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Даны основы теории и результаты компьютерно-
го имитирования квантовой кинетики процессов им-
пульсного наносинтеза. Построены модели, описы-
вающие физико-химические процессы самосборки 
и самоорганизации активных наночастиц по биомиме-
тическому типу. Методами компьютерного моделиро-
вания изучены самосборка и самоорганизация биоми-
метических наносистем активных наночастиц серебра.
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The article considers the foundation of the theory and 
the results of computer imitation of quantum kinetics pro-
cesses of impulse nanosynthesis. The models describing 
physical and chemical processes of self-assemblage and 
self-organization of active nanoparticles belong to the 
biomimetic type are constructed. Computer modeling is 
used for studying self-assemblage and self-organization 
of biomimetic nanosystems of active silver nanoparticles.
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Введение. В общем введении в наноинжини-
ринг биомиметических наносистем будем исхо-
дить из того, что каждое новое понятие легче все-
го разъяснить через его сопоставление с хорошо 
известными понятиями и представлениями [1]. 
Известно, что инжиниринг означает способы сбор-
ки систем из структурных элементов. Игровые 
манипуляции с кубиком Рубика или элементами 
конструктора Лего — это примеры инжинирин-
га. Наноинжиниринг в этой связи означает часть 
способов сборки, в которых манипуляция (процес-
синг) проводится в масштабе нанометров. Два дру-
гих понятия относятся к тому, как (биомиметика) 
и чем (наносистемы) манипулируют.

Термин «наносистема» указывает на то, что струк-
турными элементами выступают наночастицы 
и из них конструируются наносистемы микрочастиц 
вышестоящего микрометрового масштабного уровня 
строения вещества. В свою очередь, отдельные нано-
частицы включают в себя структурные частицы более 
глубокого уровня — атомы.

Возникает естественный вопрос о том, как выпол-
няется процессинг в триаде «микрочастица — нано-
частица — атом». Наиболее часто рассматриваются 
две схемы выполнения процессинга: нанотехноло-
гии «сверху — вниз» (микрочастица → наночастица 
→ атом) и «снизу — вверх» (микрочастица ← наноча-
стица ← атом). Понятно, что в первом случае воздей-
ствие оказывается на саму микрочастицу (как в куби-
ке Рубика), во втором случае — на атомы и молекулы, 
из которых, как в Лего-конструкторе, собираются на-
ночастицы и затем микрочастицы.

Третья схема процессинга по типу «микрочасти-
ца ← наночастица → атом» стала рассматриваться 
только недавно, как наиболее перспективная в буду-
щих нанотехнологиях [2–5]. Она может быть назва-
на «биомиметической» или «биоподобной» [6–11]. 
Введенное понятие не следует путать с известным 
термином «бионика», означающим использование по-
заимствованных у биологических объектов решений 
в задачах техники.

Третья схема наносинтеза по типу «микроча-
стица ← наночастица → атом» имеет ряд прин-
ципиальных проблем. Она лежит в основе сверх-
скоростных и сверхселективных импульсных 
нанотехнологий, протекающих под контролем «нано-
ботов». Для их синтеза нужно применять импульсы, 
пространственная протяженность которых сравни-
ма с размером активируемых биоподобных наноча-
стиц — наноботов. Это — диапазон волновых пакетов 
ближнего, вакуумного и экстремального УФ с энер-
ги ей квантов 101– 102 эВ и мягкого рентгена (102–103 
эВ). Длительность импульсов должна составлять по-
рядка десятков аттосекунд (10–17 с). При этом шири-
на полосы неопределенностей энергии в импульсе 
достигает порядка 102 эВ. Она попадает на грани-
цу областей экстремального УФ и мягкого рентгена. 
Поэтому актуальными являются задачи построения 
теории и методов компьютерной имитации субфемто-
химических процессов квантовой релаксации актив-
ных наноботов — поглотителей и источников сверх-
коротких импульсных излучений в веществе.

Цель данной работы — краткое описание основ-
ных элементов теории и компьютерной имитации им-
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пульсных экстремальных процессов инжиниринга 
биомиметических наносистем. Они связаны с предпо-
лагаемым использованием в нанотехнологиях нового 
поколения импульсов острофокусируемого лазерно-
го излучения ультрафиолетового и мягкого рентгенов-
ского диапазонов с энергией квантов до 1 кэВ [12, 13]. 
Субфемтосекундные импульсы такой радиации мо-
гут инициировать синтез биомиметических наноча-
стиц с критическими размерами от 0.3 до 10 нм [8]. 
Последствия наноинжиниринга биомиметических на-
носистем в этих импульсных условиях исследованы 
на примере квантовой релаксации биомиметических 
наночастиц серебра.

Элементы теории экстремальных биомимети-
ческих наносисистем. В биомиметических нанотех-
нологиях воздействием на сами наночастицы произво-
дится управление сразу двумя смежными процессами: 
самосборкой атомов в наночастицы (наночастица → 
атом) и самоорганизацией наночастиц в микрочасти-
цы (микрочастица ← наночастица). Возникает есте-
ственный вопрос о механизме искусственного «со-
творения» первичных биомиметических наночастиц 
в веществе — основных структурных элементов био-
миметического наноинжиниринга. Ответ на этот во-
прос дает современная теория квантовой релаксации 
неравновесных открытых наночастиц в диссипатив-
ной системе конденсированного состояния [14]. Кратко 
его можно сформулировать так. Субфемтосекундные 
импульсы ультрафиолета с энергией фотонов от 10 
до 100 эВ и мягкого рентгена от 100 до 300 эВ созда-
ют релятивистские аттосекундные экситонные флук-
туации спиново-зарядовой поляризации плотности 
электронов, разрушающие в нанометровом масшта-
бе адиабатические атомно-молекулярные структуры, 
формируя вместо них неравновесные диссипатив-
ные наноструктуры наночастиц. Биомиметические 
наночастицы возникают в условиях, когда диссипа-
ция энергии в конденсированном состоянии происхо-
дит в результате процессов множественного рождения 
и уничтожения квантово-запутанных электрон-дыроч-
ных пар. Эти финитные в пространстве-времени кван-
товые флуктуации электронного вакуума конденсиро-
ванного состояния задают квантовую диссипативную 
структуру «компактонов», описание которых получе-
но в рамках теории квантово-полевой химии [15–17]. 
Компактоны создают сильную корреляцию движения 
атомов на своих пространственных носителях, форми-
руя из них биомиметические наночастицы. Время «со-
творения» наночастиц размером меньше 10 нм длится 
порядка десятков аттосекунд. Это — адиабатический 
процесс, происходящий при «неподвижных» ядрах. 
После стадии формирования компактных биомиме-
тических наночастиц идет неадиабатический процесс 
их релаксации в результате самоорганизации в систе-
мы микрочастиц за счет обменного взаимодействия 
между наночастицами. При этом энергия релакса-

ции ядерно-электронной подсистемы накапливается 
за счет внутренней конверсии на квантово-запутан-
ных электрон-дырочных парах, входящих в состав 
компактона, до тех пор, пока они не диссипируют эту 
энергию в конденсированной среде за счет двух конку-
рирующих процессов уничтожения: а) делокализации 
или б) распада с рождением экситонов. После этого 
происходит уничтожение биомиметических наноча-
стиц и повторение цикла самосборки атомов в наноча-
стицы и самоорганизации из них клеточных микроча-
стиц в процессе диссипативной квантовой релаксации.

В квантовой кинетике диссипации существуют 
три фундаментальных физико-химических механиз-
ма трансформирования биомиметических наноси-
стем [8]. Их можно описать с помощью операторов 
унитарно-эквивалентного, унитарно-неэквивалент-
ного и неунитарно-эквивалентного сдвига наноси-
стем во времени. Последние два механизма нелиней-
ные. Они формируют мультикинетический характер 
квантовой релаксации, придают ей бифуркационный 
характер и способствуют формированию аттракторов 
биомиметических наносистем, в которых квантовые 
диссипативные наноструктуры могут находиться дол-
го в стационарных неравновесных состояниях, флук-
туируя по энергии и форме.

В условиях биомиметической неравновесности 
превалируют неадиабатические процессы квантовой 
релаксации наносистем: их длительность на два по-
рядка превышает длительность стадий адиабатиче-
ского движения. Для сравнения напомним, что ти-
пичные химические процессы по преимуществу 
состоят из адиабатических стадий, например, коле-
бательного движения атомов, а неадиабатическое 
движение наблюдается на коротких отрезках вре-
мени протекания химических реакций, когда исче-
зает определенная атомно-молекулярная структу-
ра связей в реакционной зоне химических реакций. 
Таким образом, биомиметические нанотехнологии 
это — антипод химических технологий. В них ма-
териал перманентно находится в стадиях неадиаба-
тических «химических» реакций, и только на очень 
короткие отрезки времени проявляется его адиаба-
тическая атомно-молекулярная структура. Важно от-
метить и другое существенное отличие между этими 
технологиями. Чередование стадий квантовой ре-
лаксации биомиметических наносистем происходит 
за фемтосекунды, когда в атомно-молекулярных дис-
сипативных системах оно существенно медленнее — 
за пикосекунды. Этим и определяется существенное 
различие в энергетическом диапазоне процессин-
га химических и биомиметических диссипативных 
систем вещества. Первые можно импуль сно ини-
циировать лазерным излучением видимого и ин-
фракрасного диапазона. В случае биомиметических 
наносистемных процессов потребуются импульсы 
жесткого ультрафиолета и мягкого рентгена. Таких 
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импульсных лазеров нет из-за принципиальных труд-
ностей с созданием когерирующих и фокусирующих 
систем для этого диапазона длин волн. Разработка 
таких систем — одна из важнейших проблем совре-
менных нанотехнологий.

Компьютерное имитирование биомиметиче-
ских наносисистем. В этом разделе мы рассмотрим 
результаты компьютерного моделирования квантовой 
диссипативной кинетики экстремальных биомимети-
ческих наносистем. Более подробно детали метода 
и алгоритмов моделирования таких процессов изло-
жены в монографии [8]. Для исследования процессин-
га биомиметических (биоподобных) наносистем были 
использованы мультимедийные программные пакеты 
«Компьютерная нанотехнология» и «Компьютерный 
наноинжиниринг» [18, 19]. Рассмотрим для примера 
закономерности фемтосекундного наноинжинирин-
га биомиметической самоорганизации и самосбор-
ки серебра [20].

Результаты компьютерного имитирования кван-
товой релаксации кубических наночастиц серебра 
с длиной ребра L=1.8 нм, содержащих 500 атомов, 
при T  =  300 K показаны на рисунке 1. Видно, что био-
миметическая наночастица частично потеряла ис-
ходную кристаллическую структуру и форму в ат-
тракторе (б). При этом видна разнознаковая кривизна 
граней аттрактора (б). Это — активная химическая 
наночастица. Биомиметическая наночастица серебра 
флук туирует относительно среднего уровня энергии, 
который на сотни кДж / моль лежит выше энергии ана-
логичного по составу термодинамически равновесного 
кластера атомов серебра. Без потери устойчивости ам-
плитуда фемтосекундных флуктуаций энергии аттрак-
тора биомиметической наночастицы серебра достигает 
десятков кДж / моль. На рисунке 2 для сравнения пред-
ставлен результат биомиметической самосборки и са-
моорганизации дендритного аттрактора 1667 атомов 
серебра при той же температуре 300К.

Рис. 1. Радиальные функции распределения и морфология компактной после самосборки биомиметической 
наночастицы Ag500 в начальном неравновесном состоянии (а) и в конечном стационарном состоянии аттрактора (б)

Рис. 2. Радиальные функции распределения и морфология фрактальной биомиметической наночастицы Ag1667, после 
самосборки (а) и самоорганизации аттрактора в течение 70 пс при T = 300 K (б)

Из рисунка 3 следует, что температурный режим ока-
зывает существенное влияние, во-первых, на степень 
связности квантовой диссипативной наноструктуры 
фрактального кластера атомов серебра. Хотя наноден-
дрит не приходит к полной фрагментации на уплот-
ненные скопления, однако имеет место закономерное 

сокращение числа связей между ними с ростом темпе-
ратуры, что отражается в более высоком ходе кривой 
энергии E (t) на рисунке 3 для бóльших T. Во-вторых, 
размах энергетических флуктуаций также растет с ро-
стом T, причем флуктуации не теряют силы и по мере 
приближения к стационарному состоянию аттрактора.
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Рис. 3. Кинетика релаксации самоорганизации 
биомиметического фрактального кластера Ag1667 

в координатах энергия — время в различных 
температурных режимах: 300 K (1); 600 K (2); 900 K (3)

Выполненный компьютерный эксперимент кван-
товой диссипативной кинетики экстремальных био-
миметических наносистем серебра дал качествен-
ное описание результатов натурного эксперимента 
по структуре и морфологии нанодисперсий серебра 
на полимерном волокне в условиях УФ-облучения 
с энергией квантов до 7 эВ [20].

На основе проведенных исследований можно сде-
лать следующий общий вывод. В зонах субфемтосе-
кундных атомных превращений квантовая релакса-
ция неравновесных биомиметических наносистем 
в условиях фемтосекундной диссипации энергии об-
ладает рядом общих признаков, таких как спонтан-
ная аттосекундная атомная самосборка наночастиц, 
фемтосекундная самоорганизация систем наноча-
стиц в микрочастицы клеточного типа, пикосекундная 
мультикинетическая релаксация наночастиц к различ-
ным по морфологии и химическому составу неравно-
весным энергонасыщенным стационарным аттракто-
рам. В результате этого формируется иерархическое 
трехуровневое строение экстремально неравновесно-
го вещества: атомная частица — биомиметическая на-
ночастица — клеточная микрочастица.

Заключение. Третья схема наносинтеза и нано-
процессинга по типу «микрочастица ←наночасти-
цы  →  атом» имеет ряд принципиальных проблем. 
Она лежит в основе перспективных сверхскорост-

ных и сверхселективных импульсных нанотехноло-
гий под контролем биомиметических «наноботов». 
Для этого нужно применять импульсы, пространствен-
ная протяженность которых сравнима с размером ак-
тивируемых биоподобных наночастиц — наноботов. 
Это — диапазон волновых пакетов ближнего, вакуумно-
го и экстремального УФ с энергией квантов 101– 102 эВ 
и мягкого рентгена (102–103 эВ). Длительность импуль-
сов должна составлять порядка десятков аттосекунд 
(10–17 с). При этом ширина полосы неопределенностей 
энергии в импульсе достигает порядка 102 эВ. Она по-
падает на границу областей экстремального УФ и мяг-
кого рентгена. Поэтому актуальными являются задачи 
построения теоретических подходов и методов ком-
пьютерной имитации субфемтохимических процессов 
квантовой релаксации малых наночастиц — поглоти-
телей и источников сверхкоротких импульсных излу-
чений в веществе.

Новые биомиметические нанотехнологии имеют 
два основных фундаментальных отличия от существу-
ющих технологий. Во-первых, одной из основ этих на-
нотехнологий будут субфемтосекундные методы им-
пульсного лазерного процессинга. Во-вторых, общей 
основой нанотехнологий станет использование само-
сборки и самоорганизации нового типа функциональ-
ных адаптивных и интеллектуальных систем.

Препятствием на пути развития этих технологий 
индустрии наносистем нового поколения является 
отсутствие лазерных источников импульсного излу-
чения вакуумного и экстремального ультрафиолета, 
а также мягкого рентгена. Они требуются для остро 
фокусируемого субфемтосекундного процессинга 
биомиметических наносистем. Не имея таких ин-
струментов, невозможно экспериментально наблю-
дать и понять, что происходит в ходе экстремального 
процессинга. Единственным «наноскопом» пока яв-
ляется компьютерная имитация. Поэтому с целью ре-
шения задач прогнозирования эффектов экстремаль-
ного процессинга нами разработаны теоретические 
основы и специальные компьютерные методы ими-
тирования наноинжиниринга биомиметических нано-
систем и созданы для проведения имитационных экс-
периментов программные комплексы «КомпНаноТех» 
и «Компьютерный наноинжиниринг». Их применение 
дает возможность получить прогноз результатов нано-
инжиниринга биомиметических наносистем.
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