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 Г. И. КОСТЮК, О. Д. ГРИГОР 

  
О ВЛИЯНИИ КВАНТОВО-МЕХАНИЧЕСКОГО МЕТОДА ОПРЕДЕЛЕНИЯ  

ТЕПЛОФИЗИЧЕСКИХ И ТЕРМОМЕХАНИЧЕСКИХ ХАРАКТЕРИСТИК  

НА ОЦЕНКУ РАЗМЕРА ЗЕРНА ПРИ ДЕЙСТВИИ ИОНОВ НА ТИТАНОВЫЙ СПЛАВ 
 

Розглянуто вплив завдання теплофізичних і термомеханічних характеристик матеріалу, при квантово - механічному підході до їх визначен-

ня на розмір зерна. Проведено порівняння результатів розрахунку за стохастичними даними і розрахунками по квантово-механічної теорії 

теплофізичних і термомеханічних характеристик. Показано, що при малих енергіях іонів (для легких іонів В, С, N, AL, O) існує значна 

відмінність між цими значеннями, тоді як зі збільшенням енергії ці відмінності істотно згладжуються. Для більш важких іонів (для Cr, V, 

Fe, Ni, Co, Y, Z, Mo, Hf, Ta, W, Pt) відміна зберігається як при малих, так і при високих енергіях. Ясно, що в цьому випадку необхідно обо-

в'язково зіставляти результати розрахунку і експерименту, для того щоб визначити, для яких іонів необхідно враховувати вплив квантово-

механічних ефектів, а для яких − не треба. 

Ключові слова: квантово-механічний підхід, квантово-механічна теорія, теплофізичні та термомеханічні характеристики. 

 

Рассмотрено влияние задания теплофизических и термомеханических характеристик материала, при квантово-механическом подходе к их 

определению на размер зерна. Проведено сравнение результатов расчета по стохастическим данным и расчетам по квантово-механической 

теории теплофизических и термомеханических характеристик. Показано, что при малых энергиях ионов (для легких ионов В, С, N, AL, O) 

существует значительное отличие между этими значениями, тогда как с увеличением энергии эти различия существенно сглаживаются. Для 

более тяжелых ионов (для Cr, V, Fe, Ni, Co, Y, Z, Mo, Hf, Ta, W, Pt) отличие сохраняется как при малых, так и при больших энергиях. Ясно, 

что в этом случае необходимо обязательно сопоставлять результаты расчета и эксперимента. c тем, чтобы определить, для каких ионов 

необходимо учитывать влияние квантово-механических эффектов, а для каких не надо. 

Ключевые слова: квантово-механический подход, квантово-механическая теория, теплофизические и термомеханические характе-

ристики. 
 5 

The paper considers the influence of the task of thermal and thermomechanical properties of the material, with the quantum mechanical approach to 

their definition in the grain size. The comparison of the calculation results of the stochastic data and calculations on quantum mechanical theory of 

thermal and thermomechanical properties. It is shown that there is a significant difference between these values, whereas with increasing energy, 

these differences are considerably smoothed low-energy ions (light ions for B, C, N, AL, O). For heavier ions (for Cr, V, Fe, Ni, Co, Y, Z, Mo, Hf, 

Ta, W, Pt) is stored as a contrast at low and at high energies. It is clear that in this case, be sure to compare the results of calculation and experiment. 

In order that would determine for which ions need to consider the impact of quantum mechanical effects, and which do not. 

Keywords: а quantum-mechanical approach, a quantum-mechanical theory, thermal and thermo-mechanical properties. 

 

                                                
                                                        5© Г. И. Костюк, О. Д. Григор, 2016 

Введение. Применение титановых сплавов в 
авиационных конструкциях не получило широкого 

распространения, так как их поверхность имеет отно-

сительно невысокую твердость, что не позволяет их 

применять в ответственных конструкциях. Получение 

наноструктур на поверхности титановых сплавов мо-

жет существенно улучшить контактную прочность, а 

значит − существенно, расширить сферу их примене-

ния. Все это говорит о важности рассмотрения вопро-

са о получении наноструктур на этих сплавах и опре-

деления технологических параметров их получения. 

Работа выполнялась в рамках программы Мини-
стерства образования и науки Украины «Новые ре-

сурсосберегающие технологии в энергетике, про-

мышленности и агропромышленном комплексе» 

(подсекция 13 «Аэрокосмическая техника и транс-

порт») и по темам: «Создание физико-технических 

основ повышения качества материалов аэрокосмиче-

ских конструкций», «Разработка технологических 

основ интегрированных технологий плазменно-

ионной обработки деталей аэрокосмической техники» 

(подсекция 6 «Физико-технические проблемы мате-

риаловедения»), «Концепция создания наноструктур, 

нано- и традиционных покрытий с учетом влияния 
адгезии на эффективность и работоспособность дета-

лей АТ, АД и РИ», «Экспериментально теоретическое  

исследование получения наноструктур при действии 

ионных и светолучевых потоков на конструкционные 

материалы и РИ», хоздоговорных работ и договоров о 

сотрудничестве. 

Состояние вопроса. К сожалению, в настоящее 
время нет как теоретических, так и эксперименталь-

ных работ по получению наноструктур (НС) на тита-

новых сплавах, хотя теоретическому исследованию 

получения наноструктур посвящены ряд наших моно-

графий [1−5], а экспериментальные роботы рассмат-

ривались в монографиях [6−11]. На основе этих работ 

можно сформулировать критерии образования нано-

структур: достижение необходимого диапазона тем-

ператур (500…1500 К), превышение скорости роста 

температуры 107 К/с и наличие температурных 

напряжений в диапазоне 107…109 Па. При реализации 
температурных напряжений, превышающих 1010 Па, 

есть вероятность непосредственного получения НС. 

Ограничив область пространства в детали, где 

реализуются эти критерии, можно найти объем зоны, 

где возможно получение НС при действии индивиду-

ального иона, а далее по объему получить размер зер-

на. Размер зерна обычно необходим, так как практи-

чески всегда исследуется влияние размера зерна на 

физико-механические характеристики материалов и 

детали. Поэтому в работе проводим исследование 

влияния энергии ионов на размер зерна при квантово-

механическом и стохастическом определении тепло-
физических и термомеханических характеристик об-

рабатываемого материала.  

Цель исследования. Целью исследования было 

определение технологических параметров, при кото-

рых необходимо учитывать изменение теплофизиче-

ских и термомеханических характеристик материала 
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при квантово-механическом подходе по сравнению со 

стохастическими их значениями. 

Расчетная модель и метод ее решения. Реша-

лась совместная задача теплопроводности и термо-

упругости с применением метода МКЕ, причем на 

первом полушаге определялась температура, а на вто-
ром полушаге проводились расчеты с учетом найден-

ных температурных напряжений, что позволяло рас-

считать поля температур и температурных напряже-

ний в зане действия индивидуальной частицы (иона), 

по которым находилась зона, где выполнялись крите-

рии образования НС. В дальнейшем по объему этой 

зоны определялся размер зерна. 

Результаты расчета и их обсуждение. Для слу-

чая действия ионов (В, С, N, AL, O Cr, V, Fe, Ni, Co, 

Y, Z, Mo, Hf, Ta, W, Pt) получены зависимости разме-

ра зерна от энергии ионов и их зарядов (1, 2, 3), кото-
рые показаны на рис. (1–17). При стохастическом 

определении теплофизических характеристик резуль-

таты даны на сплошных кривых, а при квантово- ме-

ханическом − определении пунктирами.  

На рис. 1–5 видно, что с ростом энергии ионов 

результаты расчетов по двум вариантам сближаются и 

при 20 кэВ они практически совпадают, что позволяет 

пользоваться стохастическим методом определения 

теплофизических и термомеханических характери-

стик. 

В остальных случаях (особенно при больших за-

рядах ионов) необходимо знать экспериментальное 
значение размера зерна и в зависимости от того, к 

какому значению оно будет ближе применять соот-

ветствующий метод расчета. 

 

 
Рис. 1 – Зависимость размера зерна от энергии иона В  

при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики 
взятые из справочника, - - - - − рассчитаны по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 
 

 
Рис. 2 – Зависимость размера зерна от энергии иона С  

при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики 

взятые из справочника, - - - - − рассчитанные по квантово-
механическим теориям) для Эльбора-Р 

 
Рис. 3 – Зависимость размера зерна от энергии иона N  

при разных зарядах (____ теплофизические характеристики 
взятые из справочника, - - - - рассчитанные по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 
 

 
Рис. 4 – Зависимость размера зерна от энергии иона Al при 

разных зарядах (____ − теплофизические характеристики 
взятые из справочника, - - - - − рассчитаны по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 
 

 
Рис. 5 – Зависимость размера зерна от энергии иона V  

при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики 

взятые из справочника, - - - - − рассчитаны по квантово-
механическим теориям) для Эльбора-Р 

 

Для исследованного диапазона энергий 

(200…20000 эВ) с ростом энергии растет размер зер-

на, причем при стохастическом определении тепло-
физических и термомеханических характеристик по-

лучаются большие значения. 

При повышении массы ионов (Cr, V, Fe, Ni, Co, 

Y, Z, Mo, Hf, Ta, W, Pt) стохастическое значение и 

квантово-механический подход дают эквидистантные 

кривые практически для всего диапазона исследован-

ных энергий (200...20000 эВ). Необходимо нормиро-

вать значение по экспериментальным данным хотя бы 

в одной из точек по энергии иона и его заряду, что 

позволит определить, к какой кривой приближаются 

эти значения, а, следовательно, и будут более точные 
величины размера зерна (рис 6−17). 

Для исследованного диапазона энергий 

(200…20000 эВ) с ростом энергии растет и размер 
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зерна, причем при стохастическом определении теп-

лофизических и термомеханических характеристик 

получаются большие значения. 
 

 
Рис. 6 – Зависимость размера зерна от энергии иона Cr  

при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики, 
взятые из справочника, - - - - −  рассчитанные по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 

 
Рис. 7 – Зависимость размера зерна от энергии иона O  

при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики, 
взятые из справочника, - - - - − рассчитанные по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 

 

 
Рис. 8 – Зависимость размера зерна от энергии иона Fe  

при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики, 
взятые из справочника, - - - - − рассчитанные по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 
 

 
Рис. 9 – Зависимость размера зерна от энергии иона Ni  

при разных зарядах (____− теплофизические характеристики, 
взятые из справочника, - - - - − рассчитанные по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 

 
Рис. 10 – Зависимость размера зерна от энергии иона Co  

при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики, 
взятые из справочника, - - - - − рассчитанные по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 
 

 
Рис. 11 – Зависимость размера зерна от энергии иона Y  

при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики, 
взятые из справочника, - - - - − рассчитанные по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 
 

 
Рис. 12 – Зависимость размера зерна от энергии иона Cr  

при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики, 
взятые из справочника, - - - - рассчитанные по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 
 

 
 

Рис. 13 – Зависимость размера зерна от энергии иона Mo 
при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики, 

взятые из справочника, - - - - − рассчитаны по квантово-
механическим теориям) для Эльбора-Р 
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Рис. 14 – Зависимость размера зерна от энергии иона Hf  

при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики, 
взятые из справочника, - - - - рассчитанные по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 
 

 
Рис. 15 – Зависимость размера зерна от энергии иона Ta  

при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики, 
взятые из справочника, - - - -  − рассчитанные по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 
 

 
Рис. 16 – Зависимость размера зерна от энергии иона W  

при разных зарядах (____ − теплофизические характеристики, 
взятые из справочника, - - - - − рассчитанные по квантово-

механическим теориям) для Эльбора-Р 

 
 

Рис. 17 – Зависимость размера зерна от энергии иона Pt при 
разных зарядах (____ − теплофизические характеристики, 

взятые из справочника, - - - - − рассчитанные по квантово-
механическим теориям) для Эльбора-Р 

Выводы.  
Проведенные исследования показали, что с ростом 

энергии иона растет размер зерна, при этом для слу-

чая стохастического определения теплофизических и 

термомеханических характеристик эти значения име-

ют большие величины.  
Показано, что для случая действия легких ионов 

(В, С, N, AL, O) с ростом энергии кривые по двум 

вариантам задания теплофизических и термомехани-

ческих характеристик сближаются и при 20 КэВ прак-

тически совпадают, что позволяет при высоких энер-

гиях этих ионов не учитывать квантово-механический 

подход к определению характеристик.  

Для тяжелых ионов (Cr, V, Fe, Ni, Co,  Y, Z, Mo, 

Hf, Ta, W, Pt) практически для всех исследованных 

энергий отличие результатов остается, тогда в этом 

случае необходимо нормировать величины значение 
размера зерна по результатам эксперимента. В зави-

симости от того, к какой кривой эти результаты бли-

же, выбирать тот или иной метод расчета. 

Для исследованного диапазона энергий 

(200…20000 эВ) с ростом энергии растет и размер 

зерна, причем при стохастическом определении теп-

лофизических и термомеханических характеристик 

получаются большие значения. 
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