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мя наиболее медленного изменения заряда, то есть во время прохода уча­
стков орбиты с минимальной и с максимальной освещённостью.

Потребляемая мощность составляет менее 1Вт, габариты платы = 
15x20см, вес ~ 150г.

ИССЛЕДОВАНИЕ АДСОРБЦИОННО-ДЕСОРБЦИОННЫХ 
ПРОЦЕССОВ МЕТОДОМ ВЕРОЯТНОСТНОГО КЛЕТОЧНОГО
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Адсорбционно-десорбционные процессы являются неотъемлемой 
частью практически каждого технологического процесса. В настоящее 
время анализ адсорбционных процессов проводится, как правило, на ос­
новании макроскопических (термодинамических) подходов. Эти подходы 
абстрагируются от микроскопической структуры исследуемой системы и 
рассматривают ее как сплошную среду, описываемую с помощью усред­
ненных макроскопических параметров. При этом опускается большое ко­
личество информации, связанной с процессами, происходящими на атом­
но-молекулярном уровне. Широкое распространение термодинамических 
подходов обусловлено следующими обстоятельствами: 
относительная простота используемого математического аппарата; 
наличие широкого круга справочной информации по термодинамическим 
свойствам веществ, параметрам процессов и т.д.;
относительная простота проведения экспериментальных исследований с 
целью определения параметров физических моделей.

Однако производственная практика показывает, что значения па­
раметров, входящих в термодинамические модели, испытывают сущест­
венные изменения в течение всего срока эксплуатации адсорбента. Чрез­
вычайно важным является то обстоятельство, что эти изменения происхо­
дят за счет таких процессов, которые никак не учитываются в рамках 
макроскопического подхода. В этой связи для адекватного описания ад­
сорбционных технологических процессов с помощью термодинамических 
методов необходимо проведение широкого спектра экспериментальных 
исследований, целью которых является изучения динамики изменения 
параметров адсорбента в течение срока службы. Проведение такого рода 
исследований сопряжено со значительными трудностями, обусловленны­
ми, в первую очередь, многообразием адсорбентов, адсорбируемых ве­
ществ и технологических режимов.

В этой связи разработка новых методов эффективного моделиро­
вания адсорбционно-десорбционных процессов представляет значитель­
ный интерес. В настоящей работе для анализа указанных процессов пред­
лагается использовать метод вероятностного клеточного автомата (ВКА) 
/ 1,2/.
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При моделировании адсорбционно-десорбционных процессов 
методом ВКА поверхность адсорбента представляется в виде сети дис­
кретных ячеек. Каждая из ячеек отражает одну вакансию на поверхности 
адсорбента и может содержать одну адсорбированную частицу или оста­
ваться пустой.

Для моделирования поверхностных физико-химических процес­
сов наиболее целесообразно использовать двумерные структуры ВКА, в 
которых обе координатные оси направлены параллельно поверхности 
подложки. В зависимости от типа кристаллической решетки материала 
можно использовать следующие структуры:

1) с квадратными (или прямоугольными) ячейками (рисунок I);
2) с треугольными ячейками (рисунок 2);
3) с шестиугольными решетками (рисунок 3).

Выбор типа ячеек может быть продиктован, например, валентностью ато­
мов кристалла. Так, для четырехвалентных атомов целесообразно исполь­
зовать структуру 1, а для трехвалентных -  2.

Рисунок 1 -  Структура ВКА с квадратными ячейками

Рисунок 2 -  Структура ВКА с треугольными ячейками
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Рисунок 3 -  Структура ВКА с шестиугольными ячейками

Состояния ячеек изменяются синхронно в соответствии с вероят­
ностями реализации следующих элементарных поверхностных процессов:

• адсорбция;
• десорбция;
• поверхностная диффузия.
Адсорбция -  процесс соударения газовой частицы с поверхно­

стью твердого тела, сопровождающийся потерями энергии частицы за 
счет взаимодействия с фононами и приводящий к удерживанию частицы 
на поверхности за счет межмолекулярных сил. В качестве поверхности 
может выступать как поверхность адсорбента, так и поверхность преды­
дущих слоев адсорбированных частиц. Во втором случае можно элемен­
тарный процесс адсорбции аналогичен процессу конденсации.

Десорбция -  процесс ухода адсорбированной частицы с поверх­
ности твердого тела в газовую фазу, обусловленный локальной флуктуа­
цией энергии адсорбированной частицы, обеспечивающей разрыв ее 
межмолекулярных связей с соседями.

Поверхностная диффузия -  процесс перехода адсорбированной 
частицы из текущего поверхностного равновесного положения в соседнее, 
обусловленный локальной флуктуацией энергии частицы.

Процесс адсорбции может реализоваться только в пустой ячейке, 
в результате чего она будет содержать адсорбированную частицу. Про­
цесс десорбции может реализоваться только в заполненных ячейках, в 
результате чего они становятся пустыми. Процесс поверхностной диффу­
зии может протекать только в заполненной ячейке, по соседству с которой 
имеется хотя бы одна пустая, и заключается в перемещении частицы в 
соседнюю ячейку.

Временной шаг моделирования определяется периодом колеба­
ний адсорбированных частиц в потенциальной яме на поверхности адсор­
бента и по порядку величины обычно составляет 10'|0-10‘ь с /3/.
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Вероятность реализации адсорбционного процесса wam. в одной 
ячейке ВКА за один шаг определяется числом соударений частиц газа с 
поверхностью адсорбента /4/ и определяется выражением

где р  -  давление адсорбируемого газа,
М  -  молярная масса газа,
Т? -  температура газа,
d -  размер ячейки ВКА,
т -  временной шаг ВКА,
у -  коэффициент прилипания (адсорбции),
к -  постоянная Больцмана,
Na -  число Авогадро.
Вероятность реализации процесса десорбции частицы из одной 

ячейки ВКА за один временной шаг определяется на основании принци­
пов статистической физики и равна

(  \ £  Л
w *c = e x p \ - - ^ -  J ,  (2)

где АЕ„ес -  энергия активации десорбции,
Т„ -  температура поверхности адсорбента.
Для учета влияния соседних частиц на вероятность реализации 

десорбционного. процесса энергия активации может быть представлена в 
виде суммы

/■

где A£f)«o -  энергия активации десорбции при отсутствии
соседей,

АЕоес1 -  добавочная энергия активации, обусловленная 
взаимодействием с i-м соседом.

Вероятность частицы за один временной шаг ВКА перейти в одно 
из соседних положений за счет диффузионного процесса определяется 
выражением

w,'диф = &Р
^Е()иф ^

(4)

где АЕ ,)иф -  энергия активации процесса диффузии.
Энергия активации процесса диффузии так же, как и в случае де­

сорбции, может быть представлена в виде суммы

А£г)иф A£^W(j/,o + &Е'Шф1 « в 1



62

где АЕ()„ф0 -  энергия активации диффузии при отсутствии
соседей,

ЛЕ<>иФ/ -  добавочная энергия активации, обусловленная 
взаимодействием с i-м соседом.

При этом для частицы вероятность покинуть свое текущее положение 
равна

™диф = ( z ~  Р ) ехР
А Е,Оиф

кТ„
(6)

где Z  — общее количество соседних положений (занятых и сво­
бодных),

R -  число соседних частиц.
Поверхностная диффузия может происходить только при наличии 

соседних вакансий. Частица, окруженная со всех сторон, не может дви­
гаться до тех пор, пока не освободится хотя бы одно соседнее место.

На основании вышеизложенных принципов были разработаны 
программные продукты, реализующие метод ВКА. С помощью разрабо­
танного программного обеспечения проведены исследования кинетики 
протекания адсорбционно-десорбционных процессов при различных 
внешних условиях.

Целью первого эксперимента является исследование процессов 
образования адсорбционного монослоя на абсолютно чистой поверхности 
адсорбента. Локальные взаимодействия между адсорбированными части­
цами не учитываются, т.е.

А Е.dec ■АЕ,Оес 0 1 (7)
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Рисунок 4 -  Зависимость коэффициента заполнения поверхности от времени в процессе 
адсорбции при различных температурах поверхности

(р =  40 мм.рт.ст., ЛЕМС- 0.15 эВ)
На рисунке 4 представлены зависимости коэффициентов запол­

нения поверхности от времени при различных ее температурах.
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Характерной особенностью полученных результатов моделиро­
вания является флуктуационный характер заполнения поверхности адсор­
бированными частицами.

На рисунке 5 представлено детальное распределение адсорбиро­
ванных частиц на поверхности адсорбента через 0.005 с после начала 
процесса адсорбции.

' 0.5  
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2е-10 4е-10 бв-10 8е-10 16-09 и С
(р = 400 мм.рт.ст.. ДЕмс =  0.15 эВ)

Рисунок 5 -  Зависимость коэффициента заполнения поверхности от времени в процессе 
адсорбции при различных температурах поверхности

( р -  10" мм.рт.ст., 7" =  450 К, ДЕоес= 1 эВ).

В -  чистая поверхность;
-  атом первого монослоя.

Рисунок 6 -  Распределение адсорбированных частиц на поверхности твердого тела 
через 0.005 с после начала процесса

Полученные результаты моделирования свидетельствуют о ши­
роких возможностях метода ВКА при анализе адсорбционно- 
десорбционных процессов. Дальнейшим продолжением работы в части 
исследования мономолекулярной адсорбции является учет дополнитель­
ных элементарных физико-химических процессов, таких как объемная 
диффузия и поверхностные химические реакции.
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ЭНТРОПИЙНЫЕ МОДЕЛИ МИКРОТЕХНОЛОГИЙ

Коныгин С.Б., Саноян А.Г.

Для современных интегральных схем характерна чрезвычайно 
высокая упорядоченность материальных сред, обеспечивающих функцио­
нальное качество устройств /1/. В практическом плане это обстоятельство 
приводит к необходимости развития технологической базы, способной 
реализовать элементы конструкций субмикронных размеров /2/. Достиг­
нутые и перспективные уровни микроминиатюризации оперируют с фи­
зическими объемами менее 10 '6 mkmj , что обуславливает проблематич­
ность использования макроскопических подходов /3/ в конструкторско- 
технологической практике. В этой связи все большую роль приобретают 
вопросы обеспечения топологического и континуального порядка физиче­
ских сред /4/, уровень проработки которых, как правило, недостаточен 
для практических целей. Состояние отмеченных выше моментов стиму­
лирует развитие нетрадиционных моделей устройств микроэлектроники и 
микротехнологий, позволяющих объединить микро- и макроскопические 
подходы. Целью настоящей работы является разработка энтропийных 
моделей микротехнологий, основанных на базовых представлениях тео­
рии информации /5/, что обеспечило общность и универсальность конеч­
ных результатов, независимо от типа микроэлектронного устройства и 
микротехнологии его создания.

Пусть имеется некоторый объем физического пространства V, в 
пределах которого необходимо реализовать техническое устройство. Ука­
занный объем представляется в виде совокупности упорядоченных ячеек 
размещения индивидуальных атомов. Имеется также рабочая среда, со­
держащая (т+1) типов атомов, как необходимых для создания устройст­
ва, так и примесной природы.

Процесс изготовления устройства состоит в размещении опреде­
ленных типов атомов в ячейках размещения объема V. Результат разме­
щения атомов считается удачным, если он обеспечивает появление необ­
ходимого функционального качества устройства. В принятой постановке 
под технологией следует понимать комплекс мер, направленных на по­
вышение вероятности размещения необходимых типов атомов в опреде­
ленных ячейках размещения объема V. Очевидно, что факту отсутствия




