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Â ïðåäøåñòâóþùåé ðàáîòå [1] ðàññìàòðèâà-
ëàñü ñèòóàöèÿ, êîãäà äèíàìèêà ôëóêòóàöèé ÷èñ-
ëà ÷àñòèö â ìèêðîðåàêòîðíûõ ÿ÷åéêàõ íàõîäèò
îòðàæåíèå â êèíåòèêå áèìîëåêóëÿðíûõ ïðîöåñ-
ñîâ, ïîëó÷àþùèõ òàì ðàçâèòèå. Â êà÷åñòâå ïîä-
âèæíûõ ÷àñòèö-ðåàãåíòîâ âûñòóïàëè ìîëåêóëû
O

2
, âûçûâàþùèå äåçàêòèâàöèþ èììîáèëèçîâàí-

íûõ ýëåêòðîííî-âîçáóæäåííûõ öåíòðîâ, â òîì
÷èñëå òàêóþ ñïåöèôè÷åñêóþ, êàê êðîññ-àííèãè-
ëÿöèîííàÿ äåçàêòèâàöèÿ. Îïèñàíèå èçìåíåíèÿ
íàñåëåííîñòè ìîëåêóë êèñëîðîäà � ñòàáèëüíî-
ãî (ò.å. íåðàñõîäóåìîãî) ðåàãåíòà â ïîðå ïðîèç-
âîäèëîñü â ðàìêàõ äèôôóçèîííîé ìîäåëè äëÿ
ñèñòåìû «íàíîÿ÷åéêà � ðåçåðâóàð». Ëèìèòèðó-
þùåé ñòàäèåé ìèãðàöèè ìîëåêóë O

2
 â òàêîé ñè-

ñòåìå ÿâëÿëîñü èõ äèôôóçèîííîå äâèæåíèå  â
ìèêðîîáúåìå äèñïåðñíîãî âêëþ÷åíèÿ  (ìèöåë-
ëà, áåëêîâàÿ ãëîáóëà) ñ êîýôôèöèåíòîì äèôôó-
çèè  D

m
. Ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî âåëè÷èíà D

m 
çíà-

÷èòåëüíî ìåíüøå êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè D
S
,

îïðåäåëÿþùåãî òðàíñïîðò ìîëåêóë êèñëîðîäà
â ðåçåðâóàðå. Ýòî äàëî îñíîâàíèå ñ÷èòàòü êîí-

öåíòðàöèþ n  ÷àñòèö íà ãðàíèöå ãëîáóëû ïî-
ñòîÿííîé è äîñòàòî÷íî ïðîñòî ïîëó÷èòü ðåøå-
íèå ñîîòâåòñòâóþùåé êðàåâîé çàäà÷è äëÿ óðàâ-
íåíèÿ äèôôóçèè â ãëîáóëå. Èçìåíåíèå ÷èñëà
òóøèòåëåé â ðàññìàòðèâàåìîé íàíîÿ÷åéêå ó÷è-
òûâàëîñü ïðè àíàëèçå êèíåòèêè ôîòîïðîöåññîâ
â äèñïåðñíîé ñðåäå ñî ñëó÷àéíûì ðàñïðåäåëå-
íèåì ðåàãåíòîâ ïî ìèêðîîáúåìàì âêëþ÷åíèé.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû ðàññìîòðèì ïðîòè-
âîïîëîæíóþ ñèòóàöèþ, êîãäà ìèêðîîáëàñòü
îáúåìîì RV  ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîðó (ïîëîñòü)
äèàìåòðîì 2R, êîýôôèöèåíò äèôôóçèè mD  ìî-
ëåêóë O

2
 â êîòîðîé ìîæåò ñ÷èòàòüñÿ áîëüøèì ïî

ñðàâíåíèþ ñ àíàëîãè÷íîé âåëè÷èíîé SD  â ðå-
çåðâóàðå. Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå ìîæåì ñ÷èòàòü,
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Ïðîèçâåäåí àíàëèç ôëóêòóàöèîííûõ ýôôåêòîâ êèíåòèêè ðåàêöèé, ïðîòå-
êàþùèõ â äèñïåðñíûõ (ïîðèñòûõ) ñðåäàõ ñ õàðàêòåðíûì ìàñøòàáîì ïîëîñ-
òåé íàíîìåòðîâîãî ðàçìåðà. Îñóùåñòâëåíî ðàçâèòèå äèôôóçèîííîé ìîäåëè,
ïðåäëîæåííîé àâòîðîì â ïðåäûäóùåé ðàáîòå [1], äëÿ äèíàìèêè ÷èñëà ÷àñòèö
â ìèêðîðåàêòîðàõ, íà ñëó÷àé, êîãäà ëèìèòèðóþùåé ñòàäèåé ìèãðàöèè ÷àñòèö
ÿâëÿåòñÿ èõ òðàíñïîðò ìåæäó ïîðàìè. Ðàññìîòðåí ñëó÷àé äèôôóçèîííîãî
ñîïðÿæåíèÿ îáëàñòåé ñ åâêëèäîâîé ðàçìåðíîñòüþ, à òàêæå åâêëèäîâîé è
ôðàêòàëüíîé. Äëÿ òðåõìåðíîé çàäà÷è ïîëó÷åíî àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå,
îïðåäåëÿþùåå êèíåòèêó ñãëàæèâàíèÿ ôëóêòóàöèé ïëîòíîñòè ðåàãåíòà â ìèê-
ðîïîëîñòè. Îòìå÷àåòñÿ ñõîäñòâî ñ àñèìïòîòè÷åñêèì âàðèàíòîì êèíåòèêè
äèôôóçèîííîãî âûðàâíèâàíèÿ, èññëåäîâàííîãî â [1]. Â ñëó÷àå ôðàêòàëüíîé
ðàçìåðíîñòè òðàíñïîðòíûõ êàíàëîâ ìåæäó ïîðàìè äëÿ àíàëèçà ïðîáëåìû
èñïîëüçîâàëèñü ïðèáëèæåííûå è  ÷èñëåííûå ìåòîäû.

÷òî ∞→mD , òàê ÷òî íåîäíîðîäíîñòü ðàäèàëü-
íîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö â ïîëîñòè íå âîçíè-
êàåò. Òîãäà êîíöåíòðàöèÿ n(t) ìîëåêóë êèñëîðî-
äà  â ïîðå â ïðîèçâîëüíûé ìîìåíò âðåìåíè t íå
çàâèñèò îò êîîðäèíàò òî÷åê ïîëîñòè r RV∈ . Îá-
ìåí ÷àñòèö ìåæäó ïîëîñòÿìè èëè ìåæäó ïîëîñ-
òüþ è ðåçåðâóàðîì ïîäàâëåí â ñèëó ìàëîñòè SD ,
íî íå íàñòîëüêî, ÷òîáû èãíîðèðîâàòü åãî ïîëíî-
ñòüþ.  Ïî êðàéíåé ìåðå? íà àñèìïòîòè÷åñêîé
ñòàäèè ðåàêöèè, ò.å. ïðè ∞→t , èíæåêöèÿ ìîëå-
êóë O

2
 â îáåäíåííûå êèñëîðîäîì ïîðû (ò.å. íà-

ñåëåííûå «íåïîðàæåííûìè» ÷àñòèöàìè � ìèøå-
íÿìè) áóäåò ôîðìèðîâàòü êèíåòèêó òóøåíèÿ âîç-
áóæäåííûõ öåíòðîâ.

×àñòü îáúåìà ñèñòåìû, ïðèõîäÿùàÿñÿ íà «ðå-
çåðâóàð», ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé óïëîòíåííóþ ïî
ñðàâíåíèþ ñ ïîäñèñòåìîé ïîð ñðåäó. Íåòðóäíî
ïðåäñòàâèòü âàðèàíò îðãàíèçàöèè ñòðóêòóðû «ðå-
çåðâóàðà», îáåñïå÷èâàþùèé ìåäëåííûé òðàíñïîðò
( mS DD << ) òóøèòåëåé, â âèäå ðàçâåòâëåííîé ñè-
ñòåìû óçêèõ êàíàëîâ, îáðàçóþùèõ äëÿ ìèãðàíòà
ëàáèðèíò, èëè «ñèñòåìó ñ îãðàíè÷åííîé ãåîìåòðè-
åé». Èíòåðåñåí ñëó÷àé, êîãäà òàêàÿ ñèñòåìà òðàíñ-
ïîðòíûõ ïóòåé îáðàçóåò ïåðêîëÿöèîííûé êëàñòåð
íà ïîðîãå ïðîòåêàíèÿ. Òîãäà ðåçåðâóàð ïðåäñòàâ-
ëÿåò ñîáîé ïðîñòðàíñòâî ñ õàðàêòåðíîé ôðàêòàëü-
íîé ðàçìåðíîñòüþ d

f
, è ìû ïðèõîäèì ê íåîáõîäè-

ìîñòè àíàëèçà ïðîöåññà äèôôóçèîííîãî îáìåíà ÷à-
ñòèöàìè â ñèñòåìå «ìèêðîïîëîñòü � ôðàêòàë».

Ïîñëåäîâàòåëüíûé àíàëèç äàííîé ïðîáëåìû
áóäåò ñîäåðæàòü ñëåäóþùèå ýòàïû. Âíà÷àëå ìû
ðàññìîòðèì çàäà÷ó î äèôôóçèîííîì ñãëàæèâàíèè
êîíöåíòðàöèîííîãî ãðàäèåíòà â ñèñòåìå «ïîðà �
ðåçåðâóàð», ïðè÷åì ïîñëåäíèé áóäåò ïðåäñòàâëåí
â âèäå ñïëîøíîé îäíîðîäíîé ñðåäû (åâêëèäîâà
ðàçìåðíîñòü d=3) ñ ìàëûì êîýôôèöèåíòîì äèôôó-
çèè SD . Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â äàííîì ðàçäå-

Ôëóêòóàöèîííàÿ êèíåòèêà ôîòîðåàêöèé â ñèñòåìå ïåðêîëÿöèîííî-ñâÿçàííûõ íàíîÿ÷ååêÌ. Ã. Êó÷åðåíêî
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ëå, áóäóò èñïîëüçîâàíû äëÿ îïðåäåëåíèÿ êèíåòè-
÷åñêèõ ñîîòíîøåíèé, âûïîëíÿþùèõñÿ äëÿ ñèñòå-
ìû «ïîðà-ôðàêòàëüíûé ðåçåðâóàð». Íàêîíåö, óñ-
òàíîâëåííûå çàêîíîìåðíîñòè ôëóêòóàöèîííîé
äèíàìèêè ïîñëóæàò îñíîâîé äëÿ ðàçâèòèÿ êèíåòè-
÷åñêîé ìîäåëè êèñëîðîäèíäóöèðîâàííîãî òóøåíèÿ
è êðîññ-àííèãèëÿöèè èììîáèëèçîâàííûõ òðèïëåò-
âîçáóæäåííûõ öåíòðîâ (Ò) â ïîðèñòîé ñðåäå.  Õà-
ðàêòåð äàííîé ðàáîòû, êàê è ðàáîòû [1], ñîçâó÷åí
ñ òåìàòèêîé èññëåäîâàíèé [2-8], ïîñâÿùåííûõ
ôëóêòóàöèîííûì ýôôåêòàì â êîíäåíñèðîâàííûõ
ñèñòåìàõ ðàçëè÷íîãî òèïà.

Äèôôóçèîííîå ñîïðÿæåíèå îáëàñòåé
ñ åâêëèäîâîé ðàçìåðíîñòüþ

Ðàññìîòðèì ïîðó ñôåðè÷åñêîé ôîðìû,

îáúåìîì 3)3/4( RVR π=  â êâàçèñïëîøíîé êèñ-

ëîðîäîïðîíèöàåìîé ñðåäå, îäíîðîäíîé âíå
ïîðû. Êîýôôèöèåíò äèôôóçèè ìîëåêóë O

2
 â

ïîðå îáîçíà÷èì êàê mD , à âíå ïîðû � SD , ïðè-

÷åì mS DD << . Ïî ýòîé ïðè÷èíå ðàäèàëüíîå
ðàñïðåäåëåíèå )(),,( Rrtrn <  êîíöåíòðàöèè
êèñëîðîäà â ïîðå ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê
îäíîðîäíîå )(),( tntrn =  â ëþáîé ìîìåíò âðå-
ìåíè t (ðèñ. 1). Â äèôôóçèîííîé ìîäåëè ðåëàê-
ñàöèè ôëóêòóàöèé íàñåëåííîñòè [1] â êàæäîé
ïîðå ñ íà÷àëüíûì ñëó÷àéíûì ÷èñëîì ìîëåêóë
O

2
 ðàâíûì oxN  óñòàíàâëèâàåòñÿ ðåæèì ïðèáëèæå-

íèÿ ê ðàâíîâåñíîìó çíà÷åíèþ êîíöåíòðàöèè

n : nNtn ox ⇒)|( .  Â ñèëó ðàçëè÷íîé ðàñòâî-
ðèìîñòè êèñëîðîäà â ñðåäå è ïîðå ðàâíîâåñíûå

êîíöåíòðàöèè 
S

n  è n  êèñëîðîäà â ýòèõ îá-

ëàñòÿõ ñâÿçàíû ìåæäó ñîáîé ñîîòíîøåíèåì

).1( <= ηη
S

nn  Êðàåâàÿ çàäà÷à äëÿ óðàâíå-

íèÿ äèôôóçèè â îáëàñòè  ∞<< rR  è 0>t  ôîð-
ìóëèðóåòñÿ íà îñíîâå óñëîâèÿ ñîïðÿæåíèÿ ðå-

øåíèé íà ãðàíèöå îáëàñòåé Rr = . Â îáùåì âèäå,
ñ ó÷åòîì ðàçëè÷èé ðàñòâîðèìîñòè, ýòî óñëîâèå
âêëþ÷àåò â ñåáÿ ðàâåíñòâî êîíöåíòðàöèé

),0(),0( tRntRn +=−  è ðàâåíñòâî äèôôóçèîí-

íûõ ïîòîêîâ

00 |),(|),( +− ∇=∇ RSRm trnDtrnD      (1)

Îäíàêî â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå, èç-çà
áîëüøîãî ðàçëè÷èÿ êîýôôèöèåíòîâ äèôôó-

çèè mS DD << , óñëîâèå ñîïðÿæåíèÿ ïîòîêîâ (1)

òðàíñôîðìèðóåòñÿ â óñëîâèå áàëàíñà ÷èñëà ÷à-

ñòèö  â îáúåìå  RV  :

ττ dJ
V

nNtn
t

R
oxox ∫+=

0

)(
1

)|( ,        (2)

ãäå äèôôóçèîííûé ïîòîê )(tJ  ìîëåêóë O
2
, ïå-

ðåñåêàþùèõ ïîâåðõíîñòü ïîðû RS , îïðåäåëÿå-

ìûé âûðàæåíèåì

RroxrRS NtrnSDtJ →∇= |)|,()(        (3)

íàïðàâëåí â ïîðó èëè èç ïîðû � â çàâèñèìîñòè

îò çíàêà ãðàäèåíòà n
→
∇ .

Êðàåâàÿ çàäà÷à äëÿ óðàâíåíèÿ äèôôóçèè,
îïðåäåëÿþùåãî ýâîëþöèþ âíåñôåðíîãî ðàäè-
àëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè

)(),,( Rrtrn > , èìååò âèä

),(
1

),( 2

2
trn

r
r

rr
Dtrn

t S ∂
∂

∂
∂=

∂
∂

     (4)

0
0

)|(),(

)0,(

),(

+=
∞<<
∞<<

=
=
=∞

Rr
t

rR

NtntRn

nrn

ntn

ox

S

S

η
.       (5)

ãäå )|( oxNtn � êîíöåíòðàöèÿ ìîëåêóë êèñëî-
ðîäà íà ãðàíèöå ïîðû, à òàêæå, â ñèëó ïðèíÿ-
òûõ ìîäåëüíûõ äîïóùåíèé, è âíóòðè ñàìîé
ïîðû. Ôîðìàëüíîå ðåøåíèå çàäà÷è (4)-(5) ïðåä-
ñòàâëÿåòñÿ ñëåäóþùèì âûðàæåíèåì

Ðèñ. 1. Êèíåòèêà óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñíîé êîíöåí-
òðàöèè n  ìîëåêóë êèñëîðîäà â ñôåðè÷åñêîé ïîðå
ðàäèóñà R, ñîïðÿæåííîé ñ êèñëîðîäîïðîíèöàåìûì
êîíòèíóóìîì.

Åñòåñòâåííûå íàóêè



91ÂÅÑÒÍÈÊ ÎÃÓ 2`2001

r

R

tD

Rr

r

R
ntrn

S
S 





 −+





















 −−= 1
2

erfc1),( ×

× τ
ττ

τ
η

π
d

tD

Rr

t

Nn

D

R

S

ox
t

S









−

−
−

−∫ )(4

)(
exp

)(

)|(

2

2

2/3
0

.(6)

Îíî íå ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíî äëÿ âû-
÷èñëåíèé íåïîñðåäñòâåííî, ïîñêîëüêó ïîäèí-
òåãðàëüíàÿ ôóíêöèÿ )|( oxNtn â (6) íåèçâåñòíà,
è áîëåå òîãî, èìåííî îíà ïðåäñòàâëÿåò íàèáîëü-
øèé èíòåðåñ äëÿ áàçîâîé çàäà÷è î êèíåòèêå áè-
ìîëåêóëÿðíûõ ôîòîïðîöåññîâ  â ãåòåðîñèñòåìå.
Èíòåãðàëüíîå óðàâíåíèå äëÿ ôóíêöèè

)|( oxNtn ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî íà îñíîâå áà-

ëàíñíîãî óñëîâèÿ (2), èñïîëüçóþùåãî ïîòîê

)(tJ  íà ñôåðó RS . Ðàñ÷åò ôóíêöèè )(tJ  ïî ôîð-

ìóëå (3) ñ èñïîëüçîâàíèåì (6) ïðèâîäèò ê âûðà-
æåíèþ
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à çàïèñü Rr → ñëåäóåò ïîíèìàòü êàê ïðåäåëü-
íûé ïåðåõîä, êîòîðûé îñóùåñòâëÿåòñÿ â (7) ïîñ-
ëå  ïðîöåäóðû âû÷èñëåíèÿ ïðîèçâîäíîé ïî r. Ê
ñîæàëåíèþ, âû÷èñëÿòü ïðîèçâîäíóþ r∇  â òî÷-
êå R ïîä çíàêîì èíòåãðàëà â (7) íåëüçÿ � ýòî ïðè-
âîäèò ê íåâåðíîìó, ðàñõîäÿùåìóñÿ ïðè t→τ ,
âûðàæåíèþ. Äðóãèìè ñëîâàìè, èçìåíåíèå ïîñ-
ëåäîâàòåëüíîñòè îïåðàöèé r∇  è èíòåãðèðîâàíèÿ
ïî τ  íåïðàâîìî÷íî. Äëÿ äàëüíåéøåãî àíàëèçà
ïðîáëåìû ïðîèçâåäåì ïðèáëèæåííûé ðàñ÷åò

ïîòîêà )(tJ  íà îñíîâå (7). Äëÿ ýòîãî ïðèìåì, ÷òî

íåèçâåñòíàÿ ôóíêöèÿ )|( oxNtnδ ïîä çíàêîì
èíòåãðàëà â (7) ìåíÿåòñÿ ìåäëåííî ïî ñðàâíåíèþ
ñ äðóãèì ïîäèíòåãðàëüíûì ôàêòî-

ðîì )]}(4/[)(exp{ 2 τ−−− tDRr S . Ïðè Rr →  õà-
ðàêòåðíûé âðåìåííîé ìàñøòàá èçìåíåíèÿ ýòîé
ôóíêöèè ñòàíîâèòñÿ ïðåäåëüíî ìàëûì, è òîãäà
ôóíêöèÿ )|( oxNn τδ ìîæåò áûòü âûíåñåíà çà
çíàê èíòåãðàëà è çàìåíåíà åå òî÷å÷íûì � ìãíî-
âåííûì çíà÷åíèåì )|( oxNtnδ . Â ðåçóëüòàòå ýòîé
ïðîöåäóðû èíòåãðàë â (7) âû÷èñëÿåòñÿ ýëåìåí-
òàðíî, è äëÿ ïîòîêà )(tJ  ïîëó÷àåì ïðîñòîå âû-
ðàæåíèå
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Ïîäñòàâëÿÿ (9) â (2) è äèôôåðåíöèðóÿ ïî-
ëó÷åííîå âûðàæåíèå ïî t, ïðèõîäèì ê ñëåäóþ-
ùåìó äèôôåðåíöèàëüíîìó óðàâíåíèþ äëÿ ðàç-
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Ðåøåíèå (10) ïðèâîäèò ê ñëåäóþùèì âûðà-
æåíèÿì
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êîòîðûå ïîëíîñòüþ ðåøàþò ïîñòàâëåííóþ â
äàííîì ðàçäåëå çàäà÷ó. Îòìåòèì çäåñü ñõîäñòâî
âûðàæåíèÿ (12) ñ àñèìïòîòè÷åñêèì âàðèàíòîì
ôîðìóëû äëÿ ñðåäíåé íàñåëåííîñòè êèñëîðîäîì
ìèöåëëÿðíîé ãëîáóëû â æèäêîì ðàñòâîðå, êî-
òîðàÿ áûëà ïîëó÷åíà â ðàáîòå [1]  èíûì ìåòî-
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Äèôôóçèîííîå ñîïðÿæåíèå åâêëèäîâîé
îáëàñòè ñ ôðàêòàëîì

Â ñëó÷àå, êîãäà â íàíîÿ÷åéêó âõîäèò ìíî-
æåñòâî òðàíñïîðòíûõ êàíàëîâ, îáðàçóþùèõ
ôðàêòàëüíûé ëàáèðèíò (ðèñ. 2), âîçíèêàåò ïðî-
áëåìà ñîïðÿæåíèÿ îáëàñòåé ñ åâêëèäîâîé (3d) è

äðîáíîé ðàçìåðíîñòüþ fd  ôðàêòàëà � êðèòè-
÷åñêîãî ïåðêîëÿöèîííîãî êëàñòåðà. Òîãäà â
îáëàñòè Rr >  âìåñòî âûðàæåíèÿ (9) äëÿ ïîòî-
êà )|( fdtJ  ìîæåì çàïèñàòü

,)()|()|( tndtKdtJ fff ∆= η        (14)

ãäå «ôðàêòàëüíàÿ» êîíöåíòðàöèÿ )(tn f∆  îïðå-

äåëåíà ÷åðåç «ôðàêòàëüíûé» îáúåì )( fR dV âû-

ðàæåíèåì
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)( fR dS  îïðåäåëÿåòñÿ ãðàäèåíòîì ðàäèàëüíîé

ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ),( trg  â òî÷êå R, äëÿ
ìîëåêóë O
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íà ôðàêòàëå îòíîñèòåëüíî öåíòðà
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Êîíñòàíòû 0κ  è θ  â (15) � êîýôôèöèåíò

äèôôóçèè è àíîìàëüíûé ïîêàçàòåëü äèôôóçèè íà

ôðàêòàëå; )(xΓ � ãàììà-ôóíêöèÿ.

Ôóíêöèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ),( trg
óäîâëåòâîðÿåò ñëåäóþùåìó äèôôóçèîííîìó óðàâ-
íåíèþ [9-10]

),(
1

),(
1

10 trg
r

r
rr

trg
t

f

f

d

d ∂
∂

∂
∂=

∂
∂ −−

−
θκ (16)

è óñëîâèÿì íà ãðàíèöå â íà÷àëüíûé ìîìåíò

0
0

/)|(),(

1)0,(

1),(

+=
∞<<
∞<<

=
=
=∞

Rr
t

rR

nNtntrg

rg

tg

oxη
.    (17)

Ðåøåíèå êðàåâîé çàäà÷è (16)-(17) ïîñòðîèòü
ñëîæíî, îäíàêî ìîæíî ïðîâåñòè àíàëèç áîëåå
ïðîñòîé ñèòóàöèè, êîòîðàÿ âîçíèêàåò â ïðåäïî-
ëîæåíèè î áîëüøîé åìêîñòè ïîðû äëÿ ìîëåêóë
O

2
, äèôôóíäèðóþùèõ â íåå. Ïî ïðèíÿòèè òàêî-

ãî äîïóùåíèÿ ãðàíè÷íîå óñëîâèå íà ñôåðå
)( fR dS  â (17) ìîæåò áûòü çàìåíåíî îäíîðîä-

íûì óñëîâèåì .0),( =tRg  Â òàêîé ïîñòàíîâêå

ðåøåíèå çàäà÷è ïî îïðåäåëåíèþ ),( trg  ïîëó-

÷àåòñÿ ïðîùå, à â [9] óêàçàíî, ÷òî äëÿ ýòîãî ñëó-

÷àÿ ïðè ∞→t  ôóíêöèÿ ),( trg  âûõîäèò íà àâ-

òîìîäåëüíóþ àñèìïòîòèêó
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y xdtttyx
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)exp(),(  � íå-

ïîëíàÿ ãàììà-ôóíêöèÿ. Ñðàâíåíèå ÷èñëåííîãî
ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (16)  (ðèñ. 3) ñ àâòîìîäåëü-
íûì âàðèàíòîì (18) óêàçûâàåò íà ïðàâîìåð-
íîñòü èñïîëüçîâàíèÿ (18) ïðè

 2
0

2 )2(/ θκθ +> +rt .

Ðàñ÷åò óäåëüíîãî ïîòîêà )|( fdtK , îïðåäå-
ëÿåìîãî ôîðìóëîé (15) ñ èñïîëüçîâàíèåì àñèì-
ïòîòè÷åñêîãî âûðàæåíèÿ (18), ïðèâîäèò ê ñëå-
äóþùåìó ðåçóëüòàòó
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Ðèñ. 2. Ñôåðè÷åñêàÿ ÿ÷åéêà, ñîïðÿæåííàÿ ñ ôðàêòà-
ëîì. «Îïóøêà» ãëàäêîé ñôåðû S(3d) ïðåäñòàâëÿ-
åò ñîáîé ôðàêòàëüíóþ ïîâåðõíîñòü S(d

f
). Òðàíñ-

ïîðòíûå êàíàëû, âåäóùèå â íàíîïîðó, îáðàçóþò
êðèòè÷åñêèé ïåðêîëÿöèîííûé êëàñòåð (ëàáèðèíò
íà ïîðîãå ïðîòåêàíèÿ) ñ ðàçìåðíîñòüþ d

f
=2.5.

Åñòåñòâåííûå íàóêè
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Èç (19) ñëåäóåò, ÷òî ïîòîê )|( fdtK  íå çàâè-
ñèò îò ðàäèóñà íàíîÿ÷åéêè R. Àíàëîãîì ôîðìóëû
(2) â ñëó÷àå ôðàêòàëà ñëóæèò âûðàæåíèå
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Îïèñàíèå ëîêàëüíûõ êèíåòè÷åñêèõ
ðåæèìîâ â ìèêðîïîðàõ ñ ó÷åòîì äèíàìèêè
ôëóêòóàöèé ÷èñëåííîñòè ðåàãåíòà

Â ñëó÷àå çàìêíóòûõ íàíîÿ÷ååê ðåàëèçàöèÿ
íåêîòîðîãî ñëó÷àéíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ (íàïðè-
ìåð ïóàññîíîâñêîãî) ìîëåêóë O

2 
â ÿ÷åéêàõ ôèê-

ñèðîâàíà è ñî âðåìåíåì íå èçìåíÿåòñÿ. Òîãäà â
êàæäîé îòäåëüíîé ìèêðîïîëîñòè ïîëó÷àåò ðàç-
âèòèå ñîáñòâåííûé ëîêàëüíûé êèíåòè÷åñêèé
ðåæèì ðåàêöèè, îïðåäåëÿåìûé ïëîòíîñòÿìè
ðåàãåíòîâ â äàííîé îáëàñòè [11-12]. Íàáëþäàå-
ìûå âðåìåííûå çàâèñèìîñòè êîíöåíòðàöèé èñ-
õîäíûõ êîìïîíåíòîâ èëè ïðîäóêòîâ ðåàêöèè
íàõîäÿòñÿ êàê ñðåäíèå ïî ÿ÷åéêàì. Â çàâèñèìî-
ñòè îò âèäà íàáëþäàåìîé âåñîâûå êîýôôèöèåí-
òû ïàðöèàëüíûõ ñèãíàëîâ îò îòäåëüíûõ ìèêðî-
ïîð ôîðìèðóþòñÿ ïî-ðàçíîìó [13-14]. Íàáëþ-
äàåìûå, êàê ñðåäíåâçâåøåííûå âåëè÷èíû, âûðà-
æàþòñÿ ÷åðåç ñóììû ïî ÿ÷åéêàì, ñîäåðæàùèì
ðàçëè÷íîå ÷èñëî oxN  ìîëåêóë O

2
 (îò 0 äî

max }{ oxN ), à êàæäîå ñëàãàåìîå ñóììû ñîäåðæèò

âåðîÿòíîñòü )( oxNP  (ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ) îáíà-

ðóæåíèÿ â ìèêðîïîëîñòè oxN ìîëåêóë. Âèä ôàê-

òîðà )( oxNP  çàâèñèò îò ñïîñîáà çàïîëíåíèÿ
ÿ÷ååê ñðåäû àêòèâíûìè ÷àñòèöàìè, òî åñòü îò
õàðàêòåðà ïðèãîòîâëåíèÿ ñèñòåìû. Â [12-
14] )( oxNP çàäàâàëèñü ïóàññîíîâñêèì ðàñïðåäå-
ëåíèåì. Â [11] îáñóæäàëàñü öåëåñîîáðàçíîñòü
èñïîëüçîâàíèÿ ðàñïðåäåëåíèé äðóãèõ òèïîâ.

Â ðàññìàòðèâàåìîì æå â äàííîé ðàáîòå ñëó-
÷àå, êàê è â [1], õàðàêòåð ðàñïðåäåëåíèÿ ìîëå-
êóë O

2
 ïî ÿ÷åéêàì èçìåíÿåòñÿ ñî âðåìåíåì. Òî

åñòü â ñèòóàöèè, êîãäà ìåæäó ìèêðîïîðàìè âîç-
ìîæåí îáìåí ÷àñòèöàìè, ðåàëèçîâàííîå â íà-
÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè t=0 ñëó÷àéíîå ðàñïðå-
äåëåíèå ýâîëþöèîíèðóåò, è â äàííîé ÿ÷åéêå
÷èñëî )|( oxNtN  ìîëåêóë O

2 
â ìîìåíò t óæå íå

ðàâíî oxN , êàê â íà÷àëå ïðîöåññà. Õàðàêòåð òà-
êîé ýâîëþöèè îïðåäåëÿåòñÿ ìåõàíèçìîì òðàíñ-
ïîðòà ÷àñòèö ìåæäó ÿ÷åéêàìè, êîòîðûé áûë
ðàññìîòðåí â ïðåäûäóùèõ ðàçäåëàõ. Êàê è â ñëó-
÷àå çàìêíóòûõ ÿ÷ååê (çàìîðîæåííàÿ ìåæïîëîñ-
òíàÿ ìèãðàöèÿ), â äèíàìè÷åñêîì âàðèàíòå çà-
äà÷è íàáëþäàåìûå ìîãóò áûòü çàïèñàíû êàê
ñðåäíåâçâåøåííûå ïî íà÷àëüíîìó ðàñïðåäåëå-
íèþ )( oxNP  ïàðöèàëüíûå âåëè÷èíû.

Òàê, èíòåíñèâíîñòè ñèãíàëîâ çàìåäëåííîé
ôëóîðåñöåíöèè )(tI DF  è ôîñôîðåñöåíöèè

)(tI Ph  ëþìèíîôîðà â ïîðèñòîé ñðåäå îïðåäå-
ëÿþòñÿ óêàçàííûìè ñðåäíèìè � êàê â ñëó÷àå
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r,íì

t, 0-500 ìêñ

×èñëåííîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ äèôôóçèè (16)

Ðèñ. 3. Ýâîëþöèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ g(r,t)
äëÿ äèôôóçèè ÷àñòèö íà ôðàêòàëå. Ãðàôèê ïîñò-
ðîåí íà îñíîâå ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ äèôôóçèîííî-
ãî óðàâíåíèÿ (16). Ôðàêòàëüíàÿ ðàçìåðíîñòü êëàñ-
òåðà d

f
=1.6; ïîêàçàòåëü àíîìàëüíîé äèôôóçèè

θ =0.6. Àíàëîãè÷íûé âèä èìååò ãðàôèê ðàñïðåäå-
ëåíèÿ g(r,t), ïîñòðîåííûé íà îñíîâå àñèìïòîòè÷åñ-
êîãî âûðàæåíèÿ (18).
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ôèêñèðîâàííûõ ðàñïðåäåëåíèé ÷àñòèö ïî ÿ÷åéêàì,
òàê è â ñëó÷àå ìåæïîëîñòíîãî îáìåíà ðåàãåíòàìè
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ox

∆ ∑∝
×

×
),|( 0 oxNNtn∆                       (23)

.),|()()()(
,

00

0

∑∝
oxNN

oxToxPh NNtnNPNPtI  (24)

Âêëàä ïàðöèàëüíûõ ñîñòàâëÿþùèõ â ñóì-
ìàðíóþ èíòåíñèâíîñòü ñâå÷åíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ
ëîêàëüíûìè êîíöåíòðàöèÿìè ),|( 0 oxT NNtn
òðèïëåòíûõ (Ò) öåíòðîâ ëþìèíîôîðà è âîçáóæ-

äåííûõ (ñèíãëåòíûõ) ìîëåêóë O
2 

â g∆1 -ñîñòîÿ-

íèè: ),|( 0 oxNNtn∆ . Óêàçàííûå çíà÷åíèÿ ïëîò-

íîñòåé )(tnT , )(tn∆  ôîðìèðóþòñÿ ê ìîìåíòó

âðåìåíè t  â ïîðàõ, â êîòîðûõ ïðè t=0 íàõîäè-
ëîñü ñîîòâåòñòâåííî 0N  Ò-öåíòðîâ è oxN  íå-

âîçáóæäåííûõ ìîëåêóë êèñëîðîäà. Ôàêòîð ∆K
â (23) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êîíñòàíòó ñêîðîñòè
êðîññ-àííèãèëÿöèîííîãî êàíàëà äåçàêòèâàöèè

Ò-öåíòðîâ (ðåàêöèÿ 0)( 2
1 →∆+ OT g ). Ðàçëè÷èÿ

ìåæäó ñëó÷àÿìè ôèêñèðîâàííûõ è íåñòàöèîíàð-
íûõ ðàñïðåäåëåíèé íàõîäÿò îòðàæåíèå ëèøü âî

âðåìåííûõ çàâèñèìîñòÿõ )(tnT  è )(tn∆ .

Â ñèòóàöèè îòêðûòûõ äëÿ îáìåíà ÷àñòèöà-
ìè íàíîÿ÷ååê ÷èñëî )|( oxNtN  ìîëåêóë O

2 
â

ìèêðîðåàêòîðå íåñòàáèëüíî,  è êèíåòè÷åñêèå

óðàâíåíèÿ äëÿ êîíöåíòðàöèé )(tnT  è )(tn∆ ïðè-

íèìàþò âèä [1]:

RoxTT
T

T VNtNtnKtnn /)|()()(
1

Σ

•
−−=

τ ,(25)

T tntnKKtnn )()()()(
1

∆∆Σ∆
∆

•

∆ ++−−=
τ

RoxT VNtNtnK /)|()(Σ+ .         (26)

Â çàâèñèìîñòè îò ñïîñîáà ôîòîèíèöèàöèè ñè-

ñòåìû íà÷àëüíûå óñëîâèÿ )0(Tn ,   )0(∆n  äëÿ (25)-

(26) ñòàâÿòñÿ ïî-ðàçíîìó. Ïðè −δ  èìïóëüñíîì
ïðèãîòîâëåíèè ïîäñèñòåìû Ò-öåíòðîâ (ñåëåêòèâ-
íîå ëàçåðíîå âîçáóæäåíèå) ìîæåì çàïèñàòü

RT VNn /)0( 0= , è äëÿ ñåíñèáèëèçèðîâàííîé ãå-

íåðàöèè )( 2
1 Og∆  � âîçáóæäåíèé 0)0( =∆n . Â

ýòîì ñëó÷àå êâàäðàòóðíîå ðåøåíèå ñèñòåìû (25)-
(26) èìååò âèä [1, 11]:

=NNtn oxT 0 ),|(









−−= ∫Σ ττ

τ
dNnK

t

V

N t

ox
TR 0

0 )|(exp  (27)

NNtn ox =∆ ),|( 0

τ
τττ t

NnNNnK
t

oxoxT −


 −= ∫
∆

Σ exp)|(),|(
0

0

τττ ddNNnKK
t

oxT 



+− ∫∆Σ ),|'()(

0

0 .  (28)

Òàêèì îáðàçîì, õîòÿ â õîäå ïðîöåññà âåëè-

÷èíà )|( oxNtn  â ïîðå èçìåíÿåòñÿ, â (23) è (24)

ïî-ïðåæíåìó îñóùåñòâëÿåòñÿ ñóììèðîâàíèå ïî

íà÷àëüíûì çíà÷åíèÿì oxN . Òàêîé ïîäõîä, ïðî-

ñòîé è íàãëÿäíûé, ïîçâîëÿåò ïðîèçâåñòè àäåê-
âàòíûé ó÷åò ôëóêòóàöèé ðàñïðåäåëåíèÿ ðåàãåí-
òîâ ïî ïîðàì, íå îñòàâëÿÿ áåç âíèìàíèÿ è äèíà-
ìèêó ýòîãî ðàñïðåäåëåíèÿ.

Â ñëåäóþùåé íàøåé ðàáîòå ìû îáñóäèì ðå-
çóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ,
ïðîâåäåííîãî íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ çäåñü âû-
ðàæåíèé. Êðîìå òîãî, ïëàíèðóåòñÿ îñóùåñòâèòü
ñðàâíåíèå ðàñ÷åòíûõ âðåìåííûõ çàâèñèìîñòåé
ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè êðèâûìè äåçàêòèâàöèè
Ò-âîçáóæäåíèé ìîëåêóë îðãàíèêè â ïîðèñòîì
ñèëîõðîìå.

_________________
Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé (ïðîåêò ¹ 99-03-
32264 à) è Ìèíîáðàçîâàíèÿ Ðîññèè (ïðîãðàììà «Óíèâåðñèòåòû Ðîññèè. Ôóíäàìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ»,
ïðîåêò ¹ 992474).
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