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В рамках локально-неравновесной модели рассматривается массоперенос примесных час-
тиц с поверхности металла в его объем под действием высокоэнергетических пучков час-
тиц или лазерного облучения поверхности образца. На основе численного решения интег-
ро-дифференциального уравнения для диффузионного потока получены примесные кон-
центрационные профили. Показано, что для моментов времени Dt   , где D   время ре-

лаксации диффузионного потока к своему локально-равновесному значению, волновой 
механизм массопереноса преобладает над диффузионным. Обсуждаются некоторые экспе-
риментальные результаты. 
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The mass transfer of the impurity particles from the surface to the bulk of a metal under the influ-
ence of the high power particles beams or the laser irradiation is considered within the local non-
equilibrium model. The impurity concentration profiles have been obtained on the basis of the 
numerical solution of the integro-differential equation for the diffusion flux. It has been shown 
that for the time Dt   , where D  is the time of relaxation of the diffusion flux to its local equi-

librium value, the wave mechanism of the mass transfer dominates over diffusion one. The as-
sumptions concerning some experimental results are given. 
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1. Введение 

 Воздействие высокоэнергетическими пучками частиц и лазерным излучением на 
твердые тела является в настоящее время одним из эффективных методов модификации 
свойств металлических материалов [1,2]. Помимо технологического аспекта, существует 
значительный интерес и с физической точки зрения, так как взаимодействие концентри-
рованных потоков энергии с твердым телом сопровождается рядом сложных физических 
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явлений, происходящих в приповерхностном слое, полного понимания которых пока 
еще нет. 
 Быстрый ввод энергии индуцирует в образце такие явления, как фазовые переходы, 
формирование упруго-пластичных и ударных волн, дефектообразование, эрозию веще-
ства, значительные температурные поля, интенсивный массоперенос [1,2]. Существен-
ной особенностью этих процессов является высокая скорость их протекания с характер-
ными временами порядка 10–8–10–5с. Помимо этого, воздействие интенсивных пучков 
частиц вызывает изменения как в облученной, так и в не облученной области, приводя к 
разного рода эффектам дальнодействия [3–5]. 
 Одно из проявлений такого эффекта было обнаружено при облучении слоистых 
металлических образцов мощными пучками ионов углерода [6]. В эксперименте была 
зафиксирована значительная глубина проникновения атомов пленки в подложку, в не-
сколько раз превышающая глубину проникновения ионов пучка. Подобный эффект ин-
тенсивного массопереноса наблюдался и в ряде других работ [7–9]. 
 Природа эффектов дальнодействия еще мало понятна. В частности, пока не уда-
лось в рамках известных диффузионных механизмов объяснить высокоинтенсивный 
массоперенос вещества с поверхности вглубь образца. Так, учет эффекта термодиффу-
зии не дал даже качественного согласия между теоретическими и экспериментальными 
кривыми [6].  
 При теоретическом исследовании массопереноса в облученных образцах обычно 
предполагается, что рассматриваемая система находится в состоянии локального равно-
весия. Между тем, как уже упоминалось, индуцированные в образцах процессы проте-
кают достаточно быстро с характерными временами, лежащими на наносекундной шка-
ле. Полученные, например, в экспериментах концентрационные профили относятся к 
моментам времени порядка 10–7–10–6 с. [6]. На таких временных промежутках в образце 
может не успевать устанавливаться локальное равновесие. Как следствие, использование 
обычных гидродинамических уравнений и, в частности, диффузионного уравнения (ос-
нованного на законе Фика) для описания массопереноса становится некорректным. В 
случае быстрых изменений процессы переноса в среде будут происходить на фоне ре-
лаксации системы к состоянию локального равновесия. Вместе с другими этот фактор 
может оказаться существенным при анализе наблюдаемых закономерностей. 
 В отсутствие локального равновесия в среде как диффузионный, так и тепловой 
потоки уже не будут определяться, например, градиентами концентрации и температу-
ры, а должны рассматриваться как независимые переменные наравне с другими пара-
метрами, определяющими макроскопическое состояние системы. Общий подход в соот-
ветствии с расширенной необратимой термодинамикой (РНТ) [10, 11] состоит в том, что 
для описания быстрых гидродинамических процессов требуется увеличение числа неза-
висимых переменных, определяющих неравновесное состояние системы, по сравнению 
с классической термодинамикой. В качестве таких новых переменных часто использу-
ются диссипативные потоки, входящие в законы сохранения массы, энергии и импульса. 
В рамках РНТ для потоков получаются дифференциальные уравнения релаксационного 
типа. Так, если q  и J  – тепловой и диффузионный потоки, а T и C – температура среды 

и массовая концентрация примеси, то уравнения для потоков имеют вид (уравнения 
Максвелла-Каттанео) [10, 11]  



Волновой механизм массопереноса в металлах …   141 

  

 ,T T
t


   


q

q
 (1) 

 D D C
t


    


J

J ,  (2)   

где    плотность среды,  , D – коэффициенты теплопроводности и диффузии, T  и 

D  – времена релаксации теплового и диффузионного потоков к своим локально-равно-

весным значениям. При 0T D     (1) и (2) сводятся к обычным законам Фурье и Фика. 

Как следствие, использование соотношений (1) и (2) приводит к гиперболическим урав-
нениям переноса, которые в отличие от параболических уравнений дают конечную ско-
рость распространения возмущений в среде и обладают волновыми свойствами. 
 Гиперболические уравнения переноса достаточно давно используются для описа-
ния теплопереноса в локально-неравновесных системах и, в частности, в среде, подвер-
женной лазерному облучению (см., например: [1214]). Теплоперенос с учетом релакса-
ции теплового потока в газах и в магнитогидродинамических процессах был рассмотрен 
в [1518]. Этот подход активно применяется также и для описания ряда явлений, проис-
ходящих при высокоскоростном затвердевании в бинарных двухфазных системах, когда 
локальное равновесие нарушается в области движущейся границы раздела фаз [19–22]. 
Некоторые другие применения можно найти также в [23–25]. 
 Цель данной работы состоит в теоретическом исследовании массопереноса в облу-
чаемом образце в локально-неравновесных условиях. Приведенные выше оценки позво-
ляют предположить, что наблюдаемые в некоторых экспериментах концентрационные 
профили могут формироваться на малых временах, когда система еще не находится в 
локальном равновесии. Следует отметить, что протекание данного процесса подвержено 
влиянию разнообразных и взаимосвязанных явлений, перечисленных выше. Однако учет 
всех факторов в рамках одной модели пока представляется нереалистичным. Чтобы изу-
чить особенности массопереноса в локально-неравновесных условиях, здесь рассматри-
вается достаточно простая модель, мотивированная условиями эксперимента, описанного 
выше [6]. Имеется двухкомпонентная система, состоящая из однородного металлического 
образца с тонким поверхностным слоем другого элементного состава, имитирующего плен-
ку на поверхности металла. В результате облучения частицы примеси мигрируют вглубь 
образца, находящегося уже в расплавленном состоянии. Несмотря на относительно про-
стую формулировку, такая постановка дает возможность воспроизвести некоторые осо-
бенности экспериментальных концентрационных кривых и сделать определенные пред-
положения о протекании процесса в реальных условиях.  

2. Математическая постановка  

 Рассмотрим одномерную систему, в которой металлический образец занимает от-
резок 0 <x< L . В начальный момент времени поверхностный слой глубины l0 равномер-
но заполнен примесными частицами (аналог поверхностной пленки) с массовой концен-
трацией c0, которые под действием внешнего теплового потока (облучения) мигрируют в 
объем образца. Нагрев вещества в результате облучения учитывается наличием теплово-
го источника W, распределенного в приповерхностном слое. Нас будут интересовать 
распределения примеси, формирующиеся в образце на временах, сравнимых со време-
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нем установления в системе локального равновесия. Для простоты все теплофизические 
характеристики среды принимались постоянными. 
 Во многих случаях релаксация теплового потока к своему локально-равновесному 
значению (тепловая релаксация) происходит значительно быстрее, чем релаксация диф-
фузионного потока, то есть T D   [11, 19]. Другими словами, локальное равновесие 

устанавливается вначале в температурном поле и лишь затем в диффузионном. Поэтому 
если рассматривать промежутки времени t, для которых T Dt   , то можно считать, 

что тепловая релаксация уже наступила, тепловой поток определяется своим локально-
равновесным значением T q  (закон Фурье) и температура среды может описы-

ваться в приближении локального равновесия. В то же время диффузионная релаксация 
еще продолжается, и диффузионный поток эволюционирует согласно релаксационному 
уравнению (2). Именно такой случай рассмотрен далее.  
 Уравнение (2) может быть записано в более общем виде, чтобы учесть эффекты 
термодиффузии [26]. Таким образом, мы будем исходить из следующей системы одно-
мерных уравнений для потоков: 
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где * /T Bk Q C k T  – термодиффузионное отношение [6], Q* – постоянная теплота пере-

носа примеси [22] и kB – постоянная Больцмана. 
 Комбинация выражения (4) с законом сохранения массы 
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приводит к следующему уравнению для диффузионного потока: 
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 Следует отметить, что подобным образом можно получить замкнутое уравнение и 
непосредственно для концентрации. Однако в этом случае возникает проблема с явным 
использованием граничных условий, выражающих отсутствие потока вещества через 
поверхность. Как уже отмечалось, в локально-неравновесной среде поток уже не опре-
деляется градиентом концентрации и отсутствие потока не выражается равенством 

/ 0C x   . Поэтому удобно использовать уравнение (6) для самого потока, так как в 
этом случае определение граничных условий физически более ясно. После нахождения 
диффузионного потока примесная концентрация может быть определена в результате 
интегрирования уравнения (5) по времени.  

 Переходя далее к безразмерным переменным 2/ , / ( ), /D D D D Dt x V V D      ско-



Волновой механизм массопереноса в металлах …   143 

  

рость распространения концентрационных возмущений, запишем уравнение (6) в виде 
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где для новых независимых переменных здесь и далее используются прежние обозначе-
ния x, t; / Dj J V   – безразмерный диффузионный поток, 0 0( ) /T T T     безразмер-

ная температура, 0T  – начальная температура среды, *
0/ BQ k T    безразмерный па-

раметр. 
 Наконец, используя закон сохранения (5) в форме 
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где 0( ) ( ,0)C x C x  – начальная примесная концентрация, получим замкнутое уравнение 

для диффузионного потока 
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 Граничные и начальные условия для уравнения (9)  берутся в виде 

 (0, ) ( , ) 0,j t j L t   (11) 

 ( ,0) 0j x   (12) 

и выражают условия отсутствия  потока на границах и в начальный момент времени. За-
писывая далее равенство (4) в безразмерных координатах и используя (12), получим на-
чальное условие для временной производной: 
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 Уравнение (9) представляет собой  интегро-дифференциальное уравнение с пере-
менными коэффициентами (10), зависящими от температуры среды. Для ее определения 
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было использовано уравнение теплопроводности, которое получается в результате ком-
бинации  (3) с законом сохранения энергии:  
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где cp – теплоемкость, и в безразмерных координатах имеет вид 
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где /D a   и a  – коэффициент температуропроводности. Соответствующие начальные 

и граничные условия берутся  в виде 
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Решение граничной задачи (14)–(15) дается выражением [27] 
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где /D pW W c     – безразмерный тепловой источник.  

3. Численное решение и обсуждение результатов 

 На основе температурного распределения (16) было получено численное решение 
неоднородного интегро-дифференциального уравнения (9). Для этого были использова-
ны квадратурная формула трапеций для представления интеграла и конечно-разностные 
соотношения второго порядка для замены производных, что привело в итоге к простран-
ственно-временной сетке решений для диффузионного потока. Пространственный и вре-

менной шаги брались равными 32 10h    в выбранных безразмерных переменных. При-
месные распределения находились с использованием уравнения (8).  
 При вычислении использовались следующие значения параметров: 0 1c  , T0= 

=300K, Q*=5эВ [6], (≈200), 2/ 10D a     [11, 19]. Чтобы избежать расходимости, 

начальное примесное распределение в виде прямоугольника заменялось гладкой кривой 
(рис.1a): 

 0 0
0( ) 1  th 

2

c x l
C x

    
 

с   = 0.04. Тепловой источник брался в виде [2] 

 0( , )   exp( / )exp( )wW x t W t t t x    . 

Безразмерные параметры W0, Wt  и   в зависимости от условий эксперимента имеют дос-
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таточно большой разброс значений. Для оценки 0W  было использовано соотношение [2] 
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где tj   плотность тока в падающем пучке, Q   величина удельных потерь энергии в 

облучаемом образце, e   заряд электрона, и /tj Q e  имеет смысл энерговыделения. При 

ионном облучении 2 2~10 10 A/cмtj  , 8 10~ 10 10 эВ/cмQ  . При характерном времени 

диффузионной релаксации 8 6~ 10 10 cD
    и 0~ 300KT , 2 3~ 10 кг/см , 2~10 Дж/кгКpc  

(например, для Ag или Cu), 0W  меняется в пределах 2 310 10  . 

 Результаты вычислений были получены для двух систем параметров ( 0 500W  , 

0.05Wt  , 2.2   0 0.5l  , 1.5L  ) и ( 0 200W  , 0.1Wt  , 5  , 0 0.3l  , 3L  ) и пред-

ставлены на рис.1–2 (сплошные линии). Для сравнения на рисунках представлены также 
примесные распределения (пунктирные линии), полученные в приближении локального 
равновесия ( 0D  ) на основе решения диффузионного уравнения с учетом термодиф-

фузии  
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 Как видно из рис.1a–1c и 2a-2b, начальное примесное распределение (при 0t  ) 
деформируется как в направлении поверхности образца, так и в его глубину: верхний 
правый край кривой движется в сторону поверхности, в то время как нижний край пере-
мещается в противоположную сторону. Концентрационные профили после отражения от 
левой границы показаны на рис. 1d-1f и 2c-2d. На рис.1g-1h и 2e представлены эффекты 
отражения от правой границы и движение концентрационного возмущения к левому 
концу образца. На рис.1h изображено вторичное отражение от левой границы ( 6t ). На 
всех рисунках хорошо прослеживается фронт волны, распространяющийся с конечной  
скоростью. Релаксация локально-неравновесной кривой к однородному распределению 
может служить подтверждением сходимости численного решения уравнения (9) к точ-
ному решению на ранних временах.  

     
 

Рис.1а,b. 
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Рис.1ch.     Концентрационные профили в разные моменты времени. Сплошная ли-
ния  локально-неравновесная кривая, пунктирная линия  локально-
равновесная кривая. Длина образца 1.5L  ; 0 500W  , 0.05Wt  , 

2.2   0 0.1l  . 
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Рис.2. Концентрационные профили в разные моменты времени. Сплошная линия  ло-
кально-неравновесная кривая, пунктирная линия  локально-равновесная кривая. 
Длина образца 3L ;  0 200W  ,  0.1Wt  ,  5  , 0 0.3l  . 
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Рис.3. Концентрационные профили в разные моменты времени. Сплошная линия  ло-
кально-неравновесная кривая,   пунктирная линия  локально-равновесная кривая. 
Длина образца 3L  ;  0 200W  ,  0.1Wt  ,  5   0 0.3l  . 

 
 Как видно из рисунков, в приближении локального равновесия начальное примес-
ное распределение практически сразу  распространяется на весь объем, что соответству-
ет бесконечной скорости распространения концентрационных возмущений, характерной 
для фиковской диффузии. Локально-равновесная кривая достаточно быстро релаксирует 
к равномерному распределению (рис.1е, пунктирная линия). Локально-неравновесное 
распределение релаксирует значительно медленнее. За время движения концентрацион-
ной волны от одной границы до другой в диффузионном поле не успевает установиться 
локальное равновесие, что приводит к последовательным отражениям от границ, харак-
терным для волнового распространения. Релаксация к однородному распределению 
происходит без перехода к обычному диффузионному механизму массопереноса: ло-
кально-неравновесная кривая совпадает с локально-равновесной только для однородно-
го состояния. Для 6 Dt    обе кривые практически совпадают. Следует отметить, что для 

достаточно длинных образцов за время движения концентрационной волны от одной 
границы до другой в диффузионном поле успевает установиться локальное равновесие и 
релаксация к однородному распределению далее будет происходить за счет обычной 
диффузии. На рис.3 показана эволюция примесных распределений в образце длиной 

10L . Как видно, фронт волны еще не достиг правой границы, а обе кривые уже прак-
тически совпадают, что говорит об установлении в системе локального равновесия и пе-
реходу к обычному диффузионному механизму массопереноса. 
 Несмотря на то что представленная здесь модель касалась достаточно простой сис-
темы, она позволяет сделать некоторые предположения относительно реально проте-
кающих процессов и, в частности, относительно результатов эксперимента, проведенно-
го в [6] по облучению металлических пленок. В ходе импульсного облучения поверхно-
стный слой образца превращался в расплавленное состояние с последующим быстрым 
затвердеванием. Результирующее примесное распределение оказывалось подобным 
сплошным кривым на рис.1a–1с, 2a с характерным платообразным участком. Такие рас-
пределения могли формироваться в расплаве на стадии диффузионной релаксации. При 
резком остывании расплава процесс затвердевания мог проходить очень быстро, со ско-
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ростью, превышающей скорость распространения диффузионных возмущений в не-
сколько десятков раз, исключая эффекты сегрегации примеси на границе раздела фаз 
(бездиффузионное затвердевание) [28,29]. Если процесс затвердевания начинается в мо-
мент ~ Dt   (к этому моменту температурный градиент становится достаточно малым, 

чтобы пренебречь эффектом термодиффузии), то сформированное в расплаве распреде-
ление примеси, типа представленных на рис.1a–1b, 2a, практически без искажений было 
бы захвачено в низкотемпературную твердую фазу (см. также [30]). Эти распределения и 
могли быть зафиксированы в эксперименте.  

4. Заключение 

 В данной работе на примере достаточно простой модели были рассмотрены неко-
торые особенности массопереноса в локально-неравновесной системе, индуцированного 
высокоинтенсивным внешним воздействием, типа лазерного облучения или облучения 
потоками заряженных частиц. Было продемонстрировано, что на малых временах, по-
рядка времени релаксации системы к локальному равновесию, преобладает волновой 
механизм переноса. Рассмотренная модель позволяет сделать и некоторые выводы отно-
сительно экспериментальных результатов. В частности, полученные в [6] концентраци-
онные профили могли бы быть сформированы на малых временах, когда массоперенос 
осуществляется не за счет обычного диффузионного механизма, а преобладает волновой 
механизм переноса, возникающий при релаксации системы к состоянию локального 
равновесия. 
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