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УДК 5-027.1:61(063) 

          Р 64 

Медицина є прикладом інтеграції багатьох наук. Наукові дослідження у сучасній медицині на основі 

досягнень фізики, хімії, біології, інформатики та інших наук відкривають нові можливості для вивчення процесів, 

які відбуваються в живих організмах, та вимагають якісних змін у підготовці медиків. Науково-практична 

інтернет-конференція «Розвиток природничих наук як основа новітніх досягнень у медицині» покликана 

змінювати  свідомость людей, характер їхньої діяльності та стимулювати зміни у підготовці медичних кадрів. 

Вміле застосування сучасних природничо-наукових досягнень є запорукою подальшого розвитку медицини як 

галузі знань. 
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Деформаційні ефекти в квантових точках при їх біомедичних застосуваннях 

Дрогобицький державний педагогічний університет імені Івана Франка, м. Дрогобич 
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Анотація. Побудовано модель квантової точки виду ядро/багатошарова оболонка 

(CdSe/ZnS/CdS/ZnS), яка зазнає механічної деформації при її біомедичних застосуваннях, 

обумовленої напруженими гетеромежами, кривизною поверхні, наявністю адсорбованих 

атомів на поверхні КТ, імплантованих домішок, гідростатичним тиском за рахунок 

перебування КТ у рідині, лікарськими препаратами, та лігандами, які “обволікають” квантову 

точку. Досліджено вплив адсорбованого кисню, зумовлений деформаційними ефектами, на 

спектральні закономірності інтенсивності фотолюмінесценції квантових точок із 

багатошаровою оболонкою залежно від її структури.  

Ключові слова: квантова точка із багатошаровою оболонкою, деформація, ліганди, кисень. 

 

Вступ 

Напівпровідникові квантові точки (КТ) володіють широким спектром поглинання, 

вузьким спектром випромінювання, великим стоксівським зсувом, високим квантовим 

виходом та фотостійкістю, значною чутливістю та біосумісністю. Тому КТ мають перспективи 

використання у нанобіології та наномедицині, зокрема, можуть використовуватися в якості 

флуоресцентних міток для контролю адресної доставки лікарських препаратів у режимі 

реального часу чи моніторингу лікування злоякісних пухлин [1-3]. Широко в цьому напрямку 

використовують КТ CdSe. Але КТ мають високу щільність поверхневих дефектів (завдяки 

https://drive.google.com/file/d/0BwEDTp_sX7QVYWpaZ1hsNVpyYlk/view?usp=sharing
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високому співвідношенню площі поверхні до об’єму), які діють як центри 

безвипромінювальної рекомбінації носіїв у КТ. Це призводить до пониження інтенсивності 

фотолюмінесценції за рахунок переносу електричного заряду з КТ до молекули 

протипухлинного препарату. Одним із методів вирішення цієї проблеми є створення 

квантових точок із захисною оболонкою, яка містить один або декілька шарів [4, 5]. Тому КТ 

CdSe, які мають багатокомпонентну структуру оболонки ZnS/CdS/ZnS, при незначній 

товщині, набагато краще пасивують зниження квантового виходу фотолюмінесценції КТ, 

порівняно як з тонкими, так і товстими оболонками ZnS. Такі КТ можуть стати оптимальними 

флуоресцентними мітками при створенні систем діагностики і лікування раку. Важливим 

чинником, який впливає на оптичні та електричні властивості КТ з багатошаровою оболонкою 

є механічна деформація [6-8]. Окрім внутрішніх чинників (невідповідність параметрів ґраток 

контактуючих матеріалів; тиск, обумовлений кривизною поверхні), механічна напруга в КТ 

може виникати за рахунок наявності адсорбованих атомів на поверхні КТ, легованих домішок 

чи гідростатичного тиску за рахунок перебування КТ у рідині. Ліганди, які “обволікають” КТ, 

також чинять додатковий тиск. Ракові клітини поглинають КТ активніше, ніж здорові клітини. 

Це пов’язано зі зміною пружності оточуючого середовища, а саме, зі зміною пружних сталих. 

Все це повинно відобразитися на зміні механічної напруги та деформації КТ, а встановлені 

закономірності зміни спектрального складу випромінювання флуоресцентної мітки на основі 

КТ дозволять оцінити стадію захворювання. Деформація КТ призводить до локального зсуву 

країв дозволених зон, а це, в свою чергу, призводить до зміни енергетичного спектру 

електронів та дірок і, відповідно, оптичних властивостей КТ. Таким чином, дослідження 

впливу деформаційних ефектів на енергетичний спектр носіїв заряду в КТ CdSe з 

багатокомпонентною оболонкою є актуальною задачею у контексті їх використання в 

медицині. Один із актуальних напрямків використання КТ у медицині стосується зменшення 

їх токсичності. Тому дослідження умов локалізації атомів Сd у КТ CdSe/ZnS/CdS/ZnS для 

зменшення її токсичності за допомогою індукування деформаційно-дифузійних потоків є 

актуальною задачею. 

У даній роботі побудовано модель КТ виду ядро/багатошарова оболонка, яка зазнає 

механічної деформації при її біомедичних застосуваннях. 

Модель 

Розглядається сферична КТ з багатошаровою оболонкою з радіусом ядра R0 та 

товщинами і-ого шару оболонки di = Ri - Ri-1 (i = 1, 2, … n), яка не взаємодіє з іншими КТ та 

взаємодіє з лігандами, які її обволікають та / чи адсорбованими атомами кисню на її поверхні.  
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Для знаходження деформації ( )r
i )(  матеріалів квантової точки з багатошаровою 

оболонкою, концентрації електронів провідності ( )rn
i )( , напруженості електричного поля та 

електростатичного потенціалу ( )r
i )(  розв’язувалась самоузгоджена система наступних 

рівнянь: 

1) рівняння для визначення зміщень атомів ( )i
ru  у матеріалах ядра КТ та шарів оболонки 

 0div = u


 (1) 

з відповідними граничними умовами [9]. Тиск на поверхні КТ визначається формулою 

 NP = , (2) 

де  та N – деформаційний потенціал та концентрація біля поверхні КТ атомів кисню чи 

молекул лігандів; 

2) рівняння Пуассона, з якого визначається електростатичний потенціал ( )r
i )(  

 ( )
( )( )rn

e i

i

d

i
=

0

)(


 , (3) 

де ( )i
d  – діелектрична проникність відповідного матеріалу гетеросистеми, 

 ( )( ) ( ) ( )( ) ( ) ( )( )( )rareRrn
ii

c

ii

S

i  −= , (4) 

де ( )i
ca  – константа деформаційного потенціалу зони провідності, ( )i

SR  – деяка стала величина 

[8], яка залежить від пружних сталих та ступеня заповнення електронами зони провідності. 

 

Результати розрахунків 

Розрахунки деформації багатошарової сферичної КТ проводились для структур ядро-

CdSe / оболонка-ZnS та ядро-CdSe / оболонка-ZnS/CdS/ZnS із відповідними значеннями 

параметрів [10, 11]. 

На рис. 1, 2 приведено залежність деформації матеріалів КТ CdSe/ZnS та 

CdSe / ZnS/CdS/ZnS, яка зумовлена тиском з боку адатомів кисню від їх поверхневої 

концентрації за різних радіусів ядра КТ. Така залежність пояснюється створенням тиску 

адатомами кисню на поверхні КТ. Причому найбільшої деформації зазнає ядро КТ, що 

пояснюється його меншим радіусом, а найменшої деформації – внутрішній шар оболонки CdS 

(рис. 1). Зміна радіуса ядра від 2 нм (рис. 1а) до 6 нм (рис. 1б) практично не змінює величини 

деформації. Це пояснюється тим, що для таких геометричних розмірів КТ за будь-яких значень 

концентрації адатомів кисню тиск відрізняється дуже мало. 
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Рис. 1. Залежність деформації ядра КТ (1) та шарів оболонки (2 – ZnS, 3 – CdS,  

4 – ZnS-зовнішня оболонка)) в КТ ядро-CdSe / оболонка-ZnS/CdS/ ZnS від концентрації адатомів кисню за 

різних радіусів ядра КТ: R0 = 2 нм (a); R0 = 6 нм (б) 

 

  

Рис. 2. Залежність деформації ядра КТ (1) та оболонки (2)  

в КТ ядро-CdSe / оболонка-ZnS від поверхневої концентрації альбуміну  

за різних радіусів ядра КТ: R0 = 2 нм (a); R0 = 6 нм (б) 

 

Для встановлення закономірностей впливу кількості шарів оболонки на деформацію 

матеріалів КТ при її взаємодії із адсорбованими атомами кисню було розраховано деформацію 

в КТ ядро-CdSe / оболонка-ZnS за різних концентрацій кисню та різних радіусів ядра КТ 

(рис. 2). Характер залежності деформації у випадку одношарової оболонки аналогічний до 

відповідної залежності для КТ з тришаровою оболонкою. Але зменшення кількості шарів 

призводить до суттєвого зменшення деформації за рахунок тиску, зумовленого впливом 

кисню. Так, для КТ CdSe/ZnS з радіусом ядра 2 нм (рис. 2а) деформація матеріалу CdSe є 

меншою майже в 5,4 разів, ніж у КТ CdSe / ZnS/CdS/ZnS (рис 1а) при концентрації молекул 

кисню N = 21020 cм-3. 

Отримані результати є важливими для прогнозованого керування оптичними 

характеристиками КТ, які взаємодіють з біологічними об’єктами. При зміні геометричних 
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розмірів окремих шарів оболонки або їх кількості, при різній концентрації КТ чи адатомів 

кисню величина деформації може змінюватися в широкому діапазоні і, відповідно, змінювати 

зонну структуру КТ. 

На рис. 3 приведено залежність енергетичного зсуву дна зони провідності в матеріалах 

ядра КТ та шарів оболонки для КТ ядро-CdSe / оболонка-ZnS/CdS/ZnS (рис. 3а) та КТ ядро-

CdSe / оболонка-ZnS (рис. 3б) від концентрації кисню. Пружна взаємодія біологічних об’єктів, 

які містять значну концентрацією кисню, з КТ призводить до короткохвильового зсуву 

максимуму інтенсивності фотолюмінесценції на 80 меВ для КТ із тришаровою оболонкою та 

30 меВ для КТ з одношаровою оболонкою. 

 

 

Рис. 3. Інтенсивність фотолюмінесценції КТ CdSe / ZnS/CdS/ZnS (а) та CdSe/ZnS (б)  

за наявності атомів кисню на поверхні КТ (2) та за їхньої відсутності (1) 

 

Таким чином, встановлено, що КТ CdSe / ZnS/CdS/ZnS є більш чутливими до 

механічної деформації при їх біомедичних застосуваннях, ніж КТ CdSe/ZnS. 
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Анотація. Розглянуто основні напрямки і перспективи використання ультразвуку у 

діагностичних, терапевтичних, хірургічних методиках. Проаналізовано основні досягнення в 

розвитку ультразвукового обладнання, що дозволило розширення спектру медичних послуг в 

останнє десятиліття. 

Ключові слова: УЗД, ехоконтраст, неінвазивна хірургія, штучний інтелект, доставка ліків. 

 

Ультразвукові медичні технології значно покращилися за останнє десятиліття. Завдяки 

здобуткам у галузях технологій візуалізації, автоматизації, мобільності та інформаційних 

технологій і появі інноваційних спеціалізованих ультразвукових систем значно розширився 

увесь спектр медичних послуг. 
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