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Постановка задачи

Трехмерный прямоугольный блок:

A    Фронт химической реакции – плоскость 

Концентрация газовой компоненты в твердом          
о      веществе       :

𝑛−𝐵− + 𝑛∗𝐵∗ → 𝑛+𝐵+

𝑐 = 𝑐 𝑥3

𝑥1 ∈ −𝑙1, 𝑙1 , 𝑥2 ∈ −𝑙2, 𝑙2 , 𝑥3 ∈ 0,𝐻

𝑥3 = ℎ

𝑩+



Нормальная компонента тензора химического 
сродства

Здесь                       и                                  − тензоры напряжений Коши

− тензоры деформации,

− концентрация на фронте реакции, 𝑐∗ − растворимость газовой компоненты в новом материале

- тензор химических превращений материала 

- отсчетный уровень химических энергий, параметр модели

, 𝑀− и 𝜌− − молярная масса и плотность 𝐵−, 𝑘∗ − кинетическая константа реакции

Реакция идет, только когда            . Из уравнения можно найти равновесную 
концентрацию .

Перепишем 𝐴𝑛𝑛 вблизи химического равновесия: 

Тогда формулу для скорости можно переписать следующим образом:

𝐴𝑛𝑛 =
𝑛−𝑀−

𝜌−
(𝛾 𝑇 +

1

2
𝛔−: 𝛆− −

1

2
𝛔+: 𝛆+ − 𝛆𝑐ℎ + 𝛔+: 𝛆+ − 𝛆− ) + 𝑛∗𝑅𝑇ln

)𝑐(ℎ

𝑐∗
𝛔− = 𝐂−: 𝛆− )𝛔+ = 𝐂+: (𝛆+ − 𝛆𝑐ℎ

𝛆±

)𝑐(ℎ

𝛆𝒄𝒉 = 𝜀𝑐ℎ𝑰

𝐵+

𝐵+

)𝛾(𝑇

𝑉 =
𝑛−𝑀−

𝜌−
𝑘∗𝑐

𝐴𝑛𝑛

𝑅𝑇

𝐴𝑛𝑛 > 0 𝐴𝑛𝑛 = 0
𝑐𝑒𝑞

𝐴𝑛𝑛 = 𝑛∗𝑅𝑇
)𝑐(ℎ

𝑐𝑒𝑞
− 1

𝑉 =
𝑛−𝑀−

𝜌−
𝑘∗𝑛∗(𝑐(ℎ) − 𝑐𝑒𝑞 )

Freidin, A.B., Vilchevskaya, E. N., Korolev, I. K.: Stress-assist chemical reactions front propagation in deformable solids. International Journal of Engineering 
Science, 83 (2014), pp. 57-75.



Концентрацию на фронте реакции можно найти из закона Фика:  

Граничные условия: 

Диффузия: а) D=const ; б) , 

𝑉𝑑 - объем, приходящийся на ячейку материала 𝐵+

𝛻 ⋅ (𝐷𝛻𝑐) = 0

𝐷𝛻 ⋅ 𝑐|𝑥3=0 + 𝛼 𝑐∗ − 𝑐|𝑥3=0 = 0,

𝐷𝛻 ⋅ 𝑐|𝑥3=ℎ + 𝑛∗
2𝑘∗(𝑐(ℎ) − 𝑐𝑒𝑞) = 0

𝐷 = 𝐷0𝑒
−𝑝  𝑉𝑑 𝑘𝑇

𝑝 = −
1

3
𝜎11

+ + 𝜎22
+ + 𝜎33

+

Задача диффузии

Sutardja P., Oldham W.: Modeling of stress effects in silicon oxidation.  IEEE Transactions on Electron Device, 36(11), 1989, pp. 2415-2421.

α – скорость растворимости газовой компоненты в материале 𝐵+



Способы задания внешней нагрузки

𝜀11
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Выражение для нормальной компоненты тензора 
химического сродства

Реакция идет только если              . Если внешние нагрузки отсутствуют, реакция идет только 
если:
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Решение задачи диффузии

1. Заданы перемещения:

В этом случае                     , 

2.     Заданы напряжения:

,            

𝐷 = 𝐷0𝑒

𝐸+

 3(1−𝜈+

𝜀11
0 +𝜀22

0 −2𝜀𝑐ℎ  𝑉𝑑 𝑘𝑇

Δ𝑐 = 0 ⇒
𝜕2𝑐

𝜕𝑥3
2 = 0 𝑐 = 𝐴𝑥3 + 𝐵 𝑉 =

 𝑛−𝑀−𝑛∗𝑘∗𝐷𝛼(𝑐∗ − 𝑐𝑒𝑞
𝜌− 𝐷𝛼 + 𝑛∗

2𝑘∗𝛼ℎ − 𝐷𝑛∗
2𝑘∗

𝐷 = 𝐷0e
𝐸+

)3(1−ν+
𝐴1+𝐴2 𝑥3+ 𝐵1+𝐵2−2𝜀𝑐ℎ  𝑉𝑑 𝑘𝑇

⇒ 𝐷 = 𝐷0e
 𝐴𝑥3+  𝐵

𝜕

𝜕𝑥3
𝐷0𝑒
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𝑐 = 𝑐1𝑒
−  𝐴𝑥3 + 𝑐2

𝑉 =
𝑛−𝑀−

𝜌−

𝐷0𝑒
 𝐵  𝐴𝛼𝑐∗𝑘∗𝑛∗ 1 −

𝑐𝑒𝑞
𝑐∗

 𝐷0𝑒
 𝐵  𝐴 𝛼 − 𝑛∗

2𝑘∗ + 𝛼𝑛∗
2𝑘∗(1 − 𝑒−  𝐴ℎ



Параметры материалов

Ming-Tzer Lin.: Stress effects and oxidant diffusion in the planar oxidation. (1999). Thesis and Dissertation, Lehigh University. Paper 594



Заданные перемещения на поверхности тела

Если D=const, 𝑉 ∼ (1 −
𝑐𝑒𝑞
𝑐∗

)



Кинетика фронта реакции

D=const

𝑡∗ =
𝜌−𝐻

𝑛−𝑀−𝑛∗𝑘∗𝐷0𝛼𝑐∗
𝑡



Учет зависимости переменного коэффициента диффузии

ξ= h/H. Difference = 
 ξ 𝐷 −ξ(𝐷0

 ξ(𝐷0



Заданные усилия на поверхности тела



Кинетика фронта

Жирные линии - D зависит от напряжений
Тонкие линии – D=const



Учет зависимости переменного 
коэффициента диффузии



Результаты:

• Аналитически была решена задача распространения химического фронта в 
трехмерном линейно-упругом теле. Исследована кинетика фронта в зависимости от 
параметров модели и приложенных внешних нагрузок.

• Рассмотрены две модели диффузии, с постоянным коэффициентом диффузии и 
зависящим от внешних нагрузок. Были получены внешние нагрузки, при которых 
необходимо учитывать зависимость диффузии от механических нагрузок. 


