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навчання. Він має забезпечити всі основні етапи педагогічного процесу − надання навчальної інформації 

та її сприйняття, набуття, закріплення й удосконалення знань, умінь і навичок, їх застосування й контролю 

та основних функцій освітнього процесу − освітньої, виховної та розвиваючої [5]. 

Розроблений нами навчально-методичний комплекс відображає зміст курсу за вибором «Основи 

художньо-технічної творчості», містить дидактичний матеріал, відповідний організаційним формам 

навчання, що дозволяє студентам досягати необхідного рівня засвоєння навчального матеріалу; надає 

студентам можливість у будь-який момент перевірити ефективність свого навчання, самостійно 

проконтролювати себе і відкоригувати свою навчальну діяльність. Він містить визначене нормативними 

документами методичне забезпечення, а саме: авторську навчальну програму, конспекти лекцій, методичні 

рекомендації до виконання практичних та самостійних робіт, перелік питань для підсумкового контролю, 

систему оцінювання навчальних досягнень студентів, систему оцінювання змістових модулів, тестові 

завдання для підсумкового контролю, словник термінології та рекомендовану літературу. 

Впровадження навчально-методичного комплексу «Основи художньо-технічної творчості» в процес 

підготовки майбутніх учителів технологій підкреслює комплексний підхід до навчання в цілому. 

Розроблений нами навчально-методичний комплекс до курсу за вибором розрахований не лише на 

студентів, а й на вчителів технологій та інших зацікавлених сторін, які беруть участь у навчальному 

процесі, здійснюють керівництво проектно-технологічною діяльністю учнів та студентів, формуванням 

художньо-технічних умінь. Доцільність впровадження розробленого курсу за вибором та навчально-

методичного комплексу до нього доведена експериментально в нашому дослідженні. 
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Бруяка Ольга, м. Київ 
МЕТОДИКА РАСЧЕТА ТЕХНОЛОГИЧЕСКИХ ПАРАМЕТРОВ ПОЛУЧЕНИЯ НАНОСТРУКТУР 

Настоящая статья посвящена методике расчета технологических параметров получения 

наноструктур с использованием квантово-механического подхода, а также классического подхода для 

оценки диапазона размеров нанострутур. 

Ключевые слова: нанотехнологии, нанообъекты, нанотехника, наносистемы, самосборка, 

наноматериалы, биоподобные структуры, нановолокна. 

The article presents a calculation procedure for technological parameters of obtaining nanostructures with 

the use of the quantummechanical approach. The classical approach to evaluating the range of nanostructure 

sizes is also considered. 

Keywords: nanotechnology, nano-objects, nanoengineering, nanosystems, self-assembly, nanomaterials, 

biosimilar structures, nanofibers. 

По мнению многочисленных экспертов, ХХІ век ознаменуется новой научно-технической 

революцией, связанной с нанотехнологиями и наноматериалами. Хотя для понятия «нанотехнология», 

введеного, как извесно, Ричардом Фейнманом в 1959 г., нет четкого однозначного определения, из 

аналогии с существующими микротехнологиями следует, что нанотехнологии – это технологи, 

оперирующие величинами порядка нанометра. Другими словами, это технологи высочайшего уровня, 

позволяющие работать с небольшими группами атомов или молекул и даже с отдельными атомами. 

Основная идея нанотехнологий заключается в том, что практически любая химически стабильная 

структура может быть, если это не запрещено физическими законами, построена (собрана) искусственно 

путем соответствующей манипуляции отдельными атомами или их группами. Поэтому переход от 
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«микро» к «нано» - это уже не количественный, а качественный переход – скачок от манипуляции 

веществом к манипуляции отдельными атомами. 

Возможности нанотехнологий представляются поистине неограниченными – от производства 

компьютеров с терагерцовой тактовой частотой до создания молекулярных роботов-врачей, которые «жили» 

бы внутри человеческого организма, предотвращая или устраняя все повреждения, включая генетические. 

Рассмотрим методику расчета технологических параметров получения наноструктур, которая будет 

базироваться на следующих аспектах: рассматриваем квантово-механические основы уникальных 

свойств наноструктур; проводим оценку диапазона размеров нанострутур, для которых справедлив 

классический подход; используем квантово-механический подход для определения теплофизических и 

термомеханических характеристик материалов. Для нанозерна доля атомов, находящихся в тонком 

поверхностном слое (его толщину принимают, как правило, порядка 1 нм), по сравнению с мезо- и 

микрочастицами заметно возрастает. Действительно, доля приповерхностных атомов будет 

пропорциональна отношению площади поверхности частицы S к ее объёму V. Если обозначить 

характерный размер частицы (кристаллита) как D, то: S/V ~ D
2
/D

3
 ~ 1/D. У поверхностных атомов, в 

отличие от находящихся в объёме твёрдого тела, задействованы не все связи с соседними атомами. Для 

атомов, находящихся на выступах и уступах поверхности, ненасыщенность связей еще выше. В 

результате в приповерхностном слое наблюдаются сильные искажения кристаллической решётки, 

приводящие даже к изменению типа решётки. Другим аспектом является тот факт, что свободная 

поверхность является стоком бесконечной ёмкости для точечных и линейных кристаллических дефектов 

(в первую очередь, вакансий и дислокаций). При малых размерах частиц этот эффект заметно 

возрастает, что может приводить к выходу большинства структурных дефектов на поверхность и 

очистке материала наночастицы от дефектов структуры и химических примесей. В настоящее время 

установлено, что процессы деформации и разрушения протекают в тонком приповерхностном слое с 

опережением по сравнению с внутренними объёмами металлического материала, что во многом 

определяет возникновение ряда физических аффектов, в т. ч. физического предела текучести и 

физического предела усталости. 

Для наночастиц весь материал будет работать как приповерхностный слой, толщина которого 

оценивается в диапазоне порядка 0,5–20 мкм. Можно также указать на тонкие физические эффекты, 

проявляющиеся в специфическом характере взаимодействия электронов со свободной поверхностью. 

Следующей причиной специфики свойств наноматериалов является увеличение объёмной доли 

границ раздела с уменьшением размера зёрен или кристаллитов в наноматериалах. При этом можно 

выделить объёмную долю следующих составляющих: границ раздела, границ зёрен и тройных стыков. 

Объемную долю границ раздела (Vгр) можно оценить по формуле: 

 
3

1грV D s / D     
,      (1) 

где S – толщина границ раздела (порядка 1 нм), a D – характерный размер зерна или кристаллита. 

Объёмную долю границ зерен (Vгз) можно определить по формуле 

 
2 33гзV s D s / D   

 
, 

а объёмную долю тройных стыков Vтс – как разность ΔVтс = ΔVгр – ΔVгс.           (2) 

На рис. 1 представлены рассчитанные по этим формулам зависимости указанных объёмных долей 

границ раздела, границ зёрен и тройных стыков от размера зерна. 

Видно, что с уменьшением размера зерна от 1 мкм до 2 нм объёмная доля межзёренной компоненты 

(границ раздела) увеличивается с 0,3 до 87,5 %. Объёмные доли межзёренной и внутризёренной 

компонент достигают одинакового значения (по 50 %) при размере зерна порядка 5 нм. После 

уменьшения размера зерна ниже 10 нм начинает сильно возрастать доля тройных стыков. С этим 

связывают аномальное падение твердости в этом интервале размеров зерна. Комплексные 

экспериментальные исследования показали, что границы зёрен имеют неравновесный характер, 

обусловленный присутствием зернограничных дефектов с высокой плотностью. 

Эта неравновесность характеризуется избыточной энергией границ зёрен и наличием 

дальнодействующих упругих напряжений: границы зёрен имеют кристаллографически упорядоченное 

строение, а источниками упругих полей являются зернограничные дислокации и их комплексы. 

Неравновесность границ зёрен приводит к возникновению высоких напряжений и искажению 

кристаллической решётки, изменению межатомных расстояний и появлению значительных смещений 

атомов, вплоть до потери дальнего порядка. Результатом является значительное повышение 

микротвёрдости. 

Важным фактором, действующим в наноматериалах, является также склонность к появлению 

кластеров. Облегчение миграции атомов (групп атомов) вдоль поверхности и по границам раздела и 

наличие сил притяжения между ними, которые для наноматериалов больше по сравнению с 
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традиционными материалами, часто приводят к процессам самоорганизации островковых, столбчатых и 

других кластерных структур на подложке. Этот эффект уже используют для создания 

самоорганизованных наноструктур для оптики и электроники. 
 

 
Рис. 1. Зависимости объёмных долей границ раздела, границ зёрен и тройных стыков [1.] 

 

Ещё одну причину специфики свойств наноматериалов связывают с тем, что при процессах переноса 

(диффузия, пластическая деформация) имеет место некоторая эффективная длина свободного пробега 

носителей этого переноса Lе. При характерных размерах области протекания процессов переноса много 

больших Lе рассеяние носителей выражено незначительно, но при размерах, меньших Lе, перенос 

начинает зависеть от размеров и формы весьма значительно. В случае наноматериалов в качестве 

Lе могут быть, например, диффузионная длина и длина свободного пробега дислокаций. 

Для материалов с размерами кристаллитов в нижнем нанодиапазоне D < 10 нм ряд ученых указывает 

на возможность проявления квантовых размерных эффектов. Такой размер кристаллитов становится 

соизмеримым с длиной волны де Бройля для электрона λв~(meE)
-1/2

 (me – эффективная масса электрона, 

Е – энергия Ферми). Для металлов λв ≈ 0,1...1 нм, а для ряда полупроводников, полуметаллов и 

тугоплавких соединений переходных металлов λв ≈10...100 нм. Для любой частицы с малой энергией 

(скорость v << скорости света с) длина волны де Бройля определяется как λв =h/mv, где m и v – масса и 

скорость частицы, а h – постоянная Планка. Квантовые эффекты будут выражаться, в частности, в виде 

осциллирующего изменения электрических свойств, например проводимости [1]. 

Видно, что существенного увеличения качественных характеристик наноструктур следует ожидать 

только при размерах, больших 10 нм, что необходимо учитывать при выборе технологических режимов 

для получения наноструктур. 

В настоящее время есть достаточно много работ по экспериментальному изучению возможности 

получения наноструктур. Теоретических работ практически нет, за исключением работ [1, 2], но и они 

не позволяют учитывать энергию, затрачиваемую на образование нанозерна, которая в определенных 

условиях может быть значительной, что существенно снижает точность проводимых расчетов. 

Приняв, что энергия образования зерна равна или несколько больше энергии атомизации зерна, ее 

можно рассчитать, используя методику работы [3]. Эта энергия может быть определена после 

первоначального нахождения числа частиц в нанокластере (НК) и определения, что частицы являются 

атомами или химическими соединениями. Тогда, определив долю атомов и химических соединений в 

зерне и зная энергию атомизации зерен каждого типа кластера (состоящего из атомов и химических 

соединений) и умножив на их количество, можно получить энергию, затрачиваемую на образование 

зерна, как сумму энергий образования кластера из атомов и химических соединений. 

Рассчитаем энергию атомизации для нитридов и карбидов металлов. Определив число частиц в НК, 

мы можем найти энергию атомизации частиц в кластере, которая может быть вычислена с учетом двух 

энергий – энергии кулоновского отталкивания Ек и энергии ионной связи Еи по выражению: 
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где  – степень ионности; k – коэффициент пропорциональности, называемый электростатической 

постоянной, который зависит от выбора единиц измерения в Международной системе единиц: 
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; А – константа Моделунга; е – заряд электрона; z – заряд иона; N – 

количество частиц; R0 – кратчайшее межатомное расстояние;  – степень отталкивания; D0 – энергия 

диссоциации одной частицы вещества. 
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Степень ионности  для вещества АВ определяем по выражению: 

,     (4) 

Где I – потенциал ионизации для элемента А в валентном состоянии;  – сродство к электрону для 

материала А в валентном состоянии. 

Эти величины обычно определяются экспериментально, значения их известны для небольшого числа 

элементов. Для упрощения вычисления можно использовать упрощенную формулу, дающую менее 

точное значение: 

,      (5) 

где  – степень окисления для элементов А и В по шкале Полиннга. 

Константа Моделунга А, вычисляемая суммированием бесконечного ряда, имеет вид 

,      (6) 

где  – заряды взаимодействующих ионов. 

Энергия электростатического кулоновского взаимодействия 
2

i j

ij

ij

e z z

R
  ,      (7) 

Где  – расстояние между зарядами i и j, для удобства оно может быть представлено как . 

Тогда энергия взаимодействия i-го иона со всеми остальными ионами (N) имеет вид 

.   (8) 

В формуле множитель 
2

1
 появляется, так как каждая взаимодействующая пара ионов должна 

учитываться один раз. Очевидно, что постоянная в выражении для электростатической энергии 

называется константой Моделунга. 

Степень отталкивания   зависит от  величины и характера деформирования зерна. 

По мере увеличения сжатия сопротивление кристалла быстро растет, ионы отталкиваются друг от 

друга и силы отталкивания быстро возрастают по мере сближения ионов друг с другом. Поскольку 

отталкиваются электронные оболочки ионов, проникающие одна в другую, то правильное описание этих 

сил возможно только на основе квантовой механики. Однако эвристический (т. е. основанный на 

правильной догадке) подход был применен М. Борном и его сотрудниками еще до создания квантовой 

механики (1918). Они предложили две формы потенциала отталкивания: сначала обратную степенную 

, a позже экспоненциальную . Параметры b и n, В и   входящие в эти выражения, могут быть 

определены с помощью экспериментальных данных, в частности по сжимаемости кристалла: 

,       (9) 

где V – объем моля кристалла; A – константа Моделунга;   – сжимаемость кристалла. 
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В результате расчетов получаем энергию атомизации для химических соединений при различных 

зарядовых числах, степенях отталкивания и энергиях диссоциации. Так, для ряда нитридов и карбидов 

они представлены в табл. 1. 

Используя значения энергии атомизации, представленные в таблице, и зная число частиц в НК, 

получаем энергию, необходимую для получения зерна.  

Всё это говорит о том, что энергия кристаллизации является важной величиной и в балансе энергий в 

зоне образования наноструктуры для ионов малых масс может оказывать существенное влияние. При 

переходе к ионам больших масс, например гафния, её практически можно не учитывать. 

Используя предложенные методики определения энергии образования нанокластеров (нанозерна), мы 

можем найти более точно технологические параметры потоков ионов (энергия, заряд и сорт иона), при 
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которых можно получать наноструктуры необходимых размеров, а следовательно, и прогнозировать их 

физико-механические характеристики, так как они зависят от размера зерна. 

Таблица 1. 
Энергия атомизации для нитридов и карбидов металлов при различных зарядовых числах z,  

степенях отталкивания ρ и энергиях диссоциации D 

Материал 

покрытий 

Степень  

отталкивания ρ, [м] 

Теория Эксперимент Энергия диссоциации  

D, эВ z = 1 z = 2 z = 3 z = 1 z = 2 

TiN 0,287·10
-10

 5,756 9,125 14,74  13,23 4,9035 

TiN 0,854·10
-10

 5,3989 7,6966 11,526  13,23 4,9035 

TiN 0,4326·10
-10

 5,664 8,7586 13,9156  13,23 4,9035 

TiN 0,287·10
-10

 10,347 13,716 19,331  13,23 9,7622 

TiN 0,854·10
-10

 9,9899 12,288 16,117  13,23 9,7622 

TiN 0,4326·10
-10

 10,256 13,350 18,507  13,23 9,7622 

ZrN 0,287·10
-10

 6,874 11,4427 19,0572  14,53 5,8148 

ZrN 0,943·10
-10

 6,3518 9,3539 14,3574  14,53 5,8148 

ZrN 0,4126·10
-10

 6,7741 11,0431 18,1574  14,53 5,8148 

ZrN 0,287·10
-10

 11,760 16,328 23,943  14,53  

ZrN 0,943·10
-10

 11,238 14,240 19,244  14,53  

ZrN 0,4126·10
-10

 11,66 15,929 23,044  14,53  

AlN 0,295·10
-10

 4,476 7,376 12,209  10,169  

AlN 0,851·10
-10

 4,153 6,084 9,304  10,169  

AlN 0,450·10
-10

 4,386 7,016 11,399  10,169  

HfN 0,282·10
-10

 6,740 9,4589 13,9889  16,09899  

HfN 0,806·10
-10

 6,4919 8,4629 11,7479  16,09899  

HfN 0,433·10
-10

 6,6699 9,1749 13,349  16,09899  

TiC 0,309·10
-10

 5,377 7,253 10,380  14,23  

TiC 0,820·10
-10

 5,197 6,536 8,766  14,23  

TiC 0,495·10
-10

 5,311 6,990 9,790  14,23  

CrN 0,288·10
-10

 4,897 7,766 12,547    

CrN 0,815·10
-10

 4,590 6,538 9,785    

CrN 0,445·10
-10

 4,806 7,390 11,724    

HfC 0,318·10
-10

 6,3631 9,444 14,580  16,4895  

HfC 0,943·10
-10

 6,024 8,087 11,526  16,4895  

HfC 0,481·10
-10

 6,275 9,091 13,785  16,4895  

TiO2 0,293·10
-10

 16,3935 29,052 50,1495    

TiO2 0,947·10
-10

 14,823 22,77 36,015    

TiO2 0,424·10
-10

 16,079 27,794 47,319    

TiO2 0,293·10
-10

 79,686 29,052 45,93    

TiO2 0,947·10
-10

 54,558 22,77 33,366    

TiO2 0,424·10
-10

 260,958 27,794 43,414    

CrC 0,310·10
-10

 11,757 13,212 15,637    

CrC 0,786·10
-10

 11,616 12,648 14,368    

CrC 0,511·10
-10

 12,009 14,22 17,905    

ZrC 0,309·10
-10

 13,9275 16,821 21,643  15,6217  

ZrC 0,902·10
-10

 13,628 15,624 18,950  15,6217  

ZrC 0,470·10
-10

 13,792 16,495 20,909  15,6217  
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