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ÀÊÊÎÌÎÄÀÖÈß ÏÎÑÒÓÏÀÒÅËÜÍÎÉ È Â�ÀÙÀÒÅËÜÍÎÉÝÍÅ��ÈÈ �ÀÇÀ Ï�È ÑÂÎÁÎÄÍÎÌÎËÅÊÓËß�ÍÎÌÎÁÒÅÊÀÍÈÈ ÒÎÍÊÎÉ Ï�ÎÂÎËÎÊÈÀ. Ê. �åáðîâ *, À. À. Ìîðîçîâ, Ì. Þ. Ïëîòíèêîâ, Í. È. Òèìîøåíêî, À. Â. ØèøêèíÈíñòèòóò òåïëî�èçèêè Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê630090, Íîâîñèáèðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 12 ìàðòà 2003 ã.Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû îïðåäåëåíèÿ êîý��èöèåíòîâ àêêîìîäàöèè ïîñòóïàòåëüíîé è âðàùàòåëüíîéýíåðãèè ìîëåêóë ãàçà ïðè ñâîáîäíîìîëåêóëÿðíîì îáòåêàíèè òîíêîé ïðîâîëîêè. Â îñíîâó ìåòîäà ïîëî-æåíî ÷èñëåííîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ ïîëíîãî òåïëîâîãî áàëàíñà äëÿ ïðîâîëî÷íîãî çîíäà. Îïðåäåëåíûêîý��èöèåíòû àêêîìîäàöèè äëÿ ãàçîâ H2, N2, CH4, CO2 íà ïîçîëî÷åííîé ïîâåðõíîñòè âîëü�ðàìà. Äëÿâîäîðîäà ñ çàìîðîæåííîé âðàùàòåëüíîé ýíåðãèåé ïîëó÷åí îòðèöàòåëüíûé êîý��èöèåíò àêêîìîäàöèèâðàùàòåëüíîé ýíåðãèè, ÷òî îáóñëîâëåíî ïåðåõîäîì âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè ïàäàþùèõ ìîëåêóë â ïîñòóïà-òåëüíóþ ýíåðãèþ îòðàæåííûõ ìîëåêóë.PACS: 47.45.Dt, 47.45.Nd, 68.49.Df1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏðåäñòàâëåíèÿ îá àêêîìîäàöèè (ïîëíîòå ýíåðãî�îáìåíà ìîëåêóë ãàçà ñ ïîâåðõíîñòüþ) âàæíû äëÿàíàëèçà íåðàâíîâåñíûõ ïðîöåññîâ ïðè âçàèìîäåé�ñòâèè ìîëåêóë ñ ïîâåðõíîñòüþ. Ïîíÿòèÿ î êîý��è�öèåíòàõ àêêîìîäàöèè ýíåðãèè âîçíèêëè â íà÷àëåïðîøëîãî ñòîëåòèÿ, êîãäà ñòàëè ïðîÿñíÿòüñÿ îñîáåí�íîñòè ïðîöåññîâ â ðàçðåæåííûõ ãàçàõ è óñòàíàâëè�âàëèñü ïðåäñòàâëåíèÿ î òåìïåðàòóðíûõ ñêà÷êàõ óïîâåðõíîñòè [1℄. Êëàññè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ êîý���èöèåíòà àêêîìîäàöèè ýíåðãèè èìååò âèä� = Ei �ErEi �Ew ; (1)ãäå Ei è Er � ýíåðãèè ïàäàþùèõ è îòðàæåííûõìîëåêóë, Ew � ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ îòðàæåííûõ ìî�ëåêóë, ñîîòâåòñòâóþùàÿ òåìïåðàòóðå ïîâåðõíîñòè.Âåëè÷èíó òåìïåðàòóðíîãî ñêà÷êà ãàçà êàê ãðàíè÷�íîå óñëîâèå äëÿ ãàçà ó ïîâåðõíîñòè â çàäà÷àõ ìå�õàíèêè ñïëîøíîé ñðåäû ëåãêî âûðàçèòü ÷åðåç êî�ý��èöèåíò àêêîìîäàöèè. Íà ïðîòÿæåíèè íåñêîëü�êèõ äåñÿòèëåòèé èíòåðåñ èññëåäîâàòåëåé áûë íà�ïðàâëåí íà èçó÷åíèå àêêîìîäàöèè ïîñòóïàòåëüíîé*E-mail: rebrov�itp.ns.ru

ýíåðãèè. Ïîñëå ñåðåäèíû ïðîøëîãî ñòîëåòèÿ ó÷å�íûå çàèíòåðåñîâàëèñü è àêêîìîäàöèåé âíóòðåííåéýíåðãèè. Ïðàêòè÷åñêèì ñòèìóëîì ê ýòîìó ïîñëóæè�ëî îñâîåíèå êîñìè÷åñêèõ òåõíîëîãèé, ñîçäàíèå ìà�òåðèàëüíîé áàçû ìèêðîýëåêòðîíèêè è àòîìíîé òåõ�íèêè íà îñíîâå èñïîëüçîâàíèÿ âàêóóìíûõ è âàêóóì�íî-ïëàçìåííûõ ïðîöåññîâ. Ýòî ñïîñîáñòâîâàëî ïåðå�õîäó ê èçó÷åíèþ ïðîöåññîâ ñ ñèëüíîé íåðàâíîâåñíî�ñòüþ â ãàçàõ ñ âíóòðåííèìè ñòåïåíÿìè ñâîáîäû (âðà�ùàòåëüíûìè, êîëåáàòåëüíûìè, ýëåêòðîííûìè). Ýòàòåíäåíöèÿ ñîõðàíèëàñü è ñòàëà áîëåå âûðàæåííîé âíàñòîÿùåå âðåìÿ [2�7℄.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû, âîçìîæíîñòè è ïåðñïåê�òèâà èññëåäîâàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë ñ ïî�âåðõíîñòüþ íå ìîãóò óäîâëåòâîðèòü çàïðîñû ïðàê�òèêè ïî ñîçäàíèþ áàçû äàííûõ, äîñòàòî÷íîé äëÿìîäåëèðîâàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë ãàçà ñ òåõ�íè÷åñêèìè ïîâåðõíîñòÿìè, òèïè÷íûìè äëÿ ðàçëè÷�íûõ ïðèëîæåíèé. Âñå ýòî ïîä÷åðêèâàåò âàæíîñòüðàçðàáîòêè ìåòîäîâ èññëåäîâàíèÿ ýíåðãîîáìåíà íàïîâåðõíîñòè â óñëîâèÿõ èäåíòè÷íûõ èëè ïðèáëèæåí�íûõ ê êîíêðåòíûì ïîòðåáíîñòÿì �èçè÷åñêîãî ýêñïå�ðèìåíòà èëè òåõíîëîãèè.Èñïîëüçîâàíèå êîý��èöèåíòà àêêîìîäàöèè â âè�äå (1) ïðåäïîëàãàåò îäèíàêîâóþ àêêîìîäàöèþ ýíåð�ãèè íà ïîâåðõíîñòè êàê äëÿ ïîñòóïàòåëüíîé, òàê è820



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Àêêîìîäàöèÿ ïîñòóïàòåëüíîé è âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè ãàçà : : :äëÿ âíóòðåííåé ýíåðãèè. Òàêîå ïðåäïîëîæåíèå íåÿâëÿåòñÿ îáîñíîâàííûì, òàê êàê èçâåñòíî, ÷òî ðå�ëàêñàöèÿ ïî ïîñòóïàòåëüíûì ñòåïåíÿì ñâîáîäû ïðî�èñõîäèò áûñòðåå, ÷åì ïî âíóòðåííèì [8℄. Êðîìå òîãî,òàêîé ïîäõîä íå ó÷èòûâàåò âîçìîæíîãî ïåðåðàñïðå�äåëåíèÿ ýíåðãèè ìåæäó ðàçëè÷íûìè ñòåïåíÿìè ñâî�áîäû è èõ ìîäàìè. Ïîýòîìó äëÿ áîëåå òî÷íîãî îïè�ñàíèÿ ýíåðãîîáìåíà ìîëåêóëû ñ ïîâåðõíîñòüþ ïðåä�ëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü äîïîëíèòåëüíûå êîý��èöè�åíòû, êîòîðûå îïðåäåëÿþò äîëþ ýíåðãèè, ïåðåõî�äÿùåé â äðóãèå ñòåïåíè ñâîáîäû [9℄. Èçâåñòíû èñ�ñëåäîâàíèÿ, â êîòîðûõ ââîäÿòñÿ ÷åòûðå êîý��èöè�åíòà, îïèñûâàþùèå íå òîëüêî îáìåí ýíåðãèè ñ ïî�âåðõíîñòüþ, íî è ïåðåõîä ïîñòóïàòåëüíîé ýíåðãèèâî âíóòðåííþþ ýíåðãèþ è îáðàòíî [10℄. Âîçìîæ�íîñòü òàêèõ ïåðåõîäîâ ìîæíî ãðóáî ó÷åñòü, åñëè ââå�ñòè ïàðöèàëüíûå êîý��èöèåíòû àêêîìîäàöèè �tr è�rot äëÿ ïîñòóïàòåëüíîé è âíóòðåííåé ýíåðãèè. Äëÿîïðåäåëåíèÿ ýòèõ êîý��èöèåíòîâ â �îðìóëå (1) ñëå�äóåò èñïîëüçîâàòü ñîîòâåòñòâåííî ïîñòóïàòåëüíóþ èâíóòðåííþþ ýíåðãèè.�àíåå äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî îïðåäåëåíèÿ ïàð�öèàëüíûõ êîý��èöèåíòîâ àêêîìîäàöèè èñïîëüçî�âàëñÿ ðÿä ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ: àíàëèç óëüòðàçâóêî�âûõ êîëåáàíèé ïîâåðõíîñòè â ðàçðåæåííîì ãàçå [11℄,ðàñ÷åò ýíåðãåòè÷åñêîãî áàëàíñà íà îñíîâå èçìåðå�íèÿ ñêîðîñòåé ìîëåêóë è çàñåëåííîñòè óðîâíåé ïà�äàþùèõ è îòðàæåííûõ ìîëåêóë [12�14℄, èçìåðåíèåòåìïåðàòóðû âîññòàíîâëåíèÿ íà ïëîñêîé ïëàñòèíå âñâîáîäíîìîëåêóëÿðíîì ïîòîêå [15℄, àíàëèç òåïëîâî�ãî ïîòîêà ìåæäó ïîìåùåííûìè â ðàçðåæåííûé ãàçïðîâîëîêîé è ëåíòîé [16℄. Êîððåêòíîñòü ïîñëåäíåãîìåòîäà, âïðî÷åì, ïîçäíåå áûëà ïîäâåðãíóòà ñîìíå�íèþ [17℄. Òåîðåòè÷åñêèé àíàëèç çíà÷åíèé ïàðöèàëü�íûõ êîý��èöèåíòîâ àêêîìîäàöèè ïðîâîäèëñÿ ïðèïîìîùè êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ [18℄. Êàêýêñïåðèìåíòàëüíûå èçìåðåíèÿ, òàê è òåîðåòè÷åñêèéðàñ÷åò ïîêàçûâàþò, ÷òî êîý��èöèåíò àêêîìîäàöèèïîñòóïàòåëüíîé ýíåðãèè ìîæåò çíà÷èòåëüíî ïðåâû�øàòü êîý��èöèåíò àêêîìîäàöèè âíóòðåííåé ýíåð�ãèè.Îñîáîå ìåñòî â èññëåäîâàíèè ýíåðãîîáìåíà íà ïî�âåðõíîñòè è îïðåäåëåíèè ïàðöèàëüíûõ êîý��èöèåí�òîâ àêêîìîäàöèè çàíèìàåò ìåòîä íàãðåòîé ïðîâîëî÷�êè, ïîìåùåííîé â ãàçîäèíàìè÷åñêèé ñâîáîäíîìîëå�êóëÿðíûé ïîòîê [19�23℄. Îòëè÷èòåëüíîé îñîáåííî�ñòüþ ýòîãî ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü àíàëèçàýíåðãîîáìåíà â õàðàêòåðíûõ äëÿ äèíàìèêè ðàçðå�æåííûõ ãàçîâ óñëîâèÿõ îáòåêàíèÿ òåëà ñâåðõçâóêî�âûì ïîòîêîì, êîãäà ïîñòóïàòåëüíàÿ è âíóòðåííÿÿýíåðãèè ïàäàþùèõ ìîëåêóë çíà÷èòåëüíî ðàçëè÷àþò�ñÿ. Êðîìå òîãî, ìåòîä ìîæåò ïðèìåíÿòüñÿ äëÿ øè�

ðîêîãî äèàïàçîíà òåìïåðàòóð ïîâåðõíîñòè è ýíåðãèéãàçîâîãî ïîòîêà.Òåîðåòè÷åñêèå îñíîâû âû÷èñëåíèÿ êîý��èöèåí�òîâ àêêîìîäàöèè ýíåðãèè ïðè èññëåäîâàíèè òåïëî�ïåðåäà÷è îò öèëèíäðà â ñâîáîäíîìîëåêóëÿðíîì ïî�òîêå ïî ñóùåñòâó áûëè ðàçðàáîòàíû â [24℄. Øèðî�êî ðàñïðîñòðàíåíî èñïîëüçîâàíèå òîíêîé ïðîâîëî�êè äëÿ èçìåðåíèÿ êîý��èöèåíòîâ àêêîìîäàöèè ïîë�íîé ýíåðãèè â ïîêîÿùåìñÿ ãàçå ïðè áîëüøèõ ÷èñ�ëàõ Êíóäñåíà [3, 5℄. Âîçìîæíîñòü îïðåäåëåíèÿ êî�ý��èöèåíòîâ àêêîìîäàöèè ïîëíîé ýíåðãèè ïðè äèà�ãíîñòèêå ïîòîêà ðàçðåæåííîãî ãàçà ïðîâîëî÷íûìàíåìîìåòðîì ïðèâåäåíà â [25℄, ãäå â êîìáèíàöèè ñäðóãèìè èíñòðóìåíòàìè èñïîëüçîâàíî óïðîùåííîåâû÷èñëåíèå òåïëîâîãî áàëàíñà ïðîâîëîêè. Â ðàáî�òàõ [19�23℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî èäåÿ ïîëíîãî àíàëèçàòåïëîâîãî áàëàíñà äëÿ öèëèíäðà â ñâîáîäíîìîëåêó�ëÿðíîì ïîòîêå ìîæåò áûòü ðåàëèçîâàíà ïðè îïðå�äåëåíèè ïàðöèàëüíûõ êîý��èöèåíòîâ àêêîìîäàöèèäëÿ ïîñòóïàòåëüíîé è âíóòðåííåé ýíåðãèè. Â ýòèõðàáîòàõ êîý��èöèåíòû àêêîìîäàöèè áûëè îïðåäå�ëåíû ïðè èñïîëüçîâàíèè àíàëèòè÷åñêîãî ðåøåíèÿóïðîùåííîãî óðàâíåíèÿ òåïëîâîãî áàëàíñà, ïðåäëî�æåííîãî â [26℄. Îäíàêî ïîäîáíûå óïðîùåíèÿ íåïðè�åìëåìû âî âñåì èíòåðâàëå òåìïåðàòóðû ïðîâîëîêè,òàê êàê ïðèâíîñÿò ñóùåñòâåííóþ íåîïðåäåëåííîñòüâ àíàëèç.Â ïðåäëàãàåìîé ñòàòüå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòûîïðåäåëåíèÿ êîý��èöèåíòîâ àêêîìîäàöèè ïîñòóïà�òåëüíîé è âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè ìîëåêóë íà ïîâåðõ�íîñòè ïðè ÷èñëåííîì ðåøåíèè óðàâíåíèÿ òåïëîâîãîáàëàíñà ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ ýëåêòðè÷åñêèõ è òåïëî�è�çè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ïðîâîëîêè. �àáîòà ÿâëÿåò�ñÿ ïðîäîëæåíèåì èññëåäîâàíèÿ, íà÷àòîãî â [27℄. Îñî�áîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ îïðåäåëåíèþ êîý��èöèåí�òîâ àêêîìîäàöèè â óñëîâèÿõ, êîãäà ïîñòóïàòåëüíàÿè âðàùàòåëüíàÿ ýíåðãèè ñèëüíî ðàçëè÷àþòñÿ.2. ÌÅÒÎÄ ÎÏ�ÅÄÅËÅÍÈßÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒÎÂ ÀÊÊÎÌÎÄÀÖÈÈÒåïëîâîé áàëàíñ äëÿ íàãðåâàåìîé òîêîì ïðîâî�ëîêè åäèíè÷íîé äëèíû, ïîìåùåííîé â ãàç, îïðåäå�ëÿåòñÿ ñëåäóþùèì óðàâíåíèåì:g�r20 �Tw�t = I2��r20 + ��r20 d2Twdx2 ++ 2�r0h(Tr � Tw)� 2�r0"�(T 4w � T 41): (2)Çäåñü x � ðàññòîÿíèå, èçìåðÿåìîå âäîëü ïðîâîëîêè,Tw � òåìïåðàòóðà ïðîâîëîêè, r0 � ðàäèóñ ïðîâî�ëîêè,  � óäåëüíàÿ òåïëîåìêîñòü, g � ïëîòíîñòü,821



À. Ê. �åáðîâ, À. À. Ìîðîçîâ, Ì. Þ. Ïëîòíèêîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003I � ñèëà ýëåêòðè÷åñêîãî òîêà, � � óäåëüíîå ýëåê�òðè÷åñêîå ñîïðîòèâëåíèå, � � êîý��èöèåíò òåïëî�ïðîâîäíîñòè, " � ñòåïåíü ÷åðíîòû, � � ïîñòîÿííàÿÑòå�àíà�Áîëüöìàíà, T1 � òåìïåðàòóðà îêðóæàþ�ùèõ ïîâåðõíîñòåé, Tr � òåìïåðàòóðà âîññòàíîâëå�íèÿ ïðîâîëîêè, h � êîý��èöèåíò òåïëîîòäà÷è äëÿäàííûõ ïàðàìåòðîâ ïîòîêà. Ïðè âû÷èñëåíèÿõ áûëîïðèíÿòî, ÷òî �, " è � ëèíåéíî çàâèñÿò îò òåìïåðàòó�ðû.�ðàíè÷íîå óñëîâèå äëÿ óðàâíåíèÿ (2) � òåìïå�ðàòóðà Ts â ìåñòàõ ñîåäèíåíèÿ ïðîâîëîêè ñ äåðæà�òåëÿìè. Ïðàâèëüíîå îïðåäåëåíèå ýòîé òåìïåðàòóðûïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îäíó èç ãëàâíûõ òðóäíîñòåé âðåøåíèè ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷è. Îáû÷íî äåðæà�òåëè ÿâëÿþòñÿ ìàññèâíûìè ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðîâî�ëîêîé. Åñëè èçâåñòíà òåìïåðàòóðà äåðæàòåëÿ Tb íàáîëüøîì ðàññòîÿíèè îò ìåñòà ñîåäèíåíèÿ, òî ìîæíîîïðåäåëèòü Ts, ïîëàãàÿ, ÷òî Ts çàâèñèò îò òåïëîâîãîïîòîêà îò ïðîâîëîêè ê äåðæàòåëþ è îò òåïëîâîãîñîïðîòèâëåíèÿ äåðæàòåëÿ. �àññìîòðèì ñëó÷àé öè�ëèíäðè÷åñêîãî äåðæàòåëÿ ðàäèóñà rb. Åñëè ïðèíÿòü,÷òî òåïëîïåðåäà÷à íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ îò ìåñòàñîåäèíåíèÿ (r � r0) îñóùåñòâëÿåòñÿ êàê â ïëîñêîìñëîå, à íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ (r � r0) � êàê âñ�åðè÷åñêîì ñëîå, òî ýòî ïîçâîëÿåò íàì ïîëó÷èòüïðèáëèæåííóþ îöåíêó Ts â âèäåTs � �Tb + q2��b � 1r0 � 1rb��+ q��br0 ;ãäå q � òåïëîâîé ïîòîê îò ïðîâîëîêè ê äåðæàòåëþ(îïðåäåëÿåìûé ïðè âû÷èñëåíèè ñ ïîìîùüþ ãðàäè�åíòà òåìïåðàòóðû íà êîíöå ïðîâîëîêè), �b � êîý���èöèåíò òåïëîïðîâîäíîñòè äåðæàòåëÿ. Ïðè rb � r0ïîëó÷àåì Ts � Tb + 32 q��br0 :Äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (2) íåîáõîäèìî çíàòüêîý��èöèåíò òåïëîîòäà÷è h è òåìïåðàòóðó âîññòà�íîâëåíèÿ Tr. Êèíåòè÷åñêàÿ òåîðèÿ ãàçîâ ïîçâîëÿåòíàõîäèòü ýòè âåëè÷èíû íà âûïóêëûõ ïîâåðõíîñòÿõâ ñâîáîäíîìîëåêóëÿðíîì ïîòîêå [9℄. Âîñïîëüçóåìñÿâûðàæåíèÿìè äëÿ h è Tr äëÿ öèëèíäðà, ðàñïîëîæåí�íîãî ïåðïåíäèêóëÿðíî ïîòîêó ãàçà ñ âíóòðåííèìèñòåïåíÿìè ñâîáîäû [21℄ (âûâîä ýòèõ �îðìóë ïðèâå�äåí â Ïðèëîæåíèè):h = 14p� nk� exp��s22 � US �I0 + S2(I0 + I1)� ; (3)

Tr = Ttr� ��tr �2S2+5� 11 + S2(1 + I1=I0)�++ �rotj TrotTtr � : (4)Çäåñü n, U , Ttr, Trot � ñîîòâåòñòâåííî, ïëîòíîñòü÷èñëà ÷àñòèö, ñêîðîñòü, ïîñòóïàòåëüíàÿ è âðàùà�òåëüíàÿ òåìïåðàòóðû ãàçîâîãî ïîòîêà,S = U(2kTtr=m)1=2�- ñêîðîñòíîå îòíîøåíèå,m � ìîëåêóëÿðíàÿ ìàññà,k � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà,� = 4�tr + j�rot; j = 5� 3 � 1� ÷èñëî âíóòðåííèõ ñòåïåíåé ñâîáîäû,  � ïîêàçà�òåëü àäèàáàòû, I0 è I1 � ìîäè�èöèðîâàííûå �óíê�öèè Áåññåëÿ, ñîîòâåòñòâåííî, íóëåâîãî è ïåðâîãî ïî�ðÿäêîâ îò àðãóìåíòà S2=2.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî â ïîêîÿùåìñÿ ãàçå(U = 0) óðàâíåíèå (4) ñâîäèòñÿ ê âèäóTr = Ttrè êîý��èöèåíò òåïëîîòäà÷è â óðàâíåíèè (3) çàâèñèòòîëüêî îò êîìïëåêñà � = 4�tr+j�rot. Ïîýòîìó ðàçäå�ëèòü êîý��èöèåíòû àêêîìîäàöèè ïîñòóïàòåëüíîé èâíóòðåííåé ýíåðãèè âîçìîæíî òîëüêî â òîì ñëó÷àå,êîãäà èìååòñÿ íàïðàâëåííîå äâèæåíèå ãàçà.Âî âñåõ ñëó÷àÿõ îïðåäåëåíèÿ êîý��èöèåíòîâàêêîìîäàöèè áûë èñïîëüçîâàí ìåòîä ìèíèìèçàöèèðàçíîñòè ìåæäó ðàñ÷åòíûìè è èçìåðåííûìè çíà�÷åíèÿìè ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâëåíèÿ çîíäà �òîíêîé ïðîâîëî÷êè, íàãðåâàåìîé ýëåêòðè÷åñêèì òî�êîì. Ñíà÷àëà ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ òîêà Ik(k = 1; : : : ; N) ïðîâîäèëîñü èçìåðåíèå ñîïðîòèâ�ëåíèÿ ïðîâîëîêè R0k. Çàòåì ïðîâîäèëñÿ ïåðåáîðâñåõ âîçìîæíûõ ïàð êîý��èöèåíòîâ àêêîìîäàöèè(�tr; �rot), è äëÿ êàæäîé ïàðû (�tr; �rot) è äëÿ êàæ�äîãî çíà÷åíèÿ ñèëû òîêà Ik ÷èñëåííî ðåøàëîñü óðàâ�íåíèå (2) è íàõîäèëîñü ðàñïðåäåëåíèå òåìïåðàòóðûTw(x) = Tw(x; �tr ; �rot; Ik) âäîëü ïðîâîëîêè. Ïîëó�÷åííîå ðàñïðåäåëåíèå òåìïåðàòóðû èñïîëüçîâàëîñüäëÿ âû÷èñëåíèÿ èíòåãðàëüíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ñî�ïðîòèâëåíèÿ ïðîâîëîêèR(�tr; �rot;Ik) = 1�r20 LZ0 � (Tw(x; �tr; �rot; Ik)) dx;ãäå L� äëèíà ïðîâîëîêè. Çàòåì íàõîäèëîñü ðàñõîæ-äåíèå ìåæäó âû÷èñëåííûìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìèçíà÷åíèÿìè ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ�k = R(�tr; �rot; Ik)�R0k822



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Àêêîìîäàöèÿ ïîñòóïàòåëüíîé è âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè ãàçà : : :è îòûñêèâàëñÿ ìèíèìóì �óíêöèîíàëàF (�tr; �rot) = NX1 �2k:Çíà÷åíèÿ êîý��èöèåíòîâ àêêîìîäàöèè �tr è �rot,ñîîòâåòñòâóþùèå ìèíèìóìó F (�tr; �rot), ïðèíèìà�ëèñü êàê èñêîìûå çíà÷åíèÿ êîý��èöèåíòîâ àêêîìî�äàöèè. Ïðè òàêîì ïîäõîäå ó÷èòûâàþòñÿ îñîáåííî�ñòè ðàñïðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóðû ïî äëèíå ïðîâîëîêèè óìåíüøàåòñÿ âëèÿíèå ïîãðåøíîñòåé, íåèçáåæíûõïðè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçìåðåíèÿõ.3. ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÛÑõåìà ýêñïåðèìåíòà ïðèâåäåíà íà ðèñ. 1. Ýêñ�ïåðèìåíòû áûëè âûïîëíåíû íà âàêóóìíîé ãàçîäè�íàìè÷åñêîé óñòàíîâêå, ãäå ðàçðåæåííûé ïîòîê ãàçàñîçäàâàëñÿ ïðè ñâîáîäíîì ðàñøèðåíèè èç çâóêîâî�ãî ñîïëà äèàìåòðîì d� = 6 ìì ïðè äàâëåíèè òîð�ìîæåíèÿ P0 = 1000�2100 Ïà è òåìïåðàòóðå ãàçàT0 = 290�300Ê. Ôîíîâîå äàâëåíèå ãàçà, îêðóæàþùå�ãî ñòðóþ â âàêóóìíîé êàìåðå, áûëî íà óðîâíå 2.7 Ïà.Ïðîâîëî÷íûé çîíä ðàçìåùàëñÿ íà îñè ñòðóè íà ðàñ�ñòîÿíèÿõ D = (2�7)d� îò ñîïëà. Ïðè òàêèõ óñëîâèÿõïîòîê îêîëî ïðîâîëîêè ñâîáîäåí îò âëèÿíèÿ �îíî�âîãî ãàçà [28℄. Ïàðàìåòðû ïîòîêà íà îñè ñòðóè äëÿðàññìàòðèâàåìûõ ðàññòîÿíèé ñîîòâåòñòâóþò ðàñøè�ðåíèþ íåâÿçêîãî ãàçà [29℄.Â êà÷åñòâå çîíäà èñïîëüçîâàëàñü ïîçîëî÷åííàÿâîëü�ðàìîâàÿ ïðîâîëîêà äèàìåòðîì 8.3 ìêì, ÷òî
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A�èñ. 1. Ñõåìà ýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêè: 1 �âàêóóìíàÿ êàìåðà, 2 � �îðêàìåðà, 3 � ñòðóÿ, 4 �ïðîâîëî÷íûé çîíä, 5 � áàëëîí ñ ãàçîì, 6 � ìàãè-ñòðàëü îòêà÷êè, 7, 8 � ïðèáîðû èçìåðåíèÿ äàâëå-íèÿ, 9 � ñèñòåìà ýëåêòðè÷åñêèõ èçìåðåíèé, 10 �áëîê ïèòàíèÿ

îáåñïå÷èâàëî ñâîáîäíîìîëåêóëÿðíûé ïîòîê â îïè�ñàííûõ âûøå óñëîâèÿõ. Äèàìåòð ïðîâîëîêè èçìå�ðÿëñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ýëåêòðîííîãî ìèêðîñêîïà.Ïðîâîëîêà ïðèâàðèâàëàñü ê äåðæàòåëÿì èç íåðæà�âåþùåé ñòàëè â �îðìå öèëèíäðà äèàìåòðîì 0.6 ìì,ñâåäåííîãî íà êîíóñ ê ðàçìåðó 0.2 ìì. Òèïè÷íàÿäëèíà ïðîâîëîêè L ñîñòàâëÿëà 3�10 ìì. Â ïðîöåññåýêñïåðèìåíòîâ ïåðèîäè÷åñêè ïðîâîäèëñÿ êîíòðîëüïîâåðõíîñòè. Èçìåðåíèÿ ýëåêòðè÷åñêîãî òîêà è íà�ïðÿæåíèÿ íà ïðîâîëîêå ïðîâîäèëèñü ïðèáîðàìè ñêëàññîì òî÷íîñòè 0.1. Äèàïàçîí òîêîâ âûáèðàëñÿ âçàâèñèìîñòè îò äëèíû çîíäà òàêèì îáðàçîì, ÷òî�áû ìàêñèìàëüíàÿ òåìïåðàòóðà ïðîâîëîêè, îïðåäå�ëåííàÿ â ðàñ÷åòå, íå ïðåâûøàëà 700 K.Ýêñïåðèìåíòàì â ñâîáîäíîé ñòðóå ïðåäøåñòâî�âàëî îïðåäåëåíèå òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ýëåê�òðè÷åñêèõ è òåïëî�èçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ïðî�âîëîêè: óäåëüíîãî ñîïðîòèâëåíèÿ �, êîý��èöèåíòàòåïëîïðîâîäíîñòè � è ñòåïåíè ÷åðíîòû ". Â ýòèõýêñïåðèìåíòàõ íåîáõîäèìî áûëî îáåñïå÷èòü óñòîé�÷èâûé âûñîêîòåìïåðàòóðíûé êîíòàêò ìåæäó ïðî�âîäîì è ìåäíûìè çàæèìàìè è ïðè ýòîì èìåòüâîçìîæíîñòü ÷åòêî îïðåäåëÿòü äëèíó ïðîâîëîêè.Ñ ýòîé öåëüþ êîíöû ïðîâîëîêè ëóäèëèñü ñâèíöî�âî-îëîâÿííûì ïðèïîåì è ïîä ìèêðîñêîïîì ââîäè�ëèñü â íèêåëåâûå êàïèëëÿðû, ãäå è çà÷åêàíèâàëèñü.Äëèíà ïðîâîëîêè (îò êðàÿ îäíîãî êàïèëëÿðà äîêðàÿ äðóãîãî) ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå èçìåðÿ�ëàñü ïîä ìèêðîñêîïîì ñ òî÷íîñòüþ äî 0.02 ìì. Âýêñïåðèìåíòàõ ïî îïðåäåëåíèþ òåïëî�èçè÷åñêèõ õà�ðàêòåðèñòèê íèêåëåâûå êàïèëëÿðû çàæèìàëèñü âìàññèâíûå ìåäíûå çàæèìû. Çàâèñèìîñòü � = �(Tw)îïðåäåëÿëàñü ïî èçìåðåíèÿì â òåðìîñòàòå â âîçäóõåïðè àòìîñ�åðíîì äàâëåíèè.Ñòåïåíü ÷åðíîòû ïîâåðõíîñòè ïðîâîëîêè â çàâè�ñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû, "(Tw), áûëà îïðåäåëåíà ïîèçìåðåíèÿì ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâëåíèÿ äëèííîéïðîâîëîêè (L = 100 ìì) ïðè íèçêîì äàâëåíèè ãàçà(P = 10�2 Ïà). Ïðè òàêèõ óñëîâèÿõ äîëÿ òåïëà, ïå�ðåäàííàÿ â äåðæàòåëè è â ãàç, ìàëà ïî ñðàâíåíèþ ñòåïëîâûì èçëó÷åíèåì. �åøàÿ óðàâíåíèå (2) è ñðàâ�íèâàÿ ðàñ÷åòíóþ çàâèñèìîñòü R = R("; I) ñ ýêñïå�ðèìåíòàëüíîé R0 = R0(I), ïîäáèðàëè ñòåïåíü ÷åð�íîòû "(Tw). Îïðåäåëåííàÿ òàêèì îáðàçîì ñòåïåíü÷åðíîòû èñïîëüçîâàëàñü â äàëüíåéøåì äëÿ óòî÷�íåíèÿ êîý��èöèåíòà òåïëîïðîâîäíîñòè ïðîâîëîêè.Äëÿ ýòîãî ïðîâîäèëèñü èçìåðåíèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâ�ëåíèÿ ïðîâîëîêè äëèíîé L = 10 ìì ïðè íèçêîì äàâ�ëåíèè ãàçà. Ïðè òàêèõ óñëîâèÿõ òåïëîâîé ïîòîê îòïðîâîëîêè ê äåðæàòåëÿì ÿâëÿåòñÿ äîìèíèðóþùèì.Êàê è äëÿ ñòåïåíè ÷åðíîòû, çíà÷åíèå êîý��èöèåíòàòåïëîïðîâîäíîñòè � ïîäáèðàëîñü èç ñðàâíåíèÿ ðàñ�823



À. Ê. �åáðîâ, À. À. Ìîðîçîâ, Ì. Þ. Ïëîòíèêîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003÷åòíîé çàâèñèìîñòè R = R(�; I) ñ ýêñïåðèìåíòàëü�íîé çàâèñèìîñòüþ. Çàòåì ñòåïåíü ÷åðíîòû îïðåäå�ëÿëàñü áîëåå òî÷íî ñ ó÷åòîì ïîëó÷åííîãî çíà÷åíèÿòåïëîïðîâîäíîñòè.Â ðåçóëüòàòå îïèñàííûõ âûøå ïðîöåäóð êàëèá�ðîâêè áûëè îïðåäåëåíû ñëåäóþùèå õàðàêòåðèñòèêèäëÿ òåñòèðóåìîé ïðîâîëîêè:" = 0:05 [1 + 0:00335(Tw � 273)℄ ;� = 5:65 � 10�8 [1 + 0:0041(Tw � 273)℄ Îì � ì;� = ( 145� 0:11(Tw � 273) Âò/ì �Ê; Tw � 523 Ê;117� 0:06(Tw � 523) Âò/ì �Ê; Tw � 523 Ê:4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÀïðîáàöèÿ ìåòîäà áûëà ïðîâåäåíà íà îäíîàòîì�íûõ ãàçàõ Ar è He [27℄. Â ýêñïåðèìåíòàõ ñ ìíîãî�àòîìíûìè ãàçàìè (H2, N2, CH4, CO2) ïðîâîäèëàñüâûøåóïîìÿíóòàÿ ïðîöåäóðà ïåðåáîðà ïàð êîý��è�öèåíòîâ àêêîìîäàöèè (�tr; �rot). Ïðèìåð ïðîåêöèèðàçëè÷èÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è âû÷èñëåííûõ çíà÷å�íèé ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ� = 1N NX1 �2kíà ïëîñêîñòü (�tr ; �rot) äëÿ ïîòîêà ìåòàíà ïîêàçàíàíà ðèñ. 2.Êîý��èöèåíòû àêêîìîäàöèè, óñðåäíåííûå ïîìíîãèì ýêñïåðèìåíòàëüíûì ðåçóëüòàòàì ñ ïðîâîëî÷�íûìè çîíäàìè ðàçëè÷íîé äëèíû, ïðè ðàçëè÷íûõäàâëåíèÿõ ãàçà è íà ðàçëè÷íûõ ðàññòîÿíèÿõ îò ñîï�ëà ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâðàçëè÷íûõ èññëåäîâàòåëüñêèõ ãðóïï äëÿ êîý��è�öèåíòîâ àêêîìîäàöèè îáû÷íî çàòðóäíåíî, òàê êàêòðóäíî íàéòè ðåçóëüòàòû äëÿ îäèíàêîâûõ óñëîâèéïî ìíîãèì êëþ÷åâûì ïàðàìåòðàì (ýíåðãèÿ ïàäà�þùèõ ìîëåêóë, óãîë âçàèìîäåéñòâèÿ, ïåðâîíà÷àëü�íàÿ ñòðóêòóðà ïîâåðõíîñòè, ñòåïåíü àäñîðáöèè, òåì�ïåðàòóðà ïîâåðõíîñòè). Ýòà çàäà÷à ïîëíîñòüþ íåîïðåäåëåíà äëÿ ïîâåðõíîñòåé, êîòîðûå ïðåäñòàâëÿ�þò òåõíè÷åñêèé èíòåðåñ. Â òàáë. 2 ïðåäñòàâëåíûíåêîòîðûå ëèòåðàòóðíûå äàííûå ïî êîý��èöèåíòàìàêêîìîäàöèè ïðè áëèçêîé ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ.Ñðàâíåíèå âåëè÷èí, ïðèâåäåííûõ â òàáë. 1 è 2, ïî�êàçûâàåò êà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå íàøèõ äàííûõ ñ ëè�òåðàòóðíûìè.Èç ïðåäñòàâëåííûõ âûøå ýêñïåðèìåíòàëüíûõäàííûõ äëÿ N2, CO2 è CH4 ìîæåò áûòü ñäåëàíî çà�êëþ÷åíèå, ÷òî äëÿ ìîëåêóë ñ íèçêèìè çíà÷åíèÿìè
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�èñ. 2. �àçëè÷èå � ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è âû÷èñ-ëåííûõ çíà÷åíèé ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ïðîâîëî÷-íîãî çîíäà â ïîòîêå CH4 ïðè îïðåäåëåíèè êîý��è-öèåíòîâ àêêîìîäàöèè (P0 � 2100 Ïà, L = 9:4 ìì,S = 4:16, �tr = 0:79, �rot = 0:61)Òàáëèöà 1. Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ êîý��èöèåíòîâàêêîìîäàöèè�àç �tr �rotN2 0:67� 0:04 0:56� 0:08CH4 0:78� 0:10 0:73� 0:16CO2 0:90� 0:23 0:79� 0:15H2 0:44� 0:04 �0:15� 0:05ýíåðãèé (ñîîòâåòñòâóþùèõ êîìíàòíîé òåìïåðàòóðåòîðìîæåíèÿ) êîý��èöèåíò àêêîìîäàöèè äëÿ ïîñòó�ïàòåëüíîé ýíåðãèè âûøå, ÷åì êîý��èöèåíò àêêîìî�äàöèè äëÿ âíóòðåííåé ýíåðãèè. Ýòî ïîäòâåðæäàåòðåçóëüòàòû èçâåñòíûõ òåîðåòè÷åñêèõ [18℄ è ýêñïå�ðèìåíòàëüíûõ [11; 13�16; 20; 22℄ ðàáîò (íåêîòîðûå èçýòèõ ðåçóëüòàòîâ ïðèâåäåíû â òàáë. 2).Îïðåäåëåíèå êîý��èöèåíòà àêêîìîäàöèè âíó�òðåííåé ýíåðãèè ïðåäëîæåííûì ìåòîäîì ïðåäñòàâ�ëÿåò èíòåðåñ êàê ïîëó÷åíèå èíòåãðàëüíîé èí�îð�ìàöèè îá ý��åêòèâíîì ïðåîáðàçîâàíèè âðàùàòåëü�íîé ýíåðãèè ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ ïîâåðõíîñòüþ â ñëó�÷àå, êîãäà ïîñòóïàòåëüíàÿ è âíóòðåííÿÿ ýíåðãèè ãà�çîâîãî ïîòîêà ñèëüíî ðàçëè÷àþòñÿ. Äîñòóïíûå äàí�824



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Àêêîìîäàöèÿ ïîñòóïàòåëüíîé è âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè ãàçà : : :Òàáëèöà 2. Ëèòåðàòóðíûå äàííûå ïî êîý��èöèåíòàì àêêîìîäàöèè�àç Ïîâåðõíîñòü Tw, K �tr �rot Èñòî÷íèêN2 Au, ïîêðûòàÿ ãàçîì 293 0.89 0.78 [16℄N2 Au 350 0.93 0.79 [22℄N2 Au, îòîææåííàÿ â âàêóóìå 400 0.18 0.12 [13℄N2 Pt 297 0.49 0.05 [11℄CH4 Pt 373 0:81� � [3℄CO2 W, ïîêðûòàÿ CO2 330 0:99� � [3℄NO Pt, î÷èùåííàÿ èîííûì ïó÷êîì 600 1 0.62 [14℄Âîçäóõ W 350 0.97 0.84 [20℄H2 Pt 338 0:337�� 0:034�� [18℄Ïðèìå÷àíèå. � Îïðåäåëåíû äëÿ ïîëíîé ýíåðãèè.�� Îïðåäåëåíû êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèì ðàñ÷åòîì.íûå îòíîñèòåëüíî òàêèõ êîý��èöèåíòîâ àêêîìîäà�öèè î÷åíü ñêóäíû. Èçâåñòíî, ÷òî óñòàíîâêè, èñ�ïîëüçóþùèå ìîëåêóëÿðíûå ïó÷êè, ÿâëÿþòñÿ îñíîâ�íûì èíñòðóìåíòîì äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èçó÷å�íèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ãàç�ïîâåðõíîñòü íà óðîâíå èí��îðìàöèè î �óíêöèÿõ ðàñïðåäåëåíèÿ ïîñòóïàòåëü�íîé è âíóòðåííåé ýíåðãèè. Â ìíîãî÷èñëåííûõ ïóá�ëèêàöèÿõ, îòíîñÿùèõñÿ ê ýêñïåðèìåíòàì íà ìîëåêó�ëÿðíûõ ïó÷êàõ, êîý��èöèåíòû àêêîìîäàöèè îáû÷�íî íå ïðåäñòàâëåíû è ÷àñòî íå èìååòñÿ äîñòàòî÷íî�ãî êîëè÷åñòâà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ âû�÷èñëåíèÿ ýòèõ êîý��èöèåíòîâ. Êðîìå òîãî, íàèáî�ëåå èíòåðåñíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå íà ìî�ëåêóëÿðíûõ ïó÷êàõ ïîëó÷åíû äëÿ óñëîâèé ñ òùà�òåëüíî î÷èùåííîé îðèåíòèðîâàííîé êðèñòàëëè÷å�ñêîé ïîâåðõíîñòüþ, ñïåöèàëüíî ïîäãîòîâëåííîé ñî�ãëàñíî òðåáîâàíèÿì �èçèêè ïîâåðõíîñòåé. Àíàëèçñòàòåé, ãäå àâòîðû ïîëó÷èëè äîñòàòî÷íûå äàííûåäëÿ âû÷èñëåíèÿ êîý��èöèåíòîâ àêêîìîäàöèè, ïî�êàçûâàåò, ÷òî ýòè êîý��èöèåíòû ìîãóò âûõîäèòüçà ðàìêè îáû÷íîãî ïðåäñòàâëåíèÿ î íèõ. Òàê, ïðèî÷åíü âûñîêîé ïîñòóïàòåëüíîé ýíåðãèè ïàäàþùèõìîëåêóë âðàùàòåëüíûé êîý��èöèåíò àêêîìîäàöèèñòàíîâèòñÿ áîëüøå åäèíèöû [30, 31℄. Ýòîò ý��åêòìîæåò ñîîòâåòñòâîâàòü ïåðåõîäó ýíåðãèè ìåæäó ïî�ñòóïàòåëüíûìè è âðàùàòåëüíûìè ñòåïåíÿìè ñâîáî�äû ïðè íåóïðóãîì âçàèìîäåéñòâèè ìîëåêóëû ñ ïî�âåðõíîñòüþ.Âûçîâ òðàäèöèîííîìó äèàïàçîíó çíà÷åíèé êî�ý��èöèåíòà àêêîìîäàöèè âíóòðåííåé ýíåðãèè ïîä�òâåðæäàåòñÿ òàêæå è ïðîâåäåííûìè íàìè ýêñïåðè�ìåíòàìè ñ âîäîðîäîì. Îñîáåííîñòüþ àäèàáàòè÷åñêî�ãî ðàñøèðåíèÿ ñòðóè âîäîðîäà â íàøèõ óñëîâèÿõ

(d� = 6 ìì, P0 = 1300�1400 Ïà, T0 = 290�300 Ê,D = 4d�) ÿâëÿåòñÿ çàìîðàæèâàíèå âðàùàòåëüíîéýíåðãèè âáëèçè âûõîäà ñîïëà. Èçâåñòíûå ýêñïåðè�ìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ [32℄ ïîç�âîëÿþò îöåíèòü âðàùàòåëüíóþ òåìïåðàòóðó ïîñëåçàìîðàæèâàíèÿ Trot � 220 K. Â ðåçóëüòàòå ÷èñëåí�íîé îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ áûëî ïî�ëó÷åíî îòðèöàòåëüíîå çíà÷åíèå êîý��èöèåíòà àêêî�ìîäàöèè äëÿ âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè (ñì. òàáë. 1),êîòîðîå ïðîâåðÿëîñü ïîâòîðíûìè ýêñïåðèìåíòàìè.Ïðîñòîé àíàëèç âûðàæåíèÿ (1) ïîçâîëÿåò îáúÿñíèòüïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò. Ïðè òåìïåðàòóðå ïðîâîëîêèTw > 300 K è âðàùàòåëüíîé òåìïåðàòóðå íàëåòàþ�ùåãî ãàçà Trot � 220 K ïîëó÷àåì Ei;rot < Ew;rot.Òîãäà èç îòðèöàòåëüíîãî çíà÷åíèÿ êîý��èöèåíòààêêîìîäàöèè �rot ñëåäóåò, ÷òî âðàùàòåëüíàÿ ýíåð�ãèÿ îòðàæåííûõ ìîëåêóë Er;rot äîëæíà áûòü ìåíü�øå âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè ïàäàþùèõ ìîëåêóë Ei;rot(íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî ïðîâîëîêà ÿâëÿåòñÿ ãîðÿ÷åé ïîîòíîøåíèþ ê ãàçó è äîëæíà ïåðåäàâàòü ýíåðãèþ ìî�ëåêóëàì). Ñëåäóÿ îáùåïðèíÿòîìó ïîäõîäó [9, 10℄, çà�ïèøåì âðàùàòåëüíóþ ýíåðãèþ îòðàæåííûõ ìîëåêóëâ âèäåEr;rot = Ei;rot +�Es ��Er!t +�Et!r ;ãäå �Es � ýíåðãèÿ, ïðèøåäøàÿ îò ïîâåðõíîñòè,�Er!t � ýíåðãèÿ, ïåðåøåäøàÿ èç âðàùàòåëüíûõñòåïåíåé ñâîáîäû â ïîñòóïàòåëüíûå,�Et!r � ïîñòó�ïàòåëüíàÿ ýíåðãèÿ, ïåðåøåäøàÿ âî âðàùàòåëüíûåñòåïåíè ñâîáîäû. Èç óñëîâèÿ Er;rot < Ei;rot ñëåäóåò,÷òî �Er!t > �Es+�Et!r . Òàêèì îáðàçîì, îòðèöà�òåëüíàÿ âåëè÷èíà êîý��èöèåíòà àêêîìîäàöèè âðà�ùàòåëüíîé ýíåðãèè îáóñëîâëåíà òåì, ÷òî ïðè ñòîëê�825



À. Ê. �åáðîâ, À. À. Ìîðîçîâ, Ì. Þ. Ïëîòíèêîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003íîâåíèè ìîëåêóëû ñî ñòåíêîé èìååò ìåñòî ïåðåõîäâðàùàòåëüíîé ýíåðãèè, çàìîðîæåííîé íà íèæíèõýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíÿõ, â ïîñòóïàòåëüíóþ ýíåðãèþîòðàæåííûõ ìîëåêóë. Ïðè ýòîì ïîòîê ýíåðãèè, îáóñ-ëîâëåííûé òàêèì ïåðåõîäîì, çíà÷èòåëüíî ïðåâûøà�åò ïîòîê ýíåðãèè îò ïîâåðõíîñòè ê ãàçó. Êîñâåííûåïîäòâåðæäåíèÿ òàêîìó îáúÿñíåíèþ ïîëó÷åííîãî ðå�çóëüòàòà áûëè íàéäåíû â [33�35℄. Ïðè èññëåäîâà�íèè âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóëÿðíîãî âîäîðîäà ñ ïî�âåðõíîñòüþ (001) MgO àâòîðû [33℄ íàáëþäàëè ðàññå�èâàíèå, ñîîòâåòñòâóþùåå äåçàêòèâàöèè âðàùàòåëü�íîé ýíåðãèè íà îïðåäåëåííûõ íèçêèõ óðîâíÿõ ïðèíåóïðóãîì ñòîëêíîâåíèè ãàçà ñ ïîâåðõíîñòüþ. Â ðà�áîòå [34℄ áûëà ïîêàçàíà ÷àñòè÷íàÿ êîíâåðñèÿ âðàùà�òåëüíîé ýíåðãèè â êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ ðàññåÿí�íûõ ìîëåêóë ïðè âçàèìîäåéñòâèè ìîëåêóë NO ñ ïî�âåðõíîñòüþ ãðà�èòà. Ìèêðîñêîïè÷åñêè îáîñíîâàí�íàÿ ìîäåëü âçàèìîäåéñòâèÿ ìíîãîàòîìíîé ìîëåêó�ëû ñ ïîâåðõíîñòüþ, ó÷èòûâàþùàÿ îáìåí ýíåðãèèìåæäó ïîñòóïàòåëüíîé è âðàùàòåëüíîé ñòåïåíÿìèñâîáîäû, ïîñòðîåíà â [35℄.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÝêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î êîý��èöèåíòàõàêêîìîäàöèè è äàííûå î âçàèìîäåéñòâèè îòäåëüíûõìîëåêóë ñ ïîâåðõíîñòüþ, ïîëó÷åííûå â ìîëåêóëÿð�íî-ïó÷êîâûõ èçìåðåíèÿõ íå îõâàòûâàþò âñå ïðàêòè�÷åñêèå ïîòðåáíîñòè îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ ïðè èñïîëü�çîâàíèè òåõíè÷åñêèõ ïîâåðõíîñòåé. Èìåííî ïîýòîìóðàçðàáîòêà ïðåäëàãàåìîãî ìåòîäà äëÿ èçó÷åíèÿ ïðå�îáðàçîâàíèÿ ïîñòóïàòåëüíîé è âíóòðåííåé ýíåðãèéïðè âçàèìîäåéñòâèè ãàçà ñ ïîâåðõíîñòüþ â óñëîâèÿõ,ñîîòâåòñòâóþùèõ ðåàëüíîé òåõíîëîãèè, èìååò ïåðâî�ñòåïåííûé èíòåðåñ. Ïðåäëîæåííûé ìåòîä ïðåäñòàâ�ëÿåò ñîáîé äîñòàòî÷íî ïðîñòîé è ý��åêòèâíûé èí�ñòðóìåíò äëÿ ïîëó÷åíèÿ äàííûõ, ïîëåçíûõ êàê äëÿïîíèìàíèÿ îáìåíà ýíåðãèåé ìåæäó ãàçîì è ïîâåðõ�íîñòüþ, òàê è äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿãàç�ïîâåðõíîñòü â ðåàëüíûõ òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðèëî�æåíèÿõ.Ïðèâåäåííûé âûøå àíàëèç ñóùåñòâóþùèõ ðàáîòè ïðîâåäåííûõ íàìè ýêñïåðèìåíòîâ äàåò äîñòàòî÷�íûå îñíîâàíèÿ äëÿ ïåðåñìîòðà ïðåäñòàâëåíèÿ îêîý��èöèåíòàõ àêêîìîäàöèè ïðè ó÷åòå âíóòðåííåéýíåðãèè. Äëÿ îöåíêè èçìåíåíèÿ ïîñòóïàòåëüíîé èâíóòðåííåé ýíåðãèè ìîëåêóë ìîæíî èñïîëüçîâàòü,íàïðèìåð, òåðìèí ¾êîý��èöèåíò ïðåîáðàçîâàíèÿ¿,êîòîðûé íå îãðàíè÷åí ïðåäåëàìè 0�1.Äàííàÿ ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì INTAS

(�99-0749) è ãðàíòîì Ïðåçèäåíòà �Ô ïî ïîääåðæ�êå âåäóùèõ íàó÷íûõ øêîë (�910.2003.1).Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÏîñêîëüêó â ðàáîòå [21℄ óêàçàí òîëüêî îêîí÷à�òåëüíûé âèä âûðàæåíèé (1), (2), ïðåäñòàâëÿåòñÿ öå�ëåñîîáðàçíûì ïðèâåñòè âûâîä ýòèõ �îðìóë. Ïðèñâîáîäíîìîëåêóëÿðíîì îáòåêàíèè âûïóêëîé ïîâåðõ�íîñòè âûðàæåíèå äëÿ òåïëîâîãî ïîòîêà íà åäèíèöóïîâåðõíîñòè çàïèñûâàåòñÿ â âèäå [9℄q = n(kTtr)3=2p2�m ���tr �S2 + 52 � 2TwTtr�++12 �rotj�TrotTtr �TwTtr��	(Sn)�12�tr exp(�S2n)�;(5)	(x) = exp(�x2) + xp� (1 + erf(x)) ;ãäå n � ïëîòíîñòü ÷èñëà ÷àñòèö, Ttr, Trot �ïîñòóïàòåëüíàÿ è âðàùàòåëüíàÿ òåìïåðàòóðûãàçîâîãî ïîòîêà, Tw � òåìïåðàòóðà ïðîâîëîêè,S = U=(2kTtr=m)1=2 � ñêîðîñòíîå îòíîøåíèå, U �ñêîðîñòü, m � ìîëåêóëÿðíàÿ ìàññà, Sn = S sin�,� � óãîë ìåæäó íàïðàâëåíèåì ïîòîêà è ïîâåðõíî�ñòüþ. Âûðàæåíèå äëÿ òåïëîâîãî ïîòîêà ê ïðîâîëîêåäëèíîé L è ðàäèóñîì r, îðèåíòèðîâàííîé ïåðïåí�äèêóëÿðíî ê íàïðàâëåíèþ ïîòîêà, ïîëó÷àåòñÿèíòåãðèðîâàíèåì âûðàæåíèÿ (5) ïî ïîâåðõíîñòèöèëèíäðà:Q = rL �Z�� q d� = 2rLn(kTtr)3=2p2�m �AJ1 � 12�trJ2� ;ãäåA = �tr �S2 + 52 � 2TwTtr�+ 12�rotj �TrotTtr � TwTtr� ;J1 = �=2Z��=2 	(Sn) d�; J2 = �=2Z��=2 exp(�S2n) d�:Èñïîëüçóÿ ïðåäñòàâëåíèå äëÿ ìîäè�èöèðîâàííûõ�óíêöèé Áåññåëÿ [36℄In(x) = 1� �Z0 exp(x os �) os(n�) d�;âûðàæàåì èíòåãðàëû J1 è J2 â âèäåJ1 = � exp��S22 ��I0 + S2[I0 + I1℄	 ;826
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