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ДИФФУЗИОННО-ДРЕЙФОВАЯ МОДЕЛЬ МИГРАЦИИ ИОНОВ  
ПО МЕЖДОУЗЛИЯМ ДВУМЕРНОЙ РЕШЕТКИ

Аннотация. Проведено аналитическое и численное моделирование процесса получения из молекул воды гид-
роксильных радикалов OH0 и атомарного водорода H0 на электродах к квадратной двумерной решетке, основанного 
на электрической нейтрализации ионов OH− на аноде и ионов H+ – на катоде. Рассмотрено численное решение си-
стемы уравнений, описывающих стационарную миграцию ионов H+ и OH− по междоузлиям квадратной решетки, 
находящейся во внешнем электрическом поле. Ионы H+ и OH− в междоузлиях квадратной решетки генерируются 
при распаде молекулы воды под действием внешнего электромагнитного излучения и внешнего постоянного (ста-
ционарного) электрического поля. Считается, что анод и катод являются неограниченными стоками ионов. Из-за 
нелинейности уравнений задача решается с помощью разностной аппроксимации для исходной системы дифферен-
циальных уравнений с построением итерационного процесса. Расчетным путем показано, что зависимость ионного 
тока от разности электрических потенциалов между анодом и катодом является сублинейной.
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DIFFUSION-DRIFT MODEL OF ION MIGRATION  
OVER INTERSTITIAL SITES OF A TWO-DIMENSIONAL LATTICE

Abstract. An analytical and numerical modeling of the process of obtaining hydroxyl radicals OH0 and atomic hydrogen 
H0 from water molecules on a square lattice based on electrical neutralization of ions OH− on an anode and ions H+ on 
a cathode is conducted. The numerical solution of a system of equations describing a stationary migration of ions H+ and OH− 
over the interstitial sites of a square lattice located in an external electric field is considered. The ions H+ and OH− in the 
interstitial sites of a square lattice are generated as a result of dissociation of a water molecule under the action of external 
electromagnetic radiation and external constant (stationary) electric field. It is assumed that anode and cathode are unlimited 
ion sinks. The problem is solved using the finite difference approximation for the initial system of differential equations with 
the construction of an iterative process due to the nonlinearity of the constituent equations. It is shown by using calculation 
that the dependence of the ion current on a difference of electric potentials between anode and cathode is sublinear.
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Введение. Электрически нейтральные гидроксильные радикалы (OH0) in vivo имеют высо-
кую реакционную способность [1, 2], что делает их пригодными для дезинфекции медицинских 
инструментов и помещений [3].

Одним из возможных методов получения радикалов OH0 из потока водяного пара является 
метод нейтрализации анионов OH− на аноде, а катионов H+ – на катоде электрического конденса-
тора из двух монослоев графена [4]. Для оценки эффективности этого процесса рассмотрим зада-
чу о миграции по междоузлиям двумерной решетки ионов H+ и OH−, получаемых при диссоциа-
ции молекул H2O. Известны модели миграции монополярных ионов, т. е. имеющих заряды одно-
го знака, вдоль двумерной решетки [5, 6] или сквозь тонкие мембраны [7–9] без учета их 
генерации и рекомбинации.
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Цель работы – исследовать миграцию ионов H+ и OH− (имеющих заряд +e и –е, где e – эле-
ментарный заряд) по междоузлиям двумерной плоской квадратной решетки, подключенной 
к аноду и катоду электрической цепи со стационарным ионным током. При этом учитывается 
как их рекомбинация с образованием молекулы H2O, так и их генерация при диссоциации H2O. 
В работе рассмотрен стационарный процесс совместной миграции анионов и катионов по меж-
доузлиям квадратной решетки.

Особым свойством воды является образование в ней водородных связей между молекулами, 
что позволяет воде находиться в жидком состоянии при нормальных условиях и делает возмож-
ной жизнь на Земле [10, 11]. Величина дипольного момента молекулы воды ≈0,74ea0, где e – эле-
ментарный заряд, a0 – боровский радиус. При наложении внешнего электрического поля диполь-
ный момент молекулы воды ориентируется в междоузлиях решетки по направлению напряжен-
ности поля. При достаточно сильном внешнем электрическом поле (и подсветке) молекула H2O 
в решетке распадается на ионы H+ и OH−. Ионы OH− мигрируют к аноду, электрически нейтрали-
зуются там, превращаясь в гидроксильный радикал OH0, и покидают решетку. Ионы H+ мигри-
руют к катоду, электрически нейтрализуются там, превращаясь в H0, а затем в молекулы H2, 
и покидают решетку.

Постановка задачи. Рассмотрим миграцию ионов OH− и H+ в двумерной решетке. Для опре-
деленности будем рассматривать прямоугольный фрагмент решетки с ребром квадратной эле-
ментарной ячейки R, в некоторых междоузлиях которой находятся одиночные молекулы воды 
или ионы OH− и H+ при комнатной температуре (рис. 1). Концентрация молекул H2O определяет-
ся внешним источником молекулярного пара. К сторонам решетки длиной L и толщиной d = R 
подключены два электрода (анод с координатой x = 0 и катод с координатой x = L), между кото-
рыми от внешнего источника электрической энергии создается разность электрических потен-
циалов U, а также подсветка, вызывающая фотодиссоциацию молекул H2O на ионы OH− и H+.

При достаточно сильном внешнем электрическом поле или при поглощении света (с энергией 
фотона, достаточной для диссоциации) молекула H2O распадается на ионы H+ и OH−. Мигрируя 
по решетке, эти ионы достигают электродов, где происходит их электрическая нейтрализация 
и последующее выделение в виде двух газов OH0 и H2. Отметим, что разность электрических 
потенциалов между анодом и катодом должна выбираться умеренной, чтобы не происходило 
распространения электрического разряда по поверхности решетки (см., например, [12]).

В диффузионно-дрейфовом приближении [13, 14] рассмотрим миграцию двух типов ионов 
вдоль оси x по междоузлиям плоской двумерной квадратной решетки (см. рис. 1). Считаем, что 

 







 






























 



 

Рис. 1. Схема плоской двумерной квадратной решетки, содержащей в междоузлиях электрически  
нейтральные молекулы H2O, ионы H+ и OH−. Решетка расположена между двумя плоскими электродами  

(заштрихованы). Стрелками показаны направления перескоков ионов в решетке на плоскости xy.  
Широкими стрелками показаны поток молекул воды на решетку и их фотовозбуждение от внешних источников. 

Длина каждого прыжка иона равна R; толщина решетки d = R; расстояние между электродами L >> R

Fig. 1. Scheme of a flat two-dimensional square lattice containing electrically neutral H2O molecules, ions H+ and OH–  
in the interstitial sites. The lattice is located between two flat electrodes (hatched). The arrows indicate the directions  

of ion hopps in the lattice on the xy plane. The wide arrows show the flow of water molecules to the lattice  
and their photoexcitation from the external sources. The length of each ion hop is equal to R; the lattice thickness d = R;  

the electrode distance L >> R
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молекулы H2O находятся в междоузлиях решетки. Мигрируют по междоузлиям только ионы 
OH− и H+, которые возникают в междоузлиях при распаде молекулы воды (H2O → OH− + H+) 
и порождают молекулу воды при слиянии (OH− + H+ → H2O). Отметим, что вследствие того, что 
молекула H2O может распадаться на ионы OH− и H+, а образовавшиеся ионы OH− и H+ могут ре-
комбинировать с образованием H2O, расположение электронейтральных молекул воды изменя-
ется, они как бы «мигрируют» по междоузлиям решетки, но скачкообразно.

Далее все концентрации (междоузлий, молекул H2O и ионов) рассчитываются как объемные, 
так как двумерная решетка имеет конечную толщину d. Пусть Nt = 1/R2d = R−3 – объемная кон-
центрация всех междоузлий в двумерной квадратной решетке, Nim – объемная концентрация 
меж доузлий, заполненных как молекулами H2O с концентрацией N0, так и ионами H+ и OH− 
(фрагментами молекулы H2O) с концентрациями N+1 и N−1. В термодинамическом равновесии 
(обозначается индексом «eq»), т. е. в отсутствие ионного тока, разности электрических потенциа-
лов между анодом и катодом, а также подсветки, имеем

 Nim = N−1 + N0 + N+1 = (Nim)eq;  N−1 = N+1, (1)

где N−1 = (N−1)eq, N0 = (N0)eq, N+1 = (N+1)eq – концентрация междоузлий решетки, занятых OH−, H2O 
и H+ соответственно, не зависит от координаты x; (Nt − Nim)/Nt = Peq < 1 – доля свободных (незаня-
тых молекулами H2O или ионами OH− и H+) междоузлий.

Пусть в решетке электрическое поле напряженностью Ex = −dφ/dx направлено вдоль оси x 
(вдоль ребра квадратной решетки) от анода к катоду; φ(x) – электрический потенциал; U = 
= φ(0) – φ(L) – разность электрических потенциалов между анодом и катодом. Далее рассматри-
ваются лишь прыжки ионов в соседние свободные междоузлия решетки вдоль осей x или y. 
Также учитывается, что величину плотности ионного тока определяют прыжки только вдоль 
оси x. Прыжки ионов вдоль оси y не изменяют равновесного (равномерного) распределения ио-
нов вдоль оси y. Таким образом, задача описания миграции ионов OH– и H+ в квадратной решет-
ке становится одномерной.

Следуя схеме получения выражения для прыжкового тока электронов между водородоподоб-
ными донорами в зарядовых состояниях (0) и (+1) в трехмерном кристаллическом полупровод-
нике n-типа [15], запишем выражение для стационарной плотности прыжкового тока J−1(x)  ионов 
OH− с зарядом −e < 0 по междоузлиям квадратной решетки в виде

 J−1(x) = −e N−1(x) imt

t

N N
N
− R Γ−1(x; x +R) + e N−1(x +R) imt

t

N N
N
− R Γ−1(x +R; x), (2)

где e – элементарный заряд, P = Peq = (Nt − Nim)/Nt – доля междоузлий в решетке, свободных и от 
молекул, и от ионов; R – длина прыжка иона между соседними междоузлиями, Γ−1(x; x +R) – ча-
стота прыжков (число прыжков в единицу времени) ионов OH− из междоузлий с координатой x 
и потенциалом φ(x) в междоузлия с координатой x +R и потенциалом φ(x +R); Γ−1(x +R; x) – часто-
та прыжков ионов OH− в обратном направлении оси x.

Для дальнейших преобразований необходимо разложить величины N−1(x +R) и Γ−1(x +R; x) − 
– Γ−1(x; x +R) в формуле (2) в ряд Тейлора в точке x по степеням R.

Ограничившись линейными (по производным) слагаемыми, получим:

N−1(x +R) ≈ N−1(x) + 1( )dN x
dx
− R,

 Γ−1(x +R; x) − Γ−1(x; x +R) ≈ 1d
dx
−Γ R = 1d d

d dx
−Γ ϕ
ϕ

R = − 1d
d

−Γ
ϕ

ExR > 0, (3)

где Ex = −dφ/dx – напряженность электрического поля в решетке.
Подставляя (3) в (2) и ограничившись только линейными (по производным) слагаемыми, по-

лучим

 J−1(x) = −e N−1(x) PExR2 1d
d

−Γ
ϕ

 + e PR2 1 eq 1( ) ( ) ,
2

dN x
dx

− −Γ
 (4)
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где [Γ−1(x +R; x)]eq = [Γ−1(x; x +R)]eq = (Γ−1)eq/2 – частота прыжков ионов OH− по междоузлиям ре-
шетки в одном из четырех возможных направлений на плоскости xy (см. рис. 1) в термодинами-
ческом равновесии.

Введем по аналогии с прыжковой миграцией электронов по водородоподобным донорам 
в полупроводнике дрейфовую прыжковую подвижность M−1 и коэффициент прыжковой диффу-
зии D−1 иона OH− по междоузлиям решетки:

 M−1 = −PR2 1d
d

−Γ
ϕ

 > 0;  D−1 = 1
2

PR2(Γ−1)eq > 0. (5)

С учетом (5) выражение (4) дает стационарную плотность прыжкового тока J−1(x) ионов OH− 
по междоузлиям квадратной решетки в виде

 J−1(x) = e N−1(x) M−1Ex + e D−1
1( ) ,dN x

dx
−  (6)

где N−1(x) – концентрация ионов OH− в решетке, Ex = −dφ/dx – напряженность электрического по-
ля в решетке, φ(x) – электрический потенциал.

Следуя схеме получения выражения для прыжкового тока дырок между водородоподобными 
акцепторами в зарядовых состояниях (0) и (−1) в трехмерном кристаллическом полупроводнике 
p-типа [16], запишем выражение для стационарной плотности прыжкового тока J+1(x) ионов H+ 
по междоузлиям квадратной решетки по аналогии с (2) в виде

 J+1(x) = e N+1(x) imt

t

N N
N
− R Γ+1(x; x +R) − e N+1(x +R) imt

t

N N
N
− R Γ+1(x +R; x), (7)

где Γ+1(x; x +R) – частота прыжков ионов H+ из междоузлий с координатой x и потенциалом φ(x) 
в междоузлия с координатой x +R и потенциалом φ(x +R); Γ+1(x +R; x) – частота прыжков ионов H+ 
в обратном направлении оси x.

Аналогично (5) введем дрейфовую прыжковую подвижность M+1 и коэффициент прыжковой 
диффузии D+1 иона H+ в виде

 M+1 = −PR2 1d
d

+Γ
ϕ

 > 0;  D+1 = 1
2

PR2(Γ+1)eq > 0, (8)

где (Γ+1)eq – равновесная частота прыжков ионов H+ по междоузлиям решетки в обоих направле-
ниях оси x или оси y (см. рис. 1).

В итоге аналогично (6) выражение (7) с учетом (8) для стационарной плотности прыжкового 
тока ионов H+ с зарядом +e > 0 по междоузлиям в квадратной решетке принимает вид

 J+1(x) = e N+1(x) M+1Ex − e D+1
1( ) ,dN x

dx
+  (9)

где N+1(x) – концентрация ионов H+ в решетке, Ex – напряженность электрического поля.
Пусть концентрация заполненных междоузлий Nim в решетке поддерживается постоянной 

внешним источником водяного пара, так что Nim не зависит от x. Следовательно, в задаче имеет-
ся пять неизвестных: N−1(x), N+1(x), Ex(x) = −dφ(x)/dx, J−1(x), J+1(x). Соответственно необходимо за-
писать еще три уравнения. Для этого дополнительно к уравнениям (6), (9) учтем уравнение не-
прерывности div[J−1(x) + J+1(x)] = divJi = 0 для полного стационарного ионного тока. Запишем 
уравнения непрерывности для плотностей ионных токов J−1(x) и J+1(x) порознь:

1 d
e dx

J−1(x) = −β N0(x) (Nt − Nim) + α N−1(x) N+1(x),

 1 d
e dx

J+1(x) = β N0(x) (Nt − Nim) − α N−1(x) N+1(x), (10)
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где α – скорость рекомбинации ионов H+ и OH− в междоузлиях решетки с образованием молеку-
лы H2O (число актов рекомбинации ионов в единице объема за единицу времени); β – скорость 
генерации из нейтральной молекулы H2O двух ионов H+ и OH− в соседних междоузлиях (число 
актов генерации ионов в единице объема за единицу времени). Размерность величин α и β есть 
[см3/с]. Скорость генерации β ионов определяется не только тепловыми флуктуациями решетки 
и внешним электрическим полем, но и дополнительной подсветкой молекул H2O в междоузлиях 
решетки электромагнитным излучением [17].

Напряженность электрического поля в решетке определяется объемной плотностью неском-
пенсированного заряда ρ+1(x) − ρ−1(x) из уравнения Пуассона (см., например, [18]):
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где εr – относительная диэлектрическая проницаемость матрицы (двумерной решетки) с учетом 
вклада от молекул воды, ε0 = 8,85 пФ/м – электрическая постоянная.

Отметим, что в состоянии термодинамического равновесия выполняется условие электро-
нейтральности

 (N−1)eq = (N+1)eq = N−1 = N+1. (12)

Соотношение Нернста  –  Таунсенда  –  Эйнштейна  –  Смолуховского между коэффициентом  
диффузии и дрейфовой подвижностью имеет вид [18–20]:
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где kB – постоянная Больцмана, T – абсолютная температура.
Наконец из (6), (9)–(11) составим систему уравнений:

d
dx

N−1(x) = 
1

1
eD−

J−1(x) + 
B

e d
k T dx

ϕ
N−1(x),

d
dx

 N+1(x) = − 
1

1
eD+

J+1(x) − 
B

e d
k T dx

ϕ
N+1(x),

1 d
e dx

J−1(x) = −β N0(x)(Nt − Nim) + α N−1(x) N+1(x),

1 d
e dx

J+1(x) = β N0(x)(Nt − Nim) − α N−1(x) N+1(x),

2

2
0r

d e
dx
ϕ
= −

ε ε
[N+1(x) − N−1(x)], (14)

где концентрация молекул воды N0(x) = Nim − N−1(x) − N+1(x).
Дифференциальные уравнения (14) описывают миграцию ионов OH− и H+ по междоузлиям 

решетки, а также их генерацию из молекул H2O и рекомбинацию с образованием молекулы H2O. 
При получении этих уравнений принято, что доля свободных междоузлий P = (Nt − Nim)/Nt не 
зависит от x.

Из системы (14) можно исключить две неизвестные функции J−1(x) и J+1(x), получив систему 
из трех дифференциальных уравнений второго порядка. Для этого возьмем производную по ко-
ординате x от 1-го и 2-го уравнений системы (14):
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Заменяя в (15) производные от плотностей токов J−1(x) и J+1(x) и вторую производную от элек-
трического потенциала φ(x) по координате x соответствующими уравнениями из (14), получим 
не содержащую J−1(x) и J+1(x) систему трех уравнений
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(16)

Граничные условия электрической нейтрализации ионов H+ и OH− на неограниченных сто-
ках ионов (электродах, т. е. на аноде и катоде) имеют вид (соответствует нулевой концентрации 
 ионов на границах решетки при x = 0 (анод) и x = L (катод)):

 N−1(0) = N−1(L) = 0,  N+1(0) = N+1(L) = 0,  φ(0) = U (на аноде),  φ(L) = 0 (на катоде), (17)

где L – длина двумерной решетки по оси x, U – напряжение на электродах.
Безразмерный вид системы уравнений. Для численного решения системы уравнений (16) 

приведем все входящие в нее величины к безразмерному виду. Введем следующие замены:
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Тогда система (16) приводится к виду
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(19)

с граничными условиями

 n±|ξ = 0 = n±|ξ =1 = 0,  f |ξ = 0 = eU/kBT (на аноде),  f|ξ =1 = 0 (на катоде). (20)

Итерационная разностная схема. Для численного решения нелинейной системы дифферен-
циальных уравнений (19) построим итерационный процесс, линеаризующий систему для каждой 
итерации. Разностную схему построим аналогично работе [8]. Разобьем отрезок [0, 1] оси ξ = x/L 
на g расчетных ячеек. Обозначим сетку:

 ωh = {ξs = sh, s = 0, g , gh = 1}, (21)

где h = 1/g – шаг по координате ξ = x/L; s – номер шага; g – число ячеек сетки. Минимальное зна-
чение s = 0 соответствует границе анод–решетка (ξ0 = 0), максимальное значение переменной s 
соответствует границе решетка–катод (ξg = 1) по оси ξ.
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Построим итерационную разностную схему для (19) так, чтобы каждое уравнение в ней было 
разрешимо только относительно одной переменной:
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(22)

Граничные условия (20) в разностной схеме запишем в виде (для всех k):

 n±,0 = n±,g = 0,  f0 = eU/kBT (на аноде),  fg = 0 (на катоде). (23)

Далее итерационный процесс реализован следующим образом: 1) полагаем k = 0, задаем рас-
пределение концентраций по всем узлам на данной итерации n−

(k)
 и n+

(k); 2) вычисляем f(k +1) из 
3-го уравнения (22); 3) вычисляем n−

(k+1) и n+
(k+1) из 1-го и 2-го уравнений (22); 4) номер итерации k 

увеличиваем на 1; 5) пункты 2), 3) и 4) повторяем до тех пор, пока не достигнем требуемой точности.
Численные значения параметров модели. Численное решение системы уравнений (22) с гра-

ничными условиями (23) проводилось для следующих значений параметров. Расстояние между 
анодом и катодом равно L = 1 см, расстояние между ближайшими междоузлиями взято равным 
R = 0,3 нм, что примерно соответствует длине вектора трансляции большинства двумерных ре-
шеток. Толщина решетки с молекулами воды и ионами принята равной d = R = 0,3 нм, относи-
тельная диэлектрическая проницаемость εr = 2. 

Оценим энергию, необходимую, чтобы разорвать одну химическую связь H–OH в молекуле 
H2O при комнатной температуре (T = 300 К). Энергия связи H–OH равна Edis ≈ 119 ккал/моль = 
= 5,16 эВ [21]. Такую энергию невозможно передать молекуле H2O с помощью электрического по-
ля в воздушной среде, поскольку необходимое значение напряженности электрического поля  
Edis/eb ≈ 538 МВ/см, где b = 0,096 нм – длина связи H–OH в молекуле воды, намного превышает 
максимально возможную напряженность электрического поля в воздухе до его пробоя при лабо-
раторных условиях Emax ≈ 30 кВ/см (см., например, [20]). При такой напряженности максималь-
ная энергия, которая может быть передана молекуле воды, составляет e Emax b ≈ 0,3 мэВ. Итак, 
энергия, которую можно передать молекуле H2O от внешнего электрического поля, много мень-
ше необходимой для диссоциации молекулы. Тепловая энергия kBT ≈ 26 мэВ при T ≈ 300 К на два 
порядка ниже необходимой энергии для образования из H2O ионов OH− и H+. Таким образом, для 
того чтобы на решетке образовались ионы H+ и OH− из молекул H2O при комнатной температу-
ре, необходимо дополнительно облучать решетку с молекулами H2O потоком фотонов с энерги-
ей фотона ≈ 5,2 эВ (длина волны 238 нм).

Концентрация всех междоузлий решетки Nt = 1/R3 = 3,7·1022 см−3. При этом доля незанятых 
H2O, H+ и OH− междоузлий выбирается равной P = 0,9, т. е. доля занятых междоузлий Nim/Nt = 
= 0,1. При этом значении итерационный процесс сходится.

Исходя из данных [21–23] для подвижности ионов OH− и H+ в воде при T = 300 К, примем для 
этих ионов на решетке

 M−1 = 1·10−4 см2/(В·с),  M+1 = 1·10−3 см2/(В·с). (24)
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Из соотношения (13) получаем коэффициенты диффузии ионов

 D−1 = 2,6·10−6 см2/с,  D+1 = 2,6·10−5 см2/с. (25)

Из соотношения D±1 = P(Γ±1)eqR2/2, где P = 0,9, вычисляем частоту прыжков ионов OH− и H+ 
по решетке: (Γ−1)eq ≈ 6,4·109 с−1, (Γ+1)eq ≈ 6,4·1010 с−1.

Отметим, что входящие в систему уравнений (16) коэффициенты α и β связаны между собой. 
Действительно, в отсутствие ионного тока (J−1 = J+1 = 0) из уравнений (10) при учете условия 
электронейтральности (12) получаем соотношение между коэффициентами α и β в виде
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Скорость генерации ионов OH− и H+ есть произведение интенсивности падающего на решет-
ку электромагнитного излучения на сечение фотоионизации H2O. Скорость генерации β пар 
 ионов есть сумма скоростей генерации за счет тепловых флуктуаций βth и генерации за счет под-
светки βlt. Численное значение β = βth + βlt выберем таким образом, чтобы при подсветке на ре-
шетке распадалось в среднем 11  % молекул H2O. Коэффициент β является в рассматриваемой 
модели свободным параметром.

Для системы уравнений (16), приведенной к безразмерному виду (19), численные значения 
коэффициентов по (18) сильно различаются: B− = 1,9·1024, B+ = 1,9·1023, A− = 1,5·1027, A+ = 1,5·1026, 
Q = 1,3·1018. Это делает решение системы крайне чувствительным к входящим в нее параметрам. 
Численные расчеты проводились в пакете Wolfram Mathematica 11, который позволяет избежать 
ошибок округления при работе с десятичными дробями.

Результаты расчетов и обсуждение. При значениях Nim/Nt = 0,1; P = 0,9; L = 1 см и разности 
потенциалов U = 10 В получаем зависимости концентраций ионов OH− и H+ в решетке от коорди-
наты x, представленные на рис. 2. Видно, что концентрация ионов H+ вблизи катода приблизи-
тельно в 10 раз меньше концентрации ионов OH− вблизи анода, но в стационарном режиме пере-
носа ионов в решетке скорости выделения H0 и OH0 на электродах одинаковы.

Зависимость потенциала φ от координаты x представлена на рис. 3. Как видно из рис. 3, элек-
трический потенциал φ(x) линейно убывает слева направо (от анода к катоду), что соответствует 
направлению электрического поля вдоль оси x (см. рис. 1). Граничная задача с неограниченным 
стоком ионов соответствует нулевой концентрации ионов непосредственно на электродах, что 
и отражено на рис. 2. Пиковая концентрация ионов H+ в 10 раз меньше пиковой концентрации 
ионов OH−, что следует из различия их дрейфовых прыжковых подвижностей (M+1/M−1 = 10) и ко-
эффициентов прыжковой диффузии (D+1/D−1 = 10). Более подвижные ионы H+ (т. е. протоны) бы-
стрее достигают катода и нейтрализуются. При этом пиковая концентрация менее подвижных 
ионов OH− меньше концентрации занятых междоузлий Nim = 0,1Nt в рассматриваемой модели. Из 
рис. 3, a видно, что потенциал φ(x) при U = 10 В линейно убывает при увеличении расстояния x 

     














 

 

 















 

 

 

Рис. 2. Зависимости концентраций ионов OH− (N−1) и H+ (N+1) от координаты x  
при напряжении на электродах U = 10 В и коэффициенте генерации ионов β = 1,5·10−4 см3/с

Fig. 2. Dependences of the ion OH– (N–1) and H+ (N+1) concentrations on the x coordinate  
at the electrode voltage U = 10 V and the ion generation coefficient β = 1.5·10−4 cm3/s
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от анода в направлении катода. Следовательно, вклад в потенциал от нескомпенсированных 
 ионов в решетке согласно уравнению (11) меньше потенциала от внешнего источника напряже-
ния. На рис. 3, b показаны распределения плотностей ионных токов J−1(x) и J+1(x), а также сум-
марной плотности ионного тока Ji(x) = J−1(x) + J+1(x) вдоль решетки при U = 10 В.

Ключевой величиной, представляющей интерес для экспериментальных исследований по 
рассчитанной схеме генерации OH0 и H2 на электродах, является плотность стационарного ион-
ного тока. Рассмотрим поведение системы при изменении параметров, которые легко можно из-
менять на эксперименте. Изменяя разность потенциалов U на электродах при фиксированных 
остальных параметрах, получим зависимость плотности полного ионного тока в решетке от на-
пряжения Ji(U ) = J−1(x,U ) + J+1(x,U ), т. е. вольт-амперную характеристику, представленную на 
рис. 4. Видно, что при увеличении разности электрических потенциалов U  > 15 В между анодом 
и катодом происходит замедление увеличения плотности тока Ji из-за ограниченного количества 
ионов и конечных значений их дрейфовых подвижностей и коэффициентов диффузии в решетке.

Заключение. В диффузионно-дрейфовом приближении построена модель прыжковой мигра-
ции ионов OH− и H+ по междоузлиям двумерной квадратной решетки с электрическими контак-
тами. Учтена генерация этих ионов при диссоциации электрически нейтральных молекул воды 
и рекомбинация ионов с образованием молекул воды. Получены распределения для концентра-
ций ионов, плотностей ионных токов и электрического потенциала. Предложена схема получе-
ния гидроксильных радикалов OH0 на аноде и атомарного водорода на катоде. Численное реше-
ние дифференциальных уравнений, описывающих генерацию, рекомбинацию и миграцию про-
тивоположно заряженных ионов, проводилось с помощью аппроксимации исходных уравнений 
разностными аналогами и построения итерационного процесса. На основе предложенной моде-
ли получены численные значения плотностей ионных токов.
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Рис. 3. Зависимость электрического потенциала φ (a), а также плотностей ионных токов J−1, J+1 и Ji = J−1 + J+1 (b)  
от координаты x при напряжении на электродах U = 10 В и коэффициенте генерации ионов β = 1,5·10−4 см3/с в решетке

Fig. 3. Dependence of the electric potential φ (a) as well as ion current densities J−1, J+1 and Ji = J−1 + J+1 (b)  
on the x coordinate at the electrode voltage U = 10 V and the ion generation coefficient β = 1.5·10−4 cm3/s in the lattice

   










 

 









Рис. 4. Зависимость плотности полного ионного тока Ji от напряжения U  
на электродах при коэффициенте генерации ионов β = 1,5·10−4 см3/с. Штриховая линия – закон Ома

Fig. 4. Dependence of the total ion current density Ji on the electrode voltage U at the ion generation coefficient  
β = 1.5·10−4 cm3/s. The dashed line is Ohm’s law
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