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Введение 
 
В настоящее время физико-математичес- 

кое моделирование динамических режимов 
сложных наноскопических и биологических 
систем имеет большое теоретическое и прак-
тическое значение для фундаментальных ис-
следований многих междисциплинарных про-
блем, находящихся на стыке математики, 
физики, биологии, наноэлектроники. В каче-
стве примеров можно указать на необходи-
мость понимания механизмов самоорганиза-
ции и образования сложных структур в живой 
и неживой природе, квантомеханического пе-
реноса энергии в реакциях фотосинтеза, опре- 
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деления степени управляемости открытых си-
стем молекулярных моторов, динамики де-
фектов в наноструктурах и т. д. [1, 2]. 

Системный анализ, проведенный на ру-
беже XX и XXI столетий, фундаментальных 
исследований в области физико-математичес- 
кого моделирования динамических режимов 
сложных нано- и биосистем приведен в мно-
гочисленных зарубежных и российских науч-
ных публикациях, например, в работах [3–5],  
в которых, кроме общеизвестных методов ис-
следования (таких как метод кинетических 
уравнений, метод молекулярной динамики  
и т. д.), применяются и принципиально новые 
подходы и методы (такие как методы веще-
ственного, ультраметрического и p-адичного 
анализов), позволяющие учитывать большое 
число коллективных и многочастичных взаи-
мосвязанных эффектов, определяющих дина-
мическое поведение системы. 

Например, при исследовании сложных 
атомных или молекулярных систем большого 
размера наиболее распространенным является 
метод молекулярной динамики, который поз-
воляет рассчитывать новые и перспективные 
материалы на атомно-молекулярном уровне и 
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на базе технологии типа «снизу–вверх» (вос-
ходящее производство), основой которых 
служит атомный и молекулярный синтез (так 
называемый «молекулярный монтаж» или 
«атомная сборка»), создавать новые нано-
структурные материалы с заданными физико-
техническими свойствами [3–6]. 

Для дальнейшего расширения научно-
технологического базиса развития по всему 
спектру современной нано-биотехнологичес- 
кой индустрии представляется особенно важ-
ным совершенствование методов теоретиче-
ских построений и моделей, уточнение чис-
ленных методов исследования динамических 
режимов в задачах автоматизированного про-
ектирования сложных систем с оптимальными 
динамическими и статическими характери-
стиками. 

В настоящей работе, которая является 
органическим продолжением работ авторов 
[7, 8], рассматриваются некоторые узловые 
вопросы моделирования процессов самоорга-
низации и самосборки в структурах наноэлек-
тронных интегральных схем (НИС) и сложных 
систем наноэлектромеханических преобразо-
вателей (нано-ЭМП) энергии (далее кратко – 
наноэлектромеханические системы – НЭМС), 
позволяющих учитывать большое число взаи-
мосвязанных характеристик их динамического 
состояния. При этом, как подражание слож-
ных нано- и биосистем НЭМС, рассматрива-
ется сложная система нелинейно взаимодей-
ствующих элементов нано-ЭМП-энергии 
различной физической природы (например, 
молекулярные моторы – нано-актюаторы как 
функциональные элементы живых организмов 
и созданные человеком их технические анало-
ги) [7]. 

Расширенное определение НЭМС – это 
сложная многоэлементная динамическая си-
стема нелинейно взаимодействующих бинарно-
сопряженных электро-индукционных и маг-
нитно-индукционных наноэлектромеханичес- 
ких преобразователей энергии (нано-ЭМП-
энергии). 

При этом функциональными элементами 
для сложных НЭМС могут быть открытые не-
давно элементы наноструктурированных ве-
ществ, такие как нанотрубки, молекулярные 
моторы, комплексы ДНК, квантовые ямы, мо-
лекулярные переключатели и т. д., которые 
можно представлять (аппроксимировать) как 

нелинейные открытые подсистемы с соб-
ственной структурой, состоящей из базовых 
исполнительных элементов (ячеек) из элек-
тропроводящих и магнитопроводящих нано-
кристаллических трех-, дву-, одно- и нуль-
мерных материалов (поликристаллы – 3D; 
пленки и слои – 2D; нанотрубки, волокна и 
прутки – 1D и наночастицы – 0D соответ-
ственно), характерные размеры которых нахо-
дятся в диапазоне эффективного действия за-
конов квантовой электрофизики. 

 
 

Физико-математическое моделирование  
процессов самоорганизации  

в сложных НЭМС 
 
Процессы самоорганизации в сложных 

НЭМС можно моделировать с помощью ди-
намических уравнений эволюции системы в 
многомерном фазовом пространстве энерге-
тического состояния, исходя из приведенных 
в работах [8, 9] методов моделирования дина-
мически режимов МЭМС и НЭМС. 

Для решения представленной задачи 
необходимо рассматривать следующие узло-
вые вопросы:  

–  электрофизическое моделирование 
процессов энергообмена между функциональ-
ными ячейками нано-ЭМП-энергии;  

–  рассмотрение нано-ЭМП-энергии в 
системе других наноструктур;  

–  образование сложной НЭМС как мно-
гоэлементного ансамбля нано-ЭМП-энергии;  

–  взаимодействие НЭМС с внешней 
средой;  

–  как результат этих исследований ком-
плексное физико-математическое и компью-
терное моделирование сложных НЭМС. 

 
Не нарушая общности, можно НЭМС 

рассматривать как сложную открытую дина-
мическую систему, состоящую из нелинейно 
взаимодействующих функциональных эле-
ментов в лице электро-индукционных (1 –  
с количеством элементов M >> 1) и магнитно-
индукционных (2 – с количеством элементов 
N >> 1) нано-ЭМП-энергии (см. рис. 1). Для 
общности моделирования предположим, что 
взаимодействие между элементами НЭМС 
осуществляется по принципу сети Хопфилда, 
т. е. каждый нано-ЭМП-энергии, принадле-
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жавший НЭМС, взаимодействует со всеми 
остальными [10]. 
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Рис. 1. Обобщенное схематическое представ-
ление сложных НЭМС. 

 
При указанных условиях, задача моде-

лирования процессов самоорганизации в 
сложных открытых НЭМС может реализо-
ваться с помощью системы динамических 
уравнений эволюции в многомерном лаграже-
вом фазовом пространстве энергетического 
состояния, при котором динамическое состоя-
ние сложной НЭМС представляется как мно-
гомерная точка фазового пространства. С те-
чением времени состояние НЭМС изменяется 
и точка динамического состояния движется по 
определенной траектории. Совокупность всех 
возможных траекторий образует фазовый эво-
люционный портрет системы, который зави-
сит от структурных параметров НЭМС и ха-
рактеристик внешних источников энергии, 
определяющих граничные условия уравнений 
эволюции [11–14]. 

Согласно разработанному в [8, 9] методу 
моделирования динамических режимов нано-
ЭМП-энергии, в сложных НЭМС их энергети-
ческие характеристики, на расстояниях l >>  
( – это параметр характеризующий макси-
мальные геометрические размеры нано-ЭМП-
энергии) в лагранжевом пространстве энерге-
тического состояния можно аппроксимировать 
с помощью энергетических характеристик  
эквивалентных электрических и магнит- 
ных динамических диполей соответственно 
(см. рис. 2). 
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Рис. 2. Схематическое представление нано-ЭМП-энер-
гии: 1 – электро-индукционные; 2 – магнито-индук- 
ционные. 

При таком подходе к моделированию 
толкование физических сущностей парамет-
ров динамичесского состояния электро-
индукционных нано-ЭМП-энергии (в виде 
mэ(t), qэ(t), (t)) и магнито-индукционных на-
но-ЭМП-энергии (в виде *

э ( ),m t  *
э ( ),t  Q*(t)) 

приведено в работе [10] на основе базовых 
теоретических положений бинарно-
сопряженной электрофизики. Это дает воз-
можность их обобщенное физико-
математическое моделирование осуществить, 
исходя из интегрального принципа Действия 
для сложных открытых систем, который, в 
рассматриваемом случае, выражается в сле-
дующей форме:	 
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где приняты следующие обозначения: 

 для электро-индукционных нано-
ЭМП-энергии 
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здесь 

эi
m  – эффективная масса; 

эi
q  – эффек-

тивный электрический заряд; ( )ir t  – радиус 

вектор, ( )i t  – скорость центра масс; i – ди-

намический магнитный поток вне объема i-го 
нано-ЭМП-энергии; e – заряд электрона; 

[ ( )] ir r t  – дельта функция; ( )en t  – дискрет-

ная временная функция количества свободных 
электрических зарядов в объеме нано-ЭМП-
энергии; 

 для магнито-индукционных нано-
ЭМП-энергии 
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здесь 
э

*
jm  – эффективная масса; 

э

* j  – эффек-

тивный магнитный << заряд >>,  *
jr t  – ра-

диус вектор;  * t j  
– скорость центра масс;  

*
IQ  – динамический электрический поток вне 

объема j-го нано-ЭМП-энергии;  – численная 
величина кванта мгнитного потока – флюксо-
ида;  n t  – дискретная временная функция 

количества магнитного потока в нанострук-
турных функциональных элементах нано-
ЭМП-энергии по единицам флюксоида. При 
этом следует отметить, что представление о 
магнитных зарядах (монополи Дирака) в рас-
четах динамических и энергетических режи-
мов магнитных микроструктур (особенно в 
наноструктурных системах) является удобной 
и практичной абстракцией [15]. 

В формуле (1) функция  BE t  характе-

ризуют интенсивность протекающих через 
НЭМС потоков энергии, массы, заряда и теп-
лоты. 

В рассматриваемом случае динамиче-
ское поведение сложной НЭМС можно опи-
сывать на базе основных теоретических поло-
жений принципа наименьшего действия для 
диссипативных сложных систем, который вы-
ражается в следующей форме: 

 

 
 

 

2

1

 , ,

min ,

0

t

t

t

S t dt

t arg

S



  

 

 















                    (4) 

 

где 


 – M + N-мерный аксиальный субвектор 
механических и электрофизических обобщен-
ных координат НЭМС: 
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здесь i = 1, 2, …., M + N; j = 1, 2, …, M + N. 
Из формул (1)–(4) получаются обобщен-

ные уравнения Лагранжа второго рода, выра-
жающегося в следующей векторно-матричной 
форме: 
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Здесь   – обобщенная лагранжевая функция 
энергетического состояния;     – обобщен-

ная диссипативная функция Релея (которая 
состоит из механических и электрофизиче-
ских частей); F


 – субвектор суммарной (эф-

фективной) силы внешнего воздействия (в за-
висимости от предназначения НЭМС могут 
возбуждаться от разных источников энергии: 
звуковых волн, света, биотоков мозга, мем-
бранных потенциалов, теллурических или 
земных токов, атмосферного электричества  
и т. д.). 

При этом лагранжевая функция   для 
НЭМС может быть представлена в форме раз-
ности эффективных значении внутренней ди-

намической (кинетической) –  T 
  и накопи-

тельной (потенциальной)  U 


-энергии, что 

выражается следующим образом: 
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











 

 



   







 



(7) 

 

здесь 

Q  – обобщенная субматрица, подматри-

цами которой являются: матрицы собствен-
ных и взаимных динамических индуктивно-

стей –  ˆ ,i jL L    (i = 1, 2, …, M; j = 1, 2, 

…, M) собственных и взаимных динамических 

емкостей –  ˆ ,i jC C    (i = 1, 2, …, N; j = 1, 

2, …, N) и диагональная матрица эффектив-

ных масс –  *
эˆ ,ii jjm m m  электро-

индукционных и магнито-индукционных нано-
ЭМП-энергии соответственно, являющихся 
функциональными элементами НЭМС, а ,i jK  – 

элементы (M + N)-мерной матрицы взаимо-
действий (взаимного влияния) между ними – 

K , которая симметрична и имеет нули на 
главной диагонали. 

Функционал  U 


 интерпретируется 

как некоторая «обобщенная потенциальная 
энергия». Так как сложный НЭМС рассматри-
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вается как нелинейный ансамбль магнитных и 
электрических динамических диполей, то та-
кая интерпретация берет начало от известной 
физической модели Изинга, в которой сово-
купность взаимодействующих магнитных ди-
полей (спинов) стремится занять такую кон-
фигурацию, в которой суммарная энергия 
будет минимальна [16]. 

В общем случае необходимые зависимо-
сти элементов матрицы взаимодействия от па-
раметров состояния НЭМС можно установить 
на базе теории планирования эксперимента 
[17], представляя их в форме квадратичного 
разложения 

 

*
,

1 1

*

1 1

 ...

...,

M N
j

i j i i j
i j

M N
j

ij i
i j

K q

q

 

 

      

   

 

         
(8) 

 

где i, j, ij, … – постоянные коэффициенты 
квадратичной формы, определяющегося кон-
структивными (структурными) особенностями 
функциональных элементов НЭМС. 

В формуле (6) обобщенная диссипатив-
ная функция Релея –     может быть пред-

ставлена в форме следующего функционала: 
 

 
1

,
2

Z     
                          (9) 

 

где, в общем случае, элементы матрицы 

Z  

являются непрерывными функционалами от 
теплоэлектрофизических и механических ха-
рактеристик материала среды, где действуют 
функциональные элементы НЭМС, что выра-
жается в следующей форме:  

 

      , , , , , , , , ,i j i jZ Z r t r t V T r t 
  
 (10) 

 

где  ,r t  – магнитная проницаемость; 

 ,r t  – электрическая проницаемость; V – 

объем НЭМС;  ,T r t  – температура активно-

го материала среды.  
Из формул (4)–(10) обобщенные эволю-

ционные уравнения для сложных НЭМС 
определяются в форме следующей векторно-
матричной системы: 

 

  
.

d
Q Z K F

dt

     
               
     

            (11) 

Системы уравнений (1)–(11) носят уни-
версальный характер для НЭМС всевозмож-
ной конструкции и их совместное решение 
полностью определяет динамическое (эволю-
ционное) поведение обобщенной модели 
НЭМС в любых режимах. 

На основе уравнений (4) – (11) можно 
показать, что в рассматриваемой сложной 
НЭМС имеются основные выявленные факто-
ры, наличие которых необходимо для получе-
ния в системе эффекта самоорганизации вне 
зависимости от природы явления: нелиней-
ность структуры; существование критических 
точек бифуракции, переход через которые ка-
чественно изменяет поведение структуры (пе-
реходы из состояния хаоса к порядку и наобо-
рот). При этом матричное уравнение (10) 
является эквивалентным уравнением извест-
ного и хорошо изученного логастического 
уравнения для стохастических систем в мно-
гомерном обобщенном пространстве энерге-
тического состояния, управляющим парамет-
ром для которого является матрица 

взаимодействия 

K . 

Если мы выдерживаем указанную си-
стему вдали от равновесия, то должны посто-
янно компенсировать рост энтропии, т. е. «пи-
тать» систему свободной энергией, что 
осуществляется изменением управляющего 
параметра (элементов  ,i jK M N -мерной 

матрицы 

K , которые меняются, например, 

при воздействии на систему электромагнитно-
го поля или света) 

Следует отметить, что уравнения (1)–
(11) могут быть применены в исследованиях 
следующих областей микросистемной элек-
трофизики: 

 в анализе процессов самоорганизации 
магнитострикционных и пьезоэлектрических 
веществ – как компонентов искусственных 
магнитоэлектрических наноструктурирован-
ный композиционных материалов; 

 в анализе динамических режимов 
микроприводов и роботов с совмещенной ин-
дуктивно – емкостной динамической компо-
нентой на уровне микро- и нанотехнологий;  

 в анализе электрофизических харак-
теристик биологических наноструктур и т. д. 

 
Для исследования НЭМС конкретной 

конструкции необходимо в задачах автомати-
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зированного проектирования в этих уравнени-
ях учесть все конструкционные особенности 
их функциональных элементов.  

 
 

Заключение 
 

Более глубокие исследования этих во-
просов и анализ результатов для задач физи-
ко-математического моделирования электро-
физических процессов самоорганизации 
природо-подобных НЭМС и наноструктурных 
биосистем будут проведены в следующих ра-
ботах авторов.  
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