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С использованием метода прямого статистического моделирования проведено исследо-
вание плоскопараллельного течения водорода через решетку, образованную рядом па-
раллельных бесконечных проволочек. Изучено влияние геометрических параметров про-
волочной преграды, степени разреженности и скорости потока на степень диссоциации
водорода вследствие гетерогенных реакций на поверхности проволочек.
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Введение. В последнее десятилетие широкое распространение получил метод осажде-
ния пленок из газовой фазы (hot wire chemical vapor deposition (HWCVD)), суть которого
заключается в активации газа-предшественника на поверхности металлической сетки пе-
ред подложкой. При использовании этого метода легко управлять процессом осаждения
[1], поскольку пленки осаждаются из практически покоящегося газа или потока газа с ма-
лой скоростью. В последние годы развиваются также подходы, основанные на процессе
осаждения пленок из высокоскоростных струй, перегороженных сеткой [2, 3].

Для эффективной реализации метода HWCVD необходимо выполнение двух условий:
1) активация требуемого объема газа-предшественника на поверхности проволочек; 2) до-
ставка активированных компонентов к поверхности подложки. При реализации стандарт-
ной схемы метода HWCVD активированные частицы доставляются к подложке в основном
за счет диффузии. Использование высокоскоростного потока позволяет увеличить скорость
доставки частиц к подложке, но при этом возможно формирование ударных слоев вблизи
проволочек и подложки, образование ударной волны, присоединенной к решетке, возник-
новение нестационарных режимов с движущейся вверх по потоку ударной волной [4–7].
Влияние различных параметров на структуру течения при дозвуковом режиме обтекания

решетки из плоских пластин, расположенных поперек потока разреженного газа, исследо-
вано в работе [8].
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Одной из областей применения метода HWCVD является газофазный синтез алмаз-
ных структур из смеси водорода с углеродсодержащим газом (обычно метаном) [9, 10].
Алмазные структуры на поверхности подложки синтезируются из фрагментов углеродсо-
держащих газов при участии атомарного водорода. Разложение углеродсодержащих газов
возможно вследствие как гетерогенных реакций на поверхности проволочек, так и газо-
фазных реакций с участием атомарного водорода. Однако первый процесс вносит незначи-
тельный вклад [11], поэтому атомарный водород играет ключевую роль в процессе газо-
фазного синтеза алмазных структур. При использовании рассматриваемого метода основ-
ным источником атомарного водорода является диссоциация молекулярного водорода на

поверхности нагретых проволочек.
Данная работа посвящена численному исследованию методом прямого статистическо-

го моделирования (ПСМ) [12] плоскопараллельного разреженного течения водорода через
решетку, образованную рядом параллельных бесконечных проволочек. Использование ме-
тода ПСМ позволяет детально изучать процессы, происходящие в газовой фазе. В насто-
ящей работе основное внимание уделяется изучению влияния геометрических параметров

сетки, скорости потока подаваемого газа и степени его разреженности на степень диссо-
циации водорода в результате взаимодействия с проволочной решеткой.

1. Постановка задачи и решение ее методом ПСМ. Предполагается, что прони-
цаемая решетка, образованная рядом параллельных бесконечных проволочек цилиндриче-
ской формы, расположена перпендикулярно течению. Диаметр цилиндров, составляющих
решетку, равен d, расстояние между осями симметрии цилиндров обозначим через h. Ис-
пользуется прямоугольная система координат: газ течет вдоль оси x, а оси y и z перпен-
дикулярны течению, причем ось z совпадает с осью одного из цилиндров.

На рис. 1 приведена область расчета. Предполагается, что в сечении x = x1 располо-
жена плоскость источника потока, в сечении x = 0 — оси симметрии проволочек, составля-
ющих решетку, а в сечении x = xe — полностью поглощающая поверхность. Кроме того,
в сечении x = xe напротив каждого цилиндра располагается плоская пластина, имитиру-
ющая подложку. Длина пластины (вдоль оси z) бесконечная, ширина пластины равна hs,
ее ось симметрии параллельна оси симметрии цилиндра и находится в плоскости, парал-
лельной плоскости z0y. В силу геометрии задачи предполагается, что плоскости y = 0 и
y = ye ≡ h/2 являются зеркально-симметричными.

Рассматривается невозмущенный в начальный момент времени поток двухатомного

газа с температурой T1, числом МахаM1, числовой плотностью n1, направленный к прони-
цаемой решетке. Считается, что температуры поверхности проволочек Tw и подложки Ts

постоянны. Для сохранения заданного расхода газа в случае, если частица достигает плос-
кости x = x1, она вновь вводится в область расчета со скоростью и энергией, моделируе-
мыми с учетом скорости и температуры подаваемого потока.
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Рис. 1. Расчетная область
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Для описания закона взаимодействия частиц использовалась модель переменных мяг-
ких сфер с параметрами, соответствующими водороду [12]. Взаимодействие частиц газа
с поверхностью описывалось с помощью модели зеркально-диффузного отражения с коэф-
фициентом аккомодации α. Предполагалось, что с вероятностью α частица отражается

от поверхности диффузно с полной аккомодацией импульса и энергии, а с вероятностью
1 − α она отражается зеркально. Для описания гетерогенных процессов диссоциации и
рекомбинации использовался аналогичный подход с коэффициентами αd и αr. Считалось,
что молекула водорода с вероятностью αd распадается на два атома, которые отражают-
ся от поверхности с полной аккомодацией импульса и энергии, а с вероятностью 1 − αd

не распадается. Аналогично атом водорода с вероятностью αr рекомбинирует в молекулу

водорода, которая отражается от поверхности с полной аккомодацией импульса и энер-
гии, а с вероятностью 1 − αr не рекомбинирует. Частицы, не вступившие в химические
реакции, отражаются от поверхности в соответствии с коэффициентом аккомодации. При
взаимодействии с подложкой молекулы водорода отражаются с коэффициентом аккомода-
ции, равным единице, а атомарный водород рекомбинирует в молекулярный.

Степень разреженности течения характеризуется числом Кнудсена Kn = L/d (L —
длина свободного пробега молекул водорода, определяемая по плотности n1 и температу-
ре T1). Важной характеристикой задачи является проницаемость решетки P = 1− d/h —
вероятность пролета частиц через решетку без взаимодействия с поверхностью проволо-
чек. Решетке с очень большим шагом между проволочками соответствует значение P → 1,
сплошной преграде — значение P = 0. Определяющими параметрами задачи являются
число Маха M1, отношение температур Tw/T1, число Кнудсена Kn, коэффициенты акко-
модации, диссоциации и рекомбинации, проницаемость решетки P .

В ходе вычислений определялись макропараметры потока: плотность, скорость, число
Маха и температура каждого компонента смеси. При моделировании на каждом времен-
ном шаге использовалось от 5 · 105 до 3 · 106 частиц. Точность расчетов контролировалась
путем выбора различных шагов сетки и временных интервалов алгоритма ПСМ. Решение
считалось точным, если дальнейшее уменьшение шага сетки и временного интервала не
приводило к выходящему за пределы статистической погрешности изменению вычисляе-
мых параметров.

2. Результаты численных экспериментов. Численные эксперименты проводи-
лись для следующего набора параметров: 0,1 6 M1 6 5,0, Kn = 0,1; 1,0, 0,5 6 P < 1,0,
Tw = 2400 K, Ts = 1100 K, температура торможения подаваемого газа T0 = 1100 K. Для
Kn = 0,1 x1 = −50L, xe = 50L, для Kn = 1 x1 = −70L, xe = 35L. Значения температуры
взяты из экспериментов по газофазному осаждению алмазных структур [10, 13–15]. Размер
расчетной области выбирался таким образом, чтобы влияние возмущения на граничных
плоскостях x = x1 и x = xe на область течения вблизи цилиндра было минимальным. При
P = 0,5 ширина пластины hs равна d, при остальных значениях P — 3d.

Для осаждения алмазных структур методом HWCWD обычно используются нагретые
вольфрамовые проволочки. Можно считать, что при температуре проволочек Tw = 2400 К
их поверхность является чистой. В этом случае согласно [16] коэффициенты аккомодации
можно рассчитать по формуле Бауле: для молекулярного водорода α = 0,026, для атомар-
ного — α = 0,013. Коэффициенты диссоциации и рекомбинации водорода на поверхности
проволочки выбирались на основе численно-экспериментальной методики [11, 17] с исполь-
зованием экспериментальных данных [18, 19]: αd = 0,26, αr = 0,045.

В процессе взаимодействия сверхзвукового потока разреженного газа с бесконечной

периодической решеткой, расположенной поперек потока, можно выделить два основных
режима [5–7]. В первом случае при прохождении газа через решетку с достаточно большим
шагом между проволочками вблизи каждого цилиндра образуются отдельные ударные
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Рис. 2. Пространственные безразмерные распределения числовой плотности

n/n1 (а, в, д) и компоненты вектора скорости Vx/(cm0) (б, г, е) молекулярного
водорода для трех режимов течения:
а, б — M1 = 3, P = 0,933, Kn = 0,1; в, г — M1 = 3, P = 0,9, Kn = 0,1; д, е — M1 = 0,1,
P = 0,9, Kn = 0,1

возмущения, при этом реализуется стационарный режим течения. Во втором случае при
уменьшении расстояния между проволочками, а также при нагреве проволочек или увели-
чении числа Кнудсена в некоторый момент времени сверхзвуковой поток не может пройти

через решетку и отдельные ударные возмущения объединяются, образуя плоскую ударную
волну, распространяющуюся вверх по потоку. Задача становится в целом нестационарной,
но при достаточно большом расстоянии между преградой и плоскостью источника начи-
ная с некоторого момента времени макропараметры течения вблизи решетки меняются

незначительно. Дозвуковое течение разреженного газа сквозь бесконечную периодическую
решетку подобно течению в области обтекания решетки во втором случае [8].

На рис. 2 представлены пространственные безразмерные распределения числовой

плотности n/n1 и компоненты вектора скорости потока в направлении оси x Vx/(cm0)
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для трех характерных режимов течения (cm0 — наиболее вероятная тепловая скорость

молекул водорода при температуре T0). Данные приведены для молекулярного водорода—
основного газа, формирующего течение. На рис. 2,а,б показан режим сверхзвукового ста-
ционарного течения через преграду. Вокруг проволочки формируется область возмущен-
ного течения, характеризующаяся сильной неравновесностью. Перед проволочкой имеется
область, в которой плотность существенно увеличивается, а за проволочкой — область

разрежения. Непосредственно за проволочкой находится область течения с небольшой ско-
ростью. Однако под действием окружающего течения газ быстро ускоряется. Вблизи под-
ложки формируется сжатый слой.

В случае нестационарного режима (см. рис. 2,в,г) сверхзвуковой поток не может прой-
ти сквозь решетку и, отразившись от нее, образует плоскую ударную волну, распростра-
няющуюся вверх по потоку. В результате решетка обтекается близким к однородному в
направлении оси y дозвуковым потоком, параметры которого определяются параметра-
ми отраженной волны. После того как газ пересекает плоскость, проходящую через оси

симметрии проволочек (точка, соответствующая наименьшему расстоянию между прово-
лочками), он начинает разгоняться. Образовавшиеся таким образом струи взаимодейству-
ют со струями, вытекающими между соседними проволочками решетки. В этом режиме
наиболее существенно проявляется коллективное воздействие элементов решетки на по-
ток газа. Следует отметить наличие перед преградой области практически однородного
дозвукового потока. Подобная картина наблюдается при обтекании решетки дозвуковым
потоком (см. рис. 2,д,е). Заметим, что во всех рассматриваемых режимах подложка ока-
зывает существенное влияние на течение, формирующееся за решеткой. Вблизи подложки
происходит торможение потока и формируется сжатый слой. Эти возмущения распростра-
няются вверх по потоку.

Основной целью данной работы является изучение влияния геометрических парамет-
ров сетки, скорости потока подаваемого газа и степени разреженности газа на диссоциа-
цию водорода. Заметим, что в рассматриваемом диапазоне температур можно пренебречь
диссоциацией водорода в газовой фазе. Поскольку исследуется течение разреженного газа
и расстояние от сетки до подложки составляет десятки длин свободного пробега, вклад
рекомбинации водорода в газовой фазе в процесс диссоциации будем считать незначитель-
ным. В этом случае состав смеси определяется гетерогенными реакциями. Состав смеси
характеризуется степенью диссоциации водорода Kd = nH/(2nH2

+nH) (nH2
, nH — плотно-

сти молекулярного и атомарного водорода). В ходе расчетов вычислялось значение степе-
ни диссоциации Kd1 частиц, столкнувшихся с подложкой. Для получения полной картины
процесса диссоциации водорода вычислялось также значение степени диссоциации Kd2

частиц, вылетевших из расчетной области через сечение x = xe.
На рис. 3 представлены зависимости степени диссоциации водорода Kd1 и Kd2 от чис-

ла Маха потока подаваемого газа при Kn = 1,0; 0,1 и различной проницаемости преграды.
Следует отметить, что при уменьшении проницаемости P происходит увеличение степени

диссоциации водорода. При уменьшении скорости подаваемого газа степень диссоциации
также возрастает. Наиболее значительное увеличение степени диссоциации наблюдает-
ся для течения при Kn = 0,1 и дозвуковом режиме подачи газа. Режим стационарного
сверхзвукового обтекания обеспечивает малую степень диссоциации, так как в этом слу-
чае вокруг каждого цилиндра образуется сжатый слой, препятствующий доступу частиц
к поверхности цилиндра. Различие значений степени диссоциации для частиц, столкнув-
шихся с подложкой (Kd1) и вылетевших из расчетной области через сечение x = xe(Kd2),
косвенно характеризует степень неравномерности течения вдоль оси y. Заметим, что при
Kn = 0,1 и больших значениях проницаемостиKd2 < Kd1 (линии 1, 2 на рис. 3,б). Это мож-
но объяснить формированием для данных режимов направленного течения. При меньшей
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Рис. 3. Зависимости степеней диссоциации водорода Kd1 (сплошные линии) и
Kd2 (штриховые линии) от числа Маха потока подаваемого газа при различных
значениях проницаемости преграды и числа Кнудсена:
а — Kn = 1,0, б — Kn = 0,1; 1 — P = 0,933, 2 — P = 0,9, 3 — P = 0,8, 4 — P = 0,5

проницаемости происходит более интенсивное перемешивание. Для Kn = 1 во всех рас-
четах Kd2 > Kd1. Полученные зависимости качественно согласуются с данными о числе
активированных частиц при обтекании сетки сверхзвуковым потоком [6, 7].

В настоящее время предложен ряд модификаций метода HWCVD, в которых для
активации газа используются процессы высокоскоростного обтекания проволочной сет-
ки, цилиндрических каналов [14], спирали [13, 15]. Количество атомов водорода являет-
ся важным фактором, влияющим на скорость осаждения. Численные [13, 17] и экспери-
ментальные [19] данные свидетельствуют о возможности получения при использовании
цилиндрических каналов степени диссоциации водорода, приближенно равной 0,8. Заме-
тим, что эти данные получены при низком давлении. В работе [20] предложена численно-
экспериментальная двухступенчатая модель диссоциации водорода при взаимодействии

с поверхностью нагретого тантала. При ее разработке использовались тепловой баланс
проволочки и результаты масс-спектрометрических измерений состава смеси. Особенно-
стью этой модели является уменьшение вероятности диссоциации водорода с увеличением

давления вследствие увеличения заселенности активационных центров поверхности про-
волочки. В рамках данной модели диссоциации водорода в работе [20] получены данные
о степени диссоциации водорода на цилиндрической поверхности при различных значени-
ях температуры и давления. При увеличении давления в диапазоне от 133 Па (локальное
число Кнудсена приблизительно равно 0,2) до 1330 Па степень диссоциации водорода уве-
личилась с 0,018 до 0,035, что качественно согласуется с данными (Kd = 0,022 при Kn = 1
и Kd = 0,029 при Kn = 0,1), полученными при значении проницаемости P = 0,933. При
этом значении P реализуется режим течения, наиболее близкий (среди рассмотренных в
данной работе) к условиям взаимодействия газа с одиночным цилиндром.

Заключение. Методом прямого статистического моделирования проведено исследо-
вание плоскопараллельного разреженного потока водорода через решетку, образованную
рядом параллельных бесконечных проволочек.Особое внимание уделено изучению влияния
параметров задачи на степень диссоциации водорода вследствие гетерогенных реакций.
Определен характер изменения степени диссоциации водорода в зависимости от прони-
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цаемости преграды, степени разреженности течения в случаях дозвуковой и сверхзвуко-
вой скорости подачи газа. В частности, установлено, что наибольшее влияние на степень
диссоциации оказывает проницаемость преграды: с уменьшением проницаемости степень
диссоциации увеличивается. Дозвуковой режим обеспечивает более высокую степень дис-
социации водорода по сравнению со сверхзвуковым режимом. Проведенное исследование
показывает, что в рассмотренных условиях получение атомарного водорода вследствие ге-
терогенной диссоциации молекулярного водорода на однорядной сетке менее эффективно,
чем при использовании цилиндрических каналов. Результаты исследования могут быть
использованы при определении оптимальных условий осаждения методом HWCVD алмаз-
ных структур из газовой фазы, а также при решении ряда других прикладных задач,
требующих применения технологий газофазного осаждения для получения пленок, моди-
фикации формы поверхности и создания новых материалов.

Автор выражает благодарность А. К. Реброву за полезное обсуждение работы.
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