. P. 2255.

MOLECULAR DYNAMIC SIMULATIONS OF CONDENSED
MATTER AND NONIDEAL PLASMA ON GPU

Kazennov A.M.∗, Morozov I.V., Bystryi R.G.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*kazennov@gmail.com

The method of molecular dynamics (MD) is widely used to study
dynamic properties of the condensed matter [1] and nonideal electron-
ion plasmas [2]. In particular an approach to study the relaxation of
metastable states is developed [3]. These states play essential role in the
impulse loading processes such as shock compression, laser ablation, etc.
Herewith we discuss GPU performances for different interaction potentials
and report on the results for crystallization of the supercooled Al melt.

Our simulation code is based on the open source HOOMD package
where we added the implementations of the short-ranged Embedded Atom
Method (EAM) for metals and the long-ranged Coulomb potential with
erf-like corrections at short distances for nonideal plasmas. The EAM is a
semiempirical many body potential which provides appropriate description
for the atomic interactions in solids. The EAM implementation on GPU
is not straightforward as the interaction between each atom pair depends
not only on the interparticle distance but also on the induced electron
density. It requires to calculate the electron densities first, store them in an
temporary array, synchronize all GPU threads and perform the final loop
to sum up the total forces. Moreover the EAM data is typically defined
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via tabulated functions so an interpolation is needed. The same comes to
the short range part of the interaction potential for charged particles. We
used the hardware texture interpolation for this purpose.

As a result we obtained 55 and 180 times performance gain for a single
MD run comparing NVIDIA GTX480 GPU and Intel Xeon E5520 CPU
for EAM and Coulomb potentials respectively. Usage of multiple GPUs
allows us to obtain more precise results due to statistical averaging over
en ensemble of initial conditions.

1. Kuksin A.Yu., Norman G.E., Stegailov V.V., Yanilkin A.V., Zhilyaev P.A.,
Int. J. Fracture. 161 (2010).

2. Morozov I.V., Norman G.E. // JETP. 100, 370 (2005).
3. I.V. Morozov, A.M. Kazennov, R.G. Bystryi, G.E. Norman, V.V.

Pisarev, V.V. Stegailov. // Comput. Phys. Comm. 2010,
doi:10.1016/j.cpc.2010.12.026 (in print).

STABILITY OF METHANE AND HYDROGEN HYDRATES
FROM ATOMISTIC MODELLING AND SIMULATION

Smirnov G.S.

JIHT RAS, Moscow, Russia
grs90@mail.ru

Gas hydrates are clathrate compounds in which molecules of gas are
trapped within the crystal structure of water ice. They form when con-
stituents come into contact at low temperature and high pressure. Physical
properties of hydrates give rise to numerous applications in the broad ar-
eas of energy and climate effects. Methane hydrates contain large amount
of hydrocarbons and considered as perspective source of fuel in the fu-
ture. They typically form at temperatures less than 300 K and pressures
more than 5 bar. Hydrogen hydrates can be used for hydrogen storage
and transportation. The formation of the sII hydrogen hydrates requires
high pressures in the range of 1800–6000 bar. At these pressures hydrogen
hydrates become stable up to room temperature but at ambient pressures
hydrogen hydrates are only stable for lower temperatures (less then 140
K). Binary sII hydrates of H2 and tetrahydrofurane (THF) are formed at
much lower pressures.
Gas hydrates are studied intensively last years. However there are still
many unresolved questions in the modelling of these compounds. We
performed molecular dynamic simulations for studing sI methane and sII
H2+THF hydrates. In our simulations we compared different interaction
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potential for gas and water molecules and extensively checked the size ef-
fect on the modelling results using the large-scale calculations with the
LAMMPS and GROMACS package. We calculated metastable hydrate
stability boundary, elastic properties and thermal conductivity of the hy-
drate at different cage occupancies. The three-phase coexistence line is also
determined. It was established that the stability boundary curve behav-
ior is very similar to the experimental three-phase coexistence line. Local
mechanisms of the planar crystal-liquid interface motion during melting
and crystallization processes were studied as well as the mechanisms of the
homogeneous nucleation at the hydrate decay at high degrees of metasta-
bility.

MODELING OF METHANE HYDRATE DISSOCIATION
IN POROUS MEDIUM UNDER HEATING

AND DEPRESSURIZATION

Spivak Yu.O.∗1, Kondaurov V.I.2, Konyukhov A.V.2,
Izvekov O.Ya.1

1MIPT, Dolgoprudny, 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*y.spivak@kursomania.ru

Methane hydrates are considered as a potential energy resource for the
21st century because a large amount of methane is trapped in hydrate
reservoirs [1]. Production of gas from natural methane hydrates is compli-
cated problem, because in natural conditions it is mixed with soil particles
in porous layers possessing small permeability. An accurate physical based
model is required to predict thermo-hydro-mechanical behavior as well as
to evaluate the perspective production methods. The model has to de-
scribe following associated phenomena: phase behavior of gas hydrates
in porous media, multiphase filtration under conditions of variable per-
meability, degradation of strength of skeleton due to hydrate dissociation
and consolidation phenomenon. In the present work, the phase behavior
of the methane hydrates is described on the basis of the model of incom-
plete phase transitions of gas hydrates in porous media [2]. Generalized
Darcy s low is applied to predict multiphase filtration; kinetic model of
one-dimensional consolidation is formulated. Self-similar solutions of one-
dimensional problems are analyzed in formulations which simulate tech-
nologies of gas extraction from porous layer containing methane hydrate
by depressurization and heating methods. These solutions are charac-
terized by the presence of incomplete hydrate dissociation regions which
width increases in time as t1/2.Dependence of the solutions is investigated
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upon parameters of the problem: initial permeability, porosity, boundary
conditions.

1. Sloan E.D. Clathrate Hydrates of Natural Gases. N.Y.:Dekker. 1998. 705p.
2. Kondaurov V.I., Konyukhov A.V. Model of the incomplete phase transitions

of gas hydrates in porous media // Abstracts of XXV Int. Conf. on Equations
of State for Matter. March 1–6, 2010. Nalchik. 2010. P. 55.

ON RECOVERY OF TRUE HEATED BODY
TEMPERATURE VIA THERMAL RADIATION

SPECTRUM: SIMULATION OF MEASUREMENTS
IN SPECTRUM WINDOW

Rusin S.P.

JIHT RAS, Moscow, Russia
sprusin@rambler.ru

Computer simulation of emitted radiation intensity spectrum of tan-
talum body (object) was carried out. Simulation measurements occurred
in a narrow spectral window, which moved along the spectrum with the
given step. In this way it searches for spectral ranges at which the depen-
dence of the emissivity (or its logarithm) on the wavelength was simple
and fairly accurate in particular linear. In the case of a successful search
for the specified spectral range desired temperature was determined for
the spectral window on the method of least squares. If the emissivity (or
its logarithm) is linearly dependent on the wavelength, it is possible for an
alternative assessment of the desired temperature. In this case, the desired
temperature is determined to change the convexity of the spectral emis-
sivity dependence in the process of selecting its numerical value from the
values smaller than the true temperature value to values higher than the
true temperature value. This method is simple, does not require the solu-
tion of the system of equations and can significantly narrow temperature
range to which belongs to the desired temperature.

1. Rusin S.P., Leonov A.S. On the recovery of true temperature from thermal
radiation spectrum: computer experiment. In: Physics of Extreme States of
Matter 2009. Ed. by V.E. Fortov etc. Chernogolovka: Institute of Problem
of Chemical Physics, RAS, 2009. P. 80–82.

2. Thermal radiation properties of solid materials: hand book. Ed. A.E.
Scheindlin. Energy. Moscow,1974.
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INFRARED IRRADIATION FROM BODIES
WITH COMPLEX GEOMETRY

Sorokin A.A.∗1, Yaschenko B.J.2

1NPO Saturn, LSTC, 2MAI, Moscow, Russia
*andrey.sorokin@ntc.npo-saturn.ru

In the present work carried out investigations of the spatial distribution
infrared irradiation fluxes emitted from surfaces of bodies with complex
geometry. The goal of research work was developing efficiency and reliable
instrument for accurate predictions irradiated energy emitted from com-
plex surfaces. Existing software (for example TERM, PATRAN) allow to
calculate heat exchange between different bodies with an assumption dif-
fuse emitting surfaces, but can not calculate spatial distributions of the
emitted irradiation fluxes.

As the approximate model for the directional dependencies of radia-
tion was selected zonal method described well in [1]. Complex geometry
emitting surfaces require to take in account direct, scattered and reflected
irradiation fluxes. Emitter with given geometry divide into elementary
areas and irradiation from each elementary area summarize together on
each of elementary areas of summation sphere. It is important to take
into account radius and number of elementary areas dividing the summa-
tion sphere, because in some cases arise the problem of the stabilization
of the indicatrix (spatial distribution in solid angle). During investigation
was found the optimal rate between summation sphere’s elementary area
and emitter’s elementary area, which approximately equal 3. There is in
the realized algorithm, specular reflected infrared energy calculate with
Lambert law, but the distribution of the energy reflected from specular
elements calculate in according with Z. Hori reflection model [2].

The program was validated by series of the numerical experiments.
Simple geometry emitters with well known spatial distribution of the emit-
ted and reflected energy were selected as testing emitters.

The calculation of the spatial distribution of the energy irradiated from
complex emitters is the first step to perspective goal of determination irra-
diation fluxes in high- energy turbulent gas flows absorbing and emitting
radiative heat fluxes. This problem is more complex and it require to solve
not only radiation transport equation.
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INVESTIGATION OF THERMODYNAMIC PROPERTIES
OF CRYSTALS OF INERT GASES

Mamchuev M.O.

RIAMA KBRC RAS, Nalchik, Russia
mamchuevmc@yandex.ru

Equilibrium interionic distance, binding energy of the lattice and the
bulk modulus have been calculated for a series of crystals of inert gases
(CIG) with the use of pair potentials obtained in [1–2]. The lattice energy
CIG is written as the Lennard–Jones (6–12).

The potential of CIG was conducted in the additive approximation
based on three focal areas.

The results of the calculated cohesive gomoatomnyh and heteroatomic
crystals characteristics of inert gases show a systematic improvement of
results in terms of proximity to the experiment compared with the model
of the Gordon-Kim.

Table 1. The binding energy Ucr, the equilibrium interionic distance r,
the bulk modulus B.

crystal Ucr,·10−20 J r, Å B·109 Pa
He 0.500 0.537 2.289 2.398 4.12 4.02
Ne 0.448 0.481 0.323 2.96 3.05 3.13 1.47 1.23 1.1
Ar 1.512 1.503 1.290 3.575 3.97 3.75 3.98 2.84 2.7
Kr 2.373 2.132 1.774 3.864 3.902 3.99 3.73 3.67 3.5
HeNe 0.454 0.487 2.594 2.714 2.94 3.04
HeAr 0.752 0.791 2.997 3.030 3.15 2.21
HeKr 0.831 0.92 3.23 3.42 2.79 2.84
NeAr 0.597 0.675 3.40 3.37 1.71 1.99
NeKr 0.629 0.696 3.63 3.564 1.48 1.73
ArKr 1.851 1.745 3.75 3.71 3.96 3.87

In the first column of Table 1 shows the results obtained in the frame-
work of the GK [1–2], the second column—the results of our model, and
the third—the experimental results [3, 4]. For heteroatomic crystals of
inert gases results in numbers.
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NEW PHASE FORMATION PERCOLATION MECHANISM

Karpenko S.V.∗1, Vaytanets O.S.1, Vinokursky D.L.2

1RIAMA KBRC RAS, Nalchik, 2NCSTU, Stavropol, Russia
*sv karpenko@mail.ru

Presented work offers the model of a new phase formation, basing on
the theory of the percolation and a similarity hypothesis under construc-
tion. They are successfully used in the theory of phase transitions of the
second sort. Within the limits of this approach change character of phase
transition entropy and spasmodic character of transformation receive their
explanation.

According to our model phase transition starts to develop in surface
area of a crystal. It is known that external pressure changes parity between
the particles radiuses composing an elementary cell that leads to crystal
system change since more close-packed structure becomes energetically
more favorable. Similar transformation can occur with great probability
on a crystal surface. As a result there is a germ of a new phase which
represents macroscopical formation with denumerable number of particles
(cluster). Origin of clusters occurs stochastically near to defective areas of
a surface.

While the distance between two the two nearest clusters less than some
critical, characterised in the radius of correlation ρ which is defined accord-
ing to expression 4π

3 ρ
3 = nν (n—an average of knots in cluster, ν—the

average volume falling to a particle in cluster), a critical share of volume
ξ of a new phase is insufficient for new cluster formation. There is critical
value ξc of volume of the new phase, defined by means of criterion of the
fusion offered in the work: (E/kT )3/2 exp(−E/kT ) = const, where with
a critical share of free volume ξ = ν−ν0

ν0
(ν0—the volume falling to one

particle in a crystal close Tpl in the field of free of defects), distributed in
the form of vacancies: ξ = exp(−E/kT ), energy of formation of vacancy
E is connected as follows ξc = ∆0

ν0

(
z

1.5

)1/a·z, where ∆0—the free volume
falling to a molecule in a liquid, z—coordination number, a—lattice pa-
rameter. The given criterion of a lattice transformation, in frameworks of
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percolation approach, allows considering the peculiarity of thermalphysic
properties of substances with identical types of lattices. At ξ = ξc clusters
merge begins which leads to formation of the percolation channel—infinite
cluster. Merge of the last forms a thin film of a new phase. Further process
develops into the sample, leading to occurrence of a new phase clustered
areas over all dimensions of the crystal.

DIMENSIONAL EFFECTS FOR DIELECTRIC
NANOPARTICLES

Koptseva A.A.

RIAMA KBRC RAS, Nalchik, Russia
sv karpenko@mail.ru

It is known, that physical and chemical properties of substances con-
siderably vary at the change of the sizes of their particles within a range
of 10 to 100 nanometers. The effects observed in this case are accounted
for the surface influence a on crystal properties. At a particle size reduc-
tion the share of surface atoms increases. Anomalies of particles structure
are observed and they are expressed in the change of internuclear dis-
tances, root-mean-square statistical and dynamic displacement of atoms
from positions of balance, stabilisation of new phases and updatings etc.
Such changes are usually called dimensional effects. The most widely di-
mensional effects are studied for metals, in a smaller measure—for ionic
crystals. Surface energy σr dependence on the size of a particle prede-
termines the connection between fusion temperature of a particle and its
size:

σ (r) ≈ σ∞(1− 2δ/r),

where σ∞ corresponds to an infinite surface, r—radius nanoparticle, δ—
thickness of a surface layer. By analogy to expression for a surface ten-
sion [1] of a liquid drop since in a case nanoparticles these quantities are
equivalent. Owing to the big number of surface atoms in nanoparticle there
is a number of consequences, for example, dependence fusion temperature
on the size of nanoparticles. As reduction of the nanoparticle sizes lead
to increasing in a share of energy surface, accordingly, to dependence of
fusion temperature on the nanoparticles size. There are data, that in an
isotropic crystal of simple substance in the size of 10 nanometers the num-
ber of surface atoms makes 1 % from the general number of atoms, and
for nanocrystallites alkali halide crystal the specific contribution of sur-
face energy makes not less than 30 % of full thermodynamic potential [2].
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In this connection, the account of superficial contributions to thermody-
namic potential is necessary at definition of thermodynamic parametres
nanocrystallite.

1. Karpenko S.V., Temrokov A.I. // Journal of Technical Physics. V. 74. No. 11.
P. 115. 2004.

2. Ono S., Kondo S. The molecular theory of a superficial tension in liquids.
M.: Foreign Literature, 1963. P. 45.

PROGNOSIS OF MAGNETIC AND ELECTRICAL
PROPERTIES OF FERROPERICLASE IN THE EARTH

LOWER MANTLE

Ovchinnikov S.G.

KIP SB RAS, Krasnoyarsk, Russia
sgo@iph.krasn.ru

In the depth of 1000–3000 km typical pressure is 50–200 GPa and
temperature 2000–3000 K. The ferropericlase Mg1−xFex is the second
most abundant mineral (about 30%) of the Earth’s lower mantle after
the (Mg, Fe)SiO3 perovskite. It is magnetic and electrical properties un-
der megabar pressure are important both for geophysics and condensed
matter physics. Recently the high spin (HS)-low spin (LS) transition in
the ferropericlase has been found under high pressure experiments with
diamond anvil cells with the critical pressure Pc = 55 GPa [1–3]. The LS
state is stable above Pc at the pressures typical for the Earth mantle.

With pressure increasing the HS state of Fe+2 ion with S = 2 becomes
unstable to the spin crossover in the LS state with S = 0 resulting in the
diamagnetic properties at low temperatures. At high temperature spin
fluctuations across the spin gap Es = EHS−ELS is possible. Based on the
experimental data we calculate the pressure dependence of the spin gap.
We predict a maximum in the temperature dependence of the magnetic
susceptibility at Ts = Es/kB , where kB is the Boltzman constant.

The electrical properties are determined by a charge gap Eg which is
also pressure dependent. At the critical point Pc both spin and charge
gap are zero, metallization is possible in the vicinity of the critical point.
Electrical resistivity dependence on pressure has minimum at Pc.

This work is supported by the Program 3.1 OFN RAS ‘Strong electron
correlations’.
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INFLUENCE OF THE COMPOSITION
AND THE TEMPERATURE ON DYNAMICS OF IONS

IN CHALCOGENIDE GLASSES

Melnikova N.V.∗, Zadvornykh I.V.

USU, Ekaterinburg, Russia
*nvm.melnikova@gmail.com

Influence of the composition and the temperature on the mean-squared
displacement of silver mobile ions in glassy chalcogenide ion conductors
have been analyzed. From the electrical conductivity spectra, measured
in a broad frequency range, we have derived the characteristic distances
which contain information on the spatial extent of the nonrandom ion hop-
ping. Values of the mean-squared displacement was obtained by using of
the linear–response theory and Kubo formulas which connect macroscopic
parameters (transport coefficients) and microscopic parameters (equilib-
rium time correlation functions of corresponding fluxes) of the statistical
system. Fourier analysis with the complex conductivity function was ap-
plied to obtain the time dependent mean-squared displacement of mobile
ions.

The researches were supported in part by RFBR grant No 09–02–01316-
a and by Federal program “Scientific and research and educational person-
nel of the innovation Russia” to 2009–2013.
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2. Sidebottom D. L. Colloquium: Understanding ion motion in disordered solids
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CONDUCTIVITY AND MAGNETORESISTANCE
OF AMMONIUM IODIDE AT HIGH PRESSURES

Tikhomirova G.V.∗, Tebenkov A.V., Volkova Ya.Yu.,
Babushkin A.N.

USU, Ekaterinburg, Russia
*Galina.Tikhomirova@usu.ru

The aim of this work is to study the effect of high pressures up to 50
GPa on conductivity and magnetoresistance of ammonium iodide (NH4I),
to determine the conditions and characteristic times of formation of dif-
ferent high-pressure phases in dependence of the duration and sequence
of pressure/temperature treatments and to compare the results for NH4I
with those for previously studied ammonium halides NH4X (X: F, Cl, Br).

We have found earlier [1] that critical pressures PC for the transitions
from low-ohmic to high-ohmic states are different for different ammonium
halides (40, 25–27 and 15 GPa for NH4F, NH4Cl, and NH4Br, respec-
tively), correlate with cation-anion distances and don‘t depend on pre-
liminary HPHT treatments. The similar transition in NH4I was found to
appear at the critical pressure of 8–10 GPa. The linear dependence of
critical pressures on cation-anion distances may indicate the same type of
structure transformations in all investigated ammonium halides.

Some additional features in conductivity of NH4I were found at pres-
sures of 20–35 GPa. They have slightly smoothed at applying transverse
magnetic field. The negative magnetoresistance was observed.

Usually, an evidence for an existence of phase transitions has been ob-
tained from microscopic structure analysis, i.e. X-ray or Raman-scattering
measurements. The data obtained in this work show that some informa-
tion can be obtained from transport measurements.

This work was supported in part by RFBR grant 09–02–01316, RFBR-
Ural grant 10–02–96036 and Federal program “Scientific and research and
educational personnel of the innovation Russia“ to 2009–2013.

1. G.V.Tikhomirova, A.N.Babushkin // Phys. stat. sol. (b) 244, No. 1, 424
(2007).
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ELECTRICAL CONDUCTIVITY OF CARBON
NANOTUBES UNDER HIGH PRESSURE

Volkova Ya.Yu.∗, Puntus S.V., Babushkin A.N.

USU, Ekaterinburg, Russia
*yana.volkova@usu.ru

According to theoretical data, single wall carbon nanotubes (SWNT)
demonstrate a high structural stability to 35 GPa [1]. As it was shown
in [2], Raman spectra have an addition peak at high pressures P > 20 GPa
that can be connected with phase transitions in SWNT at P ' 20 GPa,
although the question about their electrical properties was still open. Here
we report on the electrical properties of SWNT at pressures up to 45 GPa.
High pressure was generated in diamond anvil cell. The anvils are made
of synthetic diamond “carbonado” and can be used as electrical contacts
to samples.

This work was supported by the Federal Targeted Program “Scientific
and scientific-pedagogical personnel of the innovative Russia” 2009–2013,
contract No. Π645.
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EFFECTS OF HIGH PRESSURES AND MAGNETIC
FIELDS ON ELECTRIC PROPERTIES (PbSe)0.8(AgAsSe2)0.2
Kheifets O.L.∗, Shakirov E.F., Filippov A.L., Tebenkov A.V.,

Melnikova N.V., Babushkin A.N.

USU, Ekaterinburg, Russia
*olga.kobeleva@usu.ru

Multi-component chalcogenides of a silver are known as perspective
materials for the scientific and applied purposes [1, 2]. In the search of the
materials with ionic conductivity and ferroelectric properties new chalco-
genid (PbSe)0.8(AgAsSe2)0.2 were synthesized. The purpose of this work
is investigation of electrical properties of synthesized material in the field
of frequencies up to 200 kHz at pressure up to 48 GPa and magnetic fields
up to 1 T.
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The material have metal colour and shine. According to X-ray analysis,
the synthesized material is a mixture of two phases PbSe and AgAsSe2.
Measurements were made on powdered samples. The researches of electric
resistance were carried out by a method of impedance spectroscopy with
the use of investigated-analyser of impedance RLC-2000. Resistance at
constant current was measured from the voltage drop across the sample.
High pressures have been generated in the cell with synthetic carbonado-
type diamond anvils of the “rounded cone-plane” type [3].

At normal pressure the sample is ferroelectric with a Curie temperature
near 200 K. Electrical conductivity of semiconductor type, at temperatures
190–210 K there is a change of activation energy.

Sample resistance decreases with increasing pressure and weakly de-
pend on the frequency. Resistance after unloading is several times greater
than the resistance to loading. At pressures 20 GPa in the sample signifi-
cant changes in electrical properties observed.

As the result of investigation were found
1. In the sample there is partially reversible phase transition at pressures

of 18–22 GPa. Compared to AgPbAsSe3 the phase-transition is shifted
to lower pressures.

2. The magnetic field has no appreciable effect on the electrical properties
at pressures up to 18 GPa and after 26 GPa.
The researches were supported in part by RFBR grant No. 10–02–

96036 and by Federal program “Scientific and research and educational
personnel of the innovation Russia” to 2009–2013.
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ELECTRICAL PROPERTIES OF THE NEW HIGH
PRESSURE PEROVSKITE-LIKE PHASE Gd0.73Cu3V4O12

Kadyrova N.I.∗1, Melnikova N.V.2, Ustinova I.S.2,
Zaynulin Yu.G.1, Babushkin A.N.2

1ISSC UB RAS, 2USU, Ekaterinburg, Russia
*kadyrova@ihim.uran.ru

The aim of this work was to study electrical properties of a new
perovskite-like compound Gd0.73Cu3V4O12 from the system AxCu3V4O12

[1, 2] in the temperature interval from 10 to 300 K at atmospheric pres-
sure. Synthesis of the compound was carried out at high pressures and
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high temperatures in the high pressure cell of “toroid” type [1]. The oxide
crystallizes in a cubic symmetry (sp. gr Im-3, Z = 2), with the lattice
parameter a = 7.2939(2) Å. The electrical properties were examined on
a direct current and by a method of impedance spectroscopy in the fre-
quency range between 1 kHz and 200 kHz. The temperature dependent
electrical measurements were carried out in the dark and in an evacuated
closed-cycle helium cryostat.

The temperature versus conductivity dependence is of a semiconductor
type in the considered temperature range. The temperature hysteresis of
a conductivity was observed around 50 K.

This work was supported partly RFBR grant No. 10-03-00163a and
Federal program “Scientific and research and educational personnel of the
innovation Russia” to 2009–2013.
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RELAXATION PROCESSES IN ZrO2 AT HIGH PRESSURES

Trefilova A.N.∗, Babushkin A.N.
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It is well known that materials electrical properties changed in time
after pressure treatment.

The relaxation processes in ZrO2 has been studied at the pressures in
range 22–50 GPa by measurements of high-pressure electrical relaxation
of the resistance on time. Size of crystallites changed from 10 to 500 nm.

The dc resistance measurements were carried out in a diamond anvil
cell rounded cone-plane type. We found times dependence of resistance at
different pressure for all samples.

The electrical relaxation in nanocrystalline praseodymium doped zir-
conium powders and in the bulk material sample of zirconium has been
measured in the pressure range 35.5 and 50 GPa. The time dependence of
electric resistance most precisely described by exponential function up to
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pressure 44–45.5 GPa. After pressure treatment higher than 45.5 GPa the
character of the relaxation changed and resistance increases with increas-
ing time.

The baric dependencies of the characteristic relaxation times for
nanosamples with the crystallite sizes of 10 and 12 nanometers and for
a polycrystalline sample have their anomaly between 42 and 44 GPa. The
latter leads us to suppose the presence of considerable changes in the elec-
tronic structure of ZrO2 at this pressure.

ELECTRICAL CONDUCTIVITY OF THE CERIA BASED
CERAMICS

Akopov F.A.∗, Borovkova L.B.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*felix.akopov@mail.ru

Ceria is a high refractory oxide. Its melting point is more 2900 K. It
has no any polymorphic transformations and it is not interact with water
and alkali. So that it is suitable to produce the ceramic materials.

Sintered ceria ceramics has a high electrical conductivity at tempera-
tures more than 1100 K. It is partially reduce in low oxygen atmosphere.
Reduction of CeO2 to compositions CeO1.97−1.99 is sharply increase its
conductivity. This increasing of electroconductivity is due to by trans-
formation of part Ce4+ ions to Ce3+ ions. Another way of increasing of
electroconductivity is introducing in cation lattice of ceria the penta va-
lence ions. Introducing of Me2O5 in a CeO2 matrix leads to reducing
same Ce4+ ions to Ce3+ (from condition of electroneutraluty of lattice).
This effect is due to an increasing of CeO2 electrical conductivity. We
investigated the system CeO2–Ta2O5, and mixture ceria with india.

Usually, the conductivity grow limited by boundaries of existing single
phase solid solution. By X-ray analysis single phase solid solution CeO2–
Ta2O5 content to 2.2% Ta2O5.

Electroconductivity of the all ceramics compositions in air and in com-
bustion products atmosphere with various values of excess oxidizing co-
efficient (1.2; 0.9; 0.7) by two- and four- probe method in temperature
interval 300–1900 K were investigated.

Pure ceria at 1100 K in air has conductivity 10 Om·m−1. CeO1.98−1.95

and CeO2–2.5% Ta2O5 at temperatures lower than 1000 K have conductiv-
ities on several orders of the magnitude higher than pure one. At temper-
atures more than 1700 K all curves aspire to draw together. It is evidence
that own ceria conductivity is predominate at these temperatures.
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For compositions with 2% Ta2O5 and more, conductivity in combustion
products atmosphere was approximately the same as conductivity in air,
but pure ceria considerably increased its conductivity (for two orders of
the magnitude).

The conductivity of mixture 70mol.% CeO2–30 mol.% In2O3 was in-
vestigated in temperature interval 300–1700 K. Its conductivity for 1.5–2
orders of the magnitude higher than conductivity of solid solution CeO2–
Ta2O5 and defined by india content.

So that, the ceria based ceramics can be used as electroconducting part
of high temperature heater.

STATISTICAL CHARACTERICTICS OF FREE SHEAR
TURBULENCE AND RELEIGH–TEYLOR INSTABILITY

Fortova S.V.

ICAD RAS, Moscow, Russia
sfortova@mail.ru

Two versions of hydrodynamic instabilities, caused by RTI or shear
flow, are studied in details by means of three-dimensional calculations.
The simulations are based on the concept of independence of large or-
dered structures from small-scaled developed turbulence (Kolmogorov’s
concept). The known assumption of Kholmogorov about existence of the
inertial interval of wave numbers, within which energy is neither produced
nor dissipates, but only transferred to large wave numbers, is proved. The
energy is drawn from the large-scale motion and is transferred to ever de-
creasing scales until it dissipates within the small-scale interval of motion
[1, 2].

1. Fortova S. V. Numerical investigation of initial stage of the vortex cas-
cades.//12th International Workshop on the Physics of Compressible Tur-
bulent Mixing.PP. 51, July 2010.Moscow.Russia.

2. O. M.Belotserkovskii, S. V.Fortova Macroscopic Parameters of Three-
Dimensional Flows in Free Shear Turbulence.// Computational Mathematics
and Mathematical Physics. 2010. V. 50. No. 6. P. 1071.
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EXPERIMENTAL STUDIES OF OSCILLATIONS
IN SYSTEM THREE-COMPONENT HYDROCARBON

MIXTURES–THE POROUS MEDIUM
IN THE CONDITIONS OF PHASE CHANGE

Torchinsky V.M.∗, Maikov I.L., Smolkin A.K.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*torch@ihed.ras.ru

Gas condensate represents a complex mixture of methane and higher
derivatives of methane series with high methane content. At condensate
extraction from a productive layer there is a pressure reduction near the
borehole. The gascondensate in the bottom zone is partially condensed
and forms a retrograde liquid filling pore space and prevents the gas phase
outflow. Physical modeling of the formation of gas-condensate plug was
carried out at the experimental facility PLAST. Gas condensate was sim-
ulated by a methane n butane binary mixture under the thermo baric
conditions of real strata pressure up to 20 MPa and temperature up to
320 K. As a result of the experiments the gas condensate plug has been
received. Oscillation character of process of a filtration of a model binary
mixture in pore space has been found out and methods of influence on
the gas-condensate plug for its destruction and increase of gascondensate
output are suggested [1]. It is the objective of the present study to perform
experimental investigation of the effects of formation and destruction of
gascondensate plug using a methane propane n butane ternary mixture
as a physical model of gas condensate and compare with the results ob-
tained using binary mixtures. The results of experiments submitted in the
present work confirm possibility of modeling of formation gas-condensate
plug using of a ternary hydrocarbon mixtures. Essentially processes of
a filtration of two and a threecomponent mixtures don’t differ, but time
of formation of a gascondensate plug and the period of own oscillations
of process are various. But for all that the threecomponent mixtures are
closer on thermodynamic properties to a real gas condensate stratum. Fil-
tration oscillations in system a threecomponent hydrocarbon mixtures the
porous medium in the conditions of phase change are investigated. Values
of parameters of this process depending on concentration of components
and pressure difference on an experimental facility are obtained. Work is
supported by RFBR 10-08-00595a.

1. Zaichenko V.M., Maikov I.L., Torchinsky V.M., Ukrainsky L.E. // Efekty-
wnosc energetyczna 2009. Krakow. 2009. P. 80.
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CALCULATION OF PHASE EQUILIBRIUM
OF MULTICOMPONENT HYDROCARBON MIXTURES

Maikov I.L., Torchinsky V.M., Zaichenko V.M., Ivanin O.A.∗

JIHT RAS, Moscow, Russia
*oleggin2006@yandex.ru

For the calculation of the hydrocarbon mixture in the vapor and liquid
phases it was used four-coefficiented generalized cubic equation of state
Van-der-Waals type, designed specifically for natural oil and gas mixtures
at pressures up to 100 MPa and temperatures up to 200◦C. In this equation
of state the coefficients are determined by the properties of components
forming a mixture and parts of these components in the mixture. The algo-
rithm of calculation of phase equilibrium of multicomponent hydrocarbon
mixtures by a method of successive approximations is presented.

The phase diagrams of two-and three-component mixtures and multi-
component mixtures, whose composition corresponds to that of real gas-
condensate deposits were obtained. Calculated diagrams for the binary
mixture of butane–n-butane are consistent with reference data. The error
in the determination of phase compositions is not more than 7%.

The calculations suggest the following conclusions: the beginning of
the condensation pressure of hydrocarbon mixtures is strongly dependent
on the composition of this mixture: the higher proportion of heavy hy-
drocarbons, the higher the pressure. In addition, obtained for three-and
multicomponent systems, phase diagrams show that such mixtures behave
like a binary hydrocarbon mixtures.

The pressure of condensation beginning of multicomponent hydrocar-
bon mixtures of the real gas condensate deposits, for which calculations
were made, does not exceed 180 atm. Also in these mixtures there is a
large two-phase zone. Thus, these mixtures possess satisfactory parame-
ters for realization on experimental installation of filtration process in the
porous medium.

The developed model can be incorporated into the overall mathematical
model of filtration of hydrocarbon mixtures in a porous medium.

Work is supported by RFBR 10-08-00595a.
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EXPERIMENTAL RESEARCH OF CONDENSATE PLUG
FORMATION PLACE IN A MODEL OF GAS

CONDENSATE STRATUM

Smolkin A.K.∗, Zaichenko V.M., Torchinsky V.M.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*satu rn@rambler.ru

The technique of two-component two-phase flow studies of the hydro-
carbon mixture in a physical model of gas-condensate stratum on the ex-
ample of a methane-n-butane mixture is proposed. This mixture is the sim-
plest model of gas condensate representing a complex mixture of methane
and higher derivatives of methane series with high methane content. The
phase diagram of such a mixture contains a region in which at pressure
decrease formation of the retrograde liquid evaporating with the further
decreasing of pressure, so-called “retrograde area” is possible.

At condensate extraction from a productive layer there is a pressure
reduction near the borehole. The gas-condensate in the bottom zone is
partially condensed and forms a retrograde liquid filling pore space and
prevents the gas phase outflow.

Results of mathematical modeling of this phenomenon by means of
specially developed program PLAST show that in a place of formation
of a plug the sharp increase in a gradient of pressure will be observed.
Physical modeling of the formation of gas-condensate plug was conducted
at the experimental facility PLAST.

Place of formation of condensate plug in the pore space of the ex-
perimental area of physical stratum model is proposed to determine the
change of pressure gradient along the length of the experimental area. The
sharp increase in the pressure gradient can be measured using strain gauge
method of pressure measurement.

For carrying out of measurements the single resistive-strain sensors
connected under the semibridge scheme, have been chosen. Signals from
the amplifier Spider-8 were output on the computer and processed by the
program HBM Catman 5.0 Release 3. Eight pairs strain sensors were
uniformly distributed along the length of the experimental area. As a result
of experiments to test the method of strain measurements in the motion
model gas (nitrogen) through a porous environment in the experimental
area linear pressure distribution was obtained.

As a result of experiments on technique of tensometric measurements
linear distribution of pressure at movement of modeling gas (nitrogen)
through the porous environment in an experimental site was obtained.
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Measurement error was 2%, while the calculated pressure gradient at
the moment of formation of gas condensate plug in the process of filtering
a mixture of methane-n-butane overreaches 20%.

Work is supported by RFBR 10-08-00595a.

THE INFORMATION ABOUT THERMOPHYSICAL
PROPERTIES ON THE INTERNET: TENDENCIES

AND PROBLEMS

Ustjuzhanin E.E.∗1, Ochkov V.F.1, Znamenskiy V.E.1,
Mazur V.A.2, Frenkel M.L.3

1MPEI (TU), Moscow, Russia, 2OSAF, Odessa, Ukraine,
3NIST, Boulder, United States

*evgust@gmail.com

Different Internet-resources are analyzed. They contain an informa-
tion about thermophysical properties of different working mediums [1].
We consider thermophysical calculations those are connected with power
plants (a binary geothermal power plant, a steam gas power station et
al.). The calculations are devoted to such criteria Z of a thermodynamic
cycle as a coefficient of performance (COP), works of turbines, L, a re-
ceived heat, Q, et al. It is significant in these calculations: 1) an usage
of thermophysical properties R which are placed on the Internet, 2) an
attraction of some Internet—resources which give the possibility to de-
termine properties R and criteria Z. There are studied in this report: 1)
resources TF or text files those contain values of properties R = (P, T,
v, h-enthalpy, s-entropy), 2) resources EF or closed objects those contain
exe-files and are purposed for calculation of properties R, 3) resources EA
or open objects. The third form is the most complicated Internet-object
that is named as EA resource and contains an interactive open algorithm.
A user can, for example, calculate properties R applying entrance param-
eters, P, T, for a specified substance. We underline that EA resource gives
an essential additional information to an user in comparison with that of
EF resource. The information includes: 1) mathematical formulas (MF)
of a calculation of properties R, 2) an algorithm of calculation which is
realized in the open resource. The user can copy in the case: numerical
results, Z, R, 2) MF equations. Authors have created the Internet-portal
Thermal Engineering [2]. A user can choose EA resources and fulfills some
thermophysical modeling of criteria connected with power plants. Users
apply the resource and for example calculate thermodynamic properties
R of the water. under certain boundary conditions. This EA resource is
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based on formulation IF-97 which contains about a hundred of MF equa-
tions. Interesting applied tasks and problems are analyzed in a connection
with modeling criteria Z of power plants.

1. Internet portal OIVT RAN, www.oivtran.ru, 2008
2. Internet portal Thermal Engineering, vpu.ru/mas, 2009

POROUS CARBON MATERIALS FOR
ELECTROCHEMICAL DOUBLE-LAYER CAPACITORS

Vitkina D.E.∗, Shkolnikov E.I., Tarasenko A.B.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*vitkina-darya@yandex.ru

Growing energy demands lead to search of new, ecologically safe energy
sources and to optimize energy consumption from the existing ones. One
of the main pollution source for large city agglomerations atmosphere are
vehicles powered by internal combustion engine (diesel-type especially).
Many car companies nowadays are working on hybrid and pure electrical
vehicles for cities. The important part of such vehicle is power source,
usually based on lithium-ion batteries (LIB) because of their high efficiency
and specific parameters suitable for transport applications. Power source
must be compact, efficient, relatively cheap, have long lifetime. Increase
LIB lifetime and decrease of their amount can be reached by introduction
of electrochemical double-layer capacitors (EDLC) for acceleration and
braking energy recuperation. In such hybrid power source LIB provides
energy for nominal power and EDLC compensates transition processes.

Hybrid scheme can be also applied to power plants based on renewable
or traditional energy resources for peak-shaving, power quality improve-
ment and grid frequency regulation.

Single electrochemical EDLC cell includes two current collectors, two
electrodes divided by filled with aqueous or organic electrolyte. Current
collectors also divide one cell from another and connect them in series elec-
trically. On the boundary between electronic and ionic conductor (elec-
trode/electrolyte boundary) charge separation occurs under applied exter-
nal voltage. Energy capacity of such capacitor is proportional to boundary
surface area – area of electrode available to electrolyte molecules. Usually
corrosion-resistive and conductive carbon materials – carbon cloth, nan-
otubes, activated charcoal, and graphite-like structures are used as elec-
trode materials.
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In this report complex investigation of several types of carbon mate-
rials porous structure has been carried out. Laboratory techniques for
electrodes formation are developed. Experimental electrochemical EDLC
cells with different electrode materials – activated charcoal, carbon cloth,
non-woven carbon fabric have been assembled and tested.

One can conclude that choice of adequate porous activated charcoals
allows to increase specific parameters compared with traditional clothes or
non-woven fabrics.
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PHYSICS OF LOW
TEMPERATURE PLASMA

ABOUT FIELD IONIZATION OF ALUMINIUM CLUSTERS

Shpatakovskaya G.V.

KIAM RAS, Moscow, Russia
shpagalya@yandex.ru

It is discussed a field ionization of the spherical metal clusters with
a soft self-consistent potential by the example of the aluminium clusters
AlN . It is used the jellium model, Woods-Saxon potential and semiclassical
approach.

The special features of the electron spectra in the small aluminium
clusters AlN (N ≤ NF ) in a ground state have been shown in the paper [1]:
there is an orbitally quasi-degenerate energy region: εnl ' εn0. The region
position in the spectrum depends on the cluster size N : when increasing
size the degenerate region “rises” to higher energies. The calculations [1]
in the Woods-Saxon potential for aluminium (atomic units)

U(r) = −U0

[
1 + exp

r −R
a

]−1

, R = rsN
1/3
e , Ne = wN

w = 3, U0 = 0.5319, a = 2.7, rs = 2.07

predict NF = 57. So all the clusters AlN with N > NF have no the filled
degenerate region in a ground state.

This size dependence is supposed to manifest itself in a field ionization
of the clusters. To verify the supposition we use a semiclassical expression
[2] for a total charge current from a spherical system due to an outer
stationary electric field.

1. Shpatakovskaya G. V. // JETP Lett. 2001. V. 73. P. 268
2. Shpatakovskaya G. V. // Journal of Physics: Conference Series. 2010. V. 248.

P. 012035 http://iopscience.iop.org/1742-6596/248/1/012035
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POLARIZED REFLECTIVITY PROPERTIES
OF EXPLOSIVELY DRIVEN DENSE PLASMA

Zaporozhets Yu.B.∗1, Mintsev V.B.1, Gryaznov V.K.1,
Reinholz H.2, Röpke G.2, Fortov V.E.3

1IPCP RAS, Chernogolovka, Russia,
2University of Rostock, Rostock, Germany, 3JIHT RAS, Moscow, Russia

*yubz@icp.ac.ru

For further development of nonideal plasma physics, investigations of
its electronic subsystem properties appear to be crucial. The analysis
of the response of dense plasma to electromagnetic waves of moderate
intensity can be used as a tool to investigate the validity of the physical
models describing the behavior of matter under extreme conditions, high
temperatures and pressures.

The results of new experiments on reflectivity of polarized light on
nonideal xenon plasma are presented. The study of polarized reflectivity
properties of plasma was accomplished using laser light of wavelength λlas
= 1064 nm and λlas = 694 nm.

In order to measure the dense xenon plasma polarized reflectivity coef-
ficient, the pulsed YAG, ruby laser system with electro-optical shutter and
four-channel pulse high-speed device has been used. The device allows
to measure the intensity of the reflected laser beam for four azimuthal
angles and was equipped with filters for selection of frequency of prob-
ing. The measurements of polarized reflectivity coefficients of explosively
driven dense plasmas have been carried out at incident angles up to θ =
70 degrees simultaneously for s- and p-polarization, respectively.

For determination of the equilibrium properties of explosively driven
plasma, appropriate gas dynamics calculations were carried out. The
plasma composition was calculated within a chemical picture [1]. Dur-
ing the experiments, the plasma density up to ρ = 2.8 g/cm3, pressure up
to P = 14 GPa and temperature up to T = 33000 K were realized. Under
these conditions, the plasma is non-degenerate.

The integration of Maxwell equations are based on an interpolation
formula for dc conductivity [2] taking into account electron-atom scattering
and temperature variation in the plasma transitive layer.

1. Ebeling W., Förster A., Fortov V., Gryaznov V. and Polishchuk A. Thermo-
physical Properties of Hot Dense Plasmas. Stuttgart: Teubner, 1991.

2. Esser A., Redmer R., Röpke G. // Contrib. Plasma Phys. 2003. V. 43.
P. 33–41.
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THE COMPARISON OF GENERALIZED CHEMICAL
AND “CELL” MODELS IN APPLICATION TO THE

HELIUM IONIZATION UNDER PRESSURE

Apfelbaum E.M.

JIHT RAS, Moscow, Russia
apfel e@mail.ru

The processes of ionization of noble gases under high pressures have
been investigated during several dozen years both in measurements and
in theoretical models [1, 2]. During this process (at high compressions) a
gas becomes a conducting medium although it is a dielectric under normal
conditions. So this phenomenon is often referred to as the dielectric-metal
transition. There are various theoretical approaches to its description.
But all of them can be divided into two groups. First one is so called
generalized chemical models (GCM), where a medium is considered as
a mixture of several kinds of particles—electrons, positive ions, neutral
atoms (see [1–4]. The second group is so called “cell” models [5], which
suppose that a substance is consisted of the neutral cells. Inside the cell
the electron component is described by different quantum statistical tech-
niques (Hartree-Fock, DFT etc). While GCMs originate from famous Saha
model which is correct for weakly coupled plasmas with classical particles,
the cell models are initially applied to dense media with strong interparticle
interactions. So it is interesting to compare both approaches in the “inter-
mediate” region. This region exactly corresponds to the area where one
can observe the transition of noble gases to the conducting state mentioned
above. In this work the average charge of ion for helium was calculated,
using one of “cell” models considered in [5]. Then this average charge have
been compared with the ionization degree obtained by means of recently
developed variant of GCM model [3]. We have also calculated the conduc-
tivity in the transition region using the ionization data of both approaches
and made the comparison with available measurements.

1. Adams J. R. et. al. // Phys. Rev. E. 2007. V. 76. P. 036405.
2. Shilkin N. S. et. al. // Sov. Phys. JETP. 2003. V. 97. P. 922.
3. Apfelbaum E. M. // Contr. Plasma Phys. 2010. V. 50. DOI: 10.1002/

ctpp.201010108.
4. Fortov V E., Yakybov I. T., Khrapak A. G. Physics of Strongly Coupled

Plasma. Oxford University Press, 2007.
5. Nikiforov A. F., Novikov V. G., Uvarov V. B., Quantum-statistical models of

hot dense matter and methods for computation opacity and equation of state,
Birkhauser Verlag. Boston-Basel. 442 p. 2005.
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DETERMINATION OF ELECTRONS TEMPERATURE
AND CONCENTRATION IN AN ULTRACOLD PLASMA
BY MEASURING POPULATIONS OF EXCITED STATES

Zelener B.B.∗, Zelener B.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
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For a weakly nonideal nonequilibrium low-temperature plasma, where
the kinetics of the transitions of excited atoms is determined by collisions
with electrons in 1973 [1] developed a method for calculating the tempera-
ture Te and free electron concentration ne based on measuring population
of excited states nk. Then, this method has been extended to experimental
practice [2]

This method of determining free electrons temperature and concentra-
tion can also be used for a plasma with a temperature Te = 1–5 K, in
which recombination is due mostly to collisions with electrons. However,
recombination in such ultracold plasma has its own characteristics.

The first feature is that in an ultracold plasma levels, which energy is
the order of Te, correspond to the principal quantum numbers in range of
p = 50–400. The second one is that due to recombination non-ideality can
vary from strong to weak. At the same coupling parameter γe = e2n

1/2
e /Te

varies from values much larger to values much less than unity.
In papers [3, 4], we model an ultracold hydrogen equilibrium plasma,

where we have calculated by molecular dynamics nonequilibrium distribu-
tion function of electron energy for different densities and temperatures.
The presence of the calculated distribution functions for different tempera-
tures of quasiequilibrium Rydberg states allows to use at certain modifica-
tions, as described above, the method for determining the temperature Te
and the concentration of free electrons ne from the measured excited states
population nk. The analysis of experimental data for a weakly nonideal
ultracold plasma [5] is reported. Obtained agreement with calculations by
other methods [6].

1. V.S. Vorobiev, M.B. Zheleznjak, Optics and Spectroscopy, t.135, s.619 (1973).
2. L.M. Biberman, V.S. Vorobiev, I.T. Yakubov, Kinetics of Nonequilibrium

Low-Temperature Plasma, Moscow, Nauka, Moscow (1982).
3. E.A. Manykin, B.B. Zelener, B.V. Zelener, JETP Lett.,10,(2010).
4. A.A. Boborv, S.J. Bronin, B.B. Zelener, B.V. Zelener, E.A. Manykin,

D.R.Khikhlukha, JETP, 2 (2011).
5. T. C. Killian, M. J. Lim, S. Kulin et al., Phys. Rev. Lett. 86, 3759 (2001).
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6. R.S. Fletcher, X.L. Zhang, and S.L. Rolston, Phys. Rev. Lett. 99, 145001
(2007).

THE INFLUENCE OF UNIFORM MAGNETIC FIELD
ON THE ELECTRON DISTRIBUTION FUNCTION

AND RECOMBINATION IN AN ULTRACOLD PLASMA

Khikhlukha D.R.∗1, Bobrov A.A.2, Zelener B.B.2,
Zelener B.V.2

1MEPhI, 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*D.Hihluha@gmail.com

The influence of uniform magnetic field on the electron distribution
function in a plasma is significant, when the Larmor radius is much smaller
than electron mean free path. In case of low-temperature plasma with elec-
tron energy of several thousand degrees and above, this requires magnetic
fields with the induction of hundreds Tesla. At the same time ultracold
plasma with electron energy at 10 K or less required magnetic field of a few
Tesla. The problem of the influence of magnetic field on the recombination
processes was formulated in experiments on antihydrogen [1, 2], since this
experiment was carried out at low temperatures and in magnetic field with
induction of a few Tesla.

In this paper, the method of molecular dynamics for ultracold plasma
model developed in [3, 4], which takes into account the influence of
magnetic field on the equation of motion of particles, calculated non-
equilibrium distribution function of electron energy as a function of tem-
perature and magnetic field for a fixed initial density charged particles.
We also analyze the effect of the magnetic field on the recombination of
nonequilibrium ultracold plasma.

1. G.Gabrielse at all, PRL,100, 113001 (2008)
2. M.C. Fujiwara at all, PRL,101, 053401 (2008)
3. E.A. Manykin, B.B. Zelener, B.V. Zelener, JETP Lett.,10,(2010)
4. A.A. Bobrov, S.J. Bronin, B.B. Zelener, B.V. Zelener, E.A. Manykin, D.R.

Khikhlukha, JETP, 2 (2011)
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RECOMBINATION IN STRONGLY COUPLED ION
PLASMA OF THE GAS DISCHARGE AFTERGLOW
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The goal of this work is to study recombination processes in plasmas of
positive and negative singly charged ions. Experimental results [1] for the
afterglow of gas discharge show a strong suppression of the recombination
rate compared to the classical model. Ion plasmas consisting of fluorine or
sulfur fluorides are investigated. The deviation the results from predicted
ones by the classical model for the recombination rate are observed with
increase of plasma nonideality parameter.

Explanation of this deviation is possible within the framework of the
approach based on the use of molecular dynamics modeling and simulation,
which allows for detailed description of the interaction between ions and
their recombination [2]. Electron-ion plasmas are considered in [2]. The
theory turns out to be in a satisfactory agreement with the experimental
results for ultracold plasmas and plasmas of pulse discharges in water. The
formula for the recombination rate [2] can be applied to ion plasmas as
well. In this case we obtain:

Kτ =
{

0.3 · Γ9/2 for Γ < 0.488
0.3 · Γ9/2 exp[4.5 · (0.488− Γ)] for Γ > 0.488

(1)

where Γ = (4π/3)1/3e2n1/3/kT is nonideality parameter, n is number den-
sity of ions of one sign τ = (πm/e2n)1/2, m is a reduced mass of ions.

The recombination rate obtained for sulfur hexafluoride [1] is still less
than that predicted by the equation (1). The explanation for this effect
can be done under the assumption of the ion solvatation and that the
recombination process in strongly coupled ion plasmas occurs in two stages.
The first stage is a reversible formation of an unstable cluster, in which two
ions are separated by solvated molecules. The second stage is a transition
of two ions to a tight ion pair with its subsequent recombination. Due to
the activation barrier in the latter process the second stage is the limiting
one.

1. Amirov R. Kh. Dr Habilitus, Moscow, 2000.
2. Lankin A., Norman G. // Contrib. Plasma Phys. 2009. V. 49, No. 10. P. 723.
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ABNORMAL PRESSURE FLUCTUATIONS IN CLASSICAL
NONIDEAL PLASMA
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The hypothesis of the plasma phase transition (PPT) is advanced
in [1, 2] by analogy with the Van der Waals equation. The first order
phase transition is a result of the balance be-tween long-range attraction
and short-range repulsion. Coulomb interaction between charges is a long-
range and effectively attractive one because of the plasma polarization.
An effective repulsion at short distances even for an electron-proton pair
is of the quantum nature. How-ever contrary to real gases there are ex-
cited atoms in low temperature plasmas. The restriction of the discrete
spectrum in the atomic partition function depends on the charge number
den-sity. It was noted [3] that this dependence results in the appearance of
a new term in the equation of state. The term is equivalent to the effective
repulsion. Therefore this factor is able to suppress or influence the PPT.

The chemical plasma model is used in [1–3]. We guess that it is
more logical to apply the fluctuation approach [4] which provides the
self-consistent joint description of free and weakly bound electron states
without their separation. The molecular dynamics method is used. The
electron-ion interaction is described by the density and temperature-
independent cutoff Coulomb potential. Fluctuations of pressure of singly
ionized nonideal plasma are stud-ied. Two main abnormal features of pres-
sure fluctuation distribution are observed. (a) The fully ionized plasma re-
gion is found where pressure fluctuation distribution dramatically dif-fers
from normal distribution and can be approximated by the superposition
of two Gauss dis-tribution functions. (b) There is also a region of plasma
parameters where negative instanta-neous values of pressure are observed.
It should be noted that these regions of plasma parame-ters lay out of the
area of the abovementioned stabilized factor action. The results could be
considered as a precursor of the PPT.

1. Norman G. E., Starostin A. N. // High Temp. 1968. V. 6. P. 394.
2. Norman G. E., Starostin A. N. // High Temp. 1970. V. 8. P. 413.
3. Gryaznov V. K., Iosilevskiy I. L., Fortov V. E. // J. Appl. Mech. and Tech.

Phys. 1973. V. 3. P. 70.
4. Lankin A. V., Norman G. E. // J. Phys. A: Math. and Theor. 2009. V. 42.

P. 214032.
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OF EQUILIBRIUM PROPERTIES AND DYNAMIC
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Ionic liquids are usually organic salts with melting temperatures below
100◦C [1]. They are widely used as promising electrolytes for superca-
pacitors. This application of ionic liquids is the main motivation of the
research involved.

Using classical molecular dynamics method two ionic liq-
uids are studied: 1-buthyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate
([bmim]+[BF4]−) and N,N,N-triethyl-N-methylammonium tetrafluorob-
orate ([tema]+[BF4]−). These liquids represent different types of ionic
liquids—in [tema]+ cation charge is localized but in [bmim]+ charge is
delocalized. For both liquids the temperature dependence of the diffusion,
viscosity and electric conductivity coefficients are calculated on the basis
of proposed in literature potentials [2, 3].

Also stochastic properties of real molecules are studied. The dynamic
memory times corresponding to different degrees of freedom—center of
mass translation, rotation, bond stretching, angle oscillations etc—are es-
timated. It is an extension of the work conducted for Lennard-Jones par-
ticles [4].

1. Castner E. W., Wishart J. F. // J. Chem. Phys. 2010. V. 132. P. 120901.
2. Liu Z., Huang S., Wang W. // J. Phys. Chem. 2004. V. 108. P. 12978.
3. Canongia Lopes J. N., Padua A. A. H. // J. Phys. Chem. B 2004. No. 108.

P. 16893.
4. Stegailov V. V., Norman G. E. // JETP 2001. V. 119(5). P. 1011.
5. Maolin S., Fuchun Z., Guozhong Z., Haiping F., Chunlei W., Shimou C., Yi

Z., Jun H. // J. Chem. Phys. V. 128. P. 134504.
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MIXED SCENARIO OF THE CHARGED LIQUID HELIUM
RECONSTRUCTION

Shikin V.B.

ISSP RAS, Chernogolovka, Russia
shikin@issp.ac.ru

Discussed in the paper is the mixed scenario of charged liquid surface
reconstruction when the surface 2D charge density is close to the satura-
tion. The basic building block of arising honeycomb structure is shown to
be a modified multielectron dimple.

STRONGLY COUPLED SYSTEMS OF DUST IN PLASMA
AND TRAP: CHARGING, FORCES AND INTERACTIONS

Petrov O.F.∗, Fortov V.E.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*ofpetrov@ihed.ras.ru

Dusty plasma is a complex object capable of self-organization, which
has been subjected to intensive investigation during the last fifteen years.
Dusty plasma is a unique laboratory tool for the investigation of the physics
of systems with strong Coulomb interaction. A typical feature of dusty
plasma is the strong interaction between charged dust particles, which
may result in formation of ordered structures of liquid and crystal types
accessible to observe them at kinetic level, i.e. at level of behavior of
separate particles of medium.

In present work dusty plasma in a dc gas discharge is considered at
low (cryogenic) temperatures of the gas. The formation of dusty plasma
structures consisting of monodisperse particles (d = 5.44 µm) in a dc glow
discharge is experimentally investigated at cryogenic temperatures in the
range from 4.2 to 77 K. The ion velocity distribution function and the
charging of dust particles at cryogenic temperatures are calculated using
the molecular dynamics method.

For confinement and investigation of strongly coupled systems of
charged dust particles, we propose to use a trap based on the known possi-
bility of the levitation of diamagnetic bodies in a nonuniform steady-state
magnetic field. An experimental setup is described, which is capable of
forming and confining clusters of charge graphite particles sized 100 to
300 µm in magnetic field B ∼ 1 T and |∇B| ∼ 10 T/cm. It is inferred
that it will be possible to form stable 3D structures containing several thou-
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sands macroparticles under terrestrial conditions by using fields B > 10 T,
and under microgravity conditions by using fields B ∼ 0.1 T.

The superhigh charging of dust particles under direct stimulation by
an electron beam is experimentally investigated. The energy of beam
electrons amounts to 25 keV, with the typical diameter of macroparticles
employed in the experiment of 100 µm. The charge acquired by a dust
particle amounts to 5 ·107 electron charges, which is more than two orders
of magnitude higher than the values of the charge of dust particles in gas
discharges.

This work was supported by the Research Program of the Presidium
of the Russian Academy of Sciences “Fundamentals of Basic Studies of
Nanotechnologies and Nanomaterials” and by the Russian Foundation for
Basic Research, Project No. 10–02–90056 and Project No. 10–02–01428.

EQUILIBRIUM STRUCTURAL PROPERTIES
OF QUASI-TWO-DIMENSIONAL CRYSTAL SYSTEMS

Vaulina O.S.1, Vasilieva E.V.∗2, Petrov O.F.1, Fortov V.E.1

1JIHT RAS, Moscow, 2MIPT, Dolgoprudny, Russia
*elen vasilieva@mail.ru

The pair correlation functions and the dynamics of mean square dis-
placements of particles were studied theoretically and experimentally for
quasi-two-dimensional crystal systems. In theoretical part of the work the
basic attention is given to the systems with the screened Coulomb potential
that is of particular interest in the context of investigation of dusty plasma.
The experiments were carried out in plasma of a capacitive radio-frequency
(RF-) discharge in argon with melamine-formaldehyde dust particles 12.74
microns in diameter.

Information on the pair correlation functions is necessary for calcula-
tions of various structural, thermodynamic and transport characteristics
from the known formulas of statistical theory. This information may be
also useful for a prediction of the different phase transition in non-ideal
systems.

Here, a simple model for reconstruction of the pair correlation func-
tions, g(r) (where r is the distance between two particles), is proposed
for a wide range of strongly correlated systems. This model is based on
the relation between a value of the root-mean-square displacement of par-
ticle from its equilibrium position and a value of coupling parameter in
non-ideal structures. The various empirical rules for the fluid-solid phase
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transition in two-dimensional systems (Lindemann’s and Hansen’s criteri-
ons, the split of the second peak of g(r) etc.) are discussed.

This work was partially supported by the Russian Foundation for Fun-
damental Research (10–08–00389-a), and by the Program of the Presidium
of RAS.

THE FORMATION OF DUST LAYERS IN RF DISCHARGE

Vasilieva E.V.∗, Timirkhanov R.A., Vaulina O.S., Petrov O.F.,
Fortov V.E.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*chkitten@mail.ru

In the present work we experimentally studied the conditions of for-
mation of monolayer and multilayer dusty plasma systems in rf-discharge.
Experiments were provided for argon (with pressure 0.05–0.3 Torr) with
dust particles of melamineformaldehyde 12.74 microns in diameter and
discharge power of about 2–40 W.

We revealed that the formation of a new dust layer occurs either with
decrease of the discharge power while pressure of buffer gas is constant,
or with decrease of the pressure while discharge power is constant. In
both cases this process is connected with decrease of a gradient of vertical
electric field.

For monolayer and multilayer dust systems we obtained profiles of ve-
locities and particle displacement, there kinetic energies, spatial correlation
functions and dynamic characteristics. Parameters of a steady levitation
of monolayer dusty plasma structures in plasma of rf-discharge and condi-
tions of formation of a new dust layer were defined. We made a comparison
of the experiment with numerical and theoretical data. New experimental
data concerning features of formation of configuration phase transition in
quasi two-dimensional dusty plasma systems was obtained.
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POSITIONAL AND ORIENTATIONAL CONFIGURATIONS
OF ASYMMETRIC CHARGED DUST PARTICLES IN AN

ELECTRIC TRAP

Lisin E.A.∗, Vaulina O.S.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*eaLisin@yandex.ru

Most studies on the properties of dusty plasmas deal with spherical
grains. It is only rather recently that experiments have appeared with
dust grains of highly asymmetric (cylindrical) shape [1]- [3]. Dust-plasma
systems with such grains possess a far broader spectrum of possible states,
specifically, along with conventional crystalline and liquid phases, there
may be various phases with different degrees of orientational and positional
grain ordering. The formation of such structures is governed largely by the
electric field distribution within the discharge chamber, which is usually
a cylinder. The observed spatial orientation of cylindrical grains is often
unexplainable by the existing theoretical models [3] and can be rather
diverse: the grains can be oriented horizontally, vertically, or at a certain
angle to the axis of the gas-discharge chamber and the orientation can
change from the center of the dust structure to its periphery.

The purpose of the given work was to determine the conditions for
the formation of different positional and orientational configurations of
uniformly charged cylindrical dust grains in an external electric field of
a cylindrically symmetric trap. These conditions have been found to be
determined by the ratio of the field gradients in the trap. The effect of the
nonuniform charge density distribution on the dynamics of a cylindrical
dust grain in an external electric field has been analyzed.

The results obtained can be useful in developing new techinques for
contactless diagnostics of the parameters of gas-discharge plasma [4], e.g.,
in measuring electric fields in gas-discharge chambers. In contrast to mea-
surements with spherical dust grains, those in experiments with cylindrical
grains make it possible to reveal even a slight asymmetry in the design of
gas-discharge tubes, a factor changing the symmetry of the electric field
due to the change in the preferred orientation of microcylinders [1].

1. U. Mohideen, H. U. Rahman, M. A. Smith, et al., Phys. Rev. Lett. 81, 349
(1998)

2. B. M. Annaratone, A. G. Khrapak, A. V. Ivlev, et al., Phys. Rev. E 63, 036
406 (2001)
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3. A. V. Ivlev, A. G. Khrapak, S. A. Khrapak, et al., Phys. Rev. E 68, 026403
(2003)

4. O. S. Vaulina, E. A. Lisin, Physics of plasmas, 16, 113702 (2009)

THE DYNAMICS OF DUST MACROPARTICLES NEAR
THE VACANCY IN THE DUSTY PLASMA CRYSTAL

Timirkhanov R.A.∗1,2, Gavrikov A.V.1,2, Ivanov A.S.2,
Petrov O.F.1,2, Antonov N.N.2

1MIPT, Dolgoprudny, 2JIHT RAS, Russia, Moscow
*timirkhanov@ihed.ras.ru

Research of the evolution of defects in ordered dusty plasma structures
are of interest from the point of view of understanding the structural and
dynamical properties of strongly nonideal systems as well as phase tran-
sitions and transport processes in such systems. It is necessary to notice
that studying of influence of laser radiation on dusty plasma formations is
of interest from the applied point of view, allowing to manipulate both the
single dust particles and their ensembles. During the study of viscoplas-
tic properties of dusty plasma crystals and its structural characteristics
hydrodynamic flow of dusty plasma crystal was obtained. The flow mech-
anism was generation and following annihilation of boundary misfit dislo-
cations. Experimental works devoted to study of dislocations in the dusty
plasma structures have appeared recently in the scientific literature, but
the generation and dynamics of another type of crystal defects is studied
not enough. These defects are vacancies in the dusty plasma crystal. In
presented work the experimental research of vacancies in crystalline dusty
plasma structures was studied.

The experiments were carried out in high-frequency capacitive dis-
charge in air atmosphere at a pressure 9–15 Pa. The discharge power
was 8–12 W. The plastic (MF) microspheres of 12.17 microns in diame-
ter were used. A dusty plasma crystal was created, and then one of its
particles was removed from the structure. The evolution of vacancies was
researched. The relaxation times of the vacancies were about 0.2–0.4 s.
The data about dynamics of individual particles of the crystal structure
located near the defect were obtained. Velocity dependencies on time of
particles and their initial accelerations were determined. On the basis of
the following data the interaction force of the particles in dusty plasma
structure. It was equal to 8–15 ndyn and was about several percent from
the gravity force acting on dust particles. Also the dynamics of particles
ejected by a laser beam from a dusty plasma structures was studied.
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AUTO-OSCILLATIONS OF A SINGLE PARTICLES
INITIATED BY LASER RADIATION IN DUSTY PLASMA

STRUCTURES

Antonov N.N.1, Gavrikov A.V.1,2, Ivanov A.S.1, Petrov O.F.1,2,
Timirkhanov R.A.∗1,2

1JIHT RAS, Moscow, 2MIPT, Dolgoprudny, Russia
*timirkhanov@ihed.ras.ru

During the last several years series of experiments devoted to the study-
ing of the laser influence on dusty plasma structures in the high-frequency
discharge plasma were carried out. It was shown that flows of dusty par-
ticles can be created for both liquid and crystalline phase states by means
of a laser radiation. In this case laser radiation affects the big ensembles of
dust particles. In continuation of this work experiments deal with study-
ing of influence of laser radiation on the dusty plasma structures were
performed. Vertical auto-oscillations of single particles were obtained.

Experiments were carried out in high-frequency capacitive discharge in
air atmosphere at a pressure 0.1 torr. The discharge power was 5 W. The
graphite dust particles of 60 µm in diameter were used in our experiments.
Initiation of the oscillations was produced by a laser pulse. Movements
of macroparticles were recorded by the video camera. The amplitude of
oscillations was about 1 mm, frequency 20 Hz.

It was suggested that the mechanism of the maintenance of the os-
cillation connected with the difference between the charge of the moving
particles and the charge of particles at rest. A model of the oscillations
near electrode layer was constructed. This model takes into account the
recharging of particles. On the basis of this model the conditions of self-
oscillation mode, was determined depending on the parameters of the sur-
rounding plasma.

CHARGING OF PARTICLES BY ELECTRON BEAMS
OF DIFFERENT ENERGIES

Vorona N.A.∗, Gavrikov A.V., Sidorov V.S., Petrov O.F.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*raraavis@ihed.ras.ru

The presented work deals with the experimental investigation of charg-
ing of dust particles under the direct electron beam action. Two series of
experiments under various conditions with 100µm alumina particles are
presented. Experimental technique that allows to digress from the way
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of particle charging and to obtain the magnitude of the particle charge is
described. The estimations of the charge acquired by individual macropar-
ticle gives 1.6 · 107 elementary charges at pressure of air 10−3 Torr and en-
ergy of electrons 30.8 keV, and 5 ·107 e at pressure 10−4 Torr and energy of
electrons 25 keV. Mechanisms of charging of dust particles are discussed.
Influence of energy of beam electrons, gas pressure, and size of dust parti-
cles is considered.

THE INVESTIGATION OF HEATING AND CHARGING
OF DUST PARTICLES UNDER THE ELECTRON BEAM

ACTION

Sidorov V.S.∗, Vorona N.A., Gavrikov A.V., Petrov O.F.,
Fortov V.E.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*Vladimir.Sidorov.89@gmail.com

The studying of the dusty plasma properties under the electron beam
action is of great interest as this domain is of interest both from fundamen-
tal point of view (investigation of structures with extremely high coupling
parameter, astrophysical tasks) and from such important practical prob-
lems as developing the new dusty plasma technologies of creating the new
composite materials and spacecraft engines.

The presented work deals with the experimental investigation of dust
particles motion and radiation under the direct influence of electron beam.
The experiments were carried out with Al2O3 particles with characteris-
tic sizes of 100 micron in the air atmosphere at pressures ∼ 10−3 mbar,
the current of electron beam varied from 1 mA to 50 mA. The energy of
electrons was in the range from 30 keV to 50 keV. Under the action of
electron beam the dust particles began to radiate. So the radiation spec-
trum was registered by spectrometer with the optical resolution of 1.5 nm
(FWHM). The particles motion was registered by camera and high-speed
video camera (200 fps).

The analysis of particles spectral and motion experimental data was
performed. The particles velocity distribution was built. In various series
of experiments the charge was estimated, the characteristic valueQ ∼ 107e.
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MECHANISMS OF THE ROTATION OF DUSTY PLASMA
STRUCTURES IN STRATIFIED DISCHARGES UNDER

ACTION OF AN AXIAL MAGNETIC FIELD

D’yachkov L.G.

JIHT RAS, Moscow, Russia
dyachk@mail.ru

Rotation of dusty plasma structures levitating in strata of dc glow dis-
charges under action of an axial magnetic field was observed in a number
of experiments. Velocity and direction of the rotation were depended on
the magnetic field. Usually, in a weak field the angular velocity and mag-
netic field vectors were oppositely directed, however as the field increased
the velocity direction changed. In the present communication, we consider
different mechanisms acting on dust particles in a magnetic field that can
lead to their rotation in dc discharges. The main acting forces are the ion
drag and neutral gas friction. However, the direction of these forces can
be different in different conditions. We discuss the mechanisms of the ap-
pearance of these forces, their dependence on the magnetic field, and their
direction. We show that the combination of the forces can lead to the ro-
tation inversion as the magnetic field increases. Moreover, the mechanisms
of the inversion can be different in different conditions.

“WARMING” OF DUST PARTICLES MOTION IN GAS
DISCHARGE PLASMA

Norman G.E.∗, Timofeev A.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*norman@ihed.ras.ru

The phenomenon of acceleration of dust particles motion in gas dis-
charge plasma is studied. The dust particle kinetic energy exceeds both
own temperature of dust particle and temperatures of electrons and ions.
The mechanism of energy transfer from an external source to dusty par-
ticles kinetic energy in plasma is investigated and its influence on the
spectrum of particles motion is discussed. The subsequent steps of the
increase of the average kinetic energy of charged dust particles in gas dis-
charge plasmas are suggested. Equations of dust particles 3D motion in
gas discharge with account of charge fluctuations, features of near elec-
trode layer and their influence on dust particle charge are formulated.
The molecular dynamics simulations of dust particle system are performed.
The combination of stochastic particle charge fluctuation and electric field
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gradient in near-electrode plasma results in the dust particle forced verti-
cal oscillations. Resonance arises due to the intersection of the range of
vertical oscillations eigen frequencies with a range of charge fluctuation
frequencies. The joint action of the parametric resonance and the forced
oscillations explains the high kinetic temperature of dust particles. The
estimated frequency, amplitude and kinetic temperature are close to the
experimental values. The question of the validity of using the term “tem-
peratures” to describe the vertical and horizontal kinetic energy of dust
particles is considered. Some subsystems of plasma-dust systems are in
partial equilibrium, which allows us to use the term “kinetic temperature”
for these subsystems. For various system parameters several modes are im-
plemented. It is necessary to apply different types of kinetic temperatures
for different modes.

THE ENERGY TRANSFER IN THE SYSTEM OF DUST
PARTICLES IN GAS DISCHARGE PLASMA

Timofeev A.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
timofeevalvl@gmail.com

There is a significant difference in dust particles motion along the ver-
tical and horizontal axes under certain conditions. The mechanism of
energy transfer from discharge to dust particles motion is divided into sev-
eral parts. Warming up of dust particles vertical oscillations is considered
separately from the heating of horizontal oscillation, as these processes
are determined by several different phenomena due to near-electrode layer
anisotropy. The energy transfer from vertical to horizontal oscillations
is investigated separately. The outflow of energy from the dust particles
oscillations due to friction on the neutral gas is also taken into account.

The system of dust particles in plasma of gas discharge near-electrode
layer is considered with involving the theory of parametric resonance and
forced oscillation. It is necessary to consider the fluctuations of the charge
of dust particles and features of gas discharge near-electrode layer for a
full accounting of all possibilities of energy transfer in the system of dust
particles in the plasma. The dust particles charge fluctuates over time, de-
pending on proximity to the electrode and the proximity to other charged
particles. It is shown that energy transfer from vertical to horizontal os-
cillations can be based on the phenomenon of parametric resonance. Res-
onance arises due to the intersection of a range of horizontal oscillations
natural frequencies with a range of vertical oscillations frequencies. The
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joint action of the parametric resonance and the forced oscillations explains
the high kinetic temperature of dust particles. Consideration of dust par-
ticles horizontal and vertical oscillations separately reveals the possibility
of two different average kinetic temperature oscillations of dust particles.
Molecular dynamics method confirms the theoretical calculations.

NUMERICAL ANALYSIS OF THERMAL CONDUCTIVITY
FOR DUST IN COMPLEX PLASMA

Khrustalyov Yu.V.∗, Vaulina O.S.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*yuri.khrustalyov@gmail.com

This paper concerns problems connected with thermal conductivity cal-
culation on the basis of only the dusty system’s microstate information by
means of Green-Kubo formulas for transport coefficients. 2D-systems are
studied. The methodology of thermal conductivity regaining is developed
and discussed with perspective to apply it for processing data of exper-
iments with dusty plasma. The results of computer simulation of dusty
component theoretical model for wide range of dusty component parame-
ters usual for RF-discharge experiments are discussed. Comparison with
analytical estimation and experimental independent measuring of thermal
conductivity coefficient is presented.

INFLUENCE OF NANOPARTICLES ON AFTERGLOW
IN RADIO FREQUENCY CAPACITIVE DISCHARGE

Schweigert I.V.

ITAM SB RAS, Novosibirsk, Russia
ischweig@itam.nsc.ru

After switching off the plasma of the radio frequency discharge de-
cays due to ambipolar diffusion process. The characteristic time of plasma
relaxation is different for pristine and dusty plasma since the effective sur-
face for electrons and ions loss in dusty plasma is substantially larger.
Additionally the negatively charged massive nanoparticles visibly affect
the diffusion process. In this work we study the plasma relaxation in dis-
charge afterglow with using PIC MCC method for different gas pressures.
The simulations are performed for discharge in pure argon and in Ar/C2H2

mixture with/without a monodisperse ensemble of nanoparticles ranging
from 70 to 150 nm in size. The charge of nanoparticles is calculated from
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the balance equation for electron and ion flux on the nanoparticle surface.
The charge of nanoparticles varies over the discharge volume and decreases
with time. It is shown that the characteristic time of plasma decay be-
comes less with decreasing gas pressure and the presence of nanoparticles
essentially enhances the rate of plasma decay.

INFLUENCE OF DUST PARTICLES ON THE GAS
DISCHARGE

Alyapyshev M.M.1, Vasiliev M.M.1, Maiorov S.A.∗2,
Petrov O.F.1, Fortov V.E.1

1JIHT RAS, 2GPI RAS, Moscow, Russia
*mayorov sa@mail.ru

Dust particles in the gas-discharge plasma can make a significant im-
pact on its properties ( a plasma density, a current, a distribution of ions
and an electron velocity and an electric field distribution) and its average
properties ( an average field along the tube and a field distribution along
the radius of the tube). In the present work an experimental investiga-
tion of the effect of dust on the discharge characteristics is presented. We
measured current-voltage characteristics of dc glow discharge in neon at a
pressure 0.1 Torr. A tube diameter and a height of the tube were 4.8 cm
and 135 cm correspondingly.

Current-voltage characteristics were measured in two cases: in pure
gas without injected dust particles and with CeO2 dust particles, which
in total number of 105 particles levitated in electrostatic traps stratified
discharge. Experiments had shown a strong influence of dust particles on
the value of discharge current. Estimations of the discharge characteristics
with dust particles and without it were obtained.

In the analysis of the experimental data Monte Carlo simulation of
electron drift in the pure gas and in the presence of dust particles levitat-
ing in strata was carried out. Different characteristics, like a drift velocity,
an average energy and an energy distribution function, were calculated.
Also the calculation of the features of the neon ion drift, like an effective
temperature and a drift velocity, was carried out. The obtained character-
istics of the electron and ion flows were used to calculate the parameters
of dusty plasma—electron density, the charge of the dust particles, dust
charge fluctuations and the number of bound ions, the recombination flow
of ions and electrons on one particle.

On the basis of the calculations and experimental data one could con-
clude that there is a substantial influence of dust on the conductivity of the
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positive column of a stratified discharge. The analysis of the simulation
results showed, the main reason for the reduction of conductivity of the
positive column was a plasma recombination on dust particles, rather than
an increase in resistance due to scattering of electrons on the negatively
charged dust particles.

This work was supported by grants RFBR-08–02–01172-a and
RFBR-08–02–00791-a) and the Netherlands Society of NWO (grant
047.017.2006.007).

EXPERIMENTAL DETERMINATION OF DUST
PARTICLES CHARGES IN A DUSTY PLASMA

Borovikov D.S.∗, Usachev A.D.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*one-of-the-millions@yandex.ru

A method for measuring the interactions of charged dust particles
within a three-dimensional dust cloud is presented [1]. Stereoscopic op-
tical system to observe the process of interaction and to determinate the
distance between dust particles is suggested and developed. High speed
videocamera is used in measurings. First results of image acquisition is
presented.

1. Fortov V. E., Petrov O. F., Usachev A. D., Zobnin A. V. // Phys. Rev. E 70,
046415 (2004).

BEHAVIOR OF DUST PLASMA CLUSTERS
UNDER ELECTRIC PULSED LOADING

Abdrashitov A.V.∗, Zolnikov K.P., Psakhie S.G.

ISPMS SB RAS, Tomsk, Russia
*Simoom@sibmail.com

Behavior of dust plasma cluster, having 14 dust particles, under electric
pulsed loading was investigated. This dust plasma cluster was chosen in
order to compare obtained results with available experimental data for
the same cluster type. The radius of dust particles was equal to 3.585
µm and the charge value was equal to 2660e. The next phenomenological
scheme was suggested for the description of dust particle charge changing
after electric nanopulsed loading. During 0.05 ms after electric nanopulsed
loading the dust particle charges increased linearly 1.3 times from initial
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value, then during 0.15 ms particle charges decreased exponentially to
initial ones.

The results showed that character of oscillation substantially depended
on both friction coefficient of surrounding environment and frequency of
electric pulsed loading. It should be noted that without taking into ac-
count friction of surrounding environment the dust particle oscillations
had character of pulsation near resonance frequency while in other cases
dust particle oscillations reached maximum which value depended on fre-
quency of electric pulsed loading and friction properties of surrounding
environment. The oscillation amplitude of dust particle cluster linearly
depended on charge particle value under electric pulsed loading. Gain-
frequency characteristics of dust particle cluster were in good agreement
with available experimental data.

The work was supported by RAS Scientific Program “Thermal physics
and mechanics of extreme energetic interactions and physics of strongly
compressed matter”.

SINGLE- AND BICOMPONENT DUST PLASMA
CLUSTERS IN ANISOTROPIC CONFINEMENT FIELD

Abdrashitov A.V.∗, Zolnikov K.P., Psakhie S.G.

ISPMS SB RAS, Tomsk, Russia
*Simoom@sibmail.com

Research of the dependency dust plasma cluster structure on confine-
ment field anisotropy was conducted. The interparticle interaction was
described by Debye-Huckel potential. It was shown that confinement field
anisotropy greatly affects shape and structure of dust plasma clusters.

The single-component dust plasma cluster represented a Coulomb ball
with a typical shell structure in the ground state in the spherically sym-
metric confinement field. The simulated system tended to the transition
from a bulk to plane shape at the decrease of the horizontal confinement
field component to compare with vertical one. Increasing of the horizontal
confinement field component leads to the decrease of the horizontal size
of the dust plasma clusters and in the limiting case dust plasma particles
form vertical chain. At the same time the simulated system tended to the
transition from the plane to bulk shape and formation of the shell structure
in the ground state at the increase of the dust particle number.

It was shown that the structure of the bicomponent dust plasma cluster
as well as single-component dust plasma one depends substantially on
confinement field anisotropy, but this dependence had a few peculiarities:
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particles of different sorts were segregated by height due to size and charge
differences; volumes occupied by particles of different sorts were divided by
“forbidden zone”; structure of the bicomponent dust plasma cluster was
symmetric with respect to the center of the “forbidden zone”. It should
be noted that the structure of the bicomponent dust plasma cluster was
varied by confinement field anisotropy change in the same manner as the
structure of single-component dusty plasma cluster one.

The work was supported by RAS Scientific Program “Thermal physics
and mechanics of extreme energetic interactions and physics of strongly
compressed matter”.

DINAMIC DUST PARTICLE CONFINEMENT
IN NUCLEAR-STIMULATED PLASMA

Lapitsky D.S.∗, Filinov V.S., Sinkevich O.A.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*dmitrucho@rambler.ru

Experimental research of argon-xenon medium and numerical simula-
tion of nuclear-stimulated plasma properties that were carried out in [1, 2]
shows the ability of forming of ordered structures and dust crystals that
consists of charged micron Uranus or Uranus oxide particles in argon-xenon
medium. This allows us to carry out effective direct conversion of nuclear
energy into the optical radiation.

In work the ability of using of Paul trap or quadrupole trap for dust
particle confinement in study region.

For numerical simulation of dust particles behavior in this work the case
with potential forces that act on dust particles is considered, the pressure
of gas medium is taken into account by viscosity magnitude.

In considered model the equation of dust particle motion in given po-
tential field is reduced to Langevin equation:

md
d2ri
d2t

= Ftr(t, ri) + Fint(ri)− 6πηRd
dri
dt

+ FBri + Fmg,

where i = 1Nd, Nd—number of dust particles, Rd—dust particle radius,
η = 0.02–0.002 mPa · sec—dynamic viscosity, Ftr(t, ri) = −grad(Ui)—
force of external electric fields that compensate gravity force, FBr—
stochastic delta correlated forces that describe dust particles and plasma
particles impacts, Fmg—dust particle weight, Fint(ri) = −grad(Ui)—
forces that act on dust particle from another dust particles, U—potential
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energy of dust particle interaction between each other that takes into ac-
count shielding of dust particles. Detailed description of numerical method
is given in [3]. All test computings were carried out for one dust particle
in harmonic trap V (x) = ω x

2

2 . Calculated results agree with analytical
solutions in limits of digital error.

1. Rykov V. A., Khudyakov A. S., Filinov V. S. and others // Plasma Physics.
2002. V. 28. No. 5. P. 1–11.

2. Filinov V. S., Naumkin V. N., Vladimirov V. I., Meshakin V. I., Rykov V. A.
Influence of Potential and Non Potential Forces of Interparticle Interaction on
Stability of Nuclear Excited Dusty Plasma. //Contrib. Plasma Phys. 2009.
V. 49. No. 7–8. P. 446–450

3. Skeel R. D., Izaguirre J. A., An impulse integrator for Langevin dynamics, //
Molecular Physics. 2002. V. 100. No. 24. P. 3885–3891.

MATHEMATICAL SIMULATION OF A PROCESS
OF THE DUSTY COMPONENT ORDERING

IN THE NUCLEAR-INDUCED PLASMA
OF THE LASER-ACTIVE ELEMENT

Deputatova L.V.∗, Filinov V.S., Meshakin V.I.,
Naumkin V.N., Vladimirov V.I., Rykov V.A.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*vladimir filinov@mail.ru

The key task in the problem of a creation of powerful nuclear-optical
energy converters is a developing of the effective laser-active element that
is the facility in which a transformation of the fission energy into the laser
radiation energy directly takes place. It is suggested to use in the laser
elements of the new generation the fission material distributed along the
volume of the laser element in a form of dust particles. In this case all prod-
ucts of the fission process participate in the pumping of the laser-active
medium. The rigid limitations on the geometrical sizes of the laser-active
element will be removed. It will be possible to control a pumping power
independently on an impulse of the sparking reactor with the help of a
density of the dust particles containing uranium. It becomes possible to
change one laser-active medium to another without any changes of a con-
struction of the laser element. The aim of the work is to make the scientific
and technical basis on the technology of laser-active elements of new gen-
eration on the base of dusty plasma structures. In this case the efficiency
of the straight transformation of the nuclear energy into the energy of the
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optical radiation is significantly greater in comparison with the present-
day analogues. The results of the mathematical simulation of processes of
stabilization and ordering of the dusty component in the nuclear-induced
plasma are presented. The simulation was performed by the Brownian
dynamics method. We took into consideration the evolution of the dust
particles randomly distributed along the laser-active element volume to
the stationary state with the aim to reveal stable dusty structures formed
in the gaseous laser-active medium. The mathematical model was used as
well to investigate dynamics of the dust particles behavior and to choose
a perspective geometry of the laser-active element.

TWO-DIMENSIONAL MODEL OF KINETIC PROCESSES
IN URANIUM FISSION FRAGMENTS TRACKS OF INTO

GASEOUS PLASMA WITH NANOCLASTERS

Alexeeva I.V., Budnik A.P., Deputatova L.V., Vladimirov V.I.∗

JIHT RAS, Moscow, Russia
*dlv@ihed.ras.ru

The two-dimensional multi component model of non-homogeneous ki-
netic processes in fission fragments track in the dusty plasma of the noble
gases was developed. The system of nonlinear integral differential equa-
tions describing the space-time evolution of dusty plasma of the noble
gases in a track of fission fragments is derived. The model includes the
space-time evolutionary equations for electron velocity distribution func-
tion, concentration both various gaseous and dusty component of plasma
and Poisson equation for the electric field. The method of the solution and
algorithm for parallel calculations of rigid differential equations system de-
scribing kinetic processes in the fission fragments track in gaseous plasma
with nanoclasters is developed. The program complex for mathematical
simulation was developed.

The track structure effects for a space-time evolution of fission fragment
excited dusty argon plasma and data about of a space-time fluctuations
both concentration of various component of plasma and charge distribution
on dusty particles and electric field strength were obtained by the methods
of numerical simulation.
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STATIONARY PRE-BREAKDOWN VOLT-AMPERE
CHARACTERISTICS OF WEAKLY-IONIZED MEDIUMS

Apfelbaum M.S.∗, Deputatova L.V., Pecherkin V.Ya.,
Senkevich O.A., Vasilyak L.M., Vladimirov V.I.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*msa@ihed.ras.ru

For the first time discrepancies from the Ohm Law for weakly ionized
mediums in pre-breakdown stationary electric fields of the plane capac-
itor have been experimentally revealed by Poole [1]. Frenkel [2] showed
theoretically the exponential growth of a conductivity of the mediums dis-
cussed with an increase of the field intensity module using the Arrhenius
type equation for dependence of a volume ionization velocity on temper-
ature. It has been shown [3] that for application of the Frenkel formula
both for isothermal and non-isothermal regimes it is sufficiently to have
a fulfillment of the quasi-neutrality of the mediums in the weak and pre-
breakdown electric fields. In this case in the isothermal regimes for the
plane high-voltage capacitor the Frenkel exponential volt-ampere charac-
teristic that is proved by experiments follows from the law of the charge
conservation. In the case of a spherical capacitor the much more com-
plicated ordinary differential equation of the first order to determine a
steady-state distribution of the electric field potential in the interelectrode
gap has been obtained. From the analytical solution that we obtained in
[4] a linearity of the volt-ampere characteristic for the weak fields and its
squareness in the prebreakdown fields follow. These facts are in an agree-
ment with the experimental results of different authors. In the case of
the cylindrical high-voltage capacitor the similar problem converges to the
nonintegrable analytical problem. We developed an algorithm of a numer-
ical integration. The results of the calculation of stationary volt-ampere
characteristics using this algorithm approved a linearity of these character-
istics in the weak fields and the squareness in the non-uniform prebreak-
down fields for the case of the cylindrical symmetry. The experimental
verification of the solution obtained was performed. The experiment was
made in the cylindrical cell with a 49 mm diameter. The 0.1 mm diameter
wire was stretched along the cell axis. The potential that was positive in
relation to a wall was applied to the wire. The volt-ampere characteristic
obtained is quite well described by the received numerical solution.

1. Philosophical. Magazine. 1916. S. 6. V. 2. No. 187. P. 112.
2. Frenkel Ya.I. JETP. 1938. V. 8. No. 12. P. 1291.
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3. Apfelbsaum M.S. Combustion, Explosion and Shock Waves. 1988. No. 2.
P. 60.

4. Apfelbsaum M.S. Electrochemical. 1986. No. 11. P. 1463.

EXPERIMENTAL RESEARCH OF DUSTY PLASMA
STRUCTURES UNDER THE INFLUENCE
OF NANOSECOND ELECTRIC PULSES

Fatkullin D.A.∗, Molotkov V.I., Naumkin V.N.,
Pecherkin V.Ya., Polyakov D.N., Vasilyak L.M.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*dmtr.fatkullin@gmail.com

Within researching processes of appearance of ordered structures and
phase transitions in non-ideal dusty plasma the behavior of dust structures
under the influence of nanosecond electric pulses in the DC glow discharge
has been studied. The search of resonance effects, stabilization and pre-
cipitation of dust structures is carried out. Experiments of influence by
nanosecond electric pulses with frequencies from 4 to 300 Hz were car-
ried out. Basing on the analysis of the particle fluctuation amplitude the
resonant frequency of 7.1 Hz was found out. The investigation of mecha-
nism of particles fluctuations was of great interest. It was discovered that
nanosecond impulses change the background plasma near the particle, and
don’t get an impact on the displacement of particles. In our previous ex-
periments with the RF discharge a stabilization of particles was observed
at a pulsed repetition frequency of 16 Hz. The similar experiment has
been made in the DC glow discharge. The stabilization of self-excited
fluctuations and waves was observed at frequency of pulses of 200 Hz.
Such behavior of particles happens because the imposing of the capaci-
tor nanosecond discharge forms an additional local ionization of plasma
and artificial striation in which the dust cloud is stabilized. The further
increase of a repetition frequency of nanosecond pulses caused the effect
of precipitation of the particles. It was caused by the dusty plasma trap
destruction. The resonant frequency for a dust structure in the glow dis-
charge was discovered experimentally. The effect of stabilization of dusty
plasma structure was found out. The frequency at which a stabilization
of the dust structure is fixed was defined. The method of separation of
particles was offered.

1. Vasilyak L. M.,Vetchinin S. P., Obvivalneva A. A.,Polyakov D. N. Parametric
Excitation and Stabilization of Dust Structures in Glow Discharge under the
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Action of Nanosecond Electric Pulses//Technical Physics Letters, 2007, V. 33.
No. 2. P. 135–138.

INVESTIGATION OF TRAP‘S PARAMETERS IN DC
GLOW DISCHARGE BY MEANS OF OPTICAL METHODS

Bukharin M.A.∗, Zobnin A.V.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*bukharinmikhail@gmail.com

Dust structures are often observed and investigated levitating in the
striations of a dc glow discharge, which are usually produced by step change
of discharge‘s tube diameter. The investigation of striations by means of
Langmuir probe is difficult due to high disturbances. Optical methods of
research, such as laser spectroscopy by means of tunable diode laser and
absorption of intrinsic emission, give accurate parameters of the trap, for
instance low concentration of metastable atoms and their temperature.
Such important parameters for discharge‘s simulation are obtained and
discussed in this article.

1. Zobnin A. V. // High Temperature 2009. V. 47.No. 6. P. 803–810.
2. Do H. T., Kersten H., Hippler R. // New Journal of Physics

DUSTY PLASMA INSTABILITIES IN CRYOGENIC DC
DISCHARGE

Alyapyshev M.M.∗, Vasiliev M.M., Antipov S.N., Petrov O.F.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*maxalyapyshev@yandex.ru

The experimental research was carried out on the basis of setup of a
glow direct current discharge. Different types of dusty plasma instabil-
ities were observed (self-excited oscillations, vortices and complex oscil-
lations). Conditions of initiation instabilities were determined. Different
parameters, like discharge current, gas pressure, particle concentration and
gas temperature were varied in a wide range. Using special program co-
ordinates of dusty particles were obtained after processing video data.
Structure and dynamical characteristics of dusty plasma structures were
obtained. Dependence between interparticle distance in different parts of
dusty structure and different parameters of glow discharge was measured.
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Besides, dependence between frequencies of oscillations and the gas pres-
sure for structures with self-excited oscillations was presented. Density
wave front speed was estimated.

During the experiments influence of gas temperature on the dusty
plasma instabilities was investigated. Temperature was varied from the
room temperature to the temperature of liquid nitrogen (77.4 K). The
main result consists in decreasing of self-excited oscillation frequency with
the decreasing of gas temperature. It seems that decreasing of gas temper-
ature could lead to damping of self-excited oscillations. The profile of an
average kinetic energy and a profile of concentration for dusty structures
with vortices were calculated. To explain the mechanism of an instability
initiation the theoretical model based on existence of a radial charge gradi-
ent of dust particles was used. Using experimental data some estimations
of this charge gradient were done.

DUST PARTICLES INFLUENCE ON CRYOGENIC
PLASMA OF GLOW DISCHARGE IN NEON

Polyakov D.N.∗, Vasilyak L.M., Shumova V.V., Fortov V.E.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*cryolab@ihed.ras.ru

The experimental study of influence of dust particles on parameters
of positive column of glow discharge in neon at cryogenic temperature is
presented. Melamine formaldehyde particles of 4.14 µm diameter were
introduced in discharge maintained at liquid nitrogen temperature in the
discharge tube of 16.5 mm i.d. cooled in optical cryostat. The neon pres-
sure range was 0.14–1.4 torr, measured at room temperature.

The optical images of dust structures, current-voltage characteristics of
positive column of discharge and temperature of discharge tube wall were
registered. The character of dust particles influence on plasma parameters
and change of dust cloud shape versus discharge current are similar to
those at room temperature [1]. Nevertheless, unlike experiments at room
temperature, the dust structures with central zone free of particles were
not registered in cryogenic plasma at the same currents. The dependence
of distance between particles versus discharge current at cryogenic temper-
atures is absent. Cooling of gas was followed by initiation of longitudinal
oscillations of dust particles and increase of particles density in dust struc-
ture. The discharge with dust particles was ignited at current of 2 mA,
after that current was increased up to 3 mA and then diminished back to 2
mA. As a result, some part of dust particles precipitated from dust cloud.
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Finally, the lower voltage of the positive column was observed, which was
due to the lower losses of plasma electrons on dust particles. The number
of particles confined in discharge decreased with current due to the ther-
mophoretic force action, which push particles out of the electrostatic trap
formed by strata, towards the wall of the discharge tube [1].

1. Vasilyak L. M. , Vetchinin S. P., Polyakov D. N., Fortov V. E. // JETP. 2005.
V. 100. P. 1029.

STUDY OF GLOW DISCHARGE POSITIVE COLUMN
WITH DUST PARTICLES

Shumova V.V.∗, Polyakov D.N., Vasilyak L.M., Fortov V.E.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*shumova@ihed.ras.ru

Experimental and numerical study of positive column of glow discharge
with dispersed particles was motivated by the need to simulate plasma
parameters and electric field configuration changes induced by cloud of
particles. Dust clouds of micron size particles were developed and studied
in the positive column of a glow discharge in air at pressure of 0.1–0.6 torr
and discharge current of 0.1–3 mA. For simulations the numerical model
of influence of dust cloud with the specified geometric parameters on gas
discharge, represented in details in [1], was applied. Plasma of positive col-
umn and dust component were described in terms of diffusion model and
OML approximation correspondingly. The distribution of dust particles
in discharge was simulated by a blurred step function with size and con-
centration independent of discharge current and gas pressure. The radial
distributions of plasma components calculated for different values of parti-
cle concentration, discharge current and gas pressure, reflect the change of
electric field in presence of dust cloud. When concentration of particles at-
tains sufficient value, the efficiency of particle surface absorption becomes
comparable with diffusive losses of electrons on walls of discharge tube
leading to the situation when the electron concentration on outer face of
dust cloud becomes higher than in the center of discharge tube. At some
critical concentration of dust particles, the radial electric field changes its
direction towards the axis of the tube in some region inside the dust cloud.
Experimentally measured and simulated current-voltage characteristics of
discharge with and without dust component show the increase of the posi-
tive column electric field strength in the presence of dust particles and the
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higher stability of discharge against disturbing action of dust particles at
high currents.

1. Polyakov D. N., Shumova V. V., Vasilyak L. M. and Fortov V. E. // Phys.
Scr. 2010 V. 82. No. 10. 055501.

FACTORS OF LOW TEMPERATURE NON-THERMAL
ATMOSPHERIC PLASMA INFLUENCE ON THE

BIOLOGICAL OBJECTS

Vasiliev M.M.∗1, Alyapyshev M.M.1, Ermolaeva S.A.2,
Sysolyatina E.V.2, Chernukha M.Yu.2, Mukhachev A.Ya.2,

Shaginyan I.A.2, Petrov O.F.1, Grigoriev A.I.3,
Naroditskiy B.S.2, Fortov V.E.1, Gintsburg A.L.2, Morfill G.E.4

1JIHT RAS, Moscow, Russia, 2GRIEM RAMS, Moscow, Russia,
3IMBP RAS, Moscow, Russia, 4MPE, Garching, Germany

*mixxy@mail.ru

For the investigations of low temperature non-thermal atmospheric
plasma flow influence on the biological objects, diagnostics of the plasma
torch was carried out. Influence of plasma flow on bacteria was investi-
gated in vitro. Main factors influencing on the biological objects are active
radicals and oxides (O3, OH, NO et al.), UV radiation, electrons and ions,
heated gas flow.

Spectral diagnostics of low temperature atmospheric plasma was car-
ried out and radiation spectrums of near-electrode region of plasma were
obtained. There were detected emission spectra lines, such as N2, Ar, OH,
O2, NO. To research a contribution to a medical effect of UV radiation
number of experiments with special quartz-crystal filters was carried out.
Using quartz-crystal filters made it possible to eliminate all main influ-
ences except UV radiation effect. Spectrophotometric methods based on
measuring and analysis of absorbance and transmission spectrums were
used to measure optical density and transmission coefficient of filters. It
turned out that plasma flow influence on bacteria in vitro without any
filters led to a high decontamination effect. The efficiency of agar surface
decontamination after 2 minutes exposition ranged between 97.2–99.2%
for Pseudomonas aeruginosa and 71.0–99.4% of Staphylococcus aureus in
dependence on a strain. The effectiveness of decontamination was rose
when exposition time was increased, thus after 5 minutes exposition the
effectiveness was 100% for P. aeruginosa and 71.0- 99.4% for S. aureus,
that depended on a strain.
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It turned out that plasma flow influence on bacteria in vitro with using
quartz-crystal filters led to decreasing of the effectiveness of the decon-
tamination by tenfold and more. Thus, o low temperature non-thermal
atmospheric plasma flow influence demonstrated a significant bactericidal
effect against opportunistic pathogens while a relative contribution of UV
was less than 10%.

EFFECTIVENESS OF NONTHERMAL PLASMA
AGAINST INTRACELLULAR BACTERIA: A NOVEL

SPHERE OF APPLICATION?

Ermolaeva S.A.∗1, Zigangirova N.E.1, Kolkova N.I.1,
Sysolyatina E.V.1, Bortsov P.V.1, Vasiliev M.M.2,

Petrov O.F.2, Grigoriev A.I.3, Fortov V.E.2, Morfill G.E.4,
Naroditskiy B.S.1, Gintsburg A.L.1

1GRIEM RAMS, Moscow, Russia, 2JIHT RAS, Moscow, Russia,
3IMBP RAS, Moscow, Russia, 4MPE, Garching, Germany

*sveta@ermolaeva.msk.su

Nonthermal plasma was shown to be bactericidal for Gram-positive
and Gram-negative bacteria. The sphere of plasma applications would
further increase if its bactericidal effect spreads to intracellular bacteria.
Intracellular pathogens are common causative agents of local infections
of mucous surfaces and members of wound polymicrobial communities.
Gram-negative bacteria of the family Chlamydophilia are obligate intra-
cellular pathogens and opportunistic pathogens in chronic skin ulcers and
other inflammatory skin conditions. All experiments were performed with
argon plasma produced by the MicroPlaSter device. A bactericidal effect
of nonthermal plasma was studied at major stages of the chlamydiae life-
cycle including infectious extracellular elementary bodies (EBs) in water
suspension; EBs attached to the cell surface during the process internal-
ization into the cells; actively multiplying intracellular bacteria (reticulate
bodies, RBs) that form in 24 h after infection; intracellular EBs formed in
infected cells in 48 h after infection of the McCoy cells.

Obtained results demonstrated that both extracellular and intracellular
Chlamydia forms are highly sensitive to plasma treatment. About 0.01%
bacteria survived treatment. The noticeable effect of plasma treatments on
intracellular bacteria raised the question concerning susceptibility of host
eukaryotic cells to argon plasma. In 24 h after 2 minutes treatment, about
35% drop in the amount of viable epithelial McCoy cells was observed in
regarding to control cells. There was no difference in viability between in-
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fected and non-infected cells. Thus, plasma might effective in elimination
of intracellular bacteria. Upon development of endoscopic plasma sources,
this might spread plasma applications in medicine up to treatment of uro-
genital and pulmonary infections.

THE STUDY OF NON-THERMAL ARGON PLASMA
IN DIFFERENT BIOLOGICAL MODELS

Sysolyatina E.V.∗1, Varfolomeev A.F.1, Ermolaeva S.A.1,
Chernukha M.Yu.1, Yurov D.S.1, Vasiliev M.M.2,

Kaminskaya A.A.3, Moisenovich M.M.3, Romanova Y.M.1,
Murashev A.N.4, Selezneva I.I.5, Tetsuji Sh.6, Shaginyan I.A.1,

Petrov O.F.2, Mayevsky E.I.5, Fortov V.E.2, Morfill G.E.6,
Naroditskiy B.S.1, Gintsburg A.L.1

1GRIEM RAMS, Moscow, Russia, 2JIHT RAS, Moscow, Russia,
3MSU, Moscow, Russia, 4SOIBC RAS, Puschino, Russia,

5ITEB RAS, Puschino, Russia, 6MPE, Garching, Germany
*demiurg 84@mail.ru

Non-thermal (low-temperature) physical plasma is under intensive
study as an alternative approach to control superficial wound and skin
infections when the effectiveness of chemical agents is weak due to natu-
ral pathogen or biofilm resistance. The purpose of this study was to test
the bactericidal effects against pathogenic bacteria in different biological
models. Overall, Gram-negative bacteria were more susceptible to plasma
treatment than Gram-positive bacteria. For the Gram-negative bacteria
Pseudomonas aeruginosa, Burkholderia cenocepacia and Escherichia coli,
there were no survivors among the initial 105 c.f.u. after a 5 min plasma
treatment. The susceptibility of Gram-positive bacteria was species- and
strain-specific. Streptococcus pyogenes was the most resistant. Staphylo-
coccus aureus had a strain-dependent resistance with 0 and 10% survival
from 105 c.f.u. of the Sa 78 and ATCC 6538 strains, respectively. S. epi-
dermidis and Enterococcus faecium had medium resistance. Non-ionized
argon gas was not bactericidal. Biofilms partly protected bacteria, with
the efficiency of protection dependent on biofilm thickness. Bacteria in
deeper biofilm layers survived better after the plasma treatment. A rat
model of a superficial slash wound infected with P. aeruginosa and the
plasma-sensitive Staphylococcus aureus strain Sa 78 was used to assess
the efficiency of argon plasma treatment. A 10 min treatment significantly
reduced bacterial loads on the wound surface. A 5-day course of daily
plasma treatments eliminated P. aeruginosa from the plasma-treated ani-
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mals 2 days earlier than from the control ones. A statistically significant
increase in the rate of wound closure was observed in plasma-treated an-
imals after the third day of the course. Wound healing in plasma-treated
animals slowed down after the course had been completed. Overall, the
results show considerable potential for non-thermal argon plasma in elim-
inating pathogenic bacteria from biofilms and wound surfaces.

GAS HEATING BY ACOUSTIC WAVES IN HIGH
PRESSURE MEGAAMPERE DISCHARGES

Pinchuk M.E.∗, Bogomaz A.A., Budin A.V., Losev S.Yu.,
Pozubenkov A.A., Rutberg Ph.G.

IEE RAS, Saint-Petersburg, Russia
*pinchme@mail.ru

Earlier analysis of soft X-ray intensity oscillations in the discharges
with the initial hydrogen pressures of 5–7 MPa showed that it could be
caused by periodic changes in the diameter of the discharge channel [1]. In
continuation of these studies the diameter of the current zone was defined.
The experimental changes in the diameter correspond to the calculated
estimations. It was established that the oscillation period is proportional
to the square root of the atomic number of the initiating wire material.
This fact is an argument that the diameter variations of the discharge
channel with the metal vapors are associated with aligned magnetic and
gaskinetic pressure.

In go over to the initial pressure of 80–160 MPa, which are created by
adiabatic compression [2], there are the amplitude of acoustic pressure on
the discharge chamber wall increasing and the growth of voltage fluctu-
ations in the discharge simultaneous with it. The amplitude of pressure
fluctuations at the wall reaches 150 MPa and voltage jump is of ∼ 3 kV.
According to estimations, it is correspond to the discharge channel radius
changing from 0.35 cm to 0.20 cm. This oscillations are several times more
then at an initial pressure of 5–35 MPa.

Estimations of channel parameters by its conductivity and pressure
for the copper plasma at a current amplitude of 500 kA and an initial
pressure of hydrogen in the chamber 110 MPa give T ∼ 1.0 × 105 K;
ni ∼ 2 × 1020 cm−3 and the average ion charge z = 2.6. Power balance
for the initial pressure of 80–160 MPa at the time of maximum discharge
current shows that about half embedded electrical power in the channel
goes into heating the gas in the chamber by acoustic waves. The work
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ECTON MECHANISM OF UNIPOLAR ARCING
AT A NANOSTRUCTURED FIRST WALL UNDER

ELM-PLASMA POWER LOAD

Barengolts S.A.1, Mesyats G.A.2, Tsventoukh M.M.∗2

1GPI RAS, 2LPI RAS, Moscow, Russia
*elley@list.ru

The recent experiments on initiation of a unipolar arc at a tungsten sur-
face with nanostructure under the action of the ELM (edge localized mode)
power load [1, 2] are considered in frames of the ecton model [3]. The power
load of about 1 MW/cm2 produced by a laser pulse (0.6 ms, 5 MJ/m2)
corresponds to the ELM type-I. The net-like fiber-form nanostructure of
a few microns thickness was formed at a tungsten plate by a He-plasma
action at a NAGDIS-II linear device (Te ∼ 6 eV and npl ∼ 2 · 1013 cm−3).
The surface temperature is about 1900 K. The action of a laser pulse on the
nanostructured surface lead to the prompt, stable unipolar arc ignition.

We have shown that the ignition of a unipolar arc represent itself the
initiation of explosive emission centers at the surface and the nanosecond
emissive pulses—ectons, similarly to the vacuum arc. The arcs sustainment
is the continuous initiation of a new explosive emission center leading to the
consequence of the emission pulses—ectons. This initiation is provided by
an intense explosive-plasma (1020 cm−3, 2 eV) interaction with the surface.
This is the reason for the formation of numerous microcraters, that were
observed in all experiments on unipolar arcs.

The arc burning duration depends on the initiation condition—the
more the total current, and hence the number of a explosive emission center
functioning simultaneously, the longer the arc life time. It is known that
the ectons arise mainly at microprotrusions and impurities present on the
electrode surface. The cleaner and smoother the surface, the greater the
energy necessary for the initiation of an arc and the worse the conditions
for its self-sustainment.

188



The agreement between the experimental data and the model predic-
tions testifies, in our opinion, to the key part of ecton processes in the
phenomenon of unipolar arcing.

1. S. Kajita, S. Takamura, and N. Ohno 2009 Nucl. Fusion 49 032002
2. S. Kajita, N. Ohno, S. Takamura, and Yo. Tsuji 2009 Phys. Lett. A 373

4273
3. S.A. Barengolts, G.A. Mesyats and M.M. Tsventoukh 2010 Nucl. Fusion 50

125004

PARTICLE KINETICS TRACING AT A SPECIFIED
EXTERNAL FIELDS AND COLLISIONS

Tsventoukh M.M.∗1, Barengolts S.A.2

1LPI RAS, 2GPI RAS, Moscow, Russia
*elley@list.ru

Multipurpose numerical algorithm for particle kinetics analyzing at a
given external field and plasma and neutral gas density distribution was
designed. Such type of numerical analysis of “exact” solution of parti-
cle motion equation is of substantial interest for various plasma physics
phenomena: for example—acceleration of electrons in runaway regime in
plasmas and pulsed electrical discharges; particles drift trajectories at non-
adiabatic regions near field nulls in magnetic confinement systems stabi-
lized by a strong field lines curvature (plasma compressibility); motion of
electrons in dense plasmas expanding across a magnetic field, etc.

Magnetic field geometry is given by a circular current rings array ar-
bitrarily arranged. Special interpolation procedure is applied for field cal-
culation acceleration. The inaccuracy of interpolation method is less than
10−5–10−4 from the Biot-Savart law.

The collision processes are taken into account by a continuous decel-
erating force, which is most adequate for plasma-collisions with prevailing
of low-angle scattering. The elastic scattering is taken into account as
diffusion by the transverse velocities in the phase space.

The work was supported by RFBR Grant 10–08–01249.
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EXPERIMENTAL RESEARCH OF ELECTRIC ARC
IN PLASMA TORCH WITH SECTIONED ANODE

Merkulov V.V.∗1, Glazkov V.V.1, Sinkevich O.A.1,
Spektor N.O.2

1MPEI (TU), 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*vmerkulov@inbox.ru

Experimental investigations were performed on test facility consisted
of plasma generator with cylindrical sectioned output electrode (anode),
electric feed system, water cooling system and gas-dynamic circuit with
heat exchanger and exhaust ventilation [1, 2].

Nitrogen was used as orifice gas. Experiments were performed for dif-
ferent gas flow rates (1, 1.5 and 2 gr/sec) and electric current nominal
values (125–300 A). Arc voltage drop and electric current through each
section was measured during experiment. Magnitude of time step was
11microseconds.

In addition approximate values of electric field intensity were calcu-
lated. On figure 2 electric field intensity for different regimes is repre-
sented. Obtained results have good agreement with experimental data of
other authors [3].

1. Isakaev E. Kh., Sinkevich O. A. et al. // High Temperature. 2010. V. 48,
No. 1. P. 105.

2. Isakaev E. Kh., Sinkevich O. A., Tyuftyaev A. S. et al. // High Temperature.
2010. V. 48, No. 6. P. 816.

3. Zhukov M. Ph. Low temperature plasma. V. 17. Electroarc thermal plasma
generator. Novosibirsk: Nauka, 1999 [in Russian].
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THE HIGH-CURRENT ARC DISCARGE
IN TRANSFORMER OIL

Daryan L.A.1, Kozlov A.V.2, Luzganov S.N.2,
Povareshkin M.N.2, Polistchook V.P.2, Shurupov A.V.∗2,

Shurupova N.P.2

1OJSC FGC UES, 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*shurupov@fites.ru

Results of experimental researches of the pulse arc discharge at duration
of burning of 3–20 ms and the maximal current up to 50 kA are presented.
These conditions are characteristic for an initial stage of the discharge
arising in the high-voltage oil-filled electrotechnical equipment as a result
of internal short circuit.

Experiments were spent in the discharge chamber with total volume
of 61 l. The volume of oil was 35 l and the remaining volume was filled
with nitrogen at atmospheric pressure. The discharge was arisen at electric
explosion of a copper wire with diameter of 0.1 mm, connecting parallel
electrodes with diameter of 15–24 mm. The distance between electrodes
was changed from 20 to 48 mm. The released energy in the arc discharge
reached about 100 kJ. The diagnostic system included measurement of a
current and a voltage of the discharge, pressure in oil and in nitrogen. The
video shooting with a speed up to 1200 frames per second of development
of the discharge and liquid-gas surface was spent. Propagation of the
discharge to oil was registered by means of potential probes.

The maximal pressure in the liquids reached about 2 MPa. It has been
measured on distance of 0.2 m from area of burning of the discharge. This
pressure increased with the rate about 1 MPa/msec. Characteristic value
of electric field strength in an arc column was about 0.2 kV/cm. Gas
producing factor in an arc was about 110 l/MJ. The composition of the
gases which have occurred due to oil decomposition in the arc discharge
was defined. Estimations of plasma parameters in extending gas-vapor
bubble are presented. It was shown, that characteristic value of pressure
of plasma was about 10 MPa.
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NANOSECOND HIGH-VOLTAGE DISCHARGE
IN NON-HOMOGENEOUS GAS

Shurupov M.A.∗, Leonov S.B.

JIHT RAS, Moscow, Russia
*shurupov.ma@mail.ru

High-speed mixing of gases at injection fuel into oxidant is one of the
actual problems of plasma-assisted combustion. Submicrosecond filament
discharge can be used to initiate turbulent gas motion and vorticity to solve
this problem. Thereby studying of the geometrical form and localization
of impulse submicrosecond discharge closely to the boundary of two gases
becomes actual.

One of the feature of this discharge is high level of energy deposition
density. Typical discharge parameters are as follows, discharge current
I = 1–3 kA, energy release E = 1–3 J, duration t = 30–100 ns. These
experiments revealed interesting effect: the discharge tend to propagate
along the boundary flow-jet. The particular detailed mechanism of this
effect is not clear now. Study of localization of pulse discharge closely to
the boundary of two gases was fulfilled to clarify the mechanism of this
effect. Experimental scheme allows the visualization of streamer phase of
discharge propagation by gas-dynamics disturbances that are caused by
streamer channels.

Series of experiments with the different electrodes configurations were
done. Discharge propagates precisely along the boundary in case of setting
both electrodes at the jet border. The discharge channel becomes straight
in this configuration in opposition to similar configuration without jet.
In case of discharge propagation along the border electrical characteristic
of discharge (energy deposition, breakdowns voltage, channel resistance)
are close to such characteristics in still air. Electrical measurements are
supposed to give qualitative information about discharge channel gas com-
position.

1. S. Leonov, D. Yarantsev, and Y. Isaenkov, AIAA Paper 2005–0159 (2005).
2. S.B. Leonov, Y.I. Isaenkov, A.A. Firsov, S.L. Nothnagel, S.F. Gimelshein,

and M.N. Shneider, Paper AAIA-2010–259 (2010).
3. M.N. Shneider, S.B Leonov, Y.I. Isaenkov, S.L. Nothnagel, and S.F.

Gimelshein, AIAA Paper 2009–691 (2009).
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REP-RATED Ar-Xe-LASER PUMPED BY A
NON-SELF-SUSTAINED DISCHARGE IN GAS FLOW

Kuznetsov D.L.∗, Surkov Yu.S., Uvarin V.V., Filatov I.E.

IEP UB RAS, Ekaterinburg, Russia
*kdl@iep.uran.ru

Effective lasing in Ar-Xe-mixtures pumped by rep-rated electron beams
and discharges is connected with certain difficulties. The experiments [1]
and [2] showed that limitation of lasing power at wavelength of 1.73 mi-
crometer during rep-rated pumping of Ar-Xe-laser is explained by heating
of working gas mixture. Our device used in [2] has allowed us to cool
gas mixture during rep-rated pumping and to obtain higher average lasing
power.

In the experiments an electron beam and non-self-sustained discharge
initiated by electron beam in gas mixture Ar:Xe=200:1 at an atmospheric
pressure have the following parameters: energy of beam electrons up to
170 keV, beam current up to 24 A, beam half-height pulse duration 7 ns,
beam cross-section 20 cm per 3 cm, voltage at the discharge gap 10 kV,
discharge current up to 1100 A, discharge half-height pulse duration 110
ns, electron beam and discharge pulse repetition rate up to 50 Hz. The
installation provides an effective cooling of the gas mixture in close cycle
by a liquid nitrogen during rep-rated pumping.

Experiments without circulation of gas mixture showed that already
with a pulse repetition rate of 1 Hz not an increase, but a sharp decrease
in both the energy of separate laser pulse and the average lasing power
was observed. A gradual increase in temperature of the gas mixture was
observed too.

During experiments with various speeds of the circulation of the gas
mixture it was explained that an increase in the speed of the circulation
leads to an increase in the linear section of the dependence of the average
power of generation on the pulse repetition rate and to a considerable
increase in the values of the average power of laser radiation. Maximum
average power of lasing (55 mW) was reached during the pumping with a
pulse repetition rate of 10 Hz and with the speed of circulation 1 m/s.

The work was supported by RFBR (project No. 08–08–00505a).

1. Gimatdinov V. R., Kuznetsov D. L., Novoselov Yu. N. et al. // Pis’ma v
Zhurnal Tekhnicheskoi Fiziki. 2004. V. 30. No. 2. P. 66. (In russian).
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INVESTIGATION OF THE AIRFLOW INDUCED BY
DIELECTRIC BARRIER DISCHARGE IN QUIESCENT AIR

Agibalova S.A.∗1, Saveliev A.S.1, Golub V.V.2

1MIPT, Dolgoprudny, 2JIHT RAS, Moscow, Russia
*Sunlight asa@mail.ru

Nowadays the dielectric barrier discharge (DBD) [1] has many applica-
tions, for example in ozone producing devices, in plasma aerodynamics, in
vortex generators and as pressure sensor. Very promising is its application
in flow control devices near the surface of an aircraft [2], particularly to
prevent flow separation. There is additional flow weakly ionized air when
voltage is applied. Nowadays the dependence between the airflow velocity
and amplitude of applied voltage is well studied in stationary case. But
the gas-dynamic processes occurring at the initial time after energizing the
DBD-discharger (or actuator) are not investigated to the end.

The experimental investigation of dielectric barrier discharge was pre-
sented in this work. One of the goals of this experimental work was the
visualization of the gas-dynamics structures, created by asymmetric DBD.
The initiation of DBD in quiescent air was visualized by two main di-
agnostic techniques. The first is schlieren and second technique is the
particle image velocimetry (PIV). Visualization of air flow near the place
of initiation of the discharge was carried out. The structure of vortex
flow in steady and unsteady flow of air was considered. With the help of
schlieren and PIV methods the velocity of the vortices was measured. A
comparison of PIV-measurements based on the method of particles, and
high-speed schlieren visualization was made. A linear dependence of the
average current consumption during initiation into the air from the volt-
age amplitude was obtained. During the process of measurement of the
velocity distribution in the main vortices in the nonstationary case, it was
found that there is a secondary vortex near the edge of the external elec-
trode. For the dynamical properties of vortices to be described the time
dependence of the vorticity was experimentally obtained. The experiment
showed that the magnitude of vorticity near the edge of the outer electrode
in magnitude coincides with the vorticity core of the vortex, but opposite
direction.
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STABILIZATION OF LAMINAR METHANE-AIR FLAME
BY NANOSECOND DISCHARGE

Sivkova E.E.

JIHT RAS, Moscow, Russia
sivkovae@gmail.com

An influence of plasma of nanosecond discharge on characteristics of
laminar methane-air flame is theoretically studied. The premixed flame
model solves a set of the basic differential equations which describe dynam-
ics of a flame, using implicit final methods of separation. This model is ap-
plied to determine the characteristic flame velocity at the specified pressure
and initial temperature. In this case there are no heat losses (by defini-
tion), and thus temperatures could be calculated from the energy equation.
A flame velocity depends partially on heat transport and temperature dis-
tribution. The reactor model is based on the numerical solution of the
Boltzmann‘s kinetic equation for distribution function for electrons energy
in low-temperature plasma, on determination of the electronically-excited
reaction rate constants and on calculation of drift electron speed, average
electron energy, the electron diffusion constant, etc. Mixture content in
plasma changes according to chemical and vibrational kinetics. The mech-
anism of methane combustion is selected [1]. The results of calculations
have confirmed experimental data [2], [3] where plasma partially converts
fuel in after-discharge zone to incomplete combustion products CO, H2,
CH2O, C2H4O, C2H6, H2O. An influence of the certain reactive species,
yielded as a result of plasma influence, on a flame and impact of nanosec-
ond discharge on premixed laminar methane-air flame are considered. It
is established that the effect of heat release in the reactions of conversion
has more influence on a flame velocity than chemical activating; at low
initial temperatures (T < 700 K) plasma influence brings the same effect
for flame velocity as thermal heating.

1. Smith G. P., Golden D. M., Frenklach M., Moriarty N. W., Eiteneer B., Gold-
enberg M., Bowman C. T., Hanson R. K., Song S., Gardiner W. C., Lissanski
V. V., Qin Z. // GRI-Mech 3.0.
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STRUCTURE OF AMORPHOUS CARBON PRODUCED
BY HIGH-VOLTAGE ELECTRIC DISCHARGE

TECHNOLOGY IN ORGANIC LIQUIDS

Rud A.D.∗1, Ivaschuk L.I.1, Kuskova N.I.2, Tsolin P.L.2,
Kiryan I.M.1, Zelinskaya G.M.1, Biliy N.M.3

1IMP NASU, Kyiv, 2IPRE NASU, Nikolaev, 3KNU, Kyiv, Ukraine
*rud@imp.kiev.ua

New high-energy electric discharge technologies for production of car-
bon nanomaterials, containing fullerene-like clusters of the C60–C70 type,
nanotubes, nanodiamonds and amorphous carbon (AC), using the methods
of electrical explosion of graphite rods and electric breakdown of organic
liquids (EBOL) are elaborated [1, 2]. The EBOL technology gives an op-
portunity to produce an AC in amounts required for industrial application.

The structure of the synthesized from different organic liquids (ben-
zene, hexane, cyclohexane, etc.) carbon powders is studied by the electron
microscopy, Raman spectroscopy and X-ray analysis. Raman spectra are
typical to AC materials and they are characterized by a large intensity ratio
ID/IG (∼ 0.9), what indicates on significant structural disorder. The syn-
thesized AC powders possess a complex hierarchical structure with a size
of individual components of the order of 30–50 nm and specific surface area
of ∼ 150 m2/g. It is found, the Raman spectra of AC produced from cyclo-
hexane (C6H12) are similar that of nanodiamonds. This fact testifies to the
diamond-like type of short-range order, what was confirmed by the RDF
calculations. We found that the type of short-range order of AC produced
by EBOL technology is primarily determined by the degree of hybridiza-
tion of carbon atoms in the molecule of the working liquid: in the case
of hydrocarbons with sp2-hybridization, AC have the graphite-like type of
short-range order, in the case of working liquid with sp3-hybridization—
diamond-like one. A structure of the organic molecule plays an important
role, because AC with predominance diamond-like type of short-range or-
der is synthesized only in the case of cyclohexane, a molecule which is
similar to a hexaatomic ring in the crystalline structure of diamond.
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REVERSE CROWN DISCHARGE IN AEROSOL MEDIUM
IN ELECTROFILTERS

Veremyev N.K.∗1, Veremyev K.N.1, Baranov S.E.1,
Sikorskiy V.I.1, Fofanov Y.A.2, Shemanin V.G.3

1SRC AVTEC, Novorossiysk, 2IAI RAS, Saint-Petersburg,
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Efficiency of the technological gases clearing from the solid particles
process depends on a regime of the high power supplies [1]. Sedimentation
of the solid particles with high specific electric resistance of ρ ≥ 108 Om·m,
leads to low charge providing layer formation on the gathering electrode.
This dust layer is the most difficultly caught because of the reverse crown
appearance [2]. The negative charge was collected on this layer surface. At
the critical potential value achievement in this layer the micro breakdowns
arise at this layer accompanied by the positive ions emission into the inter
electrode space. This phenomenon has got the name “reverse crown” [1],
which sharply reduces overall performance of the real electrofilter. The
experiments for the size and sign of the ionic stream in the interelectrode
space measurement for the determination of the reverse crown quantitative
influence on the processes in the electrofilter at the high specific electric
resistance particles clearing have been made. The experimental layout
has constructed with the sensitive element which has been connected to
the mass measuring instrument. All of the experiments has been fulfilled
during the reverse crown in the interelectrode space and it have been stated
that It depends on physical and chemical particles flow properties and the
efficiency of the gases clearing decreases in the interelectrode space by the
ions of both signs.

It is necessary to reduce the reverse crown power for the degree of
gases clearing increasing, for example, by changing the form of a wave of
supplied power—through one period power, a pulse power, a sign-variable
power.
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TWO STEPS BREAKER WITH FORCED SWITCHING
AS OF GIGAWATT TECHNOLOGY

Egorov O.G.
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Modern of electric brake systems have widely characteristics as of cur-
rent, voltage, power and time of acting. Commutation equipment is used
in electrical networks of AC and DC. At megawatt power, resource of
breaker is 10.000 acts of reliability switching. Therefore combination vac-
uum interrupter and vacuum switch as source pulsed power is often used
in industrial technologies [1–3].

With increase of power of breaker system, for example gigawatt level,
it resource is decreasing before 100 acts and less. The two steps breakers
based on ordinary circuit is not solving problem. It connected with initial
stages of breaker, as namely, arc is not moved until of little gap between
electrodes. It is cause of high erosion of electrodes, because in this moment
the through electrodes flowing full of current [4, 5].

To overcome of this problems is offered to consideration the two steps
opening switch based on forced transfer of current from first step to next
[6–8]. While through first step is flowing only 3–5% from full current but
opposite direction. It lets decrease erosion and time recovery of electrical
strength of gap. Thus it is decreased size of breaker, increase of resource
of more 10.000 acts of real switching off.

Offered technical solution lets to develop problems to connected with
gigawatt pulsed technology based on inductive storage energy such so mi-
crowave, ELM launch, pulsed radar, geophysical research, power lasers,
at al. The several features of parameters of breakers under application of
technology is offered in this paper.
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MANAGEMENT OF INTANGIBLE ASSETS
IN ESTABLISHMENTS OF THE RUSSIAN ACADEMY

OF SCIENCES

Petrovskiy V.P.

JIHT RAS, Moscow, Russia
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Management features of intangible assets created in scientific institu-
tions are analyzed at deducing on the market of innovative results of in-
tellectual activity, including in the form of uniform technologies. Main
objective of the management is to extract the maximum benefit from their
use for the organization and the motivation of scientists which are authors
of innovative works by intangible assets reduction. Utilitarian questions
of cession rights process on uniform technologies are considered at impor-
tant stages of application activity. Cost estimation method of the uniform
technology taking into account the object features, the brand of creator,
a stage of readiness for industrial use and market conditions of innovative
technologies is offered. It is shown that in some cases, the cost estimation
of results of intellectual activity define a mechanism of management and a
policy of scientific organizations concerning results of intellectual activity
and intangible assets.
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phone: +7(495)4859727, fax: +7(495)4859727,
v mendeleyev@list.ru

122. Merkulov Valeriy Victorovich, MPEI (TU), Moscow, Russia, phone:
+7(926)2559066, fax: +7(926)2559066, vmerkulov@inbox.ru

123. Mikushkin Anton Yuryevich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(903)9737520, fax: +7(495)4842138, notna17@yandex.ru

124. Milyavskiy Vladimir, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4832295, fax: +7(495)4857990, vlvm@ihed.ras.ru

125. Minakov Dmitry Vyacheslavovich, JIHT RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(962)9668335, fax: +7(962)9668335, minakovd@inbox.ru

126. Mintsev Victor Borisovich, IPCP RAS, Chernogolovka, Russia,
phone: +7(496)5224475, fax: +7(496)5224474, minvb@icp.ac.ru

127. Mitrofanov Alexandr Nikolaevich, JIHT RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(916)5012914, fax: +7(495)3886312,
mitrofanovan@gmail.com

128. Mufiaddin Noman Alexander Soloviev, JIHT RAS, Moscow,
Russia, phone: +7(905)5265846, fax: +7(905)5265846,
muf-and1@yandex.ru

129. Nemtsev Grigory Yevgenievich, SRC RF TRINITI, Troitsk, Russia,
phone: +7(495)3345308, fax: +7(495)3345776,
Grigoriy.Nemtsev@gmail.com

130. Nesterenko Alexey Olegovich, VNIIA, Moscow, Russia, phone:
+7(495)3214674, fax: +7(495)0000000, radamat@rambler.ru

131. Norman Genri Edgarovich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4858545, fax: +7(495)4857990, norman@ihed.ras.ru

132. Novikov Vladimir Grigorievich, KIAM RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(499)2507844, fax: +7(499)9720737, novikov@kiam.ru

133. Nurutdinov Rustem Maratovich, KPTI RAS, Kazan, Russia,
phone: +7(843)2319102, fax: +7(843)2725075, nurutdin@bk.ru

134. Orlov Nikolay Yurievich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4842456, fax: +7(495)4857990, nyuorlov@mail.ru
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135. Ostrik Afanasy Victorovich, IPCP RAS, Chernogolovka, Russia,
phone: +7(496)5249472, fax: +7(496)5249472, ostrik@ficp.ac.ru

136. Ovchinnikov Sergey Gennadievich, KIP SB RAS, Krasnoyarsk,
Russia, phone: +7(391)2432906, fax: +7(391)2438923,
sgo@iph.krasn.ru

137. Petrov Yuri Vasil’evich, ITP RAS, Chernogolovka, Russia, phone:
+7(496)41560, fax: +7(495)9382077, uvp49@mail.ru

138. Petrov Oleg Fedorovich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4842300, fax: +7(495)4857990, ofpetrov@ihed.ras.ru

139. Petrovsky Victor Pavlovich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4859155, fax: +7(495)4857990, b1p2a3@mail.ru

140. Petukhov Vyacheslav Aleksandrovich, JIHT RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(495)4858190, fax: +7(495)4857990,
petukhov@ihed.ras.ru

141. Pikuz Sergey Alexeevich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(916)6033489, fax: +7(495)4857990, spikuz@gmail.com

142. Pinchuk Mikhail Ernestovich, IEE RAS, Saint-Petersburg, Russia,
phone: +7(812)2974226, fax: +7(812)5715056, pinchme@mail.ru

143. Pisarev Vasily, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4858545, fax: +7(495)4857990, pisarevvv@gmail.com

144. Polyakov Dmitry Nikolaevich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4841810, fax: +7(495)4857990, cryolab@ihed.ras.ru

145. Popova Ekaterina, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4841966, fax: +7(495)4857990, popova.ek.yu@gmail.com

146. Pribaturin Nikolai Alekseevich, ITP SB RAS, Novosibirsk-90,
Russia, phone: +7(383)3165547, fax: +7(383)3308480,
pribaturin@itp.nsc.ru

147. Priemchenko Konstantin, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4841966, fax: +7(495)4857990, priemchenko@gmail.com

148. Protasov Yury Yuryevitch, BMSTU, Moscow, Russia, phone:
+7(499)2636299, fax: +7(499)2636299, stcpe@bmstu.ru

149. Psakhie Sergey Grigorievich, ISPMS SB RAS, Tomsk, Russia,
phone: +7(3822)491881, fax: +7(3822)492576,
einstein@mail2000.ru

150. Pugachev Leonid Petrovich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4842456, fax: +7(495)4857990, pugachev@ihed.ras.ru

151. Radchenko Pavel Andreevich, ISPMS SB RAS, Tomsk, Russia,
phone: +7(903)9502064, fax: +7(3822)492576, radchenko@live.ru

152. Radchenko Andrey Vasilevich, TSUAB, Tomsk, Russia, phone:
+7(3822)472891, fax: +7(3822)653362, andrey-radchenko@live.ru
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153. Rekhviashvili Sergo Shotovich, KBSU, Nalchik, Russia, phone:
+7(866)2427104, fax: +7(495)3379955, rsergo@mail.ru

154. Rud Alexander Dmitrievich, IMP NASU, Kyiv, Ukraine, phone:
+38(044)4243210, fax: +38(044)4242561, rud@imp.kiev.ua

155. Rusin Sergey Petrovich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)3625333, fax: +7(495)3620778, sprusin@rambler.ru

156. Saitov Ilnur Minnigazievich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4858545, fax: +7(495)4857990, saitov 06@mail.ru

157. Savintsev Alexey Petrovich, KBSU, Nalchik, Russia, phone:
+7(8662)423777, fax: +7(8662)422560, pnr@kbsu.ru

158. Savintsev Yurii Petrovich, IGM SB RAS, Novosibirsk, Russia,
phone: +7(383)3332007, fax: +7(383)3332792, svs@igm.nsc.ru

159. Schweigert Irina, ITAM SB RAS, Novosibirsk, Russia, phone:
+7(383)3308163, fax: +7(383)3307268, ischweig@itam.nsc.ru

160. Semin Nikolay Valentinovich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4842138, fax: +7(495)4842138, seminnikolay@gmail.com

161. Sergeev Oleg Vyatcheslavovich, JIHT RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(495)4858545, fax: +7(495)4857990, seoman@yandex.ru

162. Shakhov Fedor Mikhailovich, IPTI RAS, Saint-Petersburg, Russia,
phone: +7(812)2927917, fax: +7(812)2970073,
fedor.shakhov@mail.ioffe.ru

163. Shakhray Denis Vladimirovich, ICP RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(49652)21756, fax: +7(49652)21049, shakhray@icp.ac.ru

164. Shemanin Valery Gennad’evich, KubSTU NPI, Novorossiysk,
Russia, phone: +7(8617)613291, fax: +7(8617)641814,
vshemanin@nbkstu.org.ru

165. Shikin Valerii Borisovich, ISSP RAS, Chernogolovka, Russia,
phone: +7(496)5222982, fax: +7(496)5249701, shikin@issp.ac.ru

166. Shpatakovskaya Galina Vasilievna, KIAM RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(495)2507887, fax: +7(499)9720737,
shpagalya@yandex.ru

167. Shumikhin Alexey Sergeevich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4842110, fax: +7(495)4849922, shum ac@mail.ru

168. Shumova Valeria Valerievna, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4842610, fax: +7(405)4857990, shumova@ihed.ras.ru

169. Shurupov Mihail Alekseevich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(926)4386387, fax: +7(926)4386387, shurupov.ma@gmail.com

170. Shurupov Alexey Vasil‘evich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(49645)23716, fax: +7(49645)23714, npshur@mail.ru
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171. Shutov Alexander Vladimirovich, IPCP RAS, Chernogolovka,
Russia, phone: +7(496)5221506, fax: +7(496)5249472,
shutov@ficp.ac.ru

172. Sidorov Vladimir Sergeevich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(909)9457748, fax: +7(495)4857990, Arion-2006@mail.ru

173. Sidorov Igor Urjevich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4842355, fax: +7(495)4857990, footsure@gmail.com

174. Sivkova Evgeniya Eduardovna, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(903)2644607, fax: +7(495)4857990, sivkovae@gmail.com

175. Skripnyak Vladimir Albertovich, TSU, Tomsk, Russia, phone:
+7(382)2420680, fax: +7(382)2529829, skrp@ftf.tsu.ru

176. Skripnyak Evgeniya Georgievna, TSU, Tomsk, Russia, phone:
+7(382)2420680, fax: +7(382)2529829, skrp2006@yandex.ru

177. Smirnov Grigory Sergeevich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4858545, fax: +7(495)4858545, grs90@mail.ru

178. Smirnova Daria Evgenievna, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(903)0062477, fax: +7(495)4857990, d.e.smirnov@gmail.com

179. Smolkin Alexey Konstantinovich, JIHT RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(495)4857981, fax: +7(495)4842447, satu rn@rambler.ru

180. Sobina Oxana Andreevna, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)3625603, fax: +7(495)3625603, oxanasobina@gmail.com

181. Sorokin Andrey Arturovich, NPO Saturn, LSTC, Moscow, Russia,
phone: +7(919)7274888, fax: +7(499)7550566,
andrey.sorokin@ntc.npo-saturn.ru

182. Spivak Yuriy Olegovich, MIPT, Dolgoprudny, Russia, phone:
+7(905)5478287, fax: +7(905)5478287, y.spivak@kursomania.ru

183. Starikov Sergey Valerievich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(926)8950020, fax: +7(495)4857990, starikov@ihed.ras.ru

184. Stegailov Vladimir Vladimirovich, JIHT RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(495)4858545, fax: +7(495)4857990, stegailov@gmail.com

185. Steinman Edward Alexandrovich, ISSP RAS, Chernogolovka,
Russia, phone: +7(496)5225239, fax: +7(496)5249701,
steinman@issp.ac.ru

186. Sultanov Valery Gulyamovich, IPCP RAS, Chernogolovka, Russia,
phone: +7(49652)49472, fax: +7(49652)49472, sultan@ficp.ac.ru

187. Sysolyatina Elena Vladimirovna, GRIEM RAMS, Moscow, Russia,
phone: +7(499)1937361, fax: +7(499)1937361, demiurg 84@mail.ru

188. Ten Konstantin Alekseevich, LIH SB RAS, Novosibirsk, Russia,
phone: +7(913)9031515, fax: +7(383)3331612, ten@hydro.nsc.ru
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189. Tikhomirova Galina Vladimirovna, USU, Ekaterinburg, Russia,
phone: +7(912)6081019, fax: +7(343)3507401,
Galina.Tikhomirova@usu.ru

190. Timirkhanov Rinat Aschatovich, JIHT RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(495)4842355, fax: +7(495)4857990,
timirkhanov@ihed.ras.ru

191. Timofeev Alexey Vladimirovich, JIHT RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(495)4858545, fax: +7(495)4857990,
timofeevalvl@gmail.com

192. Tishkin Vladimir Fedorovich, KIAM RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(499)2507887, fax: +7(499)9720737, tishkin@mail.ru

193. Torchinsky Vladimir Moiseevich, JIHT RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(495)4857981, fax: +7(495)4859155, torch@ihed.ras.ru

194. Trefilova Anna Nikolaevna, USU, Ekaterinburg, Russia, phone:
+7(950)2089129, fax: +7(343)2616885, trefilova@mail.ru

195. Tsareva Irina Nikolaevna, IMACH RAS, Nizhny Novgorod, Russia,
phone: +7(831)4320301, fax: +7(831)4320301,
irichatsareva@mail.ru

196. Tsirlina Elena Arkadievna, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(916)5387705, fax: +7(495)4857990, elena2509@yandex.ru

197. Tsventoukh Mikhail Mikhailovich, LPI RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(499)1326846, fax: +7(495)2343163, elley@list.ru

198. Ustjuzhanin Evgeny Evgenyevich, MPEI (TU), Moscow, Russia,
phone: +7(926)2696999, fax: +7(985)3031534,
the-theprodigy@yandex.ru

199. Valiano Georgy, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4832295, fax: +7(495)4857990, gev@ihed.ras.ru

200. Valiev Haris Faritovich, CIAM, Moscow, Russia, phone:
+7(495)3616640, fax: +7(495)3616640, haris valiev@mail.ru

201. Vasiliev Mikhail Mikhailovich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4842355, fax: +7(495)4857990, mixxy@mail.ru

202. Vasilieva Elena Valer’evna, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(926)5580491, fax: +7(495)4857990, chkitten@mail.ru

203. Vaulina Olga Stanislavovna, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4842355, fax: +7(495)4857990, vaul@ihed.ras.ru

204. Vaytanets Oksana Safarbievna, RIAMA KBRC RAS, Nalchik,
Russia, phone: +7(8662)423971, fax: +7(8662)427006,
os vaytanets 86@mail.ru
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205. Verem’ev Nikolay Konstantinovich, SRC AVTEC, Novorossiysk,
Russia, phone: +7(988)7655077, fax: +7(8617)213267,
veremyevkn@nross.ru

206. Vervikishko Pavel Sergeevich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(905)5564475, fax: +7(905)5564475, miptbusiness@gmail.com

207. Veysman Mikhail Efimovich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(917)1415418, fax: +7(495)4857990, bme@ihed.ras.ru

208. Vinokursky Dmitryi Leonidovich, NCSTU, Stavropol, Russia,
phone: +7(8652)956808, fax: +7(8652)956808, info@ncstu.ru

209. Vitkina Daria Evgen‘evna, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(905)7512659, fax: +7(495)4859611, Vitkina-Darya@yandex.ru

210. Vladimirov Vladimir Ivanovich, JIHT RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(495)4842429, fax: +7(495)4857990, dlv@ihed.ras.ru

211. Vlasov Alexander Nikolaevich, RSREU, Ryazan, Russia, phone:
+7(4912)460352, fax: +7(4912)922215, an@fulcra.ryazan.ru

212. Volkova Yana Yurevna, USU, Ekaterinburg, Russia, phone:
+7(343)2617441, fax: +7(343)2616885, yana.volkova@usu.ru

213. Volodina Victorya Alexandrovna, IPCP RAS, Chernogolovka,
Russia, phone: +7(496)5221292, fax: +7(496)5225401,
volodina@icp.ac.ru

214. Vorobiev Aleksey Aleksandrovich, MA SRT, Moscow, Russia,
phone: +7(926)8911721, fax: +7(495)6983546, vorobievall@mail.ru

215. Vorobieva Galina Yurievna, IPCP RAS, Chernogolovka, Russia,
phone: +7(496)5224473, fax: +7(496)5221158, vorobeva@icp.ac.ru

216. Vorona Nazar, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4842355, fax: +7(495)4857990, raraavis@ihed.ras.ru

217. Yanevskiy Vladimir Demyanovich, MA SRT, Moscow, Russia,
phone: +7(495)6983546, fax: +7(495)6983546, vorobievall@mail.ru

218. Yanilkin Igor Vitalievich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4859411, fax: +7(495)4859411, yanilkin-igor@yandex.ru

219. Yanilkin Alexey, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4858545, fax: +7(495)4857990, aleyanilkin@gmail.com

220. Yankovskiy Boris Denisovich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4832295, fax: +7(495)4857990, yiy2004@mail.ru

221. Zakharenkov Alexey Sergeevich, JIHT RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(495)4842456, fax: +7(495)4857990, strider@ihed.ras.ru

222. Zaporozhets Yury Borisovich, IPCP RAS, Chernogolovka, Russia,
phone: +7(49652)21474, fax: +7(49652)49472, yubz@icp.ac.ru

223. Zelener Boris Borisovich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(926)2274193, fax: +7(926)2274193, d-504@mail.ru
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224. Zhilyaev Petr Alexsandrovich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(926)1085688, fax: +7(926)1085688, PeterZhilyaev@gmail.com

225. Ziborov Vadim Serafimovich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(495)4858527, fax: +7(495)4857990, vziborov@rambler.ru

226. Zilevich Anton Igorevich, JIHT RAS, Moscow, Russia, phone:
+7(905)7908451, fax: +7(905)7908451, sunny-xxx@yandex.ru

227. Zmitrenko Nikolay Vasilievich, KIAM RAS, Moscow, Russia,
phone: +7(499)2507887, fax: +7(499)9720737,
zmitrenko@imamod.ru

228. Zolnikov Konstantin Petrovich, ISPMS SB RAS, Tomsk, Russia,
phone: +7(3822)286972, fax: +7(3822)492576, kost@ispms.tsc.ru

229. Zubarev Nikolay Mihailovich, IEP UB RAS, Ekaterinburg, Russia,
phone: +7(343)2678776, fax: +7(343)2678794, nick@iep.uran.ru

230. Zubareva Olga Vladimilovna, IEP UB RAS, Ekaterinburg, Russia,
phone: +7(343)2678776, fax: +7(343)2678794, olga@iep.uran.ru
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