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Èçëîæåíû ìåòîäîëîãèÿ ÷èñëåííî-àíàëèòè÷åñêîãî è ýêñïåðèìåíòàëüíîãî
îïðåäåëåíèÿ ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ëåãèðîâàííîãî ìàòåðèàëà è òåõíîëî-
ãèÿ ýêñïåðèìåíòà ïî èñêëþ÷åíèþ âëèÿíèÿ ãðàíèöû ìàòåðèàëà íà èíòåðïðå-
òàöèþ ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòà. Ïðèâåäåíû àëãîðèòìû îáðàáîòêè ðåçóëü-
òàòîâ èçìåðåíèé, ïðîâåäåííûõ ñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ
ðàçëè÷íûõ òåõíîëîãè÷åñêèõ óñëîâèé (ðàñïðåäåëåíèÿ ïðèìåñè ïî îáúåìó
ïðÿìîóãîëüíîé ïëàñòèíû, êîãäà èñòî÷íèê ïðèìåñè ÷àñòè÷íî ïîêðûâàåò ïî-
âåðõíîñòü ïëàñòèíû ïî åå äëèíå è öåëèêîì ïî øèðèíå, ñ ñèììåòðè÷íûì ðàñ-
ïîëîæåíèåì èñòî÷íèêà ïðèìåñè; òðåõìåðíàÿ ìîäåëü ïëàñòèíû, ãäå èñòî÷íè-
êîì ïðèìåñè ÿâëÿåòñÿ ïðÿìîóãîëüíàÿ ïëåíêà, êîòîðàÿ ïîêðûâàåò ÷àñòü ïîâåðõ-
íîñòè ïëàñòèíû). Ïðîàíàëèçèðîâàíî âëèÿíèå òåõíîëîãè÷åñêèõ óñëîâèé íà ãðà-
íèöå òâåðäûõ òåë è èõ ðàçìåðîâ íà õàðàêòåð ïðîòåêàíèÿ äèôôóçèîííûõ ïðî-
öåññîâ. Íàéäåíû ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèé ïðèìåñåé â ìàòåðèà-
ëå, ÷òî ïîçâîëÿåò ðåøèòü ðÿä ïðàêòè÷åñêèõ çàäà÷ ïî îïðåäåëåíèþ ñòðóêòóðû
äèôôóçèîííîãî ïîêðûòèÿ, âðåìåíè ãîìîãåíèçàöèè, êîëè÷åñòâà âåùåñòâà, ïðî-
øåäøåãî ÷åðåç ãðàíèöó êîìïîçèöèîííîãî ìàòåðèàëà, è ò.ä. Óñòàíîâëåíî, ÷òî
äëÿ îïðåäåëåíèÿ õàðàêòåðèñòèê äèôôóçèîííîãî ïðîöåññà ïðåäïî÷òèòåëüíåå
èñïîëüçîâàòü íå ìåäëåííî èçìåíÿþùèåñÿ, à áûñòðî èçìåíÿþùèåñÿ ôóíêöèè
ðàñïðåäåëåíèÿ ïî êîîðäèíàòå ìàòåðèàëà. ×èñëåííûé ýêñïåðèìåíò ïðîâåäåí ñ
ïîìîùüþ ïàêåòà ïðîãðàìì ANSYS äëÿ îãðàíè÷åííîé ïðÿìîóãîëüíîé ïëàñòè-
íû è ðàçëè÷íûõ ãðàíè÷íûõ è íà÷àëüíûõ óñëîâèé. Àíàëèòè÷åñêèå çàâèñèìîñ-
òè ôóíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèé ïðèìåñåé ïðè ðàçëè÷íûõ êðàåâûõ
è íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ áûëè ïîëó÷åíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ìàòåìàòè÷åñêîãî  ïà-
êåòà àíàëèòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé MAPLE. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåííûõ
è ÷èñëåííî-àíàëèòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ôóíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèé
ïðèìåñåé ïî ýòèì äâóì ïàêåòàì ïîêàçàëî, ÷òî ïðè îïðåäåëåííûõ ãðàíè÷íûõ
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óñëîâèÿõ (ïîñòîÿííàÿ êîíöåíòðàöèÿ íà ãðàíèöå èëè ïîñòîÿííûé ïîòîê) ýòè
ðåçóëüòàòû áëèçêè.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ÷èñëåííî-àíàëèòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå, ðàñïðåäåëåíèå
êîíöåíòðàöèé, äèôôóçèîííûå ïðîöåññû, íàíîêðèñòàëë, íàíîñòðóêòóðíûå
ìàòåðèàëû.

Ââåäåíèå

Òåõíè÷åñêèé ïðîãðåññ îïðåäåëÿåòñÿ âíåäðåíèåì âûñîêîòåõíîëîãè÷åñêèõ ïðî-
öåññîâ, êîòîðûå òðåáóþò ïðèìåíåíèÿ ìàòåðèàëîâ ñ çàäàííûìè ôèçèêî-òåõíè÷åñêè-
ìè ñâîéñòâàìè, çàâèñÿùèìè íå òîëüêî îò ñòðóêòóðû ìàòåðèàëà, åãî õèìè÷åñêîãî
ñîñòàâà, íî è îò âèäà è òåõíîëîãè÷åñêèõ îñîáåííîñòåé îáðàáîòêè (òåðìè÷åñêîé,
ìåõàíè÷åñêîé, õèìè÷åñêîé è ò.ä.), êîòîðàÿ ôîðìèðóåò ìèêðîñòðóêòóðó (ðàñïðåäå-
ëåíèå è îðèåíòàöèþ êîìïîíåíòîâ, ôàç, âñÿêîãî ðîäà äåôåêòîâ è ò.ï.) [1, 2].

Èçó÷åíèþ äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ â ëåãèðîâàííûõ è ìíîãîêîìïîíåíòíûõ
ñðåäàõ ïîñâÿùåíî äîñòàòî÷íî ìíîãî ïóáëèêàöèé [3−21]. Òàê, äëÿ îäíîêîìïîíåíò-
íîé ïëàñòèíû â ñòàòüå [3] ïðåäñòàâëåíû àëãîðèòì è ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷å-
òîâ ïî îïðåäåëåíèþ íàïðÿæåííî-äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ îðòîòðîïíîé ïëàñ-
òèíû ïðè âîçäåéñòâèè îáúåìíûõ óïðóãîäèôôóçèîííûõ âîçìóùåíèé. Îïðåäåëåíû
ïîëÿ ïåðåìåùåíèé è ïðèðàùåíèÿ êîíöåíòðàöèé êîìïîíåíòîâ ñðåäû â çàâèñèìîñòè
îò óïðóãîãî äèôôóçèîííîãî âîçìóùåíèÿ. Â ìîíîãðàôèÿõ [4−8] èññëåäóþòñÿ ÿâëå-
íèÿ, ïðîòåêàþùèå ïðè êîíòàêòå äâóõ ìàòåðèàëîâ, ïîëíîñòüþ ðàñòâîðèìûõ äðóã â
äðóãå ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Â îáëàñòè êîíòàêòà ìîæåò ôîðìèðîâàòüñÿ äèôôó-
çèîííàÿ çîíà, ñîñòîÿùàÿ èç íåïðåðûâíîãî ðÿäà òâåðäûõ ðàñòâîðîâ. Îíà îáðàçóåòñÿ
è ðàçâèâàåòñÿ çà ñ÷åò àòîìíîé äèôôóçèè, ïðîòåêàþùåé ìåæäó êîíòàêòèðóþùèìè
ìàòåðèàëàìè. Ïðèìåðîì òàêîãî ïðîöåññà ìîæåò ñëóæèòü ôîðìèðîâàíèå ïîêðûòèÿ
ïðè öåìåíòàöèè èçäåëèé èç óãëåðîäèñòûõ ñòàëåé.

Òåõíè÷åñêèå ìàòåðèàëû, êàê ïðàâèëî, ñîäåðæàò íåñêîëüêî ôàç è ÿâëÿþòñÿ ïîëè-
êðèñòàëëè÷åñêèìè. Äèôôóçèÿ ïî ãðàíèöàì ôàç è çåðåí ïðîèñõîäèò áûñòðåå, ÷åì â
îáúåìå, ÷òî óâåëè÷èâàåò ñêîðîñòü ïðîòåêàíèÿ ïðîöåññîâ, îïðåäåëÿþùèõ ôàçîâûé
ñîñòàâ è ñòðóêòóðó ìàòåðèàëîâ: ïîëçó÷åñòü [9], ñïåêàíèå [10], ðåêðèñòàëëèçàöèþ è
ðîñò çåðåí [11].

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ìîæíî ïðèâåñòè ðîëü äèôôóçèè ïî ãðàíèöàì çåðåí â æàðî-
ïðî÷íûõ ñïëàâàõ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Êàê ïðàâèëî, ëîïàòêè ãàçîâûõ òóðáèí
ïðè ýêñïëóàòàöèè ðàçðóøàþòñÿ ïî ãðàíèöàì çåðåí. Çàìåäëåíèå äèôôóçèè ïî ãðà-
íèöàì çåðåí ñ ïîìîùüþ ââåäåíèÿ ñïåöèàëüíûõ ïðèìåñåé ïîçâîëÿåò óâåëè÷èòü ðà-
áî÷óþ òåìïåðàòóðó è âðåìÿ äî ðàçðóøåíèÿ [12].

Äàæå ïðè êîìíàòíûõ òåìïåðàòóðàõ óñêîðåííàÿ äèôôóçèÿ íåêîòîðûõ ïðèìåñåé
ïî ìåæêðèñòàëëèòíûì ãðàíèöàì â òîíêèõ ìåòàëëè÷åñêèõ ïëåíêàõ ïðèâîäèò ê èõ
äåãðàäàöèè è ê èñêàæåíèþ èõ ôóíêöèé â ýëåìåíòàõ ìèêðîýëåêòðîíèêè [13, 14].

Ïîâûøåííûé èíòåðåñ ê èçó÷åíèþ äèôôóçèè ïî ãðàíèöàì çåðåí ñòèìóëèðóåòñÿ
ñîçäàíèåì â ïîñëåäíèå ãîäû íîâîãî êëàññà ìàòåðèàëîâ ñ óëüòðàìåëêîçåðíèñòîé
ñòðóêòóðîé − íàíîêðèñòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ, äëÿ êîòîðûõ õàðàêòåðíà áîëüøàÿ
ïðîòÿæåííîñòü ãðàíèö çåðåí [15, 16].

1. Ïîñòàíîâêà çàäà÷è

Â ïðåäëàãàåìîé ñòàòüå îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëåíî äèôôóçèîííûì ïðîöåññàì,
êîòîðûå ïðîÿâëÿþòñÿ ïðè òåðìè÷åñêîé îáðàáîòêå òâåðäûõ òåë. Èçâåñòíî [1], ÷òî
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ïðè ýòîì â ðåçóëüòàòå äèôôóçèè â ìàòåðèàëå ôîðìèðóåòñÿ îïðåäåëåííîå êîíöåíò-
ðàöèîííîå ðàñïðåäåëåíèå äåôåêòîâ è ïðèìåñåé. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â íàñòîÿ-
ùåå âðåìÿ ÷èñëåííî-àíàëèòè÷åñêîìó è ýêñïåðèìåíòàëüíîìó èçó÷åíèþ äèôôóçè-
îííûõ ïðîöåññîâ â îãðàíè÷åííûõ ìíîãîêîìïîíåíòíûõ òâåðäûõ òåëàõ óäåëÿåòñÿ
çíà÷èòåëüíîå âíèìàíèå. Íàõîæäåíèå èõ ôóíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ ïîçâîëÿåò ðåøàòü
ðÿä ïðàêòè÷åñêèõ çàäà÷, íàïðèìåð òàêèõ, êàê îïðåäåëåíèå ñòðóêòóðû äèôôóçèîí-
íîãî ïîêðûòèÿ, îöåíêà êîëè÷åñòâà âåùåñòâà, ïðîøåäøåãî ÷åðåç ãðàíèöó ìàòåðèà-
ëà, âðåìÿ ãîìîãåíèçàöèè è ò.ä. [2]. Ôîðìèðóÿ îïðåäåëåííîå ðàñïðåäåëåíèå ïðèìå-
ñåé, íàïðèìåð â ïîëóïðîâîäíèêàõ, ñîçäàþò ýëåìåíòû ìèêðîýëåêòðîíèêè ñ íóæíû-
ìè ñâîéñòâàìè, íàíîñòðóêòóðû è ò.ï. [17].

Ôóíäàìåíòîì äëÿ èçó÷åíèÿ è óïðàâëåíèÿ áîëüøèíñòâîì ïðîöåññîâ, îòíîñÿùèõ-
ñÿ ê ôàçîâûì ïðåâðàùåíèÿì è äðóãèì ÿâëåíèÿì â òâåðäûõ òåëàõ, ñâÿçàííûì ñ ìàññî-
ïåðåíîñîì, ÿâëÿåòñÿ êîíòèíóàëüíàÿ òåîðèÿ [1]. Â îòñóòñòâèå âíåøíèõ ïîëåé äèô-
ôóçèîííûå ïðîöåññû â îäíîðîäíîé èçîòðîïíîé ñðåäå îïðåäåëÿþòñÿ îäíèì êîýô-
ôèöèåíòîì äèôôóçèè D. Íåñìîòðÿ íà ðàçëè÷íûå ìåõàíèçìû äèôôóçèè, â ïåðâîì
ïðèáëèæåíèè D ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå [2]:

,exp 0
0 ⎟

⎠
⎞

⎜
⎝
⎛−=

RT
EDD (1)

ãäå E0 − ýíåðãèÿ àêòèâàöèè, Ò − òåìïåðàòóðà ñðåäû, R − óíèâåðñàëüíàÿ ãàçîâàÿ ïî-
ñòîÿííàÿ.

Èçìåíÿÿ òåìïåðàòóðó, ìîæíî êîíòðîëèðîâàòü ïðîöåññ óñòàíîâëåíèÿ ñòàöèîíàðíî-
ãî ðàñïðåäåëåíèÿ ïðèìåñåé â êðèñòàëëå, à òàêæå óïðàâëÿòü äèôôóçèîííî-êîíòðî-
ëèðóåìûìè ïðîöåññàìè, èìåþùèìè áîëüøîå çíà÷åíèå, íàïðèìåð, äëÿ òåõíîëîãèè
ñîçäàíèÿ íàíîñòðóêòóðíûõ æàðîïðî÷íûõ ñïëàâîâ [9, 10, 16].

×àñòî ãåîìåòðè÷åñêèå óñëîâèÿ, ðåàëèçóåìûå íà ïðàêòèêå, ïîçâîëÿþò ñâåñòè
ðåøåíèå çàäà÷è äèôôóçèè ê îäíîìåðíîìó ñëó÷àþ. Òàê áûâàåò, íàïðèìåð, ïðè äèô-
ôóçèè ïðèìåñè â ïëîñêîé ïëàñòèíå ïðè åå ïîñòóïëåíèè ÷åðåç ïîâåðõíîñòü ïëàñòè-
íû, ïðè÷åì âñå òî÷êè ïîâåðõíîñòè íàõîäÿòñÿ â îäèíàêîâûõ ôèçè÷åñêèõ óñëîâèÿõ, à
áîêîâàÿ ïîâåðõíîñòü ïëàñòèíû èçîëèðîâàíà. Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ðàññìàòðèâàåòñÿ
èìåííî ýòîò âàðèàíò. Èñòî÷íèêîì ïðèìåñè ìîæåò áûòü îäíîðîäíàÿ ìåòàëëè÷åñêàÿ
ïëåíêà, öåëèêîì ïîêðûâàþùàÿ ïëàñòèíó [18], à òàêæå ãàç, ïîñòóïàþùèé èç îêðó-
æàþùåãî îáðàçöà [19], è ò.ï.

Ïðè ðàññìàòðèâàåìûõ óñëîâèÿõ êîíöåíòðàöèÿ ïðèìåñè â ìåòàëëå áóäåò çàâè-
ñåòü òîëüêî îò îäíîé êîîðäèíàòû x, ïåðïåíäèêóëÿðíîé ê ãðàíèöå ðàçäåëà ìåòàëë−
äèýëåêòðèê, íàïðàâëåííîé âãëóáü ïëàñòèíû. Äâèæåíèå ïðèìåñè èç èñòî÷íèêà âãëóáü
òâåðäîãî òåëà ïðîèñõîäèò â äâà ýòàïà [17]. Íà ïåðâîì ýòàïå àòîìû ïëåíêè ïåðåõî-
äÿò (ðàñòâîðÿþòñÿ) â ïëàñòèíó, à çàòåì ïî çàêîíó äèôôóçèè ïåðåðàñïðåäåëÿþòñÿ â
îáëàñòü ïëàñòèíû ñ ìåíüøåé êîíöåíòðàöèåé.

Åñëè ñêîðîñòü äèôôóçèè ìàëà ïî ñðàâíåíèþ ñî ñêîðîñòüþ ïîñòóïëåíèÿ ïðè-
ìåñè èç ïëåíêè â ïëàñòèíó, òî íà âåðõíåé ïîâåðõíîñòè ïëàñòèíû áóäåò ïîääåðæè-
âàòüñÿ ïîñòîÿííàÿ êîíöåíòðàöèÿ ïðèìåñè, îïðåäåëÿåìàÿ åå ïðåäåëüíîé ðàñòâîðè-
ìîñòüþ ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå [17].

Ïðè áûñòðîé äèôôóçèè ëèìèòèðóþùåé ôàçîé áóäåò ôàçà ðàñòâîðåíèÿ ïðèìå-
ñè. Îäíàêî ïðè ïðàêòè÷åñêîì îïðåäåëåíèè ñêîðîñòè äèôôóçèîííîãî ïðîöåññà ÷àñ-
òî áåç äîñòàòî÷íîãî àíàëèçà ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ñêîðîñòü ðàñòâîðåíèÿ ïðèìåñè
íàñòîëüêî âåëèêà, ÷òî íà ãðàíèöå ðàçäåëà ïîääåðæèâàåòñÿ ïîñòîÿííîå çíà÷åíèå êîí-
öåíòðàöèè C(0, t) = C0 [18−20]. Áîëåå òîãî, èíîãäà ïðåíåáðåãàþò îãðàíè÷åííîñòüþ
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òâåðäîãî òåëà ïî òîëùèíå [18, 20], ïðåäñòàâëÿÿ òåëî ïîëóîãðàíè÷åííûì ïðîñòðàí-
ñòâîì, ðåøåíèå äëÿ êîòîðîãî èìååò âèä:

,
4

erf1),( 0 ⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
−=

Dt
xCtxC (2)

ãäå erf − ôóíêöèÿ îøèáîê. Ðåøåíèå âèäà (2) ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíî äëÿ ÷èñëåí-
íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, íàïðèìåð, òàêîãî âàæíîãî ïðîöåññà, êàê öåìåíòàöèÿ (íàóãëå-
ðîæèâàíèå) ïîâåðõíîñòè ìàññèâíûõ ïëîñêèõ èçäåëèé èç óãëåðîäèñòûõ ñòàëåé ñ òîí-
êèìè äèôôóçèîííûìè ñëîÿìè, íî äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðåàëüíîãî äèôôóçèîííîãî ïðî-
öåññà ñ ïðàâèëüíî âû÷èñëåííûì êîýôôèöèåíòîì äèôôóçèè D íåîáõîäèìî âûïîë-
íåíèå óñëîâèé

0

2

),0(è CtC
D
lt =<< (3)

(t − âðåìÿ, l − õàðàêòåðíûé ëèíåéíûé ðàçìåð ïëàñòèíû), ÷òî íå âñåãäà âîçìîæíî
ðåàëèçîâàòü.

2. Êîìïüþòåðíûé ýêñïåðèìåíò

Â òîì ñëó÷àå êîãäà óñëîâèÿ (3) íå âûïîëíÿþòñÿ, äëÿ èññëåäîâàíèÿ äèôôóçèîííî-
ãî ïðîöåññà âîçìîæåí òîëüêî ÷èñëåííûé ýêñïåðèìåíò. Ïðèâåäåì ðåçóëüòàòû êîì-
ïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ïàêåòà ïðîãðàìì ANSYS ïðè
D = 5⋅10−9 ñì2/ñ.

Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè ïðè-
ìåñè ïî ãëóáèíå ïðÿìîóãîëüíîé ïëàñòèíû â ìîìåíò âðåìåíè t = 105 ñ, êîãäà èñòî÷-
íèê ïðèìåñè ÷àñòè÷íî ïåðåêðûâàåò ïîâåðõíîñòü ïëàñòèíû ïî åå äëèíå è öåëèêîì
ïî øèðèíå. Îñòàëüíàÿ ïîâåðõíîñòü èçîëèðîâàíà. Â ýòèõ óñëîâèÿõ çàäà÷à ðàñïðåäå-
ëåíèÿ êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè â ïëàñòèíå ñòàíîâèòñÿ ïëîñêîé.

Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíî ðàñïðåäåëåíèå êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè äëÿ ñëó÷àÿ ñèì-
ìåòðè÷íîãî îòíîñèòåëüíî ïëàñòèíû ðàñïîëîæåíèÿ èñòî÷íèêîâ ïðèìåñè (â ìîìåíò
âðåìåíè t = 105 ñ), êîòîðîå, îäíàêî, íå ñâîäèòñÿ ê íàëîæåíèþ ðàñïðåäåëåíèé, ïðåä-
ñòàâëåííûõ íà ðèñ. 1, òàê êàê ïðè áîëüøèõ âðåìåíàõ ïðîÿâëÿåòñÿ èíòåðôåðåíöèÿ
ïîòîêîâ îò ðàçíûõ èñòî÷íèêîâ.

Ðàññìîòðåíà çàäà÷à î êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè â òðåõìåðíîé ïëàñòèíå. Íà ðèñ. 3
ïðèâåäåíî ðàñïðåäåëåíèå êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè ïî îáúåìó ïëàñòèíû â ìîìåíò
âðåìåíè t = 105 ñ. Èñòî÷íèêîì ïðèìåñè ÿâëÿåòñÿ ïðÿìîóãîëüíàÿ ïëåíêà, êîòîðàÿ
ïîêðûâàåò ÷àñòü ïîâåðõíîñòè ïëàñòèíû. Â ñâÿçè ñ ñèììåòðèåé çàäà÷è ïðåäñòàâëå-
íà îäíà ÷åòâåðòàÿ ÷àñòü ïëàñòèíû.

0,634⋅10−4              0,222272               0,44448               0,666688               0,888896

0,111167               0,333376              0,555584               0,777792             1

Ðèñ. 1

X

Y
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Òàêèì îáðàçîì, ïðè çàäàííîé ñêîðîñòè ïðîòåêàíèÿ äèôôóçèîííîãî ïðîöåññà,
ñîîòâåòñòâóþùåé òåìïåðàòóðå ýêñïåðèìåíòà, ïîÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ðàñ÷åòà ðàñ-
ïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè.

3. Ìåòîäèêà ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòà è èíòåðïðåòàöèÿ ðåçóëüòàòîâ

Ñ öåëüþ èñêëþ÷åíèÿ âëèÿíèÿ ãðàíèöû òâåðäîãî òåëà íà ðåçóëüòàòû ýêñïåðè-
ìåíòà äèôôóçèîííûé ïðîöåññ ðåàëèçóåòñÿ â äâà ýòàïà.

Íà ïåðâîì ýòàïå äèôôóçèîííûé ïðîôèëü ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè ïðèìå-
ñè C1(x, t1) ôîðìèðóåòñÿ ïðè íàëè÷èè èñòî÷íèêà ïðèìåñè. C1(x, t1) èçìåðÿåòñÿ ïîñ-
ëå óäàëåíèÿ îñòàòêîâ ïëåíêè − èñòî÷íèêà ïðèìåñè ñ ïëàñòèíû. Êîîðäèíàòó x îòñ÷è-
òûâàåì îò âåðõíåé ïîâåðõíîñòè î÷èùåííîé ïëàñòèíû. Òàêèì îáðàçîì èçáàâëÿåìñÿ
îò íåîïðåäåëåííîñòè â ïîëîæåíèè ãðàíèöû ðàçäåëà è â çíà÷åíèè C0 [20]. Ïåðâûé
ýòàï íóæåí òîëüêî äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ ïðîôèëÿ ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè ïðè-
ìåñè C1(x, t1), à ñâîéñòâà ãðàíèöû è òåìïåðàòóðà ïðîöåññà íå âàæíû.

Íà âòîðîì ýòàïå ïðè òåìïåðàòóðå, äëÿ êîòîðîé íóæíî îïðåäåëèòü êîýôôèöèåíò
äèôôóçèè D, â òå÷åíèå âðåìåíè t2 ïðîäîëæàåòñÿ äèôôóçèîííûé ïðîöåññ â èçîëè-
ðîâàííîé ïëàñòèíå, â ðåçóëüòàòå êîòîðîãî ïîëó÷àåòñÿ íîâûé ýêñïåðèìåíòàëüíûé
ïðîôèëü ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè C2(x, t2). Êîýôôèöèåíò D íàõîäèì

0,628⋅10−4              0,222271              0,444479              0,666688              0,888896

0,111167               0,333375              0,555583               0,777792            1

Ðèñ. 2

X
Y

0,863⋅10−6        0,222223       0,444445        0,666667        0,888889

0,111112         0,333334       0,555556        0,777778        1

Ðèñ. 3

X
Y

Z

MX

MN
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èç ñðàâíåíèÿ ñïåêòðîâ ðàçëîæåíèÿ C1(x, t1) è C2(x, t2) ïî ñîáñòâåííûì ôóíêöèÿì
çàäà÷è äèôôóçèè ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè.

Äëÿ îòðàáîòêè ìåòîäèêè ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà â êà÷åñòâå ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ äàííûõ èñïîëüçóåì ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ, âûïîëíåííûõ ñ ïîìîùüþ ñèñòåìû
ANSYS (ñì. ï. 2).

Ïðèíèìàëîñü, ÷òî îáðàçåö, â êîòîðûé äèôôóíäèðóåò ïðèìåñü, ïðåäñòàâëÿåò
ñîáîé ïëàñòèíó òîëùèíîé l = 1,25 ìì. Íà ïîâåðõíîñòè ïëàñòèíû çàäàâàëàñü êîí-
öåíòðàöèÿ ïðèìåñè, êîòîðàÿ èçìåíÿëàñü ïî çàêîíó C(0, t) = C0t/t1, êðîìå òîãî, ïîëà-
ãàëîñü, ÷òî C0 = 1 ñì−3 è D = 5⋅10−9 ñì2/ñ.

Íà áîêîâîé ïîâåðõíîñòè è îñíîâàíèè çàäàâàëîñü óñëîâèå Ñ′n = 0, ãäå Ñ′n − ïðî-
èçâîäíàÿ ïî íîðìàëè ê ïîâåðõíîñòè. Íà ïåðâîì ýòàïå â òå÷åíèå âðåìåíè t1 = 5⋅105 ñ
ôîðìèðóåòñÿ ïðîôèëü êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè â ïëàñòèíå C1(x, t1). Ãðàíè÷íîå çíà-
÷åíèå C(0, t) âûáèðàëîñü â âèäå ëèíåéíîé ôóíêöèè îò t, è àíàëèçèðîâàëîñü âëèÿ-
íèå ãðàíèöû íà îïðåäåëåíèå çíà÷åíèÿ D.

Íà âòîðîì ýòàïå ãðàíè÷íîå óñëîâèå íà ïîâåðõíîñòè (x = 0) èçìåíÿëîñü íà
Ñ′x(0, t) = 0, òî åñòü ïëàñòèíà èçîëèðîâàëàñü îò èñòî÷íèêà ïðèìåñè, è â òå÷åíèå
âðåìåíè t2 = 2⋅105 ñ â ðåçóëüòàòå äèôôóçèîííîãî ïðîöåññà ôîðìèðîâàëñÿ ïðîôèëü
C2(x, t2).

×òîáû îöåíèòü ïðàêòè÷åñêèå âîçìîæíîñòè ìåòîäà ðàñ÷åòà D, âòîðîé ýòàï äèô-
ôóçèîííîãî ïðîöåññà ïðîâîäèëñÿ òàêæå â òå÷åíèå âðåìåíè t3 = 2⋅104 ñ, è ôîðìèðî-
âàëñÿ ïðîôèëü C3(x, t3). Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 4.

Äëÿ îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ áûë èñïîëüçîâàí ïàêåò MAPLE. Ñ
åãî ïîìîùüþ ïðèìåíåíèåì ïðîöåäóðû ïîëèíîìèàëüíîé èíòåðïîëÿöèè òàáëè÷íîå
ïðåäñòàâëåíèå ðàñïðåäåëåíèÿ ïðèìåñè Ci(x) çàìåíÿëîñü ñîîòâåòñòâóþùåé íåïðå-
ðûâíîé ôóíêöèåé fi(x).

Èçâåñòíî [22], ÷òî ôóíêöèè f2(x) è f3(x) ÿâëÿþòñÿ ðåøåíèÿìè äèôôåðåíöèàëü-
íîãî óðàâíåíèÿ

,0,0),,(),( +∞<<<<′′=′ tlxtxCDtxC xxt (4)

äëÿ âðåìåí äèôôóçèè t = t2 è t = t3 ñîîòâåòñòâåííî ñ ãðàíè÷íûìè

,0,0),(),0( +∞<<=′=′ ttlCtC xx (5)

è íà÷àëüíûì óñëîâèÿìè

.0),()0,( 1 lxxfxC <<= (6)

0        0,2      0,4       0,6       0,8       1,0       x, ñì
Êîíöåíòðàöèÿ C1                Êîíöåíòðàöèÿ C2               Êîíöåíòðàöèÿ C3

Ðèñ. 4

Ci, ñì−3

0,2

0,4

0,6

0,8
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Ðåøåíèå äèôôåðåíöèàëüíîãî óðàâíåíèÿ (4) ñ ãðàíè÷íûìè è íà÷àëüíûì óñëî-
âèÿìè (5) è (6) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå

,cosexp
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= ∫ ndx
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xnxf
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l

n (8)

Ñîâîêóïíîñòü êîýôôèöèåíòîâ an, îïðåäåëÿåìûõ âûðàæåíèåì (8), ÿâëÿåòñÿ ñïåêò-
ðîì ðàçëîæåíèÿ ôóíêöèè f1(x) − ïðîôèëÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïðèìåñè, ïîëó÷åííîãî ïîñ-
ëå ïåðâîãî ýòàïà äèôôóçèîííîãî ïðîöåññà. Åñëè çàìåíèòü â óðàâíåíèè (8) f1(x) íà
f2(x), òî ïîëó÷èì ñïåêòð ðàçëîæåíèÿ ïðîôèëÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïðèìåñè, ñôîðìèðî-
âàííîãî â ðåçóëüòàòå äâóõ ýòàïîâ. Èç ñðàâíåíèÿ ýòèõ ñïåêòðîâ èìååì ñîîòíîøåíèå

,exp 2
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Â èäåàëüíîì ñëó÷àå (ïðîâåäåíèå âñåõ ðàñ÷åòîâ áåç îøèáîê) ðåçóëüòàò âû÷èñëå-
íèÿ ïî ôîðìóëå (10) íå çàâèñèò îò íîìåðà ãàðìîíèêè n. Îäíàêî â ïðîöåññå âûïîë-
íåíèÿ âû÷èñëåíèé ìîãóò âîçíèêàòü îøèáêè. Òî÷íîñòü âû÷èñëåíèé ìîæíî êîíòðî-
ëèðîâàòü ñ ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèÿ

.
)/(ln
)/(ln 2

1211

21 n
aa
aa nn

n ==ϕ (11)

Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ an1, an2, Dn è ϕn äëÿ âðåìåíè t1 = 2⋅105 ñ, âûïîëíåííûå ñ
ïîìîùüþ ïàêåòà MAPLE, ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöå 1.

Òàáëèöà 1
n an1, ñì−3 an2, ñì−3 ϕn Dn⋅109, ñì2/ñ
0 0,60178 0,60617
1 0,34679 0,18675 1,00 5,00
2 0,13030 0,01076 4,03 4,94
3 0,06118 0,00022 9,09 4,95
4 0,03500 0,87541⋅10−6 17,12 5,24
5 0,02256 0

Ðåçóëüòàòû àíàëîãè÷íîãî ðàñ÷åòà äëÿ t2 = 2⋅104 ñ ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöå 2.
Òàáëèöà 2

n an1, ñì−3 an2, ñì−3 ϕn Dn⋅109, ñì2/ñ
1 2 3 4 5
0 0,60178 0,60168
1 0,34679 0,32559 1,00 4,99
2 0,13030 0,10112 4,02 5,02
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Òàáëèöà 2 (ïðîäîëæåíèå)
1 2 3 4 5
3 0,06118 0,03467 9,00 4,99
4 0,03500 0,01265 16,12 5,03
5 0,02256 0,00468 24,94 4,98
6 0,01574 0,00154 36,80 5,11
7 0,01158 0,00055 48,24 4,92
8 0,00889 0,00010 71,44 5,58

Â òàáëèöàõ 1 è 2 êîýôôèöèåíòû a01 è a02 ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñðåäíþþ êîíöåí-
òðàöèþ ïðèìåñè â îáðàçöå ïåðåä âòîðûì ýòàïîì äèôôóçèîííîãî ïðîöåññà è ïîñëå
åãî îêîí÷àíèÿ. Òàê êàê îáùåå êîëè÷åñòâî ïðèìåñè íå èçìåíÿåòñÿ, òî ñòåïåíü îòëè-
÷èÿ a01 îò a02 ãîâîðèò î òî÷íîñòè ýêñïåðèìåíòà è ïðîâåäåííûõ âû÷èñëåíèé ñ ïîìî-
ùüþ ïàêåòà MAPLE.

Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå äëÿ âðåìåíè t2 (â ýòîì ñëó÷àå, êàê âèäíî èç ðèñ. 4,
ïðîôèëü áóäåò êðóòûì), îêàçûâàþòñÿ áîëåå òî÷íûìè (ðàçëè÷èå a01 è a02 ìåíüøå,
÷åì äëÿ t2 = 5⋅105 ñ). Åñëè äëÿ áîëåå ïîëîãîãî ïðîôèëÿ îòêëîíåíèå çíà÷åíèé ϕn îò
n2 íàáëþäàåòñÿ óæå ó 4-é ãàðìîíèêè è, ñîîòâåòñòâåííî, íàáëþäàåòñÿ îòêëîíåíèå âû-
÷èñëÿåìîãî çíà÷åíèÿ Dn (íà 5%), òî äëÿ áîëåå êðóòîãî ïðîôèëÿ ñóùåñòâåííûå îò-
êëîíåíèÿ äëÿ ϕn è Dn (íà 10%) íàáëþäàþòñÿ òîëüêî ñ 8-é ãàðìîíèêè (ñì. òàáëèöó 2).

Âîçìîæåí äðóãîé âàðèàíò îïðåäåëåíèÿ D ïî îäíîìó ýòàïó äèôôóçèîííîãî ïðî-
öåññà. Îí ðåàëèçóåòñÿ, åñëè åñòü âîçìîæíîñòü óñòàíîâèòü ãðàíèöó, íà êîòîðîé ïîä-
äåðæèâàåòñÿ ïîñòîÿííîå çíà÷åíèå êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè. Ðåøåíèå äèôôåðåíöè-
àëüíîãî óðàâíåíèÿ (4) ñ ãðàíè÷íûìè

0),(,),0( 0 =′= tlCCtC x (12)

è ñ íà÷àëüíûì óñëîâèÿìè

0)0,( =xC (13)

ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå [22]:
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Çàäàäèì êîýôôèöèåíòû bn , êîòîðûå â ýòîé çàäà÷å îòðàæàþò ðàñïðåäåëåíèå ïðè-
ìåñè, ðàâåíñòâîì:
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íè÷íûõ è íà÷àëüíîì óñëîâèÿõ (12), (13). Ïîäñòàâèâ ),(ˆ txC  â èíòåãðàë (15) è ïðîèç-
âåäÿ èíòåãðèðîâàíèå, ïîëó÷èì ðàâåíñòâî
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Äëÿ èìèòàöèè ýêñïåðèìåíòà ïðîâåäåí ÷èñëåííûé ðàñ÷åò C(x, t) ñ ïîìîùüþ
ñèñòåìû ANSYS ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè C(0, t) = C0 = 1, Ñ′x(l, t) = 0 äëÿ äâóõ âàðè-
àíòîâ t1 = 5⋅105 ñ − C3(x, t1) è t2 = 5⋅104 ñ  − C4(x, t2). Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ (çäåñü

),(ˆ txC ÷èñëåííî ñîâïàäàåò ñ C(x, t)) ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 5.

Èñïîëüçóÿ íàéäåííûå ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïðèìåñè C3(x, t1) äëÿ t1 = 5⋅105 ñ
è C4(x, t2) äëÿ t2 = 5⋅104 ñ, ïî ôîðìóëå (15) íàõîäèì ñïåêòð ðàñïðåäåëåíèÿ ïðèìåñè
bn . Â íàøåì ñëó÷àå äîñòóïíàÿ òî÷íîñòü âû÷èñëåíèÿ (äëÿ t = 5⋅105 ñ) ïîçâîëÿåò îï-
ðåäåëèòü ôàêòè÷åñêè òîëüêî ïÿòûé ïîðÿäîê êîýôôèöèåíòà ðàçëîæåíèÿ (bn , n = 5).
Äëÿ t = 5⋅104 ñ ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà bn (è ñîîòâåòñòâåííî D) õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ
ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè äëÿ n = 11.

Ïî âû÷èñëåííûì êîýôôèöèåíòàì bn (ñïåêòðó ðàñïðåäåëåíèÿ) íàõîäèì ïî ôîð-
ìóëå (17) âåëè÷èíó D.

×òîáû ïðîàíàëèçèðîâàòü ðîëü ãðàíèöû ðàçäåëà èñòî÷íèê ïðèìåñè − îáðàçåö,
îïðåäåëèì D ïî îïèñàííîé âûøå ìåòîäèêå ïî ðàñïðåäåëåíèþ êîíöåíòðàöèè C3(x, t),
ïðåäñòàâëåííîìó â òàáëèöå 1, à òàêæå ïî ðàñïðåäåëåíèþ êîíöåíòðàöèè C3(x, t1),
ïîëó÷åííîìó ïðè ãðàíè÷íîì óñëîâèè C(0, t) = 1 è âðåìåíè äèôôóçèè 5⋅105 ñ, è
C4(x, t2) ïðè óñëîâèè C(0, t) = 1 è âðåìåíè äèôôóçèè 5⋅104 ñ. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ
ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöå 3.

 Òàáëèöà 3
n D(Ñ1)⋅109, ñì2/ñ D(Ñ3)⋅109, ñì2/ñ D(Ñ4)⋅109, ñì2/ñ
1 2,42 5,00 5,00
3 1,82 5,40 5,00
5 1,16 5,00 5,00
7 0,77 3,56 5,00
9 0,54 2,05 4,98

11 5,00

Àíàëèçèðóÿ ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ, ïðåäñòàâëåííûå â òàáëèöå 3, âèäèì, ÷òî äëÿ
îïðåäåëåíèÿ êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè D æåëàòåëüíî èìåòü áîëåå êðóòîé ïðîôèëü
ðàñïðåäåëåíèÿ ïðèìåñè, ïîëó÷àåìûé ïðè ìåíüøèõ âðåìåíàõ äèôôóçèè (ñì. ðèñ. 5).

Ðåçóëüòàò îïðåäåëåíèÿ êîýôôèöèåíòà D ïî åãî ãàðìîíèêàì íå çàâèñèò îò ïî-
ðÿäêà ãàðìîíèêè n â øèðîêîì èíòåðâàëå. Åñëè âîçüìåì áîëåå ïîëîãèé ïðîôèëü,
ïîëó÷åííûé çà áîëüøåå âðåìÿ äèôôóçèè (ðèñ. 5), òî èñòèííîå çíà÷åíèå D ìîæíî
ïîëó÷èòü òîëüêî ïî ïåðâûì òðåì ãàðìîíèêàì. Äàëåå ñ ðîñòîì íîìåðà ãàðìîíèêè
îøèáêà áûñòðî íàðàñòàåò.

0        0,2     0,4    0,6    0,8     1,0     x, ñì
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Çàêëþ÷åíèå

Èçëîæåíû ìåòîäîëîãèÿ ÷èñëåííî-àíàëèòè÷åñêîãî è ýêñïåðèìåíòàëüíîãî îïðåäå-
ëåíèÿ ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ëåãèðîâàííîãî ìàòåðèàëà è òåõíîëîãèÿ ýêñïåðè-
ìåíòà ïî èñêëþ÷åíèþ âëèÿíèÿ ãðàíèöû ìàòåðèàëà íà èíòåðïðåòàöèþ ðåçóëüòàòîâ
ýêñïåðèìåíòà.

Ïðèâåäåíû àëãîðèòìû îáðàáîòêè ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé, ïðîâåäåííûõ ñ ïîìî-
ùüþ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, äëÿ ðàçëè÷íûõ òåõíîëîãè÷åñêèõ óñëîâèé (ðàñ-
ïðåäåëåíèÿ ïðèìåñè ïî ãëóáèíå ïðÿìîóãîëüíîé ïëàñòèíû, êîãäà èñòî÷íèê ïðèìåñè
÷àñòè÷íî ïîêðûâàåò ïîâåðõíîñòü ïëàñòèíû ïî åå äëèíå è öåëèêîì ïî øèðèíå, ñ
ñèììåòðè÷íûì ðàñïîëîæåíèåì èñòî÷íèêà ïðèìåñè). Ïðîàíàëèçèðîâàíî âëèÿíèå
òåõíîëîãè÷åñêèõ óñëîâèé íà ãðàíèöå òâåðäûõ òåë è ðàçìåðîâ òåë íà õàðàêòåð ïðî-
òåêàíèÿ äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ.

Íàéäåíû ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèé ïðèìåñåé â ìàòåðèàëå, êîòî-
ðûå ïîçâîëÿþò ðåøèòü ðÿä ïðàêòè÷åñêèõ çàäà÷: îïðåäåëåíèå ñòðóêòóðû äèôôóçè-
îííîãî ïîêðûòèÿ, âðåìåíè ãîìîãåíèçàöèè, êîëè÷åñòâà âåùåñòâà, ïðîøåäøåãî ÷å-
ðåç ãðàíèöó êîìïîçèöèîííîãî ìàòåðèàëà, è ò.ä. Óñòàíîâëåíî, ÷òî äëÿ îïðåäåëåíèÿ
õàðàêòåðèñòèê äèôôóçèîííîãî ïðîöåññà ïðåäïî÷òèòåëüíåå èñïîëüçîâàòü íå ìåä-
ëåííî èçìåíÿþùèåñÿ, à áûñòðî èçìåíÿþùèåñÿ ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïî êîîðäè-
íàòå ìàòåðèàëà.

Ïðîâåäåí ÷èñëåííûé ýêñïåðèìåíò ñ ïîìîùüþ ïàêåòà ïðîãðàìì ANSYS äëÿ îã-
ðàíè÷åííîé ïðÿìîóãîëüíîé ïëàñòèíû è ðàçëè÷íûõ ãðàíè÷íûõ è íà÷àëüíûõ óñëî-
âèé. Àíàëèòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè ôóíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèé ïðèìåñåé
ïðè ðàçëè÷íûõ êðàåâûõ è íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ áûëè ïîëó÷åíû ñ èñïîëüçîâàíèåì
ìàòåìàòè÷åñêîãî ïàêåòà àíàëèòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé MAPLE. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòà-
òîâ êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ è ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ôóíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ
êîíöåíòðàöèé ïðèìåñåé ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòèõ äâóõ ïàêåòîâ ïîêàçàëî, ÷òî ïðè îïðå-
äåëåííûõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ (ïîñòîÿííàÿ êîíöåíòðàöèÿ íà ãðàíèöå èëè ïîñòîÿí-
íûé ïîòîê) ýòè ðåçóëüòàòû áëèçêè.
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SYMBOLIC AND NUMERICAL MODELING OF DIFFUSION PROCESSES
IN MULTI-COMPONENT SOLIDS OF FINITE DIMENSION

Igumnov L.A.1, Grezina A.V.2, Metrikin V.S.1, Panasenko A.G.2

1Research Institute for Mechanics, National Research Lobachevsky State University
of Nizhny Novgorod, Nizhny Novgorod, Russian Federation

2National Research Lobachevsky State University of Nizhny Novgorod,
Nizhny Novgorod, Russian Federation

Results are presented of a symbolic and numerical modeling as well as experimental identification
of the material properties of an alloy. A methodology is also proposed for an experiment that
allows to exclude the effect of the boundaries of the alloy on the identification of the material
properties. Results of the data processing are presented, which are obtained by means of numerical
modelling of the experiments under various technological conditions. Considered were (1) a
distribution of the impurities in the volume of a rectangular plate, (2) a distribution of impurities
on the plate surface with the length covered partly and width fully, (3) a symmetric distribution of
impurities, (4) a partially covered by a film plate, with the former being serving as the source of
impurities. The influence was analyzed of the technological conditions at the boundary of the
solids on the character of the diffusive processes. Distribution functions were found of the
concentration of impurities in the material. This allows to solve a set of practically relevant problems
such as the determination of the geometry of the diffusive coating, the time of homogenization, the
amount of matter diffused through a boundary of a composite material, etc. It was found that for
the identification of the characteristics of the diffusive process, it is advantageous to use fast
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varying distribution functions rather than slow ones. A numerical experiment was conducted using
the commercially available package ANSYS. A rectangular plate was considered with various
boundary and initial conditions. Analytical expressions for the distribution functions of the impurities
under various boundary and initial conditions were obtained using the symbolic MAPLE software.
A comparison of the symbolic and numerical simulations showed that there is a class of the boundary
conditions for which the results of these simulations agree well.

Keywords: symbolic and numerical modeling, distribution of concentration, diffusive processes,
nano-crystals, nano-materials.


