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В работе рассмотрены подходы к системе классификации РАО в США и РФ. Показано многообра-
зие источников образования радиоактивных отходов. Обоснована необходимость классификации и
категоризации РАО. Обозначены основные проблемы в области обращения с РАО в двух странах,
представлены пути развития двух систем по улучшению деятельности обращения с РАО. Показаны
основные принципы оценки устойчивости в области управления радиоактивными отходами
INPRO и снижения потенциально возможного облучения персонала и населения ALARA. Прове-
дены сравнения двух национальных систем классификации РАО и выполнена оценка соответствия
международным рекомендациям МАГАТЭ.
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ВВЕДЕНИЕ
Развитие цивилизации непрерывно связано с

развитием технологий. Численность населения,
развитие экономики и культуры тесно связаны с
тем, как используется, перерабатываются, утили-
зируются и выбрасываются природные и синтети-
ческие материалы и энергия. Современные техно-
логии принесли огромные выгоды народам мира:
увеличение продолжительности жизни, повыше-
ние мобильности, сокращение использования руч-
ного труда, массовую урбанизацию, практически
всеобщую грамотность. В частности, технологии
на основе применения ядерных материалов или
материалов, содержащих радиоактивные вещества,
нельзя рассматривать только как физический арте-
факт, без присущих каждой технологии экономи-
ческого, культурного, социального контекста, в
рамках которых она развивается [1].

Во всех странах, осуществляющих деятельность
по использованию ядерной энергии и источников
ионизирующих излучений, во главе угла стоят во-
просы обеспечения надлежащим образом защиты
населения, персонала, собственности и окружаю-
щей среды. На каждом этапе жизненного цикла об-
ращения с ядерными и радиоактивными материа-
лами формируются различные по агрегатному со-

стоянию, радионуклидному составу, суммарной
и удельной активности радиоактивные отходы.
Система обращения с РАО, особенно на стадии
финальной изоляции во многом определяет без-
опасность и общественную приемлемость радиа-
ционных и ядерных технологий. Важным струк-
турным элементом системы обращения с РАО яв-
ляется классификация отходов, образующихся в
многочисленных радиационных и ядерных тех-
нологиях.

Специфика деятельности объектов использо-
вания атомной энергии, способствует формиро-
ванию единого мирового подхода к обеспечению
радиационной и ядерной безопасности, эффек-
тивному регулированию деятельности по обра-
щению с радиоактивными материалами, включая
радиоактивные отходы. Несмотря на общие гло-
бальные цели, историческое развитее радиацион-
ных и ядерных технологий на раннем этапе имеет
длительный период монополии государств на об-
ращение с радиоактивными и ядерными матери-
алами. Существовавший в этот период режим
секретности препятствовал международному со-
трудничеству в этой области [2]. На этом этапе за-
кладывались основы культуры безопасности,
формировались элементы системы обращения с
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источниками излучения. Режим секретности рас-
пространялся на сведения о сырье, технологиях и
отходах. Это обстоятельство до сих пор определя-
ет различие национальных подходов к набору си-
стемных элементов, а также взаимосвязями, уста-
новленными между этими элементами в структу-
рах, описывающих системы обращения с РАО.

Разные экономические, социальные, культур-
ные факторы определили формирование разных
систем классификации РАО в разных странах. В
каждой системе содержатся обоснованные эле-
менты, обеспечивающие функционирование си-
стемы обращения с РАО так, чтобы минимизиро-
вать негативное воздействие в настоящем и обо-
зримом будущем. Задача специалистов найти
возможность интеграции лучших практик раз-
личных стран в области обращения с РАО для то-
го, чтобы такая деятельность осуществлялась с
максимальной экономической эффективностью
при гарантированной безопасности персонала,
населения и окружающей среды.

РОЛЬ И ЗАДАЧА КЛАССИФИКАЦИИ РАО
В число ключевых институциональных и тех-

нологических вопросов обеспечения безопасно-
сти эксплуатации объектов использования атом-
ной энергии входят риски, связанные с деятельно-
стью по обращению с радиоактивными отходами.
Радиоактивные отходы неизбежно образуются в
ходе применения ядерных и радиоактивных мате-
риалов в научных исследованиях, промышленно-
сти или медицине. Деятельность по обращению с
радиоактивными отходами на всех этапах жиз-
ненного цикла от образования до финальной изо-
ляции, должна выполняться в условиях безопас-
ности для персонала, населения и окружающей
среды. Кроме того, согласно международно при-
знанным требованиям INPRO, обращение с ра-
диоактивными отходами от текущей деятельно-
сти не должно создавать чрезмерного бремени
для будущих поколений. Для этого МАГАТЭ
предлагает ряд мер [3]:

− минимизация текущего образования отхо-
дов (М1);

− применение системы классификации и ка-
тегоризации радиоактивных отходов (М2);

− приведение к критериям приемлемости для
захоронения всех отходов в пределах разумных
временных рамках (М3);

− включение затрат на управление отходами в
стоимость продукции или услуги технологий
применения ядерных и радиоактивных материа-
лов (М4).

Таким образом, классификация и категориза-
ция радиоактивных отходов играет одну из клю-
чевых ролей в обеспечении безопасности, как те-
кущего обращения с РАО, так и служит интере-

сам будущих поколений. Адекватная система
классификации и категоризации РАО необходи-
ма для систематизации обращения с отходами от
любых видов деятельности и обеспечения эффек-
тивных коммуникаций между работниками, ор-
ганизациями и странами при обсуждении планов
обращения с отходами.

Классификация РАО основывается на значе-
ниях активности и виде излучения радионукли-
дов в отходах. По величине активности МАГАТЭ
определило шесть различных классов отходов [4]:

− освобожденные от контроля отходы (exempt
waste EW);

− очень короткоживущие отходы (very short
lived waste VSLW);

− очень низкоактивные отходы (very low level
waste VLLW);

− низкоактивные отходы (low level waste LLW);
− среднеактивные отходы (intermediate level

waste ILW);
− высокоактивные отходы (high level waste

HLW).
Категорирование РАО проводится на основе

сведений об их происхождении, и радиологиче-
ских, физических, химических и биологических
свойств. Категоризация отходов включает такие
факторы, как место происхождения, физическое
состояние (твердые вещества, жидкость, газ
и т.д.), свойства (физические, химические и т.д.)
и параметры процесса (предварительная обработ-
ка, обработка, кондиционирование, хранение
и т. д.) отходов.

Система классификации и категоризации ра-
диоактивных отходов обеспечивает связь между
характеристиками отходов и требованиями к без-
опасности обращения с РАО на всех этапах жиз-
ненного цикла, особенно в отношении стадии
финальной изоляции [3]. Такая система способ-
ствует оптимальному управлению различными
типами РАО, сформированных на любых этапах
ядерного-топливного цикла и любых технологий
применения радиоактивных материалов. Систе-
матизация данных должна охватывать все возмож-
ные источники, потоки отходов и типы обраще-
ния. Предполагается, что ко всем РАО в одной и
той же категории и одного класса применяются
одинаковые требования по обращению, вклю-
чая финальную изоляцию. Класс и категория
РАО определяют, возможные типы и способы
финальной изоляции. Важной особенностью си-
стемы классификации отходов является точное
определение границ между различными классами
отходов.

Система классификации и категоризации, со-
стоящая из системных элементов и их взаимосвя-
зей, для эффективного функционирования тре-
бует управления ее жизненным циклом, включая
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управление изменениями. Можно выделить два
типа таких изменений:

− структурные изменения, которые осуществ-
ляются посредством внесения изменений в опи-
сание системы;

− функциональные изменения, которые осу-
ществляются посредством изменения показате-
лей функционирования.

Текущая практика обращения с отходами в
различных странах отличается в подходах к фор-
мированию системы классификации и категори-
зации отходов. Каждая такая система имеет свои
сильные и слабые стороны в контексте долгосроч-
ной устойчивости. Знание и анализ эффективно-
сти существующих систем классификации и кате-
горизации РАО являются ключом к планированию
изменений, проведения целесообразных структур-
ных или функциональных изменений.

ОСНОВНЫЕ ИСТОЧНИКИ (ТЕХНОЛОГИИ) 
ОБРАЗОВАНИЯ РАО

Побочным продуктом любой человеческой де-
ятельности являются выбросы загрязняющих ве-
ществ в атмосферу, сбросы вредных веществ в вод-
ные объекты, отходы производства и потребления,
наносящие вред окружающей среде. Развитие в
XX веке технологий использования радиационных
и ядерных материалов привело к образованию зна-
чительного количества специфичного вида отхо-
дов производства – “радиоактивные отходы”. Ра-
диоактивные отходы могут образовываться при ге-
нерации атомной энергетики, при использовании
радиоактивных материалов в медицине, сельском
хозяйстве, пищевой промышленности, машино-
строении, металлургии, горно-добывающей от-
расли и многих других областях жизнедеятель-
ности людей. На сегодняшний день по данным
МАГАТЭ накопленные твердые радиоактивные
отходы в мире составляют приблизительно
35 млн м3, из которых объем захороненных со-
ставляет примерно 81% [5]. Источники образова-
ния РАО многообразны и имеют характерные
особенности в зависимости от производственных
процессов и технологий применения ядерных и
радиоактивных материалов.

1) Образование РАО в ядерной энергетике. На
сегодняшний день предприятия атомной промыш-
ленности присутствуют в 30 странах, 11 стран про-
должают строительство новых ЯЭУ, около 28 стран
находятся на этапе планирования включения
ядерной энергетики в национальную структуру
энергопроизводства [6]. Источники образования
РАО на предприятиях ядерно-топливного цикла
(ЯТЦ) специфичны для каждого этапа обраще-
ния с радиоактивными и ядерными материалами,
которые включают:

− добычу и обогащение урана;

− конверсия оксида урана в гексафторид урана
и наоборот;

− изготовление топлива;
− штатная работа реактора;
− хранение отработанного топлива (в странах,

где отработанное топливо является отходом);
− переработка и изготовление нового содер-

жащего или смешанного оксида урана/плутония
(МОХ) (в странах, где данная используется дан-
ная технология).

На каждом этапе ЯТЦ известны физико-хими-
ческие свойства РАО и основные радионуклиды,
формирующие воздействие на окружающую сре-
ду и человека [3, 7]. На всех этапах, за исключени-
ем “работы реактора”, радионуклидный состав
РАО соответствует составу исходных материалов.
Штатная работа ядерных реакторов формирует
сотни новых антропогенных элементов, несколь-
ко десятков из которых, представляют потенци-
альную опасность на стадии финальной изоля-
ции РАО [8]. Количество и активность РАО спе-
цифична для каждого типа реакторных установок
АЭС [9].

2) Образование РАО при эксплуатации иссле-
довательских реакторов и ускорителей. В отличие
от энергетических реакторов, направленных на ге-
нерацию электроэнергии, исследовательские ре-
акторы имеют ряд применений: от обучения и под-
готовки кадров до калибровки и тестирования
контрольно-измерительных приборов. На иссле-
довательских реакторах происходит производ-
ство радиоизотопов, которые незаменимы в ме-
дицине. В настоящее время в 67 странах исполь-
зуется 252 исследовательских реактора. Область
применения ускорителей заряженных частиц
обусловлена такими технологическими процес-
сами как: стерилизация медицинского оборудо-
вания и материалов, производство радиофарм-
препаратов, изготовление элементов электрони-
ки, крупномасштабный мониторинг загрязнения
воздуха и т.д.

Основными источниками образования РАО
при эксплуатации исследовательских реакторов и
ускорителей являются:

− отработанное ядерное топливо реакторов;
− облученные элементы;
− использованные, изношенные элементы

конструкций установок;
− горюче-смазочные материалы.
3) Медицинская деятельность, продоволь-

ствие и сельское хозяйство. Радиационные техно-
логии в медицине применяются для калибровки
медицинского оборудования, диагностики и ле-
чения онкологических заболеваний, а также при
диагностике других заболеваний. К использова-
нию радиационных технологий в сфере продо-
вольствия относится обработка продуктов путем
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облучения ионизирующим излучением для повы-
шения качества или продления срока годности,
снижения риска распространения иных организ-
мов внутри продукта и т.д. Очевидное преимуще-
ство перед химической обработкой – минималь-
ное вредное воздействие на продукт. Использова-
ние ядерных технологий в сельском хозяйстве на
данный момент также является очень актуальным
решением проблем адаптации сельскохозяй-
ственных культур. К источникам образования
РАО в данной категории можно отнести:

− отработанные источники;
− генераторы и ядерные батарейки;
− рекультивация земель.
4) Ядерный оружейный комплекс. Радиоактив-

ные отходы образуются в результате изготовления,
испытаний ядерного оружия, также во время пе-
риодического обслуживания ядерных установок.

5) Вывод из эксплуатации ядерных установок,
к которым относятся:

− энергетические реакторы;
− исследовательские реакторы;
− других установки топливного цикла;
− критические сборки;
− ускорительные и облучательные установки.
Обеспечить безопасное обращение с РАО при

таком многообразии источников их образования
возможно при адекватном регулировании такой де-
ятельности со стороны государства [10, 11]. Ключе-
вым элементом систематизации обращения с РАО
является их классификация, позволяющая при-
менять однотипные требования к каждому классу

и категории РАО, не зависимо от источника их
образования. В каждой стране регулирование де-
ятельности на каждом этапе обращения с РАО
имеет свои особенности. Это связано с различны-
ми требованиями безопасности, требованиями к
обращению, нормативной документацией, а так-
же исторически сложившейся парадигмой разви-
тия ядерной отрасли в отдельно выбранной стра-
не. Недостаткам национальных систем класси-
фикации РАО и отсутствие согласованности
национальных систем вынуждают МАГАТЭ ра-
ботать над ее совершенствованием. В основе
классификации МАГАТЭ лежит учет вариантов
окончательного захоронения РАО, а ее ключевы-
ми признаками служат концентрация радионук-
лидов и период их полураспада [4]. В рамках дан-
ной статьи рассмотрены современные системы
классификации РАО в двух странах, обладающих
полными циклами обращения с радиоактивными
и ядерными материалами РФ и США.

СРАВНЕНИЕ КЛАССИФИКАЦИИ ТРО РФ
И США

Классификация ТРО в США

Классификация РАО в США опирается на по-
тенциальный уровень радиационного воздей-
ствия (текущий или будущий) на человека, кото-
рое создает РАО [12]. В США выделяют две ос-
новные категории “отходы ЯТЦ” (Fuel-cycle waste)
и “отходы, не связанные с ЯТЦ” (Non fuel-cycle
waste (NARM)) [13]. Иллюстрация принятой в

Рис. 1. Существующая система классификации РАО в США.
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США классификации РАО представлена на ри-
сунке 1.

РАО, образовавшиеся на этапах ЯТЦ включа-
ют в себя отходы от: добычи природного урана,
разделения и обогащения изотопов урана, изго-
товления ядерного топлива, переработки облу-
ченного топлива и последующего захоронения.
Данная категория уже в зависимости от пути фор-
мирования РАО подразделяется на [13]:

− высокоактивные отходы (high-level waste –
HLW). Высокоактивные отходы, радиоактивные
материалы с высокой активностью или получен-
ные в ходе переработки ОЯТ в жидком или твер-
дом состоянии, содержащие продукты деления.
Требуют постоянной изоляции [14];

− отработанное ядерное топливо (spent nuclear
fuel – SNF). ОЯТ, которое содержит не перераба-
тываемые элемент [15], входит в состав HLW;

− трансурановые отходы (transuranic waste –
TRU). РАО, не входящие в класс HLW, но содер-
жащие материалы с загрязнением трансурановы-
ми элементами (атомный номер превышает 92)
концентрацией свыше 10 нКи/г или содержащие
альфа-излучающие трансурановые элементы с пе-
риодом полураспада свыше 20 лет и с концентраци-
ей свыше 100 нКи/г [14]. Трансурановые отходы
подразделяются на два подкласса – трансурановые
отходы, допускающие контактное обращение (con-
tact-handled) и обрабатываемые дистанционным
методом (remotely-handled). Главное их отличие со-
стоит в мощности дозы, измеренной на поверхно-
сти контейнера с РАО. Если мощность дозы пре-
вышает 2 мЗв/ч, то данные РАО будут относиться
к трансурановым отходам, обрабатываемым ди-
станционным методом; в обратном случае будут
иметь место трансурановые отходы, допускаю-
щие контактное обращение;

− низкоактивные отходы (low-level waste –
LLW). Характеризуются как РАО, чья удельная
активность не позволяет отнести их к HLW, SNF,
TRU или материалам определенных в секции
11e(2) Закона об Атомной энергии от 1954 года и
классифицированные, как низкоактивные ра-
диоактивные отходы (law level radioactive waste)
[14]. Данный класс также включает в себя четыре
подкласса РАО в зависимости от удельной актив-
ности радионуклида (A, B, C, GTCC) [16].

РАО, образовавшиеся вне ЯТЦ, обозначаются
аббревиатурой NARM (Naturally Occurring Radio-
active Materials (NORM) or Accelerator-Produced
Radioactive Materials), т.е. могут быть рассмотре-
ны как подкатегории: “природные радиоактив-
ные материалы” или “продукты ускорителей”.
Последняя подкатегория подразделяется на регу-
лируемую и нерегулируемую. “Технологически
усиленная” известна как TENORM [13] и пред-
ставляет собой более широкую категорию, вклю-
чающую радиоактивные отходы промышленных

процессов. Примерами этого могут служить отхо-
ды, образующиеся при добыче урана, бурения
нефтяных и газовых скважин, а также летучая зо-
ла радиоактивного угля.

Классификация ТРО в РФ
Принятая в РФ классификация РАО является

одной из наиболее полных и подробных в мире.
Основными принципами классифицирования
РАО в РФ принято считать физико-химические
свойства радионуклида при его воздействии на
организм человека с учетом уровня вмешатель-
ства. С учетом этого приняты предельные значе-
ния удельных и объeмных активностей для отне-
сения отходов к РАО [17].

По УА ТРО, содержащие техногенные радио-
нуклиды подразделяются на 4 категории: очень
низкоактивные (ОНРАО), низкоактивные (НАО),
среднеактивные (САО) и высокоактивные (ВАО); а
жидкие радиоактивные отходы на три класса:
низкоактивные (НАО), среднеактивные (САО) и
высокоактивные (ВАО). В случае, когда по от-
дельным характеристикам радионуклидов, РАО от-
носятся к разным категориям отходов, для них уста-
навливается наиболее высокое из полученных зна-
чений категории отходов (консервативный подход)
[18]. Схематичная иллюстрация классификации
РАО, принятой в РФ представлена на рисунке 2.

СХОДСТВА И РАЗЛИЧИЯ 
КЛАССИФИКАЦИИ РАО В РФ И США
Применяемые системы классификации РАО в

РФ и США основываются схожих характеристи-
ках отходов: значения удельной активности, ра-
дионуклидный состав, агрегатное состояние, фи-
зико-химические свойства, период полураспада и
способах переработки.

В США классификация РАО учитывает источ-
ник происхождения отходов. После чего уже при-
нимается решение по категорированию, способу
переработки или захоронения РАО. Правовой кон-
троль в сфере обращения РАО осуществляет госу-
дарство в лице Atomic Energy Commission (AEC) и
принимает регулирующие законы для РАО, Регу-
лирующим органом, устанавливающий предель-
ные значения концентрации по категориям для
радионуклидов, является NRC [13]. Весь процесс
обращения с РАО в США отдан коммерческим
юридическим лицам, выполняющим работы по
сбору, сортировке, перемещению, переработ-
ки, хранению и захоронению РАО при тщатель-
ном государственном надзоре и регулировании.
В последние годы основной объем РАО катего-
рий с низкими активностями подлежит перера-
ботке.

Для более удобного сравнения основных на-
правлений в области обращения РАО была со-
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ставлена табл. 1. В данной таблице изложены
ключевые моменты в существующих классифи-
кациях РАО и дано сравнение с показателями, ре-
комендованными международной комиссией по
атомной энергии МАГАТЭ [4].

Существующая в РФ система классификации
РАО во многом пересекается с теми требования-
ми, что устанавливает МАГАТЭ, тогда как приня-
тая в США система классификации РАО имеет в
своей основе уникальные принципы отнесения
ядерных материалов к РАО и в некоторых момен-
тах сильно отличается от международной практи-
ки, особенно в области ОЯТ.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Необходимость обеспечения однозначной се-
грегации для обработки, хранения, удаления и
идентификации возникающих отходов решается
путем разработки эффективной схемы классифи-
кации отходов на основе концентраций радиоак-
тивности и видов, а также схемы категоризации
отходов на основе происхождения, типа, свойств
и т.д. Важной особенностью эффективной и дей-
ственной системы обращения с отходами являет-
ся наличие адекватной национальной системы
классификации и категоризации для обработки
радиоактивных отходов. При планировании из-
менений системы классификации и категориза-
ции РАО целесообразно учитывать глобальный
опыт, полученные знания о существующих в ми-
ре практик обращения с РАО. Методологии
ИНПРО для оценки устойчивости в области
управления отходами требуют адекватной класси-

фикации отходов для облегчения обращения с от-
ходами. Концепция системы классификации отхо-
дов позволяет идентифицировать отходы с доста-
точно низкими концентрациями активности,
чтобы их можно было утилизировать в приповерх-
ностных установках для захоронения, или отходы,
которые необходимо утилизировать в установках
для геологического захоронения с более надежны-
ми функциями локализации и изоляции. Кроме
того, классификация является хорошим инстру-
ментом, позволяющим идентифицировать отходы,
которые могут быть удалены из-под контроля с
точки зрения радиационной безопасности.

В данной статье были рассмотрены два основ-
ных примера классификации и категоризации в
рамках деятельности по обращению с РАО, кото-
рые независимо формировались на всем протя-
жении пути становления атомной отрасли в мире
и включили в себя особенности социально-поли-
тической жизни государств. Вследствие истори-
чески сложившихся монополий на обращения с
радиоактивными материалами и отсутствия меж-
дународного сотрудничества между государства-
ми, в США и РФ были выбраны принципиально
разные подходы к обращению с РАО, в том числе
и к системе их классификаций. Система, действу-
ющая в США на данный момент, больше согласу-
ется с базовым принципом ИНПРО, так как ме-
ханизм переработки РАО в этой стране налажен
сильнее. Но подход, использующийся в России,
подразумевает более перспективные методы пе-
реработки и использование ядерной энергии за
счет повторного использования топлива в реак-
торных установках на быстрых нейтронах (БН).

Рис. 2. Существующая система классификации РАО в РФ.
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Таблица 1. Сравнение основных ключевых показателей классификации РАО ТРО

* Создание такой организации предусмотрено положениями Стратегии по обращению и захоронению ОЯТ и ВАО, утвер-
жденной Правительством США, однако до сих пор Конгресс не рассмотрел вопрос о внесении соответствующих поправок в
национальное законодательство.

Критерий РФ США Рекомендации МАГАТЭ

Главный критерий класси-
фикации

Превышение уровня вме-
шательства, способ пере-
работки

Путь образования, сте-
пень риска воздействия

Степень риска воздей-
ствия

Регулирующий орган Правительство РФ AEC
NRC
EPA

Совместно с:
IAEA, EC, OECD/NEA

ОЯТ Не считается РАО Считается РАО Рекомендуется перераба-
тывать (не считается РАО)

Классы ВАО
САО
НАО
ОНРАО
ОНАО

SNF
HLW
TRU
LLW (Class A, B, C,
GTCC)

ВАО (HLW)
САО (ILW)
НАО (LLW)
ОНРАО (VLLW)
ОКЖО (VSLW)

Короткоживущие/долго-
живущие радионуклиды 
(период полураспада)

15 суток при сортировке
31 год в процессе присвое-
ния кода РАО

100 лет 30.2 года

Нормативные документы ФЗ-190
ФЗ-170
ПП № 1069

NRC
DOE

Международные конвек-
ции

Категория “освобожден-
ные от контроля отходы”

Есть, ОНАО чья удельная 
активность ниже предель-
ных значений

Oтсутствует Категория ОНАО (EW)

Операторы РАО НО РАО, государственный 
монополист в сфере захо-
ронения РАО

Операторами РАО явля-
ются частные компании, 
эксплуатирующие АЭС 
при государственном регу-
лировании
MDO – Организация по 
обращению и захороне-
нию РАО*

Частные компании при 
государственном регули-
ровании

Способы обращения с РАО Захоронение
Хранение
Переработка

Захоронение
Хранение
Переработка

Захоронение
Хранение
Переработка

Трансурановые хвосты 
(обедненный уран, торие-
вые материалы)

Не является отходами, 
материал будущего

Является отходами Является отходами

Отходы из других стран Запрещен экспорт РАО, 
допускается завоз ядер-
ных материалов с целью 
переработки

Запрещено Разрешает экспорт РАО



258

ЯДЕРНАЯ ФИЗИКА И ИНЖИНИРИНГ  том 11  № 5  2020

ДЕСЯТОВ и др.

Если рассматривать предложенные МАГАТЭ ме-
ры, описанные в разделе “роль и задача класси-
фикации РАО”, в отдельности, то каждая страна
имеет преимущество в отдельно взятом пункте.
По первому признаку (М1) имеет преимущество
РФ, так как есть множество подкатегорий в клас-
сификации и все ядерные материалы разделены
по влиянию на организм (в зависимости от пери-
ода полураспада и вида излучения). По второму
признаку (М2) − паритет. Ядерные материалы
контролируются на всех этапах. По третьему при-
знаку (M3) преимущество у США, так как перера-
ботка происходит на АЭС, а все что не перераба-
тывается, отправляется на места на места захоро-
нения, в отличие от РФ, где долговременно
хранят не переработанные отходы на АЭС. По
4-му признаку (М4) лучшая практика наблюдает-
ся в США, так как данная система управления РАО
изначально создавалась в коммерческих условиях.

Однако, на сегодняшний день, ни одна из су-
ществующих систем классификации и способов
обращения с РАО двух государств не может в пол-
ной степени удовлетворить всем нуждам атомной
промышленности и требует улучшений. Так РФ
основной упор дальнейшего развития направлен
на создание перерабатывающих предприятий для
снижения объемов поступающих низкоактивных
РАО, а также на создание новых мест долговре-
менного хранения высокоактивных и среднеак-
тивных РАО, ввиду ограниченности вместимости
существующих мест хранения. С другой стороны,
в США уже существуют предприятия по перера-
ботке РАО, однако данные работы производят
частные компании, деятельность которых кон-
тролируется государством. Основными направ-
лениями развития в данном вопросе выделяют:

− реформирование системы классификации
РАО (приведение существующей системы к об-
щепринятым стандартам МАГАТЭ);

− создание единого национального оператора
по обращению с РАО (для снижения рисков по
потере контроля над радиоактивными вещества-
ми и снижения затрат на контролирующую дея-
тельность со стороны государства).

Поскольку не существует единой системы клас-
сификации РАО, рассмотренные государства идут
по своему пути в этой области, но к единой цели –
обеспечение безопасности населения, персонала и
окружающей среды, следуя принципам оценки
устойчивости в области обращения с отходами
INPRO – управление радиоактивными отходами
в ядерной энергетической системе осуществляет-
ся таким образом, что оно не будет налагать чрез-
мерное бремя на будущее поколение. Дополни-
тельно стоит отметить, что любые изменения,
проводимые в рамках совершенствовании систе-
мы классификации, непременно должны осно-
вываться на минимизации потенциального нега-

тивного воздействия РАО на окружающую среду,
персонала и населения (принцип ALARA).
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Abstract—Approaches to the system of radioactive waste classification in the USA and the Russian Federa-
tion were considered. The variety of sources of radioactive waste generation is shown. The necessity of radio-
active waste classification and characterization is justified. The main problems in the fieldì of radioactive
waste management in two countries are outlined, the ways of development of two systems to improve the ac-
tivity of radioactive waste management are presented. The basic principles of assessing the sustainability in
the field of radioactive waste management INPRO and reducing the potential exposure of personnel and
population of ALARA are shown. Comparisons of two national systems of radioactive waste classification
were made and compliance with the IAEA recommendations was assessed.
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С использованием уравнения состояния на основе теории возмущений рассчитаны теплофизиче-
ские свойства основных продуктов горения органических веществ N2, O2, CO2, H2 при нормальных
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ВВЕДЕНИЕ
Исследование свойств продуктов горения ор-

ганических веществ до сих пор является актуаль-
ной задачей. Например, на площадке атомных
электростанций (АЭС) оборудованы пускоре-
зервные котельные, которые обеспечивают паро-
вой нагрузкой АЭС в период строительства, пуска,
ремонта и в случае ее аварийного отключения. Ис-
пользование котлов, работающих на природном га-
зе, является экономически более эффективным,
чем работа электрических котельных. Поэтому изу-
чение свойств продуктов горения органических
топлив является актуальной задачей. Проведение
реальных экспериментов не всегда возможно, со-
пряжено со значительными трудностями, в том
числе по требованиям безопасности. Поэтому реа-
листичное термодинамическое моделирование
представляет значительный интерес.

В настоящее время для термодинамического
моделирования применяются как эмпирические,
так и теоретические уравнения состояния. Одна-
ко в последнее время разработка теоретически
обоснованных уравнений состояния (УРС) плот-
ных флюидных систем на базе современных ме-
тодов статистической механики и реалистичных
потенциалов взаимодействия молекул привлека-
ет внимание многих исследователей возможно-
стью достоверного прогнозирования теплофизи-
ческих свойств веществ (или продуктов горения)

в широкой области давлений и температур. Такие
УРС обеспечивают хорошее согласие с результа-
тами моделирования Монте-Карло (МК) и моле-
кулярной динамики (МД), и их можно использо-
вать для прогнозирования свойств флюидных си-
стем в широкой области давлений и температур.

Одной из лучших теорий, позволяющих полу-
чать УРС флюидов как при высоких давлениях и
температурах, так и при более низких температу-
рах и плотностях, является теория возмущений
KLRR [1, 2]. Теория возмущений применима к
любым газообразным или конденсированных си-
стемам, в которых имеются взаимодействия, опи-
сываемые межатомным потенциалом. Основная
идея любой теории возмущений состоит в разде-
лении потенциала ϕ(r) исследуемой системы (т.е.
системы, для которой необходимо вычислить из-
быточные, по сравнению с идеальным газом, тер-
модинамические свойства) на две составляющие:
доминирующую часть, представляющую собой по-
тенциал взаимодействия молекул в некоторой ба-
зисной системе, и малое возмущение. В качестве
базисной используется система твердых сфер, ко-
торая обычно применяется для исследований плот-
ных флюидов.

В настоящей работе уравнение состояния [2]
на основе теории возмущений используется для
расчета термодинамических свойств основных
продуктов горения N2, O2, CO2, H2 органических
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В ЯДЕРНЫХ ТЕХНОЛОГИЯХ
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веществ как при нормальных условиях, так и в об-
ласти повышенных давлений. Для расчета вязко-
сти веществ протестирована методика, использую-
щая значения радиальной функции распределения
и диаметра твердых сфер, которые рассчитываются
с помощью разработанной авторами методики [3].

ПОТЕНЦИАЛ
МЕЖМОЛЕКУЛЯРНОГО 

ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ
Во взаимодействиях молекул и атомов в обла-

сти повышенных давлений и температур, харак-
терных для ударных волн и детонации, важную
роль играют силы отталкивания. Поэтому в обла-
сти экстремальных плотностей энергии для опи-
сания межмолекулярного взаимодействия ком-
понентов флюидной смеси обосновано примене-
ние потенциала Букингема Exp-6:

(1)

где r – расстояние между центрами частиц, ε –
глубина потенциальной ямы, rm – расстояние, на
котором энергия взаимодействия становится рав-
ной нулю, c – положение физически
необоснованного максимума потенциала (c < rm,
φ'(c) = 0, φ''(c) < 0). Параметры межчастичного
потенциала rm и ε являются характеристиками со-
ответствующего вещества. Минимум потенциала
лежит в точке rmin = 21/6rm. При расстоянии между
центрами частиц меньшем, чем rmin, силы оттал-
кивания преобладают над силами притяжения.

Параметры потенциала Exp-6 (1) для описания
взаимодействий между молекулами исследуемых
веществ в настоящей работе были определены в
[4] и представлены в табл. 1.

ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОЕ 
МОДЕЛИРОВАНИЕ И РАСЧЕТ ВЯЗКОСТИ

Расчет теплофизических свойств продуктов го-
рения N2, O2, H2, CO2 проводился с использова-
нием теоретически обоснованного УРС [2], полу-
ченного на основе теории возмущений. Для этого

( )
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была решена термодинамическая Tp-задача (изо-
термическое сжатие до заданного давления). Для
атмосферного давления температура задавалась в
диапазоне от 200 до 2500 К. Область повышенных
давлений 1 бар < p < 1000 бар включала темпера-
туры от 270 до 1300 К.

Теория вязкости плотных газов была предло-
жена Энскогом [5], в которой предполагается, что
передача количества движения в газе от слоя к
слою осуществляется не только молекулами, цен-
тры которых проходят через разделяющую эти
слои плоскость, но и молекулами, центры кото-
рых при столкновении находятся по обе стороны
воображаемой плоскости раздела.

Анализ имеющихся в литературе [5–9] аналити-
ческих зависимостей для расчета вязкости в широ-
ком диапазоне изменения давления и температуры
показал, что наиболее достоверные результаты как
при нормальных условиях, так и в области повы-
шенных давлений дает выражение [7]:

(2)

где  – вязкость, полу-

ченная из уравнения Больцмана для твердых сфер
[6], m – масса частицы, kB – постоянная Больцма-
на, g(T, p) – функция распределения твердых
сфер в точке контакта, ρ – плотность, d – диаметр
твердых сфер.

Второе слагаемое в (2) при атмосферном давле-
нии пренебрежимо мало и вносит существенный
вклад лишь в области повышенных давлений:

(3)

где m – масса частицы, kB – постоянная Больцма-
на, g(T, p) – функция распределения твердых
сфер в точке контакта, ρ – плотность, T – темпе-
ратура, d – диаметр твердых сфер.

Входящие в выражения (2)–(3) значения функ-
ции распределения g(T, p) и диаметра d твердых
сфер определяются согласно методике [3], которая
является неотъемлемой частью модели УРС [2] на
основе термодинамической теории возмущений.

На рис. 1а–1г представлены результаты тер-
модинамического моделирования веществ N2 (а),
O2 (б), H2 (в), CO2 (г) в виде зависимости темпе-
ратуры от плотности веществ при атмосферном
давлении в сравнении со справочными данными
[10, 12]. Как видно из рис. 1а–1г, УРС [2] отлично
описывает состояние продуктов горения при ат-
мосферном давлении в рассматриваемом диапа-
зоне температур 200–2500 К.

Рисунок 2 показывает зависимость вязкость
веществ, рассчитанных по формуле (4), от темпе-
ратуры при нормальном давлении 1 бар. На ри-

( ) ( )( ) ( )ηη = + πρ + ζ ρ
2
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16
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Таблица 1. Потенциальные параметры молекул иссле-
дуемых веществ

Молекула ε/kB, K rm, A α

H2 36.9 3.67 10.6
N2 100.6 4.25 12.3
O2 96.2 3.79 14.7
CO2 230.2 4.22 13.8
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сунке также представлены справочные данные
[10–12]. При детальном рассмотрении рис. 2
можно заметить, что для CO2 согласие расчетов
вязкости (рис. 2г) со справочными данными не-
сколько хуже, чем для других веществ N2, O2, H2
(рис. 2а–2в). Анализ статистики отклонений рас-
четных от справочных данных показал, что сред-
няя относительная погрешность расчета для ве-
ществ N2, O2, H2, состоящих их двухатомных моле-
кул, не превышает 6%, в то время как для CO2 – в
пределах 10%.

На рис. 3–6 представлены изотермы каждого
вещества в виде p–ρ зависимости (а) и зависи-
мость вязкости от давления на изотермах (б) в
сравнении со справочными данными [10, 12]. Как
видно из рис. 3–5а УРС [2] позволяет в хорошем
согласии со справочными данными описать со-
стояние веществ в широком диапазоне давлений
и температур. Для веществ, состоящих из двух-
атомных молекул, N2, O2, H2 среднее значение от-
клонений расчетных значений вязкости от спра-

вочных данных увеличивается с ростом молеку-
лярной массы, но в целом не превышает 5%.

Для диоксида углерода наблюдаются более зна-
чительные отклонения расчетных величин вязко-
сти от справочных данных с ростом давления и
снижением температуры (рис. 6б), которые могут
быть обусловлены большим молекулярным весом
по сравнению с другими рассмотренными веще-
ствами. Можно предположить, что аналитическая
зависимость, предложенная в [5], не подходит для
расчета вязкости веществ, состоящих из тяжелых
молекул, и требует модификации.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В работе продемонстрирована применимость
разработанного теоретически обоснованного УРС
[2] с использованием межчастичного потенциала
Букингема Exp-6 для термодинамического модели-
рования свойств основных продуктов горения в со-
гласии со справочными данными, как при нор-

Рис. 1. Зависимости температуры от плотности веществ при атмосферном давлении: (а) N2, (б) O2, (в) H2, (г) CO2.
Сплошные линии – результаты настоящей работы, пунктирные линии – данные [12], cимволы – справочные данные
Варгафтика [10].
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мальных условиях, так и в области повышенных
давлений и температур. Рассчитываемые в рамках
теории возмущений и УРС [2] значения радиаль-

ной функции распределения и диаметра твердых
сфер позволили найти аналитическое выражение
для расчета коэффициента вязкости веществ в хо-

Рис. 2. Зависимости вязкости веществ от температуры при атмосферном давлении: (а) N2, (б) O2, (в) H2, (г) CO2.
Сплошные линии – результаты настоящей работы, пунктирные линии – данные [12], cимволы – справочные данные
Варгафтика [10] и Голубева [11].
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Рис. 3. Зависимость давления от плотности (а) и вязкости от давления (б) на изотермах для азота N2. Сплошные линии –
результаты настоящей работы, пунктирные линии – данные [12], cимволы – справочные данные Варгафтика [10].
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Рис. 4. Зависимость давления от плотности (а) и вязкости от давления (б) на изотермах для кислорода O2. Сплошные
линии – результаты настоящей работы, пунктирные линии – данные [12], cимволы – справочные данные Варгафтика [10].
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Рис. 5. Зависимость давления от плотности (а) и вязкости от давления (б) на изотермах для водорода H2. Сплошные
линии – результаты настоящей работы, пунктирные линии – данные [12], cимволы – справочные данные Варгафтика [10].
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Рис. 6. Зависимость давления от плотности (а) и вязкости от давления (б) на изотермах для диоксида углерода CO2.
Сплошные линии – результаты настоящей работы, пунктирные линии – данные [12], cимволы – справочные данные
Варгафтика [10].
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рошем согласии со справочными данными в рас-
смотренной области давлений и температур.

В тоже время показано, что с увеличением глу-
бины потенциальной ямы ε/kB и молярной массы
веществ возрастает отклонение расчетной вели-
чины вязкости вещества от справочных данных с
ростом давления и уменьшением температуры.
Поэтому необходима модификация аналитиче-
ской зависимости вязкости с учетом величин ε/kB
и молярной массы молекул исследуемых веществ.

В следующих работах на основе полученных
результатов будет проведен анализ смесевых пра-
вил для расчета свойств переноса смесей, образу-
ющихся в результате горения органических ве-
ществ.
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Рассматривается модель квантовомеханической системы, организованной по принципу нейронной
сети. Роль нейронов играют квантовомеханические частицы эволюционирующие под действием
внешнего потенциала с двумя минимумами. В качестве спайка выступает инстантон. Связь между
нейронами обеспечивается потенциалом взаимодействия . Несимметричность потенциа-
ла взаимодействия обеспечивает направленность связи. Таким образом полный гамильтониан си-

стемы имеет вид  + . Система рассматривается при помощи вы-

числения интегралов по траекториям методом Монте-Карло. Показано, что при определенном вы-
боре параметров в данной системе возможна передача активности в длинных цепочках нейронов.

Ключевые слова: искусственные нейронные сети, интеграл по траекториям, метод Монте-Карло
DOI: 10.1134/S2079562920040144

1. ВВЕДЕНИЕ
1.1. Постановка задачи

Рассмотрим модель квантовомеханической си-
стемы, организованной по принципу нейронной
сети. Нейронная сеть состоит из узлов (нейронов) и
связей между ними (аксонов). Роль нейронов в мо-
дели будут играть квантовомеханические частицы

, эволюционирующие под действием потенциала
 Роль связей будет выполнять

потенциал взаимодействия:  Та-
ким образом полный гамильтониан системы бу-
дет иметь вид

(1)

Будем выбирать собственный потенциал нейрона
так, чтобы он выполнял свою основную функцию –
генерировать спайки. Потенциал взаимодей-
ствия выберем таким, чтобы он вызывал инстан-
тон в некотором узле, если инстантон произошел
в соседнем, но не наоборот – для этого он должен
быть несимметричным.

Так как в общем случае нам потребуется иметь
дело с достаточно сложными квантовомеханиче-

скими системами, то для описания их свойств мы
будем использовать хорошо известный форма-
лизм Монте-Карло интегрирования континуаль-
ных интегралов. В евклидовом времени статисти-
ческая сумма системы имеет вид

(2)

где  – евклидова траектория i-ой частицы,
 – евклидово время, а  – классиче-

ское действие:

(3)

Наблюдаемые в данном формализме вычисля-
ются как

(4)
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1.2. Методы решения

Работа нейронной сети основана на распро-
странении активности от входных узлов (сенсо-
ров) к выходным узлам. Сеть может состоять из
многих узлов, поэтому для исследования такой
сложной квантовой системы естественно приме-
нить метод Монте-Карло [1]. С помощью мар-
ковского процесса будут генерироваться траекто-
рии всех узлов сети  с статистическим весом,

пропорциональным . Для генерации

траекторий в данной работе использовался мно-
гоуровневый алгоритм Метрополиса. Его исполь-
зование обеспечивает подавление автокорреля-
ций и позволяет повысить эффективность вычис-
лений.

iq

( )( )exp iS q−
�

2. КВАНТОВЫЕ НЕЙРОНЫ И ИХ СВЯЗИ
2.1. Один нейрон

Начнем рассмотрение нашей модели со случая
одного нейрона. В качестве искусственного ней-
рона будет выступать частица, находящаяся в

двухямном W-потенциале:  Вы-
пишем лагранжиан такой системы:

(5)

Минимумы потенциальной энергии находятся
в точках . Типичное квантовомеханиче-
ское поведение такой частицы – флуктуации в
окрестности одного из вакуумов и быстрая сме-
на вакуума – инстантон. Инстантоны сопровож-
даются пиком плотности действия, похожим на по-
тенциал спайка биологического нейрона. Поэтому
спайком такого нейрона будем называть инстан-
тон. Также запишем величину классического дей-
ствия для инстантона: [2]

(6)

Эта величина понадобится нам для того, чтобы
подобрать подходящее значение параметра .
Во-первых, мы хотим, чтобы флуктуации нашей
частицы вокруг минимумов энергии были не
очень большими. Во-вторых, спонтанные пере-
ходы из одного состояния в другое не должны
случаться слишком часто. В нашем случае опти-
мальным оказалось .

Параметры алгоритма Метрополиса были вы-
браны следующим образом: время (обратная тем-
пература) , количество временных слоев
сетки . Для подавления автокорреляций
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Рис. 1. Траектория свободного нейрона при малых . Нейрон испытывает самопроизвольные спайки.
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использовалась длина термализации в  ите-
раций. Для инициализации траектории исполь-
зовалась “пила” из нулей и единиц: ,
где  – номер временного слоя узла сетки. Харак-
терная термализованная траектория представле-
на на рис. 1 и рис. 2.

2.2. Два нейрона
Перейдем теперь к случаю двух взаимодей-

ствующих нейронов. Мы хотим, чтобы спайк в
одном из них вызывал спайк в другом, но спайк
во втором по возможности никак не влиял на пер-
вый. Для этого лагранжиан взаимодействия таких
нейронов должен быть несимметричным, кроме
того, он должен содержать константу связи, с по-
мощью которой можно регулировать действие
одного нейрона на другой. Выберем его в виде:

(7)

Если  находится в вакууме, то на  нет никако-
го воздействия. Однако, если  испытывает
спайк, то и  тоже имеет тенденцию к спайку.
Таким образом активность передается от узла к
узлу.

График потенциала такого взаимодействия
изображен на рис. 3. По оси  отложен возбужда-
ющий нейрон, а по оси  – возбуждаемый. Если
оба нейрона находятся в вакуумах (вакуум соот-
ветствует нахождению в одном из углов), то толь-
ко переход первого нейрона производит воздей-
ствие на другой нейрон.

Для представления входной информации мы
будем использовать входные нейроны. Каждый
входной нейрон может быть пассивным (вообще

⋅ 62 10

init mod 2i iϕ =
i

( )22 2
int exc 2 1 1= ε ϕ ϕ − .+

ϕ1 ϕ2

ϕ1

ϕ2

1y
2y

не влияет на другие, поэтому может быть отбро-
шен) или активным. Активные входные нейроны
имеют фиксированную траекторию (в отличие от
моделируемых нейронов, траектория которых
эволюционирует во время моделирования), кото-
рый состоит из классических решений–инстан-
тонов. Потенциальная энергия такого входного
нейрона изображена на рис. 4 (пунктирная ли-
ния). Каждый пик потенциальной энергии соот-
ветствует инстантону. Сплошная линия представ-
ляет потенциальную энергию одиночного нейро-
на, возбуждаемого входным нейроном.

Введем величину активности моделируемого
нейрона как отношение интегральной потенци-
альной энергии этого нейрона к потенциальной
энергии входного нейрона (например, актив-
ность нейрона, который никогда не покидает ва-
куумного состояния, будет равна 0, а активность
нейрона, траектория которого повторяет траекто-
рию входного нейрона, будет равна 1). Чтобы ис-
следовать различные схемы, мы будем изучать
графики активности некоторых нейронов в зави-
симости от константы связи .

Для изучения различных конфигураций ней-
ронов введем модулирующий фактор . После то-
го, как мы выберем соответствующий параметр 
для каждой связи, мы умножим каждый из них на
этот коэффициент, чтобы получить новые кон-
станты связей  и затем отобразим актив-
ность интересующего нейрона как функцию од-
ного параметра .

Было обнаружено, что  может принимать
значения в диапазоне от  до  (рис. 5). В
случае слишком малых  нейроны почти не вза-
имодействуют, а если значение  слишком вели-

excε

k
ε̂

ε = ⋅ ε̂k

k

excε
3000 8000

excε
excε

Рис. 3. Потенциал взаимодействия для передачи
спайка.
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Рис. 4. Потенциальная энергия возбуждаемого ней-
рона (сплошная линия) коррелирует с потенциаль-
ной энергией входного нейрона (пунктирная линия).
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ко, их собственные потенциалы становятся незна-
чительными по сравнению с взаимодействием, что
приводит к нежелательной задержке нейронов в
состоянии . График для  представ-
лен на рис. 4. В симуляции, представленной на
рис. 4, активность выходного нейрона оказалась
равна 0.92.

Также можно передать импульс по цепочке из
нескольких нейронов. Рассмотрим линию из трех
последовательно соединенных связями нейронов

(рис. 6). В этом случае выберем 

 . Как видно из
рис. 6, при малых значениях константы связи ,
спайки не проходят через цепочку нейронов, но

ϕ = 0 exc 6000ε =

ε = ⋅ . ⋅ ,4
1 1 5 10k

ε = ⋅ . ⋅ ,4
2 1 0 10k ε = ⋅ . ⋅ 4

3 0 5 10k
ε

если  достигает некоторого критического значе-
ния, цепочка становится проводящей для спай-
ков. Этот эффект позволяет нам контролировать
проводимость нейронной сети путем небольшого
изменения константы связи . Таким образом,
контролируя костанту связи, мы можем реализо-
вать сложные логические соединения в нашей
нейронной сети.

Зависимость активности нейронов от парамет-
ра  показана на рис. 7. Из этого рисунка видно,
что критическое значение константы связи  зави-
сит от . Очевидно, что такая зависимость крити-
ческого значения ε связана с увеличением действия
инстантона.

ε

ε

Λ
ε

Λ

Рис. 5. Активность выходного нейрона возрастает как
функция константы связи.
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Рис. 6. Активность выходного нейрона (3-го в цепоч-

ке) как функция константы связи. 
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3. ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Была предложена модель нейрона, основанная

на поведении частицы в двухуровневой системе.
Для моделирования такой квантовомеханиче-
ской системы использовалось вычисление инте-
гралов по траекториям методом Монте-Карло.
Был предложен конкретный вид потенциала ча-
стицы, кроме того были предложены потенциала
взаимодействия частиц, позволяющий переда-
вать возбуждения. Отметим также и недостатки
предложенной модели. Во-первых, так как вы-
ходная функция сети не может быть аналитиче-
ски продифференцирована по величинам связей
внутри сети, мы не можем применять алгоритм
обратного распространения ошибки для обуче-
ния сети. Поэтому обучение сети представляется
возможным лишь при помощи куда более медлен-
ных генетических алгоритмов. Во-вторых, стоит
вообще отметить общую проблему скорости вы-
числений. Моделирование более-менее сложных

сетей потребует привлечения очень больших вы-
числительных мощностей.
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Abstract—A model of a quantum-mechanical system organized by the principle of a neural network is con-
sidered. The role of neurons is played by quantum particles evolving under the action of an external double-
well potential. The instanton acts as a spike. The connection between neurons is provided by the interaction
potential . The connection is directional due to asymmetry of the interaction potential. Thus, the

complete Hamiltonian of the system is . The system is investigated by
PIMC metod. It is shown that with a certain choice of parameters in this system, the transfer of activity in
long chains of neurons is possible.
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В рамках теории функционала плотности проведено исследование атомов тория, имплантирован-
ных в оксид кремния. Изучены зарядовые свойства Th в соединениях ThO2:nSiO2 и Th:nSiO2, где Th
выступает в качестве примеси внедрения и замещения в кристобалите. Проведена геометрическая
оптимизация структур с учетом межэлектронных взаимодействий, исследовано самосогласованное
распределение электронной плотности, оценены бейдеровские эффективные заряды.
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ВВЕДЕНИЕ

В спектре возбуждения ядра 229Th есть уни-
кальный низколежащий изомерный уровень,
энергия которого в настоящее время оценивается
в 8.10 +/– 0.17 эВ [1]. За последние 30 лет в экспе-
риментальных [2–5] и теоретических [6–28] ис-
следованиях этого ядерного перехода был выяв-
лен ряд необычных свойств, связанных с особен-
ностями взаимодействия ядра с окружающей
электронной оболочкой и химическим окруже-
нием. Среди них – распад и возбуждение изомера
через электронный мост, возбуждение фотонами
и электронами в лазерной плазме, конверсия на
электронах проводимости в металле, относитель-
но быстрый альфа-распад и многие другие.

Одна из интересных особенностей изомера -
зависимость вероятности распада от зарядового
состояния электронной оболочки атома тория. В
работах [22, 23] было показано, что в ионах тория,
имплантированных в диэлектрик с большой ши-
риной запрещенной зоны, распад возбужденного
состояния ядра 229mTh происходит с излучением
гамма-кванта, а канал внутренней электронной
конверсии, доминирующий в обычных условиях,
оказывается полностью подавленным в результа-
те энергетического запрета. Указанное свойство
ядерного перехода позволяет использовать его для

создания принципиально нового ядерного стандар-
та времени и частоты с относительной стабильно-
стью на уровне 10–19–10–20 [24–26], а также в каче-
стве источника когерентного гамма-излучения
VUV диапазона (гамма-лазер) с длиной волны из-
лучения около 150 нм [27, 28]. Таким образом, ядер-
ный переход из состояния 229mTh(3/2+, 8.1 эВ) пред-
ставляет интерес как для фундаментальной нау-
ки, так и для очень важных технологических
приложений.

Так как вероятность распада зависит от заря-
дового состояния электронной оболочки тория,
для прикладных задач важно, чтобы эксперимен-
тальные схемы позволяли дифференцировать
процессы распада изомера по разным каналам, в
соответствии с временем распада, с тем, чтобы
подавлять или стимулировать один из них. В ра-
боте [29] была предложена оригинальная схема
для наблюдения радиационного распада изомера
с регистрацией излучения VUV диапазона – “ио-
ны Th в матрице широкозонного VUV-прозрач-
ного диэлектрика”. Методом импульсной лазер-
ной имплантации осуществляется внедрение
ионов Th в матрицу SiO2/Si, полученную методом
термического окисления. Большая ширина за-
прещенной зоны подложки (~9 эВ) позволяет по-
давить быстрый распад по каналу внутренней
конверсии и увеличить время жизни изомера

УДК 538.9

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ
В ЯДЕРНЫХ ТЕХНОЛОГИЯХ



272

ЯДЕРНАЯ ФИЗИКА И ИНЖИНИРИНГ  том 11  № 5  2020

КУРЕЛЬЧУК и др.

229mTh до десятков минут за счет преобладания
медленного радиационного канала [30]. В рамках
данной концепции ведется подбор оптимальных
параметров схемы, исследование энергетических
уровней имплантата в SiO2. Так как энергия связи
4f7/2 электронов тория, полученная из линий
рентгеновской фотоэлектронной спектроскопии
(РФЭС) [31] оказалась близкой к состояниям то-
рия в ThSiO4 [32], был сделан вывод о том, что эф-
фективный заряд тория, имплантированного в
подложку аморфного SiO2/Si должен быть близок
к +4, как и в ThSiO4. В той же работе было прове-
дено моделирование ширины запрещенной зоны
в структурах типа ThO2:nSiO2 методом функцио-
нала электронной плотности (ФЭП) с использо-
ванием псевдопотенциала тория, и показано, что
теоретические результаты совпадают с экспери-
ментальными при следующем соотношении на
число атомов: Th/Si < 0.4. Отметим, что в экспе-
риментальной работе [29] концентрация имплан-
тированных атомов Th составляла меньше 1%
(Th/Si ~ 0.03).

Основная цель данной работы − исследование
состояния электронной оболочки ионов тория
имплантированных в матрицу SiO2 методом ла-
зерной имплантации. Согласно полученным ра-
нее данным, количество атомов и морфология
получаемых при лазерной имплантации образцов
соответствует соединению на основе силиката то-
рия ThSiO4 [31, 32]. Если доля имплантированных
ионов тория существенно меньше единицы, то в
приближении эффективной среды [33] исследуе-
мый комплекс может быть записан в конфигура-
ции ThO2:nSiO2, где атом тория участвует как
примесь замещения. Расчет электронной струк-
туры данной атомарной конфигурации позволит
получить информацию об изменении оболочки
тория под влиянием окружения SiO2, а также о за-
рядовом состоянии ионов тория после импланта-
ции (окисление кислородом из атмосферы и им-
плантация в виде ThO2). Альтернативная модель,
когда ион тория при имплантации нейтрализуется
за счет взаимодействия с поверхностью и внедряет-
ся в матрицу с полностью заполненной валентной
оболочкой, может быть описана в приближении
нейтрального атома тория, выступающего как при-
месь внедрения Th:nSiO2. Модель торий−примесь
внедрения использовалась в работе в качестве ре-
пера при сравнительном анализе перераспределе-
ния валентных электронов за счет влияния ди-
электрической матрицы и использовалась.

Выходным результатом таких расчетов долж-
ны стать волновые функции валентных электро-
нов Th, которые будут использованы для изуче-
ния каналов возбуждения и распада низколежа-
щего изомерного состояния 3/2+(8.10 эВ) ядра
229Th в указанной матрице. Проверочными пара-

метрами таких расчетов могут служить, прежде
всего, вычисленные эффективные заряды, кото-
рые также могут быть получены методом РФЭС
по сдвигу остовных уровней [34].

В настоящей работе в рамках теории функцио-
нала плотности проведено исследование зарядо-
вого состояния тория, имплантированного в
SiO2, в различных суперячейках. Эти ячейки, со-
стоящие из SiO2, использовались для моделиро-
вания ближайшего окружения тория при его раз-
личных концентрациях и в различных положени-
ях. При этом проводилась полная геометрическая
оптимизация (релаксация) всего комплекса с уче-
том межэлектронных взаимодействий и рассчи-
тывалась энергия его основного состояния. На ос-
нове полученной самосогласованной электронной
плотности n(r), анализировалось изменение элек-
тронной плотности в непосредственной близости
от ядра тория и вычислялись эффективные заряды
тория методом Бейдера [35, 36].

МЕТОДИКА РАСЧЕТОВ
Эффективным методом численного модели-

рования и исследования электронных свойств ма-
териалов сегодня является теория функционала
электронной плотности (ТФЭП). В данной работе
исследование влияния атомного окружения на за-
рядовое состояние тория проводилось в рамках
ТФЭП с помощью программного пакета Quantum
Espresso [37], использующего концепцию псевдо-
потенциала для остовных электронов и базис, со-
стоящий из плоских волн. В качестве выходных
результатов квантовых расчетов для периодиче-
ских электронных систем выступает электронная
зонная структура и плотность электронных состо-
яний. На их основе получают ширину запрещен-
ной зоны, которую можно сопоставить с экспери-
ментальным РФЭ спектром. Существует особен-
ность некоторых приближений ТФЭП – это, в
первую очередь, недооценка ширины запрещен-
ной зоны для широкозонных диэлектриков. Од-
ной из причин расхождения является взаимодей-
ствие электронов и дырок, который относится к
многоэлектронным эффектам, не учитываемых
ТФЭП. Для корректного описания спектров
РФЭС, фотоэмиссионных и обратно-фотоэмис-
сионных распространен подход несамосогласо-
ванной коррекции спектра собственных энергий
Ei с учетом электронно-дырочных возмущений
(приближения GW, G0W0) [38]. В данной работе
мы не ставили задачу точного определения щели
запрещенных состояний. В первую очередь мы
анализировали теоретически точную величину –
самосогласованную электронную плотность n(r).
Для количественных оценок вычислялись изме-
нения зарядовой плотности и эффективные заря-
ды атомов, используя метод Бейдера топологиче-
ского анализа функции электронной плотности
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n(r). Отметим, что градиентный метод Бейдера
позволяет разделить общее пространство на со-
ставные части, каждая из которых относится к
определенному атому, и, таким образом, соотне-
сти с каждым атомом определенный эффектив-
ный заряд.

В работе [29] изучалась имплантация ионов то-
рия в матрицу аморфного оксида кремния, полу-
ченного методом термического окисления, на
подложке Si(001). Наблюдаемая плотность аморф-
ного оксида кремния оказалась близкой к плотно-
сти кристобалита ~2.3 г/см3. Кроме того, в струк-
туре аморфа сохранялись структурные тетраэдры
SiO4, характерные для кристобалита и кварца. По-
этому в качестве приближения при моделирова-
нии аморфного состояния оксида кремния обыч-
но используется кристобалит [39].

МОДЕЛИ ЛОКАЛЬНОГО ОКРУЖЕНИЯ
И ЭФФЕКТИВНЫЙ ЗАРЯД ТОРИЯ

1. Результаты для нерелаксированных ячеек
Сначала мы изучали электронное состояние

тория помещенного в периодические структуры,
показанные на рис. 1. При этом геометрическое
положение атомов в элементарных ячейках не
менялось (то есть, геометрия ячеек не оптимизи-
ровалась). Торий рассматривался как примесь
внедрения и замещения, с атомными соотноше-
ниями Th/Si от 1 до 0.03. Стоит заметить, что ре-
зультаты тестовых моделей в отсутствии релакса-
ции и с расчетами на минимальном количестве
точек – неточны, однако, поскольку недостаточ-
ность сеток является систематической для всех,
то они могут служить иллюстрацией того, как
влияет величина модельной ячейки и характер
примеси тория в них на его зарядовое состояние.

Модель с замещением одного атома Si атомом
Th может описывать попадание иона Thn+ в обра-
зец в стадии релаксации в междоузлии, когда на-
летающие ионы к моменту имплантации уже
присоединили кислород из атмосферы, и имеет
место конфигурация ThO2:nSiO2. Модель с внедре-

нием Th:nSiO2 может служить для сравнительной
оценки изменения заряда в случае изначально
нейтрального атома в нейтральном окружении.

Минимальная тестовая ячейка Th:2SiO2 была
задана из 6 атомов Si и O, и внедренного в междо-
узлие Th, так что отношение Th/Si составляет 1/2
(1, рис. 1). Вторая тестовая ячейка Th:16SiO2 со-
стоит из 48 атомов Si и O, и внедренного Th
(Th/Si = 16) (2, рис. 1). В третьей ячейке
ThO2:15SiO2, состоящей из 48 атомов, Th замеща-
ет один из атомов Si, примесь замещения локаль-
но представляет собой модель оксида тория
(Th/Si = 15) (3, рис. 1). Четвертая ячейка
ThO2:31SiO2 задана из 96 атомов с Th замещаю-
щим Si в центре и Th/Si = 31 (4, рис. 1). Ячейки 1–
3 – ГЦК, 4 – кубическая.

Было рассчитано основное состояние ячеек,
изображенных на рис. 1, методом ТФЭП в при-
ближении GGA PBE с псевдопотенциалами в
полнорелятивистском приближении. В качестве
валентных электронных состояний, были взяты
валентные и субвалентные состояния, которые
описаны полнорелятивистскими PAW псевдопо-
тенциалами Si (3s2 3p2), O (2s2 2p4), Th(6s2 7s2 6p6
6d1 5f1) содержащие остовные функции, необхо-
димые для восстановления полноэлектронной
плотности [40, 41]. Самосогласованный расчет
основного состояния (SCF) был проведен в точ-
ках (0 0 0) и (0 0.5 0) неприводимой зоны Бриллю-
эна (НЗБ) для ГЦК ячеек и точках (0 0 0) и (0.5 0.5
0.5) – для кубической. Энергия обрезания базиса
плоских волн 1500 эВ.

Изменение зарядовой плотности тория по
сравнению со свободным атомарным состоянием
определим величиной Neff в единицах электрон-
ного заряда e как Neff = Npseudo – Nbader, где Npseudo –
число псевдовалентных электронов свободного
тория, заданных псевдопотенциалом (общее чис-
ло – 12), а Nbader – число псевдовалентных элек-
тронов тория в окружении, вычисленное методом
Бейдера. Neff можно понимать и как ионность или
эффективный заряд. Результаты показаны в табл. 1.

Рис. 1. Четыре модели локального окружения тория, имплантированного в SiO2: 1 – Th:2SiO2, 2 –Th:16SiO2, 3 –
Th:15SiO2, 4 – ThO2:31SiO2.
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Из данных, показанных в табл. 1, следует, что
Th в качестве примеси замещения теряет свою
электронную плотность (Neff составляет 4.8 и 5.1),
что ожидаемо, поскольку его окружают 4 атома
кислорода, за которыми следуют тетраэдры SiO4
(см. рис. 1). В случае внедрения тория между тет-
раэдрами SiO4 плотность его валентных электро-
нов так же уменьшается, что соответствует при-
мерно потере одного электрона. Можно также
отметить, что электронная разность на тории
уменьшаются по мере увеличения размера мо-
дельной ячейки.

Стоит обратить внимание, что оценки эффек-
тивного заряда Th для тестовых ячеек, очевидно,
систематически завышены, поскольку превыша-
ют число электронов атома Th за пределами радо-
новой оболочки – 4. Это вызвано, во-первых тем,
что ячейки не были оптимизированы, а во-вторых,
недостаточной точностью самосогласованного
расчета в одной точке НЗБ и полноэлектронной
плотности n(r) на минимальной пространствен-
ной сетке. Поскольку сеточная недостаточность
является систематической для всех приведенных
моделей, то результаты могут служить лишь общей
иллюстрацией поведения эффективного заряда.
Для детального исследования необходимо опти-
мизировать координаты и уплотнить сетки.

Согласно РФЭ спектрам, приведенным в [31],
энергия связи имплантированного в SiO2 Th
близка к энергии связи в ThSiO4. В структуре

ThSiO4, согласно данным базы Materials Project
[42], длина связи Th–O составляет 2.4–2.9 Å, а Si–O
в структурных тетраэдрах – около 1.6 Å. Рассмот-
рим более детально следующие модели окружения.

2. Результаты для релаксированной ячейки 
ThO2:15[SiO2]

Рассмотрим ГЦК-ячейку кристобалита, состо-
ящую из 48 атомов, с Th, замещающим один атом
Si в центре: такую конфигурацию можно предста-
вить как ThO2:15(SiO2), с концентрацией оксида
тория (ThO2) 2%, Th/Si = 1/15 (3, рис. 1). Методи-
чески, сначала были оптимизированы координа-
ты ячейки без тория методом Бройдена–Флетче-
ра–Гольдфарба–Шанно (BFGS) и ТФЭП [43–
46]. Релаксация проводилась до достижения по-
рога сил, действующих на атом 0.01 эВ/Å, энер-
гии 10–3 эВ, с самосогласованным решением
уравнений Кона–Шема в точке Г (000) с критери-
ем сходимости по энергии 10–6 эВ. Затем один
атом Si в центре заменен на Th и проведена до-
полнительная оптимизация (релаксация) решет-
ки и координат атомов ячейки с теми же парамет-
рами плюс с пороговым значением давления в
ячейке 0.5 кбар. При релаксации валентные со-
стояния описывались ультрамягкими псевдопо-
тенциалами Si (3s2 3p2), O (2s2 2p4), Th (6s2 7s2 6p6
6d1 5f1), энергия обрезки базиса плоских волн
1500 эВ. Ячейка после релаксации и ее структур-
ные характеристики показаны на рис. 2.

Таблица 1. Оценка эффективных зарядов Th в нерелаксированных модельных ячейках

Ячейка

(1) Th:2SiO2

Th примесь 
внедрения,
Th/Si = 1/2

(2) Th:16SiO2

Th примесь 
внедрения,

Th/Si = 1/16

(3) ThO2:15SiO2

Th примесь 
замещения,
Th/Si = 1/15

(4) ThO2:31SiO2

Th примесь 
замещения,
Th/Si = 1/31

Neff = Npseudo – Nbader 1.0 0.8 5.1 4.8

Рис. 2. Модельная ячейка ThO2:15SiO2 и ее морфологические характеристики: распределение длин связей Si–O и Th–
O, углов связей O–Si–O и O–Th–O.
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После релаксации с произвольным парамет-
ром решетки плотность изменилась c 2.37 до
2.19 г/см3, длина связи Th–O составила ~2.1 Å,
Si–O ~ 1.6 Å, при этом в ближайшем окружении
атома Th по-прежнему находились 4 атома кисло-
рода. Как видно из рис. 2, координация кристоба-
лита – структурные тетраэдры SiO4 – при этом
практически не изменилась, углы связей O–Si–O
100°–115° оказались слабо меняющимися за счет
молекулярного комплекса O–Th–O.

Для полученной структуры был проведен
расчет основного состояния методом самосо-
гласованного поля со скалярно-релятивистски-
ми PBE−PAW псевдопотенциалами, на cетке
240 × 240 × 240 в прямом пространстве и k-сетке
4 × 4 × 4 в обратном (НЗБ). Были получены ва-
лентная самосогласованная плотность основного
состояния n(r), а также плотность nval(r) валент-
ных электронов и восстановленная с помощью
PAW-псевдопотенциалов полноэлектронная плот-
ность ntot(r). На рис. 3 изображена карта величины
деформации электронной плотности Δn(r) – раз-
ности зарядовой плотности n(r) ячейки и супер-
позиции плотностей изолированных атомов. Для
иллюстрации перераспределения электронной
плотности также вычислена функция локализа-
ции электронов ELF – двухэлектронное условное
распределение вероятности, которое описывает ве-
роятность нахождения электрона на расстоянии r от
заданного электрона с тем же спином [47, 48].

На рис. 3 областям с большими значениями
ELF соответствуют области локализации элек-

тронных пар. Количественное изменение зарядо-
вой плотности Th за счет окружения в ячейке
ThO2:15SiO2 по сравнению со свободным атомом
рассчитывалось как Neff разность числа электро-
нов в псевдопотенциале и бейдеровского числа
псевдовалентных электронов, и составила –2.8e.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Изучено зарядовое состояния тория, импланти-

рованного в оксид кремния. Рассчитывались струк-
туры Th в соединениях ThO2:nSiO2 и Th:nSiO2,
где Th выступает в качестве примеси внедрения
и замещения. Проведена геометрическая опти-
мизация структур с учетом межэлектронных вза-
имодействий, исследовано самосогласованное
распределение электронной плотности, оценены
бейдеровские эффективные заряды. Исследовано
перераспределение электронной плотности ней-
трального тория и окисленного ThO2 за счет окру-
жения SiO2. Оценочные расчеты показывают, что в
обоих случаях имеет место утечка электронной
плотности тория, слабая для нейтрального им-
плантата и значительная для окисленного. Для мо-
дели ThO2:15SiO2 проведено полное исследование
методом ТФЭП: релаксация межатомных сил со
свободным параметром решетки, а затем самосо-
гласованный расчет электронной плотности ос-
новного состояния n(r) на учащенных сетках в
прямом обратном пространстве. Получен бейде-
ровский эффективный заряд Th (+2.8) и карта

Рис. 3. Карта деформации электронной плотности Δn(r) (слева) и функции локализации электронов ELF в ячейке
ThO2:15SiO2 (справа). Плоскость сечения [yz] проходит через координаты Th, черным цветом показаны изолинии, со-
ответствующие цветовой сетке.
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распределения дефекта электронной плотности и
функции электронной локализации, характери-
зующую образование электронных пар в окруже-
нии Th.

Следующей ступенью уточнения расчетных мо-
делей является получение энергетического спектра,
корректного описывающего спектр эмиссионных
рентгеновских фотоэлектронов в широкозонном
диэлектрике: например методом несамосогласо-
ванной коррекция спектра собственных энергий Ei
с учетом электронно-дырочных возмущений. В
этом случае могут быть предсказаны и сравнены с
экспериментальными и частично-энергетиче-
ские величины – энергии связи уровней и атомов
в молекуле, плотность электронных состояний и
зонная структура, щель запрещенных состояний.
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Abstract—A study of thorium atoms implanted in silicon oxide was carried out usimg the density functional
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Представлены характеристики создаваемых пучков ускорительного комплекса ФИАН “Пахра” по
состоянию на ноябрь 2019 г. − выведенного электронного пучка и пучка вторичных электронов/по-
зитронов − для тестирования и калибровок детекторов, применяемых в крупных ускорительных и
астрофизических экспериментах. При энергиях 250–500 МэВ выведенного в зал № 1 из синхротро-
на С-25Р электронного пучка его энергетическое разрешение составляет δ ~ 1%, а интенсивность
может меняться коллиматорами в диапазоне 103–1010 c−1. Квазимонохроматический пучок вторич-
ных электронов, созданный в зале № 2, типично имеет энергию в диапазоне 50–300 МэВ, энергети-
ческое разрешение соответственно δ = 14–2%, а интенсивность ~102 c−1. Проведенное моделирова-
ние характеристик вторичного позитронного пучка позволило выбрать оптимальную геометрию
установки и показало хорошее согласие с полученными затем экспериментальными данными.

Ключевые слова: электронный синхротрон, тестовые пучки, выведенный электронный пучок, вто-
ричный электронный пучок, энергетическое разрешение, интенсивность, моделирование
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1. ВВЕДЕНИЕ: УСКОРИТЕЛЬНЫЙ 
КОМПЛЕКС ФИАН ”ПАХРА” С-25Р

В экспериментальной работе по ядерной фи-
зике, физике частиц, астрофизике часто возника-
ет необходимость в калибровке детекторов и обо-
рудования. Электронные и фотонные пучки сред-
них энергий требуются и для решения ряда
смежных задач, таких как исследования структу-
ры материалов, радиационной стойкости элек-
тронных компонентов, измерения сечений ядер-
ных процессов для гражданского и оборонного
применения, и т. д. Для этих целей необходимы
ускорители, генерирующие пучки.

Электронный синхротрон ФИАН С-25Р в
г. Троицке (ускорительный комплекс “Пахра”)
был спроектирован в середине 1960-х годов на
максимальную энергию электронов 1.2 ГэВ, запу-
щен к середине 1970-х и в основном предназна-
чался для использования в ядерно-физических
экспериментах на тормозном гамма-пучке и на
выведенном (с медленным выводом) электрон-
ном пучке в энергетическом диапазоне выше по-
рога рождения π-мезонов. В настоящее время
ориентация работ изменилась, отчасти потому
что реализация крупных международных проек-
тов (астрофизическая обсерватория ГАММА-
400, установки SPD, MPD и BMN проекта NICA,

эксперименты на Нуклотроне в Дубне) потребо-
вала недорогих инструментальных средств тести-
рования на основе действующих ускорителей
средних энергий.

Синхротрон С-25Р в настоящее время являет-
ся практически единственным в России постоян-
но работающим ускорителем, генерирующим
пучки электронов, позитронов и фотонов с энер-
гиями до 850 МэВ. В соответствии с существую-
щими потребностями возникла задача возродить
и модернизировать когда-то существовавший
магнитооптический канал выведенного высоко-
интенсивного электронного пучка, а на основе
тормозного фотонного пучка вновь создать менее
интенсивный тестовый пучок вторичных элек-
тронов (позитронов).

Синхротрон С-25Р имеет четыре секции пово-
ротных магнитов с прямолинейными промежут-
ками между ними. Радиус равновесной орбиты на
поворотных участках составляет 400 см, длина
каждого прямолинейного промежутка 190 см. Ин-
жектором синхротрона является микротрон с вы-
ходной энергией 7.4 МэВ. После вывода из мик-
ротрона пучок формируется электронно-опти-
ческим трактом и при помощи магнитного
инфлектора вводится в камеру синхротрона. Ча-
стота изменения магнитного поля синхротрона
составляет 50 Гц. Инжекция электронов в синхро-

УДК 621.384.634,539.1.07
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трон осуществляется при индукции магнитного
поля в поворотных магнитах Bi = 0.0060 Тл. Макси-
мальная энергия электронов достигается при Bmax =
= 1 Тл. Резонатор ускорителя возбуждается на ча-
стоте 55 МГц.

2. ТЕСТОВАЯ ЗОНА ЗАЛА № 1

Для тестирования детекторов и оборудования
крупных современных установок была создана
калибровочная (тестовая) зона в зале № 1. Со-
зданный в 1980-е годы канал медленного вывода
электронов ускорителя С-25Р [1] (рис. 1) при-
шлось геометрически перестроить и юстировать
после установки специального компенсатора с
целью уменьшения влияния краевого поля син-
хротрона. Главными преимуществами тестовой
зоны в зале № 1 (на базе канала медленного выво-
да) по сравнению с описываемой ниже тестовой
зоной в зале № 2 (на базе вторичного электронно-
го или позитронного пучка) являются низкофо-
новые условия работы экспериментальных уста-
новок, лучшее энергетическое разрешение и, при
необходимости, высокие интенсивности элек-
тронного пучка.

Выведенный электронный пучок из синхро-
трона С-25Р формируется системой медленного
вывода и протяженным (~25 м) магнитооптиче-
ским каналом (МОК).

Медленный вывод

Медленный вывод электронов с использова-
нием резонанса радиальных бетатронных колеба-
ний четвертого порядка (νx = 3/4) реализован с

помощью двух полюсных обмоток ускорителя и
двух выводных септум-магнитов [1]. Зазор магни-
топроводов обоих септум-магнитов имеет высоту
1.2 см и ширину 3.5 см. Индукция магнитного по-
ля в зазоре первого септум-магнита 0.08 Тл, а в за-
зоре второго септум-магнита достигает 0.4 Тл.
Положение обоих септум-магнитов относитель-
но центральной орбиты можно менять с помо-
щью системы перемещения в диапазоне 0−5 см.

Магнитооптический канал (МОК)
Электронный пучок через выходное окно

ускорителя (алюминиевую пластину толщиной
0.2 мм) и воздушный промежуток длиной 0.7 м
вводится в тракт МОК − рис. 2. Электронный
тракт МОК вакуумирован, диаметр тракта в ме-
стах нахождения линз составляет 38 мм, а в меж-
линзовых промежутках − 80 мм. Общая длина
тракта от выходного окна ускорителя в ускоритель-
ном зале до магнита СП-57 в зале № 1 составляет
~25 м. Канал включает 4 линзы, один поворотный
магнит СП-3 в зале ускорителя с размером полюса
500 × 200 мм2 и межполюсным расстоянием 50 мм.
Нужный угол поворота пучка 18.5° достигается при
индукции поля магнита Bсп−3 ≈ 0.6 Tл для электро-
нов с энергией E0 = 350 МэВ. Контроль правиль-
ности прохождения пучка осуществляется пучко-
выми пропорциональными камерами, а также
установленными радиаторами и видеокамерами.

Компенсатор магнитного поля (КМП)
Одним из ключевых элементов канала являет-

ся устройство, предназначенное для коррекции
первоначально разработанной схемы вывода, а

Рис. 1. Схема укорительного комплекса ФИАН “Пахра”. М1 и М4 – поворотные магниты; М2 и М3 – спектрометри-
ческие магниты.
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именно для исключения влияния на электрон-
ный пучок краевого магнитного поля магнита
ускорителя – компенсатор магнитного поля
(КМП). После выхода из ускорителя пучок про-
ходит 70 см вблизи полюса магнита ускорителя,
краевое переменное поле которого (Bmax ~ 0.4 Тл)
сильно ”растягивает” пучок в горизонтальной
плоскости. При попадании пучка в КМП влияние
поля прекращается, и он без искажений транс-
портируется к первой линзе и далее в зал № 1.
КМП входит в состав вакуумного канала как его
первый элемент. Основой КМП является ци-
линдр из нержавеющей стали, сваренный из трeх
труб разного диаметра, на который плотно намо-
тан тонкий провод из мягкого отожженного желе-
за. Входной и выходной диаметры КМП составля-
ют 1.5 и 2.5 см соответственно. Длина устройства
110 см.

Параметры пучка

При энергии электронов E0 = 350 МэВ размер
пучка на выходном окне ускорителя составляет
7–10 мм как по горизонтали, так и по вертикали
при интенсивности выведенного пучка ~5 ⋅ 1010 c−1.
В тестовой зоне зала №1 пучок фокусируется
линзой Л4 МОК на фронтальную плоскость ис-
следуемого детектора в круглое пятно диаметром
~10 мм. Интенсивность пучка на выходе ускори-
теля определяется настройкой параметров уско-
рителя и системы медленного вывода. Уменьше-
ние интенсивности в процессе транспортировки
пучка определяется его ”растаскиванием” рассе-
янным полем магнита ускорителя в промежутке
между выходным окном и КМП, многократным
рассеянием на воздухе в этом же промежутке и
рассеянием на остаточном газе в продолжитель-
ном (до 25 м) канале транспортировки. Эти фак-
торы в сочетании с высокой селективностью
МОК уменьшают интенсивности в тестовой зоне
до 5 ⋅ 109–1010 c−1. Таким образом, при транспор-
тировке теряется не менее половины порядка от
начальной интенсивности. Но и эту интенсивность
масштаба ~1010 c−1 приходится снижать установкой
коллиматоров с отверстиями ∅ 2–5 мм на тракте
вывода перед линзой Л2 (перед поворотным магни-
том СП-3), причем снижать до уровня 103–106 c−1,
удобного для целей тестирования и калибровок
детекторов. Диапазон энергий выводимых элек-
тронов составляет Ee = 200−500 МэВ при разбро-
се энергий δe ~ 1%.

3. ТЕСТОВАЯ ЗОНА ЗАЛА № 2
В зале № 2 оборудована тестовая зона γ1, реа-

лизованная на базе спектрометрического магнита

СП-57. Она включает: а) 40-метровый канал
транспортировки пучка тормозных гамма-квантов
с максимальной энергией 300–500 МэВ, сгенери-
рованных при взаимодействиях краев банчей уско-
ренных электронов с внутренней вольфрамовой
мишенью толщиной 0.22X0 в вакуумной камере
синхротрона (X0 – радиационная длина) [2], и
б) пучок вторичных электронов (или позитронов)
с диапазоном энергий Ee = 30–300 МэВ при энер-
гетическом разрешении δ = ΔЕe/Ee = 14–2%, со-
ответственно (рис. 3) [3, 4]. Интенсивность вто-
ричного пучка электронов (позитронов) при
коллиматоре С3 в свинцовой защите ∅ 30 мм
составляет около 102 c−1.

4. МОДЕЛИРОВАНИЕ ХАРАКТЕРИСТИК 
ПУЧКА ВТОРИЧНЫХ

ЭЛЕКТРОНОВ (ПОЗИТРОНОВ)

Перед окончательным монтажом тестового ка-
нала γ1 ускорителя ”Пахра” было проведено моде-
лирование характеристик вторичного пучка пози-
тронов, формируемого системой “фотонный пу-
чок–конвертер–магнит–коллиматор”. Численные
расчeты проводились на базе пакета GEANT4 вер-
сии 10.0 с включением моделей основных физи-
ческих процессов, соответствующих одному из
стандартных наборов – Physics List QGSP_BERT.
Главная цель моделирования состояла в опреде-
лении оптимальной геометрии установки и в
оценке ожидаемого энергетического разброса ча-
стиц во вторичном пучке с учетом конечного раз-
мера исходного фотонного пучка, конвертера,
коллиматора, краевого магнитного поля, рассея-
ния в конвертере и в воздухе.

На рис. 4а приведено в проекции на медиан-
ную плоскость магнита СП-57 распределение по-
тока позитронов. Результаты получены для мед-
ного конвертера 0.5 × 5 × 0.1 см3 (2), расположен-

Рис. 2. Схема канала медленного вывода ускорителя
С-25Р. КМП – компенсатор краевого магнитного по-
ля; Л1−Л4 – квадрупольные линзы магнитооптиче-
ского канала; СП-3 – поворотный магнит.

e−

СП-3

КМП
Л1

Л2

Л3
Л4



ЯДЕРНАЯ ФИЗИКА И ИНЖИНИРИНГ  том 11  № 5  2020

ТЕСТОВЫЕ ПУЧКИ УСКОРИТЕЛЬНОГО КОМПЛЕКСА ФИАН “ПАХРА” 281

ного на срезе полюсов магнита (3) на траектории
фотонного пучка, проходящего на рисунке снизу
вверх. Величина индукции магнитного поля в
центре межполюсного зазора шириной 6 см со-
ставляла 0.75 Тл, начало спада поля находилось в
6 см от среза внутрь, постоянная спада поля
6.7 см. Осевая линия коллиматора левой (5) защит-
ной свинцовой стенки размера 150 × 150 × 10 см3 со-

ставляла угол 36° с осью первичного фотонного
пучка. Расчет проводился с введением техниче-
ской цилиндрической области ∅ 600 см и высо-
той 30 см ((7) на рис. 4а), за пределами которой
(исключая область коллиматора) частицы не про-
слеживались (попадали в “черную дыру”).

На рис. 4б показан результат численного моде-
лирования зависимости от энергии позитронов
угла их вылета θ и интенсивности позитронного
пучка от индукции магнитного поля в центре маг-
нита Bmax = 0.1, 0.2, 0.25, 0.5, 0.75 Тл. Рисунок по-
казывает, что при указанных выше параметрах
коллиматора через него проходят позитроны с
энергиями до ~300 МэВ. Интенсивность пучка
позитронов с энергиями, лежащими в диапазоне
от ~50 до ~130 МэВ, оказывается максимальной,
что в дальнейшем было подтверждено прямыми
измерениями.

С помощью GEANT4 было также выполнено
моделирование прохождения позитронов от точ-
ки рождения в медном конвертере толщиной 1 мм
через ∅10 мм коллиматор до места расположения
исследуемых детекторов при полях в магните в
широком диапазоне величин Bmax (рис. 5). Рас-
считанная зависимость величины энергии пози-
тронов, прошедших коллиматор, и эксперимен-
тально измеренная зависимость той же энергии
совпали в пределах ~3% [4], что указывает на до-
стоверность используемой в расчетах прибли-
женной карты магнитного поля.

5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В работе представлены характеристики тесто-

вых γ и e± пучков ускорительного комплекса
ФИАН “Пахра”. Пучки предназначены для про-
ведения калибровок детекторов, применяемых в
крупных современных ускорительных и астрофи-
зических экспериментах.

Канал медленного вывода электронов в зал
№ 1 дает электронный пучок с: максимальной
интенсивностью до ~1010 c−1. Применение допол-
нительной коллимации на магнитооптическом
тракте позволяет снизить интенсивность пучка до
более удобного уровня 103–106 c−1. При этом диа-
пазон энергий электронов, выводимых из уско-
рителя, составляет 250–500 МэВ при энергетиче-
ском разрешении электронного пучка δ ~ 1%.

Низкоинтенсивный квазимонохроматический
пучок вторичных электронов (позитронов) в зале
№ 2 имеет следующие основные характеристики:
диапазон энергий электронов (позитронов) от 30
до 300 МэВ при соответствующем энергетиче-
ском разбросе δ = ΔE/E = 14–2%. Интенсивность
вторичного пучка электронов (позитронов) в слу-

Рис. 3. Схема тестового канала γ1 ускорителя ”Пах-
ра”: EGc – внутренняя вольфрамовая мишень; Tv –
вакуумный вывод с алюминиевым окошком толщи-
ной 0.2 мм; C1 – первый коллиматор канала γ1 с вы-
ходным диаметром 13 мм; Wl железобетонная стена
ускорительного зала толщина ~3 м; T – выход канала
γ1 в зал № 2 (стальная труба диаметром ~16 см); C2 –
второй коллиматор канала типа “скрайбер” (выход-
ной диаметр 3 см); M1 – очищающий магнит СП-03;
GEc – медный конвертер 0.5 × 5 × 0.1 см на срезе по-
люсов магнита М2; M2 – спектрометрический маг-
нит СП-57 (центр магнита расположен на расстоянии
~40 м от внутренней мишени канала γ1); C3 – колли-
матор левого плеча тестового канала (∅ 3–30 мм); Pb-
Wall – защитная свинцовая стенка левого плеча те-
стового канала (толщина 10 см, диаметр коллиматора
в стенке 3–30 мм); tD – место расположения исследу-
емого детектора.
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чае использования ∅30 мм коллиматора в свин-
цовой защите составляет около 102 c−1.

Моделирование генерации вторичного пози-
тронного пучка тормозным фотонным пучком по-

казало, что в диапазоне значений индукции маг-
нитного поля 0.1–0.75 Тл в центре магнита в ∅30 мм
коллиматор, расположенный в свинцовой защите
под углом 36° относительно траектории фотонного
пучка, проходят позитроны с энергией до ~300 МэВ.
Определено, что максимум интенсивности пози-
тронов лежит в диапазоне энергий ~50−130 МэВ,
что в дальнейшем было подтверждено прямыми
измерениями. Рассчитанная зависимость величи-
ны энергии позитронов, прошедших коллиматор,
совпала с экспериментальной зависимостью в пре-
делах ~3%, что подтвердило надежность модели-
рования.

В дальнейшем моделирование предполагается
продолжить и изучить в частности вопрос о целе-
сообразности установки гелиевых мешков для
устранения рассеяния частиц в воздухе и умень-
шения их энергетического разброса после про-
хождения коллиматора.
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Работа поддержана грантами РФФИ-NICA № 18-
02-40061 и № 18-02-40079 и доложена на конференции
МКТЭФ (ноябрь 2019 г.).

Рис. 4. Результаты моделирования с помощью GEANT4 генерации вторичного пучка позитронов на конвертере маг-
нита СП-57. (а) Вид сверху на медианную плоскость магнита: 1 – технический цилиндр, вне которого частицы не про-
слеживаются; 2 – конвертер, устанавливаемый на краю полюса магнита (маленького круга в центре); 3 – полюс маг-
нита СП-57; 4, 5 – правая и левая свинцовые защитные стенки; 6 – коллиматор и поток отобранных частиц; 7 (светлая
область) – основной поток позитронов. (б) Угол вылета позитрона Θ в зависимости от энергии рожденной частицы Ee
при нескольких значениях индукции в центре магнита Bmax: 1 – 0.1, 2 – 0.2, 3 – 0.25, 4 – 0.5, 5 – 0.75 Тл.
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Рис. 5. Результаты моделирования с помощью
GEANT4 энергии пучка позитронов, а также средней
энергии позитронов, определенной эксперименталь-
но, в зависимости от максимального значения поля
магнита СП-57.
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Abstract—In this paper, we report the characteristics of the generated beams, the extracted electron beam and
the beam of secondary electrons/positrons, of the LPI accelerator complex Pakhra as of November 2019 for
testing and calibrating detectors used in large accelerator and astrophysical experiments. At energies of 250–
500 MeV of the electron beam ejected into Hall 1 from the S-25R synchrotron, its energy resolution is δ ~ 1%
and the intensity can be changed by collimators in the range of 103–1010 s−1. The quasi-monochromatic beam
of secondary electrons produced in Hall 2 typically has an energy in the range of 50–300 MeV, a correspond-
ing energy resolution of δ = 14–2%, and an intensity of ~ 102 s−1. The performed simulation of the charac-
teristics of the secondary positron beam allowed selecting the optimal geometry of the setup and showed good
agreement with the experimental data obtained later.

Keywords: electron synchrotron, test beams, extracted electron beam, secondary electron beam, energy res-
olution, intensity, simulations
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Исследован вариант тракта транспортировки протонного пучка с энергией 60 МэВ для будущего
онкоофтальмологического центра протонной лучевой терапии на изохронном циклотроне Ц-80 в
ПИЯФ. Тракт при этом должен удовлетворять целому набору требований. На основе серии расчетов
определены оптимальные параметры и состав элементов тракта. Показано, что такой тракт позво-
ляет попеременно и оперативно переходить с режима наработки изотопов на циклотроне к режиму
работы центра протонной лучевой терапии без кардинальной перестройки систем ускорителя.

Ключевые слова: изохронный циклотрон, офтальмологический центр, транспортировка пучка
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ВВЕДЕНИЕ
Изохронный циклотрон Ц-80 является многоце-

левой машиной. Он предназначен для производ-
ства медицинских изотопов высокого качества (на-
пример, генераторных изотопов), создания центра
для лечения меланомы глаза и проведения испыта-

ний электроники для авиации и космоса на радиа-
ционную стойкость [1]. Сейчас на циклотроне
дополнительно разрабатывается новый способ
получения сверхчистых изотопов с помощью
магнитного сепаратора.

Общий вид циклотрона представлен на рис. 1.

УДК 621.384.663

Рис. 1. Общий вид циклотрона Ц-80.

УСКОРИТЕЛИ ЗАРЯЖЕННЫХ ЧАСТИЦ
ДЛЯ ЯДЕРНЫХ ТЕХНОЛОГИЙ
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Основные параметры циклотрона, представ-
лены в табл. 1. Согласно приведенным в таблице
параметрам циклотрон Ц-80 может быть исполь-
зован как для производства целого спектра меди-
цинских изотопов, так и для создания офтальмо-
логического центра (ОФЦ) по лечению раковых
заболеваний глаза.

Однако при реализации совместной работы
циклотрона на производство изотопов и офтальмо-
логию возникают некоторые проблемы. Дело в том,
что для производства изотопов требуется пучок с
высокой интенсивностью ~100 мкА (  с–1) и
выше, а для офтальмологии необходим пучок все-
го ≤1010 с–1. Одновременный вывод двух таких
пучков, с указанными выше параметрами, из
циклотрона Ц-80 оказался весьма сложной тех-
нической и физической задачей, требующей су-
щественных переделок уже запущенной машины.
Основные детали этой проблемы рассмотрены в
работе [2].

ПОСТАНОВКА ЗАДАЧИ

В данной работе обсуждается другой – относи-
тельно простой, дешевый и радиационно более чи-
стый вариант тракта для офтальмологии, позволя-
ющего оперативно переходить с одного режима ра-
боты циклотрона на другой без кардинальной
перестройки систем ускорителя. То есть, вывод
пучка производится попеременно: либо для нара-
ботки изотопов, либо для работы ОФЦ. Такой ре-
жим работы вполне допустим, т.к. для производ-
ства изотопов важен интеграл облучения, поэтому
остановки в облучении изотопов, без нарушения
режима настройки ускорителя, не являются ката-
строфичными.

⋅ 146  10  

Для проектируемого офтальмологического
тракта были сформулированы следующие тре-
бования. Энергия пучка протонов в тракте оф-
тальмологии должна быть 60 МэВ, поперечный
размер пучка в конце канала, т.е., на входе в зал
протонно лучевой терапии, должен быть ≥20 мм в
диаметре, его расходимость не более 5 мрад (ма-
лый эмиттанс пучка). При этом необходимо осу-
ществить подъем пучка с 1250 до 1750 мм, т.е., на
0.5 м по вертикали, снизив интенсивность исход-
ного пучка до 109 частиц см−2 с−1. Найти возмож-
ность обеспечить быструю перестройку пучка от
режима наработки изотопов с интенсивностью
100 мкА к режиму офтальмологии без кардиналь-
ной перестройки систем ускорителя. Реализовать
минимальные потери пучка в зале ускорителя.

МЕТОДЫ РЕШЕНИЯ
ПОСТАВЛЕННОЙ ЗАДАЧИ

Для проектирования системы транспортиров-
ки пучка к экспериментальным установкам необ-
ходимо знать фазовые эллипсы пучка на выходе
из выводной системы ускорителя. В линейном при-
ближении движение частиц пучка в вертикальной
(y) и горизонтальной (x) плоскости является неза-
висимым. В этом приближении состояние такого
ансамбля частиц может быть описано с помощью
двух независимых фазовых эллипсов [3].

В качестве начального фазового эллипса в вер-
тикальной плоскости был выбран согласованный
с фокусирующей структурой циклотрона фазо-
вый эллипс пучка на радиусе и азимуте переза-
рядного устройства и с максимальным отклоне-
нием от медианной плоскости 3 мм [4]. Отклонение
3 мм в точке максимума огибающей определяет ве-
личину эмиттанса в диапазоне ~1–4 мм мрад.

Начальные условия для горизонтального дви-
жения определялись более сложно. Это связано с
механизмом заброса пучка на мишень в процессе
ускорения. Из-за малой величины заброса пучка
на мишень (несколько миллиметров) на переза-
рядном пробнике образуется источник с почти то-
чечными размерами. Исходя из опыта работы на
других циклотронах принято считать, что центр за-
броса пучка отстоит от края перезарядного устрой-
ства на 1.5 мм. Расходимость пучка определялась
максимальной расходимостью эллипса, согласо-
ванного с фокусирующей структурой циклотрона в
горизонтальной плоскости. Детали описаны в
предыдущей работе [4].

Оптика пучка рассчитывалась с помощью ши-
роко применяемой в мире программы Trace-3D
[5]. Однако программа не рассчитана на исполь-
зование ограничивающих апертур или коллимато-
ров в тракте. Поэтому был применен искусствен-
ный прием. Влияние коллиматора на фазовый
портрет пучка учитывалось следующим образом.

Таблица 1

Магнитная структура

Диаметр полюса 2.05 м

Зазор в долине 386 мм

Зазор в холме 163 мм

Магнитное поле в центре 1.352 Тл

Флаттер (макс.) 0.025

Угол спиральности (макс.) 65°

Число секторов 4

Ток выведенного пучка до 100 мкА

Радиус вывода пучка 0.65–0.90

Энергия (варьируемая) 40–80 МэВ

Метод вывода пучка стриппирование
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На x и y фазовые эллипсы пучка при входе в тракт
транспортировки накладывался аксептанс колли-
матора. Аксептанс представляет собой две пря-
мые линии, являющиеся отображением с помо-
щью матрицы перехода апертуры коллиматора

 на вход тракта.
Согласно работе [3]:

где  , ,  – ко-

ординаты и углы движения частицы на входе
тракта.

Очевидно, что сквозь коллиматор пройдут ча-
стицы, координаты которых удовлетворяют соот-
ношениям

Здесь  и  –
соответственно параллельные прямые в фазовом
пространстве пучка x–x' и y–y', являющиеся
отображением аксептанса коллиматора на вход
тракта.

Далее в часть фазового пространства, ограни-
ченного входными эллипсами пучка (вертикаль-
ным и горизонтальным на выходе согласующего
магнита [4]) и прямыми отраженного коллимато-
ра, вписывался новый эллипс (это позволяет
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остаться в формализме TRACE-3D, работающего
с эллипсами пучков).

Такая процедура позволяет найти эллипс и эми-
танс эллипсу пучка, проходящему без потерь через
тракт и коллиматор. Отношение площади вписан-
ного фазового эллипса к площади первоначально-
го эллипса определяет коэффициент уменьшения
интенсивности.

ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ

Окончательный вариант нового, оптимизиро-
ванного по программе Trace-3D, тракта представ-
лен на рис. 4.

На рис. 5 представлен PrintScreen результата ра-
боты программы Trace-3D по оптимизации предло-
женного тракта транспортировки. Сверху – опти-
мальные значения градиентов магнитных полей
квадрупольных линз. В нижней части рис. 5 верх-
няя линия соответствует горизонтальной (по от-
ношению к средней линии), а нижняя – верти-
кальной огибающей пучка.

В результате дополнительных исследований бы-
ло выявлено, что для уменьшения интенсивности
пучка в новом тракте на пять порядков нужно: во-
первых, выключить фокусирующие соленоиды в
системе аксиальной инжекции (САИ) циклотрона.
Это позволит уменьшить интенсивность пучка в
~1000 раз без увеличения радиационной нагрузки
на системы ускорителя, т.к. энергия инжектируе-
мых в Ц-80 отрицательных ионов водорода всего
26 кэВ. Во-вторых, оставшуюся ~0.1 мкА (  с–1)
избыточную интенсивность, можно уменьшить
~100 раз за счет введения в новом тракте транс-
портировки пучка коллиматора K2 размером
6 мм × 6 мм.

⋅ 116 10

Рис. 2. Горизонтальный x–x'.
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Рис. 3. Вертикальный эллипс y−y’.
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Рис. 4. Оптимизированный тракт транспортировки пучка для офтальмологических нужд. Здесь MZ1, MZ2 – поворот-
ные магниты в вертикальной плоскости; M1, M2 – поворотные магниты в горизонтальной плоскости; K1, K2 – кол-
лиматоры; Q1, Q2, Q3 – триплет квадрупольных линз.

Рис. 5. Результаты оптимизационного расчета Trace-3D и огибающие пучка.
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Предложенный вариант тракта удовлетворяет
всем сформулированным выше требованиям, а
также является простой, дешевой, радиационно-
чистой, с минимальным числом элементов схе-
мой. Т.к. для производства изотопов важен инте-
грал облучения, то переключение пучка на неко-
торое время в режим для офтальмологических
нужд, отключив только соленоиды в системе ак-
сиальной инжекции и переключив поворотный
магнит, не является проблемой.
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Abstract—A variant of the protons beam delivery system with an energy of 60 MeV for the future oncooph-
thalmological center for proton radiation therapy at the isochronous cyclotron C-80 at PNPI was designed.
The requirements to the beam characteristics were defined. Based on a series of calculations, the optimal pa-
rameters and composition of the beam line elemenós are determined. It is shown that such a beam line allows
one to alternately and efficiently switch from the isotope production mode on the cyclotron to the mode of
operation of the center of proton radiation therapy without a fundamental overhaul of the accelerator systems.
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Рассматривается рождение долгоживущих заряженных частиц с массой порядка 100 ГэВ в ультра-
периферических столкновениях протонов или тяжелых ионов на Большом адронном коллайдере
(БАК). Предлагается новый метод поиска таких частиц с использованием передних детекторов кол-
лабораций ATLAS и CMS. Оцениваются массы и времена жизни долгоживущих заряженных ча-
стиц, на которые таким образом можно поставить модельно независимые ограничения, исходя из
текущих данных БАК.

DOI: 10.1134/S2079562920040193

1. ВВЕДЕНИЕ

Заметную долю столкновений на Большом ад-
ронном коллайдере (БАК) составляют так называ-
емые ультрапериферические столкновения. Это
столкновения, в которых частицы проходят на не-
котором расстоянии друг от друга; сталкиваются
при этом электромагнитные поля этих частиц. Ча-
стицы остаются целыми, и их можно зарегистриро-
вать в специальных передних детекторах. Фотоны
электромагнитного поля ультрарелятивистской
частицы почти реальные, поэтому ультраперифе-
рические столкновения можно рассматривать как
столкновения двух реальных фотонов, распреде-
ленных по некоторому спектру. В этом смысле
БАК работает как фотон-фотонный коллайдер. В
ультрапериферических столкновениях можно ис-
кать Новую физику, которая может проявиться в
результате слияния фотонов.

Одним из вариантов проявления Новой физи-
ки может стать рождение долгоживущих заря-
женных частиц – частиц, у которых время жизни
достаточно велико, чтобы они могли вылететь из
детектора и распасться за его пределами. Экспе-
риментальные коллаборации ведут поиск таких
частиц (см., например, [1–3]), и поставлен ряд
ограничений на их массы, но все эти ограничения
модельно зависимы. Дело в том, что сечение рож-
дения долгоживущих частиц в адронных взаимо-
действиях зависит от модельных параметров,
описывающих взаимодействие этих новых частиц
с - и -бозонами, либо с некими новыми бозо-

нами модели. Однако взаимодействие частиц с
фотонами зависит только от электрического за-
ряда частицы. Поэтому ультрапериферические
столкновения на БАК позволяют вести поиск
долгоживущих заряженных частиц в пространстве
всего двух параметров: заряд и масса частицы.

В данной работе рассматривается рождение но-
вых заряженных частиц с массой порядка 100 ГэВ в
ультрапериферических столкновениях протонов
с энергией 13 ТэВ или ионов свинца с энергией

 ТэВ/(пара нуклонов) и предлагается метод
поиска таких частиц с использованием передних
детекторов коллабораций ATLAS и CMS. Осо-
бенностью метода является то, что в нем нет не-
обходимости измерять потери энергии частиц на
ионизацию или времена их пролета через детек-
тор, поэтому он может использоваться как допол-
нительный к традиционным методам поиска.

2. СЕЧЕНИЯ РОЖДЕНИЯ
Одна из двух диаграмм Фейнмана, описываю-

щих рождение пары долгоживущих заряженных
частиц  в ультрапериферическом столкновении
протонов или ионов свинца в лидирующем при-
ближении теории возмущений, представлена на
рис. 1a. Согласно приближению эквивалентных
фотонов (см. обзоры [4, 5]), фотоны в пропагато-
рах реальные и распределены по спектру

(1)
W Z
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где  – энергия фотона,  – его поперечный им-
пульс,  – заряд частицы-источника фотонов,  –
ее электромагнитный форм-фактор,  – ее фак-
тор Лоренца,  – постоянная тонкой
структуры. Сечение этого процесса можно рас-
считать по формуле

(2)

где  – сечение рождения пары заря-
женных частиц при столкновении реальных фо-
тонов (сечение Брейта–Уилера [6]).

Спектры эквивалентных фотонов протона и
208Pb для текущих энергий БАК представлены на
рис. 1б. Благодаря большому электрическому за-
ряду, 208Pb дает больше фотонов, но меньшая
энергия связи ядра приводит к тому, что форм-

ω ⊥q
Ze F

γ
α = π2 4e

+ −
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= σ γγ → χ χ ω ω ω ω ,  1 2 1 2
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фактор раньше обрезает спектр на высоких энер-
гиях.

Сечения рождения частиц с массой mχ =
= 100 ГэВ [7]

(3)

где энергия столкновения протонов принята
равной 13 ТэВ, энергия столкновения тяжелых
ионов –  ТэВ/(пара нуклонов). Падение чис-
ла эквивалентных фотонов с ростом их энергии
приводит к быстрому падению сечения рождения
с ростом массы частиц, и для  ГэВ сече-
ние рождения в столкновениях протонов будет
около  фб, в столкновениях ионов – порядка
1 фб [7]. Интегральная светимость БАК в столк-
новениях тяжелых ионов сейчас составляет

 [8, 9] – это слишком мало, чтобы ожидать
даже одно событие рождения пары частиц с
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σ → χ χ ≈ . ,
σ → χ χ ≈ . ,
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Рис. 1. (а) Рождение пары заряженных частиц в ультрапериферическом столкновении. (б)  Спектры эквивалентных
фотонов для протона с энергией 6.5 ТэВ и для 208Pb с энергией 522 ТэВ.
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Рис. 2. Результаты моделирования распределения массы  (4) с учетом фона от процесса . Здесь и далее

масса заряженных частиц принята равной  ГэВ, интегральная светимость – : (а) без учета множе-
ственности столкновения (pile-up); (б) считая, что в среднем происходит 50 столкновений одновременно.
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 ГэВ. Интегральная светимость в столк-

новениях протонов составляет , и здесь
является доступной область масс  ГэВ.

3. МЕТОД ПОИСКА
Обычно долгоживущие заряженные частицы

ищутся по их способности ионизировать веще-
ство, либо по их скорости пролета через детектор.
Ультрапериферические столкновения позволяют
предложить еще один способ. Дело в том, что в
конечном состоянии процесса рождения пары за-
ряженных частиц в ультрапериферическом столк-
новении есть всего четыре частицы: две исходные
столкнувшиеся и две новые родившиеся. Исходные
частицы можно зарегистрировать в переднем де-
текторе и таким образом измерить их энергии по-
сле столкновения  и . Импульсы новых ча-
стиц  и  измеряются по искривлению их траек-
торий в трековом детекторе. В результате можно
полностью восстановить кинематику столкнове-
ния. Массу новых частиц можно вычислить по
формуле [7]:

(4)

Измеряя  в каждом событии, получим некото-
рое распределение. Это распределение будет
иметь пик около , размытый разрешением
детектора. Единственная известная частица, ко-
торая может пройти детектор насквозь, – это мю-
он, поэтому должен наблюдаться аналогичный
пик около .1 Результат моделирования та-
кого измерения представлен на рис. 2а [7].

Более существенным источником фона в дан-
ном измерении будет наложение нескольких од-
новременных событий (pile-up). Во время работы
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БАК в 2015–2018 гг. происходило до 70 столкно-
вений протонов одновременно. Может случиться
так, что в одном из этих столкновений родится
пара мюонов, а в двух других уцелеет по одному
протону, потерявшему достаточно энергии, что-
бы попасть в передний детектор. Учет таких со-
бытий приводит к заметному росту фона в сиг-
нальной области, как это видно на рис. 2б [7].
Причина заключается в том, что число эквива-
лентных фотонов быстро растет с уменьшением
их энергии, поэтому рождение пары мюонов го-
раздо вероятнее рождения пары частиц с массой
100 ГэВ. На рис. 2а этот эффект был подавлен тре-
бованием, чтобы оба протона попадали в перед-
ний детектор: если на рождение пары частиц ухо-
дило меньше  ГэВ энергии [7], то протоны
пролетали мимо. В случае множественности
столкновений, один или оба протона могут при-
лететь из других событий.

Благодаря тому, что в ультрапериферических
столкновениях полностью восстанавливается ки-
нематика события, убрать фон от множественно-
сти столкновений довольно просто: достаточно по-
требовать сохранения полного продольного им-
пульса системы:

(5)

где , , ,  – продольные компоненты

импульсов ,  и протонов, а  – параметр об-
резания. Распределение  для  ГэВ пред-
ставлено на рис. 3а.

Можно ослабить требование к времени жизни
частицы: пусть теперь частица живет лишь доста-

1 Поскольку  много меньше разрешения детектора, а 
не может быть меньше нуля, в пике от мюонов половина
событий будет отброшена (мнимое ), а сам пик будет
смещён в сторону бóльших масс.
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Рис. 3. (а) Распределение массы  (4) с учетом множественности столкновений (50 столкновений протонов одновре-
менно) и с требованием сохранения полного продольного импульса системы (5). (б)  Область параметров , до-

ступная для исследований с текущей интегральной светимостью БАК ( ). В области выше кривой  ( ) мож-
но найти пик в распределении  (4), выступающий на 3 (5) стандартных отклонений над фоном (считая, что в среднем
происходит 50 столкновений протонов одновременно).
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точно долго, чтобы пролететь часть детектора и
распасться где-то внутри. В эксперименте это будет
выглядеть как трек от заряженной частицы, кото-
рый в какой-то точке обрывается или изламывает-
ся. К примеру, если долгоживущая частица – это
легчайшее чарджино минимальной суперсиммет-
ричной модели , то оно может распасться по ка-

налу , где  – легчайшее нейтралино.
Долгоживущим чарджино может быть только если
разность масс чарджино и нейтралино невелика,
так что родившийся пион будет иметь низкую
энергию и будет быстро поглощен веществом де-
тектора. В проводившихся до сих пор поисках по-
добных пропадающих треков рассматривалось
рождение чарджино в адронных процессах, по-
этому требовалось наличие адронных струй в ко-
нечных состояниях [10, 11]; в ультраперифериче-
ских столкновениях таких струй не будет.

Хотя поиск пропадающих (или изламываю-
щихся) треков сам по себе является интересной
задачей, будем просто отбрасывать события, в ко-
торых треки не проходят сквозь мюонную систе-
му. Тогда можно оценить, какая область парамет-
ров , где  – время жизни заряженной ча-
стицы, доступна для исследований с текущими
данными БАК. Эта область приведена на рис. 3б [7].

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Ультрапериферические столкновения позво-

ляют проводить поиск новых заряженных частиц
модельно независимым образом. Когда заряжен-
ные частицы рождаются в ультрапериферических
столкновениях протонов, можно зарегистриро-
вать все частицы в конечном состоянии и полно-
стью восстановить кинематику события. В ре-
зультате измеряется масса родившихся частиц.
Предложенный метод поиска новых заряженных
частиц можно рассматривать как дополнитель-
ный к методам, основанным на измерении тор-
мозных потерь на ионизацию или времени проле-
та частицы через детектор.

Интегральная светимость 150 фб–1 в столкно-
вениях протонов с энергией 13 ТэВ позволяeт ис-

кать заряженные частицы с массой до 190 ГэВ и
временем жизни от 100 нс. К сожалению, перед-
ние детекторы экспериментов ATLAS и CMS ра-
ботали не все время Run 2, поэтому доступных
для анализа данных в настоящий момент меньше.

Несмотря на то, что сечение рождения новых за-
ряженных частиц в ультрапериферических столк-
новениях ядер свинца на порядки больше набран-
ной на БАК статистики, оно слишком мало,
чтобы ожидать даже одно событие рождения
пары частиц массой 100 ГэВ.
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Abstract—Production of long-lived charged particles (LLCP) with the masses of the order of 100 GeV in ul-
traperipheral collisions (UPC) of protons or heavy ions at the Large Hadron Collider (LHC) is considered.
A new approach for the search of such particles utilizing forward detectors of the ATLAS and CMS collabo-
rations is proposed. Achievable bounds on the masses and lifetimes of the LLCP are estimated from the cur-
rently available LHC data.
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Изучена реакция перезарядки , ,  на модернизирован-
ной установке ВЕС (У-70, Протвино) при взаимодействии пучка -мезонов с импульсом 29 ГэВ/c с
бериллиевой мишенью. Отобрано 905 событий -системы. В распределении по инвариантной
массе -системы  наблюдается околопороговый сигнал с массой M ~ 1.9 ГэВ/c2. В результате
пятичастичного парциально-волнового анализа(ПВА) обнаружено доминирование в этой области
масс скалярного состояния ( ). В предположении резонансной природы сигнала его масса
и ширина определены как M = 1814 ± 31 МэВ/ ,  МэВ/ .

Ключевые слова: векторный мезон, эксперимент ВЕС, ИФВЭ-Протвино, фиксированная мишень,
парное рождение, спектр масс: (Phi(1020) omega(783)), околопороговое образование: (1810), парци-
ально-волновой анализ, масса-ширина, спин-четность, экспериментальный результат, Phi(1020) –
> K + K-, omega(783) –> pi + pi – pi0
DOI: 10.1134/S2079562920040065

1. ВВЕДЕНИЕ

Сектор легких скалярных мезонов занимает
особое место в мезонной спектроскопии. Суще-
ствует неопределенность и избыточность состава
одного SU(3) нонета в области скалярных мезо-
нов до 2 ГэВ: , , , ,

. Возможно некоторые из этих состояний
имеют отличную от  структуру: 4-х кварковая
структура, мезонная молекула и др. ([1, 2]).

Околопороговый сигнал в спектре инвариант-
ной массы  системы впервые наблюден в реак-
ции  в экспериментах BESII
[3], BESIII [4], сигнал интерпретирован как ска-
ляр X(1800), но не исключен эффект взаимодей-
ствия в конечном состоянии, околопороговый
эффект (threshold cusp), хвост от f0(1710). В связи с
этим актуально изучение данного процесса в дру-
гой реакции.

Подобный сигнал также был наблюден при
взаимодействии пучка пионов с импульсами 27 и
36 ГэВ/c с бериллиевой мишенью в реакции

 в эксперименте ВЕС [5].

2. ЭКСПЕРИМЕНТ ВЕС
Эксперимент ВЕС расположен на ускорителе

У-70 (Протвино) и работает со вторичным пуч-
ком  мезонов с импульсом 29 ГэВ/с. ВЕС –
комбинированная установка с фиксированной
мишенью для регистрации многочастичных ко-
нечных состояний заряженных частиц и фото-
нов, состоит из широко – апертурного магнитно-
го спектрометра, электромагнитного калоримет-
ра, черенковских счетчиков для идентификации
заряженных продуктов реакции и пучковой ча-
стицы, бериллиевой мишени толщиной 4 см
(~10% ядерной длины взаимодействия) и охран-
ной системы. Проведена модернизация установ-
ки ВЕС ([6, 7]). Полный поток пучковых частиц
через мишень за время используемых в анализе
экспозиций составил .

3. ОТБОР СОБЫТИЙ

Рассмотрены события реакции  с
 и , полученные на модер-

низированной установке ВЕС. Отобраны собы-
тия с четыремя реконструированными заряжен-

−π → ω φ(783) (1020)p n + −ω → π π π0 + −φ → K K
π

ωφ
ωφ ωφM

++= 0PCJ
2c 182 19Γ = ± 2c

0(1370)f 0(1500)f 0(1710)f 0(1790)f
0(1800)f

qq

ωφ
+ − → ψ → γωφe e J

−π → φωp n

−π

. ⋅ 111 73 10

−π → ωφp n
+ −ω → π π π0 + −φ → K K

УДК 539.126.4

ВЗАИМОДЕЙСТВИЕ ПЛАЗМЫ, ПУЧКОВ ЧАСТИЦ 
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ными треками (два положительно заряженных,
два отрицательно заряженных) и двумя либо тре-
мя -квантами. -мезоны зарегистрированы в

-моде. Для отобранных пар -квантов выпол-
нен кинематический 1C фит к массе -мезона.
Используя многоканальный черенковский счет-
чик отобраны события, содержащие  в
конечном состоянии. Передача импульса в -
канале мала (квадрат переданного импульса

 ГэВ2/c2), поэтому в (квази)эксклюзивной
реакции без учета частицы отдачи сумма им-
пульсов всех частиц должна быть близка к им-
пульсу пучка. В данном анализе наложено тре-
бование на суммарный импульс всех частиц си-
стемы   ГэВ/c.

На рис. 1 представлены распределения по ин-
вариантным массам  (a) и  (б), видны
сигналы  и  мезонов соответствен-
но. Событие принимается, если массы ,  ме-
зонов удовлетворяют эллиптическому отбору

 + , где  и

 – инвариантные массы частиц  и

 соответственно, а  МэВ/с2 и
МэВ/с2 – выбраны в соответствии с аппа-

ратной шириной сигналов  и  мезонов. Также
для событий, удовлетворяющих всем условиям
отбора, представлено распределение по массе

 (рис. 1г − синим), в котором наблюдается
околопороговый сигнал с  ГэВ/ .

Чтобы убедиться, что наблюдаемый околопо-
роговый сигнал не является фоновым процессом,
проведена оценка фона. Для этого отбирались со-
бытия, удовлетворяющие всем критериям отбора,
за исключением эллиптического обрезания на
массы  и -мезонов (выбирается область вне эл-
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липса, фон от не , не -мезонов). Форма распре-
деления по инвариантной массе  в данной
области (рис. 1г − красным) сильно отличается от
сигнальной области, околопороговый сигнал не
наблюдается.

Для отобранных событий с  ГэВ/
на рис. 2a показано распределение величины

 (в спиральной системе центра масс

-мезона),  = ,

 (T-кинетическая энергия пио-
нов), которое характеризует количество фоновых
событий под -мезоном. Для сигнальных собы-
тий распределение  характеризуется линейным
ростом с пересечением 0 при . Распределе-
ние по полярному углу каона в системе покоя -
мезона (рис. 2б) соответствует ожидаемому рас-
пределению при распаде векторных мезонов.
Распределение по углу  между нормалью к рас-
паду -мезона и каоном в системе покоя -мезона,
представленное на рис. 2в, имеет форму , что
ожидается при распаде скаляра в 2 вектора с ор-
битальным моментом L = 0 (S-волна).

Проведена процедура ”побинного фитирова-
ния” сигнала по переменным X: инвариантная
масса системы ,  и . Построе-
ны распределения по всем переменным X, путем
определения числа -мезонов из фита распреде-
ления по массе  для событий в полосе
масс  вблизи массы φ-мезона для каждо-
го бина по переменной X (рис. 3a). Аналогичные
распределения построены путем определения
числа φ-мезонов. Эти два способа побинной
фильтрации дают полностью совместимые ре-
зультаты, что подтверждает малый уровень фона
не  системы. В распределении по , получен-
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Рис. 1. Спектры инвариантных масс  (a),  (б),  в сигнальной области(синим) (в)
и вне (красным) (г).
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ному побинной фильтрацией (рис. 3б), наблюда-
ется пик, соответствующий эксклюзивному вы-
делению изучаемой системы. Неэкслюзивный
фон, проявляющийся как подложка слева от пи-
ка, составляет около 10%. Полученное распреде-

ление по  (рис. 3в) имеет экспоненциальный вид

с наклоном  ГэВ–2c2, характерным для
пионного обмена.

4. ПАРЦИАЛЬНО-ВОЛНОВОЙ АНАЛИЗ

Пятичастичный ПВА системы  выполнен в

диапазоне масс (1.78–3.4) ГэВ/  с бином по мас-

се 60 МэВ/  в едином диапазоне по  (0–1) ГэВ2/с2.
Амплитуды построены методом нерелятивист-
ского формализма тензоров Земаха [8]. Параметра-
ми фита является блочно-диагональная по нату-
ральности обмена (reflectivity – симметрия относи-
тельно плоскости рождения) матрица плотности
состояний. Используется расширенный метод мак-
симального правдоподобия для нахождения пара-

t
− . ± .9 6 0 5

ωφ
2c

2c t

метров с учетом аксептанса установки. Амплитуды
включают спектральные линии ,φ-мезонов, кото-
рые определены как функции Гаусса с дисперси-
ей, определяемой разрешением установки и пре-
вышающей собственные ширины мезонов. ПВА
выполнен со следующим набором волн с кванто-

выми числами , где  – спин и P– чет-

ность, С – четность,  – проекционное число М
и натуральность .

• FLAT – псевдоволна с равномерным распре-
делением по фазовому объему 5-ти частичной си-
стемы для эффективного учета фона и несовер-
шенства модели;

• 

Результаты ПВА с учетом аксептанса установ-
ки, составившего в области масс изучаемой си-
стемы около 8%, представлены на рис. 4. Интен-
сивности волн, полученные в результате двух ана-
лизов на установке ВЕС, полностью совместимы,

доминирует волна . Данные по инте-

ω
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Рис. 2. Распределения для системы : (a) по нормированной длине нормали к плоскости распада ω ; (б) по поляр-

ному углу  в системе покоя φ; (в) по углу между нормалью к поскости распада  и каоном в системе покоя φ. Сплош-

ными красными линиями показаны фиты распределений.
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гральному потоку пучковых частиц через мишень
для предыдущего анализа данных отсутствуют,

грубая оценка составляет .⋅ 11
4 10

В предположении резонансной природы наблю-
даемого образования определена его масса и шири-

на:  МэВ/ ,  МэВ/c2.
Фит выполнен следующей функцией (рис. 5):

(1)

где  =  – функция

Брейта–Вигнера;  =  – функция

двухчастичного фазового пространства.

Полученные параметры сигнала коррелируют.

При фиксации параметров ,  получаем A =
2520 ± 160, что соответствует числу событий в пи-
ке N = 7230 ± 459.

5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

На данных модернизированной установки

ВЕС отобраны события реакции . В

спектре масс  наблюдена пороговая осо-

= ±1814 31M 2c Γ = ±182 19

0 ( )
( ) ,
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Рис. 4. Интенсивности волн  системы: красным – данные модернизированной установки ВЕС, синим – данные
установки ВЕС до модернизации.
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бенность, в которой доминирует состояние

. Спектр масс  и результаты ПВА
совместимы с полученными в более раннем ана-
лизе на установке ВЕС. В предположении резо-

нансной природы сигнала  его масса и

ширина определены как  МэВ/ ,

 МэВ/ . Близость сигнала к порогу
искажает брейт–вигнеровскую форму. Кроме то-
го, возможны другие механизмы образования
околопорогового пика, например от подпорогового

резонанса  [9]. Возможно одна из этих при-
чин объясняет сравнительно плохую подгонку сиг-

нала ( /ndf ~ 3).
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Abstract—The charge-exchange reaction , ,  is studied on

the upgraded VES facility (U-70, Protvino). There are 905 events of -system selected. The signal near

threshold (M  GeV/c2) is observed in  invariant mass. The five-particles partial wave analyses shows

that  state dominates. Under the assumption of the resonant nature of the signal, its mass and

width are obtained: M = 1814 ± 31 MeV/  and Γ = 182 ± 31MeV/ .

Keywords: vector meson, VES Experiment, IHEP-Protvino, fixed-target, pair production, mass spectrum:

(Phi(1020) omega(783)), mass enhancement: (1810), partial wave analysis, mass: width, spin: parity, experi-

mental results, Phi(1020) –> K+ K–, omega(783) –> pi+ pi- pi0

++= 0
PCJ ωφ( )M

0(1800)f
= ±1814 31M 2c

Γ = ±182 19
2c

0(1710)f

χ2

−π → ω φ(783) (1020)p n + −ω → π π π0 + −φ → K K
ωφ

.∼ 1 9 ωϕ
++= 0

PCJ
2c 2c



ЯДЕРНАЯ ФИЗИКА И ИНЖИНИРИНГ, 2020, том 11, № 5, с. 298–302

298

ЭЛЕКТРОННЫЕ СВОЙСТВА ГРАФЕНОВЫХ НАНОЛЕНТ
© 2020 г.   М. В. Лукомскаяa, *, О. В. Павловскийa, **

a Московский государственный университет им. М.В. Ломоносова, ул. Ленинские горы, 1-3, Москва, 119991 Россия
*E-mail: mv.lukomskaya@physics.msu.ru

**E-mail: ovp@goa.bog.msu.ru
Поступила в редакцию 08.05.2020 г.

После доработки 04.08.2020 г.
Принята к публикации 04.08.2020 г.

В настоящее время физика графена направлена на то, чтобы найти способ управления запрещенной
зоной графена – это необходимо для применения графена в наноэлектронике. Целью данной рабо-
ты является исследование систем, нарушающих инверсионную симметрию гексагональной решет-
ки. В работе получены электронные свойства графеновых нанолент типа кресло и зигзаг и показана
зависимость электронных свойств от краевых эффектов.

Ключевые слова: графен, графеновые наноленты, дефект
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1. ВВЕДЕНИЕ
Графен – двумерный материал, эксперимен-

тально был получен в 2004 г. А.К. Геймом, К.С. Но-
воселовым и др. [1]. Привлекательной особенно-
стью графена является наличие безмассовых но-
сителей заряда. Данное свойство делает графен
очень перспективным материалом в области на-
нотехнологий. Существование таких носителей
обусловлено симметрией кристаллической ре-
шетки, которая и ведет к отсутствию запрещен-
ной зоны в зонной структуре. В случае нарушения
подрешёточной симметрии спектр графена изме-
няется и возникает запрещенная зона.

Понимание механизмов влияния дефектов в
графене на его энергетический спектр, а именно
обретение способности управления энергетиче-
ской щелью – это актуальная проблема совре-
менной физики графена, решение которой явля-
ется необходимым шагом для будущего развития
электроники. Существуют разные способы нару-
шения симметрии например нарушение за счет
использование различных подложек таких, как h-
BN [2] или за счет нарушения симметрии кри-
сталлической решетки графена.

В данной работе изучено нарушение инверси-
онной симметрии, которое возможно, как в на-
правлении оси , так и в направлении оси . Гек-
сагональная решетка может быть разрезана тремя
способами – это границы типа: кресло, зигзаг и
смешанные границы [3–5]. Используя прибли-
жение сильносвязанных электронов мы получи-
ли зонную структуру графеновых нанолент с гра-
ницами типа кресло и зигзаг (рис. 1), а так же по-

x y

казали, что энергетический спектр меняется в
зависимости от типа границы.

2. ЗОННАЯ СТРУКТУРА
ГРАФЕНОВЫХ НАНОЛЕНТ

2.1. Элементарная ячейка

Ширина наноленты  определяется количе-
ством димерных линий для нанорибона типа
кресло и количеством зигзагообразных цепей для
нанорибона типа зигзаг. Наименьшая ширина
для нанорибонов типа кресло равна , такая
элементарная ячейка содержит n = 6 атомов (рис. 2),

N

= 3N

УДК 538.9

ФИЗИКА НАНОСТРУКТУР

Рис. 1. Типы границ, которыми можно разрезать гек-
сагональную решетку: (а) тип границы кресло, (б) тип
границы зигзаг.

(a)

(б)
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для нанорибонов типа зигзаг  (рис. 3), а в
элементарной ячейке содержится n = 4 атома. Ос-
новные векторы элементарных ячеек нанорибонов
типа зигзаг и типа кресло  и  соот-
ветственно. Тогда основные векторы обратной ре-

шетки будут иметь вид  и .

2.2. Зонная структура

Зонная структура графеновых нанолент может
быть рассчитана из Гамильтоновой матрицы. Ко-
личество зон соответствует количеству состояний
включенных в модель. Так как мы рассматриваем
только -орбиталь каждого атома, число зон бу-
дет эквивалентно количеству атомов n, что есть
также размерность Гамильтоновой матрицы

(1)

расписывая 
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Матричные элементы  Гамильтоновой мат-
рицы получаются путем учета взаимодействия
каждого атома с его соседями, находящимися в
той же элементарной ячейке и/или в соседних
ячейках. Если -й атом взаимодействует с -м
атомом, находящимся в той же элементарной
ячейке, то  или элемент  будет равен

. Если же -й атом взаимодействует с -м ато-
мом, находящимся в другой элементарной ячей-
ке, то  или элемент  будет равен

, где  – вектор трансляции.
В данной работе учитываются хоппинги толь-

ко между ближайшими соседями. Накладываем
периодические граничные условия по оси  для
нанолент типа кресло и по оси  для нанолент ти-
па зигзаг. Выпишем исходя из (рис. 2) необходи-
мые  и  для получения матричных элементов
Гамильтоновой матрицы

(4)

тогда матрица для нанолент типа кресло с N = 3
(n = 6), будет иметь вид

(5)

Из положения атомов нанорибона типа зигзаг
(рис. 3) получим  и 
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Рис. 2. Элементарная ячейка графеновой наноленты
типа кресло. Номером обозначено положение атома в
элементарной ячейке. Подрешетки A и B выделены
разными цветами. Вектор  – основной вектор ре-
шетки.
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(6)
тогда Гамильтонова матрица для наноленты типа
зигзаг с N = 2 (n = 4) примет следующий вид

(7)

Здесь мы используем типичные параметры силь-

ной связи для графена  и  [6],
несмотря на это матрицы остаются довольно
сложными для аналитического решения, при
этом рассмотренные выше системы имеют мини-
мально возможныеэлементарные ячейки. Для ре-
шения таких систем и более сложных необходимо
применять численные методы. В настоящей ра-
боте для исследования описанных выше систем, а
так же и для более сложных, была написана про-

грамма на языке программирования  c исполь-
зованием LAPACK.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ
В результате численного решения задачи были

получены графики зонной структуры для графе-
новых нанолент с краями типа кресло и зигзаг,
имеющих разную ширину N и соответсвенно раз-
ное количество атомов в элементарной ячейке.

На рис. 4 построены графики графеновых на-
нолент типа кресло с числом димерных линий
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Рис. 5 Зонная структура графеновых нанолет типа зигзаг. Наноленты этого типа всегда являются металлическими:
(а) , (б)  (в) , где N – длина наноленты.
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N = 3, 4, 5, 7 и количеством атомов в элементар-
ных ячейках n = 6, 8, 10, 14 соответственно. В этих
моделях наноленты типа кресло являются либо
полуметаллами, либо полупроводниками в зависи-
мости от ширины ленты. Рассмотрим подробнее
каждый случай. На графиках  

 (рис. 4) присутствует запрещенная зона,
наноленты в этом случае являются полупровод-
никами. Видно, что ширина запрещенной зоны
нанолент типа кресло уменьшается по мере уве-
личения ширины ленты. Заметим, что наноленты
типа кресло могут быть полупроводниками при
следующем условии  (где p – положи-
тельное целое число). Теперь остановимся на гра-
фике рис. 4в, здесь зона проводимости и валент-
ная зона соприкасаются в одной точке, таким об-
разом наноленты типа кресло являются
полуметаллами при  или .

На рис. 5 представлены графики для графено-
вых нанолент типа зигзаг с числом зигзагообраз-
ных линий N = 2, 3, 4 и соответственно количе-
ством атомов в элементарных ячейках n = 4, 6, 8.
Как видно из спектра (рис. 5:  

, наноленты типа зигзаг всегда металли-
ческие, так как при любой длине наноленты про-
исходит перекрытие зон.

(a) 3N = , (б) 4N = ,
(г) 7N =

= +3 2N p

= 3N p = +3 1N p

(a) 2N = , (б) 3N = ,
(в) 4N =

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Расчеты показывают, что наноленты с грани-
цей типа зигзаг не обладают энергетической ще-
лью и являются проводящими. Более сложная
картина наблюдается в случае нанолент с краем
типа кресло. Для таких нанолент практически
любой ширины мы наблюдем запрещеннуюзону,
кроме некоторых случаев. Эти случаи интересны
тем, что в нанолентах шириной 10, 16 и т.д. гене-
рируется только одна точка Ферми, а не две, как в
случае свободного графена. Это указывает на ис-
ключительный характер такой конфигурации,
что интересно какс физической точки зрения, так
и с точки зрения технологических приложений.

В данной работе мы рассмотрели модель, в ко-
торой учитывается хоппинг только между ближай-
шими соседями. Стоит отметить, что учет дальних
хоппингов также возможен, анализ такой системы
будет проведен в будущей работе. Что касается гра-
фена, то опыт его исследования говорит, что каче-
ственно картина не поменяется, учет дальних
хоппингов дает небольшое уточнение.
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Abstract—Nowadays, graphene physics is aimed at finding a way to control the band gap of graphene, which
is necessary for application of graphene in nanoelectronics. The purpose of this work is to investigate the sys-
tems that break an inversion symmetry of a hexagonal lattice. The electronic properties of armchair and zig-
zag graphene nanoribbons are obtained and the dependence of the electronic properties on the edge effects
is shown.
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