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УДК 539.3 

 

И.В. ВИТКОВСКИЙ, М.В. ХОРОШИЛОВА, В.С. ШОРКИН, АЛЬ-ШАТЕБИ САМИ 

 

ЭНЕРГИЯ АКТИВАЦИИ ЧАСТИЦЫ ПРИ ЕЕ ДИФФУЗИИ  

В СПЛОШНОЙ СРЕДЕ 
 

Предложен метод оценки величины энергии активации при определении коэффициен-

та диффузии частиц-включений в сплошной упругой среде. Метод основан на гипотезе о ра-

венстве энергии активации и потенциальной энергии взаимодействия частицы с упругой сре-

дой, в которой она оказалась. Эта энергия определяется методами нелокальной модели упру-

гой среды, опирающейся на представление о парном потенциальном взаимодействии ее ча-

стиц. Потенциал взаимодействия известен. Его параметры определяются через характери-

стики упругого состояния, используемыми классической линейной теорией упругости. Резуль-

таты расчета энергии активации сравниваются с ее значениями, представленными в научной 

литературе. 

Ключевые слова: энергия активации, потенциальная энергия, нелокальное парное вза-

имодействие, теория упругости. 

 

ВВЕДЕНИЕ 

Процесс диффузии, рассматриваемый с точки зрения термодинамики, характеризуется 

несколькими физическими параметрами, которые рекомендуется определять эксперимен-

тально. Тем не менее, даже для организации этих экспериментов и обработки их результатов 

важна предварительная оценка значений этих параметров. Целью данной работы является 

построение математических выражений, позволяющих теоретически оценить величину энер-

гии активации частиц-включений из известного материала, диффундирующих в известном 

материале-матрице. Эти выражения строятся на основании косвенных оценок энергии акти-

вации, которые, однако, можно сделать, не прибегая к детальному анализу физического про-

цесса диффузии отдельных частиц в среде-матрице. 

Скорость диффузии определяет коэффициент диффузии 

Tk

Ea

eDD 0                                                                         (1) 

 

Здесь T  – температура; k  – постоянная Больцмана; aE  – энергия активации; 0D  – 

предэкспоненциальный множитель, равный коэффициенту диффузии при отсутствии необ-

ходимости активации ( 0aE ) или при очень большой температуре (T ).  

Параметр k  является универсальным. Температура T  задается. Параметры Q  и 0D  

характерны для пары материалов B  и C  и определяются обычно в опытах по диффузии B  в 

C   на специально приготовленных контрольных образцах. В данной работе величину одного 

из них – параметра Q , оценить теоретически. 

В соответствии со своим физическим смыслом [1], энергия активации – это высота 

потенциального барьера, который должна преодолеть частица, чтобы перескочить из одного 

равновесного положения в другое. 

В данной работе, опираясь на результаты, представленные в [2], предлагается вычис-

лить величину этого барьера без учета внутренней структуры материала-матрицы, полагая 

его сплошным, однородным. Механизм диффузии также не учитывается. При этом считает-

ся, что величина потенциального барьера равна потенциальной энергии (потенциалу) взаи-

модействия диффундирующей частицы с ее окружением в материале-матрице при данной 

температуре.  

 ЕСТЕСТВЕННЫЕ НАУКИ 
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МОДЕЛЬ ПОТЕНЦИАЛЬНОГО ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ ЧАСТИЦЫ-

ВКЛЮЧЕНИЯ И МАТЕРИАЛА-МАТРИЦЫ  

Предполагается, что все рассматриваемые тела: диффундирующие частицы-

включения, материал- матрица, являются сплошными, твердыми, упругими, изотропными, 

имеющими одинаковую температуру, распределенную равномерно по каждому из них.  

Пусть B  – частица-включение, занимающая область BW  с объемом BV  евклидова 

пространства, точки которого имеют радиус-векторы r


; C  – материал-матрица, занимаю-

щий область CW  с объемом CV  в том же пространстве; Bd  и Cd  их бесконечно малые эле-

ментарные частицы с объемами BVd  и CVd  и радиус-векторами Br


 и Cr


. 

По аналогии с физикой твердого тела [2, 3] допускается, что между разными частицами 

Bd  и Cd  внутри материальных тел B  и C , а также между частицами, принадлежащими раз-

ным телам, существует нелокальное потенциальное взаимодействие. Это взаимодействие мо-

жет быть парным, тройным и т.д. В данной работе рассматриваются только парные взаимодей-

ствия между частицами Bd  и Cd , принадлежащими разным телам B  и C .  

В соответствии с [4], потенциал BCd 2  пропорционален объемам BVd  и CVd : 

CBBC VdVdd 2                                                        (2) 

Коэффициент пропорциональности  (далее потенциал) для изотропных сред зави-

сит от расстояния BCBC rrl


 между взаимодействующими частицами. В данной работе 

эта зависимость определяется выражением, аналогичным потенциалу Морзе [5]. 
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В случае, когда материал B  и C  одинаков (рассматривается процесс самодиффузии) 

параметры этого выражения: 0  и , определяются формулами [6] 
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В этих равенствах:  – параметр Ламэ, характеризующий упругие свойства материала 

тел B  и C .; E  и  соответственно модуль Юнга и коэффициент Пуассона того же материа-

ла; 0l  – среднее межатомное расстояние материала тел B  и C . Если же материалы тел B  и 

C  разные, то предлагается принять (по аналогии с [7]): 

CBBC 000 ,              CBBC lll 000  .                                       (5) 

 

Выражение (2) определяет потенциал взаимодействия частицы-включения B  с мате-

риалом-матрицей C  с помощью равенства 
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Непосредственные вычисления записанного повторного интеграла реализуются с по-

мощью равенств (3) – (5) и выбора удобной для этого системы координат. 

 

ЭНЕРГИЯ АКТИВАЦИИ СФЕРИЧЕСКОЙ ЧАСТИЦЫ 

При вычислении энергии активации aE  предлагается приравнять ее не всей потенци-

альной энергии BC , а ее части BC , преодоление которой позволяет сместиться центру 

инерции частицы B . Ее вычисление опирается на следующие рассуждения. 

Для определенности поверхность частицы B  будем считать сферической эффектив-

ного радиуса 0lR . Коэффициент  предлагается оценить по имеющимся в литературе 

данным о значениях энергии активации для различных пар материалов B  и C  как поправоч-

ный параметр, позволяющий уточнить предлагаемые в данной работе оценочные расчеты. 
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