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Рассмотрена теория релаксации квантовых нано-
электромеханических систем (НЭМС) накопителей 
энергии в материалах. В рамках компьютерного мо-
делирования квантовой кинетики изучена релаксация 
НЭМС накопителя энергии в виде ограниченного пло-
скостями типа (100) кубоида Fe172 в ГЦК‑кристалле 
железа. Для сравнения выполнен расчет методом мо-
лекулярной динамики (МД) аналогичного по исход-
ной структуре кластера Fe172. Проведено сравнение 
результатов расчета методами НК и МД для темпе-
ратуры 293 К. Анализ компьютерных экспериментов 
показал, что релаксация НЭМС накопителя энергии 
Fe172 и МД‑кластера Fe172 из исходных неравновесных 
состояний имеет существенные отличия как в кине-
тике, так и в разнообразии структурных превраще-
ний. Показано, что релаксация кластера железа в ме-
тоде МД незначительна и его итоговая энергия связи 
в расчете на атом на 2 эВ/ат ниже, чем в кристалле. 
Метод НК выявил, что при релаксации происходит 
существенное изменение формы и парной радиаль-
ной функции распределения ядер НЭМС накопителя 
энергии. Он значительно увеличивает энергию свя-
зи до 3,34 эВ/ат, что лишь на 1 эВ/ат меньше энергии 
связи в кристалле Fe. Выявлена возможность прохож-
дения процесса самоорганизации НЭМС накопителя 
энергии через несколько промежуточных метаста-
бильных состояний. Показано, что на 20 пс процесса 
релаксации происходит флуктуационное перестрое-
ние куба в кубоид с сильным изгибанием поверхност-
ных граней, а вторая трансформация идет с измене-
нием граней в трапецоиды на 40 пс. Это кардинально 
отличает НК релаксацию кубоидного НЭМС накопи-
теля энергии Fe172 от МД релаксации кластеров ато-
мов Fe172 в кристаллическом железе.

Ключевые слова: конденсированное состояние, кванто-
вые НЭМС, квантовая релаксация, накопители энергии, 
кластеры атомов железа, компьютерное моделирование, 
метод нанокинетики, метод молекулярной динамики.

The theory of quantum relaxation of nanoelectrome-
chanical systems (NEMS) energy storage in materials is 
under consideration. By using the method of quantum 
kinetics the relaxation of NEMS energy storage in the 
form of Fe172 сuboid limited by (100) type planes in fcc 
iron crystal has been studied. For comparison, the cal-
culation of a similar structure atomic Fe172 cluster has 
been carried out by molecular dynamics (MD) method 
for the temperature T = 293 K. The analysis of comput-
er‑related experiments has shown that the relaxation of 
the NEMS energy storage of Fe172 and Fe172 MD atomic 
cluster from initial nonequilibrium state has significant 
differences both in kinetics, and in the variety of struc-
tural transformations. It is shown that iron MD cluster re-
laxation is insignificant and its final total binding energy 
per atom is 2 eV/at lower than the crystal one. NK meth-
od has revealed that under relaxation there is a signifi-
cant change in the shape and the pair radial distribution 
function of NEMS energy storage nuclei. It significantly 
increases binding energy up to 3,34 eV/at, which is only 
about 1 eV/at less than the binding energy of crystalline 
iron. The opportunity of self‑organization NEMS energy 
storage process through several intermediate metastable 
states has been shown. It is manifested that fluctuation 
rebuild of cube into cuboid with strong bending of cube 
surfaces occurs at the 20 ps of relaxation, and there is 
the second transformation with trapezoid change of fac-
es at the 40 ps of relaxation process. This effect cardi-
nally differentiates NK relaxation of the NEMS energy 
storage cuboid Fe172 from MD relaxation of atomic Fe172 
clusters in crystalline iron.

Key words: condensed state, quantum NEMS, quantum re-
laxation, energy storage, atomic clusters of iron, comput-
er simulation, method of nanokinetics, method of molecu-
lar dynamics.
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Введение. Развитие современных высоких тех-
нологий требует миниатюризации функциональ-
ных элементов электроники до размеров, меньших 
10 нанометров, создания высокоемких наноаккуму-
ляторов активного водорода в водородной энерге-
тике, разработки импульсных лазеров малой мощ-
ности в области жесткого ультрафиолета и мягкого 
рентгена в биомиметике. Решение этих и многих 
других задач до сих пор сдерживается отсутстви-
ем точного понимания механизмов сверхплотного 
накопления энергии в материалах малыми кванто-
во‑размерными наночастицами. К ним в частно-
сти относятся механизмы накопления и диссипа-
ции в конденсированных твердых и жидких средах 
сверхсжатых до размеров порядка длины волны 
жесткого ультрафиолета или мягкого рентгена им-
пульсов энергии [1]. 

Изучение квантовых наночастичных накопите-
лей энергии необходимо для разработки фемтосе-
кундных импульсных технологий неразрушающего 
процессинга материалов. Квантово‑размерные на-
копители энергии объединяет то, что в силу мало-
сти области их локализации процессы накопления 
и диссипации ими энергии определяются законами 
квантовой кинетики с характерными временным́и 
интервалами квантовых переходов от десятков 
до сотых долей фемтосекунд с неопределенностью 
энергии от 0,1 эВ до 1 кэВ соответственно. В дан-
ной статье исследуются типичные нанометровые 
накопители сжатых импульсов энергии — актив-
ные центры наноструктурирования кристаллов. 
Имитация эволюции активного центра нанострук-
турирования кристаллов железа проведена в рамках 
метода нанокинетики (НК) [2] квантовых наноэлек-
тромеханических систем (НЭМС) [3–5]. Для срав-
нительного анализа приведены результаты ком-
пьютерного моделирования методом молекулярной 
динамики (МД) [6; 7] эволюции аналогичного по ис-
ходной структуре кластера атомов железа.

Теория электронного привода ядер кванто-
вых НЭМС накопителей энергии в конденсиро-
ванном состоянии. В конденсированном состоянии 
в неравновесных процессах квантовой релаксации 
после сверхплотного, но неразрушающего импульс-
ного накопления энергии принимают участие нано-
боты [4; 5]. Нанобот — это подвижная компактная 
квантовая НЭМС, включающая электронный привод 
и квантово‑механическую подвижную часть — ядра. 
Электронный привод НЭМС возникает в компактной 
области V квантово‑полевой электронной компоненты 
конденсированного состояния в форме компактона — 
открытой системы сильнокоррелированных Nv элек-
тронов [8]. Число электронов Nv в V‑объеме компак-
тона флуктуирует около основного значения Nv

0 при 
сохранении среднего числа электронов <Nv> = Nv

0. 
В этом случае квантовые состояния объединенной си-

стемы «компактон + электронная компонента конден-
сированного состояния» имеют вид:

Ф(Nv
0; ∞ — Nv

0) = СNv
0 ψ(Nv

0)Ф(∞ — Nv
0) + 

+ СNv
0±1ψ(Nv

0 ± 1)Ф(∞ — (Nv
0 ± 1)) +…;      (1)

где спутанные согласованным переносом электронных 
пар n = 1, 2,… квантовые состояния Nv‑электронного 
компактона ψ(Nv

0 ± n) и квантово‑полевой элек-
тронной компоненты конденсированного состояния 
Ф(∞ – (Nv

0 ± n)) :
ψ(Nv

0 ± n) = [ψ(Nv
0 + n) + ψ(Nv

0 — n)]/√2;    (2)
Ф(∞ — (Nv

0 ± n)) = 
= [Ф(∞ — Nv

0 — n) + Ф(∞ — Nv
0 + n)]/√2.    (3) 

Квантовые состояния (1) нормируются по ампли-
тудам на единицу:

|CNv
0|2 + |CNv

0±1|
2 + |CNv

0±2|
2 + … + |CNv

0±n|
2 + … = 1. (4) 

Спонтанное нарушение динамической симметрии 
квантово‑полевой электронной компоненты конденси-
рованного состояния в V‑области описывается в пре-
деле 1 ≈ CNv

0 >> CNv
0±1 ≈ 0, когда возникает открытый 

Nv‑электронный компактон в «нулевом» состоянии 
Ф0(Nv

0):
Ф0(Nv

0) = СNv
0 ψ(Nv

0)Ф(∞ — Nv
0) + 

+ СNv
0±1ψ(Nv

0 ± 1)Ф(∞ — (Nv
0 ± 1)).           (5)

Первичное «нулевое» состояние Ф0(Nv
0) описыва-

ется в квантовой теории поля подпространством Фока 
с числом электронов: Nv

0; Nv
0 ± 1.

Тогда с учетом (5) уравнение (1) примет вид:

Ф(Nv
0; ∞ — Nv

0) = Ф0(Nv
0) + Ф1(Nv

0).         (6)

Поправка Ф1(Nv
0) к «нулевому» состоянию Ф0(Nv

0) 
учитывает упорядоченный перенос заряда и спина 
между компактоном и электронной компонентой кон-
денсированного состояния двумя и более электрон-
ными парами:

Ф1(Nv
0) = СNV

0±2ψ(Nv
0 ± 2)Ф(∞ — (Nv

0 ± 2)) + … . (7)

При захвате В‑ядерной подсистемы в V‑области 
Nv‑электронным компактоном конденсированного 
состояния образуется компактная квантовая НЭМС. 
Квантовое состояние Ψ0(B; Nv

0) некогерентного объе-
динения на V‑носителе квантово‑механической систе-
мы В ядер и первичного Nv‑электронного компактона 
имеет мультипликативный вектор состояния: 

Ψ0(B |Nv
0) = χ0(B)Ф0(Nv

0).                  (8)

С учетом (6) нефакторизуемое когерентное состоя-
ние Ψ1(B |Nv

0) объединенной системы Nv‑электронного 
компактона и В ядер имеет вид:

 Ψ1(B|Nv
0) = χ0(B)Ф0(Nv

0) + χ1(B)Ф1(Nv
0),        (9)

где χ1(B) — поправка к волновой функции χ0(B) дви-
жения В ядер, учитывающая их когерентную спутан-
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ность с многоэлектронными поляризациями заряда 
Nv‑электронного компактона вида (7).

Физический смысл уравнений (8) и (9) состоит 
в том, что они представляют два механизма кванто-
во‑механического движения системы В ядер НЭМС 
под действием электронного привода. Уравнение (8) 
соответствует механизму некогерентной неспутанной 
связи ядерной квантово‑механической части НЭМС 
с ее электронной компонентой. Уравнение (9) опи-
сывает механизм когерентной спутанной связи ядер-
ной подсистемы с электронной компонентой НЭМС. 

Потенциальная энергии ε0(R) электронного при-
вода ядер наноботов зависит от кинематики связей 
электронного спутывания ядер. Имеется три типа 
(α, β, γ) кинематических связей в электронном при-
воде ядер [9]. Топология кинематики связей задает-
ся графом Гαβγ, вершинами которого являются ядра, 
а ребрами — наличествующие кинематические свя-
зи ядер одного из трех типов — α, β, γ. На рисунке 1 
приведен граф для конкретной системы трех нано-
ботов, содержащих В = 6 ядер.

Рис. 1. Топологический граф Гαβγ кинематических связей  
ядер трех наноботов

На рисунке 1 видно, что кинематические связи 
(α, β, γ) различаются своей принадлежностью к про-
странственным носителям: внутренние кинематиче-
ские α‑связи полностью принадлежат V‑области од-
ного компактона; трансграничные β‑связи — двум 
и более пересекающимся V‑областям компактонов; 
внешние γ‑связи — области контакта компактона с ма-
трицей конденсированного состояния. 

С учетом графа Гαβγ кинематических связей В ядер 
в системе наноботов энергия электронного привода 
ядер записывается в виде [10]:

ε0(R) = ε0(R| Гαβγ) = (1/2)∑p ∑p’S
k
pp’ ε

k
pp’(Rpp’).   (10)

Здесь p = 1,..., В, p’ = 1,..., В — индексы ядер на-
ноботов — вершин графа Гαβγ ; (S

k
pp’ ) — k‑матрицы 

связей трех типов: k = α, β, γ — ребер графа Гαβγ; 
(εk

pp’(Rpp’)) — матрицы энергий k‑связей p и p’ ядер; 
Rpp’ — межъядерные расстояния в точке конфигу-
рационного пространства R наноботов. Для расче-
та матрицы энергий k‑связей (εk

pp’(Rpp’)) использу-
ется метод нелокального функционала электронной 
плотности, форма которого явно зависит от типа  
α‑, β‑, γ‑связей. 

Квантовая кинетика релаксации нанобота пред-
ставляет собой цепочку дискретных стадий действия 
двух чередующихся механизмов когерентного и неко-
герентного электронного привода движения ядерной 
подсистемы НЭМС. Смена механизмов электронно-
го привода ядер НЭМС описывается теорией процес-
сов «когеренции — декогеренции» движения кванто-
вых систем [11]. 

Тепловое движение матрицы конденсирован-
ного состояния ограничивает длительность τ ста-
дии когерентного электронного привода ядер на-
нобота [10]: 

τ = {[3ВкТ] /[(gradR0ε0) M
–1(gradR0ε0)]}

1/2,     (11)

где Т — температура конденсированного состоя-
ния; B — нуклеарность; M–1 — обратный тензор рас-
пределения масс ядер; gradR0ε0 — градиент энергии 
ε0(R|Гαβγ) электронного привода ядер в окрестности 
их конфигурационной точки R. Для малых наноботов 
и температур из (11) следует, что стадии когерентно-
го электронного привода ядер имеют фемтосекунд-
ную длительность, что на один‑два порядка меньше 
периода колебаний атомов в матрице конденсирован-
ного состояния. 

В результате теплового сбоя когерентности про-
исходит редукция когерентного состояния нанобота 
(9) в некогерентное состояние (8):

χ0(B)Ф0(Nv
0) + χ1(B)Ф1(Nv

0) => χ0(B)Ф0(Nv
0).   (12)

Восстановление квантовой когерентности проис-
ходит за время δτ ~ 0,01 фс.

Моделирование квантовой релаксации кубо-
идных ботов НЭМС накопителей энергии в ГЦК 
железе. В компьютерном эксперименте начальное 
импульсное насыщение энергией исследуемых кубо-
идных ботов НЭМС накопителей энергии моделиру-
ется фиксированием их исходного атомного кластера 
в кристалле огранкой плоскостями типа (100) и по-
следующей заменой межатомных кристаллических 
потенциалов в атомном кластере на псевдопотенци-
алы межядерных связей, которые действуют внутри 
бота НЭМС (α‑связи) и на ее границе с остальной ма-
трицей кристалла (внешние γ‑связи), как это показа-
но на рисунке 2.
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Рис. 2. Кубоидный бот (II) НЭМС накопителя энергии и его атомный кластер в кристаллической матрице (I):  
Vcr — потенциалы межатомных связей в матрице кристалла и внутри кластера;  
Vα — псевдопотенциалы межъядерных кинематических α‑связей в боте НЭМС;  

Vγ — псевдопотенциалы кинематических γ‑связей бота НЭМС накопителя энергии и матрицы кристалла
 

Рассмотрим релаксацию при нормальной темпе-
ратуре T = 293 К ограниченного плоскостями типа 
(100) кубоида НЭМС бота Fe172 в ГЦК‑решетке железа. 
Запасенная в кубоидном накопителе энергия кристал-
ла железа рассчитывалась по формуле (10). Согласно 
расчету методом нелокального функционала элек-
тронной плотности энергия α‑связей внутри НЭМС 
кубоидов много больше, чем энергия внешних Ван‑
дер‑Ваальсовых γ‑связей НЭМС кубоида с матрицей 
железа. Поэтому релаксация выполнялась в прене-
брежении γ‑связей с матрицей металла. На рисунке 3 
показана диаграмма релаксации в координатах «энер-
гия связи на атом — время». Видно, что кинетическая 
кривая убыли энергии кубоидного НЭМС накопителя 
флуктуирует. При этом происходят два структурных 
превращения на 20 и 40 пикосекундах. Первый соот-
ветствует появлению характерных «гиперболоидных» 
изгибов граней, а второй — «трапецоидной» дефор-
мации граней, показанных на рисунке 3, а. При ре-
лаксации НЭМС накопителя энергии происходит су-
щественное изменение парной радиальной функции 
распределения ядер g(r) (рис. 3, б): растет ближний 
порядок за счет увеличения высоты пика на первой 
координационной сфере и разрушается дальний по-
рядок за счет размывания пиков на третьей и после-
дующих координационных сферах. В ходе релаксации 
функция g(r) (рис. 3, б) сильно изменяется, и НЭМС 
бот значительно — на 1,01 эВ/ат — увеличивает энер-
гию связи, достигая значения 3,34 эВ/ат в релаксиро-
ванном состоянии. Эта энергия на 1 эВ/ат ниже энер-
гии связи в ГЦК‑кристалле железа.

Для сравнения на рисунке 3 показаны полученные 
нами методом молекулярной динамики [7] результаты 
расчета релаксации при температуре T = 293 К атомного 
кластера железа Fe172 в отсутствие спонтанного перехо-
да его в состояние НЭМС накопителя энергии. При мо-
делировании использованы оптимизированные подгон-
кой под экспериментальные параметры межатомного 
взаимодействия в ГЦК‑кристалле железа потенциалы 
Морзе. Избыточная энергия кластера в методе моле-
кулярной динамики по отношению к ГЦК‑кристаллу 
полностью определяется парной радиальной функци-

ей распределения g(r) атомов (рис. 3, в). С увеличени-
ем числа атомов в кластере радиальная функция g(r) 
и энергия связи на атом приближаются к значениям 
в бесконечном ГЦК‑кристалле железа. 

На рисунке 3, а видно, что релаксация кластера же-
леза в методе молекулярной динамики незначитель-
на. В ходе релаксации функция g(r) (рис. 3, в) мало из-
меняется, и кластер понижает энергию на 0,02 эВ/ат, 
достигая энергии 2,34 эВ/ат, которая на 2 эВ/ат ниже 
энергии связи в кристалле (4,30 эВ/ат). 

Из сравнения g(r) на рисунках 3, б и в видно, 
за счет чего при релаксации НЭМС бота происходит 
значительное возрастание энергии связи. Это резуль-
тат изменения при самоорганизации ближнего по-
рядка за счет увеличения эффективного координаци-
онного числа с 5,5 до 8 на первой координационной 
сфере и разрушения дальнего порядка в области тре-
тьей и выше координационных сфер.

Выводы. Согласно рассмотренной теории стро-
ения квантовых наноэлектромеханических систем 
(НЭМС) накопителей энергии в материалах их мо-
делирование можно разбить на два этапа. На первом 
этапе формируется атомный кластер в кристалле пу-
тем внезапного обрыва связей с матрицей кристалла 
по границам его пространственного носителя. Далее 
происходит спонтанное нарушение динамической 
симметрии электронной компоненты атомного кла-
стера с формированием компактона электронов, осу-
ществляющего наноэлектромеханический привод 
ядер в НЭМС накопителе энергии. При этом перестра-
иваются кристаллические межатомные химические 
связи в систему межъядерных кинематических свя-
зей НЭМС трех типов: внутренние (α), трансгранич-
ные (β), внешние (γ) связи, и молекулярная динамика 
атомного кластера переходит в квантовую НЭМС ки-
нетику релаксации. 

В рамках компьютерного моделирования кванто-
вой кинетики изучена релаксация НЭМС накопите-
ля энергии в виде ограниченного плоскостями типа 
(100) кубоида Fe172 в ГЦК‑кристалле железа. Для срав-
нения выполнен расчет методом молекулярной дина-
мики (МД) атомного кластера железа Fe172 в отсут-
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ствие спонтанного перехода его в состояние НЭМС 
накопителя энергии. Анализ компьютерных экспе-
риментов показал, что релаксация НЭМС бота на-
копителя энергии Fe172 и МД‑кластера Fe172 из исход-
ных неравновесных состояний имеет существенные 
отличия как в кинетике, так и в разнообразии струк-
турных превращений. Показано, что релаксация кла-
стера железа в методе МД незначительна. Метод НК 
выявил, что при релаксации происходит существен-
ное изменение формы и парной радиальной функции 
распределения ядер НЭМС накопителя энергии. Это 

значительно увеличивает энергию связи. Выявлена 
возможность прохождения процесса самоорганизации 
НЭМС накопителя энергии через несколько проме-
жуточных метастабильных состояний. Показано, что 
в области нескольких десятков пикосекунд в процес-
се релаксации происходит флуктуационное перестрое-
ние куба в кубоид с сильным изгибанием поверхност-
ных граней, а затем в «трапецоид». Это кардинально 
отличает НК релаксацию НЭМС накопителя энергии 
Fe172 от МД релаксации кластеров атомов Fe172 в кри-
сталлическом железе.

а

   
  б                                                                                                       в

Рис. 3. Релаксация кубоидного бота НЭМС накопителя энергии Fe172 и атомного кластера Fe172:  
а) НЭМС бота (НК), атомного кластера (МД); парные радиальной функции распределения g(r) ядер в НЭМС боте (б)  

и в атомном кластере (в) железа после релаксации
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