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Исследуются процессы прохождения квантовых и классических заряженных частиц через пористые
пленки. Анализ прохождения квантовых частиц производится посредством численного решения
уравнения Шрeдингера. В рамках классической электродинамики производится расчет поляриза-
ционной силы, действующей на заряд. В задаче прохождения ионов с большими значениями заря-
дов через ультратонкие углеродные пленки анализируется возможность образования пор в пленках.
В целях более ясного понимания процесса производится математическое моделирование пленки,
сопровождающееся выяснением наиболее важных поляризационных свойств. Расчеты показали
возможность перфорирования пленки вследствие воздействия пондеромоторных сил, генерируе-
мых сильным поляризационным полем волнового пакета проходящего иона.
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ВВЕДЕНИЕ

Создание мембран различного назначения яв-
ляется в настоящее время одной из интенсивно
развивающихся отраслей современной техноло-
гии. Это порождает большое количество новых
задач, которые в силу их специфичности, не были
рассмотрены во все предшествовавшие годы раз-
вития академической науки. Специфика новых
задач объясняется, прежде всего, тем, что речь
идет о мембранах столь малой толщины (иногда
толщиной всего лишь в один атом), что ранее ка-
залось практически немыслимым. Примеров то-
му очень много, поэтому отметим здесь только те,
которые непосредственно относятся к теме дан-
ной работы. Исследователи из университета Би-
лефельда [1] систематически работают над техно-
логиями преобразования ультратонких пленок в
наномембраны. Создавая поры в графене, авторы
работы [2] исследовали селективность получае-
мых таким образом мембран по отношению к
прохождению различных молекулярных и атом-

ных ионов. В [3] мембраны применяли в пробле-
ме опреснения морской воды. К этому же направ-
лению исследований относятся работы [4–13].

Целью работы является проверка и уточнение
модели перфорирования тонких углеродных пле-
нок при помощи многозарядных ионов. В работе
применены как микроскопический подход с ис-
пользованием квантовой механики, так и расчет,
основанный на применении законов классиче-
ской электродинамики. Второй подход является
естественным продолжением первого, в котором
используются уравнения квантовой механики в
форме Эренфеста, усредненные по текущему
квантово-механическому состоянию движущего-
ся волнового пакета. Фактически он представляет
собой первое классическое приближение более
сложной квантово-механической задачи.

КВАНТОВО-МЕХАНИЧЕСКИЙ РАСЧЕТ
Приводим квантово-механический расчет

прохождения волнового пакета электрона через

УДК 539.2
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пору, диаметр которой меньше среднеквадратич-
ной ширины пакета.

Предположим, что волновой пакет частицы
массой  зарядом  движется вдоль оси  со
скоростью  (рис. 1). Волновая функция (ВФ) в
начальный момент времени  имеет вид:

где импульс частицы  Волновой пакет ча-
стицы проникает через круглое отверстие радиу-
сом  в полупрозрачной перегородке толщиной 
потенциал в которой постоянен и равен 
Центр пакета движется по оси поры, так что зада-
ча является аксиально-симметричной.

Решая нестационарное уравнение Шредингера:

можно найти динамику волнового пакета и опре-
делить вероятности прохождения и отражения
квантовой частицы от поры, а также распределе-
ние плотности вероятности обнаружения части-
цы в различных точках пространства. Поскольку
масса частицы  (порядка 105 ат. ед.), вводим

“медленное” время  В результате получаем

уравнение Шредингера для частицы с массой,
равной массе электрона (1 ат. ед.) в “медленном”
времени и “сильном” потенциале 

Решаем двумерное (с учетом аксиальной сим-
метрии) нестационарное уравнение Шредингера
на сетке с помощью разностной схемы второго
порядка типа Кранка–Николсона и получаем
эволюцию состояния во времени. Результаты рас-
четов для электрона (  ат. ед.,  ат. ед.),
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движущегося с  ат. ед. через круглое отвер-
стие радиусом  ат. ед., приведены на рис. 2.
Начальные ширины гауссова пакета частицы

 ат. ед. На скриншотах по горизонтали
отложена продольная координата в рабочей ци-
линдрической области, ограниченной бесконеч-
но высокими стенками (нулевые граничные усло-
вия), а по вертикали – поперечная. Приведены
рельефы плотности вероятности в плоскости

 отображенные методом градаций яркости.
Верхний край рисунка – ось цилиндра, вниз от-
ложена поперечная координата. В виде прямо-
угольников показана рабочая цилиндрическая
область и барьер, а в виде эллипса – положение
пакета (на множестве точек, где плотность веро-
ятности равна половине максимального значе-
ния) в случае свободного движения. Вероятность
прохождения волнового пакета через пору равна
0.2255. Процесс туннелирования через перего-
родку в нашем случае несущественен (менее
0.002), поскольку выбраны параметры потенци-
ального барьера  ат. ед.,  ат. ед. После
прохождения волновой пакет частицы локализу-
ется в окрестности оси симметрии системы.

На рис. 3а, 3б показана вероятность прохожде-
ния электрона сквозь круглую пору в зависимо-
сти от ее радиуса . Сплошная кривая для

 ат. ед., штрихи – для  ат. ед., точки –
для  ат. ед. Штрихпунктирная кривая – для
прохождения классических частиц, когда про-
ходит вся фракция волнового пакета, попадаю-
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Рис. 1. Изображение гауссова волнового пакета ча-
стицы, проходящего через нанопору.
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Рис. 2. Эволюция волновой функции электрона, про-
ходящего со скоростью  ат. ед. через пору радиуса
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щая в сечение поры. Данная вероятность не за-
висит от скорости, и равна 
На рис. 3б более подробно показана область ма-
лых  Видно, что с увеличением скорости воз-
растает вероятность прохождения, но незначи-
тельно, особенно в случае достаточно большой
скорости. Только в области малых  наблюдается
значительная зависимость вероятности прохож-
дения от скорости – при малых скоростях про-
хождения вообще нет. Вероятность классическо-
го прохождения заметно превышает квантовую
при больших радиусах поры. Отметим, что для
очень малых пор и достаточно больших скоростей
квантовая вероятность заметно превышает клас-
сическую (точечная кривая идет выше штрих-
пунктирной вплоть до  ат. ед.).

На рис. 4 показана вероятность прохождения
волнового пакета электрона через круглую пору в
зависимости от времени движения. Сплошная
кривая для квантового случая, штрихи для про-
хождения классических частиц, когда проходит
вся фракция волнового пакета, попадающего в се-
чение поры. На рис. 4а – для радиуса поры

{ }2
21 exp ( ) .P R d= − −

.R

R
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ат. ед. и скорости движения электрона
ат. ед. На рис. 4б – для радиуса поры
ат. ед. и  ат. ед. соответственно. Вид-

но, что в случае малых скоростей и малых радиу-
сов поры наблюдается заметное отставание про-
хождения квантового пакета от соответствующе-
го классического пакета.

МОДЕЛИРОВАНИЕ УГЛЕРОДНОЙ ПЛЕНКИ

Расчет величины силы для разрыва углеродной
пленки нанометровой толщины (CarbonNano-
Membrane – CNM) путем приложения напряже-
ния сдвига производился при помощи молеку-
лярно-динамического моделирования. Для рас-
чета был использован код LAMMPS [15].
Структура пленки была определена на основе
экспериментальных данных из работ [17, 18], и,
как указано, представляла собой “сшитые” элек-
тронным пучком молекулы бифенил-4-тиола.
Для конструирования молекулярной структуры
был создан массив ориентированных молекул би-
фенил-4-тиола, затем молекулы были объедине-

10R =
1ν =
5R = 0.5ν =

Рис. 3. Вероятность прохождения волнового пакета
электрона (  ат. ед.) через круглую пору в
зависимости от ее радиуса  а – cплошная кривая
для  штрихи для  точки для  штрих-
пунктир – для прохождения “классических” частиц,
б – более подробно показана область малых 
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Рис. 4. Вероятность прохождения волнового пакета
электрона (ат. ед.) через круглую пору в зависимости
от времени движения. Сплошная кривая – в кванто-
вом случае, штрихи – для прохождения “классиче-
ских” частиц: а – для радиуса поры 10 ат. ед. и скоро-
сти движения электрона 1 ат. ед., б – для радиуса по-
ры 5 ат. ед. и скорости движения электрона 0.5 ат. ед.
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ны с соседями в своем слое и с другими слоями
случайными ковалентными связями с соблюде-
нием валентности, что имитировало облучение
электронным пучком пленки, полученной мето-
дом Ленгмюра–Блоджетт (рис. 5). Для расчета
равновесной структуры с минимумом энергии в
данной конфигурации было применено силовое
поле CHARMM [19]. Полученные после миними-
зации структуры подготавливались к расчету в
пакете LAMMPS при помощи процедуры мини-
мизации энергии в силовом поле ReaxFF [20] с
применением процедуры уравновешивания заря-
да [21]. После минимизации энергии пленка при-
водилась в равновесное состояние при помощи
термостата в Berendsen [22], а затем Nose-Hoover
[23] для достижения статистического равновесия
с каноническим ансамблем NVT в течение 10 пс
(времени моделирования). После установления
равновесной температуры термостат отключался
и для расчета применялся микроканонический
ансамбль NVE. Для оценки значения силы сдвига
при разрыве пленки проводился расчет с исполь-

зованием различных сил. По полученным дан-
ным была определена минимальная сила, необхо-
димая для разрыва пленки при поперечном сдви-
ге, которая составила 0.38 × 10–4 ат. ед.

Приведенная модель была использована для
оценок возможности образования поры при про-
лете многозарядного иона  через углеродную
наномембрану в эксперименте [16].

На рис. 6 представлены зависимости электри-
ческой силы, отнесенной к единице длины
окружности поры, образующейся в углеродной
наномембране, при воздействии на нее гауссово-
го пакета  центр которого располагается на
расстоянии  от поверхности мембраны. Сила
стремится “вытянуть” часть пленки навстречу
движущемуся заряду. Данные показаны для трех
значений радиуса поры. Гауссова ширина пакета
равна 20 ат. ед. Прямая с надписью “порог” опре-
деляет пороговое абсолютное значение силы для
мембраны, полученной нами посредством чис-
ленного моделирования. При превышении силой
ее порогового значения в пленке образуется пора.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Рассмотрено прохождение классических и

квантовых заряженных частиц через пористые
пленки. Было показано, что в области больших
длин волн квантовых частиц наблюдается превы-
шение вероятности прохождения волны по отно-
шению к прохождению потока классических ча-
стиц. В области коротких волн имеет место пони-
женная вероятность прохождения квантовых
частиц по сравнению с классическими. Расчеты
показали наличие временной задержки при про-
хождении квантовой частицы по отношению к
потоку классических частиц.

Проведено математическое моделирование уг-
леродной пленки. Данный подход является важ-
ным дополнением к стандартным теоретическим
методам исследования, незаменимым в случае
трудностей проведения непосредственных изме-

+35Xe

+35Xe ,
0z

Рис. 5. Углеродная наномембрана.

Заряд, ат. ед.
–0.0404 0.0437106

Рис. 6. Зависимость электрической силы, отнесенной
к единице длины окружности поры, образующейся в
углеродной наномембране при воздействии на нее

волнового пакета иона  от расстояния  между
центром пакета и поверхностью мембраны.
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рений. Математическое моделирование позволи-
ло обнаружить существенное отличие пленок, ис-
пользованных в экспериментах [16], от значи-
тельно более упорядоченных, таких, как графен.
Показано, что электрическое поляризационное
поле, производимое движущимся волновым па-
кетом многозарядного иона, способно создавать
поры в ультратонкой углеродной пленке. Тем са-
мым показана принципиальная возможность из-
мерения параметров волновых пакетов частиц
посредством пропускания их через специальным
способом приготовленные твердотельные пленки.
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Passage of Waves and Particles through Porous Structure (I)
G. M. Filippov, V. A. Aleksandrov, I. V. Lysova, A. V. Stepanov

The passage of charged projectiles through the porous structure is investigated for the goal of calculation the
forced action of a wave packet (or the classical particle bunch) on the porous walls. An analysis of the passage
of quantum particles is performed by numerically solving the Schrödinger equation. In the framework of clas-
sical electrodynamics, the polarization force acting on the charge is calculated. In the problem of passage of
ions with large values of charges through ultrathin carbon films, the possibility of pore performing in the films
is analyzed. In order to understand the process more clearly, a mathematical modeling of the film is per-
formed, accompanied by clarification of the most important polarization properties. Calculations showed the
possibility of perforating the film due to the influence of ponderomotive forces generated by the strong po-
larization field of the wave packet of the passing ion.

Keywords: thin films, porous structure, wave packet, polarization fields and forces.
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