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Обзорная статья
УДК 530.12:531.51

О свойствах стационарных конфигураций
вращающейся самогравитирующей
идеальнойжидкости с вихревым
гравитационным полем

В. Г. Кречет1, В. Б. Ошурко1,2, А. Э. Киссер1✉

1Московский государственный технологический университет «СТАНКИН», Россия, 127055,
г. Москва, пер. Вадковский, д. 1
2Институт общей физики имени А. М. Прохорова РАН, Россия, 119991, г. Москва, ул. Вавилова,
д. 38
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Киссер Алексей Эдуардович, кандидат физико-математических наук, доцент кафедры физики,
al.baidin@yandex.ru, https://orcid.org/0009-0009-1489-976X, AuthorID: 523371

Аннотация.Врамкахобщерелятивистской теории гравитацииЭйнштейна, т. е. общей теории
относительности (ОТО), рассматриваются свойства стационарных распределений самогра-
витирующей вращающейся сплошной среды в виде идеальной жидкости с баротропным
уравнением состояния p =wε, w = const, где p – давление, а ε – плотность энергии идеальной
жидкости. Стационарное пространство-время, совместимое с наличием самогравитирующей
вращающейся сплошной среды, описывается стационарной цилиндрически-симметричной
метрикой, соответствующей пространству-времени с вращением, в котором наличествует
вихревое гравитационное поле. Для исследования свойств рассматриваемых вращающихся
конфигураций самогравитирующей идеальной жидкости и вихревого гравитационного поля
решаются соответствующие гравитационные уравнения Эйнштейна. Некоторые из получен-
ных решений описывают геометрию пространства-времени «кротовых нор» – своеобразных
тоннелей в пространстве-времени, соединяющих отдаленные области Вселенной или же
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Abstract. Background and Objectives: Within the framework of Einstein’s general-relativistic theory of gravity, that is, the general theory of
relativity (GR), the properties of stationary distributions of a self-gravitating rotating continuous medium in the form of an ideal liquid with a
barotropic equation of state p = wε are considered. Here, w = const, p is the pressure, and ε is the energy density of an ideal liquid. Materials
and Methods: A stationary space-time compatible with a self-gravitating rotating continuous medium is described by a stationary cylindrical
metric ds2 = A(x)dx2 + B(x)dφ2 + C(x)dz2 + 2E(x)dtdφ – D(x)dt2, 0 ≤ φ ≤ 2π, where the metric coefficients A, B, C, D, E are functions of the radial
coordinate x. This metric corresponds to a rotating space-time in which there is a vortex gravitational field. The latter is determined by means of
the angular velocity ω of the field of tetrads ei(a)(x

k), which are tangent to the considered Riemannian space. Here, the indices i, k are the world
indices corresponding to the coordinates of the Riemannian space (base), and the index (a) is a local Lorentz index. For a vortex gravitational
field, in contrast to a total gravitational field, it is possible to determine an energy-momentum tensor T ik (ω) satisfying the local conservation law
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of Einstein’s vacuum equations Rik = 0 in space-time with the metric presented above have been obtained, that is, in the absence of a rotating
continuous medium in the presence of only vortex gravitational field. The resulting solution describes the geometry of the wormhole space-time.
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Введение

В данной работе рассматриваются и исследу-
ются различные свойства стационарных распреде-
лений самогравитирующей вращающейся сплош-
ной среды в виде идеальной баротропной жидко-
сти при наличии вихревого гравитационного поля,
включая и очень интересный случай вакуумного
объекта из одного вихревого гравитационного по-
ля, описываемого вакуумными гравитационными
уравнениями Эйнштейна Rik = 0.

Стационарное пространство-время, совмести-
мое с наличием самогравитирующей вращающей-
ся сплошной среды, описывается стационарной
цилиндрически-симметричной метрикой, соответ-
ствующей пространству-времени с вращением,
в котором наличествует вихревое гравитацион-
ное поле.

Цилиндрически-симметричные пространства
являются вторыми (после сферически-симметрич-
ных) простейшими типами пространства-времени,
на базе которых можно получить точные аналити-
ческие решения в общей теории относительности
для самогравитирующих материальных конфигу-
раций. Другой важной мотивацией для изучения
цилиндрически-симметричных конфигураций яв-
ляется возможное существование таких линейно-
протяженных структур как космические стру-
ны [1–3], а также наличие данных, полученных при
наблюдении космических джетов [4–6].

Весомые аргументы в пользу важности изуче-
ния цилиндрически-симметричных и вращающих-
ся конфигураций дают космологические наблюде-
ния, на основе которых можно сделать вывод о су-
ществовании медленного вращения наблюдаемой
Вселенной [7]. Эти наблюдения дали стимул для
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построения цилиндрически-симметричных враща-
ющихся космологических моделей [8–11]. Вопрос
о величине и способах измерения угловой скорости
вращения Вселенной остается открытым [12–14],
с учетом имеющихся данных можно ожидать, что
угловая скорость меньше 10−9 рад/год.

В настоящее время очень актуальными явля-
ются исследования в области физики «кротовых
нор» [15–25]. «Кротовые норы» – теоретически
предсказываемые в рамках ОТО объекты, пред-
ставляют собой своеобразные тоннели в простран-
стве-времени, соединяющие между собой отдалён-
ные области нашей Вселенной. «Кротовые норы»
также используются при построении гипотети-
ческих моделей различных устройств, например
«машины времени» [15]. Имеются и многие дру-
гие интересные эффекты, связанные с метриками
«кротовых нор» [19]1.

Большой проблемой в физике «кротовых нор»
является нахождение способов их образования, хо-
тя бы пока теоретически. До сих пор для этого
предлагалось использовать материю с отрицатель-
ной массой или сплошную среду с нарушенным
слабым энергетическим условием: p+ε> 0, где p –
давление, ε – плотность энергии (при его наруше-
нии p+ ε ⩽ 0). Материи с такими экзотическими
свойствами пока не обнаружено.

Однако нашими исследованиями показано,
что подобными свойствами обладает вихревое
гравитационное поле, являющееся вихревой со-
ставляющей полного гравитационного поля [17,
20]. Вихревое гравитационное поле в принци-
пе образовать несложно, его источником может
быть, например, поток материи с поляризованным
спином [18]. Вихревое гравитационное поле созда-
ется также при интенсивном вращении сплошной
среды, например жидкости, и при этом могут
образовываться «кротовые норы» [17, 20]. Поэто-
му «кротовыми норами» могут быть некоторые
очень быстро вращающиеся массивные астрофи-
зические объекты: массивные звезды, пульсары,
магнетары, ядра галактик, имеющие консистен-
цию жидкости, а также вращающиеся линейно-
протяженные космические струны. При этом, если
учесть, что «кротовые норы» могут имитировать
«черные дыры» [21], то возможно, что некоторые
из них являются «кротовыми норами».

Учитывая все вышесказанное, исследование
свойств цилиндрически-симметричных вращаю-
щихся конфигураций самогравитирующей идеаль-

ной жидкости является весьма актуальным, чему
и посвящена данная работа.

К теме, касающейся изучения свойств стаци-
онарных конфигураций вращающейся сплошной
среды, обращались ранее многие авторы, в том
числе и мы (см. например [26–34]). В некоторых
работах по указанной те ме рассматривались дру-
гие виды материи – неидеальная жидкость [31],
а также идеальная жидкость, но с дополнительны-
ми ограничениями на характер вращения [26–28,
30], но ни в одной из них не получены решения гра-
витационных уравнений Эйнштейна с геометрией
«кротовых нор».

В наших более ранних работах [17, 18, 33, 34]
и в соавторстве с Бронниковым [20, 21] была до-
казана возможность образования «кротовых нор»
в конфигурациях вращающейся самогравитирую-
щей идеальной жидкости в результате воздействия
индуцированного вихревого гравитационного по-
ля и получены частные решения соответствующих
гравитационных уравнений Эйнштейна для неко-
торых видов уравнения состояния p = p(ε).

В настоящей работе получены общие реше-
ния, кроме частных, гравитационных уравнений
Эйнштейна для конфигураций самогравитирую-
щей вращающейся идеальной жидкости при раз-
личных уравнениях состояния. Кроме того, полу-
чены решения вакуумных уравнений Эйнштейна
Rik = 0 для свободного вихревого гравитационно-
го поля в стационарном цилиндрически-симмет-
ричном пространстве с вращением с геометрией
«кротовых нор». Тем самым была доказана воз-
можность существования свободного вихревого
гравитационного поля в пустом пространстве без
источников в виде какой-нибудь материи, по-
ляризованной по ее моменту импульса (спина),
и доказана возможность существования «крото-
вых нор» в пустом пространстве, т. е. вакуумных
«кротовых нор», представляющих собой топологи-
ческие дефекты в пустом пространстве.

Вращающаяся идеальная жидкость
и вихревое гравитационное поле

Используемая в данной работе идеальная
жидкость имеет баротропное уравнение состоя-
ния p = p(ε) вида p = wε, w = const, где p –
давление, а ε – плотность энергии. Вихревое гра-
витационное поле, также рассматриваемое в ра-
боте, является вихревой составляющей полного

1«Кротовые норы» (wormholes) – это в первую очередь математическое решение уравнений общей теории относитель-
ности, а не подтверждённый физический объект. На сегодняшний день экспериментальных доказательств существования
кротовых нор нет (Примечание редколлегии).
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гравитационного поля. Вихревое гравитацион-
ное поле определяется как 4-мерный ротор поля
тетрад ei

(a)(x
k), касательных к данному псевдори-

манову пространству-времени (базе) [17]:

ωi =
1
2

εiklmek(a)e
(a)
l;m. (1)

Здесь ωi – угловая скорость вращения касатель-
ного тетрадного репера, является кинематиче-
ской характеристикой вихревого гравитационно-
го поля. Этот аксиальный вектор определяет
вектор плотности собственного углового момен-
та гравитационного поля Si(ω)

Si(ω) =
ωi
√
æ

; æ=
8πG
c4

. (2)

Тетрадные коэффициенты ek
(a) удовлетво-

ряют условиям ортонормированности и связи
с метрикой пространства-времени

ek
(a)ek(b) = ηab; e(a)i e(a)k = gik; e(a)k ek

(b) = δa
b. (3)

Здесь и везде индексы i, k, l, m, … – ми-
ровые индексы, соответствующие координатам
пространства-времени, а индексы (a), (b) – лорен-
цевы индексы, gik – метрические коэффициенты
псевдориманова пространства (базы), а ηab –
метрические коэффициенты касательного про-
странства Минковского.

Для вихревого гравитационного поля, в от-
личие от полного гравитационного поля, можно
определить тензор энергии-импульса T i

k (ω), удо-
влетворяющий локальному закону сохранения
T i

k;i(ω) = 0, относительно соответствующей мет-
рики статического пространства, получаемого
из рассматриваемого стационарного простран-
ства, если в нем ω приравнять нулю (ω = 0)
[17, 20].

Сам тензор T i
k (ω) определяется следующим

образом [17, 20]

T i
k (ω) =−Gi

k(ω)
/
æ, (4)

где Gi
k(ω) – часть полного тензора Эйнштейна

Gi
k = Ri

k − 1
2Rδi

k, зависящая от ω. При этом пред-
почтительно использовать эти тензоры в смешан-
ных компонентах, так как в таких компонентах
более явно выделяется вихревая часть [20].

Простейший тип с наличием вихревого гра-
витационного поля стационарного пространства-
времени, совместимого с самогравитирующей
вращающейся идеальной жидкостью, описывает-
ся стационарной цилиндрически-симметричной
метрикой:

ds2 = Adx2+Bdφ2+Cdz2+2Edtdφ−Ddt2. (5)

Здесь метрические коэффициенты A, B, C, D, E –
есть функции радиальной координаты x.

Далее, определяя по формулам (3) через мет-
рические коэффициентыметрики (5) компоненты
тетрадного репера ei

(a), у которого временипо-
добный вектор ei

(4) устанавливаем в виде ei
(4) =

= (0,0,0,1
/√

D ), вычисляем по формуле (1)
угловую скорость ωi вращения тетрадного поля:

ωi = δi
3

E ′D−D′E

2D
√
(BD+E2)AC

, (6)

где штрих обозначает дифференцирование по ра-
диальной координате x. Отсюда находим величи-
ну угловой скорости ω =

√
ωkωk:

ω =
E ′D−D′E

2D
√

A(BD+E2)
. (7)

Здесь ω имеет размерность 1/см (в системе еди-
ниц СГСМ), поскольку формулы для нее (6)
и (7) получены путем дифференцирования без-
размерных метрических коэффициентов по про-
странственной радиальной координате x; сама
ω связана с кинематической угловой скоростью
0
ω (1/с) через скорость света c:

0
ω = ωc.

Метрика пространственноподобной поверх-
ности, ортогональной времениподобному векто-
ру ei

(4), т. е. реального трехмерного пространства,
в рассматриваемом случае имеет вид

dl2 = γαβdxαdxβ, (8)

где α, β = 1, 2, 3 – номера пространственных ко-
ординат, γαβ – компоненты метрического тензора
реального пространства, определяемого форму-
лой

γαβ = gαβ −
g4αg4β

g44
. (9)

С учетом (8), (9) получаем

dl2 = Adx2+R2dφ2+Cdz2;

R2 =
BD+E2

D
.

(10)

Далее для удобства переходим к экспоненци-
альному представлению метрических коэффици-
ентов

A = eα; B = eβ; C = eλ; D = eν;

E = eγ; R2 = eµ,
(11)

а из локального закона сохранения тензора энер-
гии-импульса вихревого гравитационного поля
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T i
k;i(ω) = 0 для угловой скорости ω в новом
представлении метрических коэффициентов (11)
получаем формулу

ω = ω0e−(ν+µ/2); ω0 = const, (12)

где ω0 есть некоторое граничное значение уг-
ловой скорости ω. При этом учитывалось, что
локальный закон сохранения выполняется в про-
странстве с соответствующей статической метри-
кой без вращения, где ω = 0 (в данном случае,
когда E = 0).

Для дальнейшего исследования при состав-
лении гравитационных уравнений Эйнштейна
для физической системы вращающейся идеаль-
ной жидкости необходимо использовать ее тен-
зор энергии-импульса (ТЭИ), равный:

Tik = (p+ ε)uiuk + pgik. (13)

Здесь ui, uk – компоненты нормированной четы-
рехмерной скорости жидкости (uiui = −1), при
использовании сопутствующей системы отсчета
они определяются формулами:

ui = (0,0,0,1
/√

D);

ui = (0,E
/√

D,0, −
√

D).
(14)

Мы используем гравитационные уравнения
Эйнштейна в смешанных компонентах в форме:

Ri
k = æ

(
T i

k −
1
2

T δi
k

)
. (15)

При этом в рассматриваемом случае единствен-
ной ненулевой недиагональной компонентой тен-
зораRi

k является компонентаR4
2, а она выражается

через диагональные компоненты этого тензора

R4
2 =

E
D

(
R2
2−R4

4

)
. (16)

Поэтому здесь нам достаточно решать уравне-
ния Эйнштейна (15) только для диагональных
компонент, в которые компонента E = eγ явно
не входит, а входят в качестве неизвестных мет-
рические коэффициенты метрики (10) реального
пространстваA= eα,C = eλ,R2 = eµ, а также gtt =
= eν.

Далее мы можем выписать гравитационные
уравнения Эйнштейна для физической системы
вращающейся идеальной жидкости с вихревым
гравитационным полем. При этом мы использу-
ем так называемое изотермическое координатное
условие eα = eλ, так как по нашемумнению в этих
координатах яснее виден физический смысл по-
лучаемых результатов, ибо в соответствующем

плоском пространстве Минковского с метрикой:
ds2 = dr2+r2dφ2+dz2−dt2, где eλ = eα = 1, такое
координатное условие автоматически выполняет-
ся. Здесь мы уравнения Эйнштейна выписываем
в форме Ri

k =æ(T i
k − 1

2T δi
k) и они будут иметь вид:

1) λ′µ′+λ′ν′+µ′ν′ =−4ω2
0e

−2ν +4æpeλ;

2) µ′′+µ′2/2+µ′ν′/2= 4ω2
0e

−2ν +æ(p− ε)eλ;

3) ν′′+ν′2/2+µ′ν′/2=−4ω2
0e

−2ν +æ(3p+ ε)eλ;

4) λ′′+λ′ν′/2+λ′µ′/2= eλæ(p− ε). (17)

Следствием этих уравнений является локаль-
ный закон сохранения энергии

p′+
ν′

2(
p+ ε) = 0. (18)

(как и везде, штрих обозначает производную
по x).

Решения вакуумных уравнений Эйнштейна
с вихревым гравитационным полем

Будем сначала решать эту систему уравне-
ний в отсутствии материи в виде идеальной
жидкости, когда p = ε = 0, т. е. для случая
вакуума, но в той же метрике (5), т. е. в ста-
ционарном пространстве-времени при наличии
одного лишь вихревого гравитационного поля,
существующего a priori, таким образом, будем
решать вакуумные уравнения Эйнштейна Rik = 0
в стационарном пространстве с метрикой (5).

Тогда соответствующая система гравитаци-
онных уравнений Эйнштейна, следующая из си-
стемы уравнений (17), (18) примет вид:

1) λ′µ′+λ′ν′+µ′ν′ =−4ω2
0e

−2ν;

2) µ′′+µ′2/2+µ′ν′/2= 4ω2
0e

−2ν;

3) ν′′+ν′2/2+µ′ν′/2=−4ω2
0e

−2ν;

4) λ′′+λ′ν′/2+λ′µ′/2= 0. (19)

При этом в уравнении (18) производная ν’
не определена, а четвертое уравнение системы
(19) имеет первый интеграл

λ′e
ν+λ
2 =C1;C1 = const. (20)

Здесь удобней и рациональней положить кон-
станту C1, равной нулю (C1 = 0), так как тогда
и λ′ = 0, а eλ будет постоянной величиной, и пу-
тем подстройки масштабов длин вдоль осей OZ
и OX , можно сделать, чтобы eλ = 1 и eα = 1, как
в плоском пространстве.
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Далее, складывая первое и третье уравне-
ния системы (19), получим легко интегрируемое
уравнение

µ′′+ν′′+
1
2
(µ′+ν′)2 = 0. (21)

Первый интеграл этого уравнения:

(µ′+ν′)e
µ+ν
2 =C2. (22)

Интегрируя полученное уравнение (22), получим
второй интеграл уравнения (21):

e
µ+ν
2 =

C2

2
x+C3. (23)

Здесь константу C3 без ограничения общности
можно считать равной единице (C3 = 1). При
этом, забегая вперед, константу интегрирования
C2 целесообразней пока положить равной ну-
лю, так как при этом получаемое далее решение
будет более удобным и прозрачным для физиче-
ского осмысления. При C2 = 0 получается, что
eν = e−µ, ν′ =−µ′, система уравнений (19) реду-
цируется до двух уравнений:{

µ′2 = 4ω2
0e

2µ

µ′′ = 4ω2
0e

2µ
. (24)

Легко показать, что первое уравнение этой
системы является первым интегралом второго
уравнения, поэтому будем далее решать первое
уравнение, следствием которого является уравне-
ние следующего вида:

e−µµ′ =±2ω0. (25)

Здесь при сделанном выше выборе констант ин-
тегрирования существенно учитывать оба знака
в окончательном решении системы уравнений
(19), которое следующее

eα = eλ = 1;eν = e−µ;eν = k2− signx ·2ω0x;

eµ =
1

k2− signx ·2ω0x
;− k2

2ω0
< x <

k2

2ω0
. (26)

Здесь k2 – безразмерная положительно опреде-
ленная константа интегрирования, а signx – зна-
ковая функция (signx = 1 при x > 0 и signx = −1
при x < 0). Эту функцию можно представить как
signx = x/ |x|.

Здесь напомним, что метрический коэффи-
циент eµ есть угловой коэффициент gφφ при dφ2,
и он возрастает с увеличением радиальной ко-
ординаты от минимального значения gφφ: при

наличии центральной оси eµ = 0 для точек цен-
тральной оси и eµ → ∞ на пространственной
бесконечности.

Из полученного решения (26) для eµ следу-
ет, что eµ → ∞ при x → k2

2ω0
и при x → − k2

2ω0
,

т. е. имеются две пространственных бесконечно-
сти на обоих концах интервала существования
решения для полученной геометрии простран-
ства-времени, и eµ не обращается в ноль нигде
внутри этого интервала (− k2

2ω0
< x < k2

2ω0
), т. е.

получилась геометрия пространства «кротовой
норы». Самое узкое место «кротовой норы» – гор-
ловина – находится в данном случае в точке x = 0.
Радиус этой горловины a = l

/
k, где l – масштаб-

ный множитель размерности длины. Поскольку
k – произвольная константа, то и радиус горло-
вины может быть любой величины. Но поскольку
метрические коэффициенты eλ и eα в метрике при
dx2 и dz2 равны единице, то масштабы длины
внутри получившейся «кротовой норы» совпада-
ют с масштабами длины во внешнем плоском
пространстве. Поэтому размер данной «кротовой
норы» будет равен длине интервала − k2

2ω0
< x <

k2
2ω0

, т. е. равен k2
ω0

.
Кроме того, поскольку метрический коэффи-

циент при dt2, gtt = eν, определяемый посред-
ством (26), на концах интервала − k2

2ω0
< x < k2

2ω0

обращается в нуль, то оба устья получившейся
«кротовой норы» закрыты горизонтом событий
как черные дыры. Это значит, что для удаленно-
го наблюдателя каждое из устьев получившейся
«кротовой норы» видится как черная дыра.

Рассмотренная выше задача с решением ва-
куумных гравитационных уравнений Эйнштейна
(Rik = 0) при наличии стационарного вихрево-
го гравитационного поля a priori показывает,
что возможно и в пустом пространстве суще-
ствование «кротовых нор», в частном случае
при наличии a priori вихревого гравитационно-
го поля.

Конфигурации с вращающейся самогравитирующей
идеальнойжидкостью и вихревым гравитационным
полем

Перейдем теперь к другому случаю, ко-
гда уже в стационарном пространстве с вихре-
вым гравитационным полем наличествует еще
и гравитирующая материя, сначала в виде пы-
левидной материи, в которой давление p = 0,
а плотность энергии ε ̸= 0. Подобная зада-
ча рассматривалась, например, также в работах
[27, 30, 31] с определенными ограничениями
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и дополнительными условиями, а задачи при дру-
гих уравнениях состояния p(ε) решались в [26,
28, 29, 35].

Теперь, продолжая рассматривать сформу-
лированную выше задачу, получаем формулу для
локального закона сохранения энергии в данном
случае:

ν′(p+ ε) = 0. (27)

Отсюда следует, что ν′ = 0, и надлежащим вы-
бором масштаба времени можно сделать, чтобы
eν = 1:

ν′ = 0;eν = 1. (28)

В итоге с учетом (28) совместная система урав-
нений Эйнштейна (17) для вращающейся идеаль-
ной жидкости при p = 0 и гравитационного поля
запишется в виде:

1) λ′µ′ =−4ω2
0;

2) µ′′+µ′2/2= 4ω2
0−æεeλ;

3) 4ω2
0 = æεeλ;

4) λ′′+λ′µ′/2=−æεeλ. (29)

Складывая второе и третье уравнения системы
(29), получаем уравнение для определения функ-
ции eµ :

µ′′+µ′2/2= 0, (30)

имеющее решение:

µ′ = 2/x; eµ =C2
1x2;C1 = const. (31)

С использованием решения (31) находим да-
лее функцию eλ и получаем окончательный вид
метрики пространства-времени для рассматрива-
емой физической системы пылевидной материи
и гравитационного поля при наличии его вихре-
вой составляющей

ds2 = e−ω2
0x

2
dx2+C2

1x2dφ2+ e−ω2
0x

2
dz2−dt2;

0⩽ x < ∞.

(32)
Полученную метрику можно расписать в развер-
нутом виде в форме (5). Используя формулы (7),
(10)–(12), определяем с помощью найденных зна-
чений для метрических коэффициентов (eν = 1,
eµ = C2

1x2) остальные метрические коэффициен-
ты (E = eγ, B = eβ):

E = 2ω0x; B = (C2
1 −4ω2

0)x
2. (33)

Удобнее положить константуC1 = 2ω0k, k > 0, то-
гда коэффициент B запишется в виде:

B = 4ω2
0(k

2−1)x2.

В результате метрика пространства-време-
ни, формируемого вращающейся пылевидной
материей и вихревым гравитационным полем,
принимает вид:

ds2 = e−ω2
0x

2
dx2+4ω2

0(k
2−1)x2dφ2+

+e−ω2
0x

2
dz2+4ω0xdtdφ−dt2.

(34)

Здесь постоянный множитель 4ω2
0(k

2 − 1) при
метрическом коэффициенте gφφ в зависимости
от значения константы k в принципе может быть
любого знака. Когда k < 1, этот множитель мень-
ше нуля, и через каждую точку пространства-
времени проходит замкнутая времениподобная
кривая, а когда k > 1, множитель больше нуля,
таких кривых нет, и причинность восстанавли-
вается. Поэтому коэффициент k можно назвать
параметром причинности. Подобную величину
ранее мы уже вводили при рассмотрении метрик
типа Геделя [11]. Решения уравнений Эйнштейна
с замкнутыми времениподобными геодезически-
ми в последнее время активно обсуждаются
многими исследователями [32, 36–38].

Здесь интересно рассмотреть и другие гео-
метрические свойства получившегося простран-
ства-времени, в частности рассмотреть простран-
ственную асимптотику, т. е. вычислить расстоя-
ние l удаленных точек при x → ∞ от центра, где
x = 0:

l =
∞∫
0

eλ/2dx =
∞∫
0

e−ω2
0x

2
/
2dx. (35)

Вычисляя этот определенный интеграл, ис-

пользуя формулу
∞∫
0

e−x2dx =
√

π
2 , получаем:

l =

√
2
2

√
π

ω0
, (36)

то есть точки, находящиеся на координатной
бесконечности (x → ∞), реально находятся на ко-
нечном расстоянии от центра. Это значит, что
получившееся пространство-время замкнуто
по цилиндрической радиальной координате x,
т. е. по радиальному направлению от централь-
ной оси.

Из третьего уравнения системы (29) находим
плотность энергии ε вращающейся пылевидной
материи:

ε =
4ω2

0

æ
e−λ =

4ω2
0

æ
eω2

0x
2
; 0⩽ x < ∞, (37)
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которая экспоненциально возрастает с увеличе-
нием радиальной координаты x, т. е. от центра
к границе, и ε→∞ при x→∞. В тоже время в цен-
тре конфигурации при x = 0 плотность энергии
конечна ε(0) = 4ω2

0

/
æ.

Важным свойством рассматриваемой фи-
зической системы является отсутствие в ней
гравитационных сил, которые могут воздейство-
вать на материальные частицы, рассматриваемые
как пробные частицы, поскольку метрический ко-
эффициент gtt = eν при dt2 в данном случае равен
единице (см. формулу (28)), а через этот коэффи-
циент и определяется гравитационная сила [39]:

F⃗g =
mc2√

1−v2
/

c2
(−grad ln

√
gtt +

√
gtt (⃗v× ω⃗)) .

(38)
Здесь v⃗ – скорость пробной частицы, а ω⃗ – угло-
вая скорость системы отсчета. Для покоящейся
пробной частицы, у которой скорость v⃗ = 0, по-
лучаем:

F⃗g = mc2 (−grad ln
√

gtt) . (39)

Откуда следует, что F⃗g = 0 при gtt = const, как
в рассмотренном выше случае, где gtt = eν =
= 1, т. е. для пробной частицы в пространстве
рассмотренной конфигурации вращающейся пы-
левидной материи ситуация вполне аналогична,
как и для такой же материальной частицы,
находящейся в межгалактическом пространстве
наблюдаемой Вселенной, где также Fg = 0.

Теперь перейдем к рассмотрению свойств
аналогичной конфигурации самогравитирующей
вращающейся идеальной жидкости, но с ненуле-
вым давлением (p ̸= 0), причем с предельным
уравнением состояния p = ε, т. е. p = ρc2, где
ρ – плотность массы. Материя с таким урав-
нением состояния или близким к нему могла
образоваться на самых ранних временах от На-
чала, возможно, в виде кварк-глюонной плаз-
мы [40]. Как показали результаты экспериментов
в ЦЕРН на Большом адронном коллайдере (LHC)
и в Брукхейвенской национальной лаборатории
на Релятивистском коллайдере тяжелых ионов
(RHIC), кварк-глюонная плазма имеет свойства
идеальной жидкости [41, 42].

Гравитационные уравнения Эйнштейна (17)
в рассматриваемом сейчас случае для состояния
идеальной жидкости p = ε будут следующие:

λ′µ′+λ′ν′+µ′ν′ =−4ω2
0e

−2ν +4æεeλ;

µ′′+µ′2/2+µ′ν′/2= 4ω2
0e

−2ν;

ν′′+ν′2/2+µ′ν′/2=−4ω2
0e

−2ν +æ4εeλ;

λ′′+λ′ν′/2+λ′µ′/2= 0, (40)

а локальный закон сохранения энергии (18) при-
мет вид:

ε′+u′ε = 0, ε = ε0e−u, ε0 = const. (41)

Из последнего, четвертого, уравнения систе-
мы (40) получаем его первый интеграл

λ′ =C1e−
µ+ν
2 . (42)

Для простоты положим C1 = 0, откуда будем
иметь λ′ = 0, eλ = const, а соответствующим
выбором масштаба радиальной координаты x,
можно сделать эту константу равной единице

eλ = 1. (43)

С учетом полученных формул (41) и (43) система
уравнений (40) редуцируется к виду:

µ′ν′ =−4ω2
0e

−2ν +4æε0e−ν;

µ′′+µ′2/2+µ′ν′/2= 4ω2
0e

−2ν;

ν′′+ν′2/2+µ′ν′/2=−4ω2
0e

−2ν +4æε0e−ν. (44)

Вычитая из третьего уравнения системы (44) пер-
вое уравнение, получим еще уравнение

ν′′+ν′2/2−µ′ν′/2= 0. (45)

Первый интеграл этого уравнения имеет вид

eµ/2 =C2ν′eν/2;C2 = const. (46)

Складывая далее третье уравнение системы (44)
с полученным уравнением (45), получим в ре-
зультате дифференциальное уравнение для опре-
деления функции ν(x):

2ν′′+ν′2 =−4ω2
0e

−2ν +4æε0e−ν. (47)

Уравнение (47) также имеет первый интеграл, ко-
торый удобно представить в форме:

ν′ = 2ω0

√
æε0
ω2
0

νe−ν + e−2ν; −∞ < ν <+∞. (48)

Теперь, используя формулы (46) и (48), находим
метрический коэффициент gφφ = eµ, выражен-
ный через функцию ν(x):

eµ =C2
24ω2

0

(
æε0
ω2
0

ν+ e−ν
)

; −∞ < ν <+∞. (49)

Здесь константа интегрирования C2 играет роль
размерного масштабного коэффициента (размер-
ность [C2] = см), чтобы метрический коэффици-
ент eµ был безразмерным.
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Из формулы (48) можно найти определяе-
мую квадратурой координату x как функцию от ν:

x(ν) =
1

2ω0

∫ dν√
æε0
ω2
0

νe−ν + e−2ν
. (50)

Используя полученные выше формулы (43),
(49) и координатное условие eλ = eα, мы можем
выразить все величины, необходимые для опи-
сания характеристик гравитирующей материи
(идеальнойжидкости) и геометрии пространства-
времени (как и радиальную координату x в (50)),
через параметр ν:

eλ = eα = 1; eµ =C2
24ω2

0

(
æε0
ω2
0

u+ e−ν
)

;

p = ε = ε0e−u.
(51)

Полученные формулы (51) ясно показыва-
ют, что более удобно использовать параметр ν
в качестве новой радиальной координаты, а фор-
мулу (50) рассматривать как преобразование
от прежней радиальной координаты x к новой
радиальной координате ν, т. е. проведена ν-пара-
метризация задачи.

Далее из формулы (48) мы можем получить
соотношение

dx2 =
dν2

4ω2
0

(
æε0
ω2
0

νe−ν + e−2ν
) . (52)

В итоге метрика эффективной пространствен-
ноподобной поверхности (10), т. е. реального
пространства, примет вид

dl2 = dν2

4ω2
0

(
æε0
ω20

νe−ν+e−2ν
)+

+4C2
2ω2

0

(
æε0
ω2
0

ν+ e−ν
)

dφ2+dz2;

−∞ < ν <+∞. (53)

Из формул (51), (53) для полученного решения
видно, что метрический коэффициент gφφ =
= eµ во всем интервале изменения радиальной
координаты ν не обращается в нуль, имеет регу-
лярный минимум в точке ν = ν0 = ln ω2

0
æε0 , равный

4C2
2æε0

(
ln ω2

0
æε0 +1

)
> 0; по обеим сторонам от это-

го минимума он возрастает до много больших
значений этого минимума, и все метрические
коэффициенты являются гладкими и конечными
функциями во всем интервале. Указанные свой-
ства полученной метрики соответствуют по опре-
делению [20] тому, что это метрика описывает
геометрию «кротовой норы».

Самое узкое место получившейся «крото-
вой норы», ее горловина, находится в точке,
где коэффициент gφφ = eµ минимален. В дан-
ном случае координата этой точки ν = ln ω2

0
æε0 .

Соответственно радиус горловины будет равен
a = 2C2

√
æε0

√
ln ω2

0
æε0 +1.

В частном случае, когда ω2
0 = æε0, горловина

находится в точке ν = 0, а радиус горловины a =
= 2C2ω0. Здесь и выше масштабная константаC2

имеет размерность квадрата длины (см2).
Интересным свойством получившейся «кро-

товой норы» является конечная величина гра-
витационной силы F⃗g, действующей внутри нее
на пробную частицу на всем протяжении этой
«кротовой норы». В данном случае метрический
коэффициент gtt , через который вычисляется F⃗g,
равен eν, так что, используя формулу (39), для F⃗g

получим:

F⃗g =−mc2

2l
e⃗ν, (54)

где l = 1 см (см – размерность длины в системе
СГСМ).

Видно, что F⃗g имеет конечную величину
по всей длине данной «кротовой норы», таким
образом, получившаяся «кротовая нора» являет-
ся проходимой.

Кроме того, эта гравитационная сила направ-
лена на правом устье «кротовой норы», на входе,
внутрь, т. е. F⃗g – гравитационная сила притяже-
ния, поэтому со стороны внешнего наблюдателя
данная «кротовая нора» будет выглядеть как
обычный массивный астрофизический объект.
При этом ускорение свободного падения g будет
иметь величину 4.5 · 1016 м/с2.

У системы уравнений (40), (41), описы-
вающей свойства стационарной конфигурации
самогравитирующей идеальной жидкости с урав-
нением состояния p = ε и при наличии вихревого
гравитационного поля (как в рассмотренной
выше задаче), есть еще интересное частное реше-
ние, когда ν = 0. В этом варианте мы получаем
соотношения:

eλ = 1; p = ε = ε0 = const;
æε0 = ω2

0; µ′′+µ′2/2= 4ω2
0.

(55)

Решение последнего уравнения:

eµ = a2 cosh2(
√
2ω0x); −∞ < x <+∞;

a = const.
(56)
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В итоге метрика эффективной пространственно-
подобной поверхности, т. е. реального простран-
ства, будет иметь вид:

dl2 = dx2+a2 cosh2(
√
2ω0x)dφ2+dz2;

−∞ < x <+∞.
(57)

Здесь, как и в общем решении (53), метриче-
ский коэффициент gφφ(x) = eµ во всем интервале
(−∞ < x < +∞) больше нуля и возрастает с уве-
личением радиальной координаты от минималь-
ного значения gφφ, при наличии центральной оси
eµ = 0 для точек на этой оси и eµ → ∞ на про-
странственной бесконечности, иначе говоря, как
и в предыдущем общем решении, получилась
«кротовая нора». Важной особенностью полу-
чившейся «кротовой норы» является отсутствие
в ней гравитационной силы, поскольку метриче-
ский коэффициент gtt = 1 при dt2 (постоянный),
и градиент от него равен нулю, так что в соот-
ветствии с формулой (39) гравитационная сила
F⃗g = 0, т. е. в данном случае получившаяся «кро-
товая нора» также является проходимой.

Заключение
Мы рассмотрели в рамках эйнштейнов-

ской теории гравитации (ОТО) свойства стацио-
нарных вращающихся конфигураций идеальной
самогравитирующей сплошной среды в виде
баротропной идеальной жидкости при нали-
чии вихревого гравитационного поля, включая
и очень интересный случай вакуумного объек-
та из одного вихревого гравитационного поля,
который описывается вакуумными уравнениями
Эйнштейна Rik = 0 и представляет собой «крото-
вую нору».

Все рассмотренные объекты обладают осо-
бенно интересными свойствами, так как многие
из них представляются в виде «кротовых нор».
Образование «кротовых нор» в рассмотренных
здесь случаях обусловлено свойствами вихрево-
го гравитационного поля, поскольку у тензора
энергии-импульса этого поля нарушается слабое
энергетическое условие (p+ ε > 0), у вихревого
гравитационного поля p+ ε < 0.

Показанная в данной работе возможность
существования «кротовых нор», образованных
одним лишь вихревым гравитационным полем,
существующим a priori, и описываемых решени-
ями вакуумных уравнений Эйнштейна Rik = 0,
дает основание предположить (speculation), что
в нашей Вселенной уже существуют a priori
такие «кротовые норы», т. е. порталы – свое-
образные тоннели в пространстве, соединяющие

нас с далекими областями Вселенной или же с
параллельными Вселенными. Остается проблема
их найти.
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Известно, что взаимодействующие хаотиче-
ские системы демонстрируют явление хаотической
синхронизации, которая может быть различных
типов [1, 2]. Значительный интерес вызывает обоб-
щенная хаотическая синхронизация [3], когда меж-
ду состояниями взаимодействующих систем уста-
навливается функциональная зависимость (но при
этом сами состояния систем оказываются раз-
личными), а также перемежающееся поведение,
наблюдающееся вблизи границы установления это-
го синхронного режима [4].

В последнее время обобщённая хаотическая
синхронизация привлекает внимание не только
с фундаментальной точки зрения, но и благодаря
своим прикладным перспективам: от безопасной
передачи информации в телекоммуникациях [5]
до моделирования и изучения динамики отдельных
нейронов и нейронных сетей и машинного обуче-
ния [6, 7].

Для детектирования и анализа явления обоб-
щенной хаотической синхронизации апробированы
и хорошо себя зарекомендовали такие методы,
как метод вспомогательной системы [8], расчёт
показателей Ляпунова [9, 10], метод ближайших
соседей [3, 11] и др. Среди названных методов ме-
тод вспомогательной системы заслуживает особого
внимания благодаря своей простоте, наглядности
и универсальности. Он легко реализуем, приме-
ним для анализа синхронизма в любой момент
времени, и, следовательно, в отличие от других
методов его можно с успехом использовать для вы-
деления синхронных и асинхронных фаз в режиме
перемежающейся обобщенной хаотической син-
хронизации. Фактически метод вспомогательной
системы является универсальным общепризнан-

ным стандартом при изучении обобщенной хаоти-
ческой синхронизации и связанных с ней эффектов.
Выявленным на сегодняшний день ограничением
для использования метода является его неприме-
нимость в системах с взаимной связью [12], в том
числе, когда это связь между отдельными колеба-
тельными системами реализуется опосредованно,
например, в сетях со сложной топологией связей.

Ниже будет показано, что использование ме-
тода вспомогательной системы может приводить
к особенностям поведения ведомых многомерных
динамических систем, обладающих в автономном
режиме внутренней симметрией хаотического ат-
трактора. Это связано с тем, что подобная симмет-
рия при наличии внешнего воздействия со стороны
ведущего осциллятора может приводить к появле-
нию мультистабильности в совместной динамике
рассматриваемых систем, и при условии, что такие
мультистабильные состояния оказываются устой-
чивыми с точки зрения критерия обобщенной син-
хронизации, в системе может возникнуть режим
мультистабильной обобщенной хаотической син-
хронизации. Похожая ситуация была впервые опи-
сана в работе [13] и, чуть позже, в [14], при иссле-
довании синхронизации идентичных хаотических
осцилляторов с непрерывным временем, обладаю-
щих внутренней симметрией и связанных по клас-
сической схеме [15], предложенной Л. М. Пекорой
и Т. Л. Кэроллом. В рассматриваемых случаях при
одних и тех же значениях управляющих параметров
наряду с режимом идентичной (полной) синхро-
низации наблюдались один или несколько других
синхронных режимов, диагностированных как ре-
жимы обобщенной синхронизации. В литературе
было также описано возникновение режима биста-
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бильной обобщенной хаотической синхронизации
при воздействии осциллятора Ресслера на систе-
му Лоренца [16]. Наличие же мультистабильности,
как известно из [8], может приводить к некор-
ректной интерпретации результатов, полученных
с помощью метода вспомогательной системы, ес-
ли ведомая и вспомогательная системы стартуют
из начальных условий, принадлежащих бассейнам
притяжения разных аттракторов. При этом грани-
цы бассейнов притяжения в фазовом пространстве
могут быть устроены весьма сложно и иметь фрак-
тальную границу [13, 17].

В работе рассматривается, к каким нежела-
тельным последствиям может приводить внутрен-
няя симметрия ведомой системы при использо-
вании метода вспомогательной системы, а также
предлагается способ модификации метода детек-
тирования обобщенной синхронизации для таких
случаев. Выявленные особенности метода вспомо-
гательной системы иллюстрируются на модельном
примере систем с дискретным временем – двух
связанных однонаправленной связью модифициро-
ванных отображений Гукенхеймера – Холмса [18]
с различными значениями параметров, описывае-
мых системой уравнений:

xn+1 = f (b,xn,yn) = by2n − xn,

yn+1 = g(a,xn,yn) = ayn (1− xn) ,

x′n+1 = f
(
b′,x′n,y

′
n

)
+ ε

(
f (bd ,xn,yn)− f

(
b′,x′n,y

′
n

))
,

y′n+1 = g(a′,x′n,y
′
n) .

(1)
Здесь x,y – координаты динамической системы, a,
b – управляющие параметры, ε – параметр свя-
зи. Величины без штрихов относятся к ведущей
системе, штрихованные величины характеризуют

ведомую систему. Значения управляющих пара-
метров были выбраны такими, что и ведущая,
и ведомая системы характеризуются двулистной
структурой хаотического аттрактора (рис. 1), сим-
метричной относительно оси координат x или x′

соответственно.
Как известно, суть метода вспомогательной

системы [8] заключается в одновременном рассмот-
рении, наряду с динамикой ведущей и ведомой
систем, поведения вспомогательной системы, ко-
торая идентична ведомой, но стартует с других
начальных условий (принадлежащих тому же бас-
сейну притяжения). Можно использовать и набор
таких систем [19]. В случае, когда в исследу-
емой системе наблюдается режим обобщенной
хаотической синхронизации, после завершения пе-
реходного процесса состояния ведомой (x′n, y′n)
и вспомогательной (xn

′′, yn
′′) систем становятся

идентичными, и, соответственно, величина, трак-
туемая как расстояние между ними (мера), ока-
зывается равной нулю во все моменты времени
наблюдения.

При значениях параметра связи ε меньше
критического ε, соответствующего порогу установ-
ления синхронного режима, (в том числе и в случае
режима перемежающейся обобщенной хаотиче-
ской синхронизации [20]) существуют моменты
времени, в которые состояния ведомой и вспомо-
гательной систем не совпадают, а средняя мера
отличия этих состояний, определяемая на конечной
временной реализации длины N как

D(ε) =
1
N

N

∑
i=0

|x′i(ε)− xi
′′(ε)|+ |y′i − yi

′′|, (2)

а/а б/b

Рис. 1. Фазовые портреты для автономных ведущей (а) и вспомогательной (б) систем (a = 1.815, a′ = 1.775,
b = b′ = 0.5, ε = 0)

Fig. 1. Phase portraits for autonomous drive (а) and auxiliary (b) systems (a = 1.815, a′ = 1.775, b = b′ = 0.5, ε = 0)
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принимает положительное значение. Значение па-
раметра связи ε, при котором величина D(ε) ока-
зывается равной нулю, и является критическим
значением ε для параметра связи ε.

Как правило, критическое значение пара-
метра связи ε, понимаемое в указном смысле,
оказывается близким к значению, при котором
старший положительный показатель Ляпунова
управляемой (ведомой) системы становится от-
рицательным [8, 10]. (Соответственно, переход
старшего условного показателя Ляпунова от по-
ложительных значений к отрицательным часто
используется в качестве критерия установления
режима обобщенной хаотической синхрониза-
ции).

Однако для исследуемой системы (1) величи-
на D(ε) может значительно отличаться от нуля да-
же для значений параметра связи ε > εGS = 0.645,
при которых старший показатель Ляпунова ведо-
мой системы (показатель Λ2 на рис. 2, б) оказыва-
ется существенно отрицательным при выбранных
значениях управляющих параметров. Это означа-

ет, что в анализируемой системе (1) для значений
параметра связи, при которых с помощью метода
расчета спектра показателей Ляпунова однознач-
но диагностируется наличие режима обобщенной
хаотической синхронизации, метод вспомогатель-
ной системы дает существенно противоречивые
результаты (рис. 2, а), зависящие от начальных
условий ведомой и вспомогательной систем.

Как следует из результатов проведенных ис-
следований, подобная особенность метода вспо-
могательной системы обусловлена возникающей
бистабильностью, связанной с внутренней сим-
метрией ведомой системы, в силу которой пове-
дение рассматриваемых связанных осцилляторов
оказывается идентичным с точностью до заме-
ны переменной y′ на (−y′), и, соответственно,
такая замена не влияет на оператор эволюции
ведомой системы. Именно бистабильность, воз-
никающая при наличии воздействия со стороны
ведущей системы, в силу внутренней симметрии
ведомой системы приводит к противоречивым ре-
зультатам диагностирования режима обобщенной

а/а

б/b

Рис. 2. Зависимости: средней меры между состояниями ведомой и вспомогательной систем D(ε) (а)
и четырех показателей Ляпунова для исследуемой системы (1) от величины параметра связи ε (б)

Fig. 2. Dependencies of the average measure between states of the response and auxiliary systems D(ε) (а)
and four Lyapunov exponents of the system under study (1) on the coupling parameter ε (b)
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хаотической синхронизации с помощью метода
вспомогательной системы.

Как следствие бистабильности, в режиме обоб-
щенной хаотической синхронизации, когда соб-
ственная динамика ведомой системы оказывается
подавленной за счет воздействия со стороны ве-
дущей системы [21], у ведомой системы при
одних и тех же значениях управляющих пара-
метров и одном и том же состоянии ведущей
системы существуют два симметричных состоя-
ния (отличающихся только знаком переменной y′),
в которых она может находиться. Иными словами,
для поведения ведомой системы (а, соответствен-
но, и вспомогательной) в этом случае оказывается
характерна бистабильность. Соответственно, ес-
ли ведомая и вспомогательная системы находятся
в одинаковых состояниях (y′y′′ > 0), то величина
D(ε) равна нулю и метод вспомогательной систе-
мы диагностирует синхронный режим. Наоборот,
D(ε) сильно отличается от нуля, когда ведомая
и вспомогательная системы находятся в разных
состояниях (y′y′′ < 0) и в этом случае, несмот-
ря на наличие обобщенной синхронизации, метод
вспомогательной системы будет показывать отсут-
ствие синхронизма.

Метод вспомогательной системы за долгие
годы применения из-за его уже называвшихся до-
стоинств стал весьма популярным при изучении
обобщенной хаотической синхронизации. Часто
исследователи ограничиваются только им, не при-
меняя другие, более сложные в реализации методы.
Можно отметить, что подобный подход в подавляю-
щем большинстве случаев оказывается полностью
оправданным, но, как видно из вышеприведенных
данных, в случаях, когда ведомая система обладает
внутренней симметрией (как рассматривалось вы-

ше) мультистабильность, обусловленная этой сим-
метрией, может сыграть с исследователями злую
шутку – метод вспомогательной системы будет
детектировать асинхронную динамику, несмотря
на установление режима обобщенной хаотической
синхронизации. Следует отметить, что ситуация
будет осложнена также ещё и тем, что возникаю-
щая из-за внутренней системы мультистабильность
(бистабильность в рассмотренном случае) оказыва-
ется выражена не очень явно – аттрактор ведомой
системы при этом не претерпевает каких-либо яр-
ко выраженных качественных изменений, которые
могли бы навести на мысль о том, что в системе
имеет место мультистабильность.

Очевидно, что такую особенность метода вспо-
могательной системы следует учитывать при изуче-
нии режима обобщенной хаотической синхрониза-
ции и перемежающейся обобщенной хаотической
синхронизации. В подобных случаях, когда ве-
домая система характеризуется такой внутренней
симметрией, следует скорректировать вид характе-
ристики (2) с использованием абсолютных величин
переменных, что позволяет учесть вышеописанную
особенность поведения изучаемых систем:

D′(ε) =
N

∑
i=0

|x′i(ε)− xi
′′(ε)|+ ||y′i|− |yi

′′||. (3)

Такой подход позволяет однозначно диагно-
стировать режим обобщенной хаотической синхро-
низации в подобных системах в полном соответ-
ствии с поведением спектра показателей Ляпунова
(рис. 3).

Подведем итоги. В настоящей работе описана
особенность, ограничивающая применимость ме-
тода вспомогательной системы, которая может воз-
никнуть при диагностике обобщенной хаотической

Рис. 3. Зависимость модифицированной средней меры между состояниями ведомой и вспомогательной систем D′(ε)
от величины параметра связи ε

Fig. 3. Dependencies of themodified averagemeasure between states of the response and auxiliary systemsD′(ε) on the coupling
parameter ε
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синхронизации в системах со сложной топологией
аттрактора, обладающих внутренней симметрией.
Предложенная адаптация метода вспомогатель-
ной системы позволяет повысить его надежность
в подобных случаях, что расширяет область его
применимости для анализа сложных многомерных
систем. В то же самое время следует иметь в виду,
что предложенный в работе способ модификации
метода детектирования обобщенной синхрониза-
ции имеет ограниченную область применения – его
можно использовать только для систем, обладаю-
щим вполне определенным видом симметрии. Для
иных систем с мультистабильностью и иных видов
симметрии он является неприменимым.
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Аннотация. Потребность в гибкой электронике для нужд мониторинга параметров жизнедеятельности человека с помощью носимых
устройств дала толчок развитию гибких антенн. Материалы, используемые для создания антенн разнообразны, однако остается потреб-
ность в определенииоптимальной конструкции, обеспечивающейкак долговечность, так и высокую эффективность. В настоящейработе
приведены результаты исследований по обоснованию конструкции и технологии изготовления прототипов гибких петлевых рамочных
антенн на полиимидной подложке с помощью магнетронного напыления и лазерной абляции. Установлено, что абляция медного слоя
затруднена, что приводит к неполной деметаллизации полиимидной подложки и короткому замыканию формируемых антенн. Кроме
того, медь подвержена окислению, что приводит к ухудшению параметров гибких антенн со временем. Это послужило причиной добав-
ления дополнительного пассивирующего металлического слоя из никеля или титана поверх слоя меди. Влияние пассивирующего слоя
на качество лазерной деметаллизации (абляции) медного тонкопленочного покрытия гибких подложек из полиимида было оценено
экспериментально. Пассивирующий слой никеля значительно улучшил качество деметаллизации, в то время как при использовании
титана для пассивации наблюдается большое количество остаточного металла в виде застывших микрокапель в деметаллизированных
областях. На основе металлизированного полиимида с никелевым пассивирующим слоем изготовлены прототипы петлевых рамочных
антенн с частотой резонанса 3.75 ГГц. Результаты экспериментов с готовыми антеннами продемонстрировали значительную чувстви-
тельность частоты резонанса к изгибу в диапазоне углов от −60º до +60º, что открывает возможности для использования таких антенн
в качестве датчиков микроперемещений. При этом разработанные и реализованные прототипы антенн имеют коэффициент отражения
не выше −17 дБ в диапазоне углов изгиба от −100º до +100º, что позволяет использовать их в качестве основы электроимпедансных
сенсоров.
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Abstract. Background and Objectives: The need for flexible electronics for biomedical and communications applications has completely
transformed the field of antenna design and has given rise to the development of flexible antennas. The materials used to create antennas
are diverse, but there remains a need to define a design that provides both durability and high performance. Materials and Methods: The test
samples were flexible polyimide substrates 500 μm thick, on which layers of Cu and Ti or Ni were formed by vacuum magnetron sputtering.
A Robvac VSM300 vacuum setup equipped with three magnetron sources with 50 mm diameter disk targets was used for this purpose. The
Cu layer thickness on all samples was 1 μm. The thickness of the Ti and Ni layers was 100 nm. Demetallization was performed using a pulsed
laser of a Minimarker 2 setup. The main characteristics of the laser: the wavelength of laser radiation is 1064 μm, the maximum laser pulse
energy is 1 mJ, the software and hardware resolutions are 2.5 μm, the scanning device is a 2-axis galvanoscanner. The parameters of the laser
demetallization mode were as follows: power 2.6 W, beam speed 1000 mm/s, pulse frequency 99 kHz, pulse duration 8 ns. The demetallization
template, which is a flexible loop antenna with the geometry optimized for resonance in the 3.75 GHz range. Two versions of the antenna were
manufactured with the conductor line width d equal to 1 mm and 3 mm. Results: It has been found that an additional layer of metal on the
surface of the Cu thin-film coating of flexible polyimide substrates improves the quality of demetallization. Without it, areas with defects in the
form of an unremoved Cu film short-circuiting individual antenna elements are observed. On samples with an additional passivationmetal layer,
demetallization occurs exactly according to the template without defects. It has also been found that significantly fewer drops of molten metal
remain on samples with a passivation Ni layer. The results of experiments with ready-made antennas have demonstrated a significant sensitivity
of the resonance frequency to bending in the range of angles from −60 to +60 , which opens up the possibility of using such antennas as micro-
displacement sensors. At the same time, the developed antenna prototypes have a reflection coefficient less than −17 dB in the bending angle
range from −100 to +100 . Conclusion: The work has assessed the influence of an additional layer of passivating metal on the quality of laser
demetallization (ablation) of a Cu thin-film coating of flexible polyimide substrates. The experimental results obtained allow us to count on the
applicability of the developed antennas as micro-displacement sensors. At the same time, the low reflection coefficient of flexible antennas in a
wide range of bending angles allows them to be used as the basis of electroimpedance sensors.
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Введение

Последние десятилетия развития электронной
техники были посвящены значительному сниже-
нию размеров устройств. Но в настоящее время по-
явилась новая тенденция к обеспечению еще и гиб-
кости как отдельных элементов, так и устройств
в целом. Гибкие электронные устройства зачастую
отличаются малым весом и формой, портативно-
стью, меньшей стоимостью и экологичностью [1].
Гибкие электронные системы требуют интегра-
ции гибких антенн, работающих в определенных
частотных диапазонах и способных обеспечивать
работу носимых устройств, инфраструктуры ин-
тернета вещей, устройств для оказания помощи
на месте, платформ персонализированной меди-
цины, технологии 5G, беспроводных сенсорных
сетей и устройств связи [2].

Рынки гибких беспроводных устройств быст-
ро растут отчасти из-за спроса на носимые и им-
плантируемые устройства для систем мониторинга
здоровья и повседневных беспроводных устройств
(сотовых телефонов, ноутбуков и др.). Потреб-

ность в гибких антеннах возросла в последние
годы, особенно для применения в области био-
медицины [3, 4]. В частности, гибкие антенны
являются основным компонентом при реализации
in vivo мониторинга жизненно важных показа-
телей работы органов, нейронных интерфейсов,
непрерывного анализа походки, внутричерепных
датчиков, систем доставки лекарств и множества
других функций [5]. Для интеграции устройств
в человеческое тело, характеризующееся наличи-
ем изгибов и активной подвижностью отдельных
частей, устройство должно быть конформным, т. е.
физически гибким или даже растягиваемым.

Гибкие антенны изготавливаются с использо-
ванием различных проводящих материалов и ди-
электрических подложек. Подложка выбирается
на основе ее диэлектрических свойств, устойчиво-
сти к механическим деформациям (изгиб, скручи-
вание), возможности миниатюризации, стойкости
к условиям внешней среды и долговечности. Ма-
териал подложки, используемый в миниатюрной
гибкой антенне, должен обладать минимальными
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диэлектрическими потерями, высокой диэлектри-
ческой проницаемостью, низким коэффициентом
теплового расширения и высокой теплопроводно-
стью [6]. При изготовлении гибких антенн часто
используются три типа подложек: тонкое стекло,
металлическая фольга и полимерные материа-
лы [2]. Хотя тонкое стекло гнется, присущая ему
хрупкость ограничивает его полезность. Металли-
ческая фольга может выдерживать высокие темпе-
ратуры и обеспечивать осаждение на ней неоргани-
ческих материалов, но шероховатость поверхности
и высокая стоимость материалов ограничивают
ее применение [7]. Лучшими кандидатами для
гибких антенн являются полимерные материалы,
к которым относятся: (i) термопластичные полу-
кристаллические полимеры (полиэтилентерефта-
лат и полиэтиленнафталат); (ii) термопластичные
некристаллические полимеры (поликарбонат и по-
лиэфирсульфон); (iii) материалы с высокой темпе-
ратурой стеклования (полиимид) [8].

Выбор проводящего материала (на основе
электропроводности) определяет эффективность
излучения. Реализация проводящих схем с хоро-
шей электропроводностью в беспроводных устрой-
ствах имеет важное значение для обеспечения
высокого усиления, эффективности и пропускной
способности. Кроме того, устойчивость к дегра-
дации из-за механической деформации является
еще одной желаемой характеристикой для прово-
дящего материала. Проводящий рисунок наиболее
часто выполняется из серебра или меди, в том
числе и из чернил на основе наночастиц данных
металлов [9] из-за их высокой электропроводно-
сти [10]. Помимо наночастиц, в гибких антеннах
обычно используются электротекстильные матери-
алы с различными покрытиями, такими как Ni/Ag-
покрытия, медное покрытие нейлоновой ткани
и нетканые проводящие материалы. Также актив-
но используются проводящие полимеры, такие
как полианилин [11], полипиррол [12] и поли(3,4-
этилендиокситиофен) полистиролсульфонат [13].
Низкая проводимость проводящих полимеров мо-
жет быть улучшена путем добавления углеродных
наноматериалов – нанотрубок [14] или графена
[15, 16].

Эффективность гибких антенн в значитель-
ной степени зависит от качества изготовления
проводящих дорожек, их устойчивости к деформа-
ции при сохранении электропроводности. Большое
значение придается диапазонам, поддерживаемым
конструкцией антенны. Основными требования-
ми к антенне для любого применения и диа-
пазона частот являются коэффициент отражения

(S11 ≤ −10 дБ), пиковое усиление (> 3 дБ), хорошие
излучательные характеристики, заданная полоса
рабочих частот, эффективность и поляризация (ли-
нейная для большинства применений и круговая
для спутниковых применений) [17].

Эффективность гибкой антенны определяет-
ся методом изготовления, который отличается для
разных подложек. Распространенными методами
изготовления гибких антенн являются мокрое трав-
ление [18], струйная печать [19, 20], трафаретная
печать [21] и другие специальные методы [22–24].

Ранее авторами был разработан и представлен
в ряде работ уникальный метод получения прово-
дящих дорожек на гибких подложках методом маг-
нетронного напыления и лазерной абляции [25, 26].
Метод магнетронного напыления используется для
нанесения тонкого слоя металла (меди) на гибкую
(полиимидную) подложку. Затем лазерная абляция
используется для формирования антенной струк-
туры из медного слоя. Данная технология имеет
значительные преимущества по стоимости, ско-
рости и гибкости по сравнению с процессами
литографии.

В настоящей работе представляются усовер-
шенствованные технология и конструкция гибкой
антенны на полиимидной подложке, предотвра-
щающие окисление медной основы проводящей
дорожки с целью увеличения длительности экс-
плуатации и стабильности работы. Часто гибкие
антенны, как отмечалось выше, используются для
биомедицинских целей и имеют непосредствен-
ный контакт с биологическими жидкостями, что
приводит к быстрому окислению медных эле-
ментов сенсоров и потери их функциональности.
Нами было рассмотрено влияние пассивирующе-
го слоя из Ni или Ti на качество деметаллизации
полиимидной подложки, определены зависимости
изменения резонансной частоты и коэффициен-
та отражения от углов изгиба готовой гибкой
антенны.

Материалы иметоды

Металлические покрытия формировались
на гибкой полиимидной пленке толщиной 500 мкм
методом магнетронного напыления на постоян-
ном токе. Напыление осуществлялось в установке
VSM 300 (Robvac, Россия) с полностью безмас-
ляной откачкой. В вакуумной камере установки
смонтировано три магнетронных источника, что
позволяет формировать трехслойные металличе-
ские покрытия без развакуумирования камеры.
Такой подход обеспечивает хорошую адгезию
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покрытий к гибкой полимерной подложке и исклю-
чает формирование окисных пленок на границах
между металлическими слоями.

Вакуумная камера откачивалась до давления
не выше 5 · 10−5 Торр. Затем производился напуск
аргона чистотой 99.993% до давления 3 ·10−3 Торр,
при котором осуществлялось напыление. В каче-
стве источника напыляемого материала исполь-
зовались дисковые мишени диаметром 50 мм
(Гирмет, Россия). Адгезионный подслой формиро-
вался распылением хрома (толщина мишени 6 мм,
чистота 99.95% – здесь и далее по массе), толщина
подслоя составляла 100 нм. Затем для всех об-
разцов напылялся основной токопроводящий слой
меди толщиной 1 мкм (толщина мишени 6 мм, чи-
стота 99.995%). Финальный пассивирующий слой
из титана (толщина мишени 6 мм, чистота 99.7%)
или никеля (толщина мишени 3 мм, чистота 99.5%)
имел толщину 100 нм и наносился лишь на часть
образцов. Образцов каждого типа было изготов-
лено не менее трех штук. Таким образом, было
создано три типа образцов: без пассивирующего
слоя, с пассивирующим слоем титана и с пассиви-
рующим слоем никеля.

Из подготовленного файла векторного рисун-
ка с помощью лазерной установки МиниМаркер 2
(Лазерный центр, Россия) на базе волоконного ла-
зера производилась деметаллизация топологии по-
верхности образцов по заданным параметрам. Ос-
новные характеристики лазерной установки: длина
волны лазерного излучения 1064 мкм; максималь-
ная энергия лазера в импульсе 1 мДж; программно-
аппаратное разрешение 2.5 мкм; сканирующее
устройство – двухосевой сканатор (Cambridge
Technology, Великобритания). Параметры режима
лазерной деметаллизации были подобраны ра-
нее [27]: мощность 2.6 Вт, скорость движения луча
1000 мм/с, частота импульсов 99 кГц, длительность

импульса 8 нс. Мощность лазерного импульса бы-
ла скорректирована в связи с меньшей толщиной
покрытия.

В процессе лазерной обработки возможна де-
формация полиимидных пленок с напыленными
металлическими слоями, что приводит к выхо-
ду поверхности образца из фокуса лазера. Для
предотвращения этого явления металлизирован-
ные пленки наклеивались на предметные стекла.
После деметаллизации образцы отделялись пин-
цетом от клейкой основы силиконовой ленты
путем прогрева до ∼200º паяльным феном. После
формирования топологии антенны к ее выво-
дам припаивался стандартный SMA-разъем. Так
как температура стеклования полиимида состав-
ляет порядка 360º [28], обе упомянутые операции
не приводили к какому-либо изменению свойств
полимерной подложки.

Определение зависимости электрического со-
противления от ширины металлических полосок
проводилась с помощью цифрового мультиметра
Fluke 27 II (США).

Оценка влияния пассивирующих слоев метал-
ла на качество лазерной обработки производилась
на автоэмиссионном сканирующем электронном
микроскопе (СЭМ) MIRA 2 LMU (Tescan, Чехия)
c системой энерго-дисперсионного микроанализа
(ЭДС) AztecLive Advanced Ultim Max 40 (Oxford
Instruments, Великобритания).

Для изучения влияния механических дефор-
маций на параметры антенны была разработана
экспериментальная методика. Измерения прово-
дились с использованием векторного анализатора
цепей LiteVNA64 (Zeenko Tech, Китай), настроен-
ного на измерение спектров коэффициента отра-
жения. Антенна фиксировалась в специализиро-
ванной оснастке [29], позволяющей задавать угол
изгиба от 0º (плоское состояние) до 100º с ша-

а/а б/b

Рис. 1. Измерительная оснастка: схематическое изображение (а); вид, демонстрирующий изгиб антенны на угол 60º (б)
(цвет онлайн)

Fig. 1. Measuring equipment: schematic image (a); view showing the bending of the antenna at an angle of 60 degrees (b)
(color online)
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гом 20º (рис. 1, а). Для измерения от 0º (плоское
состояние) до −100º с шагом 20º антенна повора-
чивалась на 180º. Ось изгиба проходила через ось
SMA разъема. Диапазоны углов изгиба были опре-
делены таким образом, что при положительных
значениях углов антенна испытывала сжатие, а при
отрицательных – растяжение. На рис. 1, б демон-
стрируется изгибание антенны на 60º.

Результаты и их обсуждение

На первом этапе шаблоном для деметалли-
зации выступало инвертированное изображение
полосок длиной 18 мм и шириной 0.1–0.5 мм с ша-
гом 0.1 мм. С помощью этих полосок оценивалось
влияние пассивирующего слоя на электрическую
проводимость многослойного покрытия на посто-
янном токе (рис. 2).

объяснить пассивацией слоя Cu, предотвращаю-
щей окисление меди. Слой Ni в процессе лазерной
обработки, по-видимому, образует сплав с Cu, так
как система Cu–Ni характеризуется непрерывным
рядом твердых растворов [30]. Можно предполо-
жить, что формирование сплава приводит к росту
электрического сопротивления.

Для выявления влияния пассивирующего слоя
на долговременную стабильность характеристик
напыленных слоев электрическое сопротивление
полосок было повторно измерено спустя 5 меся-
цев хранения образцов в атмосферных условиях.
Результаты измерений показали, что за это вре-
мя сопротивление полосок без пассивирующего
слоя увеличилось в среднем на 15%, что говорит
об окислении незащищенной меди. Сопротивле-
ние полосок с пассивирующим слоем титана уве-
личилось в среднем на 12%, из чего можно сделать

а/а б/b в/c

Рис. 2. Изготовленные полоски металла: без пассивирующего слоя (а); со слоем Ni (б); со слоем Ti (в) (цвет онлайн)
Fig. 2. Measuring equipment: without passivating layer (a); with the Ni layer (b); with the Ti layer (c) (color online)

Электрическое сопротивление полосок с по-
крытием Ti – наименьшее (рис. 3), что можно

Рис. 3. Зависимость электрического сопротивления
от толщины полосок металла

Fig. 3. Dependence of the electrical resistance on the
thickness of metal strips

вывод о незначительном положительном влия-
нии слоя титана на стабильность проводимости
наносимых покрытий. Однако сопротивление
полосок с пассивирующим слоем никеля изме-
нилось всего на 0.4%. Следовательно, никеле-
вый слой обеспечивает наилучшую стабильность
проводимости металлических слоев на гибкой
подложке в течение длительного времени.

Шаблон для деметаллизации, представляю-
щий собой гибкую петлевую рамочную антенну,
представлен на рис. 4, а. Геометрия антен-
ны оптимизирована для резонанса в диапазоне
3.75 ГГц, при этом длина стороны квадрата a
составляет 20 мм, что соответствует четверти
длины волны на рабочей частоте. Было изготов-
лено два варианта антенны с шириной линии
проводника d, равной 1 и 3 мм. На рис. 4, б
представлена готовая гибкая антенна с шириной
линии 3 мм.
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а/а б/b

Рис. 4. Шаблон для деметаллизации (изображение гибкой петлевой рамочной антенны) (а). Готовая гибкая антенна
с припаянным SMA разъемом (б) (цвет онлайн)

Fig. 4. A template for demetallization (image of a flexible loop antenna) (a). A flexible antenna with a soldered SMA
connector (b) (color online)

На рис. 5 представлены изображения угла
деметаллизированной полосы для различных об-
разцов.

На образце без пассивирующего слоя
(рис. 5, а), и в особенности на образце со слоем
титана (рис. 5, в) видны яркие частицы, кото-
рые, по-видимому, являются осевшими каплями
расплавленного металла. На образце без пасси-
вирующего слоя их количество умеренно, они
имеют размер 5–10 мкм. Для образца со слоем
титана характерно наличие большего количе-
ства мелких частиц, имеющих размеры порядка
1–5 мкм. На образце со слоем никеля частиц зна-

чительно меньше, причем сами частицы мельче,
чем на образце со слоем титана.

Существенным недостатком образца без пас-
сивирующего слоя является наличие не полно-
стью деметаллизированных областей (рис. 6).
Подобных участков на образцах с пассивиру-
ющим слоем не обнаружено. Такой результат
можно объяснить высоким коэффициентом отра-
жения меди (99%) на длине волны 1064 нм [31].
При этом коэффициенты отражения для исполь-
зованных металлов для пассивирующего слоя
(никеля и титана) на этой длине волны замет-
но ниже: для никеля – 86% [32], для титана –

а/а б/b в/c

Рис. 5. СЭМ-изображения: без пассивирующего слоя (а); со слоем Ni (б); со слоем Ti(в). Масштабный отрезок – 50 мкм
Fig. 5. SEM images: without passivating layer (a); with the Ni layer (b); with the Ti layer (c). Scalebar is 50 μm
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49% [33]. В результате в слое пассивирующего
металла поглощается больше энергии лазерного
излучения, чем в слое чистой меди, что приводит
к более качественной деметаллизации.

Рис. 6. СЭМ-изображение участка образца без пассивиру-
ющего слоя с неполной деметаллизацией. Масштабный

отрезок – 50 мкм
Fig. 6. SEM image of a sample section without passivating
layer with incomplete demetallization. Scalebar is 50 μm

Качество деметаллизации количественно оце-
нивалось с помощью ЭДС анализа. Для этого
определялся состав деметаллизированных участ-
ков. Для каждого образца определялось остаточ-
ное содержание меди на деметаллизированном
участке. Результаты представлены в таблице.

Остаточное содержание атомов меди
после деметаллизации, %

Residual copper atoms content after demetallization, %

Без пассивирующего
слоя /

Without passivating
layer

Слой Ni /
Ni layer

Слой Ti /
Ti layer

1.14 0.08 1.31

Повышенное содержание меди для образца
без пассивирующего слоя и со слоем титана мож-
но объяснить наличием в деметаллизированной
области конденсированных частиц аблирован-
ного металлического покрытия, которые были
визуально обнаружены на СЭМ изображениях.
Таким образом, пассивирующий слой никеля
способствует наиболее полному удалению меди
из деметаллизированных областей. Основыва-
ясь на этом результате, а также на результатах
экспериментов по определению долговременной
стабильности проводимости металлических по-
крытий, формирование гибких антенн и их изме-
рения в СВЧ диапазоне осуществлялись только
на образцах с никелевым пассивирующим слоем.

На рис. 7, 8 представлены спектры коэффи-
циента отражения антенн с d = 1 мм и d = 3 мм,
соответственно, при различных углах изгиба.
Экспериментальные данные демонстрируют вы-
раженную зависимость резонансных характери-
стик антенны от механического изгиба.

На рис. 9 представлены графики резонанс-
ной частоты и коэффициента отражения в зави-
симости от угла изгиба для обеих антенн.

а/а б/b

Рис. 7. Спектр коэффициента отражения антенны при d = 1 мм при углах изгиба: от 0º до –100° (а); от 0° до 100º (б)
(цвет онлайн)

Fig. 7. Antenna reflection coefficient spectrum at d = 1 mm at bending angles: from 0º to –100°(a); from 0° to 100º (b)
(color online)
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а/а б/b

Рис. 8. Спектр коэффициента отражения антенны при d = 3 мм при углах изгиба: от 0º до –100° (а); от 0° до 100º (б)
(цвет онлайн)

Fig. 8. Antenna reflection coefficient spectrum at d = 3 mm at bending angles: from 0º to –100°(a); from 0° to 100º (b)
(color online)

а/а б/b

Рис. 9. Зависимости резонансной частоты (а) и коэффициента отражения (б) от угла изгиба антенн
с различной шириной линии d

Fig. 9. Dependences of the resonant frequency (a) and the reflection coefficient (b) on the bending angle of antennas with
different line widths d

Для антенны с шириной линии d = 1 мм
резонансная частота варьируется в диапазоне
3.4–3.95 ГГц, достигая минимального значения
3.4 ГГц при 0º. При изгибе в отрицательную
и положительную стороны наблюдается симмет-
ричное смещение частоты в сторону увеличения.
В отличие от этого, антенна с шириной линии
d = 3 мм демонстрирует несколько асимметрич-
ное поведение: при изгибе в положительную
сторону частота резонанса быстро возрастает
до 4.4 ГГц и остается практически неизмен-
ной, тогда как в отрицательную сторону рост
более плавный (рис. 9, а), а явного насыще-
ния не наблюдается. Стоит отметить, что частота
резонанса на антенне с d = 3 мм также мини-

мальна при отсутствии изгиба, а ее значение
составляет 3.8 ГГц, что близко к расчетной часто-
те 3.75 ГГц (отклонение 1.33%). В то же время
антенна с d = 1 мм при нулевом угле изгиба де-
монстрирует заметное отклонение от расчетной
частоты (14.67%).

Физической причиной такого поведения яв-
ляется изменение эквивалентной индуктивности
L и емкости C антенны. Узкая линия (d = 1 мм)
обладает большей индуктивностью из-за мень-
шей эффективной площади поперечного сечения
проводника, что смещает резонанс в низкочастот-
ную область. Вероятно, этот эффект усиливается
в результате малой толщины проводящего слоя.
Увеличение ширины d до 3 мм снижает L
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и повышает резонансную частоту, приближая ре-
зультаты эксперимента к расчетным.

Коэффициент отражения для антенны с ли-
нией d = 1 мм достигает оптимального значения
−56.85 дБ при изгибе на угол −100º градусов что
свидетельствует о почти идеальном согласовании
с фидером. Однако в плоском состоянии (угол
изгиба 0º) наблюдается значительное ухудшение
коэффициента отражения −17.22 дБ, связанное
с рассогласованием импеданса в результате ма-
лой толщины линии, что согласуется с рассужде-
ниями выше (рис. 9, б). Для антенны с линией
d =3 мм наилучшее согласование (коэффициент
отражения −42.34 дБ) достигается при изгибе
на угол 20º, тогда как при угле изгиба −100º па-
раметр ухудшается до −19.76 дБ.

Наблюдаемые изменения коэффициента от-
ражения в гибкой петлевой рамочной антенне
объясняются компенсацией исходной реактив-
ной составляющей импеданса антенны противо-
положными по характеру паразитными реактив-
ными элементами (L или C), возникающими при
изгибе, и изменением площади антенны, приво-
дящим к сдвигу резонансной частоты. Для узкой
линии (d = 1 мм) сильный изгиб (−100º) рез-
ко уменьшает площадь, снижая индуктивность
и увеличивая емкость, что смещает резонанс-
ную частоту до рабочего значения, обеспечивая
улучшение согласования. Для широкой линии
(d = 3 мм) малый изгиб (+20º) вносит неболь-
шую емкость, компенсирующую исходную ин-
дуктивную реактивность, достигая оптимально-
го согласования. Дальнейшее увеличение изги-
ба уменьшает площадь, снижая индуктивность
и увеличивая емкость, что приводит к плавному
ухудшению согласования с ростом угла изгиба.

Заключение

Установлено, что дополнительный пассиви-
рующий слой на поверхности медного тонко-
пленочного покрытия гибких подложек из поли-
имида улучшает качество деметаллизации. Без
него наблюдаются участки с дефектами в ви-
де неудаленной медной пленки, закорачиваю-
щей отдельные элементы антенны. На образцах
с дополнительным пассивирующим слоем де-
металлизация проходит точно по шаблону без
дефектов. При этом никель обеспечивает более
полное удаление меди, чем титан, что послужи-
ло основной причиной выбора никеля в качестве
металла пассивирующего слоя при изготовлении
гибких антенн.

Результаты экспериментов с готовыми антен-
нами показали высокую чувствительность часто-
ты резонанса к изгибу в области малых углов
(от −60º до +60º). Это позволяет рассчитывать
на применимость таких антенн в качестве дат-
чиков микроперемещений. В то же время, изгиб
необходимо учитывать при использовании петле-
вых антенн в качестве измерителей диэлектри-
ческой проницаемости биологических объектов,
так как он существенно влияет на результаты
измерений. При углах изгиба более 80º в обо-
их направлениях частота резонанса антенн слабо
зависит от изгиба. При этом разработанные про-
тотипы антенн имеют коэффициент отражения
не выше −17 дБ в диапазоне углов изгиба от −100º
до +100º, что позволяет использовать их в качестве
основы электроимпедансных сенсоров.
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Аннотация. В данной работе проведено комплексное исследование водородных связей
в двух типах моногидратов триглицеридов насыщенных жирных кислот с использовани-
ем методов классической молекулярной динамики и теории функционала плотности. Для
анализа были рассмотрены триглицериды с длиной цепей от триацетина до тристеарина
с количеством метиленовых групп от 0 до 16 в каждой цепи. Установлено, что карбониль-
ная группа сложного эфира центральной углеводородной цепи являются основным центром
образования водородных связей.Моногидраты с участиемцентральнойцепиобладают боль-
шей стабильностью, чем с участием боковых цепей. Энергия ассоциации для моногидратов
первого типа достигает насыщения при увеличении длины цепи, начиная с трикаприли-
на. Обнаружена линейная зависимость термодинамического параметра TΔS и константы
равновесия Kα от длины цепи для моногидратов первого типа, что связано с потерей конфор-
мационной энтропии при гидратации.
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Abstract. Background and Objectives: Triglycerides, as the primary components of fats and oils, play a crucial role in various scientific and
industrial fields, including food production, energy, and pharmaceuticals. Their interaction with water molecules is particularly significant, yet
many aspects of these interactions remain poorly understood. This study aims to investigate hydrogen bonding in monohydrates of saturated
fatty acid triglycerides using molecular dynamics (MD) and density functional theory (DFT) simulations. The objectives include determining the
thermodynamic parameters of association, analyzing the influence of hydrocarbon chain length on hydration, and identifying the most stable
hydration configurations. Materials and Methods: The study employed classical molecular dynamics (GROMACS) with the AMBER-03 force
field and DFT calculations (B3LYP/6-31+G(d) and wB97XD/6-311+G(d,p)) to model hydrogen bonds in monohydrates of triglycerides ranging
from triacetin to tristearin (chain lengths of 0 to 16 methylene groups). The MD simulations involved a 4×4×4 nm periodic boundary cell with
a triglyceride molecule surrounded by water, run for 500 ps at 300 K and 1 bar. Hydrogen bonds were identified using geometric criteria
(distance ≤ 3.5 Å, angle ≤ 30°). DFT calculations optimizedmolecular structures and calculated thermodynamic parameters, including association
energies, enthalpies, and equilibrium constants. Results: The results have revealed that carbonyl groups of the central ester chain are the primary
sites for hydrogen bond formation. Monohydrates involving the central chain (Type 1) have exhibited a greater stability than those involving side
chains (Type 2). The association energy for Type 1 monohydrates has saturated starting from tricaprylin (chain length of 6). A linear relationship
has been observed between the thermodynamic parameter TΔS and the equilibrium constant Kα for Type 1 monohydrates, attributed to the
loss of conformational entropy upon hydration. Non-classical hydrogen bonds (C-H···O) have also contributed to the stability of monohydrates,
influencing their spatial structure. The study has found that hydration of longer chains requires higher energy to overcome entropy losses.
Conclusion: The study has demonstrated that the central carbonyl group of triglycerides is the primary hydration site, with Type 1 monohydrates
beingmore stable than Type 2. The association energy and enthalpy reach saturation for chains longer than tricaprylin, while linear dependencies
of TΔS and Kα on chain length highlight the role of conformational entropy in hydration. These findings enhance the understanding of triglyceride-
water interactions, providing insights relevant to food science, pharmaceuticals, and the development of lipid-based delivery systems. The
combined use of MD and DFT has proved effective for analyzing these complex molecular interactions.
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Введение
Триглицериды, являющиеся основными ком-

понентами жиров и масел, представляют собой
сложные эфиры, состоящие из глицерина и трёх
цепей жирных кислот. Их взаимодействие с моле-
кулами воды играет ключевую роль в различных
процессах, изучаемых в научных областях, и ре-
ализующихся в производстве, включая пищевую
промышленность, энергетику, и фармацевтику
[1–3].

Природная гидрофобность триглицеридов
приводит к их низкой растворимости в воде.
Однако на границах раздела фаз, например,
в эмульсиях, молекулы триглицеридов могут
ориентироваться так, чтобы минимизировать
межфазную энергию [4–6]. Исследования с ис-
пользованием молекулярного моделирования
показали, что на границе с водой триглицериды
располагаются таким образом, что их глицери-
новый «скелет» ориентирован в сторону водной
фазы, что способствует взаимодействию с моле-
кулами воды. Такая ориентация позволяет воде
проникать в слой триглицеридов, взаимодействуя
с атомами кислорода в сложноэфирных группах,
создавая пути для диффузии воды [3].

Триглицериды играют ключевую роль в ста-
билизации водно-органических взаимодействий.
Исследования показывают, что триглицериды
могут временно покрывать и стабилизировать
крупные водно-органические взаимодействия, об-
разующиеся в процессе эмульгирования. Эта
стабилизация критически важна для формирова-
ния и поддержания эмульсий в различных обла-
стях применения [7]. Кроме того, наличие воды
в матрице триглицеридов может влиять на рас-
творимость и распределение малых молекул. Про-
водимые исследования направлены на выявление
влияния изменения концентрации триглицерид-
ных эфиров и поглощения воды на растворимость
и распределение малых молекул в липидных
носителях. Это даёт важные сведения для раз-
работки систем доставки лекарств на основе
липидов [8].

При изучении методами полноатомной мо-
лекулярной динамики проницаемости аромата
в сложных молочных продуктах, таких как сли-
вочное масло, выявлена сложная организация
структура границы раздела жира с водой [9].

Экспериментальные исследования с помо-
щью спектроскопии с временным разрешением
(2D-IR) демонстрируют, что вода может стабили-
зироваться внутри триглицеридного масла в виде
отдельных молекул или небольших кластеров,

образуя сильные одинарные водородные связи
(ВС) с одной карбонильной группой триглице-
рида и более слабые двойные водородные связи,
предположительно формируя «мостики» между
карбонильными группами соседних молекул. От-
мечается, что до конца не ясна молекулярная
картина того, как молекулы воды организуются
в масляной фазе [10]. Несмотря на значительный
прогресс в понимании этих взаимодействий, мно-
гие аспекты остаются недостаточно изученны-
ми. В частности, требуют дальнейшего изучения
механизмы формирования гидратных оболочек
вокруг триглицеридов, влияние степени ненасы-
щенности жирных кислот и длины углеводород-
ной цепи на гидратацию. Современные методы
молекулярного моделирования, такие как молеку-
лярная динамика и квантовая химия, позволяют
изучать эти процессы на молекулярном уровне.

Целями данной работы ставились выявле-
ние структуры молекулярных моделей наиболее
вероятных моногидратов триглицеридов насы-
щенных жирных кислот с различной длиной угле-
водородной цепи, опредение термодинамических
параметров ассоциации, установление их зависи-
мости от расположения и длины углеводородной
цепи. Теоретическим инструментов исследова-
ния выбрана совокупность метода классической
молекулярной динамики и теории функционала
плотности.

Выбор исходной пространственной
структуры триглицеридов

Известно, что триглицериды жирных кислот
обладают подвижной молекулярной структурой,
что приводит к образованию множества конфор-
меров, энергетические различия между которыми
составляют величину порядка RT (R – универ-
сальная газовая постоянная, T – абсолютная
температура). Так, например, самый маленький
триглицерид уксусной кислоты – триацетин –
имеет 109 конформеров, из которых 30 име-
ют встречаемость более одного процента [11].
Таким образом, жир представляет собой равно-
весную конфигурацию большого числа близких
по энергии конформеров триглицеридов. Поиск
нижайшей по энергии конфигурации тригли-
церидов представляет собой отдельную задачу.
В связи с этим в работе использовалась моле-
кулярные модели триглицеридов, находящихся
в одном из возможных локальных минимумов,
которые ранее использовались для описания спек-
тральных свойств растительных масел [12–14].
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Такая модельная конфигурация представляет со-
бой «трезубец», когда все углеводородные цепи
находятся в одной полуплоскости, а две кар-
бонильные группы сложного эфира – в другой.
Надо заметить, что сходная конфигурация может,
в частности, реализовываться вблизи границы раз-
дела жир – вода, когда карбонильные группы
разворачиваются в сторону, чтобы минимизиро-
вать энергию взаимодействия. Исходная молеку-
лярная модель триглицерида каприновой кислоты
показана на рис. 1.

Для анализа были построены молекулярные
модели восьми триглицеридов жирных кислот
от триацетина до триглицерида стеариновой кис-
лоты (тристеарина).

Моделирование методами классической
молекулярной динамики

Моделирование межмолекулярного взаимо-
действие молекул триглицеридов жирных кис-
лот с водой проводилось с помощью паке-
та классической молекулярной динамики (МД)
GROMACS [15] с силовым полемAMBER-03 [16].
Модельная сцена представляла трехмерную ячей-
ку (с размерами 4×4×4 nm) с периодически-
ми границами. Молекула триглицерида жирной
кислоты помещалась случайным образом в пре-
делах ячейки перед началом каждого модели-
рования. Остальное пространство заполнялось
водным раствором. Начальные скорости атомов
имели максвелловское распределение и задава-
лись с помощью генератора случайных чисел па-

кета GROMACS. При проведении моделирования
использовались термостат и баростат Берендсе-
на [17], обеспечивающие сходимость термоди-
намических параметров системы к следующим
значениям: T0 = 300 K и P0 = 1 бар. Временной
шаг моделирования был равен 0.0001 пс, а полное
время составило 5 нс. Состояние системы запи-
сывалось каждые 0.1 пс. Записанные траектории
движения молекул обрабатывались средствами
пакета GROMACS и с помощью программыVMD
(Visual Molecular Dynamics) [18]. Для каждой ис-
следуемой системы моделирование проводилось
20 раз с последующим усреднением результатов.

Далее с помощью программы VMD оцени-
валось среднее число водородных связей, обра-
зовавшихся между молекулами жирных кислот
и молекулами воды в единицу времени. Полага-
лось, что ВС образуется, если выполняются сле-
дующие геометрические критерии: R ≤ 3.5 Å [19]
и ϕ ≤ 30°, где R – расстояние между атомом
донора A, ковалентно связанным с атомом водо-
рода H, и атомом акцептора B другой молекулы
или функциональной группы той же молекулы,
а ϕ – угол, образованный связями AH и AB.
Результаты статистической обработки образовав-
шихся в ходе межмолекулярного взаимодействия
ВС для четырех триглицеридов жирных кислот
представлены на рис. 2. По оси ординат отложены
значения процента от заселености – процента вре-
мени нахождения в водородосвязанном состоянии
от общего времени наблюдения.

Рис. 1. Молекулярная модель триглицерида каприновой кислоты. Буквами с цифрами отмечены атомы кислорода
(цвет онлайн)

Fig. 1. Molecular model of capric acid triglyceride. Oxygen atoms are marked with letters and numbers (color online)
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Дополнительно рассмотрена заселенность
образования ВС для ансамбля из 8 молекул три-
бутирина (рис. 3).

Квантово-механическое моделирование

Все квантово-химические расчеты молеку-
лярных структур проводились с помощь про-
граммы Gaussian [20]. При выборе расчетного
метода для анализа моделей межмолекулярных
комплексов исходили из того, что, с одной сторо-
ны, должны получить хорошую оценку энтальпии
образования комплексов, а с другой стороны –
иметь адекватные времена расчета. В качестве те-
стовых объектов мы выбрали димер муравьиной
кислоты и димер молекулы воды, для которых
известны экспериментальные значение энергии
ассоциации [21–24]. Часть рассматриваемых в ра-
боте молекулярных систем имеют относительно
большой размер, поэтому при выборе метода

мы ограничились методами теорией функциона-
ла плотности, а в качестве базисных наборов для
расчета геометрических параметров и силового
поля тестировали только небольшие стандартные
базисы 6-31+G(d), 6-31G++(d), а для уточнения
энергии в гибридных методах применяли расши-
ренный базисный набор 6-311+G(d,p). Для теста
были выбраны два функционала. Это наиболее
часто используемый для расчета больших моле-
кулярных систем функционал B3LYP [25, 26],
а также функционал wB97XD [27], который раз-
работан специально для учета нековалентных вза-
имодействий. Для повышения точности и более
лучшей сходимости при всех расчетах, вклю-
чая тестовые, были применены более жесткие
критерии оптимизации геометрии (opt=tight), са-
мосогласованного поля (SCF=Tight) и интеграль-
ной сетки (Int=UltraFine). Энтальпию ассоциации
в данном тесте мы рассчитывали тремя спосо-

а/а б/b
Рис. 3. Заселенность образования ВС между молекула-
ми воды и различными атомами кислорода ансамбля
из 8 молекул трибутирина (а). Пример конфигурации ан-
самбля молекул трибутириновой кислоты в окружении
молекул воды (б). Зависимость числа образовавшихся
водородных связей между молекулами воды и атомами
кислорода молекулы трибутирина от времени (в). Крас-
ной (ломаной) линией показан результат аппроксимации
скользящей средней сшириной окна n= 50 (цвет онлайн)

Fig. 3. Occupancy of HB formation between water molecules
and various oxygen atoms of a tributyrin ensemble of
8 molecules (a). Example configuration of a tributyric acid
molecule ensemble surrounded by water molecules (b). The
dependence of the number of formed hydrogen bonds between
water molecules and oxygen atoms of the tributyrin molecule
on time (c). The red line shows the result of a moving average
approximation with a window width of n = 50 (color online)

в/c
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бами. В первом случае рассчитывали полную
электронную энергию и волновые числа оптими-
зированных структур димера и мономера, а также
суперпозиционную базисную ошибку (BSSE) [28]
для данного базиса. Энтальпия рассчитывалась
по формуле

∆H0
T = ∆E +∆ZPE +BSSE +∆Hterm, (1)

где ∆E – разница полных электронных энергии
димера и мономеров, ∆ZPE – разница нулевых
колебательных энергий, BSSE суперпозиционная
ошибка, ∆Hterm – термодинамическая поправка,
которая рассчитывалась по формулам [29].

Во втором случае использовали гибридную
схему расчета, когда геометрические параметры
и волновые числа рассчитывались с помощью
метода B3LYP/6-31+G(d), а электронная энергия
уточнялась с помощью однократной процедуры
самосогласованного поля (СПП) с использовани-
ем метода wB97XD/6-311+G(d,p). Такой гибрид-
ный подход – широко распространенная и тео-
ретически обоснованная стратегия в квантовой
химии, направленная на достижение баланса меж-
ду точностью и вычислительной эффективностью.
Функционал B3LYP обеспечивает надежные ре-
зультаты для большинства молекулярных систем,
включая водородные связи. Этот функционал
является быстрым и эффективным для трудоем-
ких процедур, особенно для комплексов среднего
и большого размера. Функционал wB97XD явля-
ется ключевой частью гибридного метода. Дан-
ный функционал является представителем нового
поколения DFT-методов с улучшенным описани-
ем межмолекулярных взаимодействий. Он кор-
ректно описывает как короткодействующие, так
и дальнодействующие электронные взаимодей-
ствия. Наиболее важным преимуществом функци-
онала wB97XD является введенная эмпирическая
поправка на дисперсионные силы. Дисперсион-
ные взаимодействия играют значительную роль
в энергии стабилизации комплексов с водород-
ной связью и других не ковалентных комплексов.
Классические функционалы, такие как B3LYP,
не могут адекватно описать эти силы. Поэтому
применение wB97XD с дисперсионной поправ-
кой обеспечивает гораздо более точную энергию
ассоциации. Использование расширенного базиса
6-311+G(d,p) для одноточечного расчета энергии
позволяет точнее вычислить значение энергии,
так как он обеспечивает более детальное описа-
ние электронной плотности. Для расчета энергии,

особенно для тонких эффектов межмолекулярно-
го взаимодействия, больший базис предпочтите-
лен. Для этого базиса рассчитывалась и величина
BSSE.

Энтальпия рассчитывалась так же по фор-
муле (1). В третьем случае оценка энтальпии
проводилась с помощью эмпирической формулы
(2), которая учитывает изменение частоты ва-
лентного колебания при образовании водородной
связи [30].

−∆H = 0.3
√

∆ω−40, (2)

где ∆ω – изменение волнового числа валентного
колебания (в нашем случае O–H).

Молекулярные модель димеров оптимизи-
рованные методом B3LYP/6-31+G(d) показана
на рис. 4.

а/а

б/b

Рис. 4. Молекулярные модели димера муравьиной кис-
лоты (а) и димера воды (б), оптимизированные методом
B3LYP/6-31+G(d). Пунктирными линиями показаны во-
дородные связи. Цифрами на рисунке показаны длины

водородных связей в ангстремах (цвет онлайн)
Fig. 4. Molecular models of formic acid dimer (a) and
water dimer (b), optimized by the B3LYP/6-31+G(d) method.
Hydrogen bonds are shown by dotted lines. The numbers in
the figure indicate the lengths of hydrogen bonds in angstrom

(color online)

Димер муравьиной кислоты получается пу-
тем образования двух симметричных водородных
связей между гидроксильными и карбонильными
группами и принадлежит к группе симметрии C₂h.
Димер молекулы воды принадлежит к группе сим-
метрии Cs.
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Результаты тестовых расчетов

Результаты проведенного тестового расчета
энтальпии ассоциации представлены в табл. 1.

Анализ данных, приведенных в табл. 1, по-
казывает, что методы, основанные на гибридном
функционале B3LYP с базисными функциями
6-31+G(d) и 6-31++G(d), дают высокие средние
процентные ошибки, особенно для энтальпии при
0K (около 12–12.5%), и общие средние ошибки
более 10%. Методы, основанные на функциона-
ле wB97XD, значительно точнее и обеспечивают
лучший результат. Средние процентные ошиб-
ки находятся в районе 1–1.4%. Гибридный ме-
тод B3LYP/6-31+G(d)/wB97XD/6-311+G(d,p) тоже
дает хороший результат с общей средней ошибкой
около 2.4%. Применение эмпирической форму-
лы (2) связано с самыми высокими средними
процентными ошибками для температурной эн-
тальпии (от 23% до 26%), что свидетельствует
о ее неспособности относительно точно предска-

зывать энтальпию ассоциации для данных систем
по сравнению с квантово-химическими расчетами.
Следует заметить, что использование базисных
наборов для расчета комплексных систем без ис-
пользования диффузных функций категорически
нежелательно, несмотря на удовлетворительные
значения энтальпии, которые получаются за счет
компенсации завышенной энергии ассоциации
и большой BSSE, а также значительную (в 3 ра-
за) экономию время расчета. Это сказывается,
например, на пространственной геометрии ди-
мера воды: так, метод B3LYP/6–31G(d) сильно
занижает угол (на 18 градусов относительно ме-
тода B3LYP/6-31+G(d)) между осью соединяющие
атомы кислорода и плоскостью молекулы воды,
которая является акцептором протона, а также
не находит минимум энергии, что подтверждается
отрицательным значением одного либрационно-
го колебания димера. Замена функционала B3LYP
на wB97XD увеличивает общее время расчета

Таблица 1 / Table 1
Разницы полных энергий ΔE, термодинамические параметры (энтальпия ∆H для разных температур), ΔZPE
и суперпозиционные ошибки BSSE в ед. (кДж/моль) образования димеров муравьиной кислоты и воды, рассчи-

танные разными методами
Differences in total energies, thermodynamic parameters and superposition errors in units (kJ/mol) of the formation

of formic acid and water dimers, calculated by different methods

Димер муравьиной кислоты / Formic acid dimer
Использованный метод /

The method used
∆E ∆ZPE BSSE ∆H0

0 ∆H0
296K ∆H

Формула (2)
B3LYP/6-31+G(d) −66.3 8.3 5.3 −52.6 −54.1 −48.9
B3LYP/6-31++G(d) −66.4 8.5 5.1 −52.8 −54.3 −49.0
B3LYP/6-31+G(d)/wB97XD/6-311+G(d,p) −71.4 8.3 3.2 −59.9 −61.4 −
wB97XD/6-31+G(d) −72.9 8.3 5.4 −59.2 −60.7 −48.8
wB97XD/6-31G++(d) −72.9 8.5 5.2 −59.3 −60.8 −51.0
Эксперимент / Experiment [12] − − − −59.5 ± 0.5 −60.3 ± 0.7 −

Димер молекулы воды / Dimer of water molecule
Использованный метод / The method used ∆E ∆ZPE BSSE ∆H0

0 ∆H0
218.15K ∆H (1)

B3LYP/6-31+G(d) −27.0 10.5 4.8 −11.6 −14.4 −10.5
B3LYP/6-31++G(d) −27.0 10.7 5.0 −11.4 −14.2 −10.2
B3LYP/6-31+G(d)/wB97XD/6-311+G(d,p) −26.4 10.5 3.4 −12.5 −15.2 −
wB97XD/6-31+G(d) −28.2 10.5 4.7 −13.1 −15.8 −11.0
wB97XD/6-31G++(d) −28.7 10.7 4.8 −13.2 −16.1 −10.6
Эксперимент и термодинамические
таблицы (ATсT) / Experiment and
Thermodynamic Tables (ATcT)

− − − 13.22 ±
± 0.121 [22]
13.220 ±

± 0.0962 [24]

13.56 ±
± 3.973 [23]
15.454 ±

± 0.0742 [24]

−

Примечание. 1Переведено оригинальное значение в единицы кДж/моль (1105 ± 10 см−1).
2Значения получены с помощью активных термохимических таблиц (ATсT).
3Переведено оригинальное значение в единицы кДж/моль (3.24 ± 0.95 ккал/моль).
Note. 1The original value was converted to kJ/mol units (1105 ± 10 cm−1).
2The values were obtained using active thermochemical tables (ATcT).
3The original value was converted to kJ/mol units (3.24 ± 0.95 kcal/mol).
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приблизительно в 1.5 раза. В гибридном ме-
тоде добавление однократной СПП процедуры
увеличивает время расчета незначительно, всего
нашесть процентов. Исходя из этого в качестве оп-
тимального метода оценки энтальпии данных ком-
плексных систем был выбран гибридный метод.

Результаты и их обсуждение

Результаты молекулярной динамики показы-
вают, что самыми доступнами для образования
ВС являются карбонильные группы сложного
эфира, при этом влияет разное строение централь-
ной и одинаковых двух боковых углеводородных
цепей. Заселенность образование ВС с централь-
ной цепью гораздо выше чем с боковыми. При
этом заселенность в отличие от боковых растет
с увеличением длины цепи. Похожая ситуация
наблюдается для атома кислорода O5 централь-
ной цепи, здесь речь идет уже о относительным
росте заселенности по сравнению с боковыми

цепями в зависимости от длины цепи. Для три-
каприлина заселенность O5 стала даже выше чем
вероятность образования с боковыми карбоновы-
ми группами. Но при переходе к трипальмитину
относительная заселенность опять стала ниже,
оставаясь сравнимой по величине. Такие пере-
пады заселенностей возможно связаны с изме-
нением конформационных возможностей цепей
при их росте. В случае с ансамблем из восьми
молекул трибутирина помещенных в воду, как
и ожидалось, заселенность образования водород-
ных связей заметно снизилась за счет образования
гидрофобных агрегатов. Также выровнялась за-
селенность центральной и боковых цепей. При
этом общие тенденции заселенности сохранились.
Исходя из этого, для дальнейшего анализа были
построины две наиболее вероятные модели мо-
ногидратов первого типа (Тип 1) и второго типа
(Тип 2) где акцептором протона выступают кис-
лороды O2 и O3 центральной и боковой цепи
соответственно. Структура моногидратов триаце-

а/а б/b

в/c г/d

Рис. 5. Пространственная структура моногидратов триацетина: Тип 1 (а), Тип 2 (б). Фрагменты структурымоногидратов
тристеарина: Тип 1 (в), Тип 2 (г), оптимизированные методом B3LYP/6-31+G(d). Пунктирными линиями обозначены
классические водородные связи, точками – неклассические водородные связи. Буквами с номерами отмечены все атомы
кислорода, некоторые атомы углерода и водорода, которые необходимы для обсуждения. Цифрами указаны длины

водородных связей в ангстремах. Цифрами в скобках заряды на атомах по Малликену
Fig. 5. Spatial structure of triacetin monohydrates: Type 1 (a), Type 2 (b) and fragments of the structure of triasterol
monohydrates Type 1 (c), Type 2 (d) optimized by the B3LYP/6-31+G(d) method. Classical hydrogen bonds are marked with
dash lines, non-classical hydrogen bonds are marked with dots. All oxygen atoms, some carbon and hydrogen atoms, which
are necessary for the discussion, are marked with letters with numbers. The numbers indicate the lengths of hydrogen bonds in

angstroms. The numbers in brackets indicate the charges on the atoms according to Mulliken
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тина и триастерина оптимизированные методом
B3LYP/6-31+G(d) показана на рис. 5.

Как видно из рис. 5, пространственная струк-
тура моногидратов стабилизируется не только
образованием классическойВС O−H…O, но и об-
разованием неклассических водородных связей
(НВС) C-H…O где донором протона выступают
метильные и метиленовые группы. Подтвержде-
нием образования этих связей служит изменение
зарядов на атомах водорода H2 по сравнению
с симметричными их аналогами на другой це-
пи. В случае моногидрата Типа 1 молекула
воды выступает мостиком между центральной
и боковой цепью триглицерида. Образование
НВС заметно влияет на пространственную струк-
туру цепей триглицеридов. Образования НВС
в моногидратах Типа 1 приводит к сильному
отклонению цепи рис. 5, в от первоначального
направления, двугранный угол С1С2O6С3 изме-
няется на 46 градусов. Аналогичная ситуация
наблюдается в моногидратах Типа 2, двугранный
угол О6С3С4H2 меняется на 89 градусов. Ис-
ключением является триацетин, поскольку при

оптимизации пространственной конфигурации
с образованием НВС практически не потребова-
лось вращать цепь. При переходе от триацетина
к более длинным триглицеридам меняется длина
НВС, что связанно с заменой метильной груп-
пы на метиленовую. В моногидратах Типа 1 она
немного уменьшается, а для Типа 2 значительно
увеличивается. Расчет термодинамических пара-
метров (табл. 2) показывает, что моногидраты
Типа 1 в сравнением с Типом 2 являются заметно
более стабильными, что согласуется с данными
молекулярной динамики.

Анализ термодинамических параметров
показал, что для моногидратов наблюдаются
несколько регрессионных зависимостей между
параметрами ассоциации и длиной углеводород-
ных цепей, которые стоит обсудить. Графическое
представление этих зависимостей показано
на рис. 6.

Как видно из рис. 6 линейная зависимость
между энергией ассоциации и длиной цепей
для обоих моногидратов слабо обусловлена, при-
менение полиноминальной зависимости второй

Таблица 2 / Table 2
Длины водородных связей RH в ангстремах, разница электронных энергий ΔE, суперпозиционная ошибка BSSE,

термодинамические характеристики (энтальпия ΔH для температур 0K и 298.15 К) в единицах кДж/моль
и константы равновесия моногидратов триглицеридов насыщенных кислот,

рассчитанные методом B3LYP / 6-31+G (d) / wB97XD / 6-311+G (d,p)
Hydrogen bond lengths in angstroms, electron energy difference, superposition error, thermodynamic characteristics

in kJ/mol units, and equilibrium constants of saturated acid triglyceride monohydrates
calculated by the B3LYP / 6-31+G (d) / wB97XD / 6-311+G (d,p) method

Перечень моногидратов. Тип 1 /
List of monohydrates of the Type 1

RH ∆E BSSE ∆ZPE ∆H0
0 ∆H0

298.15 T ∆S Kα

Триацетин / Triacetin 1.91 –36.8 3.8 8.8 –24.2 –25.9 –37.0 1.1×10−2

Трибутирин / Tributyrin 1.91 –37.1 4.1 8.6 –24.4 –25.8 –37.0 1.1×10−2

Трикаприлин / Tricaprylin 1.91 –37.4 4.2 8.6 –24.6 –26.0 –37.8 8.3×10−3

Трикаприн / Tricaprin 1.91 –37.4 4.2 8.6 –24.6 –25.9 –38.1 7.3×10−3

Трилаурин / Trilaurin 1.91 –37.4 4.2 8.9 –24.3 –25.8 –38.8 5.4×10−3

Тримиристин / Trimyristin 1.91 –37.4 4.2 8.7 –24.5 –25.9 –38.4 6.4×10−3

Трипальмитин / Tripalmitin 1.91 –37.5 4.2 8.7 –24.5 –25.9 –38.7 5.6×10−3

Тристеарин / Tristearin 1.91 –37.3 4.2 8.8 –24.3 –25.7 –39.2 4.4×10−3

Перечень моногидратов. Тип 2 /
List of monohydrates of the Type 2

RH ∆E BSSE ∆ZPE ∆H0
0 ∆H0

298.15 T ∆S Kα

Триацетин / Triacetin 1.92 –29.6 2.0 7.8 –19.8 –20.6 –32.1 9.6×10−3

Трибутирин / Tributyrin 1.91 –30.6 2.4 9.2 –19.0 –20.2 –34.0 3.7×10−3

Трикаприлин / Tricaprylin 1.90 –31.6 2.6 9.5 –19.4 –20.8 –35.0 3.2×10−3

Трикаприн / Tricaprin 1.90 –31.6 2.5 9.5 –19.6 –20.9 –34.7 3.8×10−3

Трилаурин / Trilaurin 1.90 –31.7 2.6 9.3 –19.8 –21.0 –33.8 5.7×10−3

Тримиристин / Trimyristin 1.90 –31.5 2.5 9.4 –19.6 –20.8 –34.2 4.7×10−3

Трипальмитин / Tripalmitin 1.90 –31.6 2.6 9.6 –19.5 –20.8 –34.7 3.6×10−3

Тристеарин / Tristearin 1.90 –31.7 2.6 9.0 –20.1 –21.0 –31.9 1.2×10−2
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а/а б/b

в/c г/d

Рис. 6. Зависимость от количества метиленовых групп: величины ∆E – Тип 1 (а), Тип 2 (б); величины T ∆S (в) и кон-
станты равновесия Kα (г) моногидратов Тип 1. Сплошной линией на рисунках показана прямая линейной регрессии,
пунктирной линией – полиномиальная регрессия второй степени. Приведены значения коэффициента детерминации R2

(цвет онлайн)
Fig. 6. Dependence on the number of methylene groups of the value: of ∆E for Type 1 (a) and Type 2 (b); the value of T ∆S (c),
and the equilibrium constant Kα (d) for Type 1 monohydrates. The solid line in the figures represents the linear regression line,
the dashed line shows the second-degree polynomial regression, and the corresponding coefficients of determination R² are also

provided (color online)

степени дает хорошие значения детерминации,
но появляется минимум в области 11 метилено-
вых групп, которые сложно объяснить. Скорее
всего за счет изменения структурных парамет-
ров, к которым относятся появление метиле-
новых групп и начальное удлинение цепей,
непосредственно влияющих на структуру мо-
ногидратов, энергия ассоциации увеличивается
до трикаприлина, а дальше остается стабильной
с небольшими отклонениями. Для значений эн-
тальпии, которые кроме энергии включают в себя
и другие параметры, наблюдается аналогичная
ситуация. Для моногидратов Типа 1 в отличие
от Типа 2 существуют явные линейные регресси-

онные зависимости параметров T ∆S и константы
равновесия Kα от длины углеводородной цепи
рис. 6, в, г. Это указывает на то, что моногид-
раты Типа 1, в которых одна молекула воды
связывает две цепи, влияют на изменение энтро-
пии иначе, чем моногидраты Типа 2. При этом
по мере увеличения длины цепей число допусти-
мых конформаций связанных цепей уменьшается
по сравнению с их возможным количеством
в отсутствие гидратации. Для Типа 2 такая за-
висимость не наблюдается, что судя по всему
свзано с тем, что гидратирование затрагивает
только ограниченную часть одной цепи. Падение
константы равновесия для Типа 1 обьясняется
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тем, что для длинных цепей гидратация требу-
ет больших энрегозатрат на преодоления потери
конформационной энтропии.

Заключение
На основании комплексного молекулярно-

го моделирования можно заключить, что атом
кислорода карбонильной группы центральной
цепи является центром гидратации насыщен-
ных триглицеридов, поскольку молекулярная
динамика показывает наибольшую заселенность
образования ВС с молекулами воды, а кванто-
вая механика наибольшую энергию ассоциации.
Энергия и энтальпии ассоциации моногидратов
Типа 1 и Типа 2 не имеют уверенной регрессион-
ной зависимости от длины углеводородной цепи.
Начиная с трикаприлина эти параметры выхо-
дят на насыщение с небольшими отклонениями.
До трикаприлина изменение этих параметров
связано с изменением стерических затруднений
при начальном увеличении цепей, что, в част-
ности, предполагает замену метильной группы
на метиленовую при образовании НВС для ста-
билизации моногидрата. Существует линейная
регрессия параметров T ∆S и Kα от длины углево-
дородной цепи для моногидрата Типа 1. Причина
заключается в том, что с увеличением дли-
ны цепей количество доступных конформаций
для двух связанных цепей становится меньше
по сравнению с их числом в отсутствие гидрата-
ции. Поэтому для более длинных цепей процесс
гидратации сопровождается большими энергоза-
тратами, необходимыми для компенсации потери
конформационной энтропии. Результаты работы
вносят вклад в понимание механизмов гидрата-
ции триглицеридов и их роли в стабилизации
водно-органических взаимодействий, что имеет
значение для пищевой промышленности, фарма-
цевтики и разработки липидных носителей.
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Аннотация. На основе компьютерного моделирования предлагается оригинальная жидкокристаллическая конструкция модулятора
ТГц излучения, состоящая из стопки расположенных друг за другом одинаковых «классических» π-ячеек. Принцип работы модулятора
основан на явлении многоволновой интерференции, которая управляется электрическим полем. Матричным методом исследованы
характеристики предлагаемого устройства – зависимости пропускания устройства от управляющего напряжения, контрастного отно-
шения, величины пропускания модулятора при подаче на него максимального управляющего напряжения. Показано, что контрастное
отношение модулятора падает с ростом длины волны модулируемого излучения, а пропускание модулятора в состоянии с максималь-
ным значением управляющего напряжения такой зависимости не проявляет. Обнаружено, что десятичный логарифм контрастного
отношения модулятора линейно зависит от числа элементарных π-ячеек, входящих в его конструкцию. Коэффициент наклона этой
линейной функции убывает с ростом длины волны модулируемого излучения. Показано, что описанная конструкция жидкокристал-
лического модулятора ТГц излучения критична к технологическому разбросу в толщины элементарной жидкокристаллической ячейки.
Однако величина этого разброса укладывается в простую технологию изготовления элементарных π-ячеек и не требует улучшения.
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Design of a terahertz radiation modulator based on the effect of multi-wave interference in a layered structure consisting of a large
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Abstract. Background and Objectives: An original design of a liquid crystal THz radiation modulator is proposed based on computer modeling.
It consists of a stack of identical “classical” π--cells located one after another.Materials and Methods: Based on a computer model and by using
the matrix method, the characteristics of the proposed device are studied: dependence of the device transmission on the control voltage,
contrast ratio, and the modulator transmission value when the maximum control voltage is applied to it. Results: It has been shown that the
modulator contrast ratio decreases with increasing wavelength of the modulated radiation, and the modulator transmission in the state with
the maximum value of the control voltage does not exhibit such a dependence. It has been found that the decimal logarithm of the modulator
contrast ratio linearly depends on the number of elementary π-cells included in its design. The slope coefficient of this linear function decreases
with increasing wavelength of the modulated radiation. It has been shown that the described design of the THz radiation LC modulator is critical
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Введение

В настоящее время терагерцовый (ТГц)
диапазон широко используется в беспроводной
связи, системах безопасности, биологических си-
стемах визуализации и других областях науки
и техники [1–8]. В силу этого актуальной задачей
является разработка методов и устройств, спо-
собных модулировать исходное ТГц излучение.
Для этих целей используются как механические
модуляторы [9–12], так и более перспектив-
ные устройства на основе жидких кристаллов
(ЖК) [13, 14]. ЖК модуляторы обладают рядом
достоинств: они характеризуются хорошейширо-
кополосной оптической анизотропией показате-
лей преломления, являются одними из немногих
материалов в ТГц-диапазоне с низкими потеря-
ми на поглощение, имеют большой диапазоном
перестройки фазового сдвига посредством внеш-
него поля [15].

Для модуляции ТГц излучения мож-
но использовать различные конструкции
ЖК устройств [13, 14, 16], которые основаны
на управлении оптическими свойствами ЖК с
помощью внешнего электрического поля. Так как
при наложении внешнего электрического поля
на слой ЖК изменяется его показатель прелом-
ления, а конструкция ЖК устройства является
многослойной, то для модуляции ТГц излуче-
ния можно использовать явление многоволновой
интерференции в такой структуре. С учетом это-
го настоящая статья посвящена исследованию
оптических свойств оригинального многослой-
ного ЖК модулятора ТГц излучения в условиях
существования эффекта многоволновой интерфе-
ренции и управления показателем преломления
ЖК посредством внешнего электрического поля.

Конструкция модулятора
и метод описания его характеристик

Принципы модуляции электромагнитного
ТГц излучения могут быть основаны на исполь-
зовании различных электрооптических эффек-
тов в ЖК. Наиболее распространенным из них
является управление показателем преломления

ЖК посредством воздействия внешним элек-
трическим полем [17]. Если говорить об ис-
пользовании определенных конструкций на базе
ЖК ячеек, то наиболее верным выбором будет
модулятор на основе «классической» π-ячейки.
Это заключение обосновывается тем, что подоб-
ная конструкция имеет оптимальное сочетание
динамических (малые времена срабатывания)
и оптических (высокое контрастное отношение
и высокий коэффициент пропускания) характери-
стик [18, 19]. В этом случае модуляцию электро-
магнитного излучения с помощьюЖКячеек мож-
но осуществить с использованием либо эффекта
интерференции поляризованных волн [16], ли-
бо эффекта многоволновой интерференции [20].
Во втором случае модуляция излучения происхо-
дит за счет изменения показателя преломления
необыкновенной волны в зависимости от внеш-
него управляющего напряжения. При изменении
значения показателя преломления ЖК необык-
новенной волны изменяется разность фаз интер-
ферирующих волн, и, следовательно, меняется
коэффициент пропускания модулятора. При этом
показатель преломления ЖК для необыкновен-
ной волны меняется при воздействии на ЖК
электрического поля от своего максимального
значения ne до минимального no, что может
позволить осуществить модуляцию излучения
с большой глубиной.

Следует учитывать, что модуляция излуче-
ния возможна только при выполнении условия:

Lmin =
λ0

2(ne −no)
, (1)

где Lmin – толщина слояЖК, λ0 – длина волны мо-
дулируемого излучения, ne и no – коэффициенты
преломления ЖК для необыкновенной и обык-
новенной волн соответственно. Условие (1) от-
ражает то обстоятельство, что фаза суммарной
волны, прошедшей через модулятор в состоянии,
когда напряжение не подано на ЖК (показатель
преломления ЖК равен ne), должна отличаться
на π от фазы волны, прошедшей через модулятор
в состоянии, когда рабочее напряжение подано
на ЖК (показатель преломления ЖК стремит-
ся no).
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Очевидно, что если для ТГц излучения ис-
пользовать только одну рабочую ЖК ячейку,
то условие (1) выполняется только для очень
больших значений толщин слоя ЖК. Известно
[18, 19], что увеличение толщины слоя ЖК при-
водит к резкому росту времени реакции ЖК на
управляющее напряжение, так как время реакции
пропорционально квадрату толщины слоя ЖК.

Для решения этой проблемы была предложе-
на конструкция модулятора не на однойЖК ячей-
ки, а на основе N одинаковых ЖК ячеек [16].
Стоит заметить, что описанная в этой работе
конструкция модулятора основана на эффекте
интерференции поляризованных волн в много-
слойной структуре из ЖК ячеек. В отличие
от этой конструкции, мы предлагаем исполь-
зовать только эффект многоволновой интерфе-
ренции в многослойной структуре, состоящей
из N одинаковых ЖК ячеек. Благодаря этому
в этой конструкции необязателен выходной по-
ляризатор, что дает увеличение коэффициента
пропускания устройства. На рис. 1 показана
схематическое изображение структуры такого
модулятора. За основу взята одна «классическая»
π-ячейка, толщина которой равна 2 мкм. Вы-
бор такой ЖК ячейки в качестве базы позволит
получить малые времена полного срабатывания
ЖК устройства [18]. «Классическая» π-ячейка
представляет собой гомогенную нематическую
ЖК ячейку с антисимметричными граничными
условиями и с незакрученной структурой ЖК.
Антисимметричные граничные условия в ЖК
ячейке означают, что угол наклона молекул
ЖК на одной ориентирующей поверхности име-
ет такое же значение как и угол наклона молекул

ЖК на другой ориентирующей поверхности, но с
противоположным знаком. Как отмечено выше,
одна такая ячейка не пригодна для модуляции
ТГц излучения, поэтому для соответствующего
получения максимума интерференции поляри-
зованных волн используем набор, состоящий
из N одинаковых элементарных π-ячеек, каждая
из которых имеет собственное электроуправле-
ние. Значения управляющего напряжения для
каждой ЖК ячейки одинаковы, а напряжение по-
дается одновременно на все ячейки. При этом
направление ориентации молекул ЖК в каж-
дой из ячеек совпадает друг с другом. Тогда
минимальное число таких π-ячеек определяет-
ся интерференционным условием (1) следующим
образом:

Nmin =
Lmin

Lo
,

где L0 – толщина одной элементарной π-ячейки.
Пусть на такую структуру падает линей-

но поляризованная электромагнитная волна под
углом падения 0°. Вектор поляризации падаю-
щей электромагнитной волны должен совпадать
с направлением поляризации необыкновенной
волны, возникающей в ЖК. Тип поляризации
волны, распространяющейся в ЖК ячейке, из-
меняться не будет, так как излучение распро-
страняется вдоль нормали к поверхности ячейки.
То есть в прямом направлении распространяется
только одна электромагнитная волна и тогда ко-
эффициент пропускания суммарного излучения
Te можно получить, используя матричный форма-
лизм Абелеса [21, 22]. В этом случае устройство
будет описываться комплексной матрицей S раз-
мера 2×2, а коэффициент пропускания Te такого

Рис. 1. Схематичное представление модулятора ТГц излучения на основе N ЖК ячеек: слева – стопка N одинаковых
π-ячеек на основе ЖК; справа – отдельная ячейка: 1 и 7 – стеклянные подложки; 2 и 6 – управляющие электродные

слои; 3 и 5 – ориентирующие слои; 4 – рабочий слой ЖК
Fig. 1. Schematic representation of a THz radiation modulator based on N LC cells: on the left – a stack of N identical π-cells
based on LC; on the right – a single cell: 1 and 7 – glass substrates; 2 and 6 – control electrode layers; 3 and 5 – orienting layers;

4 – working LC layer
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модулятора можно вычислить согласно представ-
лению:

Te = τ · τ∗, τ =
1

S11
, (2)

где S11 – матричный элемент суммарной матрицы
Абелеса S всегоЖК модулятора. Матрица S опре-
деляется как

S = I1 · (Si)
N · I2, (3)

где I1, I2 – матрицы Абелеса границы раздела воз-
дух – стекло и стекло – воздух, соответственно;
Si – матрица Абелеса i-й π-ячейки (способ ее на-
хождения подробно описан в работе [22]).

На основе описанного алгоритма разрабо-
тана программа lc-n на языке Fortran 95 для
расчета коэффициента пропускания ЖК моду-
лятора, работающего на базе «классической»
π-ячейки. Входными параметрами программы lc-
n являются следующие параметры ЖК ячейки:
показатель преломления и толщина стеклянных
подложек; показатель преломления и толщи-
на электродных слоев; показатель преломле-
ния и толщина ориентирующих слоев; средний
по толщине необыкновенный показатель прелом-
ления ЖК (ne) и толщина его слоя L0. К входным
параметрам программы относятся также длина
волны модулируемого электромагнитного излу-
чения λ и число одинаковых ЖК ячеек N.
Выходным параметром этой программы являет-
ся значение коэффициента пропускания всего
ЖК модулятора Te. Для расчета среднего по тол-
щине показателя преломления необыкновенного
ЖК для заданного управляющего напряжения ис-
пользовался программный комплекс MOUSE –
LCD [18, 19, 23]. Точность компьютерного мо-
делирования характеристик предложенного мо-
дулятора подтверждена сравнением с данными,
полученными с помощью известного пакета про-
грамм MOUSE-LCD [19].

Результаты и их обсуждение

Рассмотрим влияние основных конструк-
тивных параметров модулятора (толщины слоя
элементарной ячейки L0 и числа элементарных
ячеек N) на коэффициент пропускания модулято-
ра Te. При моделировании считается, что каждая
элементарная π-ячейка заполнена ЖК смесью
со следующими физическими параметрами (зна-
чения даны в системе СГС): k11 = 10.5 · 10−6 дин,
k22 = 6.9 · 10−6 дин, k33 = 16.8 · 10−6 дин, ε⊥ =
= 4.88, ε∥ = 13.54, вращательная вязкость γ1 =
= 0.15 пуаз. При этом, по данным работ [24, 25],

некоторые ЖК вещества имеют слабую диспер-
сионную зависимость показателей преломления,
что в первом приближении позволяет считать эту
характеристику постоянной для ТГц диапазона.

Кроме этого следует заметить, что, по дан-
ным работы [24], существуют ЖК смеси, для
которых коэффициент поглощения в ТГц диа-
пазоне не превышает 10 см−1, что позволяет
считать слой ЖК непоглощающим. Во всех даль-
нейших расчетах эти физические параметры
ЖК оставались постоянными, а значения тех-
нологических параметров стандартной π-ячейки
(толщин и показателей преломления) взяты из ра-
боты [26]. Граничные условия в каждой элемен-
тарной π-ячейке считались следующими: 2° –
угол наклона молекул ЖК на первой ориентиру-
ющей поверхности, – 2° – угол наклона на второй
ориентирующей поверхности, 0° – угол закрутки
ЖК структуры.

ЖК модулятор является разновидностью
ЖК устройства преобразования оптического из-
лучения. Построение модели ЖК модулятора
электромагнитного излучения сводится к опре-
делению трех характеристик – зависимости ко-
эффициента пропускания устройства от управ-
ляющего напряжения, контрастного отношения
и максимального пропускания устройства [27].

Контрастное отношение C или контраст-
ность ЖК модулятора определяется как

C =
T on

e

T off
e

, (4)

где T off
e – коэффициент пропускания модулято-

ра для случая, когда управляющие напряжение
на его электродах равно нулю (on-состояние);
T on

e – коэффициент пропускания модулятора для
случая, когда управляющие напряжение на его
электродах равно рабочему значению (off-состо-
яние). Коэффициент пропускания в состоянии
с максимальным его значением соответствует ко-
эффициенту пропускания ЖК модулятора в on-
состоянии.

Вычисленная зависимость Te = Te(U)
ЖК модулятора для различных длин волн мо-
дулируемого излучения показана на рис. 2, а.
Понять, почему пропускание такого ЖК моду-
лятора зависит от управляющего напряжения,
можно с помощью формулы Эйри для многовол-
новой интерференции [28]:

T =
1(

1+4ρ · sin2
(
π ·n · L

λ

)
/(1−ρ)2

) , (5)
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где T – коэффициент пропускания излучения,
ρ – коэффициент отражения границы раздела воз-
дух – пластина, n – показатель преломления, L –
толщина пластиной толщины, λ – длина волны.

Очевидно, что если показатель преломле-
ния n (в данном случае – слоя ЖК) зависит
от управляющего напряжения U (рис. 2, б), то и
коэффициент пропускания будет являться функ-
цией от этой величины. Стоит отметить, что,
так как предлагаемая конструкция ЖК модуля-
тора содержит очень большое число различных
слоев с различными конструктивными парамет-
рами, то простой аналитической зависимости
коэффициента пропускания от этих параметров
не существует. При этом форма зависимости
Te = Te(U) является стандартной для всех элек-
трооптических эффектов, наблюдаемых в ЖК.
Однако величина коэффициента пропускания за-
висит от фазы интерферирующих волн, и она
различна для разных длин волн модулируе-
мого излучения при одном и том же наборе
конструктивных параметров модулятора. Благо-
даря этому величина T off

e для малых длин волн
значительно меньше, чем в области больших
значений λ. Поэтому значения конструктивных
параметров модулятора, которые обеспечивают
необходимые характеристики модуляции излу-
чения, зависят от длины волны модулируемого
излучения. Это существенным образом отлича-
ет ЖК модуляторы видимого диапазона, которые

имеют один набор величин конструктивных па-
раметров устройства для всего модулируемого
спектра излучения. В то же время значения T on

e
слабо зависят от длины волны излучения (см.
рис. 2, а). Следовательно, контрастное отно-
шение ЖК модулятора будет сильно зависеть
от длины волны модулируемого излучения.

На рис. 3 представлена зависимость лога-
рифма контрастного отношения ЖК модулятора
от числа элементарных π-ячеек, входящих в его
конструкцию. Как показывает моделирование, за-
висимость lgC от числа элементарных π-ячеек N
описывается линейной функцией с уровнем до-
стоверности не ниже 93%. Для меньшей длины
волны модулируемого излучения прямая име-
ет более высокий коэффициент наклона прямой.
Поэтому если используется одна и та же кон-
струкция ЖК модулятора для различных длин
волн, то модуляцию излучения более эффективно
можно проводить для более коротких длин волн.
В силу этого конструкция ЖК модулятора (число
элементарных ЖК ячеек) существенно зависит
от длины волны модулируемого излучения.

Для ЖК модуляторов видимого диапазо-
на существенную роль играет технологический
разброс толщин рабочего зазора ЖК ячейки
[18, 27]. Это объясняется тем, что основным фи-
зическим явлением, на базе которого работают
почти все современные ЖК устройства отобра-
жения и преобразования информации, является

а/а б/b

Рис. 2. Зависимость пропускания ЖК модулятора на основе π-ячейки без выходного поляризатора Te (а) и среднего
по толщине показателя преломленияЖК слоя ne (б) от управляющего напряженияU для длин волн излучения: 17.5 мкм

(---ο---) и 1.5 мкм (—□—). Число элементарных π-ячеек N = 30
Fig. 2. Dependence of the transmission of the LC modulator based on a π-cell without an output polarizer Te (a) and the average
refractive index of the LC layer ne (b) on the control voltage U for radiation wavelengths: 17.5 μm (---ο---), 1.5 μm (—□—).

The number of elementary π-cells is N = 30
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Рис. 3. Зависимость контрастного отношения ЖК моду-
лятора от числа элементарных π-ячеек N для длин волн

излучения: 17.6 мкм (—◦—) и 1.5 мкм (---•---)
Fig. 3. Dependence of the contrast ratio of the LC modulator
on the number of elementary π-cells N for radiation

wavelengths: 17.5 μm (—◦—) 1.5 μm (---•---)

тот или иной вид интерференции. Аналогичное
заключение можно сделать и о предлагаемой кон-
струкции ЖК модулятора ТГц излучения. Так,

на рис. 4 представлены зависимости коэффи-
циента пропускания ЖК модулятора в состоя-
нии «включено» T on

e от толщины элементарной
π-ячейки L0. Как можно видеть, зависимость
T on

e = T on
e (L0) имеет осцилляции, число которых

зависит от длины волны излучения, но не зависит
от числа элементарных ЖК ячеек. Осциллиру-
ющий характер этой зависимости также можно
понять, анализируя формулу (5), в которой про-
пускание объекта описывается гармонической
функцией от отношения толщины слоя образца
к длине волны излучения.

Величина амплитуды осцилляций (см.
рис. 4) может составлять до 40% от макси-
мальной величины. Это показывает, что данная
конструкция ЖК модулятора ТГц излучения
критична к технологическому разбросу в толщи-
ны элементарной ЖК ячейки. Однако величина
этого разброса соответствует простой техноло-
гии изготовления элементарных π-ячеек [26],
и поэтому не требует улучшения. Таким обра-
зом, оставаясь в рамках стандартной технологии

а/а б/b

Рис. 4. Зависимость коэффициента пропускания T on
e модулятора в on-состоянии от толщины элементарной π-ячейки L0

для λ = 17.5 мкм (а) и 1.5 мкм (б): N = 30 (—□—), N = 20 (· · · ◦ · · ·), N = 10 (---△---)
Fig. 4. Dependence of the transmittance of T on

e of the modulator in the on-state on the thickness of the unit π-cell L0 for λ =
= 17.5 μm (a) and 1.5 μm (b): N = 30 (—□—), N = 20 (· · · ◦ · · ·), N = 10 (---△---)
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производства промышленных ЖК устройств
обработки и отображения информации, можно
изготовить новый класс устройств модуляции
излучения ТГц диапазона.

В отличие от видимого диапазона, в котором
модуляция излучения производится устройством
с одинаковыми технологическими параметрами
для всего спектра излучения, для ТГц излу-
чения это не так. В этом случае описанный
выше модулятор с определенным набором тех-
нологических параметров пригоден только для
очень узкого спектра излучения, так как основой
его работы является многоволновая интерфе-
ренция. Согласно современным представлениям
(см., например, [29]), приоритетными областями
применения предложенной конструкции ТГц мо-
дулятора могут быть:
– медицина (томография и иные медицинские
исследования [30]), поскольку ТГц излуче-
ние является неионизирующим и относи-
тельно безопасным для человека;

– системы безопасности, так как высокая
проникающая способность ТГц излучения
позволяет использовать его для обнаружения
предметов, скрытых за препятствиями [31];

– системы связи (беспроводные широкопо-
лосные высокоскоростные системы связи,
в частности, для будущего поколения мо-
бильной связи 6G [32]).
Практический интерес представляет срав-

нение основных характеристик предложенно-
го устройства с характеристиками других кон-
струкций модуляторов ТГц излучения [31, 33,
34]. В таблице представлены результаты тако-
го сравнения. Описанная в статье конструкция
модулятора (столбец 5) имеет сопоставимые
характеристики с другими устройствами, но об-

ладает существенным преимуществом в техноло-
гии производства, так основана на стандартных
ЖК ячейках, известных с середины 1970-х гг.

Заключение

В настоящей статье описана оригинальная
конструкция ЖК модулятора излучения ТГц диа-
пазона, в которой для получения модуляции
используется явление многоволновой интерфе-
ренции в многослойной структуре устройства.
Конструкция модулятора представляет из себя
стопку расположенных друг за другом одина-
ковых «классических» π-ячеек без выходного
поляризатора. Методом компьютерного моде-
лирования, основанного на матрицах Абелеса,
проведено исследование функциональных харак-
теристик предложенного многослойного ЖК мо-
дулятора излучения ТГц диапазона. Показано,
что зависимость пропускания такого ЖК мо-
дулятора от управляющего напряжения имеет
для ЖК устройства преобразования информации
стандартный вид. Однако пропускание модуля-
тора в off-состоянии (управляющие напряжение
на электродах равно рабочему значению) су-
щественно зависит от длины волны излучения
и существенно меньше для малых длины волн.
В то же время величина пропускания модуля-
тора в on-состоянии (управляющие напряжение
на электродах равно нулю) такой зависимости
не проявляет. При этом зависимость десятичного
логарифма контрастного отношения модулятора
от числа элементарных π-ячеек имеет линейный
характер, а коэффициент наклона этой зави-
симости для малых длин волн модулируемого
излучения существенно больше чем для более
низко частных волн. Таким образом, используя

Характеристики модуляторов ТГц-излучения
Characteristics of THz modulators

Характеристики /
Characteristics

Физический принцип / Physical principle
На базе ячейки
Голея / Based on
the Golay cell [31]

На базе
углеродных
нанотрубок /

Based on carbon
tubes [33]

Интерференция
поляризованных
волн в ЖК / The
interference of

polarized waves in
LC [34]

Многоволновая
интерференция
в ЖК / The
multipath

interference in LC

Глубина модуляции,% /
Modulation depth,%

20 80 95 80–99

Полное время отклика прибо-
ра, мс / Full response time of
the device, ms

> 25 10−9 2 2

Рабочее напряжение, В /
Working voltage, V

> 100 – < 15 < 15
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технологию изготовления «классических» π-яче-
ек, можно получить модуляцию ТГц излучения
с высоким контрастным отношением и малыми
временами срабатывания.
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Аннотация. Целью исследования является сравнение крупнозернистой и полноатомной
систем «мембрана-растворитель» как моделей мемконденсатора при воздействии перемен-
ного электрического поля. Исследуемая система состояла из липидной мембраны, погру-
женной в водный раствор KCl. Две количественно схожие системы состояли из 512 молекул
липида типа дипальмитоилфосфатидилхолин (1,2-Dipalmitoyl-sn-Glycero-3-Phosphocholine),
двух водных отсеков по 40 Å и 3 M соли. Моделирование молекулярной динамики было
проведено с помощью пакета программGROMACS. В работе было использовано два вида мо-
дельных силовых полей: полноатомное charmm36m и крупнозернистые martini22p, а также
видоизмененное силовое поле v2.2refPOL+refION. К системам было приложено переменное
электрическое поле с напряженностью в 0.5, 1.0 и 1.5 В/нм с частотой 1 ГГц. В работе пред-
ставлены методы регистрации изменения концентрации ионов в водных отсеках с учетом
различия между использованными силовыми полями. На основании представленных ре-
зультатов были сделаны выводы, что каждая система проявляет себя как конденсатор, где
накопление заряда происходит на одной из сторон мембраны, а графики распределения
частиц указывают на различный характер расположения положительных и отрицательных
ионов. При оценке зависимости суммарного заряда от значения напряженности поля, бы-
ла выявлена нелинейная зависимость и существование эффекта гистерезиса. В связи с этим,
представленные системы могут быть использованы для изучения мемемкостных свойств
мембран.
Ключевые слова: липидная мембрана, молекулярная динамика, полноатомная модель,
крупнозернистая модель, переменное электрическое поле, конденсатор, мемконденсатор
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Введение

Биологические мембраны представляют со-
бой сложноупорядоченные липидные структуры,
состоящие из различных типов липидных мо-
лекул. Липидные молекулы – амфифильные со-
единения, обладающие как гидрофобными, так
и гидрофильными радикалами. С точки зрения
электрофизиологии липидную мембрану мож-
но представить как конденсатор, в котором
роль пластин выполняют электролиты наружного
и внутреннего растворов, контактирующие с по-
груженными в них гидрофильными головками,
а неполярная область, образованная углеводород-
ными остатками, выполняет функцию диэлектри-
ческого слоя [1].

Для изучения емкостных свойств биологи-
ческих мембран было разработано множество
экспериментальных методов, основанных на ис-
пользовании биомолекулярных липидных мем-
бран и воздействии на них переменного электри-
ческого поля [2–4]. В работах [3–6] отмечается

существование эффекта гистерезиса при оценке
зависимости заряд – напряжение. Такой характер
отклика на приложенное поле делает липидную
мембрану перспективным кандидатом на роль
мемконденсатора [7–9].

В последнее время одним из основных
теоретических методов исследования электрофи-
зических свойств биомембран стал метод молеку-
лярной динамики. При исследовании липидных
мембран этим методом существует возможность
использовать два вида моделей силовых полей –
полноатомную (AA, all-atom) и крупнозернистую
(CG, coarse-grained) модели [10–12]. Cиловые
CG-поля основаны на обобщенном представ-
лении нескольких атомов одной частицей. Та-
кой подход позволяет проводить исследования
больших систем при длительном времени мо-
делирования, что было бы невозможно при ис-
пользовании традиционных силовых AA-полей.
Однако, использование CG-моделей сопряжено
с ограничениями, связанными с неполным пред-
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ставлением структурных деталей, и требует осто-
рожности при количественной интерпретации
результатов [13]. Так, например, при исследова-
нии влияния электрического поля на липидные
мембраны [14, 15] показано, что образование
пор в AA- и CG-моделировании происходит
по-разному: в полноатомных симуляциях поры
формируются при меньших напряженностях по-
ля (0.2–0.5 В/нм), тогда как в крупнозернистых
моделях требуются более сильные воздействия
(0.5–1.0 В/нм).

В работах [16–18] при использовании CG-
молекулярной динамики обнаружено, что систе-
ма «мембрана-растворитель» под действием пе-
ременного электрического поля проявляет свой-
ства, характерные для мемконденсатора. С уче-
том вышесказанного относительно ограничений
CG-моделей в части корректности учета воздей-
ствия электрического поля на мембрану пред-
ставляется целесообразным проведение сравни-
тельного анализа CG- и AA-моделей системы
«мембрана-растворитель» для оценки их откли-
ка на воздействие переменного электрического
поля, а также для определения преимуществ
и ограничений каждого типа моделей.

Использованные модели силовых полей

Для рассмотренных систем биомембран, ко-
личественно схожихмежду собой, были выбраны
два вида моделей силовых полей – полноатомно-
го charmm36m [19] и крупнозернистого martini2
(версия martini22p [20–22]), а также модели
версии v2.2refPOL+refION с видоизмененными
одновалентными ионами K+ и Cl− [23, 24].

Стоит сразу уточнить причины выбора дан-
ных силовых полей, несмотря на существование
более поздней версии силового поля Martini
–Martini3 [25]. Эта версия силового поля предо-
ставляется с неполярной моделью воды, что
может быть критичным фактором при модели-
ровании процесса распространения ионов в вод-
ной среде. Использование различных версий
силового поля Martini2 обусловлено различ-
ным описанием ионов. В более ранней версии
martini22p авторы указывают на недостаток мо-
делей представленных ионов, у которых отсут-
ствуют дальнодействующие электростатические
взаимодействия. Такой способ представления
моновалентных ионов встречается и в других
силовых CG-полях, например pSPICA [26]. си-
ловое AA-поле Charmm было выбрано как одно
из распространенных силовых полей для модели-
рования липидных мембран [27].

Параметрымолекулярной динамики

Каждая анализируемая система состояла
из липидной мембраны, содержащей 512 молекул
фосфатидилхолина (DPPC) (рис. 1), равномерно
распределенных между двумя слоями (по 256 ли-
пидов в каждом монослое). Мембрана была

а/а

б/b

Рис. 1. Молекула DPPC в полноатомном (а) и крупно-
зернистом (б) представлениях. Атомы углерода показаны
серым цветом, водорода – белым, кислорода – красным,
фосфора – оранжевым, азота – синим. Пунктирные чер-
ные линии схематично обозначают принцип объединения
атомов при переходе к крупнозернистому представлению

(цвет онлайн)

Fig. 1. The DPPC molecule in all-atom (a) and coarse-
grained (b) representations. Carbon atoms are shown in
gray, hydrogen in white, oxygen in red, phosphorus in
orange, and nitrogen in blue. The dashed black lines
schematically indicate the particle grouping approach used for

the CG-representation (color online)
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окружена водными отсеками толщиной 40 Å
с каждой стороны, в которых содержались ио-
ны K+ и Cl− с концентрацией 3 M. Выбранный
размер системы (X × Y × Z нм) с указанным ко-
личеством липидов обеспечивает: достаточную
площадь мембраны (∼ 64 нм2) для минимизации
артефактов периодических граничных условий,
оптимальное соотношение между вычислитель-
ной нагрузкой и репрезентативностью системы,
эффективное время моделирования при сохра-
нении физически значимых характеристик мем-
браны, а также предотвращение нефизических
взаимодействий между периодическими образа-
ми липидных молекул.

Для CG-систем ионы K+ были представ-
лены по аналогии как Na+ [28]. Для систем
с использованием силового поля charmm36m
и классического martini22p был использован ге-
нератор входных данных CHARMM-GUI [29],
для версии v2.2refPOL+refION ионы были заме-
нены на модифицированные частицы в том же
количестве. Изображения систем представлены
на рис. 2.

Моделирование молекулярной динамики
было проведено с помощью GROMACS (версия
2023.3). Предварительно для каждой систе-
мы была осуществлены минимизация энергии,
уравновешивание системы, моделирование без
электрического поля и моделирование с прило-
женным переменным электрическим полем.

Минимизация энергии для каждой систе-
мы основывалась на алгоритме наискорейшего
спуска. Уравновешивание систем происходило

в два этапа: сначала в ансамбле с постоянным
количеством частиц, объемом и температурой,
а затем в ансамбле с постоянным количеством
частиц, давлением и температурой. Для AA-
системы при уравновешивании были использо-
ваны термостат v-rescale и баростат c-rescale.
Для CG-систем были использованы термостат v-
rescale и баростат Berendsen. Термостат v-rescale
обеспечивает правильное каноническое распре-
деление для обоих типов систем. Баростат c-
rescale для AA-моделей гарантирует коррект-
ное описание флуктуаций давления. Баростат
Berendsen для CG-систем позволяет плавно до-
стичь равновесного состояния без чрезмерных
осцилляций. Увеличенные временные констан-
ты для CG-моделей компенсируют уменьшенное
число степеней свободы. Такая стратегия урав-
новешивания обеспечила стабильные начальные
условия для последующего динамического мо-
делирования при сохранении физически досто-
верных параметров системы. Температура была
установлена 298.15 K.

При моделировании учитывалось, что к си-
стеме было приложено переменное электриче-
ское поле:

E(t) = E0 cos [ω(t − t0)] .

Расчеты велись для значений напряженности
0.05, 0.1, 0.15 В/нм и значения угловой часто-
ты 0.006283 рад/пс, что соответствует периоду
в 1 нс. Выбор таких параметров поля обуслов-
лен необходимостью соблюдения баланса между

а/а б/b

Рис. 2. AA-система (а) и CG-система (б) (цвет онлайн)
Fig. 2. AA-system (a) and CG-system (b) (color online)
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эффективным воздействием на мембрану и со-
хранением ее структурной целостности в ходе
моделирования. Выбранные значения напряжен-
ности охватывают диапазон от подпороговых
величин (0.05 В/нм), вызывающих лишь незна-
чительные изменения ориентации липидных ди-
полей, до близких к критическим (0.15 В/нм),
при которых наблюдаются начальные стадии
перестройки бислоя без полного разрушения
мембраны. Такой подход позволяет исследовать
электроупругие свойства липидного бислоя в раз-
личных режимах воздействия. Для AA-систем
подобные параметры электрического поля пред-
ставляют особый интерес, так как находятся
в пограничной области между слабыми воз-
действиями, вызывающими лишь поляризацию
мембраны, и сильными полями, приводящими
к необратимой электропорации.

Временной диапазон моделирования для
каждой системы составил 50 нс: для AA-систе-
мы – с шагом в 2 фс (0.002 пс), для CG-системы –
с шагом в 20 фс (0.02 пс). В выходной файл тра-
ектории записывались каждые 20 пс.

Анализ результатов и их обсуждение

Анализ результатов осуществлялся на осно-
ве регистрации изменения распределения ионов
K+ и Cl− для каждой системы в разные моменты
периода действия электрического поля.

Общий принцип расчета изменения положе-
ния ионов в водном отсеке заключается в разде-
лении симуляционной коробки на определенное
количество отсеков (слайсов), перпендикулярно
направленных к оси z и, соответственно, парал-
лельно расположению мембраны. Усредненный
по нескольким периодам действия электрическо-
го поля суммарный заряд q в каждом из слоев
рассчитывался по формуле:

|q|=

N

∑
i=1

ni ·Q

N
,

где ni – количество частиц в данном отсеке,
N – количество периодов, Q – заряд частицы.
Регистрация осуществлялась в разные моменты
времени периода действия электрического поля:
0, 0.25T , 0.5T , 0.75T , T , где T – период поля.

Представленные результаты для CG-систем
(рис. 3) демонстрируют предполагаемый эффект
накопления разноименных зарядов вблизи гид-
рофильных головок на противоположных листах
мембраны. На одной стороне липидной мем-
браны накапливались положительно заряженные
ионы K+, на противоположной стороне – отрица-
тельные ионы Cl−. На стороне, где происходит
накопление положительно заряженных зарядов,
концентрация отрицательных зарядов падает,
и наоборот.

Рис. 3. Изменение распределения ионов K+ и Cl− для системы с использованием силового поля martini22p в разные
моменты периода поля при напряженности 0.5 (верхний ряд), 0.1 (средний ряд) и 0.15 (нижний ряд) В/нм. Красной
и зеленой пунктирной линией разделены два пика накопления катионов, между ними заключена «яма» с пониженной

концентрацией (цвет онлайн)
Fig. 3. Changes in the distribution of K+ and Cl− ions for the system using the martini22p force field at different moments of
the field period at a strength of 0.5, 0.1, 0.15 V/nm (upper, middle and lower rows, respectively); the red and green dotted lines

separate two peaks of cation accumulation, with a “hole” with reduced concentration between them (color online)
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Однако накопление зарядов K+ и Cl−, как
можно наблюдать на графиках, имеет различный
характер распределения. В отличие от Cl−, кото-
рый имеет один пик накопления заряда вблизи
плоскости мембраны, K+ способен накапливаться
не только непосредственно на поверхности мем-
браны, но и проникать внутрь, до гидрофобных
хвостов.

Независимо от момента периода действия
электрического поля по всей площади наблю-
дается существование минимального количества
заряда в данной области, который незначительно
изменяется с течением времени. Однако в мо-
мент накопления заряда вблизи мембраны так
называемая «яма» с пониженной концентрацией
положительных ионов между двумя пиками ста-
новится менее выпуклой, тем самым стремясь
к плавному переходу между зонами с повышен-
ной концентрацией. Такая особенность распреде-
ления положительных ионов объясняет различие
в максимальных значениях концентрации ионов
вблизи мембраны на противоположных сторонах,
где концентрация отрицательных ионов всегда
оказывается больше, чем концентрация положи-
тельных ионов на противоположной стороне.

При увеличении напряженности поля наблю-
дается увеличение заряда вблизи мембраны, при
максимальном значении в 0.15 В/нм количество
разноименно заряженных частиц на противопо-
ложных листах достигает одинаковых значений,
а «яма» все больше стремится к выравниванию.
Представленное выше качественное описание по-

ведения системы с использованием силового поля
martini22p также характерно и для использованно-
го поля v2.2refPOL+refION.

В свою очередь, полученные графики рас-
пределения ионов для AA-системы (рис. 4), ука-
зывают на отсутствие накопления заряда именно
вблизи мембраны, при этом характер распре-
деления ионов искажается. Как было сказано
выше, предполагалось, что данный результат свя-
зан с описанием ионов в CG-системе. Однако при
использовании силового поля с модифицирован-
ными ионами были получены схожие результаты.

Так как факт упорядоченного движения
ионов под действием электрического поля яв-
ляется как теоретически «ожидаемым», так
и практически воссозданным в схожих ис-
следованиях для различных процессов, было
высказанно предположение, что именно су-
щественное различие между поведением AA-
и CG-моделей липидной мембраны играет
важную роль в моделировании исследуемого
процесса. Использованный метод расчета не учи-
тывает более сложную структуру AA-модели
бислоя. Как отражено на рис. 5, где представлены
профили двух мембран, даже в пиковые моменты
значения поля 0.15 В/нм CG-модель не подвер-
жена какому-либо виду деформации (рис. 5, б),
поэтому при делении симуляционной коробки
на слайсы, описанном выше, возникает четкое
разделение между мембраной и растворителем.

В свою очередь, AA-представление мембра-
ны (рис. 5, а), еще на этапе уравновешивания

Рис. 4. Изменение распределения ионов K+ и Cl− для системы с использованием силового поля charmm36m в разные
моменты периода поля при напряженности 0.5 (верхний ряд), 0.1 (средний ряд), 0.15 (нижний ряд) В/нм (цвет онлайн)
Fig. 4. Change in the distribution of K+ and Cl− ions for the system using the charmm36m force field at different moments of

the field period at a strength of 0.5, 0.1, 0.15 V/nm, (upper, middle and lower row, respectively)
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а/а б/b

Рис. 5. Профиль AA- (а) и CG- (б) моделей мембраны; зелеными штрихованными линиями представлены слайсы,
разделяющие симуляционную коробку на отсеки (цвет онлайн)

Fig. 5. Profile of the AA- (a) and CG- (b) membrane models, the green dashed lines represent slices dividing the simulation box
into compartments (color online)

принимает более сложную структуру, которая
способна меняться со временем. Такая неоднород-
ность распределения мембраны по слайсам при-
водит к «размытию» картины распределения за-
ряда (во всяком случае, вблизи мембраны). Такого
эффекта можно избежать, уменьшая количество
слайсов, тем самым увеличивая их площадь и за-
ключая все гидрофильные головки в один из них.
Однако такой подход не учитывает распределение
зарядов вблизи мембраны и их особенности.

В связи с этим, был использован метод,
схожий с методом радиального распределения
(Radial Distribution Function, RDF) [30]. Предпо-
лагается, что частицы фосфора менее подвижны
по сравнению с частицей азота и образуют
плоскость мембраны, которая может изменяться
со временем. Описание радиуса вокруг каждо-
го атома дублирует данную плоскость мембраны
на расстояние, равное указанному радиусу. Та-
ким образом, система все также будет поделена
на отсеки, однако они будут динамичны и бу-
дут изменяться вместе с изменениями мембраны,
при этом изначально учитывать ее более слож-
ную структуру. Количество частиц, заключенных
в отсеке, описанном двумя соседними значениями
радиуса, находилось по формуле:

n =

N

∑
i=1

nr − nr−1

N
,

где n – количество частиц в данном отсеке, nr –
количество частиц, находящихся в области ради-

уса r, описанной вокруг частицы фосфора, N–
количество периодов. Определение количества
ионов в радиусе r было ограничено половиной
симуляционной коробки во избежание захвата
ионов на противоположной стороне, а при пере-
крывании дублирующие частицы не учитывались.
Значение r были взяты от 1 до 50 Å с увеличением
в 1 Å.

Результаты для CG- и AA-моделей представ-
лены на рис. 6, 7. На представленных графиках
для CG-модели (рис. 6), аналогично выше пред-
ставленным результатам (см. рис. 3), наблюдает-
ся накопление заряда вблизи мембраны в разные
моменты периода поля. Однако стоит отметить,
что картина распределения ионов при исполь-
зовании данного метода может изменяться при
других значениях шага увеличения радиуса r.
Например, на рис. 6 (нижний ряд) характер рас-
пределения катионов отличается от описанного
ранее (cм. рис. 3); схожей картины можно добить-
ся, уменьшив шаг радиуса.

Результаты для AA-моделей (рис. 7) ука-
зывают на существование пика заряда вблизи
мембраны и на схожий характер распределения
K+ и Сl−, где положительные ионы могут про-
никать внутрь до гидрофобных хвостов. Однако
из-за небольшого количества перехода частиц
из одного отсека в другой судить о какой-то
связи с действием поля невозможно. Это мо-
жет быть связано со способностью мембраны
изменять свои параметры – толщину и площадь.
Изменение толщины и (как следствие) площади,
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Рис. 6. Изменение распределения ионов K+ и Cl при использовании силового поля martini22p, в отсеке, описанном
двумя соседними значениями r для разных моментов периода поля при напряженности 0.1 В/нм (цвет онлайн)

Fig. 6. Change in the distribution of K+ and Cl− ions, using the martini22p force field, in the compartment described by two
adjacent r values for different moments of the field period at a strength of 0.1 V/nm (color omline)

Рис. 7. Изменение распределения ионов K+ и Cl− при использовании силового поля charmm36m в отсеке, описанном
двумя соседними значениями r для разных моментов периода поля при напряженности 0.1 В/нм

Fig. 7. Change in the distribution of K+ and Cl− ions, using the charmm36m force field, in the compartment described by two
adjacent r values for different moments of the field period at a strength of 0.1 V/nm
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может вовлекать или наоборот вытеснять рас-
творитель, что приводит к перераспределению
зарядов, а не к накоплению, как в случае CG-мем-
браны, которая мало подвержена деформации.

Хотя схожей ситуации с накоплением заряда
и изменений его вблизи мембраны в CG-системе
не наблюдается, результаты указывают на яв-
ное изменение положения частиц под действием
электрического поля. В связи с этим целесооб-
разно рассматривать область накопления заряда
не вблизи мембраны, а во всем водном отсеке
с одной стороны бислоя, где изменение коли-
чества частиц будет связано с переходом ионов
из одного отсека в другой через периодические
границы (периодические граничные условия).

На рис. 8 представлены изменения значений
суммарного заряда ионов относительно средне-
го значения площади симуляционной коробки
в водном отсеке. Для системы с использовани-
ем силового поля martini22p изменение значения
суммарного заряда имеет синусоидальный ха-
рактер. Для значений напряженности поля 0.05
и 0.15 V/nm схожая картина сохраняется с изме-
нением амплитуды исследуемой величины. Для
CG-модели также характерна малая зависимость
результатов от количества периодов, на основе
которых осуществляется усреднение значений.

Для AA-системы количество частиц, осу-
ществляющих переход из одного отсека в другой,

значительно меньше чем для CG-системы. Од-
нако представленные результаты (рис. 8, а),
указывают на упорядоченное движение заряда
под действием поля, тем самым изменяя суммар-
ный заряд в водном отсеке.

На рис. 9 представлен график зависимо-
сти суммарного заряда от напряженности поля.
Несмотря на незначительное изменение заряда
с каждой стороны мембраны, представленные
результаты указывают на существование зависи-
мости изменения количества частиц в водных
отсеках при увеличении напряженности поля.
Полученные данные, усредненные по 50 перио-
дам действия поля, демонстрируют нелинейную
зависимость, стремящуюся к замкнутому эллип-
су, который был получен после аппроксимации
методом наименьших квадратов. В связи с этим
можно утверждать о существовании эффекта
гистерезиса, проявляющегося в исследуемой си-
стеме.

Выводы

Проведенный сравнительный анализ CG-
и AA-моделей системы «мембрана-раствори-
тель» позволил количественно оценить их отклик
на воздействие переменного электрического по-
ля и выявить ключевые различия в результатах,
получаемых в рамках этих подходов к модели-
рованию. Экспериментально подтверждено, что

а/а б/b

Рис. 8. Изменение суммарного заряда ионов K+ и Cl− для силового поля charmm36m (а) и martini22p (б)
при напряженности 0.1 В/нм (цвет онлайн)

Fig. 8. Change in the total charge of K+ and Cl− ions for the charmm36m (a) and martini22p (b)
force fields, at a strength of 0.1 V/nm (color online)
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а/а б/b

Рис. 9. Зависимость суммарного заряда от напряженности поля (для значений 0.05 (синий цвет), 0.1 (оранжевый цвет)
и 0.15 (зеленый цвет) В/нм) с использованием силовых полей charmm36m (а) и martini22p (б). Сплошной линией соеди-
нены точки, полученные в численном эксперименте; пунктирной линией того же цвета показана аппроксимирующая

кривая, построенная методом наименьших квадратов (цвет онлайн)
Fig. 9. Dependence of the total charge on the field strength for systems using the charmm36m force field (a) and martini22p (b).
The solid line shows the experimental data: 0.05 (blue), 0.1 (orange) и 0.15 (green) V/nm, the dotted line of the same color

shows the values after approximation by the least squares method (color online)

обе системы демонстрируют свойства мемкон-
денсатора, проявляя классическое конденсатор-
ное поведение с пространственным разделением
зарядов, сходный характер распределения ионов
у поверхности мембраны, а также нелинейную
зависимость накопленного заряда от напряжен-
ности поля и наличие гистерезисных эффектов.

Критическое различие между моделями об-
наружено в абсолютных значениях накопленного
заряда, что обусловлено упрощенным описанием
электростатических взаимодействий в CG-под-
ходе. Тем не менее, качественное соответствие
динамических характеристик подтверждает адек-
ватность крупнозернистых моделей для изучения
емкостных свойств мембран.
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Аннотация. Динамическая инфракрасная термография является перспективнымметодом для визуализации физиологических процес-
сов, не только микрогемодинамики, но и активности эккриновых потовых желез. Нарушение активности потовых желез в исследуемых
зонах может свидетельствовать, прежде всего, о повреждении холинергических нервных волокон. Цель: разработка нового подхода
к анализу динамических термограмм, основанного на разделении исходного температурного сигнала на две независимых компоненты:
вазомоторный (микрогемодинамика) и судомоторный (активность потовыхжелез), и применение данного подхода для выявления ней-
ропатии в группе пациентов с сахарным диабетом 2-го типа. Материалы и методы: Запись динамических термограмм проводилась
с помощью охлаждаемой камеры с температурной чувствительностью 0.02°С в процессе выполнения дыхательной пробы, заключаю-
щейся в трех резких вдохах с интервалом 2 мин. Термограммы регистрировались у 11 здоровых испытуемых и 11 пациентов с сахарным
диабетом 2-го типа, средний возраст участников групп 58 ± 7 лет. Точки термограммы разделялись на два класса: в первом классе
динамика температуры обусловлена влиянием только микрогемодинамики, во втором – совокупным влиянием микрогемодинамики
и активности потовых желез. Для классификации точек термограммы использовались значения модуля производной температурных
колебаний с порогом более 0.03°С/с. Визуализация областей активных потовых желез проводилась посредством интегрирования ин-
формации, полученной за всё время эксперимента. Результаты: Использование полученных интегрированных карт позволило опре-
делить относительную площадь, занимаемую активными потовымижелезами в группе пациентов с сахарным диабетом 2-го типа 5.25%
и в группе здоровых испытуемых – 22.25%. Результаты свидетельствуют о статистически значимом уменьшении площади активных
потовых желез в группе пациентов с сахарным диабетом по сравнению с группой нормы, что может являться признаком нарушения
холинергической симпатической иннервации и наличия диабетической нейропатии верхних конечностей. Таким образом, интегриро-
ванная карта функционирующих потовых желез дает возможность клиническому специалисту определять площадь поверхности тела
с нарушенной автономной функцией в области конечностей, в частности, оценивать степень выраженности периферической нейропа-
тии у пациентов с сахарным диабетом 2-го типа.
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Abstract. Background and Objectives: Dynamic infrared thermography is a promising method for imaging physiological processes, including
not only microhemodynamics but also the activity of eccrine sweat glands. Impaired sweat gland activity in the examined areas may primarily
indicate damage to cholinergic nerve fibers. This study aims to develop and apply a novel approach for analysing dynamic thermograms, which is
based on the separation of the original temperature signal into two independent components–vasomotor (microhemodynamics) and sudomotor
(sweat gland activity)–for the detection of neuropathy in patients with type 2 diabetes mellitus.Materials and Methods: Dynamic thermograms
were recorded using a cooled camera with a temperature sensitivity of 0.02°C during a breathing test, which involved three sharp inhalations
performed at 2-minute intervals. Thermograms were obtained from 11 healthy subjects and 11 patients with type 2 diabetes mellitus; the mean
age of the participants was 58 ± 7 years. Thermogram pixels were classified into two categories: in the first category, temperature dynamics were
influenced solely by microhemodynamics, while in the second category, they were influenced by the combined effect of microhemodynamics
and sweat gland activity. To classify thermogram points, the values of the modulus of the derivative of temperature fluctuations with a threshold
above 0.03°C/s were used. Visualization of regions with active sweat glands was achieved by integrating the information obtained over the entire
duration of the experiment. Results: The use of the obtained integrated maps has made it possible to determine the relative area occupied by
active sweat glands in the group of patients with type 2 diabetes mellitus (5.25%) and in the group of healthy subjects (22.25%). The results
indicate a statistically significant decrease in the area of active sweat glands in the group of patients with diabetes mellitus compared to the
control group. This finding may be a sign of impaired cholinergic sympathetic innervation and the presence of diabetic neuropathy in the upper
limbs.Conclusions: The integratedmapof functioning sweat glands enables a clinician to identify the body surface areawith impaired autonomic
function in the limbs, particularly for assessing the severity of peripheral neuropathy in patients with type 2 diabetes mellitus.
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Введение

Динамическую инфракрасную термографию
можно рассматривать в качестве перспектив-
ного инструмента для визуализации анатоми-
ческих структур и физиологических процес-
сов на поверхности живых объектов наряду
с методами лазерной допплеровской, спекл-кон-
трастной и фотоплетизмографической визуализа-
ции [1, 2].

Повышение пространственного разрешения
динамических термограмм в сочетании с вы-
сокой скоростью записи создало предпосылки
для разработки методов, позволяющих визуа-
лизировать и изучать активность единичных
эккриновых потовых желез [3–5]. Практическая
важность изучения эккриновых потовых желез
состоит в том, что они активируются посред-
ством малых симпатических нервных волокон

холинергического типа. Повреждение нервных
волокон, например при развитии перифериче-
ской нейропатии у пациентов с сахарным диабе-
том, может приводить к нарушению секреторной
функции потовых желез в соответствующих
анатомических зонах. Достоверно установле-
но снижение плотности нервных волокон при
сахарном диабете, приводящее к различным ано-
малиям потоотделения [6–8]. Высокий уровень
сахара в крови при сахарном диабете приводит
постепенно к повреждению нервных волокон
в результате прямого токсического действия ги-
пергликемии на нервные волокна, нарушению
микроциркуляции в сосудах, питающих нервы
(vasa nervorum), ишемии и повреждению аксо-
нов, накоплению сорбитола и окислительному
стрессу внутри нервного волокна [9, 10]. Сек-
реторная функция самих потовых желез может
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нарушаться вторично лишь на поздних стадиях
диабета, например, вследствие длительного те-
чения микроангиопатии кожи [11].

Как было показано в работе [12], пульси-
рующее потоотделение может характеризовать
судомоторную активность, которая часто со-
провождается активацией стенки кровеносных
сосудов [13]. Поэтому при выполнении темпера-
турных измерений требуется развитие подходов
к раздельному анализу симпатической актива-
ции потовых желез и кровеносных сосудов.

В настоящее время известно применение
инфракрасной термографии для диагностики
нейропатии нижних конечностей и синдрома
диабетической стопы лишь непосредственно
по температурным параметрам кожи без анали-
за активности потовых желез [14]. Отсутствие
раздельной оценки вазомоторного и судомотор-
ного компонентов температурного сигнала су-
щественно снижает диагностическую ценность
метода, так как не позволяет дифференциро-
вать нарушение нервной регуляции потовых
желез от изменений микроциркуляции. Актуаль-
ным для биомедицинской диагностики является
развитие новых модельных физических и мате-
матических подходов к тепловизионному ана-
лизу одновременно активности потовых желез
и гемодинамики в микрососудах как в области
неврологии, эндокринологии, так и ряде других
клинических направлений.

Однородность пространственного распре-
деления активных потовых желез и интенсив-
ность потоотделения определяются анатомиче-
скими, функциональными и рядом физиологиче-
ских особенностей организма человека [15]. При
проведении физических измерений, таких как
динамический тепловизионный анализ, интер-
претация результатов обычным медицинским
работником затруднена вследствие большого
объема получаемых пространственно-времен-
ных данных. Наиболее информативным для
биомедицины представляется результат в виде
карты, отражающей пространственное распре-
деление свойств объекта исследования за всё
время проведения эксперимента.

Целью настоящей работы является разра-
ботка и валидация нового подхода к анализу
динамических термограмм, основанного на алго-
ритмическом разделении исходного температур-
ного сигнала на две независимые компоненты –
вазомоторный (микрогемодинамика) и судомо-
торный (активность потовых желез). Иссле-
дуются перспективы применения подхода для

комплексной оценки состояния периферической
микроциркуляции и автономной иннервации.
На примере анализа активности потовых желез
демонстрируются возможности количественной
диагностики автономной нейропатии как ослож-
нения сахарного диабета 2-го типа.

1. Методы исследования

1.1. Разделение и анализ двух независимых
компонент температурного сигнала

Как нами было показано ранее [8, 16, 17], ко-
лебания температуры можно рассматривать как
двухкомпонентный сигнал, одна из составляю-
щих которого обусловлена колебаниями крово-
тока в микрососудах (вазомоторный компонент),
вторая – колебаниями активности потовых же-
лез (судомоторный компонент). При этом две
компоненты определялись либо с использова-
нием независимого сигнала кровотока, либо
с помощью отделения высокочастотных ком-
понент колебаний активности потовых желез
от низкочастотных компонент колебаний кро-
вотока в микрососудах. В настоящей работе
использовано не частотное, а пространственное
разделение точек термограммы объекта также
на два класса точек (вазомоторный и судомо-
торный) с целью анализа компонент, специфика
которого зависит от диагностической задачи.
Это разделение реализовано с использованием
значений модуля производной колебаний темпе-
ратуры по времени в каждой точке термограммы
(п. 1.2).

Основная проблема анализа состоит в том,
что определив точки, соответствующие обла-
стям влияния активности потовых желез на тем-
пературу кожи, необходимо дополнительно учи-
тывать влияние колебаний кровотока в данных
точках (здесь и далее считается, что количе-
ство активных потовых желез и количество пор
на поверхности кожи соответствуют друг другу,
поскольку каждая видимая на термограмме пото-
вая пора связана только с одной активной пото-
войжелезой). Таким образом, колебание средней
температуры TAvg зоны интереса на поверхности
кожи с активными потовыми железами можно
представить в виде линейной комбинации ком-
поненты, зависящей от колебаний температуры
кровотока в микрососудах – T̃BF(t), и компо-
ненты, зависящей от колебаний температуры,
обусловленных одновременным влиянием как
кровотока в микрососудах, так и потоотделе-
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ния – T̃SwBF :

TAvg(t) = NBF · T̃BF(t)+NSw · T̃SwBF(t). (1)

Здесь коэффициенты NBF и NSw, задаваемые со-
отношениями

NBF =
CBF

CΣ
, NSw =

CSw

CΣ
,

NBF +NSw = 1, CΣ =CBF +CSw,
(2)

имеют следующий смысл:NBF – доля точек кожи
без активных потовых желез (АПЖ); NSw – до-
ля точек кожи с активными потовыми железами
(CBF , иCSw – количество точек безАПЖи количе-
ство точек с наличием таковых соответственно,
дающих в сумме общее числоCΣ). Обозначая че-
рез T̃Sw(t) компоненту колебаний температуры,
обусловленную исключительно влиянием пото-
отделения, найдем что

T̃SwBF = T̃Sw(t)+ T̃BF(t). (3)

С учетом (2) в результате подстановки (3)
в (1) получим:

TAvg(t) = T̃BF(t)+NSw · T̃Sw(t), (4)

Подставляя выражение для T̃Sw из форму-
лы (3), найдем из (4) выражение для NSw:

NSw =
TAvg(t)− T̃BF(t)

TSwBF(t)− T̃BF(t)
,

CSw =
TAvg(t)− T̃BF(t)

TSwBF(t)− T̃BF(t)
·CΣ.

(5)

Из (5) следует, что объемную долю (количе-
ство) точек с АПЖ NSw можно определить, зная
среднюю температуру в полной зоне интереса,
среднюю температуру в точках вне АПЖ и сред-
нюю температуру в точках АПЖ.

1.2. Пространственное разделение
точек термограммы

На рис. 1 приведен пример разложения
температурных колебаний на компоненты в со-
ответствии с выражениями (1) (рис. 1, б) и (3)
(рис. 1, в) при проведении пробы, состоящей
из трех глубоких вдохов. Сигнал T̃BF представля-
ет собой среднее значение температуры в точках
без наличия АПЖ, T̃Sw – среднее значение тем-
пературы в точках с наличием АПЖ. Выделение
компонент проведено с использованием описы-
ваемого ниже алгоритма.

а/а б/b

Рис. 1. Разделение температурного сигнала на ком-
поненты: кадр термограммы с областями интереса,
содержащими активные потовые железы и без них (а);
компоненты выражения (1) (б); компоненты выраже-
ния (3) (в). Для компонент NSw · T̃SwBF , T̃Sw и T̃BF справа
приведена шкала, стрелки над кривыми указывают мо-

менты глубокого вдоха (цвет онлайн)

Fig. 1. Separation of the temperature signal into components:
a – thermogram frame with areas of interest with and without
active sweat glands (a); components of expression (1) (b);
components of expression (3) (c). For components NSw ·×
× T̃SwBF , T̃Sw and T̃BF the scale is on the right, the arrows
above the curves indicate the moments of deep inhalation

(color online)

в/c
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На рис. 1 видно, что форма сигналов ком-
понент отличается. Каждый глубокий вдох со-
провождается резким снижением температуры
в области АПЖ и более плавным снижением
температуры в области без АПЖ. Рис. 1, б
демонстрирует, что компонента T̃Sw вносит зна-
чимый вклад в динамику средней температуры
зоны интереса, но не связана непосредствен-
но с динамикой кровотока. Поэтому проведение
температурного анализа микрогемодинамики без
учета влияния компоненты T̃Sw, обусловленной
активностью потовых желез, может приводить
к искажению результатов и некорректной их ин-
терпретации. Для определения компоненты T̃Sw,
обусловленной исключительно АПЖ, необходи-
мо определить точки термограммы без наличия
АПЖ и точки с наличием таковых, то есть про-
странственно разделить два класса точек.

Пространственное разделение термограммы
на класс точек, обусловленных преимуществен-
ным влиянием микрогемодинамики, и класс
точек, обусловленных совокупным влиянием как
микрогемодинамики, так и активности потовых

желез реализовано с использованием модуля про-
изводной колебаний температуры по времени,
вычисленной в каждой точке термограммы.

На рис. 2 приведены средние значения ко-
лебаний температуры TBF в области без АПЖ
и температуры в области с наличием АПЖ
(компонент TSwBF ), а также модули временных
производных этих компонент (см. соответствую-
щие области интереса на рис. 1, а).

Графики на рис. 2 демонстрируют, что зна-
чения модуля производных в областях без АПЖ
значительно ниже модуля производной в обла-
стях с наличием АПЖ. Это позволяет ввести
пороговое значение производной для выделе-
ния точек термограммы, подверженных влиянию
АПЖ.Проведенные вычисления на группе здоро-
вых испытуемых показали, что для этого можно
использовать пороговое значение в диапазоне
0.03–0.09°C/с (диаграмма показана на рис. 3).
Для данных, представленных на рис. 2, макси-
мальные значения модуля производной в точках
термограммы без АПЖ не превышают медианы
параметра в точках с наличием АПЖ, поэтому

Рис. 2. Колебания температуры (шкала слева) в области без АПЖ (сплошная линия) и в области АПЖ (штриховая
линия). Колебания модуля производной температуры (шкала справа) в области без АПЖ (сплошная заливка) и в области
с наличиемАПЖ (точечная линия)).Штриховая прямая линия отмечает порог значения производной на уровне 0.03°C/с

(цвет онлайн)
Fig. 2. Temperature fluctuations (left scale) in the region without APJ (solid line) and in the region with APJ (dashed line).
Fluctuations in the absolute value of the temperature derivative (right scale) in the region without APJ (solid fill) and in the
region with APJ (dotted line). The dashed straight line marks the threshold of the derivative value at 0.03°C/s (color online)
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задание порога 0.03 °С/с достаточно для разделе-
ния двух классов точек. При этом к точкам пор
будут относится области, в которых модуль про-
изводной выше порога.

Рис. 3. Статистическое распределение значений модуля
временных производных колебаний температуры в обла-
сти кожи без АПЖ (слева) и с наличием АПЖ (справа)
Fig. 3. Statistical distribution of the values of the module of
the derivatives of temperature fluctuations in the skin area
without active sweat glands (left) andwith active sweat glands

(right)

На рис. 4 приведен пример пространственно-
го разделения точек термограммы на два класса
с порогом модуля производной 0.03°C/с. Видно,
что пороговая обработка исходной динамической
термограммы (рис. 4, а) позволила отделить об-
ласти с активными потовыми железами (светлые
пятна на рис. 4, б) от областей без активных по-
товых желез (темные области на рис. 4, б)

Таким образом, вычисление модуля про-
изводной в каждой точке динамической тер-
мограммы и установление порога в диапазоне
0.03–0.09°C/с, дает возможность определить два
различных класса точек с наличием и отсутстви-
ем активных потовых желез.

1.3. Нагрузочная проба с глубоким вдохом
и термографическая регистрация

Для стимуляции одновременной работы по-
товых желез применялась дыхательная проба
(ДП) – тест, основанный на выполнении резко-
го глубокого вдоха. У большинства людей такая
проба вызывает синхронное сужение артериол
кожи, опосредованное симпатической нервной
системой [18]. В ходе исследования серия из трёх
таких глубоких вдохов производилась на 2, 4
и 6 мин эксперимента с двухминутными интерва-
лами. В промежутках между вдохами участники
дышали ровно и произвольно. На протяжении
всех 8 минут процедуры выполнялась непрерыв-
ная термографическая запись фаланг пальцев.

В исследовании приняли участие две группы
испытуемых: контрольная группа из 11 здо-
ровых добровольцев (5 женщин и 6 мужчин
в возрасте 50–65 лет без сердечно-сосудистых,
респираторных и неврологических заболеваний)
и группа пациентов того же возраста и численно-
сти (6 женщин и 5 мужчин) с диагнозом сахарный
диабет 2-го типа, осложнённый диабетической
периферической нейропатией нижних конечно-
стей. Для расчета статистической значимости

а/а б/b

Рис. 4. Пример определения точек термограммы, отражающих проявление активности эккриновых потовых желез
на основе использования модуля производных температуры по времени: исходная термограмма до обработки (шка-
ла в градусах) (а); термограмма после обработки (шкала в значениях производных температуры по времени) (б)

(цвет онлайн)
Fig. 4. Example of determining thermogram points reflecting the manifestation of the activity of eccrine sweat glands based
on the use of the temperature derivative module over time: the initial thermogram before processing (scale in degrees) (a); the

thermogram after processing (scale in values of temperature derivatives over time) (b) (color online)
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различий между группами использовался непара-
метрический критерий Манна – Уитни, так как
при небольшом объеме выборки сложно оценить,
являются ли полученные данные распределенны-
ми по нормальному закону.

Критерии включения для пациентов с са-
харным диабетом 2-го типа: продолжительность
заболевания 3–5 лет, компенсированное или
субкомпенсированное состояние углеводного об-
мена с уровнем гликированного гемоглобина
(HbA1c) от 6.5 до 8.5%, стабильная схема лечения
на протяжении последних 3 месяцев, выявленная
полинейропатия нижних конечностей на осно-
ве соответствующих симптомов и признаков,
а также инструментально подтвержденная с ис-
пользованием метода электронейромиографии.
Критерии включения для здоровых испытуе-
мых: отсутствие диагноза «сахарный диабет»
любого типа, отсутствие сердечно-сосудистых,
неврологических и эндокринных хронических за-
болеваний.

Критерии исключения для пациентов с са-
харным диабетом 2-го типа: заболевания щито-
видной железы, неврологические расстройства,
не связанные с сахарным диабетом, хроническая
сердечная недостаточность. Критерии исключе-
ния для группы здоровых испытуемых: наличие
нарушений толерантности к глюкозе, наличие
заболеваний, влияющих на потоотделение, нали-
чие кожных заболеваний в областях измерения.

Исследование было одобрено Этическим
комитетом Саратовского государственного меди-
цинского университета им. В. И. Разумовского
и проводилось в условиях клинической лаборато-
рии под медицинским контролем. Все участники
предоставили информированное добровольное
согласие на исследование до начала измерений.

Регистрация сигнала температуры кожи про-
водилась с использованием длинноволновой теп-
ловизионной камеры ThermaCam SC 3000 (FLIR
Systems, Швеция) с макролинзой 34/100, работа-
ющей в спектральном диапазоне 8–9 мкм. Тем-
пературная чувствительность системы составля-
ла 0.02°C, разрешение – 320 × 240 пикселей.
Анализируемый участок поверхности пальцев
(площадью около 4 см²) оставался неизменным.
Кисть и пальцы фиксировались на пенопласто-
вой подложке с помощью двустороннего скотча.
Это позволяло обеспечить неподвижность руки
во время записи термограмм и минимизировать
влияние теплопроводности поверхности стола
на процессы терморегуляции. Измерения прово-
дились в помещении при температуре 23 ± 1°С,

влажности воздуха 50 ± 5%, при отсутствии
форсированной конвекции и прямых источников
инфракрасного излучения с температурой выше
комнатной.

1.4. Интегрированное картирование
активности потовых желез

Идея интегрированного функционального
картирования состоит в накоплении признаков
активности потовых желез в каждой точке ана-
лизируемой поверхности кожи за полное время
проведения экспериментальной записи и постро-
ение результирующей карты активности потовых
желез. Для построения интегрированной карты
активности потовых желез строятся два изоб-
ражения: карта интенсивности потоотделения
(КИП) и карта времени активности потовых
желез (КВП). Отношение КИП/КВП дает инте-
грированную карту активности потовых желез
(ИКАП).

В качестве признака, характеризующего
интенсивность потоотделения, выбрана сумма
модулей производной колебаний температуры
в точках с активными потовыми железами на ос-
нове которого строилась карта интенсивности
(КИП) работы потовых желез. При этом вы-
бирались значения модуля производной только
в те моменты времени, в которые производная
превышала заданный порог.

Время активности потовых желез опреде-
лялось как среднее значение времени, в тече-
ние которого модуль производной колебаний
температуры в точках активных потовых же-
лез превышал порог. На основе этих значений
строилась КВП. Затем с использованием двух по-
лученных карт строилась интегрированная карта
ИКАП=КИП/КВП.

Алгоритм обработки термограмм и процесс
построения интегрированной карты можно про-
иллюстрировать схемой на рис. 5.

На шаге I проводится термографическая
регистрация волярной поверхности дистальных
фаланг пальцев в состоянии покоя и при проведе-
нии дыхательной пробы (см. п. 1.3). С помощью
вычисления модуля временной производной ко-
лебаний температуры в каждой точке термо-
граммы и порога выделяются два класса точек
объекта (см. п. 1.2). Динамика температуры
в первом классе точек обусловлена преимуще-
ственно колебанием кровотока в микрососудах
кожи, во втором – совокупностью колебаний кро-
вотока и активностью потовых желез (шаг II)
(см. п. 1.1). На шаге III строятся два типа ин-
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Рис. 5. Схема построения интегрированной карты активности потовых желез
Fig. 5. Scheme of plotting of an integrated map of sweat gland activity

тегрированных карт, характеризующих среднюю
интенсивность потоотделения и среднее время
активности. На завершающем шаге IV строится
интегрированная карта активности потовых же-
лез (ИКАП).

2. Результаты исследования

На рис. 6 приведен пример интегрированных
карт, построенных для здорового испытуемо-
го. Видно, что активные потовые железы про-
странственно распределены в виде нескольких
агломератов и занимают значительную площадь
поверхности пальца. Вид карты интенсивности

потоотделения (рис. 6, а) незначительно отлича-
ется от вида карты времени активности потовых
желез (рис. 6, б), поэтому на интегральной карте
активность потовых желез однородно распреде-
лена по пространству (рис. 6, в).

На рис. 7 приведены примеры типичных тер-
мограмм и интегрированных функциональных
карт активности потовых желез за всё время
эксперимента для здоровых испытуемых (а, б)
и пациентов (в, г).

Интегрированные функциональные карты
показывают уменьшение площади активных по-
товых желез в группе пациентов с сахарным

а/а б/b

Рис. 6. Пример интегрированной функциональной карты
активности потовых желез: карта интенсивности пото-
вых желез (а), карта времени активности потовых желез
(б), интегрированная функциональная карта активности

потовых желез (в)

Fig. 6. Example of an integrated functional map of sweat
gland activity: sweat gland intensity map (а), sweat gland
activity time map (b), integrated functional map of sweat

gland activity (c)

в/c
Биофизика и медицинская физика 467



Изв. Сарат. ун-та. Нов. сер. Сер.: Физика. 2025. Т. 25, вып. 4

а/а б/b

в/c г/d

Рис. 7 Пример интегрированных функциональных карт активности потовых желез и соответствующих термограмм
(слева – термограммы (а, в), справа – интегрированные функциональные карты) б, г): здоровый испытуемый (а, б);

пациент с сахарным диабетом, осложненным периферической нейропатией нижних конечностей (в, г)
Fig. 7. Example of integrated functional maps of sweat gland activity: healthy subject (a, b); patient with diabetes mellitus
complicated by peripheral neuropathy of the lower extremities (c, d) (left – thermograms, right – integrated functional maps):

healthy subject (a, b); patient with diabetes mellitus complicated by peripheral neuropathy of lower extremities (c, d)

диабетом, осложненным диабетической пери-
ферической нейропатией нижних конечностей.
В этой группе активные потовые железы рас-
положены изолированными островками. Карта
здорового человека характеризуется более рав-
номерным пространственным распределением
активных потовых желез (рис. 7, б) и большей
их площадью по сравнению с диабетической
группой (рис. 7, г).

В таблице представлены средние значе-
ния площади, занимаемой активными потовыми
железами для группы здоровых испытуемых

и группы пациентов. Данные указаны в формате
среднее значение ± среднеквадратичное откло-
нение.

3. Обсуждение результатов

3.1. Раздельный анализ микрогемодинамики
и активности потовых желез с помощью
термовизуализации

Как было показано в п. 1.1, колебания тем-
пературы, регистрируемые тепловизором на по-
верхности тела человека, не описывают напря-
мую динамику потоотделения. Температурный

Сравнение средних значений относительной площади кожи с активными потовымижелезами в группе здоровых
испытуемых и группе пациентов при площади зоны интереса 4 см2

Comparison of the average values of the relative area of skin with active sweat glands in the group of healthy subjects
and the group of patients with the area of the zone of interest 4 cm2

Параметр / Parameter Здоровые испытуемые /
Healthy subjects

Пациенты / Patients

Площадь потовых желез, см2 / Sweat gland area, cm2 0.89 ± 0.43 0.21 ± 0.11
Относительная площадь потовых желез, % / Relative
area of sweat glands, %

22.25 ± 10.75 5.25 ± 2.75
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сигнал в областях с активными потовыми же-
лезами представляет собой совокупность двух
компонент: первая из которых обусловлена пре-
имущественным влиянием колебаний кровотока
в микрососудах кожи (T̃BF(t)), вторая компо-
нента T̃SwBF – суммой вкладов как колебаний
кровотока, так и процессов потоотделения (см.
выражения (1)–(3)). Как следует из (4), средняя
температура зоны TAvg, включающей точки кожи
с активными потовымижелезами и точки без них,
зависит от суммы компоненты T̃BF(t) и взвешен-
ной компоненты T̃Sw(t), представляющей собой
колебания температуры, обусловленные исклю-
чительно влиянием активности потовых желез.
Поэтому изучение активности потовых желез
методом термографии без учета температурных
колебаний, обусловленных колебанием кровото-
ка, будет не вполне корректным. Некорректным
будет и термографический анализ колебаний кро-
вотока в тех областях, где присутствуют актив-
ные потовые железы. Как показано на рис. 1, в,
учет компоненты T̃BF(t) позволяет выровнять
сигнал T̃Sw(t), демонстрирующий значительные
изменения только в момент глубокого вдоха при
проведении дыхательной пробы и синхронной
активации комплекса потовых желез.

Использование модуля производной колеба-
ний температуры и задание порога производной
позволило провести разделение точек термо-
граммы на класс, содержащий точки кожи без
активных потовых желез и класс с их наличием
(см. п. 1.2). Такой подход демонстрирует эф-
фективность, поскольку выделение и испарение
пота является более быстрым процессом, чем
температурные колебания кожи, обусловленные
микрогемодинамикой. После определения двух
классов точек становится возможным исследова-
ние колебаний температуры T̃BF(t) и T̃Sw(t), что
открывает возможность раздельного анализа ра-
боты двух физиологических систем – системы
регуляции микрогемодинамики и системы ре-
гуляции потоотделения. Вследствие иннервации
потовыхжелез симпатическими холинергически-
ми нервными волокнами, локальное нарушение
потоотделения может рассматриваться в качестве
признака автономной нейропатии, например при
сахарном диабете (см. раздел 2). Таким образом,
разделение влияния микрогемодинамики и вли-
яния активности потовых желез на температуру
совместно с использованием выражений (1)–(3)
обеспечивает возможность корректного и неза-
висимого анализа как микрогемодинамики, так

и автономной функции на одной динамической
термограмме.

В настоящей работе основное внимание
уделено исследованию информации о функцио-
нировании потовых желез, отделенной от данных
о микрогемодинамике. При этом следует отме-
тить, что изучение параметров сигнала T̃BF(t),
обусловленного микрогемодинамикой и приве-
денного на рис. 1, в, представляет самостоятель-
ный интерес. Сигнал T̃BF(t) в группе пациентов
с сахарным диабетом может характеризовать ре-
гуляцию микрогемодинамики в эндотелиальном,
нейрогенном и миогенном спектральных диапа-
зонах, что может являться предметом отдельного
исследования.

3.2. Интерпретация интегрированной карты
активности потовых желез

Чем больше интенсивность потоотделения,
т. е. объем отделяемого пота, тем больше выраже-
но испарение и скорость охлаждения локальной
точки кожи. Поэтому карта интенсивности по-
тоотделения КИП была определена как сумма
модулей производной колебаний температуры.
Карта времени активности потовых желез КВП
характеризует среднее время, в течение которого
происходило интенсивное потоотделение. Тогда
отношение КИП/КВП, определяющее интегри-
рованную карту активности потоотделения –
ИКАП, характеризует интенсивность потоотде-
ления, усредненную за время активного по-
тоотделения. Таким образом, интегрированная
карта позволяет оценить площадь поверхно-
сти, занимаемую активными потовыми желе-
зами, и одновременно получить представление
о пространственном распределении интенсивно-
сти потоотделения. По данным таблицы относи-
тельная площадь кожи, на которой проявляется
активность потовых желез, в группе здоровых
испытуемых составила 22.25%, что значитель-
но выше по сравнению с группой пациентов
с сахарным диабетом – всего 5.25%. Для оцен-
ки статистической значимости различий между
группами использовали критерийМанна – Уитни.
Различия были статистически значимы на уровне
p < 0.001. В группе здоровых не только большая
площадь активности потовых желез, но и боль-
шая интенсивность потоотделения по сравнению
с группой пациентов с диабетом (см. рис. 7).
Снижение количества функционирующих пото-
вых желез в группе пациентов говорит в первую
очередь о повреждении симпатических нервных
волокон, иннервирующих потовую железу, т. е.
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о проявлении автономной нейропатии. Секре-
торная функция самой потовой железы будет
снижаться лишь в тяжелых случаях длительной
нейропатии, как было отмечено во введении.

3.3. Термовизуализация и интегрированное
картирование как метод диагностики
автономной нейропатии

Применение метода интегрированного кар-
тирования в группе пациентов с сахарным диабе-
том показало значительное снижение плотности
и пространственной однородности активных по-
товых желез по сравнению с результатами для
здоровых испытуемых (см. рис. 7 и таблицу).
Снижение потоотделения на верхних конечно-
стях в ответ на дыхательную пробу может
свидетельствовать о поражении немиелинизиро-
ванных холинергических симпатических нерв-
ных волокон, иннервирующих потовые железы
[19, 20]. До проведения измерений для всех
пациентов была диагностирована диабетическая
периферическая нейропатия нижних конечно-
стей. Полученные результаты позволяют пред-
положить наличие недиагностированной диа-
бетической периферической нейропатии также
верхних конечностей. Результаты, приведенные
на рис. 7, на качественном уровне иллюстриру-
ют отличие интегрированных изображений для
пациентов от изображений для здоровых испы-
туемых. Проведенные исследования на группе
испытуемых носят пилотный характер, характе-
ризующийся небольшим объемом выборки. Для
количественного подтверждения полученных ре-
зультатов необходимо проведение отдельного ис-
следования с большей численностью как группы
здоровых добровольцев, так и группы пациен-
тов с сахарным диабетом различного возрастного
и полового состава, причем с учетом возможного
влияния медикаментозной терапии на группу па-
циентов.

Преимущество использования термографии
для анализа активности работы потовых желез
состоит в том, что тепловой образ капель по-
та превосходит их физический размер и размер
выводных протоков потовых желез. Это дает
возможность при регистрации потоотделения
использовать более низкое пространственное раз-
решение тепловизионной съемки по сравнению
с требуемым разрешением съемки в видимом
диапазоне. Последнее в случае использования
одинакового разрешения съемки способствует
расширению поля зрения тепловизионной реги-

страции перспирации с охватом большей анали-
зируемой площади кожи.

3.4. Интегрированная карта как разновидность
функционального изображения

Как показано в разделе 1.4, каждая точ-
ка интегрированной карты активности потовых
желез представляет собой значение модуля про-
изводной температуры, усредненное по времени
активности. То есть каждая точка интегриро-
ванной карты является параметром временной
кривой температуры. В такой формулировке ин-
тегрированная карта соответствует определению
одного из видов функционального изображения
в рамках методологии функционального картиро-
вания динамических биомедицинских изображе-
ний, развитой в серии работ Тараторина, Годика
и Гуляева [21–23]. В работах Мерла описана
техника визуализации, в которой на одном термо-
графическом изображении визуализируется ха-
рактеристическое время τ за которое поверхность
кожи восстановит первоначальную температуру
после внешнего температурного или иного воз-
действия [24–26]. Данную технику также можно
отнести к разновидности функциональных изоб-
ражений. В отличие от τ метода визуализации
и других функциональных изображений, инте-
грированное изображение активности потовых
желез учитывает тот факт, что динамика тем-
пературы кожи является не только следствием
гемодинамических процессов, но также и лока-
лизованным в пространстве влиянием потоотде-
ления. Последнее явление не учитывается в τ
методе визуализации вследствие использования
термограмм более низкого пространственного
разрешения, что приводит к отсутствию учета
влияния активности потовых желез на динамиче-
скую термограмму.

Выводы

Предложенный подход к анализу динами-
ческих термограмм продемонстрировал повы-
шение информативности диагностического ис-
следования за счет того, что в температурном
сигнале выделяются две независимые компонен-
ты, характеризующие регуляцию тонуса мик-
рососудов и работу потовых желез. Как было
показано, тепловизионный анализ гемодинамики
в микрососудах без учета температурного влия-
ния активности потовых желез будет не вполне
корректным. Также верно и обратное. Вычисле-
ние модуля производной колебаний температуры
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в каждой точке термограммы позволяет реализо-
вать раздельный анализ динамики температуры,
обусловленный активностью этих двух физиоло-
гических регуляторных подсистем.

Использование дыхательной нагрузочной
пробы, стимулирующей активность потовых
желез, в сочетании с интегрированием карт
позволило определить зоны нормальной и на-
рушенной функции потоотделения на пальцах
рук в группе здоровых испытуемых и груп-
пе пациентов. Представленное здесь пилотное
исследование возможностей использования тер-
мовизуализации в сочетании с интегрированным
картированием и проведением дыхательной про-
бы в группе пациентов с сахарным диабетом
2-го типа показало снижение площади активных
потовых желез на верхних конечностях на 17%
по сравнению с площадью активных потовых
желез в группе здоровых испытуемых. Этот факт,
с наибольшей вероятностью, можно интерпре-
тировать как нарушение автономной функции
(симпатической холинергической иннервации)
в группе пациентов с диабетом 2-го типа. Нейро-
патия при диабете проявляется в первую очередь
на нижних конечностях. Поэтому обнаружение
нейропатии с помощью термовизуализации и ин-
тегрированного картирования также на верхних
конечностях может свидетельствовать о воз-
можности раннего выявления данной патологии
на доклинической стадии.

Список литературы

1. Cutolo M., Smith V. Detection of microvascular changes
in systemic sclerosis and other rheumatic diseases // Na-
ture Reviews Rheumatology. 2021. Vol. 17. P. 665–677.
https://doi.org/10.1038/s41584-021-00685-0

2. Campbell J. S., Mead M. N. Human Medical Thermogra-
phy. Boca Raton : CRC Press, 2022. 250 p. https://doi.
org/10.1201/9781003281764

3. Vainer B. G., Morozov V. V. Infrared thermography-based
biophotonics: Integrated diagnostic technique for sys-
temic reaction monitoring // Physics Procedia. 2017.
Vol. 86. P. 81–85. https://doi.org/10.1016/j.phpro.2017.
01.025

4. Koroteeva E. Y., Bashkatov A. A. Thermal signatures of
liquid droplets on a skin induced by emotional sweat-
ing // Quantitative InfraRed Thermography Journal. 2022.
Vol. 19, № 2. P. 115–125. https://doi.org/10.1080/
17686733.2020.1846113

5. Vainer B. G. FPA-based infrared thermography as ap-
plied to the study of cutaneous perspiration and stimulated
vascular response in humans // Physics in Medicine & Bi-
ology. 2005. Vol. 50, № 23. P. R63–R94. https://doi.org/
10.1088/0031-9155/50/23/R01

6. Lademann J., Sora J.Correlation between blood flow and
various physiological parameters in yuman skin // Journal

of Biomedical Photonics & Engineering. 2022. Vol. 8,
№ 4. Art. 040508. https://doi.org/10.18287/JBPE22.08.
040508

7. Krzywicki A. T., Berntson G. G., O’Kane B. L.A non-con-
tact technique for measuring eccrine sweat gland activity
using passive thermal imaging // International Journal of
Psychophysiology. 2014. Vol. 94. P. 25–34. https://doi.
org/10.1016/j.ijpsycho.2014.06.011

8. Sagaidachnyi A. A., Mayskov D. I., Fomin A. V., Za-
letov I. S., Skripal A. V. Separate extraction of human
eccrine sweat gland activity and peripheral hemodynam-
ics from high-and low-quality thermal imaging data //
Journal of Thermal Biology. 2022. Vol. 110. Art. 103351.
https://doi.org/10.1016/j.jtherbio.2022.103351

9. Баринов А. Н., Новосадова М. В. Вегетативная нев-
ропатия при сахарном диабете: клинические проявле-
ния, диагностика и лечение // Неврология, нейропси-
хиатрия, психосоматика. 2011. № 2. С. 25–33. https://
doi.org/10.14412/2074-2711-2011-143

10. Купцова Е. Н., Ботвинева Л. А. Современные пред-
ставления о патогенезе диабетической нейропатии
у пациентов с сахарным диабетом 2 типа. Пато-
генетическое обоснование применения природных
лечебных факторов при сахарном диабете // Курорт-
ная медицина. 2020. № 3. С. 57–68. EDN: MECMYK

11. Singaram S., Ramakrishnan K., Selvam J., Senthil M.,
Narayanamurthy V. Sweat gland morphology and phys-
iology in diabetes, neuropathy, and nephropathy: A re-
view // Archives of Physiology and Biochemistry. 2024.
Vol.130, iss. 4. P. 437–451. https://doi.org/10.1080/
13813455.2022.2114499

12. Soliz P., Agurto C., Edwards A., Jarry Z., Simon J.,
Calder C., Burge M. Detection of diabetic peripheral
neuropathy using spatial-temporal analysis in infrared
videos // 2016 50th Asilomar Conference on Signals, Sys-
tems and Computers (ASILOMAR 2016). November
6–9, 2016. Pacific Grove, CA, USA. IEEE, 2016. P. 263–
267. https://doi.org/10.1109/ACSSC.2016.7869038

13. Estañol B., Corona M. V., Elías Y., Téllez-Zenteno J. F.,
Infante O., García-Ramos G. Sympathetic co-activation
of skin blood vessels and sweat glands // Clinical Au-
tonomic Research. 2004. Vol. 14, iss. 2. P. 107–112.
https://doi.org/10.1007/s10286-004-0170-6

14. Wohlfart S., Meiller R., Hammersen J., Park J., Menzel-
Severing J., Melichar V. O., Schneider H. Natural his-
tory of X-linked hypohidrotic ectodermal dysplasia: A 5-
year follow-up study // Orphanet Journal of Rare Diseases.
2020. Vol. 15. Art. 7. https://doi.org/10.1186/s13023-
019-1288-x

15. Mayskov D. I., Fomin A. V., Volkov I. U., Zaletov I. S.,
Skripal, A. V., Sagaidachnyi A. A. Statistical and spectral
properties of spatio-temporal skin temperature oscilla-
tions derived by sweat gland activity: Thermal imaging
exploration // Proceedings SPIE. 2022. Vol. 12192.
Art. 121920Y. https://doi.org/10.1117/12.2626927

16. Майсков Д. И., Сагайдачный А. А., Залетов И. С., Фо-
мин А. В., Скрипаль А В. Интегральное картирование
активности потовых желез методом дифференциаль-
ной термографии // Известия Саратовского универси-
тета. Новая серия. Серия : Физика, 2021. Т. 21, вып. 3.

Биофизика и медицинская физика 471

https://doi.org/10.1038/s41584-021-00685-0
https://doi.org/10.1201/9781003281764
https://doi.org/10.1201/9781003281764
https://doi.org/10.1016/j.phpro.2017.01.025
https://doi.org/10.1016/j.phpro.2017.01.025
https://doi.org/10.1080/17686733.2020.1846113
https://doi.org/10.1080/17686733.2020.1846113
https://doi.org/10.1088/0031-9155/50/23/R01
https://doi.org/10.1088/0031-9155/50/23/R01
https://doi.org/10.18287/JBPE22.08.040508
https://doi.org/10.18287/JBPE22.08.040508
https://doi.org/10.1016/j.ijpsycho.2014.06.011
https://doi.org/10.1016/j.ijpsycho.2014.06.011
https://doi.org/10.1016/j.jtherbio.2022.103351
https://doi.org/10.14412/2074-2711-2011-143
https://doi.org/10.14412/2074-2711-2011-143
https://doi.org/10.1080/13813455.2022.2114499
https://doi.org/10.1080/13813455.2022.2114499
https://doi.org/10.1109/ACSSC.2016.7869038
https://doi.org/10.1007/s10286-004-0170-6
https://doi.org/10.1186/s13023-019-1288-x
https://doi.org/10.1186/s13023-019-1288-x
https://doi.org/10.1117/12.2626927


Изв. Сарат. ун-та. Нов. сер. Сер.: Физика. 2025. Т. 25, вып. 4

С. 222–232. https://doi.org/10.18500/1817-3020-2021-
21-3-222-232

17. Сагайдачный А. А., Майсков Д. И., Залетов И. С., Фо-
мин А. В., Скрипаль А. В. Детектирование активности
единичных потовых желез методом макротермогра-
фии и ее взаимосвязь с температурой кожи и пери-
ферической гемодинамикой // Известия Саратовского
университета. Новая серия. Серия : Физика 2020.
Т. 20, вып. 2. С. 103–115. https://doi.org/10.18500/1817-
3020-2020-20-2-103-115

18. Allen J., Howell K. Microvascular imaging: Techniques
and opportunities for clinical physiological measure-
ments // Physiological Measurement. 2014. Vol. 35, № 7.
P. R91 – R141. https://doi.org/10.1088/0967-3334/35/7/
R91

19. Sato K., Kang W. H., Saga K., Sato K. T.Biology of sweat
glands and their disorders. I. Normal sweat gland func-
tion // Journal of the American Academy of Dermatology.
1989. Vol. 20, iss. 4. P. 537–563. https://doi.org/10.1016/
S0190-9622(89)70063-3

20. Malik R. A. Diabetic neuropathy: A focus on small fi-
bres // Diabetes/MetabolismResearch and Reviews. 2020.
Vol. 36. Suppl. 1. Art. e3255. https://doi.org/10.1002/
dmrr.3255

21. Taratorin A. M., Godik E. E., Guljaev Y. V. Functional
mapping of dynamic biomedical images // Measurement.
1990. Vol. 8, iss. 3. P. 137–140. https://doi.org/10.1016/
0263-2241(90)90055-B

22. Godik E. E., Guljaev Y. V., Markov A. G., Petrov A. V.,
Taratorin A. M. Infrared dynamical thermovision of the
biological objects // International Journal of Infrared and
Millimeter Waves. 1987. Vol. 8. P. 517–533. https://doi.
org/10.1007/BF01013262

23. Godik E. E., Gulyaev Y. V. Functional imaging of the hu-
man body // IEEE Engineering in Medicine and Biology
Magazine. 1991. Vol. 10, iss. 4. P. 21–29. https://doi.
org/10.1109/51.107165

24. Cardone D., Merla A. New frontiers for applications of
thermal infrared imaging devices: Computational psy-
chopshysiology in the neurosciences // Sensors. 2017.
Vol. 17, iss. 5. Art. 1042. https://doi.org/10.3390/
s17051042

25. Ioannou S. Functional infrared thermal imaging: A
contemporary tool in soft tissue screening // Scientific Re-
ports. 2020. Vol. 10. Art. 9303. https://doi.org/10.1038/
s41598-020-66397-9

26. Сагайдачный А. А., Скрипаль А. В., Усанов Д. А. Теп-
ловизионная биомедицинская диагностика. Саратов :
Издательство «Саратовский источник», 2019. 156 с.

References
1. Cutolo M., Smith V. Detection of microvascular changes
in systemic sclerosis and other rheumatic diseases. Na-
ture Reviews Rheumatology, 2021, vol. 17, pp. 665–677.
https://doi.org/10.1038/s41584-021-00685-0

2. Campbell J. S., Mead M. N. Human Medical Thermog-
raphy. Boca Raton, CRC Press, 2022. 250 p. https://doi.
org/10.1201/9781003281764

3. Vainer B. G., Morozov V. V. Infrared thermography-
based biophotonics: Integrated diagnostic technique for

systemic reaction monitoring. Physics Procedia, 2017,
vol. 86, pp. 81–85. https://doi.org/10.1016/j.phpro.2017.
01.025

4. Koroteeva E. Y., Bashkatov A. A. Thermal signatures of
liquid droplets on a skin induced by emotional sweating.
Quantitative InfraRed Thermography Journal, 2022,
vol. 19, no. 2, pp. 115–125. https://doi.org/10.1080/
17686733.2020.1846113

5. Vainer B. G. FPA-based infrared thermography as
applied to the study of cutaneous perspiration and stimu-
lated vascular response in humans. Physics in Medicine
& Biology, 2005, vol. 50, no. 23, pp. R63– R94. https://
doi.org/10.1088/0031-9155/50/23/R01

6. Lademann J., Sora J. Correlation between blood flow and
various physiological parameters in human skin. Journal
of Biomedical Photonics & Engineering, 2022, vol. 8,
no. 4, art. 040508. https://doi.org/10.18287/JBPE22.08.
040508

7. Krzywicki A. T., Berntson G. G., O’Kane B. L. A non-
contact technique for measuring eccrine sweat gland
activity using passive thermal imaging. International
Journal of Psychophysiology, 2014, vol. 94, pp. 25–34.
https://doi.org/10.1016/j.ijpsycho.2014.06.011

8. Sagaidachnyi A. A., Mayskov D. I., Fomin A. V., Za-
letov I. S., Skripal A. V. Separate extraction of human
eccrine sweat gland activity and peripheral hemody-
namics from high-and low-quality thermal imaging data.
Journal of Thermal Biology, 2022, vol. 110, art. 103351.
https://doi.org/10.1016/j.jtherbio.2022.103351

9. Barinov A. N., Novosadova M. V. Autonomic neu-
ropathy in diabetes mellitus: Clinical manifestations,
diagnosis and treatment. Neurology, Neuropsychiatry,
Psychosomatics, 2011, no. 2, pp. 25–33 (in Russian).
https://doi.org/10.14412/2074-2711-2011-143

10. Kuptsova E. N., Botvineva L. A. Current ideas of patho-
genesis of diabetic neuropathy with patients suffering
from type 2 diabetes mellitus. Pathogenetic justification
of application of natural therapeutic factors at diabetes
mellitus. Kurortnaya meditsina [Spa Medicine], 2020,
no. 3, pp. 57–68 (in Russian). EDN: MECMYK

11. Singaram S., Ramakrishnan K., Selvam J., Senthil M.,
Narayanamurthy V. Sweat gland morphology and phys-
iology in diabetes, neuropathy and nephropathy: A re-
view. Archives of physiology and biochemistry, 2024,
vol. 130, iss. 4, pp. 437–451. https://doi.org/10.1080/
13813455.2022.2114499

12. Soliz P., Agurto C., Edwards A., Jarry Z., Simon J.,
Calder C., Burge M. Detection of diabetic peripheral
neuropathy using spatial-temporal analysis in infrared
videos. 2016 50th Asilomar Conference on Signals, Sys-
tems and Computers (ASILOMAR 2016). November 6–9,
2016. Pacific Grove, CA, USA. IEEE, 2016. Pp. 263–
267. https://doi.org/10.1109/ACSSC.2016.7869038

13. Estañol B., Corona M. V., Elías Y., Téllez-Zenteno J. F.,
Infante O., García-Ramos G. Sympathetic co-activation
of skin blood vessels and sweat glands. Clinical Au-
tonomic Research, 2004, vol. 14, iss. 2, pp. 107–112.
https://doi.org/10.1007/s10286-004-0170-6

14. Wohlfart S., Meiller R., Hammersen J., Park J., Menzel-
Severing J., Melichar V. O., Schneider H. Natural history
of X-linked hypohidrotic ectodermal dysplasia: A 5-year

472 Научный отдел

https://doi.org/10.18500/1817-3020-2021-21-3-222-232
https://doi.org/10.18500/1817-3020-2021-21-3-222-232
https://doi.org/10.18500/1817-3020-2020-20-2-103-115
https://doi.org/10.18500/1817-3020-2020-20-2-103-115
https://doi.org/10.1088/0967-3334/35/7/R91
https://doi.org/10.1088/0967-3334/35/7/R91
https://doi.org/10.1016/S0190-9622(89)70063-3
https://doi.org/10.1016/S0190-9622(89)70063-3
https://doi.org/10.1002/dmrr.3255
https://doi.org/10.1002/dmrr.3255
https://doi.org/10.1016/0263-2241(90)90055-B
https://doi.org/10.1016/0263-2241(90)90055-B
https://doi.org/10.1007/BF01013262
https://doi.org/10.1007/BF01013262
https://doi.org/10.1109/51.107165
https://doi.org/10.1109/51.107165
https://doi.org/10.3390/s17051042
https://doi.org/10.3390/s17051042
https://doi.org/10.1038/s41598-020-66397-9
https://doi.org/10.1038/s41598-020-66397-9
https://doi.org/10.1038/s41584-021-00685-0
https://doi.org/10.1201/9781003281764
https://doi.org/10.1201/9781003281764
https://doi.org/10.1016/j.phpro.2017.01.025
https://doi.org/10.1016/j.phpro.2017.01.025
https://doi.org/10.1080/17686733.2020.1846113
https://doi.org/10.1080/17686733.2020.1846113
https://doi.org/10.1088/0031-9155/50/23/R01
https://doi.org/10.1088/0031-9155/50/23/R01
https://doi.org/10.18287/JBPE22.08.040508
https://doi.org/10.18287/JBPE22.08.040508
https://doi.org/10.1016/j.ijpsycho.2014.06.011
https://doi.org/10.1016/j.jtherbio.2022.103351
https://doi.org/10.14412/2074-2711-2011-143
https://doi.org/10.1080/13813455.2022.2114499
https://doi.org/10.1080/13813455.2022.2114499
https://doi.org/10.1109/ACSSC.2016.7869038
https://doi.org/10.1007/s10286-004-0170-6


А. А. Сагайдачный и др. Термовизуализация микрогемодинамики и интегрированное картирование

follow-up study. Orphanet Journal of Rare Diseases,
2020, vol. 15, art. 7. https://doi.org/10.1186/s13023-019-
1288-x

15. Mayskov D. I., Fomin A. V., Volkov I. U., Zaletov I. S.,
Skripal A. V., Sagaidachnyi A. A. Statistical and spectral
properties of spatio-temporal skin temperature oscilla-
tions derived by sweat gland activity: Thermal imaging
exploration. Proceedings SPIE, 2022, vol. 12192,
art. 121920Y. https://doi.org/10.1117/12.2626927

16. Mayskov D. I., Sagaidachnyi A. A., Zaletov I. S.,
Fomin A. V., Skripal A. V. Integral mapping of the
sweat-gland activity using differential thermography
technique. Izvestiya of Saratov University. Physics,
2021, vol. 21, iss. 3, pp. 222–232. https://doi.org/10.
18500/1817-3020-2021-21-3-222-232

17. Sagaidachnyi A. A., Mayskov D. I., Zaletov I. S.,
Fomin A. V., Skripal A. V. Detection of the sin-
gle sweat glands activity via the macro thermography
techniques and its relation with skin temperature and pe-
ripheral hemodynamics. Izvestiya of Saratov University.
Physics, 2020, vol. 20, iss. 2, pp. 103–115. https://doi.
org/10.18500/1817-3020-2020-20-2-103-115

18. Allen J., Howell K. Microvascular imaging: Techniques
and opportunities for clinical physiological measure-
ments. Physiological Measurement, 2014, vol. 35, no. 7,
pp. R91 – R141. https://doi.org/10.1088/0967-3334/35/7/
R91

19. Sato K., Kang W. H., Saga K., Sato K. T. Biology of
sweat glands and their disorders. I. Normal sweat gland
function. Journal of the American Academy of Derma-
tology, 1989, vol. 20, iss. 4, pp. 537–563. https://doi.org/
10.1016/S0190-9622(89)70063-3

20. Malik R. A. Diabetic neuropathy: A focus on small fi-
bres. Diabetes/Metabolism Research and Reviews, 2020,
vol. 36, suppl. 1, art. e3255. https://doi.org/10.1002/
dmrr.3255

21. Taratorin A. M., Godik E. E., Guljaev Y. V. Functional
mapping of dynamic biomedical images. Measurement,
1990, vol. 8, iss. 3, pp. 137–140. https://doi.org/10.1016/
0263-2241(90)90055-B

22. Godik E. E., Guljaev Y. V., Markov A. G., Petrov A. V.,
Taratorin A. M. Infrared dynamical thermovision of the
biological objects. International Journal of Infrared and
Millimeter Waves, 1987, vol. 8, pp. 517–533. https://doi.
org/10.1007/BF01013262

23. Godik E. E., Gulyaev Y. V. Functional imaging of the
human body. IEEE Engineering in Medicine and Biol-
ogy Magazine, 1991, vol. 10, iss. 4, pp. 21–29. https://
doi.org/10.1109/51.107165

24. Cardone D., Merla A. New frontiers for applications of
thermal infrared imaging devices: Computational psy-
chopshysiology in the neurosciences. Sensors, 2017,
vol. 17, iss. 5, art. 1042. https://doi.org/10.3390/
s17051042

25. Ioannou S. Functional infrared thermal imaging: A
contemporary tool in soft tissue screening. Scientific Re-
ports, 2020, vol. 10, art. 9303. https://doi.org/10.1038/
s41598-020-66397-9

26. Sagaidachnyi A. A., Skripal A. V., Usanov D. A. Teplovi-
sionnaya biomeditsiskaya diagnostika [Thermal imaging
biomedical diagnostics]. Saratov, Izdatelstvo “Sara-
tovskii Istochnik”, 2019. 156 p. (in Russian).

Поступила в редакцию 26.08.2025; одобрена после рецензирования 05.10.2025;
принята к публикации 10.10.2025; опубликована 28.11.2025
The article was submitted 26.08.2025; approved after reviewing 05.10.2025;
accepted for publication 10.10.2025; published 28.11.2025

Биофизика и медицинская физика 473

https://doi.org/10.1186/s13023-019-1288-x
https://doi.org/10.1186/s13023-019-1288-x
https://doi.org/10.1117/12.2626927
https://doi.org/10.18500/1817-3020-2021-21-3-222-232
https://doi.org/10.18500/1817-3020-2021-21-3-222-232
https://doi.org/10.18500/1817-3020-2020-20-2-103-115
https://doi.org/10.18500/1817-3020-2020-20-2-103-115
https://doi.org/10.1088/0967-3334/35/7/R91
https://doi.org/10.1088/0967-3334/35/7/R91
https://doi.org/10.1016/S0190-9622(89)70063-3
https://doi.org/10.1016/S0190-9622(89)70063-3
https://doi.org/10.1002/dmrr.3255
https://doi.org/10.1002/dmrr.3255
https://doi.org/10.1016/0263-2241(90)90055-B
https://doi.org/10.1016/0263-2241(90)90055-B
https://doi.org/10.1007/BF01013262
https://doi.org/10.1007/BF01013262
https://doi.org/10.1109/51.107165
https://doi.org/10.1109/51.107165
https://doi.org/10.3390/s17051042
https://doi.org/10.3390/s17051042
https://doi.org/10.1038/s41598-020-66397-9
https://doi.org/10.1038/s41598-020-66397-9


Изв. Сарат. ун-та. Нов. сер. Сер.: Физика. 2025. Т. 25, вып. 4

Известия Саратовского университета. Новая серия. Серия: Физика. 2025. Т. 25, вып. 4. С. 474–484
Izvestiya of Saratov University. Physics, 2025, vol. 25, iss. 4, pp. 474–484
https://fizika.sgu.ru https://doi.org/10.18500/1817-3020-2025-25-4-474-484, EDN: WXKHKE

Научная статья
УДК 530.182

Оценка времени стационарности
сверхмедленных колебаний потенциалов головного
мозга по сигналам электроэнцефалограмм
Е.И.Боровкова1,2,Д.В.Васильева2, А.С.Караваев1✉,Ю.М.Ишбулатов1, В.И.Пономаренко1, Б.П.Безручко1,М.Д.Прохоров1

1Саратовский филиал Института радиотехники и электроники имени В. А. Котельникова РАН, Россия, 410019, г. Саратов, ул. Зеленая, д. 38
2Саратовский национальный исследовательский государственный университет имени Н. Г. Чернышевского, Россия, 410012, г. Саратов,
ул. Астраханская, д. 83

Боровкова Екатерина Игоревна, кандидат физико-математических наук, 1научный сотрудник, 2доцент кафедры динамического моделирова-
ния и биомедицинской инженерии, rubanei@mail.ru, https://orcid.org/0000-0002-9621-039X, AuthorID: 682183
Васильева Дарья Владимировна, студент 2-го курса магистратуры Института физики, darenka.wwww@gmail.com, https://orcid.org/0009-0006-
4784-187X
Караваев Анатолий Сергеевич, доктор физико-математических наук, старший научный сотрудник лаборатории моделирования в нелинейной
динамике, karavaevas@gmail.com, https://orcid.org/0000-0003-4678-3648, AuthorID: 128455
Ишбулатов Юрий Михайлович, кандидат физико-математических наук, научный сотрудник лаборатории моделирования в нелинейной ди-
намике, ishbulatov95@mail.ru, https://orcid.org/0000-0003-2871-5465, AuthorID: 829775
Пономаренко Владимир Иванович, доктор физико-математических наук, ведущий научный сотрудник лаборатории моделирования в нели-
нейной динамике, ponomarenkovi@gmail.com, https://orcid.org/0000-0002-1579-6465, AuthorID: 39986
Безручко Борис Петрович, доктор физико-математических наук, ведущий научный сотрудник лаборатории моделирования в нелинейной ди-
намике, bezruchkobp@gmail.com, https://orcid.org/0000-0002-6691-8653, AuthorID: 484
Прохоров Михаил Дмитриевич, доктор физико-математических наук, заведующий лабораторией моделирования в нелинейной динамике,
mdprokhorov@yandex.ru, https://orcid.org/0000-0003-4069-9410, AuthorID: 39985

Аннотация. Сверхмедленные колебания потенциалов головного мозга, имеющие частоту менее 0.5 Гц, отражают активность центров
вегетативной регуляции и являются маркерами психофизиологического состояния человека. Для таких колебаний характерна неста-
ционарная динамика, которая затрудняет их экспериментальное исследование. Нами предложен метод оценки характерного времени
стационарности сверхмедленных колебаний головногомозга, основанныйна анализе экспериментальных временных рядов электроэн-
цефалограмм.Метод включает этапы разбиения временного ряда на сегменты, построение аппроксимирующих полиномов для каждо-
го сегмента, расчет матрицы евклидовых расстояний между коэффициентами полиномов, кластеризацию сегментов для определения
участков квазистационарной динамики и анализ длительностей объединенных сегментов для получения статистических характеристик.
Предложенный метод может быть применен для оценки времени стационарности других ритмов электроэнцефалограмм, а также ча-
стотных составляющих последовательности RR-интервалов. С его помощью проведен анализ сигналов электроэнцефалограмм и RR-
интервалов 50 здоровых добровольцев, находящихся в состоянии покоя. Показано, что колебания в различных частотных диапазонах
исследуемых сигналов имеют разную длительность квазистационарного поведения. В диапазонах частот 0.05–0.15 Гц и 0.15–0.50 Гц,
отражающих активность симпатической и парасимпатической ветвей регуляции соответственно, время стационарности сверхмедлен-
ных колебаний в сигналах электроэнцефалограмм составило 30 и 36 с соответственно. Показано, что длительности квазистационарных
участков сверхмедленных колебаний в электроэнцефалограммах хорошо соответствуют длительностям участков квазистационарной
динамики последовательности RR-интервалов в частотных диапазонах, ассоциируемых с процессами симпатической и парасимпати-
ческой регуляции ритма сердца.
Ключевые слова: временные ряды, нестационарность, электроэнцефалограммы, RR-интервалы, вегетативная регуляция, сверхмед-
ленные колебания потенциалов головного мозга
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Estimation of the stationarity time of infra-slow oscillations of brain potentials using electroencephalogram signals
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Abstract. Background and Objectives: Infra-slow oscillations of brain potentials with a frequency of less than 0.5 Hz, reflect the activity of the
autonomic regulation centers and aremarkers of the psychophysiological state of a person. Such oscillations are characterized by non-stationary
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Введение

Анализ электроэнцефалограмм (ЭЭГ) нашел
широкое применение в медицине [1–3], нейробио-
логии [4, 5], психологии [6–9], биофизических [10,
11], физиологических [12, 13] и инженерных [14,
15] исследованиях. Традиционно ЭЭГ анализиру-
ют в нескольких полосах частот, которые ассо-
циируются с проявлением активности различных
физиологических процессов. Обычно наиболее
активно исследуются составляющие ЭЭГ c часто-
тами 4–100 Гц: тета-, альфа-, бета-, мю- и гамма-
ритмы. Более низкочастотный дельта-ритм (0.5–
4 Гц), связываемый в норме с процессами сна,
остается менее изученным. Отчасти это обуслов-
лено объективными техническими сложностями,
связанными с необходимостью регистрировать
при анализе дельта-ритма более длительные за-

писи ЭЭГ в связи с относительно длительным
характерным периодом этого ритма.

Долгое время считалось, что составляющие
ЭЭГ с частотами ниже дельта-диапазона не име-
ют физиологической интерпретации и имеют
стохастическую природу. Однако Аладжалова
в экспериментах на животных показала, что со-
ставляющие ЭЭГ с частотами менее 0.5 Гц
отражают активность центров вегетативной ре-
гуляции [16], что было подтверждено в более
поздних исследованиях [17, 18]. Для обозначения
таких низкочастотных составляющих Аладжало-
вой был предложен и позже закрепился в научном
сообществе термин «сверхмедленные колебания
потенциалов» (СМКП) головного мозга [16].

В наших исследованиях было показано, что
эти составляющие сигнала ЭЭГ представляют
значительный интерес для понимания биофизи-
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ческих механизмов регуляции органов и систем
организма [19] и являются маркерами, в частно-
сти, психофизиологического состояния человека
[20–24].

Существенной проблемой при анализе био-
сигналов является их нестационарность, характе-
ризуемая изменением свойств сигналов в связи
с изменением во времени параметров систем,
порождающих их [25–28]. Это явление суще-
ственно затрудняет обработку и интерпретацию
результатов анализа временных рядов таких сиг-
налов. Для учета и уменьшения влияния этого
явления на результаты исследования необходимо
оценивать характерное время стационарности –
время, на котором изменениями параметров си-
стемы, вызывающей сигналы, можно пренебречь.
Подобные исследования проводились, в частно-
сти, в работе [29], в которой был предложен
метод оценки времени стационарности сигналов
внутричерепных ЭЭГ пациентов, страдающих
эпилепсией. Однако, в силу специфики рассмат-
риваемых в указанной работе патологий, оценки
времени стационарности осуществлялись лишь
в полосе частот 1–70 Гц.

Информация об изменении свойств динами-
ки сигналов во времени, количестве и длитель-
ности квазистационарных сегментов в сигналах
ЭЭГ и сигналах системы кровообращения яв-
ляются важными аспектами анализа этих сиг-
налов. Так, оценка времени квазистационарного
поведения дает дополнительную информацию
о свойствах сигналов ЭЭГ и последовательно-
сти RR-интервалов, что может способствовать
более точной настройке методов их анализа
и интерпретации полученных результатов. При
математическом моделировании систем вегета-
тивной регуляции информация об их времени ста-
ционарности позволяет создавать более точные
модели, учитывающие, в частности, временные
задержки и переходные процессы. В эксперимен-
тальных исследованиях наличие оценок характер-
ной длительности квазистационарных сегментов
сигналов ЭЭГ и последовательности RR-интерва-
лов помогает выбрать длительность временных
окон, в которых анализируются сигналы. Это,
в свою очередь, может повысить точность анали-
за, зафиксировать важные изменения в динамике
исследуемых систем, упростить интерпретацию
результатов.

Целью данного исследования является ана-
лиз времени стационарности СМКП головного
мозга по ЭЭГ здоровых добровольцев в состоянии

покоя, а также его сопоставление со свойства-
ми колебаний, наблюдаемых в той же частотной
области в последовательности RR-интервалов
и интерпретируемых в литературе [16–18, 30, 31],
как проявление активности контуров вегетатив-
ной регуляции.

1. Методы анализа

1.1. Дизайн исследования
и экспериментальные данные

Мыпроанализировали записи ЭЭГ и электро-
кардиограмм (ЭКГ) 50 здоровых мужчин в воз-
расте 21±3 года (среднее значение± стандартное
отклонение), имеющих средний уровень физи-
ческой активности. Для каждого добровольца
проводился эксперимент длительностью 6 мин.
Во время эксперимента добровольцы находились
в состоянии покоя, сидели с открытыми глаза-
ми в комфортном кресле, при этом их просили
расслабиться. Дыхание добровольцев было про-
извольным. Регистрация сигналов проводилась
в утренние часы через 2 ч после еды.

В процессе эксперимента регистрировались
сигналы отведения F3 ЭЭГ по системе наложе-
ния электродов 8–3 и сигнал ЭКГ в I стандартном
отведении по Эйнтховену методом трехэлектрод-
ной регистрации. Все сигналы регистрировались
стандартным сертифицированным цифровым по-
лиграфическим устройством – электрокардиогра-
фом-анализатором Encefalan_EEGP-19/26 (Меди-
ком МТД, Таганрог, Россия) [32] с частотой дис-
кретизации 250 Гц. Полоса пропускания по всем
каналам составляла 0.016–70 Гц.

1.2. Предварительная обработка и анализ данных

Фильтрация. Из ЭКГ мы выделяли после-
довательность RR-интервалов. Затем последова-
тельность RR-интервалов была линейно интерпо-
лирована и перевыбрана до частоты дискретиза-
ции 250 Гц для получения эквидистантной после-
довательности, в соответствии с рекомендациями
[30, 31]. Сигнал эквидистантной последователь-
ности RR-интервалов анализировался нами в ча-
стотных диапазонах: LF (0.05–0.15 Гц), который
связывают с процессами симпатической регуля-
ции ритма сердца, и HF (0.15–0.50 Гц), который
ассоциируют с процессами парасимпатической
регуляции ритма сердца и респираторными вли-
яниями [33, 34].

Сигналы отведений ЭЭГ анализировались
в δ1 (0.05–0.15 Гц) и δ2 (0.15–0.50 Гц) ча-
стотных диапазонах, которые связывают преиму-
щественно с активностью центров автономной

476 Научный отдел



Е. И. Боровкова и др. Оценка времени стационарности сверхмедленных колебаний

регуляции [16–18]. Дополнительно анализ ЭЭГ
проводился в традиционно используемых диапа-
зонах: δ (0.5–4.0 Гц), θ (4.0–8.0 Гц),α (8.0–13.0 Гц).
Частотные составляющие в исследуемых диа-
пазонах выделялись прямоугольным полосовым
фильтром. В табл. 1 представлены исследуемые
диапазоны частот, их границы и длительности ха-
рактерных периодов в секундах.

Расчет матрицы расстояний. Для анализа
времени стационарности исследуемых колеба-
ний в сигналах ЭЭГ и последовательности RR-
интервалов, а также для оценки количества и дли-
тельности квазистационарных сегментов нами
предложен следующий метод. Наблюдаемый вре-
менной ряд X = {xn}N−1

n=0 переменной x(t), где n –
номер точки ряда, а N – длина временного ряда,
разбивался на M неперекрывающихся сегментов
Xm = {xn}mT+T−1

n=mT длиной T ; m – номер сегмента,
который изменялся от 0 до M =

[
N
/

T
]
(квадрат-

ные скобки обозначают округление в меньшую
сторону до ближайшего целого числа). Значе-
ние T было выбрано равным трем характерным
периодам колебаний, указанным в табл. 1 для ана-
лизируемых диапазонов частот.

На каждом сегменте Xm фрагмент времен-
ного ряда переменной x(t) аппроксимировался

полиномом 5-й степени: fm(t) =
5
∑

p=0
apmt p, где

apm – коэффициенты полинома, которые находи-
лись с помощью метода наименьших квадратов.
Для каждой пары сегментов Xm с номерами
m = i и m = j вычислялось евклидово расстоя-

ние di j =
5
∑

p=0
(api −ap j)

2 между коэффициентами

аппроксимирующих полиномов fi(t) и f j(t). Ве-
личина di j служит количественной мерой отли-
чия исследуемых колебаний на двух сегментах
временного ряда. Чем сильнее различаются коэф-
фициенты двух полиномов, тем выше значение
di j. Рассчитанные между всеми парами сегментов
временного ряда значения di j формируют матри-
цу расстояний.

Кластеризация квазистационарных сег-
ментов. Границы квазистационарных сегментов
временного ряда определялись через поэтапное
объединение в кластеры соседних по времени
сегментов. Сначала мы задавали число кластеров
k, равное количеству сегментов M, то есть перво-
начально каждый кластер соответствовал одному
набору коэффициентов полинома fm(t). Затем
число кластеров последовательно уменьшалось
на единицу за счет объединения двух соседних
сегментов, имеющих минимальное значение di j,

где j = i− 1 или j = i+ 1. В предельном случае
все сегменты оказываются объединены в один
кластер.

Для определения оптимального числа класте-
ров k* использовался метод силуэта [35]. На каж-
дой итерации объединения сегментов временного
ряда (то есть для разных k) мы рассчитывали
среднее расстояние b между сегментом Xm и все-
ми остальными сегментами, входящими в тот же
кластер, что и Xm, а также среднее расстояние
c между сегментом Xm и сегментами ближайше-
го соседнего кластера. После этого вычислялись
коэффициент силуэта Sm = (c−b)

/
max(b,c) для

сегмента Xm и средний для всех сегментов коэф-
фициент силуэта S̄. Оптимальное число кластеров
соответствует k = k∗, при котором наблюдается
максимум зависимости S̄(k)

Сегменты, оказавшиеся в одном класте-
ре, считаются далее одним квазистационарным
участком временного ряда, то есть коэффициенты
полиномов, аппроксимирующих временной ряд
на этих сегментах, наиболее близки друг другу
в смысле используемого метода кластеризации.
Расчет матриц расстояний di j между сегментами
и процедура кластеризации проводились для всех
рассматриваемых диапазонов частот сигналов
ЭЭГ и RR-интервалов. Для каждого частотно-
го диапазона проводился статистический анализ
длительностей τ полученных квазистационарных
участков.

Модель для тестирования метода. Для
проверки работоспособности метода мы прове-
ли численный эксперимент на синтетическом
сигнале. Для генерации δ2-компоненты ЭЭГ с соб-
ственной частотой 0.25 Гц использован генератор
Ван дер Поля со стохастическим воздействием.
Модель описывается следующей системой урав-
нений:

ẍ(t)−µ(t)(1− x2(t))ẋ(t)+ω2
0x(t)+Dξξ(t) = 0,

(1)
y(t) = A(t)x(t)+Dζζ(t). (2)

Здесь x(t) – динамическая переменная, описы-
вающая автоколебательные составляющие в δ2-
диапазоне; y(t) – сигнал, моделирующий состав-
ляющие ЭЭГ в δ2-диапазоне; µ(t) – управляющий
параметр, значение которого перестраивалось
для моделирования нестационарности; ω0 = 2π f
где f – собственная частота колебаний, рав-
ная 0.25 Гц; ξ(t) – динамический розовый шум
(1/ f ); Dξ = 0.5 – дисперсия динамического шума;
A(t) – параметр нормировки для учета модуляции
амплитуды экспериментального сигнала физио-
логическими процессами; ζ(t) – измерительный
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Границы исследуемых диапазонов частот сигналов ЭЭГ и RR-интервалов и соответствующие им длительности
характерных периодов колебаний

Boundaries of the studied frequency ranges of EEG signals and RR intervals and the corresponding durations
of characteristic oscillation periods

Сигнал/Signal Диапазон/ Range Границы, Гц/Boundaries,
Hz

Характерный период,
с/Characteristic period, s

ЭЭГ/EEG

δ1 0.05–0.15 10
δ2 0.15–0.50 4
δ 0.5–4.0 0.5
θ 4.0–8.0 0.2
α 8.0–13.0 0.1

RR
LF 0.05–0.15 10
HF 0.15–0.50 4

белый гауссовский шум с нулевым средним; Dζ =
= 0.15A(t) – дисперсия измерительного шума.

Численное интегрирование проводилось ме-
тодом Эйлера с шагом 0.004 с. В ходе численного
интегрирования отбрасывался переходной про-
цесс длительностью 30 с. Далее генерировался
нестационарный временной ряд длительностью
1200 с. Для моделирования эффекта нестацио-
нарности параметры µ(t) и A(t) скачкообразно
изменялись каждые 120 с (30 характерных перио-
дов) между двумя наборами параметров: µ= 0.05,
A = 1.1 и µ = 0.15, A = 1.0.

2. Полученные результаты

2.1. Результаты тестирования
метода на модели

Предложенный метод был применен к сигна-
лу модели, описываемой уравнениями (1) и (2).
Расчет матрицы расстояний и последующая кла-
стеризация позволили идентифицировать все ква-
зистационарные участки. Длительность диагно-
стированных участков квазистационарности со-
ставила 114 (96;144) с (медиана (первый квартиль;
третий квартиль)), что хорошо соответствует
априори заданному времени стационарности, рав-
ному 120 с. Тем самым, был сделан вывод
о работоспособности предложенного подхода.

2.2. Результаты анализа
экспериментальных данных

На рис. 1, а приведен 6-минутный времен-
ной ряд колебаний в частотном диапазоне δ2
сигнала ЭЭГ для добровольца #1. Временной
ряд разделен на 30 сегментов длительностью
по 12 с. Границы сегментов показаны верти-
кальными пунктирными линиями. На рис. 1, б
представлена в графическом виде матрица рассто-
яний di j между коэффициентами полиномов fi(t)

и f j(t), аппроксимирующих временной ряд на сег-
ментах Xi и X j. Черный цвет соответствует малым
значениям di j, а белый цвет – большим значени-
ям di j.

Из рис. 1, б видно, что некоторые сосед-
ние по времени сегменты временного ряда имеют
близкие значения di j, образуя участки квазиста-
ционарной динамики. Такие участки чередуются
с участками, на которых значения di j существенно
отличаются, что говорит о наличии нестационар-
ной динамики исследуемых колебаний.

Рис. 2 иллюстрирует метод определения оп-
тимального числа кластеров для описания квази-
стационарной динамики колебаний, показанных
на рис. 1, а. На рис. 2, а построена зависимость
S̄(k), которая имеет максимум при k = k∗ = 10
(показан стрелкой). На рис. 2, б представлена мат-
рица расстояний di j, иллюстрирующая результат
кластеризации. Сегменты временного ряда, име-
ющие близкие значения коэффициентов аппрок-
симирующих полиномов, объединены в кластеры.
Границы квазистационарных участков показаны
на рис. 2, в вертикальными пунктирными ли-
ниями. Длительность самого продолжительного
участка квазистационарной динамики на рис. 2, в
составляет 144 с.

Результаты анализа статистики длительно-
стей участков квазистационарной динамики ис-
следуемых колебаний представлены на рис. 3, а
в секундах, а на рис. 3, б – в характерных
периодах колебаний для соответствующего ча-
стотного диапазона. Наибольшую абсолютную
длительность квазистационарных участков в сиг-
налах ЭЭГ, как ожидалось, демонстрируют ко-
лебания в самых низкочастотных диапазонах δ1
и δ2, рис. 3, а. Однако в единицах характерно-
го периода колебаний наибольшую длительность
квазистационарной динамики демонстрируют ко-
лебаний в δ-диапазоне ЭЭГ (см. рис. 3, б). Отме-
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Рис. 1. Временной ряд δ2-ритма сигнала ЭЭГ (а); матрица расстояний di j между сегментами временного ряда (б)
Fig. 1.Time series of the δ2-rhythm of the EEG signal (a), matrix of distances di j between the segments of the time series (b)

Рис. 2. Зависимость среднего коэффициента силуэта S̄ от числа кластеров k (а); матрица расстояний di j , на которой сег-
менты с квазистационарной динамикой объединенны в кластеры (б); временной ряд δ2-ритма сигнала ЭЭГ, на котором

границы квазистационарных участков показаны вертикальными пунктирными линиями (в)
Fig. 2. Dependence of the average silhouette coefficient S̄ on the number of clusters k (а), distance matrix di j , in which segments
with quasi-stationary dynamics are combined into clusters (b), time series of the δ2-rhythm of the EEG signal, in which the

boundaries of quasi-stationary sections are shown by vertical dotted lines (c)

тим, что колебания в δ1-диапазоне сигнала ЭЭГ
и колебания в LF-диапазоне последовательно-
сти RR-интервалов имеют практически одинако-
вое время стационарности. Аналогично близкие
значения длительности квазистационарной дина-
мики демонстрируют колебания в δ2-диапазоне
сигнала ЭЭГ и колебания в HF-диапазоне после-
довательности RR-интервалов.

3. Обсуждение результатов

В ходе нашего исследования были проведены
оценки длительности квазистационарных участ-
ков в сигналах ЭЭГ и RR-интервалов. Для СМКП
головного мозга и последовательности RR-ин-
тервалов такие исследования проведены впервые.
Результаты оценки времени стационарности коле-

баний в более высокочастотных диапазонах ЭЭГ
соответствуют по порядку величины результатам
других работ [29, 36]. Показано, что характер-
ные длительности квазистационарных участков
в сигнале ЭЭГ отличаются для разных ритмов
(см. рис. 3), что подтверждает существующие
представления о различиях в физиологических
механизмах, отвечающих за формирование коле-
баний в этих частотных диапазонах. При этом
характерные времена стационарности СМКП го-
ловного мозга и соответствующих им частотных
составляющих RR-интервалов оказываются близ-
ки друг к другу, что является аргументом в пользу
проявления близких биофизических механизмов
в различных сигналах (ЭЭГ и RR-интервалах)
и косвенно служит подтверждением выводов,
сделанных в работах [16–19]. Полученные резуль-
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а/а б/b

Рис. 3. Длительность участков квазистационарной динамики δ1, δ2, δ, θ и α-ритмов сигналов ЭЭГ и LF- и HF-состав-
ляющих последовательности RR-интервалов, выраженная в секундах (а) и в характерных периодах колебаний (c.p.)
в соответствующем частотном диапазоне (б). Границы прямоугольников соответствуют первому и третьему квартилю
распределений, а горизонтальная линия внутри прямоугольников – медиане их распределений. Вертикальными линия-

ми отмечены минимальное и максимальное по выборке значения
Fig. 3. Duration of sections of quasi-stationary dynamics of δ1, δ2, δ, θ, and α-rhythms of EEG signals and LF and HF
components of the sequence of RR-interval, expressed in seconds (а) and in characteristic periods of oscillations (c.p.) in the
corresponding frequency range (b). The boundaries of the rectangles correspond to the first and third quartiles of the distributions,
and the horizontal line inside the rectangles corresponds to themedian of their distributions. The vertical lines mark theminimum

and maximum values for the sample

таты вносят вклад в фундаментальные теоретиче-
ские представления о биофизических закономер-
ностях, лежащих в основе формирования СМКП
головного мозга и их связи с составляющими по-
следовательности RR-интервалов.

Найденные оценки абсолютных значений
длительности квазистационарных участков в ис-
следуемых сигналах относятся к прикладным ре-
зультатам данной работы. Наличие таких данных,
на наш взгляд, позволит настраивать некоторые
параметры методов анализа рассматриваемых
сигналов из априорных соображений, в частно-
сти, выбирать длительность окон для анализа
во временной области. Это может повысить точ-
ность различных методов анализа и упростит
интерпретацию результатов.

Данное исследование оставляет открытым
вопрос о потенциальной возможности измене-
ния характерных времен стационарности как при
развитии некоторых патологий, так и при измене-
нии психофизиологического состояния человека
(например, при выполнении умственных зада-
ний или физической нагрузке). Этот важный
вопрос требует проведения отдельных исследо-
ваний, которые планируются нами в перспективе
в развитие данной работы.

К техническому ограничению использова-
ния метода можно также отнести зависимость
результатов анализа от начальных фаз сегмен-
тов временного ряда. При анализе непериоди-
ческих сигналов на интервалах одной и той же
длительности укладывается неравное количество
периодов колебаний. Это приводит к смеще-
нию начальных фаз сегментов друг относительно
друга, что в свою очередь оказывает влияние
на значения коэффициентов аппроксимирующих
полиномов. Выбор целого числа характерных
периодов колебаний в качестве длительности
сегмента уменьшает влияние этого эффекта на ре-
зультаты анализа, хотя и не компенсирует его
полностью. Поэтому в общем случае, эффект
влияния расстройки начальных фаз сегментов
на квазистационарных участках может снижать
чувствительность анализа. Решением может яв-
ляться использование в качестве базиса тригоно-
метрических полиномов (вместо степенных), для
которых возможна компенсация начальной фазы.
Этот нюанс является предметом отдельного ис-
следования в будущем.

Заключение
В работе предложен метод оценки харак-

терного времени стационарности колебаний раз-
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личных частотных составляющих сигналов ЭЭГ
и последовательности RR-интервалов, основан-
ный на анализе временных рядов. Метод включа-
ет этапы разбиения временного ряда на сегмен-
ты, построение аппроксимирующих полиномов
для каждого сегмента, расчет матрицы евклидо-
вых расстояний между коэффициентами полино-
мов, кластеризацию сегментов для определения
участков квазистационарной динамики и анализ
длительностей объединенных сегментов для по-
лучения статистических характеристик.

Значительной новизной исследования явля-
ется оценка характерных времен квазистационар-
ной динамики сверхмедленных колебаний потен-
циала головного мозга с частотой ниже 0.5 Гц
и соответствующих частотных составляющих по-
следовательности RR-интервалов.

В ходе анализа временных реализаций сиг-
налов ЭЭГ и последовательности RR-интервалов
50 здоровых добровольцев выявлено, что длитель-
ности квазистационарных участков варьируются
в зависимости от частоты исследуемых колеба-
ний. Наибольшие абсолютные значения времени
стационарности (медиана, первый квартиль, тре-
тий квартиль) получены для сверхмедленных ко-
лебаний в сигналах ЭЭГ с частотами 0.05–0.15 Гц
и 0.15–0.50 Гц: 45, 30, 60 с и 36, 24, 48 с соот-
ветственно. Более высокочастотные колебания в
сигналах ЭЭГ показали значительно и. меньшие
абсолютные времена стационарности: 9; 4.5; 18 с;
1.8; 1.2; 3.0 с и 0.9; 0.6; 1.5 с для диапазонов δ, θ иα
соответственно. Обнаружено, что длительности
квазистационарных участков сверхмедленных ко-
лебаний в ЭЭГ хорошо соответствуют длитель-
ностям участков квазистационарной динамики
последовательности RR-интервалов в частотных
диапазонах, ассоциируемых с процессами симпа-
тической и парасимпатической регуляции ритма
сердца.
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Аннотация. Перфорированный графен является одним из наиболее обсуждаемых предста-
вителей пористых 2D наноматериалов с позиции их многообещающих свойств и перспектив
применения в наноэлектронике и наносенсорике. В рамках данной работы рассматриваются
плёнки перфорированного графена с почти круглыми отверстиями диаметром 1.2 нм, функ-
ционализированного карбоксильными (СООН) группами. Цель работы заключалась в оценке
хеморезистивного отклика подобных плёнок на молекулы газа NO2, являющегося одним
из загрязняющих воздух веществ. Для проведения исследования применялся квантовый
метод функционала плотности в приближении сильной связи с самосогласованным вычис-
лением заряда. Расчеты хеморезистивного отклика проводились в присутствиимолекул воды
наповерхностиплёнкифункционализированногоперфорированного графена (ФПГ) при тем-
пературе 300 К. Установлено, что величина отклика плёнки составляет 87–93% в зависимости
от числа адсорбируемых на поверхности перфорированного графена молекул NO2 (от 1 до 6).
Высокая хеморезистивная чувствительность исследуемых плёнок объясняется резким сни-
жением их сопротивления (на порядок) при посадке молекул NO2. Наблюдаемое снижение
сопротивления объясняется с позиции изменении электронного строения плёнки и законо-
мерностей квантового транспорта электроноввней.Полученныерезультаты свидетельствуют
о многообещающих перспективах применения плёнок функционализированного перфори-
рованного графена в газовой сенсорике для обнаружения загрязняющих веществ в воздухе.
Ключевые слова: хеморезистивный отклик, кислород-содержающие группы, уровень Фер-
ми, метод функционала плотности в приближении сильной связи
Благодарности:Исследование выполнено при финансовой поддержке Российского научно-
го фонда (проект № 23-72-01122, https://rscf.ru/project/23-72-01122/).
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Введение

В настоящее время интенсивно развиваю-
щимся направлением материаловедения являет-
ся изучение пористых 2D наноматериалов [1].
Одним из наиболее перспективных представи-
телей этого класса материалов является пер-
форированный графен (ПГ), имеющий струк-
туру с массивом отверстий различных форм
и размеров [2]. Ключевыми геометрическими
параметрами, характеризующими структурные
особенности ПГ, являются периодичность (L),
определяемая как расстояние между центрами
двух соседних отверстий, и ширина шейки (W),
определяемая как наименьшее расстояние меж-
ду краями двух соседних отверстий [3, 4]. Бла-
годаря возможностям современных технологий
синтеза, таких как нанолитография, фотоката-
литическая резка, прямое облучение электрон-
ным/ионным пучком и другим, можно получать
структуры ПГ с геометрическими параметрами

L и W, варьируемыми в широких пределах [5].
Наличие электронной структуры с настраивае-
мойшириной запрещенной зоны, высокая удель-
ная площадь поверхности с многочисленными
реакционными и адсорбционными центрами,
а также превосходныефотокаталитические свой-
ства [6, 7] предопределили повышенный интерес
исследователей и разработчиков к ПГ [8, 9].
Одним из возможных применений ПГ в элек-
тронике является его использование в качестве
проводящего канала при создании полевых тран-
зисторов [3, 10, 11]. В работе [3] представлен
прототип полевого транзистора на основе струк-
тур ПГ, изготовленных с помощью технологии
литографии блок-сополимеров. Опытным путем
было доказано, что, варьируя ширину шейки
ПГ, можно управлять отношением токов вклю-
чения и выключения Ion/Io f f транзисторного
устройства. Другой прототип полевого тран-
зистора на основе нанолент ПГ с шириной
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менее 10 нм, изготовленных с использованием
наноимпринтной литографии, был предложен
в работе [11]. В результате испытаний было
обнаружено, что повысить показатель Ion/Io f f

можно за счет уменьшения ширины наноленты
ПГ. Высокая скорость протекания поперечной
диффузии ионов в структурах ПГ позволяет
успешно использовать их в качестве электро-
дов в системах накопления и хранения энергии
с улучшенной производительностью [12, 13].
Путем легирования ПГ различными химически-
ми элементами, в частности, азотом, фосфором
и серой [14–16], можно повысить удельную ем-
кость электрода на основе ПГ.

Еще одниммногообещающимприменением
ПГ является наносенсорика. Высокая чувстви-
тельность электронно-энергетических и элек-
тропроводных характеристик ПГ к различного
рода примесям открывает широкие возможно-
сти в области создания сенсорных устройств
на его основе. В частности, на основе ПГ, функ-
ционализированного одноцепочечной ДНК, раз-
работаны сенсорные устройства с быстрым
откликом и восстановлением для обнаружения
различных типов паров, в том числе кар-
боновых кислот, альдегидов, органофосфатов
и взрывчатых веществ [17]. Функционализиро-
ванный азотом ПГ успешно проявил себя в роли
чувствительного элемента высокоэффективного
электрохимического датчика для определения
фосфорорганических пестицидов, в том числе
метилпаратиона [18]. В настоящее время прово-
дятся прогностические исследования методами
ab initio, направленные на выявление законо-
мерностей влияния различных газовых молекул
на электронно-энергетические и сенсорные ха-
рактеристики ПГ [19, 20]. В то же время, в этих
работах моделирование процесса адсорбции мо-
лекул газа проводится на чистой поверхности
ПГ. Однако, согласно известным эксперимен-
тальным данным, одним из конечных продуктов
синтезаПГ являются кислородсодержащие груп-
пы, как и в случае обычного графена [21–23].
Эти группы должны оказывать влияния на элек-
тронное строение и электронно-энергетические
параметры ПГ в силу высокой электроотрица-
тельности кислорода.

Целью данной работы является оценка
хеморезистивного отклика ПГ, функционализи-
рованного карбоксильными (СOOH) группами,
на молекулы NO2 с позиции оценки перспектив
использования данного углеродного наномате-
риала в качестве чувствительного элемента газо-

вых сенсоров. Объектом исследования являются
тонкие плёнки ПГ с отверстиями почти круглой
формы диаметром 1.2 нм.

1. Методы и подходы
В процессе исследования использовался ме-

тод функционала плотности в приближении
сильной связи с самосогласованным вычисле-
нием зарядов (SCC-DFTB) [24], реализован-
ный в программном пакете открытого доступа
DFTB+ [25, 26]. Выбор метода SCC-DFTB
обусловлен многоатомностью суперъячеек рас-
считываемых наноструктур, которые содержат
сотни атомов. При оптимизации атомной струк-
туры суперъячеек проводилось разбиение об-
ратного пространства по схеме Монкхорста –
Пака [27] с использованием сетки k-точек раз-
мером 4×4×1. Оптимизация проводилась до тех
пор, пока значения межатомных сил не ста-
новились менее 10−4 H/a0. Для описания ван-
дер-ваальсового взаимодействия между СООН-
группами, располагающими по краям отверстия
ПГ, применялась схема коррекции дисперсии
Леннарда–Джонса [28]. В рамках этой схемы
дисперсия учитывается посредством потенциала
Леннарда–Джонса между каждой парой атомов,
а параметры потенциала взяты из модели Уни-
версального силового поля (UFF).

Электропроводность исследуемых нано-
структур рассчитывалась в рамках формализма
Ландауэра–Буттикера [29] согласно формуле

G = 2e2/h
∫ ∞

−∞
T (E)FT (E −EF)dE, (1)

где T (E) – усреднённая функция пропускания
электронов, EF – уровень Ферми электродов,
e2/h – квант проводимости, FT – функция
теплового уширения энергетических уровней,
определяемая как

FT =
1

4kBT
sech2

(
E −EF

2kBT

)
. (2)

Коэффициент 2 перед интегралом учитывает
спин. Функция пропускания электронов T (E,k)
определяется выражением вида

T (E,k) = Tr
(
ΓS(E,k)GA

C(E,k)ΓD(E,k)GR
C(E,k)

)
,

(3)
где GA

C(E,k) и GR
C(E,k) – опережающая и за-

паздывающая матрицы Грина, описывающие
взаимодействие моделируемой системы с элек-
тродами; ΓS(E,k) и ΓD(E,k) – матрицы расшире-
ние электронных состояний электродов истока
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и стока. Расчёты электропроводных характери-
стик исследуемых плёнок выполнялись в базисе
s- и p-электронных орбиталей при температуре
300 К.

Хеморезистивный отклик S рассчитывался
как относительное изменение электрического со-
противления

S = (R −R0)/R0 ·100%, (4)

где R – сопротивление пленки ПГ при наличии
молекул аналитов на ее поверхности, R0 – со-
противление пленки ПГ без молекул аналитов
на поверхности.

2. Атомистическая модель объекта исследования

Исходная суперъячейка плёнки ПГ из
186 атомов углерода представлена на рис. 1, а.
Она имеет размеры 2.46 нм × 2.55 нм (по осям
X и Y ). Расширенный фрагмент плёнки ПГ, со-
стоящий из четырех суперъячеек, изображен
на рис. 1, б Ширина шейки в направлении
«zigzag» (вдоль оси X) гексагональной решет-
ки составляет Wx = 0.74 нм, в направлении
«armchair» (вдоль осиY ) –WY = 0.99 нм. Диаметр
отверстий почти круглой формы составля-
ет ~1.2 нм. Все указанные геометрические
параметры полностью отвечают известным экс-
периментальным данным по синтезу ПГ [30, 31].

Выбор отверстий почти круглой формы объ-
ясняется тем, что она является энергетически
более выгодной по сравнению с прямоугольны-
ми и треугольными отверстиями [32].

Кислород-содержащие СООН-группы кова-
лентно присоединялись к атомам ПГ, располо-
женным по краям отверстия, поскольку в этой
области присутствуют ненасыщенные углерод-
ные связи, обладающие высокой реакционной
способностью. Моделирование процесса поша-
говой ковалентной функционализации ПГ про-
водилось с помощью оригинальной методики,
подробно описанной в наших предыдущих ра-
ботах [33, 34]. Согласно этой методике, COOH-
группа должна присоединяться к атому углерода
с наибольшей величиной избыточного отрица-
тельного заряда, выбранному на основе рассчи-
танного по Малликену распределения парци-
ального заряда по всем атомам суперъячейки.
После добавления каждой новой COOH-группы
это распределение пересчитывалось. Важным
моментом при проведении пошаговой функцио-
нализации является обеспечение условия энерге-
тически выгодного присоединения СООН-групп.
Выполнение данного условия фиксировалось
по величине энергии связи Eb, определяемой
как разность полных энергий рассматриваемой
системы и всех ее составных частей. Резуль-

а/а б/b

Рис. 1. Атомная структура перфорированного графена с почти круглыми отверстиями диаметром 1.2 нм: а – исходная
суперъячейка; б – расширенный фрагмент, состоящий из четырех суперъячеек (цвет онлайн)

Fig. 1. Atomic structure of perforated graphene with almost round holes with a diameter of 1.2 nm: supercell (a), extended
fragment of the four supercells (b) (color online)
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таты расчетов показали, что на разных этапах
функционализации Eb принимает отрицатель-
ные значения в диапазоне от –0.083 эВ/атом
до –0.023 эВ/атом. Следовательно, процесс кова-
лентного присоединения СOОH-групп является
энергетически выгодным для ПГ. На рис. 2 по-
казана равновесная конфигурация суперъячейки
ПГ с девятью присоединенными СООН-груп-
пами (полное насыщение атомов по краям
отверстия).

Как видно из рис. 2, ближайшие соседи
атомов ПГ, к которым присоединялись СООН-
группы, насыщены атомами водорода. Это было
сделано, для того чтобы избежать образования
ненужных ковалентных связей между СООН-
группами и ближайшими соседними углерод-
ными атомами. Также следует отметить, что
присоединение СООН-групп привело к заметно-
му искривлению атомной сетки ПГ. В результате
атомы углерода, к которым присоединялись СО-

ОН-группы, располагаются уже не в базальной
плоскости, а либо над ней, либо под ней.

3. Определение хеморезистивного отлика
функционализированного перфорированного
графена

Для определения хеморезистивного отклика
исследуемых плёнок ПГ в условиях, соответ-
ствующих особенностям проведения реального
эксперимента, моделирование адсорбции ана-
литов на поверхности ПГ должно проводиться
с учетом наличии молекул воды (H2O), всегда
присутствующих в воздухе и влияющих на рабо-
ту сенсора. В связи с этим было проведено мо-
делирование взаимодействияФПГ смолекулами
H2O. Посадка молекул H2O осуществлялась
по одной. При этом с добавлением каждой но-
вой молекулы H2O проводилась реоптимизация
суперъячейки ФПГ, которая включала оптими-
зацию координат молекул H2O и их положение
относительно поверхности ПГ. По результатам

Рис. 2. Супер-ячейка перфорированного графена, функционализированного девятью СООН-группами (вид сбоку и вид
сверху) (цвет онлайн)

Fig. 2. Supercell of perforated graphene functionalized with nine СООН groups (side view and top view) (color online)
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проведенных расчетов было установлено, что
в первую очередь молекулы Н2О присоединя-
лись к СООН-группам и уже потом постепенно
заполняли свободную поверхность ПГ вокруг
отверстия, а также закрывали и само отвер-
стие. На рис. 3, а показана суперъячейка ФПГ
с 18 молекулами Н2О. Данная концентрация
молекул Н2О соответствует известным экспери-
ментальным данным [35]. Результаты расчета
энергии связи показали, что добавление такого
количества молекулН2Оявляется энергетически
выгодным (Eb =−0.003 эВ/атом). Распределение
парциального заряда по Малликену (рис. 3, б)
показало, что молекулы H2O отдают часть сво-
его заряда (0.17|e|) поверхности ПГ, что делает
её носителем избыточного электронного заряда.

Далее осуществлялось моделирование ад-
сорбции аналитов на поверхности ФПГ в при-
сутствии молекул H2O. В качестве аналитов
были выбраны молекулы диоксида азота NO2,
являющиеся одним из основных газов, вызы-
вающих загрязнение воздуха. Посадка молекул
NO2 производилась по одной с выполнением
реоптимизации суперъячейки ФПГ для поиска
наиболее энергетически выгодного расположе-
ния аналитов. Критерием выгодного по энер-
гии расположения молекул NO2 являлось, как
и в случае молекул H2O, значение энергии свя-
зи Eb. В рамках выполненных численных экспе-
риментов был рассмотрен процесс поочередной
посадки 6 молекул NO2. Величина Eb в ходе
последовательного добавления молекул NO2 ме-
нялась в диапазоне от –0.012 до –0.001 эВ/атом.

На рис. 4, а показана суперъячейка ФПГ с 18 мо-
лекулами H2O и 6 молекулами NO2. Видно, что
все аналиты находятся в окружении молекул
H2O, заполняя пустоты между ними. Взаимодей-
ствие между системой «ФПГ+18H2O» и анали-
тами сопровождалось трансфером заряда между
ними, динамику которого можно проследить
по рассчитанным распределениям парциального
заряда, представленным на рис. 4, б–ж. Можно
отметить, что при добавлении каждой молекулы
NO2 система «ФПГ+18H2O» отдает часть своего
заряда аналитам. Суммарная величина передан-
ного парциального заряда составила 0.35|e| для
случая 6 молекул NO2.

В таблице представлены результаты расче-
та хеморезистивного отклика S системы «ФПГ +
18 H2O» после добавления каждой из шести
молекул NO2. Наряду со значениями отклика
S таблица также содержит значения сопротив-
лений системы «ФПГ + 18 H2O» до и после
адсорбции молекул NO2. Из данных таблицы
следует, что система «ФПГ + 18 H2O» харак-
теризуется высокой чувствительностью к рас-
сматриваемым аналитам. Величина S составляет
87.1% уже после добавления одной молеку-
лы NO2. Увеличение числа аналитов не сильно
сказывается на величине отклика S, который
изменяется в узком диапазоне 88–93%, что объ-
ясняется близкими значениями сопротивлений
системы «ФПГ + 18 H2O» с разным числом
адсорбируемых аналитов. Как следует из табли-
цы, высокая хеморезистивная чувствительность
системы «ФПГ + 18 H2O» к молекулам NO2 объ-

а/а б/b

Рис. 3. Функционализированный СООН-группами перфорированный графен с 18 молекулами H2O: суперъячейка (вид
сверху и вид сбоку) (а); распределение парциального заряда по Малликену по атомам суперъячейки (б) (цвет онлайн)
Fig. 3. Perforated graphene functionalized with COOH groups with 18 H2O molecules: super-cell (top view and side view) (a),

distribution of partial charge according to Mulliken by atoms of the super-cell (b) (color online)
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а/а

б/b в/c г/d

д/e е/f ж/g

Рис. 4. Функционализированный СООН-группами перфорированный графен при наличии 18 молекул H2O и аналитов:
а – суперъячейка с 6 молекулами NO2 (вид сверху и вид сбоку); б–ж – карты распределений парциальных зарядов
поМалликену для атомов суперъячейки в ходе последовательного добавления молекулNO2 от 1 до 6.Шкала показывает

величину парциального заряда (цвет онлайн)
Fig. 4. COOH-functionalized perforated graphene in the presence of 18 H2O molecules and analytes: supercell with 6 NO2
molecules (top view and side view) (a), maps of Mulliken partial charge distributions for supercell atoms during sequential

addition of NO2 molecules from 1 to 6. The scale shows the magnitude of the partial charge (b–g) (color online)
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Электрофизические характеристики системы «Функционализированный перфорированный графен
c 18 молекулами H2O» при последовательном добавлении 6 молекул NO2

Electrophysical characteristics of the system “Functionalized perforated graphene by 18 H2O molecules”
with the sequential addition of 6 NO2 molecules

Структура / Structure Электрическое
сопротивление, кОм /

Electrical resistance, kOhm

Хеморезистивный отклик
S, % /

Chemoresistive response S,
%

Уровень Ферми EF , эВ /
Fermi Level EF , eV

ПГ+COOH+18H2O 198.6 – –4.75
ПГ+COOH+18H2O+1NO2 24.2 87.8 –5.16
ПГ+COOH+18H2O+2NO2 13.3 93.2 –5.01
ПГ+COOH+18H2O+3NO2 21.5 89.1 –5.16
ПГ+COOH+18H2O+4NO2 21.5 89.1 –5.16
ПГ+COOH+18H2O+5NO2 21.6 89.1 –5.15
ПГ+COOH+18H2O+6NO2 23.3 88.2 –5.16

ясняется тем, что посадка даже одной молекулы
аналита привела к снижению сопротивления си-
стемы на порядок. Для того чтобы понять, с чем
связано такое изменение сопротивления, в таб-
лице показано, как меняется значение уровня
Ферми EF системы «ФПГ + 18 H2O» по ме-
ре добавления аналитов. Можно заметить, что
посадка одной молекулы NO2 привела к воз-
растанию по модулю значения уровня Ферми
на 0.4 эВ, который смещается в направлении
потолка валентной зоны, что свидетельствует
о расширении зоны проводимости. Увеличение
числа аналитов почти не приводит к изменениям
в положении уровня Ферми за исключением слу-
чая с 2 молекулами NO2, когда уровень Ферми
по модулю уменьшился на 0.1 эВ, что привело
к увеличению отклика S с 87 до 93%.

Причины резкого изменения сопротивления
системы «ФПГ + 18 H2O» при добавлении одной
молекулы NO2 и последующего его постоянства
при увеличении числа аналитов можно увидеть
и на графиках функции пропускания электронов
T (E), показанных на рис. 5 для каждого из случа-
ев посадки. Из графиков видно, что в отсутствии
аналитов функция T (E), определяющая число
доступных каналов проводимости для транспор-
та электронов, обращается в нуль на уровне
Ферми (–4.75 эВ), а при посадке одной молекулы
NO2 T (E) на уровне Ферми (–5.16 эВ) достига-
ет своего максимума, равного единице, который
сохраняется и при посадке большого числа мо-
лекул NO2.

Таким образом, плёнка ПГ, функциона-
лизированного СООН-группами, при наличии
молекул воды обладает высокой хеморезистив-
ной чувствительностью к молекулам NO2, что
объясняется смещением уровня Ферми в ее элек-

тронной структуре и, как следствие, увеличени-
ем значения функции T (E) на уровне Ферми.

Рис. 5. Функция пропускания электронов системы
«ФункционализированныйСООН-группами перфориро-
ванный графен с 18 молекулами H2O» с разным числом

молекул NO2 (цвет онлайн)
Fig. 5 Electron transmission function of the system
“Perforated graphene functionalized with COOH groups
with 18 H2O molecules” with different number of NO2

molecules (color online)
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Заключение
Проведённое исследование продемонстри-

ровало высокую эффективность функционали-
зированного карбоксильными группами перфо-
рированного графена в качестве чувствитель-
ного элемента для детектирования диоксида
азота (NO2). Метод SCC DFTB позволил до-
стоверно смоделировать поведение сложной си-
стемы, включающей гидратированную поверх-
ность ПГ с контролируемыми геометрическими
параметрами (диаметр пор, ширина шейки),
что соответствует экспериментально синтези-
рованным образцам. Ключевым результатом
работы стало установление механизма хеморе-
зистивного отклика: уже при адсорбции одной
молекулы NO2 наблюдается резкое снижение со-
противления, обусловленное смещением уровня
Ферми на 0.4 эВ и достижению функции про-
пускания T (E) электронов своего максимума
на уровне Ферми.

Также важным фактором был учёт реа-
листичных условий эксплуатации сенсора –
моделирование адсорбции NO2 в присутствии
18 молекул воды показало энергетическую
выгодность такого взаимодействия (Eb = –
0.003 эВ/атом) и выявило перенос заряда 0.35 |e|
от ПГ к аналиту. Высокий показатель величины
хеморезистивного отклика (87–93%) даже при
малых концентрациях аналитов на поверхности
плёнки ФПГ позволяет говорить о многообе-
щающих перспективах использования данной
структурной модификации графена в качестве
чувствительного элемента высокоселективного
сенсора диоксида азота.
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Аннотация. На сегодняшний день проводящие полимеры являются одной из самых динамично развивающихся областей материало-
ведения, объединяя химию, физику и нанотехнологии. Проводящие полимеры особенно востребованы в области гибкой электроники,
энергетики и биомедицины. В связи с этим резко возрос интерес к полимерным нанокомпозитам на основе углеродных нанотрубок
благодаря их уникальному сочетанию свойств, недостижимому для традиционных полимеров. Новые материалы смогут сочетать в себе
высокую проводимость с лёгкостью и биосовместимостью, открывая новые возможности к инновационным технологиям.

В данной работе в качестве основных объектов выбран известный полимер поливинилпирролидон и углеродные нанотрубки.
Проведено теоретическое исследование возможности создания стабильного комплекса «Полимер-Углеродные нанотрубки» с исполь-
зованием квантово-химического расчетного метода теории функционала плотности. Исследовано влияние слойности углеродных на-
нотрубок на адсорбционное взаимодействие комплекса, состоящего из фрагмента полимера поливинилпирролидон и молекулярного
кластера углеродной нанотрубки. Для этого использованы одно- и двуслойные углеродные нанотрубки. Анализ карт электростатических
потенциалов и зарядовых распределений в рассмотренных системах позволил объяснитьмеханизм взаимодействия компонентов поли-
мерныхкомпозитовдлявыбранногополимераинанотрубок.Далеепроведенанализ электронно-энергетического строенияполученных
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Abstract. Background and Objectives: Today, conductive polymers are one of the most dynamically developing fields of materials science,
combining chemistry, physics and nanotechnology. Conductive polymers are particularly in demand in the fields of flexible electronics, energy,
and biomedicine. In this regard, there has been a sharp increase in interest in polymer nanocomposites based on carbon nanotubes due to their
unique combinationof properties unattainable by traditional polymers. Thenewmaterialswill be able to combinehigh conductivitywith lightness
and biocompatibility. This will create new opportunities for innovative technologies. In this work, the well-known polymer polyvinylpyrrolidone
and carbon nanotubes are selected as the main objects. A theoretical study has been conducted on the possibility of creating the stable complex
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“Polymer – Carbon nanotubes”. Materials and Methods: In this paper, the quantum chemical method of density functional theory is used to
study the structural features, interactionmechanisms, and electron-energy structure of a polyvinylpyrrolidone-based nanocomposite dopedwith
carbon nanotubes. A hybrid approximationmethod, namely the B3LYPmethod,was chosen to study the system. The calculationswere performed
using a valence-split 3-21G type basic set. Results: The effect of CNT layering on the adsorption interaction of a complex consisting of a fragment
of a polyvinylpyrrolidone polymer and a molecular cluster of a carbon nanotube has been studied. For this purpose, single- and double-walled
carbon nanotubes were used. The analysis of maps of electrostatic potentials and charge distributions in the considered systems has made it
possible to explain the mechanism of interaction between the components of polymer composites for the selected polymer and nanotubes.
Next, the electron-energy structure of the obtained polymer nanocomposites has been analyzed. Based on the data obtained, a conclusion has
beenmade about the conductive properties of the resulting complex. Conclusion: The results obtained demonstrate the prospects of using carbon
nanotubes for targetedmodificationof the electrophysical properties of polymermatrices and the creationof functional nanocompositematerials
with specified conductive characteristics.
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Введение

Развитие нанотехнологий требует совершен-
ствования методов компьютерного моделирова-
ния, так как экспериментальное изучение нано-
частиц и кластеров часто сопряжено с техниче-
скими сложностями и высокой стоимостью. Со-
временные вычислительные подходы позволяют
предсказывать их свойства, структуру и динами-
ку с высокой точностью, что ускоряет разработку
новых материалов и технологий. Совершен-
ствование алгоритмов и рост вычислительных
мощностей (включая квантовые вычисления) от-
крывают новые возможности для точного пред-
сказания поведения наночастиц, что критически
важно для нанотехнологий будущего.

Полимеры с регулируемой электропровод-
ностью и термочувствительностью очень востре-
бованы в различных областях применения. Зна-
ние электрических свойств тонких полимерных
пленок на низких частотах полезно при изуче-
нии материалов и определении характеристик
для изготовления устройств [1, 2]. Например,
тонкие изоляционные пленки широко использу-
ются в интегральных схемах.

Разработка полимерных систем, обладаю-
щих проводящими свойствами, является одной
из основных задач в исследованиях полиме-
ров [3–7]. Это объясняется их потенциальным
применением в качестве электролитов в твердо-
тельных батареях, топливных элементах, элек-
трохимических дисплеях, «умных окнах», фото-
электрохимических элементах и т. д., благодаря
их высокой проводимости, плотности энергии,
электрохимической стабильности и простоте об-
работки. В последние годы ученые всего мира

активно работают над созданием твердых поли-
мерных электролитов. Это связано с их потен-
циальным применением в качестве электролити-
ческих материалов в аккумуляторах с высокой
плотностью энергии, перезаряжаемых батареях
и твердотельных аккумуляторах. Кроме того,
гибкие носимые электронные устройства полу-
чили широкое внимание в областях мониторинга
здоровья человека, биоэлектронных интерфейсов
и взаимодействия человека с компьютером. Про-
водящие гидрогели постепенно стали лучшими
материалами-кандидатами для гибких носимых
электронных устройств из-за их хороших прово-
дящих свойств, модуля упругости, аналогичного
естественной кожной ткани, и регулируемых ме-
ханических свойств. Приготовление гидрогеля
может быть выполнено с использованием как на-
турального, так и синтетического полимера.

1. Материалы иметоды

В данной работе для исследования особен-
ностей структуры, механизмов взаимодействия,
а также электронно-энергетического строения
нанокомпозита на основе поливинилпирролидо-
на, допированного углеродными нанотрубками
применен квантово-химический метод теории
функционала плотности [8–13]. Суть данного
метода заключаются в использовании при опи-
сании атомно-молекулярных систем распределе-
ния электронной плотности.

Для исследования системы был выбран ги-
бридный метод приближения, а именно метод
B3LYP. Главным достоинством метода B3LYP
является его высокая точность [14]. Данный
функционал хорошо адаптирован под выбранные
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системы. Расчеты велись с применением валент-
но-расщеплённого базисного набора типа 3-21G.
Оптимальный базис был выбран на основе серии
тестовых расчётов с различными базисами и по-
следующего анализа их воздействия на конечные
результаты, что отражено в представленном ис-
следовании.

Среди синтетических полимеров поливинил-
пирролидон (ПВП) является аморфным и суще-
ствует в виде произвольно свернутой и очень
гибкой цепочки в полярных растворителях. Эти
водорастворимые полимеры имеют широкий
спектр биологических, фармацевтических и тех-
нологических применений. ПВП является поляр-
ным полимером благодаря своей карбонильной
группе с двойной связью в пирролидоновом
кольце [15]. Сетчатая структура ПВП имеет раз-
личную длину π- и σ-связей между атомами азота,
кислорода, углерода и водорода (рис. 1).

Рис. 1. Структурная формула полимера поливинилпирро-
лидона

Fig. 1. Structural formula of polyvinylpyrrolidone polymer

Несмотря на широкое применение ПВП,
у этого полимера есть ряд недостатков, которые
ограничивают его использование в некоторых об-
ластях. Одним из основных недостатков поливи-
нилпирролидона является низкая механическая
прочность, что делает пленки на основе ПВП
хрупкими и требовать различные наполнители.
Кроме того, данный полимер при высоких тем-
пературах (свыше 150°C) может разлагаться, что
также ограничивает его применение в промыш-
ленных целях. Для минимизации негативных
эффектов часто используют модифицированные
формы ПВП или комбинируют его с другими на-
полнителями и полимерами [16–17]. В качестве
нанодобавки предложено использование угле-
родных нанотрубок.

Нами проведены детальные теоретические
исследования, а именно взаимодействие рассмат-
риваемого полимерного материала с углеродны-
ми нанотрубками (УНТ) разной слойности. Рас-
смотрены однослойные углеродные нанотрубки
типа (9,9) и двуслойные углеродные нанотруб-
ки, состоящие из двух нанотубуленов типа (6,6)
и (9,9) (рис. 2) [18–20].

а/а

б/b

Рис. 2. Однослойные углеродные нанотрубки типа (9,9)
(а); двуслойные углеродные нанотрубки, состоящие

из нанотубуленов типа (6,6) и (9,9) (б)
Fig. 2. Single-walled carbon nanotubes of type (9.9) (a);
double-walled carbon nanotubes consisting of nanotubulenes

of type (6.6) and (9.9) (b)

2. Результаты и их обсуждение

2.1. Выбор оптимального базисного набора

Подбор наиболее подходящего базисного
набора в DFT-расчетах определяется несколь-
кими ключевыми моментами, включая цели
исследования, масштаб системы, природу хи-
мических взаимодействий, доступные вычисли-
тельные мощности и дополнительные условия.
Для протяженных систем, обладающих большим
числоммолекул (например, белки иДНК, наноча-
стицы, кристаллические и аморфные материалы
и т. д.) ключевой задачей становится поиск
разумного компромисса между точностью мо-
делирования и приемлемым временем расчетов.
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Следовательно, оптимальный базисный набор
выбирается с учетом баланса между допустимы-
ми упрощениями и снижением вычислительной
нагрузки [21, 22]1.

Нами проведена серия тестовых расчетов
с разными базисными наборами и проанализиро-
вали их влияние на итоговые результаты. Чтобы
определить оптимальный базисный набор для
квантово-химического моделирования адсорбци-
онного взаимодействия в системах, включающих
одно- и двухслойные углеродные нанотрубки
и фрагмент поливинилпирролидона, а также для
изучения их электронной структуры, были вы-
полнены следующие этапы с использованием
основных базисов:
– оптимизация геометрии мономера винил-
пирролидона (получены равновесные длины
связей и проведено их сравнение с литера-
турными данными [23, 24]);

– расчет средней энергии связи в исследуемой
молекуле;

– расчет энергии, геометрии и ширины за-
прещенной зоны углеродных нанотрубок
(сравнение с литературными данными);

– оценка вычислительных затрат (общего вре-
мени расчета для каждого базисного набора).
Результаты первого этапа вычислений – рас-

чет длин межатомных связей в молекуле винил-
пирролидона приведены в табл. 1.

Полученные данные о длинах межатомных
связей, рассчитанных в представленных бази-
сах, достаточно близки к справочным данным.
При этом наиболее точно межатомные расстоя-

ния описываются с помощью базисных наборов
Попла, а именно 3-21G и 6-31G с добавлени-
ем поляризационных (либо и поляризационных,
и диффузных) функций.

При различных базисных наборах Попла
3-21G, 6-31G, 6-31G(d,p), 6-31G++(d,p) была
также рассчитана средняя энергия связи для
рассматриваемых фрагментов, которая определя-
лась как

Eсв=
Eполн−(a·E(O)+b ·E(H)+c ·E(O)+d·E(N))

Nат
,

где Eполн – энергия системы; E(C), E(H), E(O),
E(N) – энергии изолированных атомов, содер-
жащихся в комплексе; a, b, c, d – количество
этих атомов; Nат – общее число атомов в ком-
плексе. Значения энергии связи атомов ПВП
в зависимости от используемого базисного набо-
ра представлены в табл. 2. Сравнение результатов
вычисления показал их приемлемое согласие для
выбранных базисов.

Далее нами были определены геометриче-
ские параметры и значения ширины запрещен-
ной зоны углеродных нанотрубок при использо-
вании базисов 3-21G, 6-31G, 6-311G, 6-31G(d,p),
6-31++ G(d,p) и cc-pVDZ. В качестве объекта
исследования выбрана нанотрубка типа (6,6). Ре-
зультаты показали, что применение различных
базисных наборов не приводит к существен-
ному различию в рассчитанной длине связей
между углеродными атомами в гексагональной
структуре УНТ и остается порядка 1.42 Å, что со-
ответствует литературным данным. Кроме того,

Таблица 1 / Table 1
Длина межатомных связей в мономере винилпирролидон, Å

The length of interatomic bonds in the vinylpyrrolidone monomer, Å

Тип соединения / Type of connection Длина связи / The bond length
С=С С=О C-N С-Н (R-CH2-R) С-Н (аромат. соед.) /

С-Н (arom. conn.)
3-21G 1.333 1.245 1.466 1.083 1.084
6-31G 1.339 1.256 1.450 1.084 1.084
6-311G 1.335 1.255 1.450 1.080 1.076
6-31G(d,p) 1.340 1.225 1.451 1.084 1.080
6-31++ G 1.341 1.257 1.448 1.084 1.079
6-31++G (d,p) 1.338 1.230 1.443 1.084 1.080
cc-pVDZ 1.338 1.226 1.446 1.090 1.087
Справочные данные / Background information 1.335 1.215 1.479 1.083 1.084

1См. также:Николаева Е. В., Храпковский Г. М.,Шамов А. Г. Способы задания геометрии химических соединений для про-
граммы Gaussian : учебное пособие. Казань : Издательство Казанского национального исследовательского технологического
университета, 2013. 93 с. URL: https://www.kstu.ru/servlet/contentblob?id=69677 (дата обращения: 24.09.2025).
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Таблица 2 / Table 2
Значения энергии связи атомов в полимере ПВП в за-

висимости от используемого базисного набора
Values of the binding energy of atoms in the PVP polymer,

depending on the basic set used

Базисный
набор /
Basic set

Средняя энергия связи атомов
в ПВП, эВ / The average binding

energy of atoms in PVP, eV
3-21G –5.863
6-31G –5.814
6-31G(d, p) –5.999
6-31++G(d,p) –5.880

расчет ширины запрещенной зоны для нанотру-
бок типа (6,6) при разных базисах не обнаружил
существенных различий в получаемых значениях
(табл. 3).

Таблица 3 / Table 3
Результаты расчета ширины запрещенной зоны УНТ

(6,6) с помощью различных базисных наборов
Results of calculating the width of the CNT (6.6) band gap

using various basic sets

Базисный
набор / Basic

set

Ширина запрещенной зоны УНТ
(6,6) Eg, эВ / The CNT(6.6) band gap

Eg, eV
3-21G 0.965
6-31G 0.952
6-31G(d,p) 0.969
6-31++G 0.969
6-31++G (d,p) 0.969
6-311G 0.954
cc-pVDZ 0.971

Проведенные DFT-расчеты c использо-
ванием базисов 3-21G, 6-31G, 6-31G(d,p)

или 6-31G++(d,p) дали результаты, близкие
к экспериментальным данным. Однако при ис-
следовании крупных молекулярных систем,
включающих фрагменты полимеров и одно-
или двухслойные углеродные нанотрубки, наи-
меньшие вычислительные затраты обеспечивает
базис 3-21G.

Таким образом, для масштабных расчетов
рекомендуется использование базиса 3-21G как
наиболее сбалансированного по соотношению
точности и вычислительной эффективности.

2.2. Анализ карт
электростатического потенциала

При создании комплекса «ПВП+УНТ» важ-
но правильно определить наиболее реакцион-
носпособный центр полимера, способный обес-
печить прочное связывание с поверхностью
нанотрубок. Как известно, электростатический
потенциал играет ключевую роль в исследовании
межмолекулярных взаимодействий, предсказа-
нии реакционных центров, оценке молекулярных
свойств и т. д.

В ходе исследования нами были проанали-
зированы карты электростатического потенциала
и распределение зарядов в изучаемых систе-
мах. При молекулярном моделировании расчет
электростатического потенциала на молекуляр-
ной поверхности обычно выполняется на основе
распределения электронной плотности, выявлен-
ного в результате квантово-химических расчетов.
Такой подход позволяет наглядно оценить элек-
тростатические характеристики молекулы, что

а/а б/b

Рис. 3. Карта электростатического потенциала: фрагмент карты для поливинилпирролидона (а); фрагмент карты окрест-
ности атома кислорода (положительный потенциал), вокруг атома – высокая электронная плотность (отрицательный

потенциал) (б) (цвет онлайн)
Fig. 3. A color-coded map of the electrostatic potential: a fragment of polyvinylpyrrolidone (a); an enlarged image of an oxygen

atom (red), around which a high electron density is concentrated (negative potential)) (b) (color online)
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имеет решающее значение для прогнозирования
ее взаимодействий с другими соединениями, рас-
творимости и химической активности. На рис. 3
визуализировано электростатическое поле фраг-
мента [C6H9ON]15 в виде цветовой кодировки.
Видно, что вблизи атома кислорода (красный
цвет) сосредоточена высокая электронная плот-
ность (зеленый цвет). Это говорит о том, что дан-
ный атом является реакционным центром ПВП.

2. 3. Исследования взаимодействия
поливинилпирролидона с углеродными
нанотрубками

Для изучения влияние слойности УНТ
на процесс адсорбционного взаимодействия си-
стемы «ПВП+УНТ» были выбраны однослойные
углеродные нанотрубки типа (9,9) и двуслойные
углеродные нанотрубки, состоящие из внутрен-
ней трубки типа (6,6) и внешней типа (9,9).
Выбранные УНТ относятся к хиральным видам
(arm-chair) нанотубуленов и выбраны с учетом
частого их применения (типичных диаметров).
Так, УНТ (6,6) с диаметром ∼0,81 нм считается
одной из самых узких стабильных нанотрубок
типа arm-chair и подходит для изучения кван-
товых эффектов и наноэлектроники, а УНТ(9,9)

(с диаметром ∼1,22 нм) представляет более ши-
рокие нанотрубки, но остаётся в диапазоне, где
сохраняются уникальные механические и элек-
тронные свойства. Также известно, что диаметр
УНТ ∼1–2 нм – типичный диапазон для многих
экспериментов. Таким образом, можно предполо-
жить, что УНТ (6,6) и (9,9) покрывают ключевые
точки в диапазоне диаметров, важных для иссле-
дований.

При моделировании в качестве объекта
исследования использовали фрагмент полиме-
ра ПВП, содержащего 15 мономерных звеньев
винилпирролидона [C6H9ON]15. На основании
проведенного анализа карт электростатического
потенциала был выбран наиболее реакционно-
способный центр, который способен обеспечить
стабильную связь исследуемого фрагмента с по-
верхностью нанотрубок – атом кислорода, нахо-
дящийся преимущественно в центре выделенно-
го фрагмента. Моделирование адсорбционного
взаимодействия проводили путем последова-
тельного приближения ПВП (с шагом 0.1 Å)
к определенному атому углерода на поверхности
УНТ, находящемуся в центральной части класте-
ра (в перпендикулярном направлении). На рис. 4
представлены полученные энергетические кри-
вые, описывающие процесс адсорбционного вза-

а/а б/b

Рис. 4. Профили поверхности потенциальной энергии процесса взаимодействия фрагмента поливинилпирролидона
в координатах расстояние R – энергия E: с однослойной УНТ (а), с двухслойной УНТ (б)

Fig. 4. Profiles of the potential energy surface of the polyvinylpyrrolidone fragment interaction process in distance R – energy E
coordinates: with single-walled CNT (a), double-walled CNT (b)
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имодействия фрагмента поливинилпиррролидо-
на [С6H9NO]15 с однослойной УНТ типа (9,9)
и двухслойной УНТ с внутренней трубкой (6,6)
и внешней (9,9).

Проведенный анализ энергетических кри-
вых показал, что адсорбционное взаимодействие
фрагмента полимера ПВП с одно- и двухслойны-
ми УНТ с энергетической точки зрения не выяви-
ло предпочтений: значение энергии адсорбции
фрагмента на поверхности однослойной УНТ со-
ставило 0.27 эВ, на поверхности двухслойной
УНТ – 0.30 эВ, которые реализуются на рассто-
янии 3.0 Å. Этот результат позволяет сделать
вывод о несущественном влиянии количества
слоев в углеродной нанотрубке на формирование
композитной системы «ПВП+УНТ». Теоретиче-
ские расчеты позволяют говорить о физической
природе адсорбционного процесса за счёт сил
Ван-дер-вальса, являющегося обратимым. При
этом, согласно литературным, требуемая энергия
активации для физической адсорбции происхо-
дит на больших расстояниях за счёт слабых
взаимодействий до 80 кДж/моль (∼0.83 эВ) [25]2.

Результаты квантово-химического анализа
электростатических потенциалов и распределе-
ния атомных зарядов свидетельствуют о некой
перестройке электронной структуры при фор-
мировании комплекса углеродной нанотрубки
с фрагментом ПВП. Так, заряд атомов углеро-

да изолированной нанотрубки близок к нулевому
значению (рис. 5, а), в то время как при вза-
имодействии с фрагментом ПВП средний заряд
атомов углерода в области контакта составля-
ет +0.043, а на атоме кислорода (реакционном
центре) полимера достигает –0.517 (происхо-
дит перераспределение электронной плотности,
рис. 5, б).

Полученные данные свидетельствуют о воз-
никновении дополнительного кулоновского взаи-
модействия между углеродной нанотрубкой и по-
лимерным фрагментом.

2.4. Анализ электронно-энергетического
строения комплексов, образованных одно- /
двухслойными УНТ и фрагментом ПВП

Исследование электронно-энергетического
строения комплексов, образованных одно-
слойными и двухслойными углеродными
нанотрубками с фрагментом поливинилпирро-
лидона, представляет значительный интерес
для наноэлектроники, управления проводимо-
стью новых материалов. В работе рассмотрен
фрагмент ПВП, состоящий из 15 структурных
единиц – [С6H9NO]15. Анализ ширины запре-
щенной щели ∆Eg комплексов, рассчитанной как
разность энергий верхней заполненной EВЗМО
и нижней вакантной EНВМО молекулярных ор-
биталей, показало, что эти системы по типу

а/а б/b

Рис. 5. Зарядовое распределение атомов: на поверхности изолированной УНТ (а); при взаимодействии УНТ с фрагмен-
том ПВП (б)

Fig. 5. Charge distribution of atoms: on the surface of an isolated unit (a); during the interaction of the CNT with a PVP
fragment (b)

2См. также: Лебедева М. В., Дулина О. А., Свитов В. И., Яштулов Н. А. Физико-химические особенности адсорбцион-
ных процессов в нанотехнологии : учебно-методическое пособие. М. : Мир науки, 2021. 46 с. URL: https://izd-mn.com/PDF/
46MNNPU21.pdf
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проводимости представляют собой полупровод-
ники. При этом установлено, что величина ∆Eg

для комплекса «[С6H9NO]15 – УНТ» с однослой-
ными УНТ составляет 0.42 эВ, а для системы
с двухслойными УНТ – 0.36 эВ.

Полученные результаты демонстрируют, что
включение углеродных нанотрубок в диэлектри-
ческую матрицу ПВП приводит к формированию
композитных материалов с полупроводниковыми
характеристиками. На рис. 6 представлено схема-
тическое отображение структуры одноэлектрон-
ных энергетических уровней для молекулярных
орбиталей рассматриваемых систем – изолиро-
ванных УНТ, ПВП и комплекса «ПВП+УНТ».
Они отмечены синим, красным и зеленым цвета-
ми соответственно. Незаполненным молекуляр-
ным орбиталям отвечает черный цвет. Указаны
энергетические характеристики для граничных
орбиталей – высшей, занятой, молекулярной
орбитали (ВЗМО) и низшей, свободной (ва-
кантной), молекулярной орбитали (НCМО) для
каждой структуры. В нижней части графического

изображения представлена разность ∆Eg между
значениями ВЗМО и НCМО. Эти данные мож-
но использовать для прогнозирования прочности
и стабильности, а также проводящих свойств мо-
лекулярных комплексов.

Полученные теоретические результаты хоро-
шо согласуются с результатами эксперименталь-
ных и теоретических работ, связанных с опре-
делением значений ширины запрещенной зоны
углеродных нанотрубок [26]. Фундаментальная
ширина запрещенной зоны в типичных полупро-
водниковых нанотрубках составляет от 0.4 эВ до
0.7 эВ3.

Таким образом, выполненные намиDFT-рас-
четы доказали, что взаимодействие нанотрубок
с фрагментами полимера ПВП происходит как
за счет ван-дер-ваальсовских сил, так и благодаря
кулоновским взаимодействиям, обусловленным
перераспределением электронной плотности при
образовании комплекса. Эта информация важ-
на для прогнозирования перспектив создания
стабильного комплекса на основе поливинил-

Рис. 6. Визуализация одноэлектронных энергетических спектров: одно- и двухслойных УНТ, кластеров изолированно-
го фрагмента ПВП, систем «ПВП+УНТ». Приведены значения для ВЗМО и НСМО, ширина запрещенной зоны ∆Eg

(цвет онлайн)
Fig. 6. Visualization of single-electron energy spectra of single- and double-walled CNTs, clusters of an isolated PVP fragment
andCNT+PVP systemswith indication of the values for the highest occupiedmolecular orbital (HOMO), the lowest unoccupied

molecular orbital (LUMO) and also band gap (∆Eg) (color online)

3См.: Рембеза С. И., Рембеза Е. С., Кошелева Н. Н. Низкоразмерные структуры для микро- и наноэлектроники : учебное
пособие. Воронеж : Воронежский государственный технический университет, 2015. С. 64. URL: https://cchgeu.ru/upload/iblock/
9e5/j1wjegia2han78uwonujrq4ep9bgor3w/04_UP_2015_Rembeza_Nizkorazmernye-struktury.pdf (дата обращения: 24.09.2025).
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пирролидона, допированного углеродными нано-
трубками различной слойности.

Выводы

Проведенное моделирование нанокомпозит-
ных систем «ПВП+УНТ» позволило выявить
существенное влияние углеродных нанотрубок
на проводящие свойства исследуемых систем.
Установлено, что углеродные нанотрубки, вво-
димые в диэлектрическую полимерную матрицу
поливинилпирролидона, приводят к изменению
электронно-энергетического строения создавае-
мых нанокомпозитных комплексов и появлению
полупроводящего состояния полимерного компо-
зитного материала.

Полученные результаты демонстрируют
перспективность использования углеродных
нанотрубок для целенаправленного модифициро-
вания электрофизических свойств полимерных
матриц и создания функциональных нанокомпо-
зитных материалов с заданными проводящими
характеристиками.
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Abstract. Background and Objectives: The article covers the Saratov period in the life of Academician of the Russian Academy of Sci-
ences Lev P. Pitaevskii (1933–2022) in the context of the genealogical line of several generations of Pitaevskiis from the beginning of the
19th century, when L. P. Pitaevskii’s great-great-grandfather Trofim Efimovich bore the surname Pitaev. Detailed biographical informa-
tion is provided about the academician’s close relatives: Petr I. Pitaevskii, father, Anna S. Feigelson, mother, Lubov’ L. Lukashinskaya,
wife. All of them received higher education at Saratov State University. The article provides original materials about L. P. Pitaevskii’s
school years and his studies at the Physics Department of Saratov University. Materials and Methods: When writing this article,
data from the State Archive of the Russian Federation, the Russian State Archives of Socio-Political History, the State Archive of the
Saratov Region, the State Archive of the Modern History of the Saratov Region, the Archive of the Saratov State University, as well
as the recollections of people who knew L. P. Pitaevskii closely were used. Conclusion: The high intellectual level of the family
in which the future academician was born and raised, his early, clearly expressed desire for scientific creativity have been observed.
The political and social peculiarities of the country in the 20th century have been reflected in the biographies of the Pitaevskii’s.
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Введение

Академик Лев Петрович Питаевский
(18.01.1933, г. Саратов – 23.08.2022, г. Тренто,
Италия) – общепризнанный классик-универсал
мировой теоретической физической науки, где
ему принадлежит ряд выдающихся научных
результатов. Он принимал участие в созда-
нии, обновлении и переиздании грандиозного
многотомного курса по теоретической физике,
«не сравнимого ни с каким другим по широ-
те охвата, глубине и единству точки зрения,
краткости и красоте математического аппарата»
[1, с. 227]. Около 40 лет Л. П. Питаевский, зани-
мая пост заместителя главного редактора журнала
«Успехи физических наук», играл важную роль
в определении его публикационной политики.

В то же время представляет интерес общий
исторический и интеллектуальный «подтекст»
эпохи, особенности научной среды, в которой
формируется и реализуется личность крупно-
го исследователя. Представляемое исследование
можно рассматривать как развитие изложенного
в [2] плана по описанию жизни Л. П. Питаев-
ского в «интерьере эпохи», в которой он жил
и работал. Материалы статьи, в основу которых
положены редкие архивные документы, восста-
навливают семейную генеалогию Питаевских,
начиная с XIX столетия. Естественно, больше
сведений удалось собрать о ближайшем семей-
ном круге Л. П. Питаевского, состоявшем из его
родителей (Петр Иванович Питаевский, Анна
Самойловна Фейгельсон) и жены (Любовь Ла-
заревна Лукашинская). Эти сведения сохранили
Государственный архив Российской Федерации
(ГАРФ), Российский государственный архив со-
циально-политической истории (РГАСПИ), Госу-

дарственный архив Саратовской области (ГАСО)
и Государственный архив новейшей истории Са-
ратовской области (ГАНИСО). Описаны также
годы его обучения в Саратовском государствен-
ном университете с использованием личного дела
студента Льва Питаевского, газетных публикаций
того периода. Черты личности ученого рисуются
в воспоминаниях его друзей и коллег.

В тексте при сообщении данных о Льве Пет-
ровиче Питаевском он именуется как Л. П. в
целях исключения повторов фамилии.

Семейная генеалогия:
от современности к старине глубокой

Генеалогическую (в основном – мужскую)
линию Питаевских изложим в таком порядке –
от Л. П. к его родителям, далее (в «цикле»)
от родителей к родителям родителей и т. п. В ре-
зультате мы доберемся до некоторого «предела»
«архивной видимости». В нашем случае этой
«границей» окажется Трофим Ефимович Питаев,
прапрадед Л. П.

Родителями Льва Петровича Питаевского
были Петр Иванович Питаевский и Анна Самой-
ловна Фейгельсон, заключившие официальный
брак 15 октября 1925 г.1 Будущий академик
Л. П. Питаевский родился в Саратове 18 января
1933 г.

Отец Л. П. – Петр Иванович Питаевский.
Он родился 20 июня (2 июля по новому стилю)
1898 г. в слободе Три Острова Балашовского уезда
(ныне – районный центр Самойловка Саратовской
области) в семье потомственного православного
священника. Запись о рождении Петра Ивановича
сделана в метрической книге за 1898 г. по при-
ходу Успенской церкви слободы Три Острова2.

1ГАСО. Ф. Р-3755. Оп. 2. Д. 103. Л. 92, 121.
2ГАСО. Ф. 637. Оп. 2. Д. 1216. Л. 606 об, 607.
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Фрагмент метрической книги 1898 г. с записью о рождении П. И. Питаевского
Fragment of the 1898 register of births with the entry about P. I. Pitaevskii

В книге записаны: имя (Петр), даты рождения
(20 июня) и крещения (24 июня) ребенка, роди-
тели – «сей Успенской церкви священник Иоанн
Львов Питаевский и законная жена его Елизаве-
та Петрова», восприемники (крестные родители) –
«законоучитель Камышинского реального учили-
ща, священник Александр Петров Каталонский
и г. Саратова мещанская жена Анна Львова», кре-
стившие ребенка – священник Александр Ката-
лонский с псаломщиком Евгением Руднянским».
И. Л. Питаевский имел дом в Самойловке и ра-
ботал законоучителем во 2-й земской школе. Его
жена, бабушка Л. П., Каталонская Елизавета Пет-
ровна, 1857 г. рождения, была дочерью учителя.

Данные о дате рождения деда Л. П. – Пи-
таевского Иоанна (Ивана) Львовича – имеются
в метрической книге с. Невежкино Аткарского
уезда от 1853 г.: крестился 2 января 1853 г., его ро-
дители – «села Невешкино дьякон Лев Трофимов
Питаевский и законная жена его Дарья Михайло-
ва», восприемники – «того же села приходской
священник Константин Парнассов и села Копены
священника Василия Дмитриева Скинотворцева
жена Татьяна Васильева», совершали «таинство
крещения» – «священник Константин Парнассов
с дьяконом Львом Питаевским и пономарем Гри-
горием Атаевским»3.

Фрагмент метрической книги 1853 г., с. Невежкино Аткарского уезда
Fragment of the 1853 register of births, the village of Nevezhkino, Atkarsky district

3Там же. Ф. 637. Оп. 1. Т. 1. Д. 266. Л. 334 об, 335.
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Впоследствии Лев Трофимович стал при-
четником церкви с. Дивовка Аткарского уезда,
а потом был перемещен на псаломщическое
место к Крестовоздвиженской церкви сл. Водо-
пьяновой Аткарского уезда.

Метрическая книгаПокровской церкви с. По-
повка Саратовской округи за 1827 г. позволяет
выйти на дату рождения прадеда Л. П. – Питаев-
ского Льва Трофимовича: он родился и был кре-
щен 12 февраля 1827 г.4; родители – «пономарь
Трофим Ефимов», восприемники – «священник
Стефан Димитревский и женка Марья Ефимова».

Сведения о прапрадеде Л. П. Трофиме Ефи-
мовиче Питаеве5 и прабабушке Мавре Ивановне
позволяют уточнить данные той же Покровской
церкви 1837 г. о рождении 5 января 1837 г. Саввы,
младшего брата Льва. Родители: «села Поповки
пономарь Трофим Ефимов Питаев и законная же-
на его Мавра Иванова»; восприемники – «того же
села священник Стефан Григориев Димитрев-
ский; того же села Диакона Иоанна Павлова Ку-
ракина жена Екатерина Михайлова»; совершали
крещение – «молитвован имя нарек и крещение

совершил той же церкви священник Стефан Гри-
гориев Димитревский, при крещении находились
Диакон Иоанн Павлов Куракин, дьячок Симон
Ананов Гусев, пономарь Александр Васильев Се-
ребряков»6. Как видим, фамилия рода Питаев
была преобразована в фамилию Питаевский, что
было характерно для русского православного ду-
ховенства XVIII – XIX веков.

Краткая биография Петра Ивановича Питаевского

Начальные биографические сведения
об П. И. Питаевском, отце академика Л. П. Пи-
таевского, можно найти в клировой ведомости7
Успенской церкви слободы Три Острова Бала-
шовского уезда Саратовской губернии за 1917 г.8
Последующие, более полные, биографические
данные П. И. Питаевского обнаружились в Госу-
дарственном архиве Российской Федерации9.

Как уже говорилось, Петр Иванович Пи-
таевский родился 20 июня (2 июля) 1898 г.
в многодетной семье Ивана Львовича и Елиза-
веты Петровны Питаевских. Петр был самым

Фрагменты из метрической книги 1827 г. Покровской церкви с. Поповка Саратовского уезда
Fragments from the 1827 register of births, Pokrov church, Popovka village, Saratov district

4ГАСО. Ф. 637. Оп. 1. Д. 1591. Л. 497.
5Там же. Ф. 28. Оп. 1. Д. 153. Л. 45, 45 об.
6Там же. Ф. 637. Оп. 1. Т. 3. Д. 1631. Л. 314.
7Клировые ведомости – официальные документы, которые составлялись в каждом храме. В них была представлена по-

дробная информация о притче (служителях) и приходе. В частности, клировые ведомости содержали послужные списки
священнослужителей (священник и дьякон) и церковнослужителей (псаломщик, чтец (клирик), певчий и др.), а также сведения
об их ближайших родственниках. В послужном списке священника указывались: сведения: полное имя, возраст, где родился,
какого звания родители, какое учебное заведение и в каком году окончил, в каком году рукоположен в священнический сан
и когда поставлен на настоящее место, где и когда служил в других местах, какие имеет награды, состоит ли учителем, имя
и возраст супруги, имена, фамилии, возраст детей священника и где они учатся. В послужном списке псаломщика указывались:
полное имя, возраст, когда и какое учебное заведение окончил, с какого времени определен на должность и посвящен в стихарь,
имена жены и детей, в каком учебном заведении они обучаются.

8ГАСО. Ф. 135. Оп. 1. Д. 7973. Л. 8 об, 9.
9ГАРФ. Ф. Р-9506. Оп.10. Ед. хр. 232. Л. 1–55.
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Фрагмент из метрической книги 1837 г. Покровской церкви с. Поповка Саратовского уезда
Fragment from the 1837 register of births, Pokrov church, Popovka village, Saratov district

младшим из детей, остальные к моменту его рож-
дения были уже устроены в жизни: Вера (1878 г.
рожд.), Антонина (1879 г. рожд.), Галина (1888 г.
рожд.), Лев (1889 г. рожд.). Брат Лев работал ин-
женером на пороховом заводе в Петрограде.

С 1910 по 1916 г. Петр Питаевский учил-
ся в Балашовской мужской гимназии. Поступал
после ее окончания в Московский универси-
тет, но вскоре вернулся на родину. С 1 января
1917 г. начал работать учителем в сельской
школе II ступени в с. Самойловка. С 1 марта
по 5 августа 1921 г. совмещал педагогическую
деятельность с заведованием волостным полит-
просветом. С 5 августа 1921 г. по 9 ноября
1922 г. был членом уездного Исполкома и заведо-
вал уездным политпросветом (уездным отделом
народного образования) в Елани Сталинградской
(ныне Волгоградской) области.

9 ноября 1922 г. П. И. Питаевский был ко-
мандирован на учебу в Саратовский институт
народного хозяйства, который впоследствии был
преобразован в факультет общественных наук
(ФОН) Саратовского государственного универси-
тета (СГУ). В 1924 г. ФОН стал именоваться
факультетом хозяйства и права (ФХП). Петр
Питаевский учился по программе и учебному
плану цикла «Регулирование народного хозяй-
ства». 1 мая 1925 г. он окончил экономическое
отделение ФХП СГУ, получив диплом эконо-
миста.

Во время обучения в университете Петр
Иванович охотно участвовал в общественной

деятельности. Писал небольшие статьи в «обще-
ственно-научный, литературно-художественный
иллюстрированный журнал» саратовского сту-
денчества «Студенческая мысль»10.

Четыре года, с 1 августа 1924 г. по 1 ав-
густа 1928 г. П. И. Питаевский проработал
экономистом в Областном (Нижне-Волжском)
конъюнктурном бюро Госплана СССР. 1 авгу-
ста 1928 г. был назначен заведующим сектором
Нижне-Волжского крайплана (Саратов). Приме-
та тогдашнего времени: в 1929 г. он проходил
«чистку» госаппарата и получил статус «прове-
рен». С 1930 по 1932 г. был членом Президиума
Крайплана.

С 1 июля 1930 г. П. И. Питаевский пре-
подавал (по совместительству) в Саратовском
плановом экономическом институте Центросою-
за в должности доцента, вел курс «Планирование
советской торговли». С 1 ноября 1932 г. пере-
шел в Саратовский плановый институт Госплана
РСФСР, где в должности доцента кафедры на-
роднохозяйственного планирования читал курс
«Планирование народного хозяйства» и про-
должал целеустремленно заниматься научной
работой.

5 января 1935 г. квалификационной комис-
сией Госплана СССР был утвержден в звании
доцента по кафедре народнохозяйственного пла-
нирования. 13 июня 1938 г. решением Сове-
та Московского планового института Госплана
СССР ему была присуждена степень кандидата
экономических наук. 15 октября 1938 г. он ста-

10Питаевский П. Дух вещей. Шутка // Студенческая мысль. 1923. № 1. С. 37–38;Питаевский П. Бриллиант // Студенческая
мысль. 1923. № 6–7. С. 3.
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новится деканом промышленного факультета,
а 15 декабря 1938 г. – заведующим кафедрой
народнохозяйственного планирования Саратов-
ского планового института.

Петр Иванович Питаевский, 1938 г. (ГАРФ)
Petr I. Pitaevskii, 1938 (The State Archive

of the Russian Federation)

В годы Великой Отечественной войны
П. И. Питаевский вел научно-популяризатор-
скую работу: читал лекции по экономическим
вопросам для партийно-хозяйственного актива
крупнейших оборонных предприятий г. Сара-
това, участвовал в организации экономического
лектория, руководил его планово-экономиче-
ским циклом. С 1 октября 1944 г. работал
по совместительству в Саратовском кредитно-
экономическом институте доцентом по курсу
народно-хозяйственного планирования и заве-
дующим Саратовским филиалом Всесоюзного
заочного института советской торговли Нарком-
торга СССР.

В 1946 г. П. И. Питаевский продолжил
свою деятельность в новой структуре – Сара-
товском экономическом институте, образованном
в результате объединения Саратовского планово-
го института Госплана РСФСР и Саратовского
кредитно-экономического института. 21 февраля
1959 г. Петр Иванович получил ученое звание
профессора по кафедре народнохозяйственного
планирования (без защиты докторской диссер-
тации). Он назначается заместителем директора
(с 1961 г. – проректором) института по учебной
и научной работе. Оставив этот пост в конце

1962 г., П. И. Питаевский заведовал кафедрой
планирования народного хозяйства Саратовско-
го экономического института вплоть до своей
смерти 23 июня 1969 г. За 40 лет своей науч-
но-педагогической деятельности он опубликовал
несколько десятков работ в области плановой ре-
гиональной экономики. Среди них – учебники,
изданные в Москве:

Питаевский П. И. Планирование хозяйства райо-
на. Планированиеместного хозяйства и культурного
строительства административного района : учебное
пособие для экономических ВУЗов. М. : Госполитиз-
дат, 1952. 342 с.

Питаевский П. И. Планирование хозяйства райо-
на. Планированиеместного хозяйства и культурного
строительства в административном районе : учеб-
ное пособие для экономических ВУЗов. Изд. 2-е,
перераб. и доп. М. : Госполитиздат, 1955. 356 с.

Краткая биография Анны СамойловныФейгельсон

В архивах ГАРФ, РГАСПИ, ГАСО
и ГАНИСО имеются отдельные сведения
об Анне Самойловне Фейгельсон, матери
Л. П. Питаевского.

Анна (Хана) Фейгельсон родилась 18 февра-
ля (3 марта) 1903 г. в слободе Покровской (ныне –
г. Энгельс Саратовской области). У нее, согласно
списку общины, был старший брат Яков, родив-
шийся 24 декабря 1900 г. (6 января 1901 г.)11.
Более подробные данные о семье можно найти
в личном деле Якова Самуиловича Фейгельсона,
в начале 1930-х гг. работавшего преподавателем
(заместителем председателя) кафедры истории
рабочего движения вМеждународной ленинской
школе в Москве и готовившего рукопись книги
об истории революционного движения12. Родите-
лями Якова и Анны были мелкие ремесленники:
отец – Фейгельсон Самуил Израилевич (Шмуель
Сролевич) – часовщик, родом из Двинска, мать
Эсфирь Александровна (урожденная Коробко-
ва) – чулочница, родилась в слободе Покровской.
В своих анкетах их дети позиционировали свое
сословие так: «из мещан».

С 1906 г. семья жила в Саратове13. Училась
Анна Самойловна в Саратове с 1912 по 1920 г.
в гимназии и (после революции) в школе II сту-
пени. В 1920 г. поступила на экономическое отде-
ление факультета общественных наук Саратов-
ского университета, который окончила в 1924 г.
(факультет стал именоваться факультетом хозяй-
ства и права). Полученная ей специальность –

11ГАСО. Ф. 637. Оп. 2. Д. 3777-Б. Л. 191.
12РГАСПИ. Ф. 495. Оп. 65 а. Д.8354. Л. 14–15 об.
13ГАРФ. Ф. Р-5144. Оп. 2. Д. 3510. Л. 1–32; Ф. Р-5284. Оп. 1. Д. 160. Л. 1–12.
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экономист, преподаватель политической эконо-
мии. В период учебы, с 1922 г., после развода
родителей жила с матерью у брата, работавшего
председателем кафедры общественно-экономи-
ческих наук Саратовского областного коммуни-
стического университета имени В. И. Ленина
(Комвуза)14.

В 1921–1922 гг. как «делегатка женорганиза-
ции» являлась научным сотрудником на кафедре
статистики. С июля 1924 по август 1925 г. Анна
Самойловна работала экономистом-статистиком
в Областном (Нижне-Волжском) конъюнктур-
ном бюро Госплана СССР. В 1925 г. профессо-
ра Саратовского государственного университета
М. Н. Рагольский, Е. И. Шлифштейн и доцент
П. С. Лебединский рекомендовали ее в аспиран-
туру Института экономических исследований
при Российской ассоциации научно-исследова-
тельских институтов общественных наук (РАНИ-
ОН) вМоскве. Так, в своей рекомендации доцент
кафедры политической экономии П. С. Лебедин-
ский писал:

«…Тов. Фейгельсон Анна Самойловна работала
в руководимом мною семинарии по теоретиче-
ской политической экономии на Факультете Хозяй-
ства и Права Саратовского Государственного имени
Н. Г. Чернышевского Университета, во II-м триместре
1923–24 академического года. Работая в семинарии,
т. А. С. Фейгельсон проявила интерес к науке, умение
работать, трудолюбие и вдумчивость. К исследова-
тельской работе она, по моему мнению, вполне
способна»13.

В этот период в Москве жил ее брат
Яков, ставший слушателем исторического отде-
ления Института красной профессуры. В январе
1926 г., предварительно выдержав испытание
по теории марксизма и представив письмен-
ную работу, она стала аспиранткой РАНИОНа.
Во время обучения в аспирантуре брала частные
уроки немецкого языка, чтобы иметь возмож-
ность работать со специализированной литера-
турой, занималась английским языком (француз-
ский язык изучала в университете).

Выехав 20 декабря 1926 г. на время зим-
них каникул в Саратов, она не смогла вернуться

к 3 января 1927 г. в Москву по болезни. По за-
ключению врачей ей был необходим перерыв
в обучении на несколько месяцев. В итоге в июле
1927 года она была из аспирантуры отчислена.

В сентябре 1927 г. Анна Самойловна
поступает на работу в Саратовский Комвуз
на должность ассистента кабинета экономики.
В следующем году Комвуз переименовывают
в Нижне-Волжский (Саратовский) Коммуни-
стический университет имени В. И. Ленина.
В октябре 1929 г. она становится заведующим
кабинета экономики и ассистентом кафедры
«по политэкономии». В январе 1930 г. вступа-
ет в секцию научных работников (профсоюз).
Преподает политическую экономию. В 1931 г.
в своей анкете она писала, что дополнительно
работает секретарем кафедры и имеет учебную
нагрузку 190 часов в год. В это время Анна
Самойловна жила с мужем П. И. Питаевским
и матерью в коммунальной кавартире с общей
площадью 30 кв. м.

В марте 1932 г. ее назначили доцентом
кафедры. Против этого выступила «группа на-
учных сотрудников», которая в газете «Комву-
зовец» назвала это назначение незаслуженным,
принизила деятельностьФейгельсон и требовала
от зам. проректора тов. Мартынова сообщить об-
щественности Комвуза обоснования такого вы-
движения, считая, что продемонстрированный
«метод выдвижения сугубо бюрократичен, обой-
дена вся комвузовская общественность в лице
секции научных работних месткома и партийной
организации»15.

А. С. Фейгельсон считала выдвинутые обви-
нения незаслуженными, но сложившаюся обста-
новку посчитала невозможной для дальнейшего
пребывания в Комвузе. 15 апреля она подала за-
явление об особождении от работы16.

В последующие годы Анна Самойловна ре-
шительно поменяла свою профессию, получив
медицинское образование. Об этом свидетель-
ствуют данные как следственного дела Я. С. Фей-
гельсона (в 1937 г. он был обвинен в том, что
состоял в троцкистско-зиновьевской оппозиции,
осужден и сослан в Уральск)17, так и упоми-

14ГАНИСО. Ф. 140. Оп. 2. Д. 154. Л. 202–220. В этом архивном деле содержатся и другие используемые в статье сведения
об А. С. Фейгельсон.

15За что выдвинута Фейгельсон? // Комвузовец. 1932. 17 марта. № 10 (38). С. 2.
16В архивном деле ГАНИСО (Ф. 138. Оп. 1. Д. 629. Л. 9–10) есть информация об обвинении Алексея ИвановичаМартынова,

работавшего в Нижне-Волжской коммунистической сельскохозяйственной школе имени В. И. Ленина (преемнице Саратовско-
го Комвуза), в том, что он с ноября 1932 г. по октябрь 1938 г. в качестве зам. проректора по учебной части не только не боролся
с троцкистами, но и дважды устраивал у себя на кафедре доцентом и ассистентом неквалифицированную беспартийную сестру
троцкиста Фейгельсон.

17ГАРФ. Ф. 10035. Оп. 2. Д. 26712. Л. 1–133 об.

Из истории физики 511



Изв. Сарат. ун-та. Нов. сер. Сер.: Физика. 2025. Т. 25, вып. 4

навшейся анкеты П. И. Питаевского от 1938 г.,
где Анна Самойловна называлась студенткой ме-
дицинского института. В автобиографии Льва
Петровича Питаевского от 22 июня 1951 г. [3,
л. 2 об] отмечено, что его мать работает ас-
систентом кафедры патологической физиологии
Саратовского медицинского института.

Анна Самойловна умерла 9 марта 1993 г.
в Москве.

Школьные годы Льва Питаевского

Свою школьную эпопею в Саратове Лев Пи-
таевский описал в автобиографии [3, л. 2, 2 об]:
он начал учиться в 1940 г. в 5-й средней школе,
продолжил обучение с 1942 г. в 28-й мужской
неполной школе (здесь он 7 февраля 1947 г.
вступил в члены ВЛКСМ), а в 1947–1950 гг.
заканчивал обучение в 19-й мужской средней
школе. В автобиографии [3, л. 2] отметил,
что в школе он выполнял обязанности члена
школьного комитета ВЛКСМ и секретаря комсо-
мольского бюро класса.

О талантливом и инициативном Льве Пита-
евском так вспоминали его одноклассники:

«Класс наш окончательно сформировался
на 8-м году обучения в престижной в Саратове
19-й мужской средней школе. С этого времени

мы и оказались вместе. В нашем юном коллекти-
ве сложилась группа одаренных молодых людей,
к которым тянулось большинство других учеников.
Явным центром этой группы были два человека: Лев
Питаевский и Венедикт Егоров, связанные предыду-
щей совместной учебой и прекрасной юношеской
дружбой. Каждому школьнику в классе по обыкно-
вению дают какое-то прозвище, обычно смешное.
Льва и Венедикта называли уважительно – «гиган-
ты мысли». Оба учились безукоризненно. Венедикт
был похож на мыслителя-созерцателя. Лев же был
не только мыслителем, но и обладал очень живым
и энергичным характером.

<…>
Одаренность Львa на всех производила впечат-

ление. Феноменальная память, умение мгновенно
«схватывать» суть вопроса в сочетании с удивитель-
ной работоспособностью благоприятствовали его
быстрому росту уже в школьные годы. Еще одна по-
ражавшая нас черта – удивительно быстрое чтение.
Читал он много, интересовался не только физикой
и математикой, но и историей и хорошо знал ее. Его
школьным увлечением довольно длительное время
был интерес к радиотехнике. Лев Питаевский стал
не только автором идеи, но и непосредственным
исполнителем программы создания школьного ра-
диоузла, его первым диктором.

<…>
Всегда активный и достаточно независимо се-

бя ведущий, Лев был постоянным участником об-
щественной жизни школы. <…> Он был членом
комсомольского бюро школы. Направляющая роль
вышестоящих инстанций во многом заключалась
в периодических проверках работы. Такие провер-

Золотые медалисты средней школы № 19 г. Саратова, 1950 г. (слева направо):
Евгений Никитин, Венедикт Егоров и Лев Питаевский

Gold medalists of Secondary School No. 19 of Saratov, 1950 (from left to right):
Evgeny Nikitin, Venedikt Egorov and Lev Pitaevskii
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ки райкомом ВЛКСМ переживали и мы. Помним,
как во время одной из них у наших активистов
накопилось много претензий к райкомовским ра-
ботникам. На заключительном общем собрании
по итогам проверки было объяснено, что главное –
самокритика. В своем выступлении Лев Питаевский
заявил: «Мы согласны со значением самокритики,
но надеемся, что райком нас извинит, если сего-
дня мы будем критиковать главным образом его».
Все мы захохотали и радостно зааплодировали.
Представители райкома недовольно поморщились,
а секретарь парткома школы, преподаватель исто-
рии, сделала страшные глаза и, глядя на смелого
школьника, покачала головой. Но все ограничилось
легкими внушениями» [4].

К числу лучших учеников школы принадле-
жал и Евгений Никитин. В 1950 г. Е. Никитин,
В. Егоров и Л. Питаевский окончили школу
с золотыми медалями. Впоследствии с профессо-
ром Е. Е. Никитиным Лев Петрович Питаевский
опубликует ряд работ в журнале «Успехи физи-
ческих наук».

Л. П. Питаевский всегда гостеприимно
встречал своих школьных друзей, когда те при-
езжали в Москву по каким-то делам18.

Лев Питаевский – студент университета

Лев Питаевский, 1951 г. [3]
Lev Pitaevskii 1951 [3]

Успешно сдав летом 1950 г. вступительные
экзамены, Лев Петрович Питаевский поступил
на физико-технический факультет Московского

государственного университета (МГУ). Но про-
учиться в Москве, причем отлично успевая,
он смог только год, так как факультет был рас-
формирован. В июне 1951 г. Л. Питаевский
переводится в Саратовский государственный
университет на второй курс 1-го физического
факультета. Занимался он на кафедре теорети-
ческой физики, которой руководил около 40 лет
(с 1938 по 1979 г.) профессор Александр Са-
мойлович (Шулим Шмулевич) Шехтер, ученик
члена-корреспондента АН СССР Дмитрия Ива-
новича Блохинцева, работавшего в СГУ в 1935–
1937 гг. и стоявшего у истоков возникновения
этой кафедры.

Структуру образовательных дисциплин того
времени отражает приводимая таблица. В ней,
следуя записям в зачетной книжке Л. Питаевско-
го, названы также преподаватели, работавшие
на физическом факультете в первой половине
1950-х гг. С позиции настоящего времени можно
твердо утверждать, что в годы учебы Л. Пи-
таевского в СГУ работала плеяда прекрасных
преподавателей, формировавших для своих сту-
дентов естественнонаучный «багаж» в будущее.

В зачетной книжке Льва Питаевского стоят
только оценки «отлично», причем нередко заче-
ты и экзамены им сдавались досрочно. Об этом
можно найти упоминание в газете СГУ «Стали-
нец».

Как и в школе, Лев Питаевский активно
участвовал в общественной жизни физического
факультета. На четвертом курсе он опублико-
вал в университетской газете «Сталинец» статью
о политическом просвещении студентов19. Это
был отклик на публикацию в той же газете
«Нужна ли нам система обязательных теорети-
ческих конференций». Л. Питаевский ратовал
за проведение таких конференций не в качестве
самоцели, а как действенной «формы углублен-
ного изучения марксистско-ленинской теории».
Он считал, что участие в них должно быть добро-
вольным и привел цитату из решения XII съезда
комсомола (март 1954 г.): «покончить с бюрокра-
тическими извращениями и администрировани-
ем в организации политического просвещения».

А. С. Шехтер в должности декана в 1952 г.
отметил достижения второкурсника Льва Пита-
евского в характеристике для военкомата.

18См.: Питаевский Л. П. О моем друге Виталии Очеве // Проблемы палеоэкологии и исторической геоэкологии : сб. науч-
ных трудов Всероссийской научной конференции, посвященной 80-летию со дня рождения профессора Виталия Георгиевича
Очева / под ред. А. В. Иванова. Саратов : Издательство Саратовского государственного технического университета, 2012. С. 28,
29.

19Питаевский Л. П. Покончить с формализмом в политическом воспитании // Сталинец. 1954. 3 апреля. № 13 (535). С. 2.
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Преподавательский контингент / Faculty

ФИО преподавателя Учебная дисциплина
Физические дисциплины

Андрианов А. С. Физический практикум, ч. III, Лаборатория оптики
Баранов Л. И. Спецкурсы (2), руководство курсовой работой
Бравин А. В. Лекции по дисциплине «Общая физика (атомная физика)», семинары по дисциплинам

«Общая физика (оптика)», «Общая физика (атомная физика)», Физический практикум
Голубков П. В. Лекции по дисциплине «Общая физика, ч. II»
Евсеев В. И. Лаборатория кафедры электроники
Игонин В. В. Лекции по дисциплине «История физики»
Кац М. Л. Лекции по дисциплине «Общая физика (оптика)»
Ковнер М. А. Лекции по дисциплинам «Электродинамика», «Атомные спектры»
Попов Ф. М. Спецлаборатория физики твердого тела, руководство производственной практикой по спе-

циальному плану, 5 курс, 9 семестр
Седин В. А. Лаборатория «Электрорадиотехника»
Степухович А. Д. Лекции по дисциплинам «Термодинамика», «Статистическая физика», «Спецкурс»
Тайков И. Ф. Лаборатория молекулярной физики
Толстиков В. А. Лекции по дисциплине «Основы электрорадиотехники»
Шевчик В. Н. Семинары по дисциплине «Общая физика, ч. II», Физический практикум
Шехтер А. С. Лекции по дисциплине «Квантовая механика», спецкурсы (3), Спецлаборатория, руковод-

ство дипломной работой
Штромбергер Л. В. Лекции по дисциплине «Физика высокого вакуума», Вакуумная лаборатория

Математические дисциплины
Бурмистров Е. Ф. Лекции по дисциплине «Техническая механика»
Купцов Н. П. Лекции по дисциплине «Методы математической физики»
Либер А. Е. Лекции по дисциплине «Дифференциальная геометрия»
Павлючук Н. Г. Семинары по дисциплине «Математический анализ»
Рассудов В. М. Лекции по дисциплине «Теоретическая механика»
Рахманов Б. Н. Лекции по дисциплинам «Математический анализ», «Дифференциальные уравнения»

Гуманитарные дисциплины
Лобанова М. Т.,
Смирнова Л. А.

Английский язык

Эльфонд Я. А. Основы марксизма-ленинизма
Зелькина О. С. Диалектический материализм
Рорер А. Ш. Исторический материализм
Сескутова А. А.,
Бабайцев К. Ф., Коне-
ва Н. А., Петров В. И.

Политическая экономия

Практика, военная подготовка, физическая культура
Шахматов В. Б. Педагогическая практика (в Железнодорожной школе № 4 г. Саратова с 01.03.1955 г.

по 14.03.1955 г.)
Воробьев Н. П.,
Диденко В. М.

Дисциплины по военной подготовке

Ломанов Местная противовоздушная оборона
Кожевников П. П. Физвоспитание

Университетская газета «Сталинец», 27 июня 1953 г.
The newspaper “Stalinets” dated June 27, 1953
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Студенческая характеристика Льва Питаевского, 1952 г.
Student characteristics of Lev Pitaevskii, 1952

После окончания университета Лев Пита-
евский мечтал продолжить свое образование
в Москве, в Институте физических проблем.
Своеобразный «барьер», который нужно было
преодолеть, чтобы попасть в аспирантуру этого
института и считаться учеником Л. Д. Ландау,
была система из 9 экзаменов по теоретической
физике, именовавшаяся теоретическим миниму-
мом Ландау: по математике (два), механике, тео-
рии поля, квантовой механике, статистической
физике, механике сплошных сред, электродина-
мике сплошных сред и квантовой электродина-
мике.

Саратовский историк А. И. Аврус о «мара-
фоне» Л. П. Питаевского по сдаче теорминимума
Ландау» писал:

«Со школьных лет Питаевский отличался выда-
ющимися способностями и хотел продолжить учебу
в аспирантуре у академика Л. Ландау. А для этого на-
до было сдать знаменитый «минимум Ландау». Лев
рассказывал мне, как на 5-м курсе он несколько раз
ездил к Ландау и сдавал один экзамен за другим.
Экзамены были настолько трудными и индивиду-

альными, что в Саратове не у кого было получить
консультацию, все надо было осваивать самостоя-
тельно. Продолжая успешно учиться на 5-м курсе
и завершая дипломную работу, Лев одновременно
сдал весь «минимум Ландау». Он стал аспирантом
Ландау, одним из его лучших учеников» [5].

В составленном в 1961 г. самим Л. Д. Лан-
дау перечне физиков, сдавших теорминимум
в 1934–1961 гг., фамилия Питаевского – двадцать
пятая20.

На пятом курсе Л. П. Питаевский сдал
на отлично государственные экзамены по об-
щей физике и основам марксизма-ленинизма.
27 июня 1955 г. он защитил дипломную рабо-
ту «Точное решение некоторых нестационарных
задач в квантовой механике» (научный руко-
водитель – Александр Самойлович Шехтер)
с отличной оценкой. Как отмечается в [6, с. 169]
в дипломной работе «оригинальным способом»
были решены задачи о вынужденных колебаниях
гармонического осциллятора, о параметриче-
ских колебаниях, о малых колебаниях диполя

20См. Иоффе Б. Л. Без ретуши. Портреты физиков на фоне эпохи. М. : ФАЗИС, 2004. С 10.
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Фрагмент списка физиков-теоретиков, сдавших теорминимум Ландау
A fragment of the list of physicists, passed through the Landau theoretical minimum

в переменном (во времени) однородном (в про-
странстве) электрическом поле, о движениях
частицы в переменных однородных электриче-
ских и магнитных полях».

Интересная коллизия возникла при оформ-
лении выпускных документов. Сведения о за-
щите дипломной работы подписали сразу два
декана – З. И. Кирьяшкина (1-й физический фа-
культет) и Б. М. Заморозков (2-й физический
факультет). Некоторый период (первая половина
1950 гг.) у физиков было деканское двоевластие
в связи с планами открыть в Саратовском уни-
верситете специальный радиофизический фа-
культет. Подводя итоги выпуска 1955 г., декан
физического факультета Зинаида Ивановна Ки-
рьяшкина отметила:

«Успешно окончившие факультет и положи-
тельно зарекомендовавшие себя в научной работе
получают рекомендации для поступления в аспиран-
туру. В текущем году рекомендованы в аспирантуру:
трое (Питаевский Л., Зайцева Н., Никитин Е.) –
в институты АН СССР, двое (Богомолов, Забелин) –
в аспирантуру физического факультета нашего уни-
верситета»21.

Краткая биография Л. Л. Лукашинской

Учеба в Саратовском государственном уни-
верситете не только дала старт блестящей науч-
ной карьере Льва Петровича Питаевского, но и
сыграла решающее значение в его личной жиз-
ни. На физическом факультете он познакомился
со своей будущей женой Любовью Лазаревной
Лукашинской.

Любовь Лазаревна родилась 3 марта 1932 г.
в Москве, где ее семья и жила до начала Великой
Отечественной войны. В автобиографии, напи-
санной в июне 1950 г., она сообщала [7, л. 5,
5 об]:

«До 1941 г. мыжили вМоскве. Во времяВеликой
Отечественной войны эвакуировались в Саратов,
где и живем по настоящее время.

Родители отца были членами колхоза Минской
обл. Родители матери: отец – рабочий крахмального
завода; мать – домохозяйка.

Отец мой, Лазарь Самуилович, родился в 1906 г.
в семье рабочего в Минске. В раннем детстве его
отец умер. С 12 лет он работал нащетиннойфабрике.
Когда организовались колхозы, его мать вступи-
ла в члены колхоза и состояла в нем до самой
смерти в 1941 г. В 1928 г. отец закончил рабфак
и поступил в Московский институт механизации
сельского хозяйства имени Калинина на отделение
электрификации. В 1933 г. он окончил ВТУЗ и ра-
ботал в Москве инженером-электриком. Отец имел
авторское свидетельство за изобретение по механи-
ческой обработке щетины.

Л. Л. Лукашинская, 1950 г. [7]
L. L. Lukashinskaya 1950 [7]

22 июня 1941 г. он был мобилизован на фронт.
21 августа 1941 г. мой отец погиб.

Мать моя, Дмитровская Яна Синаевна, роди-
лась в семье рабочего в Каменце. С 14 лет начала
работать в перчаточной мастерской, затем была пе-
реведена нашвейнуюфабрику «Октябрь» в качестве
портнихи. В 1930 г. закончила рабфак и поступи-
ла в 1-й Московский медицинский институт. После
его окончания она 4 года работала в сельской
местности, а затем в Москве в поликлинике з-да
имени Сталина вплоть до начала войны. В 1941 г.

21Кирьяшкина З. Физический факультет // Сталинец. 1955. 18 июня. № 22–23 (590–591). С. 2.
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я и мама эвакуировались в Саратов. Здесь она была
направлена на работу на станцию «Скорая помощь»
в качестве врача. Сейчас она работает заведующей
лечебной частью этой же станции.

В 1946 г. в октябре я вступила в комсомол.
В 1948–1949 учебном году была секретарем комсо-
мольской организации 12-й женской среднейшколы
В 1950 г. окончила 10-ый класс школы.

Братьев и сестер у меня нет».

Любовь Лукашинская была зачислена
на 1-й физический факультет Саратовского
университета в 1950 г. При поступлении в уни-
верситет в те годы сдавалось 7 экзаменов.
Л. Лукашнская получила «отлично» на эк-
заменах по физике, русскому языку (устном
и письменном), английскому языку. Оценкой
«хорошо» отмечена ее успешная сдача экзаменов
по математике (устной и письменной) и химии
[7, л. 7]. И в университете она училась очень
успешно. В университетской газете «Стали-
нец» за 1952 г.22 сообщалось о приказе ректора
Р. В. Мерцлина, в котором Л. Лукашинской объ-
являлась (в числе ряда студентов) благодарность
за активную работу в редакции этой газеты.

Университет окончила в 1955 г. по специ-
альности «Физика», защитив на «отлично» ди-

пломную работу на тему «Исследование темпе-
ратурной зависимости электропроводности ин-
терметаллических соединений». Государствен-
ные экзамены по физике и основам марксизма-
ленинизма сдала на «отлично». После оконча-
ния Саратовского университета была направлена
в распоряжениеМинистерства авиационной про-
мышленности для работы в г. Саратове на завод
№ 292.

Дальнейшее краткое жизнеописание Л. Л. Лу-
кашинской приведем, следуя [1]:

«В 1956 году Лев Петрович женился на своей
сокурснице по Саратовскому университету Любови
ЛазаревнеЛукашинской. Вскоре родился их сынВла-
димир. Брак был долгим и счастливым. Люба, как
ее называли все друзья, сумела создать теплый го-
степриимный дом, в котором Льву было приятно
и удобно работать. <…>

В 1998 году Л. П. П. был приглашен Университе-
том Тренто (Италия) для совместной работы с груп-
пой профессора Сандро Стрингари. Здесь он прожил
остаток своей жизни, регулярно посещая Россию
во время сессий Академии наук, покуда позволя-
ло здоровье. Во время одного из этих посещений
случилось трагическое столкновение автомобилей,
убившее его жену Любу».

Л. П. Питаевский в Большой физической аудитории СГУ, 1977 г.
Lew P. Pitaevskii in the Large Physics Auditorium of Saratov State University, 1977

22В ознаменование дня печати // Сталинец. 1952. 6 мая. № 19 (451). С. 1.
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Вместо заключения. Приветствие академика
Л. П. Питаевского к 70-летиюфизического
факультета СГУ

«Дорогие коллеги, поздравляю вас с юбиле-
ем факультета, точнее, с его выходом из детского
возраста. Ведь возраст обычного взрослого факуль-
тета, вроде Факультета Свободных Искусств (а какое
искусство свободнее, чем физика?!) Ягеллонского
Университета – 650 лет. Так что нашему факультету
нужно, по человеческим меркам, считать лет эдак 10.
Не будем удивляться обилию потомков. У факульте-
тов другая «физиология»…

Но – шутки в сторону. Желаю всем коллегам
здоровья и благополучия. Коллеги-студенты долж-
ны знать, что студенческие годы – неповторимый
по свежести чувств и восприятия период жизни.
Дорожите каждой минутой. Мои студенческие го-
ды совпали со сложным периодом в жизни нашей
страны. (Впрочем, этот период, кажется, длится уже
1200 лет). Но теперь я понимаю, что все – и хорошее
и плохое – было для меня чрезвычайно важно.

Я хочу в этот день вспомнить моих первых
учителей теоретической физики, Ш. Ш. Шехтера
и М. А. Ковнера. Шехтер был моим научным руко-
водителем. Он глубоко понимал физику и отличался
удивительной скромностью. Как-то он показал мне
один из своих результатов, который стеснялся опуб-
ликовать. Впоследствии результат был независимо
получен другим автором и вызвал значительный
интерес.Шехтер немало способствовал моему пони-
манию физики и помог делом, когда заявка на мое
распределение в АН СССР потерялась в канцеляри-
ях СГУ.

Замечу, что в то время я осознал «неприятную»
черту профессии физика-теоретика. Чтобы сделать
что-то стоящее, вы должны думать над задачей весь
день – и часть ночи. Иногда это несовместимо с дру-
гими обязанностями.

Я желаю факультету развития и процветания,
сотрудникам – здоровья и удачи в работе, а студен-
там – выбора профессии, соответствующей их спо-
собностям и успеха в ней.

Лев Петрович Питаевский,
выпускник физического факультета СГУ 1955 г.,

физик-теоретик, академик РАН.
16.02.2016».

Авторы выражают искреннюю благодар-
ность доценту Анжеле Григорьевне Хачаянц,
заведующей кафедрой истории музыки Сара-
товской государственной консерватории имени
Л. В. Собинова, и Елене Иосифовне Гуревич,
ведущему инженеру Института физики Сара-
товского национального исследовательского го-
сударственного университета имени Н. Г. Чер-
нышевского, за помощь в поиске и анализе
исторических документов.
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ПРИЛОЖЕНИЯ

PERSONALIA

Памяти профессора
Николая Ивановича Синицына

(01.06.1937–02.11.2025)

2 ноября 2025 года после продолжительной болезни скончался
доктор физико-математических наук, профессор, заслуженный дея-
тель науки РФ, лауреат Государственной премии РФ в области науки
и техники Николай Иванович Синицын. Вся его жизнь была связана
с Саратовским государственным университетом имени Н. Г. Черны-
шевского.

Н. И. Синицын родился 1 июня 1937 г. в г. Саратове в семье
крупного советского историка и археолога, профессора СГУ Ивана Ва-
сильевича Синицына (1900–1972), открывшего уникальные памятники
древней культуры на территории Поволжья, Прикаспийской области,
в том числе в Калмыкии. В юные годы Николаю Синицыну нравилось
ездить с отцом на раскопки, вникать в тонкости истории и археологи-
ческого дела, но когда пришла пора поступать в университет, он после
окончания в 1955 г. 19-й средней школы выбрал физический факультет
Саратовского университета.

После завершения обучения в университете в 1960 г. Николай
Иванович был принят в аспирантуру и параллельно начал препо-
давательскую деятельность на кафедре электроники СГУ. В 1964 г.
он защитил кандидатскую диссертацию по вакуумной СВЧ-электро-
нике, а в 1980 г. – докторскую диссертацию по проблемам вакуумной
СВЧ-микроэлектроники и акустоэлектроники. Своим главным учи-
телем Н. И. Синицын называл профессора Владимира Николаевича
Шевчика.
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С 1980-х гг. жизнь Н. И. Синицына проходила под эгидой академического Института радиотехники
и электроники (ИРЭ), получившего в 2006 г. имя его основателя академика В. А. Котельникова. С 1981 г.
Николай Иванович – заведующий лабораторией микроэлектроники созданного в тот год Саратовского
филиала ИРЭ АН СССР. В 1988 г он становится заместителем директора Саратовского филиала по на-
учной работе.

Однако связи с университетом в период работы в Институте радиотехники и электроники Н. И. Си-
ницын никогда не прерывал и вписал интересную страницу в историю физического факультета.
В 1986 г. он возглавил образованный в Саратовском филиале ИРЭ филиал кафедры вычислительной
физики и автоматизации научных исследований физического факультета СГУ (с 2012 г. – кафедра ком-
пьютерной физики и метаматериалов). Филиал кафедры был создан на основе совместного решения-
приказа Академии наук СССР и Министерства высшего и среднего специального образования РСФСР.
Это был один из первых в стране филиалов университета в научном учреждении, поддержанный
в 1997 г. грантом Федеральной целевой программы «Интеграция высшего образования и фундамен-
тальной науки». Организация филиала кафедры была обоюдополезной: в университете в учебный план
подготовки по специальности «Физика» вошли новые дисциплины (лекции и лабораторные практи-
кумы, сопровождаемые изданием учебных пособий), а институт решал задачу привлечения на работу
талантливой молодежи. Всего до 2010-х гг. подготовку на базовой кафедре прошли около 300 студентов.
Сотрудниками и аспирантами кафедры и ее филиала было защищено 5 докторских и 10 кандидатских
диссертаций. Лекции по современной сверхвысокочастотной электронике и электромагнитобиологии,
которые тщательно готовил и читал Н. И. Синицын, вызывали повышенный интерес у студентов фи-
зического факультета СГУ.

Как ученый Н. И. Синицын внес большой вклад в развитие вакуумной и твердотельной сверх-
высокочастотной микроэлектроники, биомедицинской физики. Его исследования носили пионерский
характер.

В 1988–1989 гг. на Первой и Второй международных конференциях по вакуумной микроэлек-
тронике, проходивших в США и Англии, Н. И. Синицын в своих докладах представил результаты
разработки принципиально нового класса миниатюрных низковольтных источников СВЧ колебаний
на базе ламп обратной волны, способных работать в экстремальных условиях сильного радиационно-
го излучения, сильных СВЧ электромагнитных полей, высоких и низких температур и одновременно
не уступающих по уровню миниатюризации полупроводниковым устройствам аналогичного назначе-
ния. Эти приборы нашли широчайшее применение. К примеру, с их использованием впервые была
осуществлена «мягкая» посадка космического аппарата на Луну, проводилась стыковка космических
кораблей.

Вторым ярким направлением работы Н. И. Синицына было открытие и изучение эмиссионных
особенностей тонкопленочных нанотрубных углеродных структур, что знаменовало собой фундамен-
тальный вклад в эмиссионную наноэлектронику. Доклад академика Ю. В. Гуляева и Н. И. Синицына
о целенаправленных работах ИРЭ по обнаружению и исследованию полевой эмиссии с таких структур
прозвучал на Седьмой международной конференции по вакуумной микроэлектронике в июле 1994 г.
во Франции.

Н. И. Синицын входил в состав авторского коллектива сотрудников ИРЭ, чьи достижения в об-
ласти биомедицинской радиоэлектроники в 2000 г. отмечены Государственной премией РФ. Была
разработана и внедрена радиоэлектронная аппаратура для лечения и функциональной диагностики с ис-
пользованием низкоинтенсивных электромагнитных колебаний в миллиметровом диапазоне длин волн.

Как выдающийся практик-экспериментатор Н. И. Синицын на протяжении многих десятилетий
входил в составы диссертационных советов физико-математического профиля на базе Саратовского
университета. Он при каждой защите старался досконально выяснить, чем хороша и какие преиму-
ществами перед предшествующими возможными аналогами имеет рассматриваемая работа, какими
прогностическими и прикладными возможностями обладает. Под научным руководством самого Нико-
лая Ивановича защищено свыше 20 кандидатских диссертаций. По 8 докторским диссертациям он был
научным консультантом.

Н. И. Синицыну была присуща, прежде всего, чрезвычайная ответственность за любое дело,
выражающаяся в тщательном продумывании последовательности действий и формулировок, «погру-
жении» (для прояснении физической картины) во все детали теории и эксперимента, строгом контроле
хода выполнения работ, требовательности к самому себе и ко всем сотрудникам, от действий кото-
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рых зависел конечный результат, обязательном стремлении сделать все на «самом высшем уровне».
Весьма нагляден и поучителен в этом отношении был разработанный Н. И. Синицыным «сценарий»
подготовки и проведения в Саратове 15–19 июля 2002 г. Четвертой Всемирной конференции по ваку-
умным источникам электронов (IVeSC’2002), оставившей незабываемые впечатления у ее участников.

Н. И. Синицына отличало предельно уважительное отношение к людям, с которыми сводила его
научная жизнь. Академиков В. А. Котельникова и Н. Д. Девяткова, профессораМ. Б. Голанта он причис-
лял к великим ученымXX столетия. С пиететом называл он и другие имена. Одной из форм проявления
уважения к учителям и коллегам у Николая Ивановича были посвящения, которыми он предварял неко-
торые свои научные статьи, а также написание мемориальных статей. Он был внимателен е людям
и никогда не отказывал обращавшимся к нему за помощью или содействием.

В интересную и содержательную сторону своей жизни Николай Иванович умел превращать и свой
досуг. Многие годы он вместе со своей супругой Розой Васильевной проводил отпуск на Волге, а также
в далеких и длительных путешествиях по стране, причем порой в сложных и опасных обстоятельствах
(например, в сплавах по рекам). Рассказывал и писал он об этих путешествиях увлекательно и позна-
вательно, демонстрируя свою историко-археологическая жилку.

***

Среди государственных наград Н. И. Синицына – орден «Знак почета» (1998), медали «За трудовое
отличие» (1986) и «Ветеран труда» (1988).

Октябрьский номер журнала «Радиотехника и электроника» за 2022 год полностью посвящен 85-
летию Н. И. Синицына. В журнале как дань уважения к его личности опубликовано научные статьи
ученых из Саратова, Москвы, Санкт-Петербурга, Уфы.

С уважением и благодарностью будут вспоминать Николая Ивановича Синицына все знавшие
его люди.
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Памяти профессора
Рауфа Загидовича Бахтизина

(20.01.1943–10.09.2025)

10 сентября 2025 года на 83-м году жизни после продолжительной болезни скончался Рауф За-
гидович Бахтизин, доктор физико-математических наук, профессор Уфимского университета науки
и технологий.

Р. З. Бахтизин родился 20 января 1943 г. в семье педагогов Загида Имамутдиновича Бахтизина,
преподавателя математики, и Факии Маликовны Салимовой, преподавателя химии и биологии, заслу-
женного учителя РСФСР. Отец – участник Великой Отечественной войны, первый директор Уфимско-
го нефтяного техникума. Семейные традиции, безусловно, сказалась на выборе Рауфом Загидовичем
будущей профессии – в 1966 г. он окончил физический факультет Ленинградского государственного
университета по специальности электрофизика. Местом учебы он специально выбрал Ленинград как
крупный научный центр в области электроники, физических исследований твердых тел, полупроводни-
ков и поверхностных явлений. К слову, двое других детей старших Бахтизиных тоже стали учеными,
но в других областях – медицины и химии.

С 1972 г. Р. З. Бахтизин работал в Башкирском государственном университете, в 1980 г. он стал
заведовать кафедрой экспериментальной физики, в 2004 г. получившей название кафедры физической
электроники и нанофизики. В 1990 г. защитил диссертацию на соискание ученой степени доктора
физико-математических наук. В 1991 г. был утвержден в ученом звании профессора. С 2022 г. он про-
фессор кафедры физической электроники и нанофизики Физико-технического института Уфимского
университета науки и технологий, преемника Башкирского государственного университета.

Научную деятельность Р. З. Бахтизина отличала экспериментальная направленность. Поддержива-
емый грантами, его научный коллектив активно проводил работы по изучению наноструктур и физиче-
ских явлений на поверхности твердых тел с использованием современных методов сверхвысоковакуум-
ной туннельной и атомно-силовой микроскопии. Эти работы были ориентированы на разработку новых
материалов и современных приборов электронной техники, в том числе для авиационной техники
и космических исследований. Занимался Рауф Загидович и классическими по постановке проблема-
ми выявления природы и моделирования шумов в вакуумной и твердотельной электронике. В 2025 г.
свет увидели две книги Рауфа Загидовича – «Физические основы наноэлектроники» и «Физико-химия
наночастиц».
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Памяти профессора Рауфа Загидовича Бахтизина (20.01.1943–10.09.2025)

Научно-техническая эрудиция Рауфа Загидовича позволяла ему проводить научные консульта-
ции, полезные для сотрудников промышленных предприятий. На кафедре «Физическая электроника
и нанофизика» готовились специалисты, востребованные промышленностью и исследовательскими
учреждениями.

Рауф Загидович, публиковавший свои работы в солидных научных журналах, пользовался боль-
шим авторитетом среди отечественных и зарубежных ученых. Это выражалось в его приглашении
на работу в ведущие исследовательские ценрты Германии и Японии, а также на крупные научные меро-
приятия. Он сам активно участвовал в организации и проведении научных конференций. Примерами
могут служить всемирные конференции по вакуумным источникам электронов IVESC, проводившиеся
в различных странах. Конференция IVESC 2002 г. состоялась в Саратове, и в ее успешное проведение,
завершившееся изданием трудов в журнале «Applied Surface Science», Рауф Загидович внес неоцени-
мый вклад.

Благодаря Р. З. Бахтизину между университетами и научными организациями Уфы и Сарато-
ва установились научные и дружеские связи. Так, параллельно, в Саратове (в Саратовском филиале
Института радиотехники и электроники им. В. А. Котельнивоав РАН) и Уфе (в университете), ор-
ганизовывались научные конференции для молодых ученых по актуальным проблемам микро- и на-
ноэлектроники, и при этом шел своеобразный «обмен» выступающими: ученые Уфы приглашались
с докладами в Саратов, а саратовские исследователи приезжали в Уфу. Темы докладов Рауфа Загидови-
ча были связаны с исследованиями методами сканирующей туннельной микроскопии поверхностных
физико-химических свойств полупроводников. Неоднократно он выступал и в качестве официального
оппонента при проведении диссертационных защит в совете по физико-математическим наукам в СГУ.
Рауф Загидович регулярно встречался с сотрудниками Саратовского филиала Института радиотехники
и электроники им. В. А. Котельникова РАН и Саратовского государственного университета, постоянно
созванивался и обменивался с ними деловыми письмами и праздничными поздравлениями.

Плодотворная научно-образовательная деятельность Рауфа Загидовича Бахтизин отмечена госу-
дарственной наградой РФ – почетным званием «Заслуженный работник высшей школы Российской
Федерации» (2006). Ему вручен почетный знак «Изобретатель СССР» (1991). Он заслуженный деятель
науки (1992), заслуженный изобретатель (1996), лауреат Государственной премии в области науки
и техники (2005) Республики Башкортостан.

Рауф Загидович будучи высокопрофессиональным ученым и педагогом был спокойным, доброже-
лательным и одновременно надежным человеком, способным взять на себя ответственность в нужный
момент. Его обаяние не могло не вызвать искреннего уважения знавших его людей. Таким он и оста-
нется в их памяти.
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