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Ïðåäëàãàåòñÿ ïàêåò ïðîãðàìì “ECL-PACKAGE” äëÿ
÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ýëåêòðîãåíåðèðîâàííîé
õåìèëþìèíåñöåíöèè (ÝÕË) íà ìèêðîýëåêòðîäàõ ðàç-
íîé êîíôèãóðàöèè: ìèêðîñôåðå, ìèêðîäèñêå è ìèêðî-
ïîëîñêàõ â êàíàëå. Ìàòåìàòè÷åñêèå ïðîãðàììû íàïè-
ñàíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ÷èñëåííûõ ïîäõîäîâ è ìåòî-
äîâ, ïîçâîëÿþùèõ ïîëó÷àòü òî÷íûå ðåøåíèÿ íà ãðà-
íèöå ðàçäåëà ôàç – ýëåêòðîä/ðàñòâîð.

Â äàííîé ñòàòüå ìû ïðåäñòàâëÿåì íîâûé îðèãè-
íàëüíûé ïàêåò ìàòåìàòè÷åñêèõ ïðîãðàìì äëÿ àíà-
ëèçà ÝÕË âî âðåìÿ íåñòàöèîíàðíîãî èìïóëüñíîãî
ýëåêòðîëèçà íà ìèêðîýëåêòðîäàõ ðàçëè÷íûõ ãåî-
ìåòðè÷åñêèõ ôîðì:

– ñôåðè÷åñêîì;

– ìèêðîäèñêîâîì;

– ìèêðîïîëîñêàõ â êàíàëå

äëÿ îñíîâíûõ êèíåòè÷åñêèõ ðåàêöèé (1)-(4), ïðè-
âîäÿùèõ ê ÝÕË:

)1(,AeAg

)2(,AeAg

)3(,AAAA g
*1

)4(.AA gECL
*1

Çäåñü gA – ÷àñòèöà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè; A –

êàòèîí-ðàäèêàë; A – àíèîí-ðàäèêàë; *1A – ñèí-

ãëåò-÷àñòèöà; ECL  – êâàíò ñâåòîâîé ýìèññèè ÝÕË.

Èç ïðèâåäåííîé ñõåìû âèäíî, ÷òî ïðîöåññ èñïóñ-
êàíèÿ ñâåòà ïðè ýëåêòðîëèçå îáóñëîâëåí ïîñëåäî-
âàòåëüíîñòüþ ðàçäåëåííûõ âî âðåìåíè ýëåêòðîëèçà
è ïðîñòðàíñòâå ýëåêòðîõèìè÷åñêîé ÿ÷åéêè ðåàê-
öèé: ýëåêòðîõèìè÷åñêèõ (1) è (2); ãîìîãåííîé
áèìîëåêóëÿðíîé (3) è âíóòðèìîëåêóëÿðíîé (4).
Ðåàêöèè (1) è (2) – ýòî îäíîýëåêòðîäíûå ïðîöåññû
âîññòàíîâëåíèÿ è îêèñëåíèÿ îðãàíè÷åñêîãî äåïî-
ëÿðèçàòîðà. Ðåàêöèÿ (3) – õèìè÷åñêàÿ ðåàêöèÿ,
ñëåäóþùàÿ çà ýëåêòðîäíîé è ÿâëÿþùàÿñÿ áûñòðîé
ðåàêöèåé, êîòîðàÿ êîíòðîëèðóåòñÿ ñêîðîñòüþ äèô-
ôóçèîííîãî èëè êîíâåêòèâíîãî ìàññîïåðåíîñà ðå-
àãåíòîâ â ïðèýëåêòðîäíóþ îáëàñòü (îáëàñòü ïðîòå-
êàíèÿ ÝÕË ðåàêöèé). Ðåàêöèÿ (4) ñëóæèò êîëè÷å-

ñòâåííîé õàðàêòåðèñòèêîé èñïóñêàþùèõ ñâåòîâûõ
êâàíòîâ è îòâå÷àåò çà ôîðìèðîâàíèå ñïåêòðà ÝÕË.

Êà÷åñòâåííîé õàðàêòåðèñòèêîé ÝÕË ÿâëÿåòñÿ èí-
òåíñèâíîñòü ñâå÷åíèÿ, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ óðàâ-
íåíèåì [1]:

V

*
fECLAECL dVCkNI ,

ãäå AN  – ÷èñëî Àâîãàäðî; ECL – ýôôåêòèâíîñòü

ÝÕË; fk  – êîíñòàíòà ñêîðîñòè âíóòðèìîëåêóëÿð-

íîé ðåàêöèè (4); *C  – êîíöåíòðàöèÿ ñèíãëåò-
÷àñòèö; dV – ýëåìåíò ðàññìàòðèâàåìîãî îáúåìà V .

Îñíîâíûå ìåòîäû è ïîäõîäû

Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ
ÝÕË íà ìèêðîýëåêòðîäàõ ðàçíîîáðàçíûõ ãåîìåò-
ðè÷åñêèõ ôîðì îïèñàíû àâòîðàìè â ðÿäå ïóáëèêà-
öèé [1-10]. Äàííàÿ ðàáîòà ÿâëÿåòñÿ ñâîåãî ðîäà
ñèñòåìàòèçàöèåé âñåõ ïðîãðàìì, âêëþ÷åííûõ â
“ECL-PACKAGE”, è ïåðå÷èñëåíèåì âñåõ ÷èñëåí-
íûõ ïîäõîäîâ è ìåòîäîâ, êîòîðûå ïðèìåíÿëèñü â
ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ ÝÕË íà ðàçëè÷íûõ ìèê-
ðîýëåêòðîäàõ. Îñíîâíûå òðàíñïîðòíûå äèôôóçè-
îííûå è êîíâåêòèâíî-äèôôóçèîííûå óðàâíåíèÿ
ïðåäñòàâëåíû äëÿ âñåõ ìèêðîýëåêòðîäíûõ ôîðì
íèæå. Â ïàêåò âêëþ÷åíà ïðîãðàììà, èñïîëüçóþùàÿ
íîâûé ïîäõîä, ïðåäëîæåííûé Ñâèðü è Ãîëîâåíêî
[7] äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìèêðîäèñêà â ñôåðè÷åñêèõ
êîîðäèíàòàõ.

Â ïðîöåññå ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ îäíîìåðíûõ è
äâóìåðíûõ äèôôóçèîííûõ è êîíâåêòèâíî-äèô-
ôóçèîííûõ çàäà÷ ìû èñïîëüçîâàëè ñëåäóþùèå
ìåòîäû è ïîäõîäû:

– äëÿ ìèêðîñôåðû (îäíîìåðíàÿ çàäà÷à) – òðåõ-
ñëîéíàÿ ÷èñòî íåÿâíàÿ ñõåìà êîíå÷íûõ ðàçíîñòåé
â ñî÷åòàíèè ñ íåðàâíîìåðíûìè ñåòêàìè ïî ïðî-
ñòðàíñòâåííîé êîîðäèíàòå (êîíôîðìíîå îòîáðàæå-
íèå [11] è ýêñïîíåíöèàëüíî ðàñøèðÿþùàÿñÿ ñåòêà
[12]) è âðåìåíè [2,5], à òàêæå ìåòîä êîíå÷íûõ
ýëåìåíòîâ ñ íåðàâíîìåðíîé ñåòêîé ïî ïðîñòðàí-
ñòâåííîé êîîðäèíàòå;

– äëÿ ìèêðîäèñêà â öèëèíäðè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ
(äâóõìåðíàÿ çàäà÷à) – ìåòîä ïåðåìåííûõ íàïðàâ-
ëåíèé â ñî÷åòàíèè ñ òðàíñôîðìàöèåé ïðîñòðàí-
ñòâåííûõ êîîðäèíàò, ïðåäëîæåííîé Àìàòîðîì [13];

– äëÿ ìèêðîäèñêà â ñôåðè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ
(äâóõìåðíàÿ çàäà÷à) – ìåòîä ïåðåìåííûõ íàïðàâ-
ëåíèé [7];

– äëÿ ìèêðîïîëîñîê â êàíàëå (äâóõìåðíàÿ çàäà÷à)
- ìåòîä ïåðåìåííûõ íàïðàâëåíèé ñ íåðàâíîìåðíû-
ìè ñåòêàìè ïî âñåì êîîðäèíàòàì (ïðîñòðàíñòâåí-
íûì è âðåìåíè) [9], à òàêæå ñ àâòîìàòè÷åñêè
âûáèðàåìûìè ñåòêàìè ïî âñåì íàïðàâëåíèÿì â
çàâèñèìîñòè îò çàäàâàåìûõ ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ
ïàðàìåòðîâ è ãåîìåòðèè êàíàëà è ìèêðîïîëîñîê-
ýëåêòðîäîâ [14].

Îñíîâíûå óðàâíåíèÿ ìàññîïåðåíîñà:
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– ìèêðîäèñê (â ñôåðè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ)
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– ìèêðîïîëîñêè-ýëåêòðîäû â êàíàëå

x
Cv

y
C

x
CD

t
C

x2

2

2

2

,

ãäå xv  – ñêîðîñòü ïîòîêà â êàíàëå, îïðåäåëÿåìàÿ
óðàâíåíèåì [15]:

2

2

0x
h

hy1vv ,

çäåñü 0v  – ñêîðîñòü ïîòîêà ïîñðåäèíå âûñîòû

êàíàëà; h  – ïîëóâûñîòà êàíàëà; C  – êîíöåíòðàöèÿ;

D  – êîýôôèöèåíò äèôôóçèè.

Òðàíñôîðìàöèè êîîðäèíàò è êîíôîðìíûå
îòîáðàæåíèÿ

Ñôåðè÷åñêèé ýëåêòðîä

1. Êîíôîðìíîå îòîáðàæåíèå

Ïðåîáðàçîâàíèå, ïðåäëîæåííîå Àìàòîðîì è Ôîññå-
òîì [11], áûëî èñïîëüçîâàíî äëÿ îòîáðàæåíèÿ
ïîëóáåñêîíå÷íîé îáëàñòè â çàìêíóòóþ îáëàñòü –
îòðåçîê [0,1]:

r
rs1 ,

ãäå r  – ïðîñòðàíñòâåííàÿ êîîðäèíàòà; sr – ðàäèóñ
ñôåðû.

Ìãíîâåííàÿ èíòåíñèâíîñòü ÝÕË â íîâûõ êîîðäè-
íàòàõ:

1

0
4

*3
sECLAECL d

1
1T,Cr4NTI .

2. Ýêñïîíåíöèàëüíî-ðàñøèðÿþùàÿñÿ ñåòêà

Áûëà ïðèìåíåíà òðàíñôîðìàöèÿ, ïðåäëîæåííàÿ
Ôåëüäáåðãîì:

maxr
rexp1 ,

ãäå  – êîýôôèöèåíò ñæàòèÿ; Lrr smax ,

eTD6L  – ãëóáèíà äèôôóçèîííîãî ïðîíèê-

íîâåíèÿ; eT – äëèòåëüíîñòü ýëåêòðîëèçà.

Èíòåíñèâíîñòü ÝÕË â ïðåîáðàçîâàííûõ êîîðäèíà-
òàõ èìååò âèä:

1

0

2
*

3

3
s

ECLAECL d
1

1lnT,C
r

4NTI .

Ìèêðîäèñêîâûé ýëåêòðîä

Êîíôîðìíîå îòîáðàæåíèå, ïðåäëîæåííîå Àìàòî-
ðîì è Ôîññåòîì [13]:

2
cos

1R
2/12

, 2
tgZ .

Àâòîðàìè [8, 10] áûëî ïðåäëîæåíî îáðàòíîå ïðåîá-
ðàçîâàíèå:

22422224 R2Z2RR21ZR2Z2Z22

Z2arctg2
,

22422224 R2Z2RR21ZR2Z2Z22
2
1

.

Ìãíîâåííàÿ èíòåíñèâíîñòè ÝÕË èìååò âèä:

1

0

1

0

*3
dAECLECL ddJdetRT,,CrN4)T(I ,

çäåñü 
2123

222

1
2

cos

1
2

sin

2
Jdet   – ÿêîáèàí

ïðåîáðàçîâàíèÿ; dr –ðàäèóñ äèñêà.

Ìèêðîäèñêîâûé ýëåêòðîä (ñôåðè÷åñêèå êîîðäèíàòû)

Îáëàñòü ìîäåëèðîâàíèÿ:

esmaxs TD6rrrr ;

s

ed
max r

TD6r
0 ,

çäåñü dr – ðàäèóñ äèñêà.

Ìãíîâåííàÿ èíòåíñèâíîñòü îïðåäåëÿëàñü êàê

ddrsinrT,,rCN2TI 2max

0

maxr

sr

*
ECLAECL .
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Ìèêðîïîëîñêè-ýëåêòðîäû â êàíàëå (äåêàðòîâû êî-
îðäèíàòû)

1. Ðàâíîìåðíàÿ ñåòêà ñ àâòîìàòè÷åñêèì âûáîðîì
øàãà ïî ïðîñòðàíñòâåííûì êîîðäèíàòàì â çàâèñè-
ìîñòè îò ãåîìåòðè÷åñêèõ è ôèçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ.

Îáëàñòü ìîäåëèðîâàíèÿ

Îáëàñòè ÷èñëåííûõ ðåøåíèé ïî êîîðäèíàòàì õ è ó
ñëåäóþùèå:

1) h2DT5еслиh2
,h2DT5еслиDT5

y,yy0
e

ee
maxmax

2) down2e
gapgap

1eup xx
2

x
x

2
x

xx ,

ãäå upx  – ïðîòÿæ¸ííîñòü îáëàñòè ïåðåä ïåðâûì
ýëåêòðîäîì; 1ex  – äëèíà ïåðâîãî ýëåêòðîäà-ìèê-
ðîïîëîñêè; gapx – äëèíà ùåëè ìåæäó äâóìÿ ýëåê-
òðîäàìè; 2ex  – äëèíà âòîðîãî ýëåêòðîäà-ìèêðîïî-
ëîñêè; downx  – ïðîòÿæ¸ííîñòü îáëàñòè ïîñëå âòî-
ðîãî ýëåêòðîäà.

Îñíîâíûå èñïîëüçóåìûå â ïðîöåññå ìîäåëèðîâà-
íèÿ ñîîòíîøåíèÿ:

eeemaxe

eeemaxeemax
up x5,0DTTVесли,x5,0

x5,0DTTVесли,DTTV
Lx ;

eemaxdown DTTVx ,

ãäå 2e1ee x,xmaxx ;

hyесли
h
yh

1V

hyесли,V

V
max2

2
max

0

max0

max  .

3) Äëÿ îãðàíè÷åíèÿ ðàçìåðîâ âû÷èñëèòåëüíîé îá-
ëàñòè ïðèìåíÿëîñü íåðàâåíñòâî

)10n(xnDTTV eeemax .

Äëèòåëüíîñòü ýëåêòðîëèçà eT  îïðåäåëÿëàñü ïîëüçî-
âàòåëåì ïðîãðàìì.

Ìãíîâåííóþ èíòåíñèâíîñòü ÝÕË îïðåäåëÿëè êàê

dxdyt,y,xCwNtI
h2

0

*
ECLAECL ,

ãäå w – øèðèíà ýëåêòðîäîâ-ìèêðîïîëîñîê.

2. Íåðàâíîìåðíàÿ ñåòêà.

Ïî êîîðäèíàòå õ (ïðÿìîå è îáðàòíîå ïðåîáðàçîâà-
íèÿ):

x
xth , arcth

x
x ,

çäåñü  – ðåãóëèðóåìûé êîýôôèöèåíò ñæàòèÿ

ñåòêè, gape xx2x  ( e2e1e xxx ). Ïàñòîðå ñ

ñîàâòîðàìè [16] ïðåäëîæèë èñïîëüçîâàòü ôóíêöèþ
ãèïåðáîëè÷åñêîãî òàíãåíñà äëÿ ðàñøèðåíèÿ ïî îñè
õ äëÿ çàäà÷ ïîòîêà â êàíàëå;

ïî êîîðäèíàòå ó (ïðÿìîå è îáðàòíîå ïðåîáðàçîâà-
íèÿ):

maxy
y1ln , 1e

y
y max

;

ïî êîîðäèíàòå t (ïðÿìîå è îáðàòíîå ïðåîáðàçîâà-
íèÿ):

eT
t1ln , 1e

T
t e

,

ãäå  è  – êîýôôèöèåíòû ñæàòèÿ ñåòêè, êîòîðûå
âûáèðàþòñÿ ïîëüçîâàòåëåì ïðîãðàìì. Ýòè ïðåîá-
ðàçîâàíèÿ ïðåäëîæèë Ôåëüäáåðã [17].

Ìãíîâåííàÿ èíòåíñèâíîñòü ÝÕË â ïðåîáðàçîâàí-
íûõ êîîðäèíàòàõ èìååò âèä:

dd
1

e,,C
yx

wNI
max

0

1

1
2

*max
ECLAECL .
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