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Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ìåæôàçíîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ â áèíàðíîé ìåòàëëè÷åñêîé ñèñòåìå

Ïðåäëîæåíà ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ïðîöåññà ìåæôàçíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ìåòàëëè÷åñ-
êîé áèíàðíîé ñèñòåìå ñ ó÷åòîì ðàçëè÷èÿ ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ îáúåìîâ êîìïîíåíòîâ.
Ïðîâåäåíî ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà ðîñòà (óãíåòåíèÿ) ôàç â ìîäåëüíîé äâóõ-
ôàçíîé ñèñòåìå. Èññëåäîâàíî âëèÿíèå ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ îáúåìîâ íà ïðîöåññ äâè-
æåíèÿ ìåæôàçíûõ ãðàíèö.

Çàïðîïîíîâàíî ìàòåìàòè÷íó ìîäåëü ïðîöåñó ì³æôàçîâî¿ âçàºìîä³¿ â ìåòàëåâ³é á³íàðí³é
ñèñòåì³ ç âðàõóâàííÿì ð³çíèö³ ïàðö³àëüíèõ ìîëüíèõ îá’ºì³â êîìïîíåíò³â. Ïðîâåäåíî
÷èñåëüíå ìîäåëþâàííÿ ïðîöåñó ðîñòó (ïðèãí³÷åííÿ) ôàç ó ìîäåëüí³é äâîõôàçí³é ñèñòåì³.
Äîñë³äæåíî âïëèâ ïàðö³àëüíèõ ìîëüíèõ îá’ºì³â íà ïðîöåñ ðóõó ì³æôàçíèõ ãðàíèöü.

Ê ë þ ÷ å â û å ñ ë î â à: âçàèìíàÿ äèôôóçèÿ, ïðîìåæóòî÷íûå ôàçû, ïàðöèàëüíûé ìîëüíûé
îáúåì, çàäà÷à Ñòåôàíà.

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìåòàëëè÷åñêèå ñïëàâû øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ âî âñåõ

îòðàñëÿõ ïðîìûøëåííîñòè â êà÷åñòâå èñõîäíûõ ìàòåðèàëîâ ïðè èçãîòîâ-

ëåíèè ðàçëè÷íûõ èçäåëèé. Îáëàñòü ïðèìåíåíèÿ êîíêðåòíîãî ìåòàëëè÷åñ-

êîãî ñïëàâà çàâèñèò â ïåðâóþ î÷åðåäü îò åãî îñíîâíûõ ñâîéñòâ. Ïðè ýòîì

ïîëó÷åííûå ñïëàâû ÷àñòî îáëàäàþò ñâîéñòâàìè, êîòîðûå îòñóòñòâîâàëè ó

÷èñòûõ ìåòàëëîâ.

Íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåíû àëþìèíèåâûå, òèòàíîâûå, íèêåëåâûå, æå-

ëåçíûå, ìàãíèåâûå è ìåäíûå ñïëàâû. Â ÷àñòíîñòè, ìåäü è åå ñïëàâû îáëà-

äàþò òàêèìè âàæíûìè òåõíîëîãè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè, êàê ýëåêòðî- è

òåïëîïðîâîäíîñòü, ïîýòîìó îíè ÷àñòî èñïîëüçóþòñÿ â ýëåêòðîòåõíèêå,

ýëåêòðîíèêå è ïðèáîðîñòðîåíèè. Òàê, â ïîëóïðîâîäíèêîâîé ïðîìûøëåí-

íîñòè ïðè øàðèêîâîé ìèêðîñâàðêå ïðîâîëî÷íûõ êîíòàêòîâ (ball bonding)

èñïîëüçóþò ñïëàâ Cu—Al.

Ïðèíöèï äàííîé òåõíîëîãèè çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî íà êîíöåâîì

ó÷àñòêå ïðîâîëîêè ôîðìèðóåòñÿ øàðèê èç ìåäè, êîòîðûé çàòåì ïðèâà-

ðèâàåòñÿ ê êîíòàêòíîé àëþìèíèåâîé ïëîùàäêå äëÿ ïåðåäà÷è ýëåêòðè÷åñ-
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êîãî ñèãíàëà [1]. Â îáëàñòè êîíòàêòà ìåäíîãî øàðèêà è àëþìèíèåâîé

ïîäëîæêè îáðàçóåòñÿ äèôôóçèîííàÿ çîíà ñ ïðîìåæóòî÷íûìè ôàçàìè

Cu9Al4, Cu3Al2, Cu4Al3, CuAl, Cu9Al4 è CuAl2, îò êîòîðûõ è áóäåò çàâèñåòü

íàäåæíîñòü äàííîãî ñîåäèíåíèÿ.
Äëÿ òåõíîëîãè÷åñêîãî èñïîëüçîâàíèÿ êîíêðåòíîãî ìåòàëëè÷åñêîãî

ñïëàâà íåêîòîðûå ôàçû ÿâëÿþòñÿ ïðèîðèòåòíûìè, à ïîÿâëåíèå äðóãèõ
ìîæåò áûòü íåæåëàòåëüíûì. Íàïðèìåð, ïðè èçãîòîâëåíèè ìíîãîâîëîêîí-
íûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ ïî òàê íàçûâàåìîé áðîíçîâîé òåõíîëîãèè æåëàå-
ìîé ÿâëÿåòñÿ èìåííî ñâåðõïðîâîäÿùàÿ ôàçà Nb3Sn, êîòîðàÿ îáðàçóåòñÿ,
êîãäà îëîâî äèôôóíäèðóåò â Nb-âîëîêíî èç îêðóæàþùåé åãî áðîíçîâîé
ìàòðèöû â ïðîöåññå äèôôóçèîííîãî îòæèãà [2].

Â ñîâðåìåííûõ òåõíîëîãèÿõ îáðàáîòêè è ïîëó÷åíèÿ ðàçëè÷íûõ ñïëà-
âîâ íà îñíîâå ìåòàëëîâ îñîáåííî âàæíóþ ðîëü èãðàþò äèôôóçèîííûå
ïðîöåññû, ïðîèñõîäÿùèå íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå â äèôôóçèîííîé
çîíå, òàêèå êàê êîíêóðåíòíûé ðîñò (óãíåòåíèå) ïðîìåæóòî÷íûõ ôàç. Èçó-
÷åíèå ïðîöåññîâ ìåæôàçíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íåîáõîäèìî äëÿ ïðîãíîçè-
ðîâàíèÿ ôàçîâîãî ñîñòàâà ñïëàâà è âûÿâëåíèÿ ôàêòîðîâ, îêàçûâàþùèõ
âëèÿíèå íà îñîáåííîñòè ñóùåñòâîâàíèÿ îòäåëüíûõ ôàç.

Ñîçäàííàÿ òåîðèÿ äèôôóçèîííîé êîíêóðåíöèè ôàç [3—5] ïðîäîëæàåò
ðàçâèâàòüñÿ [6]. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îñòàþòñÿ ýôôåêòû, íàáëþäàåìûå
ýêñïåðèìåíòàëüíî, íî íå èìåþùèå òåîðåòè÷åñêîãî îáúÿñíåíèÿ â ðàìêàõ
äàííîé òåîðèè. Â ÷àñòíîñòè, ïðè ìàòåìàòè÷åñêîì îïèñàíèè ïðîöåññîâ
ìåæôàçíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåìàõ, êàê ïðàâèëî, íå
ó÷èòûâàþò èçìåíåíèÿ îáúåìà ðåàëüíîãî îáðàçöà, ïðîèñõîäÿùåãî â ðå-
çóëüòàòå äèôôóçèîííîãî îòæèãà. Ñëåäîâàòåëüíî, òðåáóåòñÿ óòî÷íèòü ìî-
äåëü, ó÷èòûâàÿ âëèÿíèå ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ îáúåìîâ êîìïîíåíòîâ ñèñ-
òåìû. Àâòîðû ðàáîòû [7] âïåðâûå îáðàòèëè âíèìàíèå íà íåîáõîäèìîñòü
òàêîãî ó÷åòà è îïðåäåëèëè êîýôôèöèåíò âçàèìíîé äèôôóçèè, çàâèñÿùèé
îò ìîëüíîãî îáúåìà.

Ðàññìîòðèì ìîäåëü äèôôóçèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â äâóõôàçíîé áè-
íàðíîé ìåòàëëè÷åñêîé ñèñòåìå ñ ó÷åòîì ðàçëè÷èÿ ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ
îáúåìîâ êîìïîíåíòîâ ñèñòåìû è ïðîâåäåì åå ÷èñëåííîå èññëåäîâàíèå.

Îïèñàíèå âçàèìíîé äèôôóçèè ñ ó÷åòîì ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ
îáúåìîâ. Âçàèìíàÿ äèôôóçèÿ â áèíàðíîé ìåòàëëè÷åñêîé ñèñòåìå ïðåäñòàâ-
ëÿåò ñîáîé ïðîöåññ âçàèìîîáìåíà àòîìàìè, ïðèâîäÿùèé ê èõ ïåðåìåøèâà-
íèþ. Ïðè ýòîì â ñèñòåìå A—B áîëåå ìåëêèå àòîìû îäíîãî ñîðòà ìîãóò
çàìåùàòüñÿ áîëåå êðóïíûìè àòîìàìè äðóãîãî ñîðòà. Ýòî ïðèâîäèò ê äåôîð-
ìàöèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè âåùåñòâà è, â ðåçóëüòàòå, ê èçìåíåíèþ
îáùåãî îáúåìà ñïëàâà. Òàêèì îáðàçîì, âñëåäñòâèå äèôôóçèîííîãî ïåðåìå-
øèâàíèÿ îáùèé ìîëüíûé îáúåì îáðàçöà îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòíîøåíèåì

V N Nm A A B B� �� � ,
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ãäå Vm — îáùèé ìîëüíûé îáúåì (ì3� ìîëü–1); � i m iV N�� �/ — ïàðöèàëü-

íûé ìîëüíûé îáúåì i-ãî êîìïîíåíòà (ì3� ìîëü–1); N i — ìîëüíàÿ äîëÿ

êîìïîíåíòà i (0 1� �N i , N NA B� �1), i A B� , .

Â ðåçóëüòàòå ðàçëè÷íîé ïîäâèæíîñòè àòîìîâ ðàçíûõ ñîðòîâ âçàèìíàÿ

äèôôóçèÿ â áèíàðíîé ñèñòåìå ñîïðîâîæäàåòñÿ òå÷åíèåì âåùåñòâà â äèô-

ôóçèîííîé çîíå. Ýòîò ïðîöåññ áûë âïåðâûå ýêñïåðèìåíòàëüíî óñòàíîâëåí

â 1947 ã. À. Ñìèãåëücêàñ è Ý. Êèðêåíäàëëîì [8]. Ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòà

ñâèäåòåëüñòâîâàëè î òîì, ÷òî ïðè äèôôóçèîííîì îòæèãå ïðîèñõîäèò óìåíü-

øåíèå ðàññòîÿíèÿ ìåæäó èíåðòíûìè ìåòêàìè, îïðåäåëÿþùèìè ãðàíèöû

ïåðâîíà÷àëüíîãî êîíòàêòà äâóõ ìàòåðèàëîâ. Ýòè ïðîöåññû ÿâëÿþòñÿ ñî-

ïóòñòâóþùèì ýôôåêòîì âçàèìíîé äèôôóçèè.

Òåîðåòè÷åñêîå îáîñíîâàíèå ïðîöåññà âçàèìíîé äèôôóçèè è ýôôåêòà

Êèðêåíäàëëà áûëî ïðåäëîæåíî Ë. Äàðêåíîì. Ðàçðàáîòàííàÿ èì òåîðèÿ

îñíîâàíà íà ïðåäïîëîæåíèè î òîì, ÷òî ïðè âçàèìíîé äèôôóçèè âñòðå÷íûå

ïîòîêè àòîìîâ j A è jB â ñèñòåìå îòñ÷åòà, ñâÿçàííîé ñ èíåðòíûìè ìåòêàìè,

íå ÿâëÿþòñÿ ðàâíûìè. Â ëàáîðàòîðíîé ñèñòåìå îòñ÷åòà ïîòîêè âûðàâíè-

âàþòñÿ âñëåäñòâèå òå÷åíèÿ âåùåñòâà â äèôôóçíîé çîíå. Îïèñàíèå êëàññè-

÷åñêîé òåîðèè Äàðêåíà ìîæíî íàéòè â ðàáîòàõ [9, 10].

Â ïîäâèæíîé ñèñòåìå îòñ÷åòà ïîòîêè àòîìîâ ñîðòîâ A è B îòíîñè-

òåëüíî èíåðòíûõ ìåòîê îïèñûâàþòñÿ ïåðâûì óðàâíåíèåì Ôèêà j D
c

x
i i

i� 	
�

�
,

ãäå ji — ñîáñòâåííûé ïîòîê àòîìîâ ñîðòà i (ìîëü � ì–2 � ñ–1); c N Vi i m� / —

êîíöåíòðàöèÿ êîìïîíåíòà i (ìîëü � ì–3); Di — ñîáñòâåííûé êîýôôèöèåíò

äèôôóçèè êîìïîíåíòà i (ì2� ñ–1); x — ïðîñòðàíñòâåííàÿ ïåðåìåííàÿ.

Ïîëó÷àåìûé â ðåçóëüòàòå ïîòîê àòîìîâ îïðåäåëÿåòñÿ ñîáñòâåííûì

ïîòîêîì àòîìîâ è òå÷åíèåì âåùåñòâà â äèôôóçèîííîé çîíå, êîòîðîå ðàâíî

ïðîèçâåäåíèþ êîíöåíòðàöèè íà ñêîðîñòü äàííîãî òå÷åíèÿ:

J j c vi i i k� � , (1)

ãäå J i — ðåçóëüòèðóþùèé ïîòîê àòîìîâ ñîðòà i (ìîëü�ì–2� ñ–1); vk —

ñêîðîñòü ñìåùåíèÿ èíåðòíûõ ìåòîê (ì � ñ–1).

Ïîñêîëüêó â ðåàëüíûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåìàõ îáúåì äèôôóçèîí-

íîãî îáðàçöà â ïðîöåññå âçàèìíîé äèôôóçèè ìîæåò èçìåíÿòüñÿ, äëÿ îáîá-

ùåíèÿ êëàññè÷åñêîé òåîðèè Äàðêåíà ïðåäñòàâëÿåòñÿ öåëåñîîáðàçíûì ó÷è-

òûâàòü ïàðöèàëüíûé ìîëüíûé îáúåì êàæäîãî èç êîìïîíåíòîâ áèíàðíîé

ñèñòåìû, êîòîðûé îòðàæàåò èçìåíåíèå îáúåìà ñèñòåìû â ðåçóëüòàòå ïðè-

âíåñåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùåãî êîìïîíåíòà. Äëÿ ýòîãî ñíà÷àëà íåîáõîäèìî

îïðåäåëèòü ðåçóëüòèðóþùèé ïîòîê àòîìîâ ñ ó÷åòîì ðàçëè÷èÿ äàííûõ

âåëè÷èí.

Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ìåæôàçíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ
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Áóäåì ïîëàãàòü, ÷òî � A �const è �B �const, íî � �A B
 . Èçìåíåíèå

êîíöåíòðàöèè êàæäîãî êîìïîíåíòà â ïðîöåññå äèôôóçèîííîãî âçàèìî-

äåéñòâèÿ îïèñûâàåòñÿ âòîðûì çàêîíîì Ôèêà:

�

�

c

t
Ji

i� 	div ( ). (2)

Çàïèøåì óðàâíåíèå (2) ñ ó÷åòîì ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ îáúåìîâ êîì-

ïîíåíòîâ äëÿ ïîòîêîâ àòîìîâ êàæäîãî ñîðòà:

�

�

�

�

� �A A A Ac

t

J

x
� 	 ,

�

�

�

�

� �B B B Bc

t

J

x
� 	 .

Ïðîñóììèðîâàâ è ñãðóïïèðîâàâ ïî÷ëåííî äàííûå ñîîòíîøåíèÿ, ïîëó÷èì

	 � �
�
�x

J JA A B B( )� � 0.

Ïîëîæèì, ÷òî

� �A A B BJ J v� � . (3)

Èç óðàâíåíèÿ (3) ñëåäóåò, ÷òî âåëè÷èíà v èìååò ðàçìåðíîñòü (ì � ñ–1), ò.å.

îïðåäåëÿåò íåêîòîðóþ ñêîðîñòü. Òàêèì îáðàçîì, ïîä v áóäåì ïîíèìàòü

ñêîðîñòü ñìåùåíèÿ èíåðòíûõ ìåòîê, âûçâàííóþ ðàçëè÷èåì ïàðöèàëüíûõ

ìîëüíûõ îáúåìîâ êîìïîíåíòîâ. Òîãäà ñìåùåíèå ìåòîê â ýêñïåðèìåíòå

Ý. Êèðêåíäàëëà ìîæåò áûòü âûçâàíî êàê òå÷åíèåì âåùåñòâà â äèôôó-

çèîííîé çîíå, òàê è ðàçëè÷èåì ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ îáúåìîâ äèôôóíäè-

ðóþùèõ êîìïîíåíòîâ. Ñëåäîâàòåëüíî, îáîáùàÿ óðàâíåíèå (1), ðåçóëüòè-

ðóþùèé ïîòîê àòîìîâ ñîðòà B çàïèøåì â âèäå

J j c v vB B B k� � �( ). (4)

Ñêîðîñòü ñìåùåíèÿ èíåðòíûõ ìåòîê îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì óðàâ-

íåíèåì:

v D D
c

x
k B A

B B� 	( )
�

�

�
.

Ïîäñòàâèâ ñîîòíîøåíèå äëÿ vk â óðàâíåíèå (4) è âîñïîëüçîâàâøèñü

ïåðâûì çàêîíîì Ôèêà, çàïèøåì

J D
c

x
c D D

c

x
c vB B

B
B B A

B B
B� 	 � 	 � �

�

�

�

�
( )

�

�	
�

�


�

�
� �
�

�


�

�
� �

�
�x

N

V

N

V
D

N

V
D

N

V
vB

m

A
A

m

B B
B

m

A
B

m

� � .
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Ââåäÿ îáîçíà÷åíèå êîýôôèöèåíòa âçàèìíîé äèôôóçèè

~
,D

V
N D

V
N DA

m

A B
B

m

B A� �
� �

ïîëó÷èì

J D
x

N

V

N

V
v D

V

N

x
V N

V

x
B

B

m

B

m m

B
m B

m� 	
�

�


�

�
� � � 	 	�

�
~ ~�
�

�

�

�

�
1

2 
�
�
� �

N

V
vB

m

. (5)

Ïîñêîëüêó Vm 
 const, ïðîèçâîäíàÿ ïî ïðîñòðàíñòâó èìåeò âèä

�

�

�

�

V

x

N

x

m
B A

B� 	( )� � .

Ïîäñòàâèâ äàííîå ñîîòíîøåíèå â (5), ïîëó÷èì

J D
V

N

x
V N

N

x

N

V
vB

m

B
m B B A

B B

m

� 	 	 	�
�


�
�
�� �

~
( )

1
2

�

�

�

�
� �

�	 �
~
D

V

N

x

N

V
vA

m

B B

m

�
2

�

�
. (6)

Àíàëîãè÷íî ìîæíî ïîëó÷èòü âûðàæåíèå äëÿ ïîòîêà àòîìîâ ñîðòà A:

J D
V

N

x

N

V
vA

B

m

A A

m

� 	 �
~ �

2

�

�
. (7)

Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷åíû óðàâíåíèÿ, îïðåäåëÿþùèå ïîòîê äèôôóí-
äèðóþùèõ àòîìîâ êàæäîãî ñîðòà ñ ó÷åòîì ðàçëè÷èÿ ïàðöèàëüíûõ ìîëü-
íûõ îáúåìîâ êîìïîíåíòîâ ñèñòåìû. Äàííûé ïîäõîä ÿâëÿåòñÿ îáîáùåíèåì
òåîðèè Äàðêåíà, òàê êàê â ñëó÷àå ðàâåíñòâà ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ îáúå-
ìîâ, � �A B� , ïðèõîäèì ê óðàâíåíèÿì, ëåæàùèì â îñíîâå êëàññè÷åñêîé
òåîðèè Äàðêåíà:

J D
V

N

x
A

m

A� 	
~ 1 �

�
, J D

V

N

x
B

m

B� 	
~ 1 �

�
. (8)

Äàëåå âîñïîëüçóåìñÿ îáîáùåííûìè óðàâíåíèÿìè (6), (7) äëÿ ïîñòðîå-

íèÿ ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè ìåæôàçíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â áèíàðíîé ìå-

òàëëè÷åñêîé ñèñòåìå A — B ñ �- è �-ôàçàìè. Â äèôôóçèîííîé çîíå äâóõ-

ôàçíîé ñèñòåìû êîíöåíòðàöèîííûé ïðîôèëü õàðàêòåðèçóåòñÿ íàëè÷èåì

ðàçðûâà íà ìåæôàçíîé ãðàíèöå (ðèñ. 1).
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Äâèæåíèå ìåæôàçíîé ãðàíèöû è èçìåíåíèå îáúåìà äèôôóçèîí-

íîãî îáðàçöà. Ïðîöåññû ðîñòà èëè óãíåòåíèÿ ïðîìåæóòî÷íûõ ôàç îáóñ-

ëîâëåíû íàëè÷èåì ïîòîêîâ äèôôóíäèðóþùèõ àòîìîâ ÷åðåç ãðàíèöó, ÷òî â

ðåçóëüòàòå ïðèâîäèò ê åå ñìåùåíèþ. Ñêîðîñòü äâèæåíèÿ ìåæôàçíîé ãðà-

íèöû s t( ) îïðåäåëÿåòñÿ ðàçíîñòüþ ðåçóëüòèðóþùèõ ïîòîêîâ àòîìîâ è

ñêà÷êîì êîíöåíòðàöèè íà ýòîé ãðàíèöå. Çàïèøåì óðàâíåíèå áàëàíñà ïîòî-

êîâ íà ìåæôàçíîé ãðàíèöå äëÿ êàæäîãî êîìïîíåíòà áèíàðíîé ñèñòåìû:

( )c c
ds

dt
J J

B B B B
� � � �	 � 	 ,

( )c c
ds

dt
J J

A A A A
� � � �	 � 	 ,

(9)

ãäå c c s t ti i
� � 	( ( ) , )0 , c c s t t

i i
� � �( ( ) , )0 — ðàâíîâåñíûå çíà÷åíèÿ êîíöåíò-

ðàöèè íà ìåæôàçíîé ãðàíèöå s t( ); J i
� è J

i

� — ðåçóëüòèðóþùèé ïîòîê àòî-

ìîâ ñîðòà i ñëåâà è ñïðàâà îò ìåæôàçíîé ãðàíèöû.

Ïîäñòàâèâ â ñèñòåìó (9) óðàâíåíèÿ (6) è (7), ïîëó÷èì

N

V

N

V

ds
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N
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N
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m

B

m
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B

s

B

�

�

�

�
�

�

�

�

�
	

�

�



�

�
�
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~
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N
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m
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m

B
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~
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�
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0

.

(10)
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Ðèñ. 1. Çàâèñèìîñòü êîíöåíòðàöèè àòîìîâ ñîðòà B îò êîîðäèíàòû



Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî ëåâàÿ ãðàíèöà îáðàçöà íåïîäâèæíà, ò.å. v � �0.

Òîãäà ñèñòåìà (10) èç äâóõ óðàâíåíèé áóäåò ñîäåðæàòü äâå íåèçâåñòíûå

âåëè÷èíû, ds dt/ è v� , êîòîðûå ìîæíî âûðàçèòü â ÿâíîì âèäå. Äëÿ ýòîãî

óìíîæèì ïåðâîå óðàâíåíèå ñèñòåìû (10) íà
N

V

N

V

A

m

A

m

�

�

�

�
	

�

�



�

�
�
�, à âòîðîå — íà

N

V

N

V

B

m

B

m

�

�

�

�
	

�

�



�

�
�
� è íàéäåì èõ ðàçíîñòü. Ïîñëå ïðåîáðàçîâàíèé ïîëó÷èì

v
N N

D

V

N

x
V N

B B m

B

s

m A B B A

�
� �

�

�
� � � � ��

�
�

	
	 	 	 	 �
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�

1
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( ( ))� � �
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� 	 � 	
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�
�

	

~

( ( ))
D
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N

x
V N

m

B

s

A m B B A

�

�
� � � � ��

�
0

� � � . (11)

Òåïåðü, çíàÿ v� , èç ïåðâîãî óðàâíåíèÿ ñèñòåìû (10) ìîæíî íàéòè ñêîðîñòü

äâèæåíèÿ ìåæôàçíîé ãðàíèöû:

ds

dt N

V

N

V

D
V

N

x
D

V
B

m

B

m

A

m

B

s

A

m

�

	

	 �
�

1
2

0

�
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�

�
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�

��

�
~
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~

(

� �
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�

�
��

�)2

0

N

x

N

V
vB

s

B

m	

�
�

�



�

�
�
�. (12)

Ïîñêîëüêó áûëî ïðèíÿòî äîïóùåíèå, ÷òî ëåâàÿ ãðàíèöà îáðàçöà îñ-

òàåòñÿ íåïîäâèæíîé, áóäåò ïðîèñõîäèòü ñìåùåíèå ïðàâîé ãðàíèöû l t( ).

Ñêîðîñòü äâèæåíèÿ ãðàíèöû îáðàçöà òàêæå îïðåäåëÿåòñÿ ñêà÷êîì êîí-

öåíòðàöèè è ðàçíîñòüþ âñòðå÷íûõ ïîòîêîâ àòîìîâ. Çàïèøåì ñîîòâåòñò-

âóþùåå ñîîòíîøåíèå äëÿ àòîìîâ ñîðòà B, ñ÷èòàÿ, ÷òî çà ïðåäåëàìè îáðàç-

öà ïîòîê àòîìîâ îòñóòñòâóåò:

( )0 0	 � 	c
dl

dt
JB

l
B
l .

Èç äàííîãî ñîîòíîøåíèÿ îêîí÷àòåëüíî ïîëó÷àåì

dl

dt
D

V N

N

x
vA

m B
l

B

l

� 	 �
	

~�
�

�
��

�

� 1

0

, (13)

ãäå N N l tB
l

B
� 	( , )0 .
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Äàëüíåéøèì óòî÷íåíèåì äàííîé ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå ðàâíî-

âåñíûõ çíà÷åíèé êîíöåíòðàöèè íà ìåæôàçíîé ãðàíèöå N B
� è N

B

� èç íåëè-

íåéíîé ñèñòåìû [11]

	 � 	 	 �
	

~
( )( ) (D
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x
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m

B

s

B B B m B B A A

�
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�
� � � � � ��

�
� � �

�
	 �

0

	�� � �
A B AN) � ,

	 � 	 	 �
�

~
( )( ) (D

V
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x
L V N LA

m

B

s

B B B m B B A A

�
�

�
� � � � � ��

�
� � �

�
	 �

0

	�� � �
A B A

N) � .

(14)

Çäåñü � i — õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë i-ãî êîìïîíåíòà â ñîîòâåòñòâóþùåé

ôàçå (Äæ); Li — êîýôôèöèåíò Îíçàãåðà (êã–1� ì–2), âåëè÷èíà êîòîðîãî ïðî-

ïîðöèîíàëüíà ñîáñòâåííîìó êîýôôèöèåíòó äèôôóçèè, L
D

k T
i

i

B

~10 3	

�
, ãäå

kB — êîíñòàíòà Áîëüöìàíà (Äæ �Ê–1); �— òîëùèíà ìåæôàçíîé ãðàíèöû (ì).

Õèìè÷åñêèå ïîòåíöèàëû â êàæäîé ôàçå ñâÿçàíû ñîîòíîøåíèÿìè

� �
�

�
B
n

B B
n

B
n

B
n

B
n

N g N N
g

N
� � � 	( ) ( ) ( )1 ,

� �
�

�
A
n

B B
n

B
n

B
n

B
n

N g N N
g

N
� � �( ) ( ) .

Äëÿ íàõîæäåíèÿ ïîòåíöèàëà Ãèááñà g N
B

( ) ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ

ìîäåëüþ ðåãóëÿðíîãî òâåðäîãî ðàñòâîðà:

g N
z

N N N N E
B B BB B AA B B mix

( ) ( ( ) ( ) )� � 	 	 	 �
2

1 2 1� �

� � 	 	k N N N N
B B B B B
� ( ln ( ) ln ( ))1 1 ,

ãäå z — êîîðäèíàöèîííîå ÷èñëî; �
AA

è �
BB

— ýíåðãèè ïàðíûõ âçàèìî-

äåéñòâèé àòîìîâ ñîîòâåòñòâóþùèõ ñîðòîâ (Äæ); E
mix

— ýíåðãèÿ ïåðåìå-

øèâàíèÿ àòîìîâ (Äæ).

Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü è àëãîðèòì ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ. Ïîëî-

æèì, ÷òî â ðàññìàòðèâàåìîé äâóõôàçíîé áèíàðíîé ìåòàëëè÷åñêîé ñèñòå-

ìå � A
n �const, �B

n �const, � �A
n

B
n
 , ãäå n �� �, , ò.å. äàííûå ñîîòíîøåíèÿ

ñïðàâåäëèâû â êàæäîé ôàçå. Ïðè ýòîì �-ôàçà çàíèìàåò îáëàñòü 0� �x s t( ),

ñîîòâåòñòâåííî �-ôàçà — îáëàñòü s t x l t( ) ( )� � (ñì. ðèñ. 1). Â êàæäîé ôàçå

âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå V N Nm
n

A A
n

B B
n� �� � .
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Èçìåíåíèå êîíöåíòðàöèè â ôàçàõ îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèåì (2), õàðàê-

òåðèçóþùèì íåñòàöèîíàðíûé äèôôóçèîííûé ïðîöåññ, è óðàâíåíèåì (6):

�

�

�

�

�

�

N

t

N

x
D v

N

x

B B n n B� 	 �
2

2

~

��
�


�
�
� 	 	 � �

�

�

N

x V
D D DB

m
n

n
B
n

A
n

B
n

A
n

A
n

B
n

2
1

3(
~

( ) )� � � � , (15)

ãäå D A
n �const; DB

n �const;
~
D

V
N D

V
N Dn A

n

m
n A B

n B
n

m
n B A

n� �
� �

; v � �0; v� îïðåäå-

ëÿåòñÿ èç óðàâíåíèÿ (11).

Çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè íà ìåæôàçíîé ãðàíèöå N B
� è N

B

� íàõîäèì èç

ñèñòåìû íåëèíåéíûõ óðàâíåíèé (14). Ñêîðîñòü äâèæåíèÿ ìåæôàçíîé ãðà-

íèöû s t( ) îïðåäåëÿåì èç óðàâíåíèÿ (12), à ñêîðîñòü ñìåùåíèÿ ïðàâîé ãðà-

íèöû l t( ) — èç óðàâíåíèÿ (13). Ïîñêîëüêó íà ãðàíèöàõ îáðàçöà ïîòîê àòî-

ìîâ îòñóòñòâóåò, ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ èìåþò ñëåäóþùèé âèä:

�

�

N

x

B

x�
�

0

0,
�

�

N

x

B

x l�
�0 .

Ïîëó÷åííàÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé çàäà÷ó ñ ïîä-
âèæíûìè ãðàíèöàìè, èçâåñòíóþ êàê çàäà÷à Ñòåôàíà. Äëÿ åå ÷èñëåííîãî
ðåøåíèÿ âûáðàí ìåòîä âûïðÿìëåíèÿ ôðîíòîâ, ñóòü êîòîðîãî çàêëþ÷àåòñÿ
â ïåðåõîäå îò çàäà÷è ñ ïîäâèæíûìè ìåæôàçíûìè ãðàíèöàìè ê çàäà÷å ñ
ôèêñèðîâàííûìè ãðàíèöàìè. Ïðè èñïîëüçîâàíèè ýòîãî ìåòîäà íåîáõîäè-
ìà çàìåíà ïåðåìåííûõ â êàæäîé n-é ôàçå:

�n
n

n n

x s

s s
�

	

	�1
, 0 1� ��n .

Äëÿ óðàâíåíèé, çàïèñàííûõ â íîâûõ ïåðåìåííûõ, áûëà ïîñòðîåíà ÿâíàÿ
êîíå÷íî-ðàçíîñòíàÿ ñõåìà íà ôèêñèðîâàííîé ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííîé
ñåòêå [11, 12]. Äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ íåëèíåéíîé ñèñòåìû (14) èñïîëü-
çîâàí ìåòîä Ìàðêâàðäòà (Ëåâåíáåðãà—Ìàðêâàðäòà).

Òàêèì îáðàçîì, ïðåäëàãàåòñÿ ñëåäóþùèé àëãîðèòì ðåøåíèÿ ïîñòàâ-
ëåííîé çàäà÷è.

1. Âûïîëíèòü èíèöèàëèçàöèþ ïåðåìåííûõ.

1.1. Çàäàòü âðåìåííîé øàã è ÷èñëî óçëîâ ñåòêè ïî ïðîñòðàíñòâó â

êàæäîé ôàçå.

1.2. Çàäàòü ôèçè÷åñêèå ïàðàìåòðû ìîäåëè: D A
� , DB

� ,� A
� ,�B

� ,� AA
� ,� BB

� ,

E mix
� , D

A

� , D
B

� ,�
A

� ,�
B

� ,�
AA

� ,�
BB

� , E
mix

� .

1.3. Çàäàòü íà÷àëüíûå çíà÷åíèÿ N xB ( , )0 , l0, s0.
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2. Ïðè t t� end âûïîëíèòü ñëåäóþùåå:
2.1. Âû÷èñëèòü ñêîðîñòü ñìåùåíèÿ v� èç óðàâíåíèÿ (11).
2.2. Âû÷èñëèòü ñêîðîñòü äâèæåíèÿ ìåæôàçíîé ãðàíèöû ds dt/ èç óðàâ-

íåíèÿ (12).
2.3. Âû÷èñëèòü ñêîðîñòü äâèæåíèÿ ïðàâîé ãðàíèöû îáðàçöà dl dt/ èç

óðàâíåíèÿ (13).
2.4. Âû÷èñëèòü çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè íà ãðàíèöå N B

� è N
B

� , ðåøèâ
ñèñòåìó íåëèíåéíûõ óðàâíåíèé (14).

2.5. Âû÷èñëèòü çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè â êàæäîé ôàçå ñîãëàñíî óðàâ-

íåíèþ (15).

2.6. Âû÷èñëèòü íîâîå ïîëîæåíèå ìåæôàçíîé ãðàíèöû ïî ôîðìóëå

s s
ds

dt
tnew old� � � .

2.7. Âû÷èñëèòü íîâîå ïîëîæåíèå ïðàâîé ãðàíèöû ïî ôîðìóëå

l l
dl

dt
tnew old� � � .

Âû÷èñëèòåëüíûå ýêñïåðèìåíòû ïî ìîäåëèðîâàíèþ äâèæåíèÿ

ìåæôàçíîé ãðàíèöû. Ñîãëàñíî ïðåäëîæåííîé ìîäåëè ïðîâåäåíû âû÷èñ-

ëèòåëüíûå ýêñïåðèìåíòû ïî ìîäåëèðîâàíèþ ìåæôàçíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ

â áèíàðíîé ìåòàëëè÷åñêîé ñèñòåìå A — B ñ �- è �-ôàçàìè (ñì. ðèñ. 1).

Óñòàíîâëåíî, ÷òî äâèæåíèå ìåæôàçíîé ãðàíèöû s t( ) ìîæåò áûòü âûçâàíî

ñëåäóþùèìè ôàêòîðàìè:

ðàçëè÷èåì êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè â ñîñåäíèõ ôàçàõ;
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Ðèñ. 2. Ïîëîæåíèå ìåæôàçíîé ãðàíèöû è êîíöåíòðàöèîííûé ïðîôèëü ïðè ðàçëè÷íûõ
çíà÷åíèÿõ êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè â ñîñåäíèõ ôàçàõ: . . . . t = 0; t = 0,01 (1a); —— t =
� 0,01(1b)



ðàçëè÷èåì ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ îáúåìîâ êîìïîíåíòîâ ñèñòåìû;

îòëè÷èåì íà÷àëüíûõ çíà÷åíèé êîíöåíòðàöèè íà ìåæôàçíîé ãðàíèöå

îò ðàâíîâåñíûõ.

Ðàññìîòðèì âëèÿíèå êàæäîãî èç ýòèõ ôàêòîðîâ. Ïðèìåì íà÷àëüíûå

çíà÷åíèÿ: l0 10� , è s0 0 5� , . Äâèæåíèå ìåæôàçíîé ãðàíèöû ìîæåò áûòü

îáóñëîâëåíî ðàçëè÷èåì âñòðå÷íûõ ïîòîêîâ äèôôóíäèðóþùèõ àòîìîâ.

Ïðè ýòîì ïîäâèæíîñòü àòîìîâ êàæäîãî ñîðòà õàðàêòåðèçóåòñÿ êîýôôè-

öèåíòàìè äèôôóçèè D A
� , DB

� , D
A

� , D
B

� . Äëÿ òîãî ÷òîáû èñêëþ÷èòü âëèÿíèå

äðóãèõ ôàêòîðîâ, ïîëîæèì � A
� = �B

� =�
A

� = �
B

� = 5,0.

Ïóñòü N B
� �0 4, è N

B

� �06, . Â ýêñïåðèìåíòå 1à âûáåðåì D A
� �50, , DB

� �50, ,

D
A

� �10, , D
B

� �10, . Â ýêñïåðèìåíòå 1b ïîëîæèì D A
� �10, , DB

� �10, , D
A

� �50, ,

D
B

� �50, . Ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2, ãäå ðîñò �-ôàçû,

îïðåäåëÿåìûé ñìåùåíèåì ìåæôàçíîé ãðàíèöû s t( ) âïðàâî, ñîîòâåòñòâóåò

ñëó÷àþ 1à, à â ïðîòèâîïîëîæíóþ ñòîðîíó — ñëó÷àþ 1b.
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Ðèñ. 3. Êîíöåíòðàöèîííûé ïðîôèëü â ýêñïåðèìåíòàõ 2à (à), 2b (á), 2ñ (â), 2d (ã): . . . . . t =
= 0; t = 0,05

a á

â ã



Áûëà ïðîâåäåíà ñåðèÿ âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ 2à—2d äëÿ
ðàçëè÷íûõ ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ îáúåìîâ êîìïîíåíòîâ, ïðè êîòîðûõ
âàðüèðîâàëîñü òîëüêî îäíî èç çíà÷åíèé� i

n (i A B� , , n �� �, ). Â ýòèõ ýêñïå-
ðèìåíòàõ çàôèêñèðîâàíû ñëåäóþùèå ðàâíîâåñíûå çíà÷åíèÿ êîíöåíòðà-
öèè íà ãðàíèöå: D A

� = DB
� = D

A

� = D
B

� = 1,0. Îñòàëüíûå ïàðàìåòðû ïðè-
âåäåíû â òàáë. 1, à ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé — íà ðèñ. 3.

Â ýêñïåðèìåíòàõ 2b è 2c ïðîèñõîäèò ñìåùåíèå ïðàâîé ãðàíèöû l t( )
âïðàâî, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îá óâåëè÷åíèè îáúåìà îáðàçöà. Íà àòîìèñ-
òè÷åñêîì óðîâíå îáúÿñíèòü äàííûé ðåçóëüòàò ìîæíî òàê. Ïðè âçàèìíîé
äèôôóçèè â áèíàðíîé ñèñòåìå A — B ïðîèñõîäèò ïåðåìåøèâàíèå âñåõ
àòîìîâ, ïðè ýòîì äâèæåíèå àòîìîâ ñîðòà A íàïðàâëåíî âïðàâî, à àòîìîâ
ñîðòà B — âëåâî. Òîãäà ïðè áîëüøåì çíà÷åíèè �B

� (ýêñïåðèìåíò 2b) â
�-ôàçó «ïðèõîäÿò áîëåå êðóïíûå àòîìû». Ñî âðåìåíåì èõ äîëÿ óâåëè÷è-
âàåòñÿ, ÷òî è ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ îáúåìà âñåãî îáðàçöà. Ïðè ýòîì
îáùåå ÷èñëî àòîìîâ ñèñòåìû îñòàåòñÿ íåèçìåííûì.
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Ýêñïåðèìåíò
�-ôàçà �-ôàçà

�A
� �B

� �A
� �B

�

2a 6,0 5,0 5,0 5,0

2b 5,0 6,0 5,0 5,0

2c 5,0 5,0 6,0 5,0

2d 5,0 5,0 5,0 6,0

Òàáëèöà 1

0 0,01 0,02 0,03 0,04

s t( )

0,48

0,44

0,40

�
A
�

= 6 (4a)

7 (4b)

8 (4c)

9 (4d)

t

Ðèñ. 4. Êîíöåíòðàöèîííûé ïðîôèëü â ýêñïåðèìåíòå 3 ñ èçìåíåíèåì çíà÷åíèé êîíöåíò-
ðàöèè íà ìåæôàçíîé ãðàíèöå: . . . . . t = 0; t = 0,01

Ðèñ. 5. Çàâèñèìîñòü ïîëîæåíèÿ ìåæôàçíîé ãðàíèöû îò âðåìåíè ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ� A
�



Â ýêñïåðèìåíòå 2c â �-ôàçó ïðèõîäÿò áîëåå êðóïíûå àòîìû, òåì ñàìûì
óâåëè÷èâàÿ îáúåì îáðàçöà. Àíàëîãè÷íî ìîæíî îáúÿñíèòü ýêñïåðèìåíòû 2a è
2d, äëÿ êîòîðûõ íàáëþäàåòñÿ îáùåå óìåíüøåíèå îáúåìà îáðàçöà.

Â ñëåäóþùåì âû÷èñëèòåëüíîì ýêñïåðèìåíòå, êîòîðûé îáîçíà÷èì 3,
ïîëàãàåì, ÷òî D A

� = DB
� = D

A

� = D
B

� = 1,0 è � A
� = �B

� =�
A

� = �
B

� = 5,0. Â ýòîì
ñëó÷àå ðàâíîâåñíûå çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè íà ìåæôàçíîé ãðàíèöå óñòà-
íàâëèâàþòñÿ â ïðîöåññå äèôôóçèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è îïðåäåëÿþòñÿ
íà êàæäîì âðåìåííîì ñëîå èç ñèñòåìû (14). Ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ýêñïå-
ðèìåíòîâ ïðè � AA

� � 	300, , � BB
� � 420, , E mix

� �1660, , �
AA

� �20, , �
BB

� � 	200, ,
E

mix

� �1680, ïðèâåäåíû íà ðèñ. 4.
Íà ñëåäóþùåì ýòàïå èññëåäîâàëîñü âëèÿíèå ðàçëè÷èÿ ïàðöèàëüíûõ

ìîëüíûõ îáúåìîâ ôàç íà ðîñò èëè óãíåòåíèå ôàçû. Ðàññìîòðåí ñëó÷àé,
êîãäà êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè ðàâíû ìåæäó ñîáîé, çíà÷åíèÿ ðàâíîâåñ-
íûõ êîíöåíòðàöèé íà ìåæôàçíîé ãðàíèöå çàôèêñèðîâàíû, à � A

� ïðèíè-
ìàåò ðàçëè÷íûå çíà÷åíèÿ. Äàííûé ýêñïåðèìåíò îáîçíà÷èì 4a. Ðåçóëüòàòû
âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ 4a—4d ïðè ïîýòàïíîì óâåëè÷åíèè ïàðà-
ìåòðà � A

� ïðèâåäåíû íà ðèñ. 5, èç êîòîðîãî âèäíî, ÷òî äàííûå èçìåíåíèÿ
ñïîñîáñòâóþò áîëüøåìó óãíåòåíèþ �-ôàçû.

Êðîìå òîãî, áûëî ðàññìîòðåíî âëèÿíèå ðàçëè÷èÿ ïàðöèàëüíûõ ìîëü-

íûõ îáúåìîâ êîìïîíåíò íà ðîñò (óãíåòåíèå) ôàç ïðè íàëè÷èè âñòðå÷íûõ

ïîòîêîâ äèôôóíäèðóþùèõ àòîìîâ. Â äàííîì âû÷èñëèòåëüíîì ýêñïåðè-

ìåíòå (5a—5ñ) ïðèíÿòû êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè D A
� = 2,0, DB

� = 1,0, D
A

� =

= 5,0 D
B

� = 4,0, à çíà÷åíèÿ ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ îáúåìîâ â ôàçàõ, ïðèâåäå-

íû â òàáë. 2. Ïðè ðàâíûõ ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ îáúåìàõ êîìïîíåíòîâ (5à)

íàáëþäàëîñü ñìåùåíèå ìåæôàçíîé ãðàíèöû âëåâî, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î

ðîñòå �-ôàçû (ðèñ. 6). Åñëè ïðè íåèçìåííûõ êîýôôèöèåíòàõ äèôôóçèè
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0 0,01 0,02 0,03 0,04 0,05

s t( )

0,56

0,52

0,48

0,44

0,40

5a

5b

5c

t

Ðèñ. 6. Ãðàôèêè çàâèñèìîñòè ïîëîæåíèÿ ìåæôàçíîé ãðàíèöû îò âðåìåíè



çàäàòü ðàçëè÷íûå ïàðöèàëüíûå ìîëüíûå îáúåìû êîìïîíåíòîâ, òî ýòî ïðè-

âåäåò ê òîðìîæåíèþ (5b) èëè äàæå óãíåòåíèþ (5c) �-ôàçû.

Òàêèì îáðàçîì, ðåçóëüòàòû àíàëèçà âëèÿíèÿ ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ

îáúåìîâ êîìïîíåíòîâ ñèñòåìû íà ïðîöåññû ìåæôàçíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ

ñâèäåòåëüñòâóþò î òîì, ÷òî â äâóõôàçíîé ñèñòåìå A — B îáúåì îáðàçöà

óâåëè÷èâàåòñÿ, åñëè çíà÷åíèå�B
� èëè�

A

� áîëüøå îñòàëüíûõ çíà÷åíèé� i
n .

Óñòàíîâëåíî òàêæå, ÷òî ÷åì ñóùåñòâåííåå îòëè÷èå çíà÷åíèÿ îäíîãî èç

ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ îáúåìîâ îò îñòàëüíûõ, òåì çíà÷èòåëüíåå ïðîÿâ-

ëÿåòñÿ ýôôåêò, îïðåäåëÿåìûé âëèÿíèåì äàííîãî ïàðàìåòðà. Ñëåäóåò, îä-

íàêî, ó÷åñòü, ÷òî ïðè âçàèìíîé äèôôóçèè â ðåàëüíûõ ìåòàëëè÷åñêèõ

ñèñòåìàõ ïðîöåññû ðîñòà (óãíåòåíèÿ) ïðîìåæóòî÷íûõ ôàç îïðåäåëÿþòñÿ,

êàê ïðàâèëî, âñåìè ðàññìîòðåííûìè ôàêòîðàìè â ñîâîêóïíîñòè.

Âûâîäû

Ïðåäëàãàåìàÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ìåæôàçíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â áè-

íàðíîé ìåòàëëè÷åñêîé ñèñòåìå ÿâëÿåòñÿ îáîáùåíèåì êëàññè÷åñêîé òåî-

ðèè Äàðêåíà ñ ó÷åòîì ðàçëè÷èÿ ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ îáúåìîâ êîìïîíåíòîâ

ñèñòåìû. Ñ ìàòåìàòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ ïîëó÷åííàÿ ìîäåëü ïðåäñòàâëÿåò

ñîáîé çàäà÷ó Ñòåôàíà, äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ êîòîðîé èñïîëüçîâàí ìåòîä

âûïðÿìëåíèÿ ôðîíòîâ. Âûïîëíåííûå âû÷èñëèòåëüíûå ýêñïåðèìåíòû ñâèäå-

òåëüñòâóþò î òîì, ÷òî äàæå íåçíà÷èòåëüíîå èçìåíåíèå ïàðöèàëüíûõ ìîëü-

íûõ îáúåìîâ êîìïîíåíòîâ îêàçûâàåò âëèÿíèå íà ïðîöåññû ðîñòà (óãíåòåíèÿ)

ôàç â áèíàðíîé ìåòàëëè÷åñêîé ñèñòåìå. Ýòî îáóñëîâëèâàåò íåîáõîäèìîñòü

ó÷åòà äàííûõ ïàðàìåòðîâ ïðè îïèñàíèè ïðîöåññîâ âçàèìíîé äèôôóçèè â

ìåòàëëàõ. Ðàçðàáîòàííàÿ êîìïüþòåðíàÿ ìîäåëü ïîçâîëÿåò ïðîãíîçèðîâàòü

ïðîöåññû êîíêóðåíöèè ôàç â áèíàðíîé ñèñòåìå. Äàííàÿ ìîäåëü ñðàâíèòåëü-

íî ëåãêî îáîáùàåòñÿ íà ìíîãîôàçíûé ñëó÷àé, à ïðåäëîæåííûé ïîäõîä â

öåëîì ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí ïðè ïîñòðîåíèè äâóõ- è òðåõìåðíûõ

ìîäåëåé.
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Ýêñïåðèìåíò
�-ôàçà �-ôàçà

� A
� �B

� �
A

� �
B

�

5a 5,0 5,0 5,0 5,0

5b 4,8 5,0 7,0 7,5

5c 4,0 6,0 7,5 8,5

Òàáëèöà 2



A mathematical model of the interphase interaction in metal binary system with regard for the dif-
ference of partial molar volumes of components has been proposed and realized. Numerical sim-
ulation of growth (suppression) phases in a model system is performed. The effect of the partial
molar volumes on the process of movement of interphase boundaries has been investigated.
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