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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 

Актуальность темы. В настоящее время активно исследуется взаимодействие 

мощных импульсных пучков заряженных частиц с твердым телом. В основном, 

обработка поверхностей металлических материалов с использованием импульсных 

пучков достигается быстрым нагревом до температур, превышающих температуру 

плавления материала, и быстрым охлаждением поверхностных слоев. Но также 

доказано, что изменения в поверхностных слоях и в объеме металлов могут 

происходить и при воздействии на поверхность пучками в режиме отсутствия 

плавления, т.е. при достаточно низких температурах (сравнимых с комнатной). 

Однако при этом наблюдаются значительные изменения состава и структуры. 

Установлено, что процесс поверхностной обработки сопровождается 

многочисленным физико-химическими процессами – нагрев, фазообразование, 

перемешивание, генерация упругих волн механических возмущений в момент 

взаимодействия потока частиц с поверхностью и т.п. Все указанные процессы 

протекают одновременно, поэтому их экспериментальное исследование затруднено. 

Проблема усугубляется и тем, что динамические процессы, приводящие к 

перемешиванию частиц, протекают на малых временах, сравнимых со временами 

релаксации. Это также затрудняет прямое сравнение теории и эксперимента. Если 

для медленных процессов иногда удается найти подходящий эксперимент, который 

служит для проверки непротиворечивости моделей наблюдаемым фактам, то для 

быстропротекающих процессов прямое сравнение теории с экспериментом 

осуществить сложно. Теория, как правило, изучает то, что не поддается 

непосредственному измерению. Математическое моделирование позволяет детально 

исследовать процесс обработки на всех его стадиях, изучить роль каждого 

возникающего явления в отдельности и выявить взаимосвязь между интересуемыми 

процессами. Но при разработке связанных моделей тоже могут возникнуть 

трудности из-за разномасштабности исследуемых процессов, что приводит к 

необходимости выбора подходящего метода решения.  

Степень разработанности темы исследования. В настоящее время накоплен 

обширный материал по экспериментальному исследованию процессов 

поверхностной обработки металлов потоком частиц и по моделированию 

сопутствующих явлений. Однако при построении математических моделей разные 

авторы уделяют внимание различным сторонам процесса поверхностной обработки, 

как правило, не придавая значения совместному протеканию разных явлений. 

Имеются ряд частных моделей процесса внедрения частиц в поверхностный слой с 

применением методов молекулярной динамики (L. Pentecoste, E. Torres, К.П. 

Зольников) и Монте-Карло (A.M. Mazzone, Ф.Ф. Комаров, А.Ф. Комаров, О.П. 

Гуськова, M.P. Srinivasan). В области механики сплошной среды исключением 

являются работы H. Sherief, M. Aouadi, B. Singh, R. Kumar, J.J. Tripathi, где авторы 

при решении частных задач о распространении волн ограничиваются линейными 

приближениями. Распространены в литературе квазистационарные модели, как 

правило, несвязанные, где авторы строят аналитические решения линейных задач 

безотносительно практических приложений. 

Цель и задачи. Цель работы заключается в установлении взаимосвязи между 

разномасштабными процессами, протекающими на начальной стадии поверхностной 

обработки металла потоком частиц. 
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Для достижения поставленной цели требуется решить следующие задачи 

1. Сформулировать на основе обобщенной теории термоупругой диффузии 

связанную модель, учитывающую основные особенности процесса поверхностной 

обработки потоками частиц.  

2. Разработать алгоритм численной реализации связанной модели. 

3. Проанализировать распределения концентрации внедряемых частиц, 

деформаций, напряжений и температуры в металле для частных вариантов: (а) 

однокомпонентных потоков частиц в изотермическом и неизотермическом 

приближениях; (б) комбинированного потока частиц; (в) частиц, 

взаимодействующих с материалом матрицы с образованием химических соединений. 

4. Выявить особенности взаимодействия волн разной физической природы 

во всех частных моделях при варьировании параметров модели. 

Научная новизна работы заключается в том, что в работе впервые:  
1. На основе обобщенной теории термоупругой диффузии сформулирована 

нелинейная связанная модель начальной стадии процесса поверхностной обработки 

потоком частиц. Показано, что зависимость коэффициента диффузии от температуры 

изменяет динамику всех процессов, а учет зависимости коэффициента диффузии от 

состава приводит к эффекту опрокидывания волны. 

2. Проанализированы различия между волновыми процессами в связанных 

и несвязанных, линейных и нелинейных, изотермических и неизотермических 

моделях поверхностной обработки. Показано, что учет связанности процессов на 

начальном этапе обработки приводит к качественным и количественным изменениям 

величин, в частности, к более быстрому затуханию волн напряжений и деформаций, 

а также к «размыванию» фронта волн. 

3. Впервые продемонстрирована возможность формирования новых фаз в 

поверхностной области в начальной стадии обработки и установлено их влияние на 

динамику волновых процессов. 

Теоретическая значимость. Разработанная модель позволяет исследовать 

процесс взаимодействия разномасштабных явлений в динамике – перераспределение 

примеси, распространение тепла и механических возмущений при изменении 

характера внешнего воздействия. При условии корректной оценки масштабов разных 

процессов результаты, полученные при решении частных задач, могут быть 

использованы для оценки уровня напряжений и деформаций на начальном этапе 

обработки и глубины внедрения примеси. 

Практическая значимость. Предложенная модель позволяет объяснить 

экспериментально наблюдаемые эффекты и предложить варианты изменения состава 

и свойств поверхностных слоев за счет варьирования параметров обработки и типа 

внедряемых частиц. 

Работа выполнена в рамках следующих проектов: Госзадание 

Минобрнауки России «Наука» № 11.815.2014/К «Сопряженные и связанные задачи 

тепломассопереноса и деформирования в современных технологиях поверхностной 

обработки», руководитель Князева А.Г.; проекты РФФИ №16-01-00603 А «Изучение 

взаимодействия концентрационных и механических волн в условиях электронно-

лучевого воздействия»; № 20-21-00064 Росатом «Моделирование 

механохемодиффузионных явлений в поверхностных слоях и покрытиях при 

высокоэнергетических воздействиях», руководитель Князева А.Г., проект III.23.2.12 
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«Многокомпонентные материалы и структуры, в том числе синтезируемые 

аддитивными методами: разработка связанных термо-механо-химических моделей, 

изучение функциональных свойств и особенностей механического поведения при 

интенсивных внешних воздействиях» программы фундаментальных исследований 

СО РАН на 2019 – 2021 годы; тема FWRW-2022-0003 «Многокомпонентные 

структурно-неоднородные материалы в комбинированных технологиях: 

термомеханика систем со взаимодействующими компонентами в условиях синтеза, 

обработки и эксплуатации» государственного задания ИФПМ СО РАН на 2022 – 

2025 годы, руководители И.Ю. Смолин, А.Г. Князева. 

Методология и методы исследования. Для решения задач, 

сформулированных в рамках обобщенной теории термоупругости, использовали 

численный метод с применением неявной разностной схемы второго порядка 

аппроксимации по времени и по пространству. Далее приводили уравнения к виду, 

подходящему для метода прогонки. Для нахождения решений в граничных точках 

использовали разложение функции в ряд Тейлора. Граничные условия записывали со 

вторым порядком аппроксимации. Решения частных простых задач сравнивали с 

известными аналитическими решениями. Исследовали сходимость при изменении 

параметров разностной сетки. 

На защиту выносятся: 
1. Связанная математическая модель начальной стадии процесса 

поверхностной обработки металла потоком частиц и ее частные варианты, 

позволяющие изучить взаимодействие процесса перераспределения примеси в 

поверхностном слое мишени с упругими волнами, которые генерируются внешним 

воздействием. 

2. Предложенный алгоритм решения связанной системы уравнений, 

который включает выбор физически обоснованных безразмерных переменных и 

параметров, построение разностной схемы, исследование сходимости и 

устойчивости и позволяет исследовать особенности распространения волн в 

широкой области изменения параметров модели. 

3. Результаты численного исследования частных задач, позволившие 

установить, что: 

- градиент концентрации внедряемой примеси в диффузионной зоне приводит 

к искажению фронта волны механических возмущений по сравнению с классической 

упругой волной; 

- изменение температуры при смене знака деформаций, наличие и количество 

экстремумов на кривых концентраций и деформаций зависят от соотношения между 

характерными временами, от режима обработки и от индивидуальных свойств 

веществ. 

Степень достоверности. Достоверность результатов работы проверялась 

сравнением частных простых вариантов модели с известными аналитическими 

решениями, качественным сравнением с численными решениями других авторов; 

исследованием сходимости при варьировании шагов разностной сетки. Прямое 

сравнение с экспериментальными работами затруднено, так как модель описывает 

процессы, начиная с момента внедрения и немного большие. Экспериментально 

отследить динамику изучаемых процессов на этих малых временах затруднительно. 

Но в экспериментах часто можно также наблюдать формирование экстремумов на 
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распределениях внедренных частиц, что соответствует результатам данного 

теоретического исследования. 

Апробация результатов. Основные результаты работы докладывались на 

следующих научных мероприятиях: «International Congress of Energy Fluxes and 

Radiation Effects» (г. Томск, 2016); Международная конференция «Физическая 

мезомеханика. Материалы с многоуровневой иерархически организованной 

структурой и интеллектуальные производственные технологии» (Томск, 2016, 2017, 

2018, 2019, 2020, 2021, 2022, 2023); XLIV и XLV Международной конференции 

«Advanced Problems in Mechanics», (г. Санкт-Петербург, 2016, 2017); VII International 

Conference «Nanoparticles, nanostructured coatings and microcontainers: technology, 

properties, applications» (Томск, 2016); V Международная научно техническая 

конференция молодых ученых, аспирантов и студентов «Высокие технологии в 

современной науке и технике» (Томск, 2016, 2017); X Всероссийская научная 

конференция, посвященная 140-летию ТГУ и 50-летию НИИ ПММ ТГУ (г. Томск, 

2017); Междисциплинарный семинар с международным участием: "Методы 

многомасштабного моделирования и их приложения" в Институте прикладной 

механики РАН (г. Москва, 2016, 2018); 12-й Международная конференция 

«Взаимодействие излучений с твердым телом: материалы» (Беларусь, г. Минск, 

2017), 6th International Congress on Energy Fluxes and Radiation Effects (EFRE 2018) (г. 

Томск, 2018), Международная конференция «Моделирование синтеза и деструкции 

перспективных материалов» (Беларусь, г. Минск, 2021), International Conference on 

Mathematics in (Bio)Chemical Kinetics and Engineering (MaCKiE 2021) (China, 

Shanghai, 2021), XI всероссийская научная конференция «Фундаментальные и 

прикладные проблемы современной механики», посвященная 60-летию ФТФ ТГУ (г. 

Томск, 2022), Минисимпозиум «Задачи механики деформируемых сред с 

поверхностями раздела» (г. Красноярск, 2022), Всероссийская онлайн-конференция 

«Математическое моделирование в механике» (г. Красноярск, 2024). 

Публикации. Результаты работы представлены в 28 публикациях, из них 17 

статей в рецензируемых изданиях, рекомендованных ВАК, 22 статьи в журналах, 

индексируемых в базах научного цитирования Web of Science и Scopus. 

Личный вклад автора состоит в изучении литературы по теме исследования, 

обсуждении цели и задач исследований, разработке теоретической модели и 

алгоритма решения, написании и отладке программ, численной реализации 

предложенного алгоритма, в анализе полученных численных результатов, 

формулировании основных научных положений и выводов. 

Объем и структура диссертации. Диссертация состоит из введения, пяти глав 

основной части диссертационной работы, заключения, списка литературы из 193 

наименований, содержит 41 рисунок, 9 таблиц. Общий объем диссертации 156 

страниц. 

 

 ОСНОВНОЕ СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ  
Во введении обоснована актуальность исследуемой в диссертации проблемы, 

показана ее научная новизна и степень разработанности, обозначены проблемы, 

существующие при разработке моделей, сформулированы цель работы и следующие 

из нее задачи исследования, указано научное и практическое значение, описана 
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методология исследования, сформулированы выносимые на защиту научные 

положения, показаны обоснованность и достоверность результатов и выводов. 

В первой главе представлен краткий исторический обзор и основные 

уравнения связанных теорий в термомеханике, которые учитывают взаимодействие 

разных полей: теория термоупругости, упругой диффузии, термоупругой диффузии и 

их обобщения. Представлен основанный на термодинамике вывод уравнений 

состояния, необходимых для теории термоупругой диффузии. Показано, что теория 

термоупругой диффузии имеет своим предельным вариантом теорию 

термоупругости и теорию «массоупругости» или «концентрационной упругости». 

Между предельными вариантами теории нет полной аналогии. Но в обеих теориях 

компоненты тензора деформаций удовлетворяют соотношениям Коши, уравнения 

равновесия и соотношения между компонентами тензоров напряжений и 

деформаций – подобны. 

Во второй главе приведена общая математическая постановка задачи; 

представлен пример линеаризации, осуществлен дисперсионный анализ. 

В модели принимается ряд упрощений – деформации, скорости и ускорения 

малы, напряжения и деформации упругие, поток однородно распределен вдоль 

обрабатываемой поверхности. Реализуется случай одноосного нагружения. В 

результате имеем три уравнения для описания процесса начальной стадии внедрения 

потока частиц в поверхность подложки:  
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

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
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


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


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


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где σ – напряжения; T – температура; Сk – концентрация компонента k; ρ – плотность 

среды; t – время; x – координата; Е – модуль упругости; αТ – коэффициент теплового 

расширения; Δαk – разность между коэффициентами концентрационного расширения 

диффузанта (αk) и основы (α0); tDk, tq – времена релаксации потоков массы и тепла; 

   RTECfDD Dkkkk /exp0   – коэффициент диффузии; 0

kkD  – коэффициент 

самодиффузии; f(C) – функция  зависимости Dkk от состава; ЕD – энергия активации 

диффузии; Bk – коэффициент переноса массы под действием напряжений; Сσ – 

удельная теплоемкость; λТ – теплопроводность. 

Граничные и начальные условия соответствуют процессу обработки потоком 

частиц. Полагаем, что при контакте с поверхностью частицы теряют заряд, и далее 

идет их внедрение в поверхностный слой благодаря разным физическим процессам, 

которые взаимодействуют между собой. Частицы обладают достаточной энергией 

для генерации механических упругих возмущений при контакте с поверхностью 

подложки и теряют часть энергии при соприкосновении с поверхностью, что 

приводит к ее нагреву: тепловой поток есть следствие диссипации энергии при 

соударении частиц с поверхностью. 

В выражениях для потоков тепла и массы в частной задаче пренебрежем 

перекрестными диффузионными потоками и коэффициентами Соре, т.е. явно учтем 
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только взаимосвязь диффузии с напряжениями и деформациями. Тогда упрощенные 

уравнения примут вид 

,
dt

d
tCBCD k
Dk

e

kkkkkkkk

J
J   

.
dt

d
tT

q

qTq

J
J   

Соотношения между компонентами тензора упругих напряжений и 

деформаций примут вид 

   







 



n

k

kkkTkk CCTTE
1

001111 .    (4) 

В общем случае связанная задача является нелинейной. В ней учитывается 

связанность полей концентраций и напряжений и связанность полей температуры и 

напряжений. Дополнительная нелинейность связана с зависимостью коэффициента 

диффузии от температуры и состава.  

В третьей главе представлена изотермическая модель процесса 

поверхностной обработки металла потоком частиц.  

В этом случае нет необходимости в уравнении теплопроводности (3); 

уравнение (2) не меняется, а в уравнении (1) не будет слагаемого 
2

2

t

T
T



 .  

На частных вариантах этой редуцированной модели тестировали численный 

алгоритм. Граничные условия аппроксимировали со вторым порядком 

аппроксимации. Для этого использовали разложения величин в точке, ближайшей к 

границе, в ряд Тейлора относительно граничных точек. Вторые производные при 

этом находили из соответствующих дифференциальных уравнений. Разработанный 

численный алгоритм устойчив. Сходимость проверяли, используя экстраполяцию на 

нулевой шаг. Во всех расчетах контролировали выполнение закона сохранения 

массы. Проведено сравнение численных решений простых вариантов задач с 

известными аналитическими. Решения как связанной, так и не связанной задач 

получены при использовании явной и неявной разностных схем. У каждой из 

рассмотренных разностных схем отмечены некоторые недостатки, которые могут 

проявиться при решении связанной системы уравнений. При использовании явной 

схемы необходимо соблюдение жестких условий. При несоблюдении этих условий 

на профилях волн появляются нефизические осцилляции, что существенно 

усложняет анализ физической картины. Использование неявной схемы приводит к 

«диффузионному размытию» в местах разрыва, но с уменьшением шагов этот 

эффект заметно уменьшается. Для дальнейшего исследования связанной задачи была 

выбрана неявная разностная схема.  

Пример расчетов для изотермической задачи в безразмерных переменных 

представлен на рисунке 1. Коэффициент диффузии не зависит от состава, f(C) = 1.0. 

С первых рассматриваемых моментов времени наблюдается взаимодействие волн 

концентрации и деформации (e). На волне e наблюдается искажение в области 

нахождения переднего фронта волны C. Для моментов времени τ > τimp  искажение на 

волне деформации усиливается. Внедренная примесь практически не продвигается 

вперед, в отличие от волны деформации. 
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Рисунок 1 – Пример решения связанной задачи для B-Si. Синусоидальный 

импульс. Моменты времени τ: 1 – 10000, 2 – 16000, 3 – 20000. (а) концентрация 

примеси, (б) деформации. Время действия импульса τimp = 16000 

 

Положение переднего фронта волны деформации для момента времени τ = 

20000 отмечено черным кругом на рисунке 1, б. Перевод полученных безразмерных 

величин в размерные для момента времени t = timp = 29 пc показал, что качественно 

профили не отличаются от представленных на рисунке 1. Максимумы напряжений и 

деформаций к этому моменту времени: |σmax| = 0.012 ГПа, |εmax| = 0.027. Как 

отмечалось ранее, максимальных значений σ и ε достигают в диффузионной зоне, т.е. 

в области максимального значения концентрации внедренной примеси. 

Зависимость коэффициента диффузии от состава принята в виде 

  21 dCbCCf  . 

Изменение коэффициентов b и d приводит к достаточно заметным изменениям 

в распределениях концентрации и деформации Передний фронт волны концентрации 

изменяется, наблюдается эффект «опрокидывания» волны. То же самое можно 

заметить и на упругой волне. 

В четвертой главе представлена неизотермическая модель процесса 

поверхностной обработки металла потоком частиц и некоторые варианты модели. 

Для бинарной системы уравнения (1)-(3) упрощаются, так как k = 1. Задача 

решалась в безразмерных переменных. Пример решения задачи для некоторого 

модельного материала представлен на рисунке 2.  
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Рисунок 2 – Пример решения связанной задачи. Синусоидальный импульс. 

Моменты времени: 1 – 1.0, 2 – 1.5, 3 – 3.0. (а) концентрация примеси, (б) 

деформации, (в) безразмерная температура. τimp = 1.0  

 

Для выбранного набора параметров соотношение между характерными 

временами – τq < τD < τimp. Взаимосвязь разных физических процессов в большей 
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степени проявляется при временах, близких к τD и τimp. Взаимодействие упругой 

волны с волной концентрации примеси наблюдается сразу. В области нахождения 

переднего фронта волны концентрации (серый круг) на волне деформации 

появляется искажение (серый круг). На упругой волне правее серого круга начинает 

формироваться экстремум, который движется вглубь образца. Его можно назвать 

следствием взаимодействия двух процессов – диффузии и упругого возмущения. На 

распределении температуры также появляется искажение (белый круг) в области, где 

упругая волна меняет знак (белый круг). Волна концентрации значительно отстает от 

других волн. Температура стремится к исходному значению. 

При решении задачи для системы Al-Ni особенности взаимодействия упругой 

и диффузионной волн сохраняются, а вот явного искажения на волне температуры не 

видно. 

Если изменить соотношение между характерными временами задачи, то все 

описанные выше искажения сохраняются, но разное соотношение между 

характерными временами влияет на степень искажения. Например, взаимодействие 

тепловой и механической волн наиболее ярко выражено для случая τD < τimp < τq. При 

соотношении τq < τimp < τD экстремум концентрации имеет максимальное значение по 

сравнению с другими случаями, а, следовательно, и минимум/максимум деформации 

(правее серых кругов) также выше. 

Изменение параметров внешнего воздействия влияет на итоговое 

распределение примеси. Для системы Al-Ni приведены примеры изменения 

поверхностного состава для разных значений времени импульса τimp (рис. 3).  
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Рисунок 3 – Распределение концентрации примеси, Al-Ni. Синусоидальный 

импульс. Моменты времени τ: 1 – 0.8, 2 – 1.5, 3 – 1.7, 4 – 2.0, 5 – 2.5, 6 – 4.0. Время 

действия импульса (а) τimp = 2.4, (б) τimp = 2.5, (в) τimp = 2.6, (г) τimp = 2.7 

 

С увеличением времени воздействия увеличивается глубина проникновения 

примеси. Кроме этого видно, что с момента времени немного меньшего, чем время 
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импульса, имеем небольшой экстремум правее левой границы (рис. 3, б-г), который 

для τimp = 2.5 сохраняется и для больших времен. Но для τimp > 2.5 этот максимум 

сглаживается, примесь распределяется равномернее с каждым последующим 

увеличением времени воздействия (рис. 3, в, г). 

Если на поверхность подложки действует несколько последовательных 

импульсов, то, очевидно, в модели изменяется функция, связанная с внешним 

воздействием. Пример решения для обработки поверхности импульсами одной 

длительности с одинаковыми интервалами между ними представлен на рисунке 4 (а) 

– (в). Так как воздействие на поверхность нескольких импульсов приводит к росту 

температуры, то и внедрение примеси происходит быстрее (рис. 4, а). При обработке 

одним импульсом глубина проникновения значительно меньше; примесь 

концентрируется в области левой границы. В данном случае положения передних 

фронтов волн деформации и температуры не зависят от количества воздействий. 

Первые два экстремума на упругой волне – это результат взаимодействия первого 

импульса с поверхностью; их положение и значение практически не меняются с 

увеличением числа воздействий.  
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Рисунок 4 – Сравнение распределений при обработке разным количеством 

импульсов, Ni-Cu. (а), (г) концентрация Ni; (б), (д) деформации; (в), (е) 

безразмерная температура. 
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три импульса. (а)-(в) τimp = 2.25 с интервалом 2.3. (г)-(е) общее время воздействия 

5.4 imp
. Момент времени τ = 12.0 

 

Если общее время воздействия сохраняется, а количество импульсов разное 

(рис. 4, г, д, е), то концентрация примеси достигает большей глубины при обработке 

одним импульсом, а при обработке несколькими импульсами концентрируется в 

области у левой границы. Увеличение количества воздействий приводит к 

увеличению температуры на поверхности мишени и к незначительному уменьшению 

экстремальных значений деформаций на глубине (первые два экстремума); кроме 
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этого, меняется и их положение в поверхностном слое мишени. Вполне очевидно, 

что основное отличие на упругой волне при обработке несколькими импульсами – 

увеличение количества экстремумов. Независимо от числа внешних воздействий, 

механизмы взаимодействия между волнами, отмеченные ранее, сохраняются. 

Внедрение сразу нескольких видов частиц позволяет получать 

многокомпонентные структуры в поверхности мишени, что зачастую значительно 

улучшает эксплуатационные свойства материалов. В этом случае имеет место 

комбинированный поток частиц. Т.е., если рассмотреть внедрение двух материалов в 

третий, в представленной неизотермической модели появляется второе уравнение 

для концентрации, уравнение для напряжений также изменяется, так как 

определяющее соотношение между деформациями и напряжениями в этом случае 

включают еще одно слагаемое: 

      2022101101111 CCCCTTE Tkk  .   (5) 

В качестве примера применения модели рассмотрен процесс обработки 

поверхности Cu комбинированным потоком частиц Ni+Au. Для рассматриваемого 

случая концентрация Au оказывает большее влияние на распределение деформаций, 

т.к. значение коэффициента концентрационного расширения Au примерно в 1,5 раза 

больше, чем Ni, что приводит к увеличению параметра     0*0 / TTTk  . 

Сравнение решений, полученных для линейной и нелинейной формулировок, 

представлено на рисунке 5. Основное различие в профилях возникает из-за учета в 

нелинейной постановке зависимости коэффициента диффузии от состава. 
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Рисунок 5 – Сравнение решений линейной (пунктирные линии) и нелинейной 

(сплошные линии) задач. Моменты времени τ: 1 – 0.3, 2 – 1.0. (а) концентрация 

примеси, (б) деформации, (в) безразмерные напряжения; (г) безразмерная 

температура 

 

В пятой главе представлена неизотермическая модель процесса 

поверхностной обработки металла потоком частиц с учетом химического 

взаимодействия между внедряемой примесью и материалом мишени. 
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Предполагается, что в поверхностном слое возможна реакция, 

удовлетворяющая суммарной схеме: 

PС pBС  B , 

где P – продукт реакции; С – внедряемый элемент, B – элемент основы, с которым С 

вступает в реакцию, νk – стехиометрические коэффициенты, k = C, B, P. 

Поскольку кинетика реакций в твердой фазе неочевидна, концентрация 

внедряемого элемента мала по сравнению с концентрацией основного элемента, для 

простоты считаем, что все стехиометрические коэффициенты равны единице, а от 

температуры скорость реакции зависит по закону Аррениуса 

  









RT

E
Сk Rexp

0
, 

где R – универсальная газовая постоянная, ER – энергия активации химической 

реакции, ѱ(C) – кинетическая функция, CP – концентрация продукта химической 

реакции. 

Принимается ряд упрощений, аналогичных разделам выше; система 

одномерных связанных уравнений дополняется уравнением кинетики для скорости 

химической реакции: 


dt

dСP .          (6) 

В соотношении между деформациями и напряжениями учитывается изменение 

концентрации продукта реакции. А в уравнениях для концентрации внедряемой 

примеси (2) и температуры (3) появляются новые слагаемые, связанные с 

уменьшением концентрации примеси и источник/потеря тепла вследствие 

химической реакции: 
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где Wch – источник или потери тепла вследствие химической реакции, QWch

; 

ωch – потери на образование химического соединения в реакции, ch
; Q – 

тепловой эффект химической реакции. 

В зависимости от знака и величины ΔαP изменяется значение деформаций в 

области взаимодействия разномасштабных процессов. Знак Qch указывает на 

выделение или поглощение тепла в реакции, то есть при его варьировании 

изменяется температурное распределение. 

Задачу приводили к безразмерному виду. Алгоритм решения не изменяется, 

как и для ранее представленных задач. Кинетическое уравнение для концентрации 

продукта аппроксимировали с учетом вида кинетической функции. Например, если 
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Для сравнения рассмотрим два решения задачи на одном графике – с учетом 

химического взаимодействия и без него (рис. 6). Так как основное влияние 

химической реакции сказывается на распределении концентрации внедряемой 

примеси, то и на остальных распределениях максимальное расхождение профилей 

наблюдается в зоне диффузии. 
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Рисунок 6 – Пример решения связанной задачи 
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На рисунке 7 представлено распределение концентрации материалов в 

поверхности мишени для нескольких моментов времени: в момент окончания 

действия первого (a), второго импульса (б), третьего импульса (в) и в моменты 

времени, в два раза большие, чем τimp (рис. 7, г, д, е). 
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Рисунок 7 – Поверхностный состав. (а), (г) один импульс, (б), (д) два импульса, (в), 

(е) три импульса. 
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Сразу после окончания действия импульсов вблизи обработанной поверхности 

имеется четко выраженный максимум концентрации внедряемого материала (рис. 7, 

а, б, в). Далее наблюдается его перераспределение в поверхностном слое, вследствие 

использования компонента в химической реакции. Кроме этого, видно, что 

концентрация продукта химической реакции, начиная с момента времени действия 

второго импульса, увеличивается быстрее, чем при воздействии первым импульсом. 

Это, очевидно, объясняется более высокой температурой поверхности и большей 

концентрацией внедряемого материала. Незначительное варьирование параметра 

Rch
ERT /

*
  приводит к изменениям в поверхностном составе (рис. 7). 

Интегральные концентрации для одно-, двух- и трех- импульсной обработки 

показаны на рисунке 8. Очевидно, что при увеличении количества воздействий 

концентрации примеси и продукта увеличиваются.  
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Рисунок 8 – Интегральные концентрации. (а) один импульс, (б) два импульса, (в) 

три импульса. 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
В ходе диссертационного исследования на основе теории обобщенной 

термоупругой диффузии была разработана нелинейная связанная математическая 

модель, позволяющая исследовать взаимодействие разномасштабных процессов 

(теплопроводность, диффузия, распространение упругих волн напряжений и 

деформации) на начальном этапе обработки поверхности металла потоком частиц. 

На основе результатов проведенного исследования сформулированы 

следующие выводы: 

1. Сформулирована математическая модель начальной стадии 

поверхностной обработки металла потоком частиц и ее частные варианты для разных 

условий протекания процесса – изотермическая модель; неизотермическая модель с 

однокомпонентным и комбинированным потоком частиц; неизотермическая модель 

с учетом химического взаимодействия между материалом подложки и внедряемым 

материалом. В определяющих соотношениях учитывается конечность времен 

релаксации потоков тепла и массы, а также зависимости коэффициентов диффузии и 

скоростей химических реакций от температуры и состава, которые приводят к 

нелинейным эффектам. 

2. Разработан численный алгоритм, который устойчив во всей области 

изменения параметров модели, обеспечивает сходимость при изменении параметров 
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разностной сетки и выполнение закона сохранения массы. Показано, что для 

связанных задач, учитывающих взаимодействие разномасштабных процессов, 

наиболее подходят неявные разностные схемы, слабо чувствительные к изменению 

области параметров модели. 

3. Показано, что во всех рассмотренных задачах деформации принимают 

экстремальное значение в области максимального градиента концентрации примеси. 

При условии, что размер внедряемых частиц больше размера частиц основы, имеем в 

диффузионной зоне положительные деформации. Смена знака напряжений и 

деформаций за пределами диффузионной зоны приводит к искажению профиля 

температуры в этой области. Показано, что для уменьшения величин напряжений и 

деформаций в диффузионной зоне частицы в комбинированном потоке должны 

характеризоваться коэффициентами концентрационного расширения разных знаков 

по отношению к материалу основы. Установлено, что при учете зависимости 

коэффициента диффузии от состава наблюдается эффект «опрокидывания» волны. 

Выявлено, что появление даже малых концентраций новых фаз в поверхностном 

слое приводит к изменению величин напряжений и деформаций в диффузионной 

зоне. Характер изменения зависит от величин коэффициентов концентрационного 

расширения новых фаз. 

4. Показано, что в связанных нелинейных моделях волны возмущений 

затухают при удалении от поверхности. В неизотермических моделях прекращение 

эволюции концентрационных профилей связано с понижением температуры и 

удалением от поверхности волн механических возмущений, которые затухают на 

большей глубине. Установлено, что независимо от количества внешних воздействий, 

механизмы взаимодействия между волнами сохраняются. Однако обработка 

материала несколькими последовательными импульсами приводит к появлению 

большего числа экстремумов на всех типах волн. Обработка более длительным 

импульсом приводит к более гладким распределениям концентраций без 

выраженных экстремумов.  

Работа может иметь дальнейшее развитие применительно к разным вариантам 

поверхностной обработки. Перспективным представляется дальнейшее 

сотрудничество с экспериментаторами для поиска способов идентификации 

параметров модели по данным эксперимента. Например, на основе сравнения 

теоретических и экспериментальных распределений концентраций можно оценить 

величины коэффициентов переноса для неравновесных условий (используя решение 

обратной задачи).  

Детальный параметрический анализ в областях изменения параметров, 

типичных для разных комбинаций материалов, позволит осуществлять выбор 

оптимальных режимов для получения металлов с заданными свойствами для разных 

условий обработки. 
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