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2Óíèâåðñèòåò ã. Ñòðàñáóðãà, Ôðàíöèÿe-mail: ryh�it.ns.ru, shokin�it.ns.ru, sergey.pronkin�unistra.fr,lvd�it.ns.ru, avkof87�gmail.om�àññìàòðèâàåòñÿ çàäà÷à î ìîäåëèðîâàíèè ïðîöåññà ðîñòà íàíîïîðû â îêñèäíîéïëåíêå àëþìèíèÿ â óñëîâèÿõ, êîãäà íà ïîâåðõíîñòè ïëåíêè âîçíèêàþò òðåùèíû ââèäå óïîðÿäî÷åííûõ ñòðóêòóð. Â ýòèõ òðåùèíàõ ïîä âîçäåéñòâèåì ýëåêòðè÷åñêîãîïîëÿ ïðîòåêàþò õèìè÷åñêèå ðåàêöèè ðàñòâîðåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ îêñèäà, êîòîðûåè îïðåäåëÿþò ïðîöåññ �îðìèðîâàíèÿ íàíîïîð. Äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíå-íèÿ Ëàïëàñà â íàíîïîðå ñ ïîäâèæíûìè ãðàíèöàìè èñïîëüçóåòñÿ êðèâîëèíåéíàÿðàçíîñòíàÿ ñåòêà, ïîñòðîåííàÿ íà îñíîâå óðàâíåíèé Áåëüòðàìè. �åçóëüòàòû ÷èñ-ëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêàçàëè íàëè÷èå ñóùåñòâåííîãî âëèÿíèÿ íåîäíîðîäîñòè âðàñïðåäåëåíèè íàïðÿæåííîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ âäîëü ïîâåðõíîñòè íàíîïîðûíà ñêîðîñòü åå ðîñòà è íà �îðìèðîâàíèå åå ïîâåðõíîñòè.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå, ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Ëàïëàñà â ñëîæ-íûõ îáëàñòÿõ, ïîñòðîåíèå êðèâîëèíåéíûõ ñåòîê, îáðàçîâàíèå íàíîïîð.ÂâåäåíèåÀíîäíûå îêñèäíûå ïëåíêè èìåþò óïîðÿäî÷åííóþ ñòðóêòóðó, çàäàâàåìóþ âåðòèêàëüíîîðèåíòèðîâàííûìè ïîðàìè ñ óçêèì ðàñïðåäåëåíèåì ðàçìåðîâ ïîð. Áëàãîäàðÿ âûñîêîéõèìè÷åñêîé è ìåõàíè÷åñêîé óñòîé÷èâîñòè îêñèäà àëþìèíèÿ òàêèå óïîðÿäî÷åííûå îê-ñèäíûå ïëåíêè øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ êàê ìåìáðàíû, ñåíñîðíûå ýëåìåíòû è ìàòðèöûäëÿ ñèíòåçà îäíîìåðíûõ ñòðóêòóð [1, 2℄. Èçìåíåíèå ñîñòàâà ýëåêòðîëèòà, íàïðÿæåíèÿè âðåìåíè àíîäèðîâàíèÿ ïîçâîëÿåò â øèðîêèõ ïðåäåëàõ âàðüèðîâàòü äèàìåòð ïîð, ðàñ-ñòîÿíèå ìåæäó öåíòðàìè ïîð è òîëùèíó îêñèäíîé ïëåíêè. Ìåõàíèçì îáðàçîâàíèÿ òà-êèõ âåðòèêàëüíî îðèåíòèðîâàííûõ ñòðóêòóð äî ñèõ ïîð îñòàåòñÿ íåâûÿñíåííûì, îäíà-êî îáùàÿ ñõåìà ÿâëåíèÿ êàê ïîñëåäîâàòåëüíîñòü îïðåäåëåííûõ ïðîöåññîâ ìîæåò áûòüïðåäñòàâëåíà ñëåäóþùèì îáðàçîì [3℄:1) ðîñò ñïëîøíîé îêñèäíîé ïëåíêè, â êîòîðîé íàêàïëèâàþòñÿ ñòðóêòóðíûå íàïðÿ-æåíèÿ è ìåõàíè÷åñêèå äå�åêòû;2) ïîÿâëåíèå òðåùèí è ÿì â ïëåíêå â ìåñòàõ íàèáîëüøåé êîíöåíòðàöèè ñòðóêòóðíûõäå�åêòîâ;3) ðîñò òðåùèí è ðàçâèòèå ïîðèñòîé ñòðóêòóðû;
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84 À.Ä. �û÷êîâ, Þ.È. Øîêèí, Ñ.Í. Ïðîíüêèí è äð.4) óïîðÿäî÷åíèå ñòðóêòóðû, ðàçâèòèå âåðòèêàëüíî îðèåíòèðîâàííîãî ïîðèñòîãî ñëîÿ;5) �îðìèðîâàíèå �èíàëüíîé óïîðÿäî÷åííîé âåðòèêàëüíî îðèåíòèðîâàííîé ñòðóê-òóðû íàíîïîð.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî äëÿ ïðîöåññîâ 4 è 5, ò. å. äëÿ îáðàçîâàíèÿ óïîðÿäî÷åííûõïîðèñòûõ ñòðóêòóð, íåîáõîäèìî îïðåäåëåííîå ñîîòíîøåíèå ñêîðîñòåé ðîñòà è ðàñòâî-ðåíèÿ îêñèäà. Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî õèìè÷åñêàÿ ïðèðîäà ýòèõ ïðîöåññîâ èçâåñòíà, äâè-æóùàÿ ñèëà è, ãëàâíîå, êëþ÷åâûå îïðåäåëÿþùèå ïàðàìåòðû ïðîöåññîâ íà óêàçàííûõýòàïàõ îñòàþòñÿ íåïîíÿòíûìè, ÷òî çàòðóäíÿåò êîíòðîëü è ïðîãíîçèðîâàíèå óñëîâèéñèíòåçà óïîðÿäî÷åííûõ îêñèäíûõ ñòðóêòóð. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî áîëüøèíñòâî èìå-þùèõñÿ ìîäåëåé îïèñûâàþò îòäåëüíî ëèáî ïðîöåññû â ðàñòóùåé ïëåíêå îêñèäà, ëèáîïðîöåññû ðàçâèòèÿ ïîðèñòîé ñòðóêòóðû ñ ó÷åòîì ìàññîïåðåíîñà â ýëåêòðîëèòå. Ìåæäóòåì ïîëíîå îïèñàíèå ïðîöåññà, ïî-âèäèìîìó, òðåáóåò ðàçðàáîòêè êîìïëåêñíîé ìîäåëè,îïèñûâàþùåé ñîâìåñòíîå ïðîòåêàíèå ïðîöåññîâ è â îêñèäíîé ïëåíêå, è â ýëåêòðîëè-òå. Îñíîâíîé òðóäíîñòüþ ñîçäàíèÿ òàêîé ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ îòñóòñòâèå ñîãëàñîâàííîéè îáùåïðèíÿòîé êîëè÷åñòâåííîé ìîäåëè ýëåêòðîõèìè÷åñêîãî ðîñòà îêñèäíîé ïëåíêèè �èçèêî-õèìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ýòîãî ïðîöåññà. Ñóùåñòâóþùèå íà ñåãîäíÿ ìîäåëèðîñòà àíîäíûõ îêñèäíûõ ïëåíîê, â ÷àñòíîñòè ìîäåëü ñèëüíîãî ïîëÿ [4℄ è ìîäåëü òî-÷å÷íûõ äå�åêòîâ [5℄, ïîçâîëÿþò êîëè÷åñòâåííî ñìîäåëèðîâàòü ìàêðîñêîïè÷åñêèé ðîñòîêñèäíîé ïëåíêè, ò. å. ïðîöåññû 1, 2. Îäíàêî ìèêðîñêîïè÷åñêèå è ëîêàëüíûå ïðîöåññû,òàêèå êàê �îðìèðîâàíèå ìèêðî- è íàíîñòðóêòóðû îêñèäíûõ ïëåíîê (ïðîöåññû 3�5),íå ìîãóò áûòü îïèñàíû òîëüêî â ðàìêàõ ñóùåñòâóþùèõ �èçèêî-õèìè÷åñêèõ ìîäåëåéè òðåáóþò ðàçðàáîòêè ñïåöèàëüíûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ è ðàñ÷åòíûõ ìåòîäîâ ìîäåëèðî-âàíèÿ äèíàìè÷åñêîé ìíîãî�àçíîé ñèñòåìû. Îäíèì èç íàèáîëåå âàæíûõ ïàðàìåòðîâ,êîíòðîëèðóþùèõ ðîñò îêñèäíîé ïëåíêè, ÿâëÿåòñÿ íàïðÿæåííîñòü ïîëÿ â îêñèäå. Òàê,íàïðÿæåííîñòü ïîëÿ â ïëåíêå îêñèäà îïðåäåëÿåò ñêîðîñòü ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà, àíà ìåæ�àçíûõ ãðàíèöàõ ìåòàëë/îêñèä è îêñèä/ðàñòâîð � ñêîðîñòü ýëåêòðîõèìè÷åñêèõïðîöåññîâ íà ýòèõ ãðàíèöàõ.Â ðàáîòå ïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà ñìîäåëèðîâàòü ðàñïðåäåëåíèå íàïðÿæåííîñòè ýëåê-òðè÷åñêîãî ïîëÿ â îêñèäå. Äëÿ ýòîãî èñïîëüçîâàëàñü õèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ðîñòà îêñèäààëþìèíèÿ, ïðåäëîæåííàÿ â [6℄. Ñîãëàñíî ýòîé ìîäåëè ðîñò îêñèäíîé ïëåíêè ïðîèñõîäèòíà ìåæ�àçíûõ ãðàíèöàõ ìåòàëë/îêñèä è îêñèä/ðàñòâîð, ïðè ýòîì â ïåðâîì ñëó÷àå ðîñòñâÿçàí ñ ìèãðàöèåé àíèîíîâ êèñëîðîäà è èõ âçàèìîäåéñòâèåì ñ ìåòàëëîì, âî-âòîðîì � ñìèãðàöèåé êàòèîíîâ ìåòàëëà ÷åðåç îêñèä è èõ âçàèìîäåéñòâèåì ñ êîìïîíåíòàìè ðàñòâî-ðà. Ñêîðîñòè ìàññîïåðåíîñà è ðåàêöèé íà ìåæ�àçíûõ ãðàíèöàõ çàâèñÿò îò ëîêàëüíîãîçíà÷åíèÿ íàïðÿæåííîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ. Ìîäåëü ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü íàïðÿ-æåííîñòü ïîëÿ è ñêîðîñòè îòäåëüíûõ ïðîöåññîâ äëÿ óñëîâèÿ ðàâíîâåñèÿ ìåæäó ïðî-öåññàìè ðîñòà è ðàñòâîðåíèÿ îêñèäà. Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà÷èñëåííîé ìîäåëè, ïîçâîëÿþùåé ðàññ÷èòàòü ðàñïðåäåëåíèå íàïðÿæåííîñòè ýëåêòðè÷å-ñêîãî ïîëÿ â íåðàâíîâåñíûõ óñëîâèÿõ ðîñòà îêñèäíîé ïëåíêè.1. Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ïðîöåññàÂ ðàáîòå ðàññìàòðèâàåòñÿ ñòàäèÿ ðàçâèòèÿ óæå ñ�îðìèðîâàâøåéñÿ íàíîïîðû.Â [1, 4℄ ïîêàçàíî, ÷òî ïîÿâëåíèå íà ïîâåðõíîñòè îêñèäíîé ïëåíêè íåîäíîðîäíîñòåéâ ñèëó íåóñòîé÷èâîñòè ãðàíèöû îêñèä/ýëåêòðîëèò ê ìàëûì âîçìóùåíèÿì ïðèâîäèò



×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà �îðìèðîâàíèÿ íàíîïîð â ïëåíêå... 85ê ìåõàíè÷åñêèì íàïðÿæåíèÿì, äîñòàòî÷íûì äëÿ îáðàçîâàíèÿ òðåùèí â îêñèäíîé ïëåí-êå. Èìåííî çà ñ÷åò ýòèõ òðåùèí, âîçíèêàþùèõ â ðåçóëüòàòå õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé ðàñ-òâîðåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ îêñèäà, ïðîèñõîäèò äàëüíåéøåå ðàçâèòèå ïîðèñòîé ñòðóêòóðû.Íàíîïîðà ïðåäïîëàãàåòñÿ îñåñèììåòðè÷íîé è äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ åå ðîñòà ðàññìàò-ðèâàåòñÿ îáëàñòü D = {Γ1(r, t) ≤ x ≤ Γ3(r, t), Γ2(x, t) ≤ r ≤ Γ4} ñ ïîäâèæíûìè ëåâîé,ïðàâîé è íèæíåé ãðàíèöàìè (ðèñ. 1). Â ýòîé îáëàñòè ñóùåñòâóåò ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå,ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëà êîòîðîãî ϕ(x, r) îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèåì Ëàïëàñà â öèëèí-äðè÷åñêîé ñèñòåìå êîîðäèíàò (x, r)
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= 0, (2)ãäå U � çàäàííîå íàïðÿæåíèå íà ìåòàëëè÷åñêîì àíîäå. Çäåñü ïðåíåáðåãàåòñÿ ïðîñòðàí-ñòâåííûì çàðÿäîì ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ è èçìåíåíèåì ïîëÿ â ýëåêòðîëèòå, à òàêæå,ñëåäóÿ õèìè÷åñêîé ìîäåëè, ïîäðîáíî îïèñàííîé â [6℄, � äè��óçèîííîé ñîñòàâëÿþùåéèîííîãî ïîòîêà ÷åðåç îêñèä (ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå ïðåîáëàäàþùèé âêëàä ìèãðàöèîí-íûõ ïîòîêîâ â óñëîâèÿõ áîëüøîé íàïðÿæåííîñòè ïîëÿ â îêñèäå).Ýëåêòðè÷åñêèé òîê îò ïîâåðõíîñòåé ãðàíèö ðàçäåëà �àç (ãðàíèöû Γ1, Γ2, Γ3) â ñëîéîêñèäà îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì [6℄:
Jc = −[A exp(kdEc)− B exp(kcEc)]nc,ãäå Ec = |gradϕ| íà ïîâåðõíîñòè ãðàíèö ýëåêòðîëèò � îêñèä, nc � åäèíè÷íûé âåêòîðíîðìàëè ê ãðàíèöàì ðàçäåëà �àç, A, B, kd, kc � ìîäåëüíûå ïàðàìåòðû, çàâèñÿùèå îòòåìïåðàòóðû è ñòðóêòóðû îêñèäà.Òîê îò ãðàíèöû Γ3 (îêñèä�ìåòàëë) âíóòðü ìåòàëëè÷åñêîãî àíîäà îïðåäåëÿåòñÿ ñî-îòíîøåíèåì
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�èñ. 1. Ñõåìà �îðìèðîâàíèÿ íàíîïîðû



86 À.Ä. �û÷êîâ, Þ.È. Øîêèí, Ñ.Í. Ïðîíüêèí è äð.Ïåðåìåùåíèå ãðàíèö ðàçäåëà �àç ïîä âîçäåéñòâèåì òîêîâ Jc, Jm ïðîèñõîäèò â íà-ïðàâëåíèè èõ ðàñïðîñòðàíåíèÿ è îïðåäåëÿåòñÿ óðàâíåíèÿìè äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ðà-äèóñ-âåêòîðîâ âûðàæåíèÿìè
dRc

dt
= [αA exp(kdEc)− β B exp(kcEc)]nc, (3)

dRm

dt
= −γ Jm, (4)ãäå Rc, Rm � ðàäèóñ-âåêòîðû òî÷åê, ëåæàùèõ íà ãðàíèöàõ ðàçäåëà �àç ýëåêòðîëèò�îêñèä è îêñèä�ìåòàëë ñîîòâåòñòâåííî; α, β � êîý��èöèåíòû, îïðåäåëÿåìûå èç çàêîíàÔàðàäåÿ äëÿ òîêà, óñòàíàâëèâàþò ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ðîñòîì îêñèäà è ñêîðîñòüþ åãîðàñòâîðåíèÿ; γ � ýìïèðè÷åñêèé êîý��èöèåíò.1.1. ×èñëåííàÿ àïïðîêñèìàöèÿÄëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ äâóìåðíîãî óðàâíåíèÿ (1) ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè (2) ïðè-ìåíÿëñÿ ìåòîä óñòàíîâëåíèÿ íà îñíîâå êîíå÷íî-îáúåìíîé ðàçíîñòíîé ñõåìû, ïîçâîëÿ-þùåé ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû íà ïðîèçâîëüíîé êîíå÷íî-ðàçíîñòíîé ñåòêå. Ñ ýòîé öåëüþ ê(1) ñëåâà äîáàâëÿëàñü ïðîèçâîäíàÿ ïî âðåìåíè îò ïîòåíöèàëà ïîëÿ è ïîëó÷åííîå óðàâ-íåíèå çàïèñûâàëîñü â èíòåãðàëüíîé �îðìå â öèëèíäðè÷åñêîé ñèñòåìå êîîðäèíàò äëÿïðîèçâîëüíîé �èêñèðîâàííîé äâóìåðíîé îáëàñòè S:
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∂t
ϕ dS −

∮

Γ

E dl = 0, (5)ãäå E = ∇ϕ � íàïðÿæåííîñòü ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, âûðàæåíèå äëÿ êîòîðîé ïðèâîäèò-ñÿ â ñèñòåìå êîîðäèíàò x, r; dl � îðèåíòèðîâàííûé ïî íîðìàëè ýëåìåíò ãðàíèöû Γ,îãðàíè÷èâàþùåé ïëîùàäü S. Â îáëàñòè D ñòðîèëàñü ðàçíîñòíàÿ ñåòêà, êàæäàÿ ÿ÷åé-êà êîòîðîé òîïîëîãè÷åñêè ýêâèâàëåíòíà ïðÿìîóãîëüíèêó. Îáîçíà÷èì ïëîùàäü òàêîéÿ÷åéêè ÷åðåç Si,j è ñðåäíåå çíà÷åíèå âåëè÷èíû ϕ íà n-ì ñëîå ïî âðåìåíè, îòíåñåííîå êöåíòðó ÿ÷åéêè, ÷åðåç ϕn
i,j. Òîãäà óðàâíåíèå (5) àïïðîêñèìèðóåòñÿ ñëåäóþùèì ðàçíîñò-íûì ñîîòíîøåíèåì ñ ïåðâûì ïîðÿäêîì òî÷íîñòè ïî âðåìåíè è âòîðûì ïî ïðîñòðàíñòâó:
ϕn+1

i,j − ϕn
i,j

τ
Si,j −

[

(E · l)n+1

i+1/2 − (E · l)n+1

i−1/2+

+(E · l)n+1

j+1/2 − (E · l)n+1

j−1/2

]

= 0, (6)ãäå τ �øàã ïî âðåìåíè. Ïîëó÷åííàÿ ñõåìà ÿâëÿåòñÿ ñèñòåìîé ëèíåéíûõ àëãåáðàè÷åñêèõóðàâíåíèé, äëÿ ðåøåíèÿ êîòîðîé ìîæíî ïðèìåíèòü èòåðàöèîííóþ ñõåìó, îñíîâàííóþíà ââåäåíèè ïñåâäîâðåìåíè íà êàæäîì âðåìåííîì ñëîå:
[

ϕn+1,s+1

i,j − ϕn+1,s
i,j

τ1
+

ϕn+1,s
i,j − ϕn

i,j

τ

]

Si,j −
[

(E · l)n+1,s
i+1/2−

−(E · l)n+1,s
i−1/2 + (E · l)n+1,s

j+1/2 − (E · l)n+1,s
j−1/2

]

= 0, (7)



×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà �îðìèðîâàíèÿ íàíîïîð â ïëåíêå... 87ãäå τ1 � øàã ïî ïñåâäîâðåìåíè, s � íîìåð èòåðàöèè ïî ïñåâäîâðåìåíè. Äëÿ ðåàëèçàöèè(7) ïðåäëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü ñõåìó ðàñùåïëåíèÿ ïî ïðîñòðàíñòâåííûì ïåðåìåííûì(íèæíèå èíäåêñû îïóùåíû)
δs+1/2 − δs

τ1
Si,j − Λ1δ

s+1/2 =
ϕn+1,s
i,j − ϕn

i,j

τ
Si,j −

[

(E · l)n+1,s
i+1/2−

−(E · l)n+1,s
i−1/2 + (E · l)n+1,s

j+1/2 − (E · l)n+1,s
j−1/2

]

,

δs+1 − δs+1/2

τ1
Si,j − Λ2δ

s+1 = 0, ϕn+1,s+1 = ϕn+1,s + δs+1. (8)Çäåñü δs � ïîïðàâêè ê âåëè÷èíå ϕ, Λ1, Λ2 � ðàçíîñòíûå îïåðàòîðû, ó÷èòûâàþùèå òîëü-êî âòîðûå ïðîèçâîäíûå ïî ñîîòâåòñòâóþùèì íàïðàâëåíèÿì. Ïîñëå ñõîäèìîñòè èòåðàöèéïî ïñåâäîâðåìåíè δs = 0 è èìååò ìåñòî òî÷íàÿ àïïðîêñèìàöèÿ ïîëíîãî èñõîäíîãî óðàâ-íåíèÿ. �ðàíè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ δs çàäàþòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì: íà Γ1, Γ2, Γ3 δs = 0,íà Γ4 � �ìÿãêîå� ãðàíè÷íîå óñëîâèå.1.2. Ïîñòðîåíèå ðàçíîñòíîé ñåòêèÂ îáëàñòè D ñòðîèòñÿ êðèâîëèíåéíàÿ ðàçíîñòíàÿ ñåòêà, ñãóùàþùàÿñÿ ê ãðàíèöå ðàçäå-ëà �àç Γ2. Ïîëîæåíèå âåðõíåé ãðàíèöû îáëàñòè Γ4 âûáèðàëîñü òàêèì îáðàçîì, ÷òîáûîíà íå îêàçûâàëà ñóùåñòâåííîãî âëèÿíèÿ íà ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëà ïîëÿ â îáëà-ñòè D. Âû÷èñëèòåëüíàÿ îáëàñòü Ξ2 îïðåäåëÿëàñü â âèäå ïðÿìîóãîëüíèêà ñ âûðåçîì(ðèñ. 2). Ýòàëîííàÿ ñåòêà â Ξ2 áûëà ðàâíîìåðíîé ñ êâàäðàòíûìè ÿ÷åéêàìè, ðåáðà êîòî-ðûõ ïàðàëëåëüíû îñÿì êîîðäèíàò. Ïðè ýòîì ãðàíè÷íûå ñåãìåíòû Γ′

1, Γ′

2, Γ′

3 è Γ′

4 îòîá-ðàæàëèñü íà ñîîòâåòñòâóþùèå ãðàíè÷íûå ñåãìåíòû îáëàñòè D Γ1, Γ2, Γ3 è Γ4. Ïîñëåðàñ÷åòà çàäà÷è ïîëó÷àëàñü äèñêðåòèçàöèÿ êðèâîé Γ2 â D, çàòåì ñ ïîìîùüþ ïðîñòåéøåéèíòåðïîëÿöèè òî÷êè ýòîé êðèâîé ïåðåðàñïðåäåëÿëèñü ñî ñãóùåíèåì ê íîñèêó êàâåðíû.Óãëîâàÿ òî÷êà íà ñåãìåíòå Γ′

2 â Ξ2 îòîáðàæàëàñü â òî÷êó xm íà êðèâîé Γ2 â D, àáñöèññàòî÷êè xm áðàëàñü òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ÿ÷åéêè ñåòêè áûëè íå ñëèøêîì ñêîøåííûìè.Äëÿ ïîñòðîåíèÿ âíóòðåííèõ óçëîâ ñåòêè ïðèìåíÿëèñü äâóìåðíûå îáðàùåííûå óðàâ-íåíèÿ äè��óçèè [9℄
gsξ22

∂2sk

∂ξ1∂ξ1
− 2gsξ12

∂2sk

∂ξ1∂ξ2
+ gsξ11

∂2sk

∂ξ2∂ξ2
=

J2

Z[u](s)

∂Z[u](s)

∂sk
, k = 1, 2, (9)â êîòîðûõ s1 îòîæäåñòâëÿåòñÿ ñ x, à s2 ñ r, (ξ1, ξ2) ∈ Ξ2,

�èñ. 2. Âû÷èñëèòåëüíàÿ îáëàñòü �èñ. 3. Ôðàãìåíò ðàçíîñòíîé ñåòêè
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gsξij =

2
∑

k=1

∂sk

∂ξi
∂sk

∂ξj
, i, j = 1, 2.Äëÿ ñãóùåíèÿ óçëîâ ñåòêè ê êðèâîé Γox

2 , Γ2 = Γêàâ
2 ∪ Γox

2 èñïîëüçîâàëàñü óïðàâëÿþùàÿ�óíêöèÿ â âèäå
Z[u](s) = u1(s)u2(s),

u1(s) = α + (ρêàâmin)
2, 10−4 ≤ α ≤ 10−2,

u2(s) = β + (ρoxmin)
1.2, 10−2 ≤ β ≤ 10−1,

ρêàâmin = min
i

ρ(s, arrayêàâi ),

ρoxmin = min
j

ρ(s, arrayoxj ),ãäå arrayêàâi è arrayoxj � äèñêðåòèçàöèè Γêàâ
2 è Γox

2 ñîîòâåòñòâåííî, α è β áðàëèñü âçàâèñèìîñòè îò êîëè÷åñòâà óçëîâ ñåòêè, à èìåííî, ÷åì ìåíüøå óçëîâ, òåì ñèëüíåå íåîá-õîäèìî ñãóñòèòü ñåòêó è òåì ìåíüøå çíà÷åíèÿ α è β, è íàîáîðîò, ÷åì áîëüøå óçëîâ, òåììåíüøå òðåáóåòñÿ ñãóùåíèå è, çíà÷èò, áîëüøå α è β.Íà÷àëüíàÿ ñåòêà âD ñòðîèëàñü ñ ïîìîùüþ òðàíñ�èíèòíîé èíòåðïîëÿöèè. Äëÿ ýòîãîâû÷èñëèòåëüíàÿ îáëàñòü ðàçáèâàëàñü âåðòèêàëüíîé ëèíèåé x = x′

m íà äâà áëîêà, êî-òîðûå çàòåì îòîáðàæàëèñü íà ñîîòâåòñòâóþùèå, ðàçäåëåííûå èñêóññòâåííîé ãðàíèöåé,áëîêè â �èçè÷åñêîé îáëàñòè ïî �îðìóëàì òðàíñ�èíèòíîé èíòåðïîëÿöèè. Äëÿ óäîáñòâàâû÷èñëåíèé ãðàíèöà Γ2 ðàçáèâàëàñü íà äâå � Γêàâ
2 è Γox

2 , Γ2 = Γêàâ
2 ∪Γox

2 . Ôðàãìåíò òàêîéñåòêè ïîêàçàí íà ðèñ. 3.2. Íåêîòîðûå ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ�àñ÷åò íåñòàöèîíàðíîãî ïðîöåññà �îðìèðîâàíèÿ íàíîïîðû ïðîâîäèëñÿ ñëåäóþùèì îá-ðàçîì. Â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè ïîëàãàëîñü, ÷òî �îðìà íàíîïîðû (ò. å. ãðàíèöû Γ2)çàäàíà. Çàòåì â îáëàñòè D ñòðîèëàñü êðèâîëèíåéíàÿ ðàçíîñòíàÿ ñåòêà è îïèñàííûì âû-øå ìåòîäîì óñòàíîâëåíèÿ íàõîäèëîñü ñòàöèîíàðíîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (1). Ïîñëå ýòîãîñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé (3), (4) äëÿ ìîìåíòà âðåìåíè t+∆t îïðåäåëÿëèñü íîâûå ïîëîæå-íèÿ ïîäâèæíûõ ãðàíèö Γ1, Γ2, Γ3. Äàëåå â îáëàñòè D ñíîâà ñòðîèëàñü êðèâîëèíåéíàÿðàçíîñòíàÿ ñåòêà è ïðîöåññ ïîâòîðÿëñÿ äëÿ íîâîãî øàãà ïî âðåìåíè ∆t. ×èñëî óçëîâðàçíîñòíîé ñåòêè èçìåíÿëîñü îò 3600 äî 7500, ÷òî îáåñïå÷èâàëî òî÷íîñòü ðàñ÷åòîâ ïî-òåíöèàëà ïîëÿ îêîëî 0.5%.Íà÷àëüíûå ðàçìåðû (â íàíîìåòðàõ) îáëàñòè D áûëè âûáðàíû ñëåäóþùèìè:
Γ1(0, 0) = 0, Γ3(0, 0) = 100, Γ4 = 50, Γ3(x, 0) =

{

3
√

(5− x)/5, 0 ≤ x ≤ 5,
0, x ≥ 5.Øàã ïî âðåìåíè ∆t = 0.1 ñ. Çíà÷åíèÿ �èçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ â óðàâíåíèÿõ (1)�(4)áûëè âçÿòû èç ðàáîòû [6℄: Um = 10 Â, β·B/(α·A) = 1.68·10−3, kc/kd = 1.5, kd = 3.87 íì/Â.Íà ðèñ. 4 ïðèâåäåíû ïîëîæåíèÿ èçîëèíèé ïîòåíöèàëà ïîëÿ äëÿ òðåõ ìîìåíòîâ âðå-ìåíè. Âèäíî, ÷òî íàèáîëüøèé ãðàäèåíò âåëè÷èíà ϕ èìååò íà âåðøèíå íàíîïîðû, ÷òî èîáúÿñíÿåò íàèáîëüøóþ ñêîðîñòü åå ïåðåìåùåíèÿ â ãëóáü ïëåíêè îêñèäà, à ñëåäîâàòåëü-íî, è �îðìèðîâàíèå âûòÿíóòîé �îðìû. Ïðè ýòîì ãðàíèöà Γ1 îñòàåòñÿ ïðàêòè÷åñêèïëîñêîé, ïåðåìåùàÿñü â ñòîðîíó êàòîäà ñ íåáîëüøîé ïîñòîÿííîé ñêîðîñòüþ. Ïðàâàÿãðàíèöà Γ3 îñòàåòñÿ íåïîäâèæíîé äî òåõ ïîð, ïîêà âåðøèíà íàíîïîðû íàõîäèòñÿ îò íåå
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á

â

�èñ. 4. Èçîëèíèè ïîòåíöèàëà ïîëÿ è ðàçíîñòíûå ñåòêè â ìîìåíòû âðåìåíè t = 0 ìèí (à),
t = 10 ìèí (á), t = 20 ìèí (â)



90 À.Ä. �û÷êîâ, Þ.È. Øîêèí, Ñ.Í. Ïðîíüêèí è äð.íà äîñòàòî÷íî áîëüøîì ðàññòîÿíèè è íàïðÿæåííîñòü ïîëÿ çäåñü íåâåëèêà. Ïðè ïîä-õîäå âåðøèíû íàíîïîðû ê ãðàíèöå îêñèä�ìåòàëë (êàòîä) ãðàäèåíò ïîòåíöèàëà ïîëÿâîçðàñòàåò è íà ãðàíèöå Γ3 íà îñè ñèììåòðèè ïîÿâëÿåòñÿ êàâåðíà, ÷òî ñîîòâåòñòâóåòýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì [7, 8℄.Òàêèì îáðàçîì, ïðåäëîæåííàÿ ìîäåëü ïîçâîëÿåò ïðîâåñòè ðàñ÷åò èçìåíåíèÿ ðàñ-ïðåäåëåíèÿ íàïðÿæåííîñòè ïîëÿ â îêñèäíîé ïëåíêå â óñëîâèÿõ åå ðîñòà. �åçóëüòàòûðàñ÷åòîâ ïîêàçàëè ïðåèìóùåñòâåííûé ðîñò ïîðû â íàïðàâëåíèè åå âåðøèíû è îáðàçî-âàíèÿ êàâåðíû â ìåòàëëå, ÷òî íàõîäèòñÿ â êà÷åñòâåííîì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòîì [7, 8℄.Â äàëüíåéøåì ðàçðàáîòàííóþ ìîäåëü ïëàíèðóåòñÿ ðàñøèðèòü äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïîðñëó÷àéíîé ãåîìåòðèè ñ ó÷åòîì ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà â ýëåêòðîëèòå.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû[1℄ Shingubara S. Fabriation of nanomaterials using porous alumina templates // J. Nano-partile Res. 2003. No. 1. P. 17�30.[2℄ Pao Y., Kim H. Fabriation of nanostrutured materials using porous alumina templateand their appliations for sensing anf eletroatalysis // J. Nanosi. Nanoteh. 2009. No. 4.P. 2215�2233.[3℄ Ono S., Saito M., Asoh H. Self-ordering of anodi porous alumina formed in organi aideletrolytes // Eletrohim. Ata. 2005. No. 22. P. 827�833.[4℄ Lohrengel M. Formation of ioni spae harge layers in oxide �lms on volve metals // Ibid.1994. No. 8. P. 1265�1271.[5℄ Zhang L., Madonald D.D, Sikora E., Sikora J. On the kinetis of growth of anodioxide �lms // J. Eletrohem. So. 1998. No. 3. P. 898�905.[6℄ Parkhutik V.P., Shershulsky V.I. Theoretial modeling of porous oxide growth onaluminum // J. Phys. D. Appl. Phys. 1992. No. 8. P. 1256�1263.[7℄ Paolini G., Maseoro M., Sahi F., Paganelli W. An investigation of porous anodi oxide�lms on aluminium by omparative adsorption, gravimetri and eletronoptial measurements //J. Eletrohem So. 1965. No. 1. P. 32�38.[8℄ Jessensky O., Muller F., Gosele U. Self-organized formation of hexagonal pore arrays inanodi alumina // Appl. Phys. Lett. 1998. No. 10. P. 1173�1175.[9℄ Ëèñåéêèí Â.Ä., ØîêèíÞ.È., Âàñåâà È.À., Ëèõàíîâà Þ.Â.Òåõíîëîãèÿ ïîñòðîåíèÿðàçíîñòíûõ ñåòîê. Íîâîñèáèðñê: Íàóêà, 2009. 256 . Ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 19 ìàÿ 2011 ã.


