
ÂÀÍÒ, ñåð. Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ. 2010. Âûï. 3
ÓÄÊ 519.6 ÂÅÐÈÔÈÊÀÖÈß ÌÎÄÅËÈ ÐÀÑ×ÅÒÀÊÎÍÂÅÊÒÈÂÍÎÃÎ ÏÅÐÅÍÎÑÀ ÏÐÈÌÅÑÈÍÀ ÏÐÈÌÅÐÅ ÊÐÈÑÒÀËËÈÇÀÖÈÈÄÂÓÕÊÎÌÏÎÍÅÍÒÍÛÕ ÐÀÑÏËÀÂÎÂ Pb-SnÑ. Ì. Ãàíèíà, Â. Ï. Ãèíêèí(ÃÍÖ ÐÔ-ÔÝÈ, ã.Îáíèíñê)Ðàçðàáîòàí àëãîðèòì ðàñ÷åòà ñåãðåãàöèè ïðèìåñè ïðè êðèñòàëëèçàöèè äâóõêîìïî-íåíòíûõ ðàñïëàâîâ, õàðàêòåðèçóþùèõñÿ áîëüøèìè ðàçìåðàìè äâóõôàçíîé îáëàñòè.Ïðè ðàñ÷åòå êîíâåêöèè â ïîðèñòîé ñðåäå ó÷èòûâàåòñÿ äîáàâî÷íîå ñîïðîòèâëåíèå òå-÷åíèþ ïî àíàëîãèè ñ çàêîíîì Äàðñè. Òåìïåðàòóðà ëèêâèäóñ ëèíåéíî çàâèñèò îò êîí-öåíòðàöèè ïðèìåñè â æèäêîé ôàçå.Ïðåäëîæåííàÿ ìîäåëü ðåàëèçîâàíà â ïðîãðàììíîì êîìïëåêñå GIGAN-2D. Äëÿ âåðè-ôèêàöèè ìîäåëè ïðîñ÷èòàíû äâà ÷èñëåííûõ áåí÷ìàðêà: ïî êðèñòàëëèçàöèè ðàñïëàâàSn c 10%-íûì ñîäåðæàíèåì Pb è ðàñïëàâà Pb ñ 18%-íûì ñîäåðæàíèåì Sn.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ïåðñïåêòèâíûå ìàòåðèàëû, èíòåðìåòàëëèäû, íàïðàâëåííàÿ êðè-ñòàëëèçàöèÿ, ðàñïëàâ, äâóõôàçíàÿ ïåðåõîäíàÿ çîíà, ÷èñëåííûé áåí÷ìàðê, ñåãðåãàöèÿ,ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå, êîíâåêòèâíûé ïåðåíîñ ïðèìåñè, äâèæóùèåñÿ ãðàíèöû,àëãîðèòì ðàñ÷åòà.ÂâåäåíèåÖåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ âåðèôèêà-öèÿ ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè è ïðîãðàììû ðàñ÷å-òà êðèñòàëëèçàöèè èíòåðìåòàëëèäîâ, â ÷àñòíî-ñòè, íà îñíîâå äâóõêîìïîíåíòíûõ ñïëàâîâ TiAl.Ýòè ñïëàâû øèðîêî èñïîëüçóþòñÿ â ïðîìûøëåí-íîñòè ââèäó èõ âûñîêèõ ýêñïëóàòàöèîííûõ õà-ðàêòåðèñòèê. Îñíîâíîé ïðîáëåìîé ïðè íàïðàâ-ëåííîé êðèñòàëëèçàöèè èíòåðìåòàëëèäîâ íà îñ-íîâå TiAl ÿâëÿåòñÿ îáåñïå÷åíèå è ïîääåðæàíèåîïòèìàëüíûõ òåìïåðàòóðíûõ óñëîâèé âáëèçèôðîíòà êðèñòàëëèçàöèè äëÿ ïîëó÷åíèÿ âîñïðî-èçâîäèìîé ìèêðîñòðóêòóðû ìàòåðèàëà ïî âñåéäëèíå ñëèòêà. Ýòè òåïëîâûå ðåæèìû äåòàëüíîíå èçó÷åíû, ÷òî ÷àñòî ïðèâîäèò ê ñðûâó ìèêðî-ñòðóêòóðû êðèñòàëëèçóþùåãîñÿ ìàòåðèàëà è, âèòîãå, ê ëèòüåâîìó áðàêó.Îöåíèòü ïàðàìåòðû ðîñòà â äèíàìèêå ìîæ-íî òîëüêî ïî ðåçóëüòàòàì ÷èñëåííîãî ìîäåëè-ðîâàíèÿ ïðîöåññîâ òåïëîìàññîïåðåíîñà è ïî ðå-çóëüòàòàì ðàñ÷åòîâ ñîîòâåòñòâóþùèõ áåí÷ìàð-êîâ. Çíà÷èòåëüíîå ðàçëè÷èå òåìïåðàòóð ñîëèäóñè ëèêâèäóñ äëÿ TiAl ïðèâîäèò ê ôîðìèðîâàíèþøèðîêîé äâóõôàçíîé çîíû (mushy zone). Â íåé

íàðÿäó ñ òâåðäîé ôàçîé (êðèñòàëëèòàìè è äåíä-ðèòàìè) ñîäåðæèòñÿ è ìåæäåíäðèòíûé ðàñïëàâ,òå÷åíèå êîòîðîãî ìîæåò âëèÿòü íà ñîñòàâ ðàñ-ïëàâà ó ðàñòóùåé âåòâè äåíäðèòà è îïðåäåëÿòüòàêèì îáðàçîì ñîñòàâ êðèñòàëëèçóþùèõñÿ ïîëè-êðèñòàëëè÷åñêèõ çåðåí.Â ðàáîòå [1] áûëà ïðåäëîæåíà ìàòåìàòè÷å-ñêàÿ ìîäåëü äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññà òåïëîìàññî-ïåðåíîñà ïðè êðèñòàëëèçàöèè ðàñïëàâà â ñðåäå ñäâóõôàçíîé ïðèãðàíè÷íîé îáëàñòüþ âáëèçè ãðà-íèöû ôàçîâîãî ïåðåõîäà. Â ýòîé ìîäåëè ÷èñëåí-íî ðåøàåòñÿ çàäà÷à Ñòåôàíà ñ äâóìÿ ãðàíèöàìè:òâåðäàÿ ôàçà � äâóõôàçíàÿ çîíà è äâóõôàçíàÿçîíà � æèäêàÿ ôàçà ñ ó÷åòîì êîíâåêöèè â ðàñ-ïëàâå è äâóõôàçíîé çîíå ñ íåîäíîðîäíûì ðàñ-ïðåäåëåíèåì òâåðäîé ôàçû ïî îáúåìó ýòîé çîíû.Â æèäêîé îáëàñòè ðåøàþòñÿ óðàâíåíèÿ Íàâüå�Ñòîêñà â ïðèáëèæåíèè Áóññèíåñêà, â ïåðåõîäíîéäâóõôàçíîé çîíå � ìîäèôèöèðîâàííûå óðàâíå-íèÿ Íàâüå�Ñòîêñà, â êîòîðûõ ó÷èòûâàåòñÿ äî-ïîëíèòåëüíàÿ ñèëà ñîïðîòèâëåíèÿ òå÷åíèþ ðàñ-ïëàâà âñëåäñòâèå òîðìîçÿùåãî âîçäåéñòâèÿ çà-ðîæäàþùåéñÿ è ïðîðàñòàþùåé â ðàñïëàâ òâåð-äîé ôàçû. Ïðåäëîæåííàÿ ìîäåëü ñ óñïåõîì ïðè-� 65 �



Ñ. Ì. Ãàíèíà, Â. Ï. Ãèíêèíìåíÿëàñü äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ òåïëîìàññîïå-ðåíîñà ïðè êðèñòàëëèçàöèè ïîëóïðîâîäíèêîâûõðàñïëàâîâ ìåòîäàìè Áðèäæìåíà è áåñòèãåëüíîéçîííîé ïëàâêè â çåìíûõ è êîñìè÷åñêèõ óñëîâè-ÿõ.Îäíàêî â ýòèõ ðàñ÷åòàõ òîëùèíà äâóõôàç-íîé îáëàñòè áûëà îòíîñèòåëüíî ìàëîé (ìåíåå0,5 ìì). Â ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷å òîëùèíàäâóõôàçíîé îáëàñòè çíà÷èòåëüíî áîëüøå (äåñÿò-êè ìèëëèìåòðîâ), ÷òî ÿâëÿåòñÿ ñîâåðøåííî íî-âûì ôàêòîðîì äëÿ äàííîé ìîäåëè è òðåáóåò ðàç-ðàáîòêè íîâûõ ìåòîäîâ îöåíêè ðàñïðåäåëåíèÿäîëåé òâåðäîé è æèäêîé ôàç â äâóõôàçíîé îá-ëàñòè â ïðîöåññå êðèñòàëëèçàöèè.Â ðàáîòå [2] äàíî îïèñàíèå äâóìåðíîãî ÷èñëåí-íîãî áåí÷ìàðêà äëÿ âåðèôèêàöèè ìàòåìàòè÷å-ñêèõ ìîäåëåé è ïðîãðàìì ðàñ÷åòà êîíâåêòèâíî-ãî ïåðåíîñà ïðèìåñåé ïðè êðèñòàëëèçàöèè äâóõ-êîìïîíåíòíûõ ðàñïëàâîâ. Â íàñòîÿùåå âðåìÿèññëåäîâàòåëè ðàçíûõ ñòðàí ïðîâîäÿò ñðàâíè-òåëüíûå ðàñ÷åòû ýòîãî áåí÷ìàðêà ïî ðàçëè÷-íûì ïðîãðàììàì. Ðåçóëüòàòû ñðàâíåíèé áó-äóò ïðåäñòàâëåíû íà ñàéòå http://www.ijl.nancy-universite.fr/benchmark-solidi�cation/.Â äàííîé ðàáîòå ïðèâåäåíû ïåðâûå ðåçóëüòà-òû ðàñ÷åòîâ óêàçàííîãî áåí÷ìàðêà, ïîëó÷åííûåñ ïîìîùüþ ðàçðàáîòàííîãî â ÃÍÖ ÐÔ-ÔÝÈ êîäàGIGAN-2D, êîòîðûé ïðåäïîëàãàåòñÿ èñïîëüçî-âàòü äëÿ ðàñ÷åòîâ êðèñòàëëèçàöèè èíòåðìåòàë-ëèäîâ íà îñíîâå TiAl.Îïèñàíèå áåí÷ìàðêàÏðÿìîóãîëüíàÿ åìêîñòü âûñîòîé 0,06ì è øè-ðèíîé 0,1ì ñ äâóõêîìïîíåíòíûì ðàñïëàâîì ïî-ìåùåíà â òåðìîñòàò ïðè òåìïåðàòóðå, ðàâíîéòåìïåðàòóðå ëèêâèäóñ TL. Ñèëà òÿæåñòè íà-ïðàâëåíà ïî âåðòèêàëè ñâåðõó âíèç. Îäèí èçêîìïîíåíòîâ ðàñïëàâà (ñ íàèìåíüøåé êîíöåí-òðàöèåé) ñ÷èòàåòñÿ ïðèìåñüþ. Ñõåìà ðàñ÷åòíîéîáëàñòè ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 1.
Ðèñ. 1. Ñõåìà ðàñ÷åòíîé îáëàñòè

Â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè íà áîêî-âûõ ñòåíêàõ åìêîñòè çàäàåòñÿ îòâîä òåïëàqb = hT (T � Text), ãäå T � òåìïåðàòóðà áîêî-âîé ñòåíêè; hT = 400Âò � ì�2Ê�1; Text = 25 ÆC.Â êþâåòå ðàçâèâàåòñÿ ñâîáîäíàÿ êîíâåêöèÿ èç-çà ïîÿâèâøèõñÿ ãðàäèåíòîâ òåìïåðàòóð è êîí-öåíòðàöèé. Ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ïëîòíîñòè, êîýôôè-öèåíòû òåïëîïðîâîäíîñòè è òåïëîåìêîñòè æèä-êîé è òâåðäîé ôàç ñîâïàäàþò. Ñ÷èòàåòñÿ òàêæå,÷òî äèôôóçèè ïðèìåñè íåò, ò. å. êîýôôèöèåíòäèôôóçèè ðàâåí íóëþ. Êðîìå òîãî, â óðàâíåíèèäâèæåíèÿ ó÷èòûâàåòñÿ òå÷åíèå ÷åðåç ïîðèñòóþñðåäó ïîñðåäñòâîì äîáàâëåíèÿ â íåãî ñëàãàåìîãîâèäà �"lK vl, K = �22"3l180 (1� "l)2 , ãäå � � âÿçêîñòü;"l � ïîðèñòîñòîñòü âåùåñòâà â äâóõôàçíîé çîíå;vl � ñêîðîñòü òå÷åíèÿ ðàñïëàâà; �2 � ðàññòîÿíèåìåæäó âòîðè÷íûìè âåòâÿìè äåíäðèòîâ (çàäàí-íàÿ êîíñòàíòà).Ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî êîíöåíòðàöèÿ ïðèìåñè â æèä-êîé ôàçå Cl â äâóõôàçíîé çîíå âñåãäà ñîâïàäàåòñ ðàâíîâåñíîé, ò. å. Cl = (T � Tm) =m, ãäå T �òåìïåðàòóðà ðàñïëàâà â äâóõôàçíîé çîíå; Tm �òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ ÷èñòîãî âåùåñòâà (â îò-ñóòñòâèå ïðèìåñè); m � íàêëîí ëèíèè ëèêâèäóñíà ôàçîâîé äèàãðàììå (óãëîâîé êîýôôèöèåíò).Êîíöåíòðàöèÿ ïðèìåñè â òâåðäîé ôàçå Cs îïðå-äåëÿåòñÿ ÷åðåç ðàâíîâåñíûé êîýôôèöèåíò ðàñ-ïðåäåëåíèÿ k0: Cs = k0Cl.Ââåäåì îáîçíà÷åíèÿV = "lvl; p = pl; "s = 1� "l;hs = cpT ; hl = cpT + L; hhi = cpT + "lL;hCi = "lCl + "sCs = ["l + (1� "l) k0]Cl;e� = � �1� �T (T � Tref )� �C �Cl � Cref�� ;ãäå V � ñêîðîñòü ôèëüòðàöèè; L � òåïëîòà ôà-çîâîãî ïåðåõîäà; h � óäåëüíàÿ ýíòàëüïèÿ; p �äàâëåíèå; cp � òåïëîåìêîñòü; �T , �C � êîýôôè-öèåíòû òåïëîâîãî è êîíöåíòðàöèîííîãî ðàñøè-ðåíèÿ; Tref ; Cref , � � òåìïåðàòóðà ðàñïëàâà,êîíöåíòðàöèÿ ïðèìåñè è ïëîòíîñòü âåùåñòâà âíà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè (çàäàííûå êîíñòàí-òû). Èíäåêñû l è s îáîçíà÷àþò ïðèíàäëåæíîñòüê æèäêîé è òâåðäîé ôàçå ñîîòâåòñòâåííî. Òîãäàïîëó÷àþòñÿ ñëåäóþùèå óðàâíåíèÿ êîíâåêòèâíî-ãî òåïëîìàññîïåðåíîñà:� óðàâíåíèå äâèæåíèÿr (�lrV)� "lrp� �l"lK V+ "le�g == �@V@t + �"l (rV)V;� 66 �



Âåðèôèêàöèÿ ìîäåëè ðàñ÷åòà êîíâåêòèâíîãî ïåðåíîñà ïðèìåñè. . .� óðàâíåíèå íåðàçðûâíîñòèrV = 0;� óðàâíåíèå ýíåðãèè�@ hhi@t + �cprTV�r (�rT ) = 0;� óðàâíåíèå ïåðåíîñà ïðèìåñè@ hCi@t +rClV = 0:
Äëÿ ðàñ÷åòîâ âûáèðàëèñü ñëåäóþùèå ñïëà-âû: Sn-10%Pb� è Pb-18%Sn. Òåïëîôèçè÷åñêèåñâîéñòâà äëÿ ýòèõ ñïëàâîâ ïðèâåäåíû â òàáë. 1, 2.Íà ðèñ. 2 (ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó) ïðè-âåäåíû ðåçóëüòèðóþùèå ðàñïðåäåëåíèÿ îòêëî-íåíèé êîíöåíòðàöèé ïðèìåñåé îò íà÷àëüíîé(C � C0) ÷åðåç 600 ñåêóíä ïîñëå íà÷àëà êðèñòàë-ëèçàöèè. Íà ýòîì æå ðèñóíêå ïîêàçàíû êîí-òðîëüíûå òî÷êè, äëÿ êîòîðûõ ïðîâîäèëîñü ñðàâ-íåíèå (òàáë. 3). Êðîìå òîãî, ñðàâíèâàëèñü îäíî-ìåðíûå âåðòèêàëüíûå è ãîðèçîíòàëüíûå ïðîôè-ëè îòêëîíåíèé C � C0, çàäàííûå â òàáë. 4.Òàáëèöà 1Òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà äëÿ ñïëàâà Pb-18%SnÂåëè÷èíà Îáîçíà÷åíèå Çíà÷åíèåÒåïëîåìêîñòü cp 176Äæ=(êã �Ê)Òåïëîòà ôàçîâîãî ïåðåõîäà L 3;76 � 104Äæ/êãÒåïëîïðîâîäíîñòü � 17;9Âò=(ì �K)Äèíàìè÷åñêàÿ âÿçêîñòü �l 1;10 � 10�3Ïà � ñÐàññòîÿíèå ìåæäó âòîðè÷íûìè âåòâÿìè äåíäðèòîâ �2 1;85 � 10�4 ìÊîýôôèöèåíò òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ æèäêîé ôàçû �T 1;16 � 10�4K�1Êîýôôèöèåíò êîíöåíòðàöèîííîãî ðàñøèðåíèÿ æèäêîé ôàçû �C 4;90 � 10�3 (%)�1Íà÷àëüíàÿ êîíöåíòðàöèÿ ïðèìåñè C0 18%Ïëîòíîñòü � 9 250 êã=ì3Òî÷êà ïëàâëåíèÿ ïðè C = 0 Tm 327;5 ÆÑÒåìïåðàòóðà íà÷àëà îáðàçîâàíèÿ ýâòåêòèêè Te 183;0 ÆÑÐàâíîâåñíûé êîýôôèöèåíò ðàñïðåäåëåíèÿ k0 0;310Óãëîâîé êîýôôèöèåíò ml �2;334Ê � (%)�1Òàáëèöà 2Òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà äëÿ ñïëàâà Sn-10%PbÂåëè÷èíà Îáîçíà÷åíèå Çíà÷åíèåÒåïëîåìêîñòü cp 260Äæ=(êã �Ê)Òåïëîòà ôàçîâîãî ïåðåõîäà L 6;10 � 104Äæ/êãÒåïëîïðîâîäíîñòü � 55Âò=(ì �Ê)Äèíàìè÷åñêàÿ âÿçêîñòü �l 1;00 � 10�3Ïà � ñÐàññòîÿíèå ìåæäó âòîðè÷íûìè âåòâÿìè äåíäðèòîâ �2 6;50 � 10�5 ìÊîýôôèöèåíò òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ æèäêîé ôàçû �T 6;00 � 10�5Ê�1Êîýôôèöèåíò êîíöåíòðàöèîííîãî ðàñøèðåíèÿ æèäêîé ôàçû �C �5;30 � 10�3 (%)�1Íà÷àëüíàÿ êîíöåíòðàöèÿ ïðèìåñè C0 10%Ïëîòíîñòü � 7 000 êã=ì3Òî÷êà ïëàâëåíèÿ ïðè C = 0 Tm 232 ÆÑÒåìïåðàòóðà íà÷àëà îáðàçîâàíèÿ ýâòåêòèêè Te 183; 0 ÆÑÐàâíîâåñíûé êîýôôèöèåíò ðàñïðåäåëåíèÿ k0 0;0656Óãëîâîé êîýôôèöèåíò ml �1;286Ê � (%)�1�Çäåñü è äàëåå â ïðîöåíòàõ âûðàæåíà ìàññîâàÿ äîëÿïðèìåñè.� 67 �
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Ðèñ. 2. Ðåçóëüòèðóþùèå ðàñïðåäåëåíèÿ îòêëîíåíèé êîíöåíòðàöèé ïðèìåñåé îò íà÷àëüíîé: à � Pb-18%Sn;á � Sn-10%Pb Òàáëèöà 3Êîíòðîëüíûå òî÷êè äëÿ ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòà-òîâ ðàñ÷åòîâÒî÷êà x, ìì y, ììA 0 10B 25 10C 45 10D 0 30E 25 30F 45 30G 0 50H 25 50I 45 50 Òàáëèöà 4Îäíîìåðíûå âåðòèêàëüíûå è ãîðèçîíòàëüíûåïðîôèëè îòêëîíåíèé C � C0 äëÿ ñðàâíåíèÿÎáîçíà÷åíèå Óðàâíåíèåïðîôèëÿ ïðîôèëÿH1 y = 10H2 y = 30H3 y = 50V 1 x = 0V 2 x = 25V 3 x = 45Àëãîðèòì ðàñ÷åòàÂ ïðîãðàììíîì êîìïëåêñå GIGAN-2D äëÿ ðàñ-÷åòîâ èñïîëüçîâàëñÿ íåÿâíûé àëãîðèòì óñòàíîâ-ëåíèÿ [3]. Ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü ïðè ðàçíûõ øà-

ãàõ ïî âðåìåíè è ïî ïðîñòðàíñòâó. Ðàíåå áûëîíàéäåíî, ÷òî øàã ïî âðåìåíè �t = 0;005 c ÿâëÿ-åòñÿ ïðèåìëåìûì. Òàê êàê äàëüíåéøåå óìåíü-øåíèå øàãà íå ïðèâîäèò ê çàìåòíîìó èçìåíåíèþðåçóëüòàòîâ, òî â ðàñ÷åòàõ ïðèíÿò èìåííî ýòîòøàã.Â ïðîãðàììå GIGAN-2D ðàñ÷åò êîíâåêòèâíî-ãî ïåðåíîñà ïðèìåñè ïðîâîäèòñÿ ñ ó÷åòîì äèô-ôóçèè, òîãäà êàê â îïèñàííîì âûøå áåí÷ìàðêåäèôôóçèÿ ïðèìåñè íå ó÷èòûâàåòñÿ. Ïðè ðàñ÷å-òå çàäàâàëñÿ êîýôôèöèåíò äèôôóçèè ïðèìåñè âðàñïëàâå, ðàâíûé 10�30 ì2/ñ. Ïðè ýòîì óðàâíå-íèå ïåðåíîñà, óêàçàííîå â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå,çàìåíÿëîñü íà ñëåäóþùåå:@ hCi@t +rClV = rDlrCl:Äëÿ àïïðîêñèìàöèè óðàâíåíèé ìîäåëè ïðèìå-íÿëñÿ ìåòîä Ïàòàíêàðà�Ñïîëäèíãà ñ èñïîëüçî-âàíèåì ñìåùåííûõ íà ïîëøàãà ñåòîê äëÿ ðàñ÷å-òîâ êîìïîíåíò ñêîðîñòåé ïî îñÿì X è Y . Äëÿàïïðîêñèìàöèè êîíâåêòèâíûõ ÷ëåíîâ ïðèìåíÿë-ñÿ ýêñïîíåíöèàëüíûé ìåòîä, ïðåäëîæåííûé â ðà-áîòå [4], ïðèâîäÿùèé ê ìîíîòîííûì ðàçíîñòíûìñõåìàì. Ðàçíîñòíîå óðàâíåíèå äëÿ äàâëåíèÿ ïî-ëó÷àëîñü èç ðàçíîñòíîãî óðàâíåíèÿ íåðàçðûâíî-ñòè.Íà êàæäîì øàãå ïî âðåìåíè âûïîëíÿëàñü ñëå-äóþùàÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü äåéñòâèé:1. Ïî çàäàííûì ðàñïðåäåëåíèÿì äîëåé æèäêîéôàçû "l, òåìïåðàòóð T è êîíöåíòðàöèé Clðàññ÷èòûâàþòñÿ ðàñïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíòñêîðîñòåé è äàâëåíèÿ.2. Ðàññ÷èòûâàåòñÿ íîâîå ðàñïðåäåëåíèå ýí-òàëüïèè hhi.� 68 �



Âåðèôèêàöèÿ ìîäåëè ðàñ÷åòà êîíâåêòèâíîãî ïåðåíîñà ïðèìåñè. . .3. Ïî íàéäåííîìó ðàñïðåäåëåíèþ ýíòàëüïèèâîññòàíàâëèâàåòñÿ ïîëå òåìïåðàòóð. Îíî íà-õîäèòñÿ èç óñëîâèÿ êâàçèñòàöèîíàðíîñòèT = Tm +mCl ïóòåì ðåøåíèÿ êâàäðàòíîãîóðàâíåíèÿhhi = CpT + L� hCimT � Tm � k0� 11� k0è èìååò âèäT = Tm + (1� k0) (hhi � CpTm) + Lk02 (1� k0)Cp ��s�(1� k0)(hhi�CpTm)+Lk02 (1�k0)Cp �2� L hCim(1�k0)Cp:4. Âû÷èñëÿåòñÿ íîâîå ðàñïðåäåëåíèå äîëåéæèäêîé ôàçû "l ïî ôîðìóëå"l = � hCimT � Tm � k0� 11� k0 :5. Ñðàâíèâàþòñÿ ñòàðîå è íîâîå ðàñïðåäåëåíèÿýíòàëüïèè. Åñëè òî÷íîñòü íå äîñòèãíóòà,âîçâðàùàåìñÿ ê ï. 2.

6. Ðåøàåòñÿ óðàâíåíèå äëÿ ïåðåíîñà ïðèìåñåéè íàõîäÿòñÿ íîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåí-òðàöèé Cl, Cs = k0Cl è hCi = "lCl + "sCs.7. Ñðàâíèâàþòñÿ ñòàðîå è íîâîå ðàñïðåäåëåíèÿêîíöåíòðàöèé hCi. Åñëè òî÷íîñòü íå äîñòèã-íóòà, âîçâðàùàåìñÿ ê ï. 2.8. Ñðàâíèâàþòñÿ ñòàðîå è íîâîå ðàñïðåäåëå-íèÿ äàâëåíèé. Åñëè òî÷íîñòü íå äîñòèãíóòà,âîçâðàùàåìñÿ ê ï. 1.9. Ïåðåõîäèì ê ñëåäóþùåìó âðåìåííîìó øàãó.Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâÍà ðèñ. 3 (ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó) ïðè-âåäåíû êàðòû ðàñïðåäåëåíèé îòêëîíåíèé êîí-öåíòðàöèé ïðèìåñåé îò íà÷àëüíîé (C � C0) äëÿñïëàâà Sn-10%Pb, ðàññ÷èòàííûå íà ñåòêàõ 50 ��60 è 25�30 àâòîðàìè áåí÷ìàðêà ïî ïðîãðàììåSOLID è àâòîðàìè ñòàòüè ïî ïðîãðàììå GIGAN-2D. Èç ïðåäñòàâëåííûõ ðåçóëüòàòîâ âèäíî, ÷òîìåæäó ïðèâåäåííûìè äàííûìè èìååòñÿ íåïëî-õîå êà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå.

Ðèñ. 3. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ ïî ïðîãðàììàì SOLID (ñëåâà) è GIGAN-2D (ñïðàâà) äëÿSn-10%Pb: ââåðõó � ñåòêà 50� 60; âíèçó � ñåòêà 25� 30� 69 �



Ñ. Ì. Ãàíèíà, Â. Ï. ÃèíêèíÍà ðèñ. 4 (ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó) ïðè-âåäåíû ïðîôèëè îòêëîíåíèé êîíöåíòðàöèé â ñå-÷åíèÿõ H3 è H1 (ñì. òàáë. 4), ïîëó÷åííûå ïîïðîãðàììå SOLID. Íà ðèñ. 5 (ñì. òàêæå öâåò-íóþ âêëàäêó) ïðèâåäåíû òå æå ïðîôèëè, ïîëó-÷åííûå ïî ïðîãðàììå GIGAN-2D. Èç ïðåäñòàâ-ëåííûõ äàííûõ âèäíî çàìåòíîå êîëè÷åñòâåííîåðàñõîæäåíèå ðåçóëüòàòîâ, õîòÿ êà÷åñòâåííîå ñî-ãëàñèå èìååòñÿ.Íà ðèñ. 6 (ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó) ïðè-âåäåíû êàðòû ðàñïðåäåëåíèé îòêëîíåíèé êîí-öåíòðàöèé ïðèìåñåé îò íà÷àëüíîé (C � C0) äëÿñïëàâà Pb-18%Sn, ðàññ÷èòàííûå íà ñåòêàõ 50 ��60 è 25�30 àâòîðàìè áåí÷ìàðêà ïî ïðîãðàììåSOLID è àâòîðàìè ñòàòüè ïî ïðîãðàììå GIGAN-2D. Èç ïðåäñòàâëåííûõ ðåçóëüòàòîâ âèäíî, ÷òîìåæäó ïðèâåäåííûìè äàííûìè, òàê æå, êàê èäëÿ ñïëàâà Sn-10%Pb, èìååòñÿ íåïëîõîå êà÷å-ñòâåííîå ñîãëàñèå.Íà ðèñ. 7, 8 (ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó)ïðèâåäåíû ïðîôèëè îòêëîíåíèé êîíöåíòðàöèé

â ñå÷åíèÿõ H3 è H1, ïîëó÷åííûå ïî ïðîãðàì-ìå SOLID, à òàêæå ïî ïðîãðàììå GIGAN-2D.Ðåçóëüòàòû ñðàâíåíèÿ àíàëîãè÷íû ïðèâåäåííûìâûøå: èìååòñÿ êà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ðàñ÷åòîâïî ïðîãðàììàì SOLID è GIGAN-2D, íî ÷èñëåí-íûå çíà÷åíèÿ çàìåòíî ðàçëè÷àþòñÿ.Çàêëþ÷åíèåÈç àíàëèçà ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñëåäóåò,÷òî êà÷åñòâåííî îíè ñîãëàñóþòñÿ ñ àíàëîãè÷-íûìè ðåçóëüòàòàìè, ïðåäñòàâëåííûìè àâòîðàìèáåí÷ìàðêà. Èìåþùèåñÿ ðàçëè÷èÿ, ñêîðåå âñå-ãî, ñâÿçàíû ñ îòëè÷èÿìè â ìîäåëÿõ, ðàçëè÷íûìèñïîñîáàìè àïïðîêñèìàöèè è ðàçëè÷íûìè îãðà-íè÷åíèÿìè ïî òî÷íîñòè íà ðàçíûõ ýòàïàõ ðàñ÷å-òà. Â òî æå âðåìÿ ïðåäëîæåííûé àëãîðèòì ïîç-âîëÿåò ïåðåéòè ê ðàñ÷åòàì çàäà÷ ñ ó÷åòîì äèô-ôóçèè ïðè ïåðåíîñå ïðèìåñè áåç äîïîëíèòåëü-íûõ ïåðåäåëîê àëãîðèòìà.

Ðèñ. 4. Ïðîôèëè îòêëîíåíèé êîíöåíòðàöèé â ñå÷åíèÿõ H3 (à) è H1 (á ), ïîëó÷åííûå ïî ïðîãðàììå SOLID

Ðèñ. 5. Ïðîôèëè îòêëîíåíèé êîíöåíòðàöèé â ñå÷åíèÿõH3 (à) èH1 (á ), ïîëó÷åííûå ïî ïðîãðàììå GIGAN-2D:1 � ñåòêà 25� 30; 2 � ñåòêà 50� 60 � 70 �



Âåðèôèêàöèÿ ìîäåëè ðàñ÷åòà êîíâåêòèâíîãî ïåðåíîñà ïðèìåñè. . .

Ðèñ. 6. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ ïî ïðîãðàììàì SOLID (ñëåâà) è GIGAN-2D (ñïðàâà) äëÿPb-18%Sn: ââåðõó � ñåòêà 50� 60; âíèçó � ñåòêà 25� 30

Ðèñ. 7. Ïðîôèëè îòêëîíåíèé êîíöåíòðàöèé â ñå÷åíèÿõ H1 (à) è H3 (á ), ïîëó÷åííûå ïî ïðîãðàììå SOLID

Ðèñ. 8. Ïðîôèëè îòêëîíåíèé êîíöåíòðàöèé â ñå÷åíèÿõH1 (à) èH3 (á ), ïîëó÷åííûå ïî ïðîãðàììå GIGAN-2D:1 � ñåòêà 25� 30; 2 � ñåòêà 50� 60 � 71 �



Ñ. Ì. Ãàíèíà, Â. Ï. ÃèíêèíÂûïîëíåííûå ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî èìååò-ñÿ íåîáõîäèìîñòü ïðîâåäåíèÿ äåòàëüíîãî ñðàâíå-íèÿ ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè äðóãèìè àâòî-ðàìè, à òàêæå ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòîâ. Òà-êèå ñðàâíåíèÿ ïîçâîëÿò ñäåëàòü áîëåå îáîñíî-âàííûå âûâîäû îòíîñèòåëüíî àäåêâàòíîñòè ìî-äåëè è òî÷íîñòè ðàñ÷åòîâ, à òàêæå íàìåòèòü ïó-òè óñîâåðøåíñòâîâàíèÿ ìîäåëåé è àëãîðèòìîâðàñ÷åòîâ ñåãðåãàöèè ïðèìåñåé ìíîãîêîìïîíåíò-íûõ ðàñïëàâîâ ïðè èõ êðèñòàëëèçàöèè.Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì ÐÔÔÈ �09-08-00844-à. Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Ãèíêèí Â. Ï., Çàáóäüêî Ì. À., Êàðòà-âûõ À. Â. è äð. ×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèåïðîöåññà òåïëîìàññîïåðåíîñà ñ ïîçèöèè êëà-ñòåðíîé ìîäåëè ñòðîåíèÿ ðàñïëàâà // Ïî-âåðõíîñòü. 2004. �6. C. 93�100.
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