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УДК 54.057 

ГАЗОСТРУЙНЫЙ MPCVD СИНТЕЗ АЛМАЗНЫХ ПОКРЫТИЙ  
НА ПОДЛОЖКАХ ИЗ РАЗЛИЧНОГО МАТЕРИАЛА 

А.А. Емельянов, М.Ю. Плотников, Н.И. Тимошенко, И.Б. Юдин  
Институт теплофизики им. С.С. Кутателадзе СО РАН 

 
Представлены результаты экспериментального исследования возможности нанесения 

алмазных покрытий на подложки из различных материалов новым газоструйным методом 
с СВЧ-активацией газов – прекурсоров. Описана разработанная экспериментальная уста-
новка для нанесения алмазных покрытий. Алмазные покрытия осаждены на подложки из 
молибдена, кремния с окисной пленкой или карбида кремния на поверхности, карбида 
вольфрама, нитрида титана, плавленого кварца и на алмазный кристалл. В условиях высо-
ких температур и больших тепловых потоков к подложке удалось обеспечить ее целост-
ность благодаря использованию специально разработанной конструкции подложкодержа-
теля. Полученные образцы алмазных покрытий исследовались методами сканирующей 
электронной микроскопии (СЭМ) и спектроскопии комбинационного рассеяния света 
(КРС) и в настоящее время проходят испытания в условиях, требуемых для различных 
приложений. 

Ключевые слова: газоструйное осаждение, алмазные покрытия, СВЧ-активация, кри-
сталлическая структура, спектры комбинационного рассеяния 

DOI: 10.17212/1727-2769-2023-3-7-19 

1. Введение 

CVD-осаждение (Chemical vapor deposition) алмаза представляет собой сово-
купность физико-химических процессов, а именно: диссоциация водорода и угле-
водородного носителя с образованием радикалов-предшественников алмаза,  
их транспорт к поверхности, нуклеация – зарождение на поверхности центров  
формирования алмаза и рост с образованием сплошной поликристаллической ал-
мазной пленки толщиной от единиц до сотен мкм. Рост термодинамически не-
устойчивой алмазной sp3-фазы, формирующейся на поверхности подложки,  
сопровождается одновременным зарождением устойчивой графитной sp2-фазы. 
Наличие атомарного водорода стабилизирует рост алмаза благодаря тому, что 
скорость травления алмазной sp3-фазы углерода атомарным водородом гораздо 
ниже скорости травления sp2-углерода. В конечном итоге при правильном подбо-
ре определяющих параметров процесса (соотношения атомарного водорода и уг-
леродсодержащей компоненты, температуры подложки) формируется алмазная 
структура хорошего качества [1–3]. 

Высокая твердость и теплопроводность, износостойкость и химическая инерт-
ность являются ключевыми свойствами алмаза [4, 5], поэтому покрытия из поли-
кристаллического алмаза могут быть использованы в теплоотводах [6, 7], режу-
щих инструментах [8] и для нанесения защитного слоя. По среднему размеру 
алмазных зерен поликристаллические алмазные материалы классифицируются 
как микрокристаллические, нанокристаллические и ультрананокристаллические [9]. 
                                                            

Работа выполнена в рамках государственного задания (бюджетный грант 
№ 121031800218-5). 



8  А.А. Емельянов, М.Ю. Плотников, Н.И. Тимошенко, И.Б. Юдин 

Пленки и толстые пластины высококачественного микрокристаллического алмаза 
обладают высокой теплопроводностью и низким оптическим поглощением.  
Поэтому они предпочтительны для различных радиаторов [10] и других 
устройств. Нанокристаллический алмаз состоит из алмазных зерен размером  
10…100 нм и характеризуется пониженной кристалличностью и более высокой 
концентрацией неалмазных фаз по сравнению с микрокристаллическим [11].  
Однако такие пленки обладают малым коэффициентом трения в сочетании с от-
носительно высокой твердостью и поэтому используются при формировании из-
носостойких инструментов [12]. Ультрананокристаллические покрытия широко 
используются в качестве биосовместимых защитных покрытий [13], а азотсодер-
жащие – для изготовления электрохимических и терморегулирующих приложе-
ний [14]. Формирование алмазного покрытия, адаптированного для потребителя, 
требует разработки различных методов синтеза алмаза, а также использования 
материалов подложки, подходящих для требуемых условий. 

В соответствии с этим группа под руководством академика РАН А.К. Реброва 
занимается развитием газоструйного метода синтеза алмазов, позволяющего пе-
рейти от низкоскоростного диффузионного процесса переноса «строительного» 
материала к подложке к струйному переносу. На начальном этапе исследовались 
возможности горячепроволочной активации газов-предшественников [15–17]. 
Накопленный опыт был использован для развития газоструйной модификации 
метода MPCVD (Microwave Plasma Chemical Vapor Deposition) с активацией га-
зов-предшественников в СВЧ-разряде [18–22]. Показана возможность достижения 
таким методом больших скоростей синтеза алмаза из метановодородной смеси 
[20] и смеси метана, водорода и аргона [22]. 

Ряд работ [23–26] был посвящен исследованию возможностей применения  
метода для создания алмазных покрытий со специальными свойствами. 

В настоящей работе представлены результаты газоструйного MPCVD осажде-
ния алмазных покрытий на подложках из различного материала. 

2. Материалы и методы 

На рис. 1 представлена схема установки для MPCVD синтеза алмазных покры-
тий. В вакуумной камере расположены реактор (разрядная камера) и камера оса-
ждения с подложкой. Геометрия и размеры разрядной камеры выбраны из сооб-
ражений достижения резонансных условий СВЧ-разряда. В атмосферной части 
находится магнетрон для генерации СВЧ-излучения (2,45 ГГц). Разрядная камера 
отделена от камеры осаждения коническим соплом, направленным острием  
в разрядную камеру. СВЧ-разряд образует плазменное облако, «привязанное»  
к острию сопла, где происходит активация подаваемых водорода и углеродсодер-
жащего газа. Перепад давления на сопле обеспечивает сверхзвуковое истечение 
из сопла с последующей доставкой активированных компонент к подложке. Маг-
нетрон отделен от вакуумной части герметичной диэлектрической вставкой. 

Для нанесения качественного алмазного покрытия необходимо обеспечить ма-
лые градиенты параметров активированного газа у подложки и температуры по-
верхности подложки. 

Контактное тепловое сопротивление между подложкой и твердой поверхно-
стью подложкодержателя может быть большим и неравномерным по площади. 
Для устранения этого подложка «ложится» на расплав металла и благодаря этому 
снижается контактное тепловое сопротивление и выравнивается поле температу-
ры поверхности подложки. Более подробное описание конструкции подложко-
держателя приведено в [27].  
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Рис. 1 – Схема установки для MPCVD синтеза алмазных покрытий: 

1 – разрядная камера (реактор); 2 – камера осаждения; 3 – СВЧ-разряд; 4 – сопло; 5 – струя 
активированного газа; 6 – подложкодержатель; 7 – подложка (мишень); 8 – магнетрон;  
                      9 – волновод; 10 – диэлектрическая вставка; 11 – вакуумная откачка 

Fig. 1 – Installation diagram for MPCVD synthesis of diamond coatings:  
1 – is a discharge chamber (reactor); 2 – is a deposition chamber; 3 – is a microwave discharge;  
4 – is a nozzle; 5 – is an activated gas jet; 6 – is a substrate holder; 7 – is a substrate (target);  
       8 – is a magnetron; 9 – is a waveguide; 10 – is a dielectric insert; 11 – is vacuum pumping 

Отметим, что в представленных экспериментах стимуляция зародышеобразо-
вания алмаза нанесением на подложку дополнительных центров нуклеации не 
проводилась. 

Использованы различные материалы подложек: кремний, кремний с нанесен-
ным на поверхность тонким слоем карбида кремния или окиси кремния, плавле-
ный кварц, молибден, нитрид титана, карбид вольфрама, алмаз. Размер подложек 
составлял 1212 мм, толщина – от долей до полутора миллиметров. Различные 
материалы подложек выбирались из соображений перспективности их использо-
вания для различных возможных приложений, в том числе описанных выше. 

Эксперименты были выполнены с использованием оборудования УНУ ВГК 
ИТ СО РАН (уникальной научной установки вакуумного газодинамического ком-
плекса Института теплофизики СО РАН). Полученные образцы алмазных покры-
тий исследовались методами сканирующей электронной микроскопии и спектро-
скопии комбинационного рассеяния света в центрах коллективного пользования 
ИНХ СО РАН и ИФП СО РАН. 

3. Результаты и их обсуждение 

Осаждение алмазных покрытий на подложки из различных материалов осу-
ществлялось на описанной выше установке MPCVD при расходах водорода  
8…10 н.л/мин, концентрации метана 1 %, давление в реакторе и камере осажде-
ния поддерживалось с перепадом, обеспечивающим сверхзвуковое истечение ак-
тивированного газа из сопла, расстояние срез сопла – подложка 25 мм, температу-
ра подложки около 950 С. 
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На рис. 2 представлены СЭМ фотографии алмазных покрытий на алмазном 
кристалле с ориентацией <100>. Алмазный кристалл получен осаждением при 
высоких давлениях в Институте геологии и минералогии СО РАН. Алмазная под-
ложка была использована для проверки возможности эпитаксиального осаждения 
алмаза газоструйным методом. Такая возможность позволила бы синтезировать 
монокристаллы и управлять содержанием в них примеси, что особенно важно для 
электроники и некоторых оптических применений. 

 

  
Рис. 2 – СЭМ фотографии поверхности осажденной пленки  

на алмазной подложке 
Fig. 2 – SEM photos of the surface of the deposited film on a diamond substrate 

Проведенные исследования показали, что рост алмазного покрытия при ис-
пользовании газоструйного метода происходит с такой большой скоростью, что 
на образующихся алмазных поверхностях зарождаются новые кристаллы при од-
новременном росте этой поверхности. Таким образом, эпитаксиальное осаждение 
алмаза данным методом реализовать не удалось. Однако эти результаты показы-
вают возможности метода, в частности возможность наращивания поликристал-
лического алмаза на кристалл. 

Из представленных на рис. 3 СЭМ фотографий алмазных структур, получен-
ных на молибденовой подложке газоструйным методом, видна характерная струк-
тура покрытия с квадратными основаниями кристаллов алмаза. Параметры оса-
ждения: расход водорода 10 н.л/мин, концентрация метана 1 %, расстояние срез 
сопла – подложка 25 мм, температура подложки около 950 С. На рис 3, а – СЭМ 
фотография покрытия, полученного за 3 часа, на рис 3, б – за 15 мин. Время оса-
ждения выбрано из практических соображений получения качественного СЭМ 
снимка (15 мин) и получения сплошного покрытия (3 часа). Соответственно, за 
большее время получено сплошное покрытие в сравнении с отдельными кристал-
лами справа. На приведенном спектре КРС (рис. 3, в) линия алмаза четко выраже-
на, рост интенсивности на спектре правее алмазной линии обусловлен флуорес-
ценцией аморфного углерода. 

Алмазное покрытие на кремниевой подложке, полученное за время 15 мин 
(рис. 4), состоит из отдельных конгломератов кристаллов. На спектре КРС ярко 
выражена линия алмаза и слабо – флуоресценция примесей неалмазного углерода. 
Наличие окисной пленки на поверхности кремния не повлияло на структуру, кри-
сталличность и скорость осаждения алмаза. 

Кристаллические структуры алмаза и карбида кремния близки. Поэтому по-
верхность кремниевой подложки обычно карбидизируют для получения однород-
ного алмазного покрытия с хорошей адгезией. Карбидизацию подложек, исполь-
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зуемых в наших экспериментах, осуществляли с помощью ионной имплантации  
в Институте полупроводников СО РАН. Кроме того, карбидизация осуществля-
лась непосредственно при осаждении алмазного покрытия, поскольку в активиро-
ванном газе присутствуют углеродсодержащие радикалы. На рис. 5 представлены 
СЭМ изображения таких покрытий. Представлены снимки разных участков по-
крытия. Кристаллическая структура хорошо видна, размеры кристаллов около  
10 мкм. Такие покрытия предполагается использовать для теплоотвода от микро-
электронных устройств. Опытные образцы таких устройств в настоящее время 
находятся в стадии изготовления совместно с Институтом полупроводников СО РАН. 

 

   
а б в 

Рис. 3 – Алмаз на молибдене: 
а, б – СЭМ фотографии; в – КРС спектр покрытия 

Fig. 3 – Diamond on molybdenum: 
a, б – SEM photo; в – Raman spectrum of coverage 

 

  
Рис. 4 – Алмаз на кремниевой подложке (СЭМ фотография и КРС спектр) 

Fig. 4 – Diamond on a silicon substrate (SEM photo and Raman spectrum) 
 

  
Рис. 5 – Алмаз на карбиде кремния 
Fig. 5 – Diamond on silicon carbide 
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На рис. 6 представлено СЭМ изображение алмазного покрытия, полученного 
на кремниевой карбидизированной поверхности из метановодородной смеси  
с добавкой около 12 % аргона. Благодаря добавке аргона температура активации  
в разрядной камере повысилась примерно на 500 С, что привело к большей 
диссоциации водорода и соответственно интенсифицировало процесс синтеза 
алмаза. На рис. 6 видны мелкие зарождающиеся кристаллы алмаза на уже обра-
зовавшихся кристаллах, благодаря чему образуется ветвистая кристаллическая 
структура. 
 

 
Рис. 6 – СЭМ фотография покрытия на карбидизированной по-

верхности кремния с добавлением аргона в смесь газов 
Fig. 6 – A SEM photo of a coating on a carbidized silicon surface  

with the addition of argon to a mixture of gases 
 

На рис. 7 представлено СЭМ изображение алмазного покрытия на подложке из 
карбида вольфрама, зерна которого «склеены» кобальтом. Этот материал выбран 
для разработки возможности улучшения износостойкости изделий, которые ис-
пользуются на практике. Известно, что наличие кобальта не способствует образо-
ванию кристаллов алмаза [28, 29]. Поэтому на данную подложку был осажден TiN 
толщиной несколько сот нанометров. Процесс осаждения алмазного покрытия 
был интенсифицирован добавлением в метановодородную смесь  аргона. Благо-
даря этим мерам на подложке WC с содержанием Co получено сплошное алмаз-
ное покрытие с размером кристаллов в несколько мкм. Полученные образцы про-
ходят испытания в условиях предполагаемой эксплуатации. 

Получение алмазного покрытия на материалах с низкой теплопроводностью 
затруднено вследствие перегрева и разрушения подложки. Плавленый кварц  
(коэффициент теплопроводности 1,38 Вт/м  К) стоит в ряду таких материалов. 
Необходимость нанесения алмазных покрытий на плавленый кварц обусловлено 
приложениями, в частности задачами увеличения теплоотвода от различных кон-
струкций на пластинах из кварца, улучшением износостойкости кварцевой оптики 
и др. На рис. 8 представлен КРС спектр поверхности алмазного покрытия на та-
ком материале. Линия алмаза ярко выражена, излучение примесных компонент  
невелико. 
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Рис. 7 – СЭМ изображение алмазного покрытия на подложке 

из карбида вольфрама 
Fig. 7 – A SEM image of a diamond coating on a tungsten  

carbide substrate 
 
 

 

Рис. 8 – КРС спектр алмазного покрытия на плавленом  
кварце 

Fig. 8 – Raman spectrum of a diamond coating on the fused  
quartz 

Заключение 

В работе показано, что газоструйный метод с использованием для активации 
газов-предшественников СВЧ-разряда позволяет наносить алмазные покрытия на 
подложки из различных материалов, востребованных для различных приложений. 
Показана возможность получения алмазных покрытий различной структуры. При 
переходе от центра покрытия к краям происходит изменение условий роста, что 
проявляется в нарушении сплошности покрытия и изменению преобладающих 
ростовых граней алмазов. Наиболее однородное покрытие получено на молибде-
новой подложке, поскольку образующийся на поверхности карбид молибдена 
способствует синтезу алмаза, а высокая теплопроводность металла – однородно-
сти температуры поверхности. Полученные алмазные покрытия на карбидизиро-
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ванном кремнии, нитриде титана и карбиде вольфрама с включениями кобальта  
в настоящее время проходят испытания в условиях предполагаемой эксплуатации. 

Авторы выражают благодарность коллегам из центров коллективного пользо-
вания ИНХ СО РАН и ИФП СО РАН за снимки на электронном микроскопе  
и спектры комбинационного рассеяния полученных образцов. 
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GAS-JET MPCVD SYNTHESIS OF DIAMOND COATINGS  
ON SUBSTRATES OF VARIOUS MATERIALS 

Emelyanov A.A., Plotnikov M.Yu., Timoshenko N.I., Yudin I.B. 
Institute of Thermophysics of the SB RAS, Novosibirsk, Russia 

 
The results of an experimental study of the possibility of applying diamond coatings to sub-

strates made of various materials by a new gas-jet method with microwave activation of precursor 
gases are presented. The developed experimental setup for applying diamond coatings is de-
scribed. Diamond coatings are deposited on substrates of molybdenum, silicon with an oxide film 
or silicon carbide on the surface, tungsten carbide, titanium nitride, fused quartz, and on a dia-
mond crystal. Under conditions of high temperatures and high heat fluxes to the substrate, it was 
possible to ensure its integrity due to the use of a specially developed substrate holder design. The 
resulting samples of diamond coatings were studied by scanning electron microscopy (SEM) and 
Raman spectroscopy (RS) and are currently being tested under the conditions required for various 
applications. 

Keywords: gas-jet deposition, diamond coatings, microwave activation, crystal structure,  
Raman spectra. 
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ОПРЕДЕЛЕНИЕ ТЕПЛОФИЗИЧЕСКИХ СВОЙСТВ  
И ФУНКЦИИ РАДИАЛЬНОГО РАСПРЕДЕЛЕНИЯ 
НАНОЧАСТИЦЫ СЕРЕБРА С ПРИМЕНЕНИЕМ  

ЧИСЛЕННЫХ МЕТОДОВ 

Д.Г. Цыдыпов1,2, А.В. Номоев1,2, Б.З. Гармаев1 
1Институт физического материаловедения СО РАН 
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Известно, что работоспособность микроэлектронных устройств на основе наноструктур 
серебра зависит от их теплофизических свойств. Поэтому актуально исследование тепло-
физических свойств наноструктур серебра в зависимости от их размеров и структуры.  
В данной работе изучена термическая стабильность сферических наночастиц серебра  
с помощью компьютерного моделирования методом молекулярной динамики. В ходе рабо-
ты были получены температурные зависимости потенциальной части внутренней энергии 
наночастиц серебра при изменении размера наночастицы для различных потенциалов,  
отвечающих методу «погруженного атома». Используя численные методы обработки дан-
ных, включая метод локальных регрессий LOESS и нахождение первой производной  
температурной зависимости потенциальной части внутренней энергии наночастицы, опре-
делены значения температур начала и завершения плавления. Также построены и проана-
лизированы размерные зависимости температуры плавления, удельной теплоты плавления 
наночастицы серебра для различных потенциалов «погруженного атома». Определены 
потенциалы «погруженного атома», которые обеспечивают лучшее согласие с табличными 
значениями макроскопических температуры плавления и удельной теплоты плавления. 
Кроме того, построена и проанализирована функция радиального распределения для нано-
частицы серебра при различных температурах и для разных размеров наночастицы.  

 

Ключевые слова: наночастица серебра, термостабильность, температура плавления, 
удельная теплота плавления, функция радиального распределения, метод молекулярной 
динамики. 
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Введение 
Как правило, наночастицы серебра имеют диаметр от 1 до 100 нм и обладают 

уникальными свойствами, которые отличаются от свойств объемного серебра [1]. 
Наночастицы серебра применяют в чернилах, микроэлектронике и медицине [2].   

Метод молекулярной динамики (МД) – это метод, в котором временная эво-
люция системы взаимодействующих атомов или частиц отслеживается интегри-
рованием их уравнений движения [3].  

Для описания взаимодействия между атомами в веществе используются меж-
атомные потенциалы [4]. Одним из методов для описания межатомного взаимо-
действия является метод «погруженного атома» (embedded atom method, EAM) [5]. 
Этот метод основан на идее теории функционала плотности. Основываясь на идее 
теории функционала плотности, полная электронная энергия произвольно упоря-
доченных ядер может быть записана как однозначный функционал полной элек-
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тронной плотности. В данном методе полная электронная плотность в металле 
представляется в виде линейной суперпозиции вкладов отдельных атомов.  

В методе «погруженного атома» энергия одного атома в атомной структуре 
определяется выражением [4] 

1( )
2i i i

i
E F   ∑ , 

i j
j

  ∑ , 

где F  – функция «погружения»; i  – плотность электронов в i-м месте;   – 
энергия парного взаимодействия.  

Таким образом, энергия каждого атома системы определяется как сумма энер-
гии парного взаимодействия этого атома с другими атомами системы плюс функ-
ция «погружения». Функция «погружения» учитывает влияние соседних атомов 
на парное взаимодействие. Функция «погружения» зависит от полной электрон-
ной плотности всех атомов, кроме одного атома, для которого рассчитывается 
энергия. 

1. Реализация моделирования МД-методом 
Исследовались сферические наночастицы серебра с различными диаметрами, 

обладающие гранецентрированной кубической (ГЦК) решеткой. В ходе модели-
рования в качестве потенциалов для описания взаимодействий между атомами 
серебра использовались: EAM-потенциал для металлов с ГЦК кристаллической 
решеткой, разработанный Шенгом и соавторами [6]; EAM-потенциал для системы 
медь/серебро, применимый для наночастиц серебра, разработанный Уильямсом и 
соавторами [7]; EAM-потенциал, разработанный Чжоу и соавторами, который 
также применим для наночастиц серебра [8]. 

Для уравновешивания и нагрева системы до требуемой температуры исполь-
зовался термостат Нозе-Гувера (канонический ансамбль NVT). При таком методе 
моделирования система может обмениваться энергией с окружающей средой 
(термостатом). Временной шаг был установлен равным 1 фс. 

Сначала выполнялось уравновешивание наночастицы при 300 К в течение  
500 пс. Затем был произведен нагрев наночастицы серебра от 300 К до 1600 К со 
скоростью нагрева 2,6 К/пс, для чего потребовалось моделирование длительно-
стью в 500 пс, что является достаточным для наблюдения за поведением струк-
турных и фазовых изменений наночастицы. 

2. Результаты и обсуждение 
Рассмотрим термическую стабильность наночастиц серебра. В ходе работы 

были получены температурные зависимости потенциальной части внутренней 
энергии наночастицы серебра при изменении размера наночастицы для различных 
потенциалов, отвечающих методу «погруженного атома», и обработаны в компь-
ютерной программе Origin. На рис. 1, а представлена температурная зависимость 
потенциальной части внутренней энергии наночастицы серебра до применения 
метода локальных регрессий LOESS для сглаживания зависимости. Метод LOESS 
позволяет сгладить ряд значений, используя простую линейную либо полиноми-
альную зависимость y  от x  [9]. На рис. 1, б показана температурная зависимость 
потенциальной части внутренней энергии наночастицы после применения в про-
грамме Origin метода LOESS.  
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a 

 
б 

Рис. 1 – Температурная зависимость потенциальной части внутрен-
ней энергии наночастицы до применения метода LOESS (а) и после  
                                   применения метода LOESS (б) 
Fig. 1 – Temperature dependence of the potential part of the internal  
energy of a nanoparticle before applying the LOESS method (a)  
                             and after applying the LOESS method (b) 

В ходе работы температуру плавления определяли по скачку температурной 
зависимости потенциальной части внутренней энергии наночастицы. В качестве 
температуры плавления принималось значение, соответствующее середине ин-
тервала между температурами начала и завершения плавления. 

После применения метода LOESS в программе Origin проводилось построение 
графика производной первого порядка температурной зависимости потенциаль-
ной части внутренней энергии наночастицы для дальнейшего определения значе-
ний температур начала 1T  и завершения 2T  плавления.  

На рис. 2, а показан график производной первого порядка температурной за-
висимости потенциальной части внутренней энергии наночастицы до применения 
метода LOESS, с помощью которого невозможно определить значения темпера-
тур начала и завершения плавления. Большой статистический разброс можно  
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объяснить тем, что наночастица, состоящая из атомов, не успевает прийти в рав-
новесное состояние в процессе ее нагрева. Шаг по температуре – неравномерный, 
изменяется в интервале от 0,3 до 12,1 К, максимальный перепад по энергии на 
одном шаге равен 353,1 эВ/К.  

 

 
а 

 
б 

Рис. 2 – Производная первого порядка температурной зависимости 
потенциальной части внутренней энергии наночастицы до приме-
нения метода LOESS (а) и после применения метода LOESS (б). Т1 
и Т2 – температуры начала и завершения плавления соответственно 
Fig. 2 – The first order derivative of the temperature dependence of the 
potential part of the internal energy of a nanoparticle before the LOESS 
method (a) and after the LOESS method (б). T1 and T2 are the tempera- 
              tures of the beginning and end of melting, respectively 
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На рис. 2, б представлен график производной первого порядка температурной 
зависимости потенциальной части внутренней энергии наночастицы после приме-
нения метода LOESS. Использование метода LOESS позволяет отфильтровать теп-
ловые флуктуации и определить значения температур начала 1T  и завершения 2T  
плавления. Значения 1T  и 2T  определялись по резкому изменению производной.  

Для потенциалов [6], [7] и [8] были рассчитаны температурные зависимости 
потенциальной части внутренней энергии наночастицы серебра для различных 
размеров (радиус от 1,5 до 6,5 нм) наночастицы и определена температура плав-
ления для каждого размера наночастицы для дальнейшего построения размерных 
зависимостей температуры плавления для каждого используемого EAM-
потенциала. 

Зависимость температуры плавления сферических наночастиц от размера 
определяется известной формулой Томсона [10]: 

 0
0

2 11 sl s
mT T

R
⎛ ⎞ 

 ⎜ ⎟⎝ ⎠
,  (1) 

где mТ  – температура плавления наночастицы; 0Т  – макроскопическое значение 
температуры плавления твердой фазы; 0  – макроскопическое значение удельной 
теплоты плавления твердой фазы; R  – радиус частицы; sl  – межфазное натяже-
ние на границе раздела кристалла с собственным расплавом; s  – удельный объ-
ем твердой фазы. Таким образом, формула Томсона (1) предсказывает линейную 
зависимость между температурой плавления наночастицы и ее обратным радиу-
сом (1/ )R . 

Основываясь на результатах, полученных МД-методом, можно найти макро-
скопическое значение температуры плавления серебра для каждого используемо-
го EAM-потенциала, проведя линейную экстраполяцию зависимостей температу-
ры плавления от обратного радиуса (1/ R ) к  R   (рис. 3). 

Макроскопическое значение температуры плавления серебра ( )
mT   = 1382 К 

при использовании потенциала [6] (отклонение от табличного значения (1235 К) 
составляет 11,9 %). При использовании потенциала [7] ( )

mT   = 1409 К (отклоне-

ние составляет 14,1 %). Для потенциала [8] ( )
mT   = 1256 К (отклонение составляет 

1,7 %). Таким образом, лучшее совпадение с табличным значением макроскопи-
ческой температуры плавления наблюдается при использовании потенциала [8]. 
Разброс в значениях макроскопической температуры плавления, определенных 
при использовании потенциалов [6], [7] и [8], можно объяснить различием полу-
ченных параметров потенциалов, входящих в состав трех функций: функцию «по-
гружения» F , плотность электронов    и энергию парного взаимодействия  .  

Еще одной важной характеристикой для исследования термической стабиль-
ности наночастиц является теплота плавления. Способ определения теплоты 
плавления описан в [12–15].  

В данной работе для нахождения удельной теплоты плавления использовалось 
следующее выражение: 

 U
m
  ,  (2) 

где U – энергия, необходимая для разрушения кристаллической структуры при 
температуре, соответствующей началу плавления; m  – масса частицы.  
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Рис. 3 – Зависимости температуры плавления наночастицы серебра 
от обратного радиуса (1/R) для различных EAM-потенциалов. 
Штриховой линии соответствует табличное значение макроскопи- 
           ческой температуры плавления серебра Т0 = 1235 К [11] 
Fig. 3 – Dependences of the melting temperature of a silver nanoparticle 
on the reciprocal radius (1/R) for various EAM potentials. The dashed 
line corresponds to the tabular value of the macroscopic melting tempe- 
                                   rature of silver Т0 = 1235 K [11] 

На рис. 4 представлены рассчитанные с использованием формулы (2) зависи-
мости удельной теплоты плавления наночастицы серебра от обратного радиуса 
(1/ R ) с использованием различных EAM-потенциалов.  

Ранее вывод о том, что зависимость теплоты плавления от обратного радиуса 
(1/ R ) близка к линейной, был сделан в работах [12–16]. Поэтому, чтобы найти 
макроскопическое значение удельной теплоты плавления серебра для каждого 
используемого EAM-потенциала, проведена линейная экстраполяция зависимо-
стей удельной теплоты плавления от обратного радиуса (1/ R ) к  R   (рис. 4).  

Макроскопическое значение удельной теплоты плавления серебра ( ) =  
= 74,9 кДж/кг при использовании потенциала [6] (отклонение от табличного зна-
чения (87,3 кДж/кг [11]) составляет 14,2 %). Для потенциала [7] ( )  =  
= 70,8 кДж/кг (отклонение равно 18,9 %). При использовании потенциала [8]  

( )  = 66,7 кДж/кг (отклонение равно 23,6 %). Таким образом, параметры потен-
циала [6] обеспечивают лучшее согласие с табличным значением макроскопиче-
ской удельной теплоты плавления. 

На рис. 5 показана функция радиального распределения для наночастицы  
серебра с радиусом R  = 2,5 нм при разных температурах при использовании по-
тенциала [6]. При температуре 300 К функция радиального распределения имеет 
острые пики, соответствующие ближайшим и более удаленным атомам. С повы-
шением температуры пики функции радиального распределения размываются, так 
как структура становится менее упорядоченной. Размытие пиков означает, что 
уменьшается вероятность появления атома в координационных сферах. Для по-
тенциалов [7] и [8] вид функции радиального распределения для наночастицы 
серебра с радиусом R  = 2,5 нм при разных значениях температуры не отличается 
от вида функции радиального распределения, показанной на рис. 5. 
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Рис. 4 – Зависимости удельной теплоты плавления наноча-
стицы серебра от обратного радиуса (1/R) для различных 
EAM-потенциалов. Штриховой линии соответствует таблич-
ное значение макроскопической удельной теплоты плавления  
                                серебра 0 = 87,3 кДж/кг [11] 
Fig. 4 – Dependences of the specific heat of fusion of a silver na-
noparticle on the reciprocal radius (1/R) for various EAM poten-
tials. The dashed line corresponds to the tabular value of the mac- 
    roscopic specific heat of fusion of silver 0 = 87.3 kJ/kg [11] 

 

 
Рис. 5 – Функция радиального распределения для наночасти-
цы серебра с радиусом R  = 2,5 нм для потенциала [6] при 
разных температурах: 300 К (наночастица находится в твер-
дом состоянии), 1172 К (в процессе плавления наночастицы),  
        1542 К (наночастица находится в жидком состоянии) 
Fig. 5 – The radial distribution function for a silver nanoparticle 
with radius R  = 2.5 nm for the potential [6] at different tempera-
tures: 300 K (the nanoparticle is in the solid state), 1172 K (in the 
process of melting the nanoparticle), 1542 K (the nanoparticle  
                                         is in the liquid state) 
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На рис. 6 представлена функция радиального распределения для разных раз-
меров наночастицы серебра при температуре T  = 300 K при использовании по-
тенциала [6]. При уменьшении размера наночастицы наблюдается уменьшение 
высоты пиков функции радиального распределения, начиная со второй координа-
ционной сферы. Известно [17], что чем меньше размер наночастицы, тем сильнее 
влияние поверхностного натяжения на наноструктуру. Это не только приводит к 
тому, что поверхностные атомы становятся менее упорядоченными, но и влияет 
на подповерхностные атомы. Соответственно увеличивается доля неупорядочен-
ных атомов, и упорядоченность наноструктуры становится хуже. Для потенциа-
лов [7] и [8] функция радиального распределения для разных размеров наноча-
стицы серебра при температуре T  = 300 К имеет такой же вид, как и у функции 
радиального распределения для потенциала [6]. 

 

 
Рис. 6 – Функция радиального распределения для разных раз-
меров наночастицы серебра (R = 1 нм; 1,5 нм; 5 нм) при тем- 
      пературе T  = 300 К при использовании потенциала [6] 
Fig. 6 – The radial distribution function for different sizes of silver 
nanoparticles (R = 1 nm; 1.5 nm; 5 nm) at temperature T  = 300 K  
                                when using the potential [6] 

Заключение 

В данной работе была изучена термостабильность наночастицы серебра для 
разных размеров наночастицы с использованием различных EAM-потенциалов  
с помощью моделирования МД-методом. Применение численных методов обра-
ботки данных позволило определить значения температур начала и завершения 
плавления. В ходе работы были получены размерные зависимости температуры 
плавления наночастицы для разных EAM-потенциалов; установлено, что 
наименьшее отклонение (1,7 %) от табличного значения макроскопической тем-
пературы плавления серебра [11] наблюдается при использовании потенциала [8]. 
Также в настоящей работе были получены размерные зависимости удельной теп-
лоты плавления наночастицы для различных EAM-потенциалов; определено, что 
наименьшее отклонение (14,2 %) от табличного значения макроскопической 
удельной теплоты плавления серебра [11] наблюдается при использовании потен-
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циала [6]. Полученные в настоящей работе результаты показывают, что нужно 
тщательно подбирать потенциал для наночастиц. Так, потенциал [8] обеспечивает 
лучшее согласие с табличным значением макроскопической температуры плавле-
ния серебра, но также дает наибольшее отклонение от табличного значения мак-
роскопической удельной теплоты плавления серебра. Также в ходе работы по-
строена функция радиального распределения для наночастицы серебра при 
разных температурах; по построенным зависимостям можно заметить, что с по-
вышением температуры пики функции радиального распределения размываются. 
Кроме того, построена функция радиального распределения для разных размеров 
наночастицы; по построенным зависимостям видно, что при уменьшении размера 
наночастицы наблюдается уменьшение высоты пиков функции радиального рас-
пределения, начиная со второй координационной сферы. 

ЛИТЕРАТУРА 

1. Silver nanoparticles: properties, synthesis, characterization, applications and future trends / 
S.T. Galatage, A.S. Hebalkar, S.V. Dhobale, O.R. Mali, P.S. Kumbhar, S.V. Nikade, 
S.G. Killedar // Silver micro-nanoparticles – properties, synthesis, characterization, and ap-
plications / ed. by S. Kumar, P. Kumar, C.S. Pathak. – London: IntechOpen, 2021. – Ch. 4. – 
P. 1–19. – DOI: 10.5772/intechopen.99173. 

2. Tran Q.H., Nguyen V.Q., Le A. Silver nanoparticles: synthesis, properties, toxicology, ap-
plications and perspectives // Advances in Natural Sciences: Nanoscience and Nanotechno-
logy. – 2018. – Vol. 4 (3). – P. 1–20. – DOI: 10.1088/2043-6262/4/3/033001. 

3. Подрыга В.О. Моделирование процесса установления термодинамического равнове-
сия нагретого металла // Математическое моделирование. – 2011. – Т. 23, № 9. – 
С. 105–119. 

4. Chistyakova N.V., Tran T.M.H. A study of the applicability of different types of interato-
mic potentials to compute elastic properties of metals with molecular dynamics methods // 
AIP Conference Proceedings. – 2016. – Vol. 1772: Prospects of Fundamental Sciences De-
velopment (PFSD-2016): XIII International Conference of Students and Young Scientists,  
26–29 April 2016, Tomsk, Russia: proceedings. – P. 060019-1–060019-7. – DOI: 10.1063/ 
1.4964599. 

5. Daw M.S., Foiles S.M., Baskes M.I. The embedded-atom method: a review of theory and 
applications // Materials Science Reports. – 1993. – Vol. 9 (7–8). – P. 251–310. –  
DOI: 10.1016/0920-2307(93)90001-U. 

6. Highly optimized embedded-atom-method potentials for fourteen fcc metals / H. Sheng, 
M.J. Kramer, A. Cadien, T. Fujita, M.W. Chen // Physical Review B. – 2011. – Vol. 83 (13). – 
P. 134118-1–134118-20. – DOI: 10.1103/PhysRevB.83.134118. 

7. Williams P.L., Mishin Y., Hamilton J.C. An embedded-atom potential for the Cu–Ag sys-
tem // Modelling and Simulation in Materials Science and Engineering. – 2006. – Vol. 14 (5). – 
P. 817–833. – DOI: 10.1088/0965-0393/14/5/002. 

8. Zhou X.W., Johnson R.A., Wadley H.N.G. Misfit-energy-increasing dislocations in vapor-
deposited CoFe/NiFe multilayers // Physical Review B. – 2004. – Vol. 69 (14). – P. 144113-1–
144113-10. – DOI: 10.1103/PhysRevB.69.144113. 

9. OriginLab Corporation: website. – URL: https://www.originlab.com/doc/origin-
help/smoothing (accessed: 08.09.2023). 

10. Thomson W. LX. On the equilibrium of a vapour at a curved surface of liquid // Philosophi-
cal Magazine. Series 4. – 1871. – Vol. 42 (282). – P. 448–452. – DOI: 10.1080/ 
14786447108640606. 

11. Енохович А.С. Справочник по физике. – М.: Просвещение, 1978. – 415 с. 
12. Расчет размерных зависимостей теплоты плавления наночастиц металлов / Н.Ю. Сдоб-

няков, П.В. Комаров, А.Ю. Колосов, Н.В. Новожилов, Д.Н. Соколов, Д.А. Кульпин // 
Конденсированные среды и межфазные границы. – 2013. – Т. 15, № 3. – С. 337–344. 



ОПРЕДЕЛЕНИЕ ТЕПЛОФИЗИЧЕСКИХ СВОЙСТВ… 29

13. Соколов Д.Н., Сдобняков Н.Ю., Комаров П.В. Расчет размерных зависимостей теп-
лоты плавления наночастиц металлов // Физико-химические аспекты изучения класте-
ров, наноструктур и наноматериалов. – 2011. – Вып. 3. – С. 229–238. 

14. О размерной зависимости теплоты плавления металлических нанокластеров / 
В.М. Самсонов, Н.Ю. Сдобняков, С.А. Васильев, Д.Н. Соколов // Известия РАН. Серия 
физическая. – 2016. – Т. 80, № 5. – С. 547–550. – DOI: 10.7868/S0367676516050161. 

15. Молекулярно-динамическое исследование размерной зависимости теплоты плавления 
металлических нанокластеров / В.М. Самсонов, С.А. Васильев, А.Г. Бембель, 
Т.Е. Самсонов, В.Л. Скопич // Физика твердого тела. – 2014. – Т. 56, вып. 12. – 
С. 2289–2292. 

16. Расчет размерных зависимостей теплот плавления и кристаллизации наночастиц ме-
таллов / Н.Ю. Сдобняков, Д.Н. Соколов, В.С. Мясниченко, А.Н. Базулев // Физико-
химические аспекты изучения кластеров, наноструктур и наноматериалов. – 2014. – 
Вып. 6. – С. 342–348. 

17. Melting behavior of Ag nanoparticles and their clusters / D. Feng, Y. Feng, S. Yuan, 
X. Zhang, G. Wang // Applied Thermal Engineering. – 2017. – Vol. 111 (7). – P. 1457–1463. – 
DOI: 10.1016/j.applthermaleng.2016.05.087. 

DETERMINATION OF THERMOPHYSICAL PROPERTIES AND  
THE RADIAL DISTRIBUTION FUNCTION OF A SILVER  

NANOPARTICLE USING NUMERICAL METHODS 

Tsydypov D.G.1,2, Nomoev A.V.1,2, Garmaev B.Z.1 
1Institute of Physical Material Science, SB RAS, Ulan-Ude, Russia 

2Buryat State University, Ulan-Ude, Russia 
 

The performance of microelectronic devices based on silver nanostructures depends on their 
thermophysical properties. Therefore, it is important to study the thermophysical properties of 
silver nanostructures depending on their size and structure. In this work, the thermal stability of 
spherical silver nanoparticles was studied using computer simulation by the molecular dynamics 
method. In the course of this work, the temperature dependences of the potential part of the spe-
cific internal energy of silver nanoparticles were obtained with a change in the size of the nano-
particle for various potentials corresponding to the embedded atom” method. Using numerical 
data processing methods, the temperatures of the beginning and end of melting were determined. 
Also, size dependences of the melting temperature and specific heat of fusion of silver nanoparti-
cles were plotted and analyzed for different potentials of the “embedded atom”. Potentials that 
provide the best agreement with the tabular values of the macroscopic melting temperature and 
specific heat of fusion were determined. In addition, the radial distribution function for a silver 
nanoparticle was constructed and analyzed at different temperatures and for different sizes of the 
nanoparticle. 
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В настоящее время большой интерес вызывают подходы к моделированию синтеза но-

вых материалов, для которых используют термины: многоуровневое (multilevel), многомас-
штабное (multiscale) и мультифизическое (multi-physical) моделирование. Цель настоящей 
работы состоит в сравнении двух подходов к моделированию синтеза покрытия из порош-
ков Ti и Al на подложке при условии управления процессом подвижным тепловым источ-
ником. Первый подход состоит в описании последовательности реакций на основе фор-
мальной кинетики. Результатом является состав композитного покрытия в зависимости от 
параметров подвижного источника тепла. Второй способ описания фазообразования  
приводит к двухуровневой модели, в которой разделение по уровням описания связано  
с разделением физических процессов. Задача макроуровня включает тепловую часть. Зада-
ча на мезоуровне дает фазовый состав в каждой точке макрообразца и решается в ква-
зистационарном приближении. На основе решения задачи в каждой условной реакционной 
ячейке находится распределение концентраций алюминия и титана, положение границ 
раздела фаз и объемные доли всех фаз в ячейках в произвольный момент, соответствующие 
объемным долям фаз в каждой точке макрообразца. Получаемые объемные доли фаз пере-
водятся в массовые концентрации интерметаллидов для сравнения с моделью первого ти-
па. Показано, что оба подхода приводят к близким значениям среднеингральных концен-
траций фаз. Однако динамика фазообразования может значительно различаться. 
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Введение 

Интерметаллиды на основе Ti-Al имеют ряд преимуществ перед традицион-
ными сплавами титана. Это более высокий модуль упругости, меньшая плотность, 
лучшие механические свойства при высоких температурах [1, 2]. Существуют 
разные методы получения покрытий из смеси порошков Ti-Al, такие как элек-
тронно-лучевое плавление, селективное лазерное спекание (СЛС), самораспро-
страняющийся высокотемпературный синтез (СВС). 

В случае селективного лазерного спекания процесс изготовления подразуме-
вает не только жидкофазное спекание, но и синтез новых интерметаллических 
фаз, которых не было до смешивания. Этот метод позволяет изготавливать объ-
емные детали с помощью пространственно-селективного лазерного облучения на 
поверхности порошковых композиций. Основной задачей любого синтеза с ис-
пользованием лазерной энергии является подбор условий лазерного спекания, при 
которых физические явления будут находиться в динамическом равновесии, что 
приводит к установившимся режимам синтеза [3]. 

                                                           
Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда No 22-11-00100, 
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В соответствии с фазовой диаграммой, в процессе синтеза ожидается получе-
ние стабильных интерметаллидных фаз титанатов алюминия: TiAl3, TiAl, Ti3Al  
в экзотермической реакции типа  

Ti + Al Ti Al  + ,x yx y Q   

где Q – тепловой эффект реакции. Изучению механизмов реакций в системе Ti-Al 
и последовательности стадий посвящено большое число публикаций [4–7].  
В условиях современных технологий появляются особенности. 

Возможность контролируемого синтеза интерметаллидов показана, например, 
в [8, 9]. В работах [10, 11] показано, что на границе между расплавом Al и твердой 
фазой Ti при достижении температуры 645 ºC в области контакта происходят ре-
акции образования фаз TixAly (где x и y = 1…3). В результате формируется каркас, 
состоящий из интерметаллида Al3Ti с последующим синтезом фазы TiAl из не-
сгоревших Al и Ti. Авторы [12] показали, что реакция начинается с плавления 
частиц Al, а плавление приводит к растворению частиц Ti и образованию зерен 
Al3Ti. После того как жидкий Al израсходован, реакция протекает посредством 
твердофазной диффузии между твердым Al3Ti и твердым Ti. Это приводит к фор-
мированию диффузионных слоев TiAl и Ti3Al.  

В [13] установлено, что когда температура выше точки плавления алюминия, 
между Ti и Al происходят реакции, в результате которых образуются различные 
фазы твердых растворов на основе Ti, фазы Ti3Al, TiAl, TiAl2 и TiAl3. По мере 
увеличения времени спекания твердый раствор на основе Ti, а также TiAl2 и TiAl3 
постепенно исчезали, и окончательно в многослойной структуре формировались 
фазы Ti3Al и TiAl. Среди названных интерметаллических соединений лишь фазы 
TiAl и TiAl3 имеют широкую концентрационную область гомогенности. Это мо-
жет свидетельствовать о некотором преимущественном зарождении таких фаз при 
активации диффузионных процессов на границе раздела биметаллических образ-
цов титан-алюминий [14]. Особенности процессов структурообразования в дан-
ном случае определяются структурой равновесной диаграммы. 

В целом, процесс синтеза включает в себя такие физические процессы, как 
теплообмен, фазовые превращения, изменение структуры и, как следствие, фор-
мирование напряженно-деформированного состояния. Для прогнозирования ре-
зультатов синтеза и управления процессом структуро- и фазообразования необхо-
димо как можно более точное описание кинетических и теплофизических законо-
мерностей и формально-кинетических параметров многочисленных реакций,  
а при описании процесса синтеза с помощью суммарной схемы требуется устано-
вить структуру эффективной кинетической функции. Это позволит создавать мо-
дели для процессов СЛС, обладающие прогностическими свойствами. Подходы к 
моделированию синтеза покрытий в лазерных и электронно-лучевых технологиях 
могут быть основаны на идеях теории твердофазного горения или макрокинетики. 
Так, в работах [15, 16] разработана математическая модель процессов фазообразо-
вания в условиях теплового взрыва на основе равновесной диаграммы состояния 
системы Ti-Al. Предполагается диффузионный механизм реакций, приводящий  
к задачам с подвижными границами раздела фаз в элементарной ячейке. В [17, 18] 
при моделировании возможных объемных изменений в условиях объемного спе-
кания учитывается стадийность реакций в системе Ti-Al в раках формально-
кинетического подхода. И модели [17, 18], и модель синтеза покрытия [19] про-
гнозируют изменение состава при варьировании технологических условий. Авто-
ры [20] предложили двумерную модель для теоретического описания СЛС по-
рошковых составов, в которых может быть реализована реакция СВС. Помимо 
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суммарной кинетики процессов СВС в модели учитываются условия сохранения 
управляемости процесса за счет соответствующего изменения параметров лазер-
ного источника (плотность мощности, скорости лазерного сканирования, объем-
ное поглощение и диаметр лазерного пятна).  

Цель настоящей работы состоит в сравнении двух подходов к описанию кине-
тики фазообразования на примере модели управляемого синтеза покрытия из сме-
си порошков Ti и Al. 

1. Постановка задачи 

В простейшем случае образца в форме тонкой двухслойной пластины распре-
делением температуры по толщине пластины пренебрегаем, считая ее «термиче-
ски тонкой» и учитывая, что ее толщина много меньше ее длины и ширины; хи-
мическим взаимодействием покрытия и подложки также пренебрегаем. Принима-
ем, что внешний источник тепла однородно распределен вдоль одной из коорди-
натных осей на плоскости и движется с заданной скоростью xV  вдоль другой оси 
в этой же плоскости. Тогда тепловая часть задачи сводится к одномерному урав-
нению теплопроводности [21] 

 
0

( ) ext ch
A B

W W H TT TU W
t x x h h
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– эквивалентный коэффициент теплопроводности; 

0 0
A B
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h hU c c
h h h h

   
 

 

– эквивалентная объемная теплоемкость; ,A B   – коэффициенты теплопровод-
ности; , , ,A A B Bc c   – теплоемкости и плотности подложки (А) и покрытия (В); 

Ah , Bh  – толщины слоев; extW  – внешний источник тепла; chW  – химическое 
тепловыделение; функция ( )H T  описывает потери тепла конвекцией и излучением 

 4 4( ) ( )e eff eH T T T T T     ; 

eff  – эффективный коэффициент теплоотдачи;   – постоянная Стефана-Больц-

мана;   – показатель черноты; eT  – температура окружающей среды. 
Внешний источник тепла задан следующей функцией: 

 2 2
0( , ) exp ( )ext x xW x t q x V t a   , 

где 0q  – максимальная плотность мощности эффективного источника; xa  – эф-
фективный радиус электронного или лазерного луча; xV  – скорость его движения 
вдоль оси Ox. 

Для описания плавления вводим минимальную и максимальную температуру 
плавления ST  и LT . В этом интервале температуры доля жидкой фазы L  изме-
няется по некоторому закону. 
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В уравнение теплопроводности потери тепла на плавление входят в тепло-
емкость: 

0 0[ ] ,
k

L
B B B B B m

Y
c c Q

T
⎛ ⎞    ⎜ ⎟⎝ ⎠

 

где mQ  – эффективная теплота плавления; kY  – концентрации компонентов (ин-
декс k принимает значения Ti, Al, TiAl, Ti3Al, TiAl3). 

Заметим, что существуют и другие способы описания плавления. Важным яв-
ляется возможность выделения двухфазной зоны, где одновременно присутствует 
как твердая, так и жидкая фаза.  

Функция химического тепловыделения зависит от способа описания фазообра-
зования. Однако любой из способов ограничен недостатком или неопределенно-
стью данных о кинетических параметрах. 

В общем случае теплофизические свойства зависят от температуры, пористо-
сти и могут изменяться в ходе реакции, происходит усадка (изменение толщины 
порошкового слоя), что приводит к более сложному виду уравнения (1).  

На торцах пластины источник и стоки тепла отсутствуют.  
В начальный момент времени имеем: 0.T T  

2. Фазообразование 
Первый способ моделирования фазообразования состоит в описании последо-

вательности реакций на основе формальной кинетики. Для системы Ti-Al в кине-
тической модели учитываются следующие обратимые и необратимые стадии: 

Ti Al TiAl  ;  3TiAl 2Ti Ti Al  ; 3TiAl 2Al TiAl  ; 

32Ti TiAl 3TiAl ⇒ ; 32Al Ti Al 3TiAl ⇒ . 

Изменение концентраций компонентов со временем следует из решения кине-
тической задачи: 

( )

k
ik i

i

dY
dt

  ∑ , 

где k  – скорости химических реакций, число которых r = 8; ik  – стехио-
метрические коэффициенты для компонента k в реакции i. 

Тогда  

1

r
ch i i

i
W Q


 ∑   Дж/(cм3с), 

где iQ  – тепловые эффекты реакций, принятые в модели постоянными. 
Предполагается, что скорости реакций зависят от температуры по закону 

Аррениуса, а от концентраций – в соответствии с законом действующих масс.  
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Самой серьезной проблемой в этом способе описания является отсутствие 
данных по энергиям активации и предэкспонентам или значительное различие  
в данных, полученных разными авторами [22].  

Второй способ приводит к двухуровневой модели, в которой разделение по 
уровням описания связано с разделением физических процессов. Предполагается, 
что механизм реакций образования интерметаллидов является преимущественно 
диффузионным и имеет место на мезоуровне, где определяется условная мезо-
ячейка, в центре которой располагается тугоплавкая частица (в рассматриваемом 
случае титан). При достижении температуры плавления алюминия (температура 
следует из решения макрозадачи) ускоряются диффузия и химические реакции. 
Модель мезоячейки в квазистационарном приближении реализована для услов-
ных ячеек двух типов – с формированием области, содержащей некоторый сум-
марный интерметаллид TixAly и с последовательным образованием трех фаз 
Ti3Al, TiAl, TiAl3 (рис. 1). В любом случае для каждой реакционной ячейки, соот-
ветствующей некоторой точке макрообразца, мы приходим к задаче с подвижны-
ми границами в локальной (внутренней) системе координат. Таким образом, зада-
ча в целом становится двумерной. 

 

Al

Ti
Rm Rp

Rph
1

2 3

Al

Ti
Rm Rp

Rph

а б

 
 а   б 

Рис. 1 – Условные реакционные ячейки с образованием 
одной (а) и трех (б) фаз 

Fig. 1 – Schematic reaction cells with the formation of one 
(a) and three (b) phases 

Поскольку представление о реакционной ячейке является условным, для 
упрощения вычислений применяется приближенный подход к диффузионно-ки-
нетическим задачам.  

В общем случае задача мезоуровня включает уравнение диффузии 

2
2
1k k

k
C C

r D
t r rr

  ⎛ ⎞ ⎜ ⎟  ⎝ ⎠
, k = p, ph, m. 

В центре частицы выполняется условие симметрии; условия на границе учи-
тывают наличие пределов растворимости и разрыв в диффузионных потоках, свя-
занный с движением межфазных границ. На внешней границе установлено усло-
вие непроницаемости внешней границы выделенной мезоячейки радиусом Rm, 
размер которой определяется количеством матрицы, приходящимся на одну ча-
стицу с начальным радиусом Rp. Начальные значения положений границ раздела 
фаз близки к Rp. 

В квазистационарном приближении задача нахождения распределения кон-
центрации в областях заданных размеров решается простым интегрированием, 
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как и в [23]. Условия для концентраций используются для нахождения констант 
интегрирования. Решение имеет вид: 

( ) i
phi i

A
C r B

r
   , 

  1

1

i i i i
i

i i

C C x x
A

x x




 



;    1

1
i i i i

i
i i

C x C x
B

x x



 



, 

где i – номер фазы в переходном слое. 
Для определения положения границ подставляем найденное решение для кон-

центраций в граничные условия для потоков, что дает систему связанных обык-
новенных дифференциальных уравнений. Зная положение границ, можно найти 
объемные доли фаз i . 

В этом случае химическое тепловыделение рассчитывается по изменениям 
концентраций элементов и фаз, которые находятся в пределах мезобъема, или 
представительного объема. 

i
ch i

i

d
W Q

dt


∑ . 

Таким образом, в модели используются три вида концентраций: kC  – кон-
центрация алюминия в фазах мезоячейки; k  – объемные доли фаз в мезоячейке 
(эта величина зависит от времени и от положения ячейки в макрозадаче, т. е. от 
макроскопической координаты) и kY  – массовые концентрации веществ (фаз). 
Сравнение двух подходов осуществляется по изменению массовых концентраций 
интерметаллидов (раздельно или в сумме) и по поведению температуры. Полу-
ченные при решении задач для мезоячеек i  – объемные доли фаз пересчитыва-
ются в массовые концентрации kY  для сравнения разных способов описания. 

0
0

( )

k k
k

i i
i

Y
 


 ∑

, 

где 0k  – истинные плотности фаз. 
Проблема недостаточности данных по коэффициентам диффузии (и невоз-

можность их привязки к конкретным физическим механизмам и к реальной 
структуре), подвижностям, пределам растворимости и др. делает этот подход 
весьма условным. Использованные в расчетах параметры представлены в табл. 1. 

Заметим, что кинетические свойства, необходимые как в первом, так и во вто-
ром подходе, подгоночными параметрами в прямом смысле не являются. Тепло-
вые эффекты реакций оцениваются на основе термодинамических данных. Энер-
гии активаций либо оцениваются на основе независимых подходов, либо опреде-
ляются экспериментально. Точность методов невысока, поэтому для данных тре-
буется корректировка. Самой серьезной является проблема оценки предэкспонен-
циальных факторов в законах Аррениуса для скоростей реакций и коэффициентов 
диффузии, которые включают в себя то, что в подобных моделях явно не учиты-
ваются размер частиц, структура и форма поверхностей, детальная структура реа-
гентов, наличие дефектов и т. п. Эти особенности, а также условия проведения 
эксперимента, не уточняемые в публикациях, существенно влияют на характерное 
время диффузии и реакций. Для согласования характерных времен в модели мож-
но включать параметр согласования. Более подробно процедура оценки данных 
описана, например, в [24, 25]. 
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Таблица 1 / Table 1 

Значения параметров, принятые в расчетах 
Parameter values used in calculations 

Параметры подложки / Substrate Parameters 
Толщина подложки / Substrate thickness hA, см 0,7 
Толщина покрытия / Coating thickness hB , см 0,1 
Размер образца / Sample size L, см 5 

Параметры процесса / Process Parameters 
Время / Time t, с 10 
Температура начальная / Initial temperature T0, К 300 

Параметры источника / Source Parameters 
Плотность мощности / Power density q0, Вт/см3 1500…2500 

Радиус / Radius ax, см 0,1 
Скорость / Velocity Vx, см/с 0,5 

3. Результаты расчетов 

В случае инертной задачи температура стационарного режима определяется 
мощностью внешнего источника (табл. 2). При учете химических процессов  
в величине температуры значительную роль играет тепловыделение химических 
реакций. В этом случае процесс превращения может идти самостоятельно и слабо 
зависит от плотности мощности источника тепла.  

Таблица 2 / Table 2 

Максимальная температура процесса для инертной задачи 
Maximum process temperature for the inert problem 

q0, Вт/см3 1200 1500 2000 2500 

Tmax, К 1183 1652 1932 1941 
 
Распределение температуры по координате в разные моменты для модели с хи-

мическими превращениями показано на рис. 2. Видим, что при использовании лю-
бого подхода для выбранного набора параметров имеет место выход на квазистаци-
онарный режим, которому соответствует некоторое квазистационарное значение 
температуры. Перегиб на кривых связан с началом плавления.  

При низком значении плотности мощности подвижного источника тепла 
численные значения температуры для двух моделей различаются значительно.  
При 3

0 1,5 10q    Вт/cм3 квазистационарные значения температуры близки, одна-
ко для кинетической модели имеется участок медленного изменения 
температуры, связанный с наличием конкурирующих стадий, которые явно 
отсутствуют в двухуровневой модели. Величины среднеинтегральных концентра-
ций (по всей длине образца конечных размеров) различаются. Из рис. 3, а можно 
заметить, что количество Ti3Al (и, как следствие, значения концентрации Ti) для 
формально кинетической и двухуровневой моделей отличаются значительно, в то 
время как концентрации TiAl, TiAl3 Al для разных подходов близки. Это связано 
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как с неточными данными по формально кинетическим параметрам, так и с не-
определенностью коэффициентов диффузии. Однако, используя некоторый про-
извол в выборе предэкспонентов (которые включают в себя все то, что явно не 
находит отражения в моделях) и принимая их за корректирующие множители, 
результаты можно согласовать более точно, чем это имеет место на рис. 3, а. 
Заметим, что для двухуровневой модели среднеинтегральные концентрации  
с учетом образования одной фазы TixAly и трех фаз (TiAl, Ti3Al, TiAl3) близки 
(рис. 3, б), что говорит о возможности замены трехфазной мезоячейки более 
простым вариантом. 
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Рис. 2 – Распределение температуры по координате при разных значениях плотности 
мощности источника для двух вариантов описания кинетики фазообразования  
                                                             в моменты:  
1 – t = 1 c; 2 – t = 3 c; 3 – t = 5 c; 4 – t = 7 c, 5 – t = 9 c. Пунктирные линии – формально-
кинетический подход; сплошные линии – двухуровневая модель. Параметры модели  
                                                                представлены в табл. 1 

Fig. 2 – Temperature distribution along the coordinate at different values of the source 
power density for two versions of the description phase formation kinetics at time  
                                                                     points:  
1 – t = 1 s; 2 – t = 3 s; 3 – t = 5 s; 4 – t = 7 s, 5 – t = 9 s. Dashed lines are a formal-kinetic  
       approach; solid lines are a two-level model. The model parameters are presented in Table 1 

Распределения концентраций фаз вдоль образца для разных моментов (рис. 4) 
также свидетельствуют о качественном соответствии моделей – имеется выход на 
квазистационарный режим, имеется область неоднородного распределения кон-
центраций во фронте волны реакции, скорости самостоятельного распростране-
ния реакции одинаковы. 
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Рис. 3 – Среднеинтегральные массовые концентрации исходных элементов и образо-
вавшихся фаз для формально-кинетического подхода (пунктирная линия) и двух-
уровневой модели (сплошные линии) при плотности мощности источника  
q0 = 1200 Вт/см3 (а); для двухуровневой модели с учетом образования одной и трех  
                          фаз при плотности мощности источника q0 = 2000 Вт/см3 (б) 

Fig. 3 – Average integral mass concentrations of initial elements and formed phases for 
formal-kinetic approach (dashed line) and two-level model (solid lines) at source power 
density q0 = 1200 W/cm3 (а); for a two-level model, taking into account the formation of  
                              one and three phases at a source power density q0 = W/cm3 (b) 
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Рис. 4. – Распределение массовых концентраций исходных веществ и образовавшихся 
соединений при значении плотности мощности потока q0 = 1200 Вт/см3 в моменты: 

1 – t = 1 c; 2 – t = 3 c; 3 – t = 5 c; 4 – t = 7 c, 5 – t = 9 c. Пунктирные линии – двухуровневая модель  
с тремя фазами; сплошные линии – формально-кинетический подход 

Fig. 4 – Distribution of mass concentrations of the initial substances and the formed com-
pounds at the value of the flux power density q0 = 1200 W/cm3 at the time points: 

1 – t = 1 s; 2 – t = 3 s; 3 – t = 5 s; 4 – t = 7 s, 5 – t = 9 s. Dashed lines are a two-level model with three 
phases; solid lines are a formal kinetic approach 
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Заключение 

Таким образом, в работе на примере системы Ti-Al осуществлено сравнение 
двух популярных подходов к описанию кинетики превращения. Показано, что 
формально-кинетический подход и двухуровневый подход с введением представ-
ления о реакционных ячейках эквивалентны. Неопределенность кинетических 
параметров в любом случае может быть компенсирована за счет перехода к моде-
лям с редуцированной кинетикой или с глобальной реакцией (что используется  
в классической литературе) или к упрощенной условной реакционной ячейке.  
Построение двухуровневой модели сопряжено с увеличением размерности задачи. 
На настоящий момент более корректным представляется формально-кинети-
ческий подход. 
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MODELING OF CONTROLLED SYNTHESIS OF INTERMETALLIC 
COMPOSITE WITH DIFFERENT DESCRIBING PHASE FORMATION 

KINETICS METHODS 

Knyazeva A.G., Anisimova M.A., Chumakov Yu.A. 
Institute of Strength Physics and Materials Science of SB RAS, Tomsk, Russia 

 
Currently, multilevel (multilevel), multiscale (multiscale) and multiphysical (multi-physical) 

approaches to modeling the synthesis of new materials are of great interest. The purpose of this 
work is to compare two modeling approaches to the synthesis of coatings from Ti and Al powders 
on a substrate under the condition that the process is controlled by a moving heat source. The first 
approach consists in a formal description of the reactions sequence based on formal kinetics. The 
result is the composite coating composition depending on the parameters of the movable heat 
source. The second way of describing phase formation leads to a two-level model, in which the 
separation by description levels is associated with the separation of physical processes. The mac-
rolevel problem includes the thermal part. The problem at the meso level gives the phase compo-
sition at each point of the macrosample and is solved in the quasi-stationary approximation. Based 
on the solution of the problem in each reaction cell, the distribution of aluminum and titanium 
concentrations, the phase boundaries position and the volume fractions of all phases in the cells at 
an arbitrary point in time, corresponding to the volume fractions of the phases at each point of the 
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macrosample, are found. The resulting volume fractions of the phases are converted into mass 
concentrations of intermetallic compounds for comparison with the model of the first type. It is 
shown that both approaches lead to close values of the average integral concentrations 
of the phases. However, the dynamics of phase formation can differ significantly. 

 

Keywords: controlled synthesis, multilevel simulation, chemical heat release, mesocell,  
kinetic model. 
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ОЦЕНКА ЭФФЕКТИВНОСТИ ПРИМЕНЕНИЯ АБСОРБЦИОННЫХ 
ТЕПЛОВЫХ НАСОСОВ ПОВЫШАЮЩЕГО ТИПА  
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На территории Российской Федерации имеется большое количество геотермальных ис-

точников тепла с низким температурным потенциалом – не более 50 °С, на базе которых 
возможно создание экологически чистых систем теплоснабжения с использованием тепло-
вых насосов. Выполнены оценки эффективности использования для этих целей абсорбци-
онных тепловых насосов повышающего типа, в которых геотермальный или техногенный 
теплоисточник с температурой 40…45 °С теоретически способен обеспечить в зимний пе-
риод нагрев теплоносителя системы теплоснабжения до 55…63 °С при удельных затратах 
электрической энергии на работу растворных, циркуляционных насосов, систем автомати-
зации и управления не более 1,0 % от их полезной теплопроизводительности. В качестве 
охлаждающей среды рассматривался окружающий воздух с отрицательными температура-
ми, достаточными для понижения температуры охлаждающей жидкости до минус 4 °С. 
Диапазон полученных расчетных значений коэффициентов трансформации теплоты для 
рассмотренных условий составил α = 0,46…0,47. Проведен анализ сравнительных преиму-
ществ и недостатков использования в качестве рабочих тел водных растворов солей LiBr  
и LiCl, на основании которого показана перспективность применения в абсорбционных 
тепловых насосах повышающего типа водных растворов соли LiCl.  

 

Ключевые слова: геотермальный теплоисточник, отопление и горячее водоснабжение, 
абсорбционный тепловой насос повышающего типа, водные растворы бромида и хлорида 
лития. 

DOI: 10.17212/1727-2769-2023-3-46-58 

Введение  

Для объектов промышленного и гражданского назначения в труднодоступных 
районах России с холодным климатом, прежде всего на территории Севера и 
Дальнего Востока, актуальной является задача организации надежного отопления 
и горячего водоснабжения (ГВС), в том числе с использованием местных возоб-
новляемых энергоресурсов. При наличии высокотемпературных (более 90 °С) 
геотермальных источников тепла эту задачу можно решить путем создания си-
стем прямого отопления. Однако большая часть используемых и разведанных 
геотермальных источников России [1, 2] имеет температуру воды на устье сква-
жин не более 50 °С, что не позволяет обеспечить отопление и ГВС. Так, напри-
мер, известные геотермальные источники в пос. Белый Яр Томской области [3] и 
в Тункинской долине Республики Бурятия [4] используются только для бальнео-
логии. Следует также отметить, что такой среднетемпературный уровень имеют 

                                                           
Расчеты цикла повышающего АБТН выполнены в рамках государственного задания  
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пластовые воды нефтедобывающих скважин. Необходимо иметь в виду, что тем-
пература горячей воды для ее полного обеззараживания в системах ГВС закрыто-
го типа [5] должна быть более 50 °С. 

Для преобразования теплоты низкого (до 40 °С) в высокотемпературное тепло 
(свыше 50 °С) для нужд отопления и ГВС в мире широко применяют тепловые 
насосы парокомпрессионного типа (ПКТН), использующие для своей работы 
электроэнергию, что не всегда является технически возможным и экономически 
выгодным. Так, например, при утилизации теплоты артезианской воды с темпера-
турой 7…10 °С для выработки 1,0 МВт тепла с температурой 60°С потребуется 
затратить около 0,3 МВт электроэнергии. При наличии источников тепла с темпе-
ратурой свыше 20 °С технически возможно использование абсорбционных бро-
мисто-литиевых тепловых насосов (АБТН), для реализации рабочих циклов кото-
рых используют не электрическую, а тепловую энергию высокого температурного 
потенциала (продукты сжигания природного газа, водяной пар с давлением более 
4 атм. и т. п.) и незначительное количество электроэнергии для работы раствор-
ных насосов и приборов автоматики. Согласно многочисленным данным зару-
бежных и российских производителей эти затраты не превышает 3…4 кВт элек-
троэнергии на каждые 1000 кВт выработанной тепловой энергии.  

По температурному потенциалу теплоты, используемой для реализации рабо-
чих циклов, АБТН подразделяются на повышающий и понижающий типы (далее 
«повышающий АБТН» и «понижающий АБТН»). В понижающем АБТН исполь-
зуется внешний источник энергии высокого температурного потенциала, а полез-
ным продуктом является тепло более низкого температурного потенциала. Со-
гласно принятой классификации [6] повышающие АБТН относятся к теплотехни-
ческим устройствам расщепляющего типа, в которых производится трансформа-
ция входящего в них потока тепловой энергии среднего температурного уровня  
(~40…50 °С) соответственно на более высокий и более низкий температурные 
уровни. Таким образом, в повышающем АБТН большее количество среднепотен-
циальной теплоты греющего геотермального источника можно преобразовать  
в меньшее количество высокопотенциальной теплоты  для нужд отопления  
и ГВС.  

Принципиальным преимуществом повышающих АБТН в системах геотер-
мального теплоснабжения является то, что они не используют для своей работы 
традиционные высокопотенциальные источники тепловой энергии (водяной пар, 
природный газ, высокотемпературные отходящие дымовые газы и т. п.). Доста-
точным является наличие только источника теплоты среднего температурного 
уровня (термальная, пластовая вода и т. п.) и низкопотенциального источника 
охлаждающей среды. В качестве последнего может рассматриваться окружающий 
воздух отрицательных температур.  

Таким образом, эффективность практического применения повышающих 
АБТН в системах отопления и ГВС определяется возможностью прямой утилиза-
ции с их помощью теплоты наиболее распространенных в России геотермальных 
источников среднего температурного потенциала, а также сравнительной просто-
той конструкции и эксплуатационной надежностью. 

1. Схема и принцип работы повышающего АБТН с одноступенчатыми  
абсорбцией и десорбцией 

Принцип работы повышающего АБТН с одноступенчатыми процессами аб-
сорбции и десорбции (рис. 1) основан на способности водного раствора соли LiBr 
(абсорбента) поглощать (абсорбировать) пар хладагента (воды), имеющего в рав-
новесном состоянии более низкую температуру, чем сам раствор [6]. Это позволяет 
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производить передачу определенной части тепла от источника теплоты среднего 
температурного потенциала на более высокий температурный уровень для обес-
печения работы систем отопления и ГВС в отопительном периоде, а также в неко-
торых предельных случаях для нагрева жидкостей до 120 °С и генерации пара 
низкого давления в промышленности [7]. 

 

 
Рис. 1 – Принципиальная схема повышающего АБТН с одноступенчатыми  

абсорбцией и десорбцией: 
1 – испаритель; 2 – абсорбер; 3 – генератор (десорбер); 4 – конденсатор; 5 – растворный 
теплообменник; 6 – циркуляционный насос хладагента (воды); 7 – насос слабого раствора;  
                                                   8 – насос крепкого раствора 

Fig. 1 – A principal scheme of a boost LBAHP with single-stage absorption  
and desorption: 

1 – is an evaporator; 2 – is an absorber; 3 – is a generator (desorber); 4 – is a condenser;  
5 – is a solution heat exchanger; 6 – is a circulation pump of a refrigerant (water); 7 – is a weak 
                                    solution pump; 8 – is a strong solution pump 

Утилизация теплоты среднего температурного потенциала производится в ис-
парителе 1 и генераторе 3. Полезным выходным продуктом в повышающем АБТН 
является теплоноситель, нагретый в абсорбере 2. Для работы генератора 3 необ-
ходим подвод охлаждающей жидкости в конденсатор 4, где происходит конден-
сация паров хладагента. Для повышения энергетический эффективности исполь-
зуется рекуперативный растворный теплообменник 5, предназначенный для одно-
временного охлаждения слабого раствора перед его подачей в генератор 3  
и нагрева крепкого раствора перед его подачей в абсорбер 2. Для осуществления 
непрерывной циркуляции раствора и хладагента используются герметичные насо-
сы хладагента и раствора 6–8. 

В межтрубном пространстве АБТН поддерживается разрежение (вакуум), что 
исключает попадание хладагента и абсорбента в охлаждаемую и нагреваемую 
жидкости. Для поддержки необходимого уровня разрежения в АБТН использует-
ся специальная система газоотделения (на рис. 1 не показана). В повышающем 
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АБТН в отличие от стандартного понижающего АБТН рекуперативный раствор-
ный теплообменник работает по обратной схеме: крепкий раствор после генера-
тора нагревается, а слабый раствор после абсорбера охлаждается. 

2. Исходные данные и методика расчета цикла повышающего АБТН 

Исходные данные для расчета параметров цикла повышающего АБТН при  
использовании теплоты геотермального источника приведены в табл. 1.  

Таблица 1 / Table 1 

Исходные данные для расчета цикла повышающего АБТН 
Initial data for calculating the cycle of boost LBAHP 

Параметр Значение 
Температура геотермальной воды на входе в испаритель и генератор 
ts1, th1, °С  40…45 
Температура геотермальной воды на выходе из испарителя и генерато-
ра ts2, th2, °С 35…40 

Температура конденсации хладагента в конденсаторе tк °С 4 
Недорекуперация теплоты хладагента на холодном конце испарителя 
(разница температур между геотермальной водой на выходе из испари-
теля ts2 и испаряемым хладагентом t0), °С 3 
Недорекуперация теплоты крепкого раствора на горячем конце генера-
тора (разница температур между геотермальной водой на выходе из 
генератора th2 и крепким раствором на выходе из генератора t4), °С 3 
Недорекуперация теплоты хладагента на горячем конце конденсатора 
(разница температур между охлаждающей жидкостью на выходе из 
конденсатора tk2 и конденсируемым хладагентом tк), °С 3 
 

Для оценки энергетической эффективности рабочего цикла повышающего 
АБТН определяют значения коэффициента трансформации теплоты [8]:  

 
0

a
h

q
q q

 


, (1) 

где qa , q0 и qh – соответственно удельные тепловые потоки в абсорбере, испари-
теле и генераторе, кДж/кг. 

На практике количественные значения α будут определяться совершенством 
теплообменного оборудования и параметрами внешних теплоносителей. 

На рис. 2 приведена расчетная схема повышающего АБТН с одноступенчаты-
ми абсорбцией и десорбцией, на которой обозначены характерные точки, опреде-
ляющие начало и завершение рабочих процессов. 

Для рабочего цикла повышающего АБТН (см. рис. 1, 2 и 3) характерны следу-
ющие процессы: 

– пленочное испарение хладагента (воды) при постоянной температуре 0t   
и давлении p0 в испарителе (процесс 1-1′); 

– нагрев хладагента (воды) при движении из конденсатора в межтрубное про-
странство испарителя (процесс 3-1); 

– конденсация перегретого водяного пара, выходящего из упариваемого рас-
твора, при постоянной температуре кt  и давлении кp  (процесс 3′-3); 
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– нагрев концентрированного (крепкого) раствора LiBr в рекуперативном рас-
творном теплообменнике (процесс 4-8); 

– подогрев концентрированного раствора LiBr и абсорбция водяных паров  
с разбавлением крепкого раствора до концентрации слабого раствора (процесс 8-2);  

– охлаждение слабого раствора LiBr в рекуперативном растворном теплооб-
меннике (процесс 2-7); 

– десорбция слабого раствора LiBr в генераторе с повышением его концентра-
ции до уровня крепкого раствора (процесс 7-4).  

 
 

 
Рис. 2 – Характерные точки рабочего цикла повы-
шающего АБТН с одноступенчатыми абсорбцией  
                                  и десорбцией 

Fig. 2 – Characteristic points of the duty cycle of boost 
LBAHP with single-stage absorption and desorption 

Расчет рабочего цикла был выполнен согласно приведенной в работе [6] мето-
дики с учетом опыта экспериментальных исследований [9] и эксплуатации реаль-
ных промышленных образцов АБТН.  

Основные расчетные соотношения следующие: 
– кратность циркуляции раствора 

 ,ra 



  (2) 

где r  и Δξ – соответственно концентрация крепкого раствора и разность кон-
центраций крепкого и слабого растворов (зона дегазации), %; 

– удельный тепловой поток в генераторе (десорбере), кДж/кг, 
 3 4 4 7( );hq i i a i i      (3) 

– удельный тепловой поток в испарителе, кДж/кг, 
 0 1 3;q i i   (4) 
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– удельный тепловой поток в конденсаторе, кДж/кг, 
 3 3;kq i i   (5) 

– удельный тепловой поток в абсорбере, кДж/кг, 
 1 8 8 2( );aq i i a i i     (6) 

– удельный тепловой поток в рекуперативном теплообменнике, кДж/кг, 
 2 7 8 4( ) ( 1)( ),tq a i i a i i      (7) 

где ii  – энтальпии хладагента и раствора в соответствующих рабочих точках цик-
ла (см. рис. 2, 3), кДж/кг; 

– уравнение теплового баланса повышающего АБТН 
 0 .n a kq q q q    (8) 

В процессе расчетов были определены температура и давление абсорбента  
и хладагента в характерных точках, оптимальная концентрация крепкого и слабо-
го растворов, произведена оценка значений коэффициента трансформации тепло-
ты, определены теоретические значения температур нагретой жидкости на выходе 
из абсорбера.  

Принципиальное отличие цикла повышающего АБТН от стандартного цикла 
понижающего АБТН заключается в том, что крепкий раствор LiBr поступает  
в абсорбер недогретым относительно равновесной температуры начала абсорбции 
С одной стороны, это улучшает процесс абсорбции, так как он начинается сразу 
после входа крепкого раствора в абсорбер. Но с другой, из-за разбавления креп-
кий раствор не достигает равновесной температуры начала абсорбции и попадает 
на трубчатку абсорбера с существенно меньшей температурой (на рис. 3 это тем-
пература в зоне правого края заштрихованной области). Данное обстоятельство 
важно именно для повышающего АБТН, так как от температуры крепкого раство-
ра на входе в абсорбер зависит температура, до которой возможен нагрев тепло-
носителя системы теплоснабжения.  

3. Результаты расчетов 

На рис. 3 представлен в графическом виде один из результатов расчета на диа-
грамме Дюринга [10].  
 

 
Рис. 3 – Теоретический цикл повышающего АБТН  
с одноступенчатыми абсорбцией и десорбцией для ис-
ходной температуры геотермального источника 40 °С 
Fig. 3 – A theoretical cycle of a boost absorption heat 
pump with single-stage absorption and desorption for the  
   initial temperature of the geothermal source of 40 °C 
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На рис. 4 приведена зависимость расчетных значений коэффициента транс-
формации повышающего АБТН в зависимости от температуры геотермального 
источника и параметров цикла. 
 

 
Рис. 4 – Расчетная зависимость коэффициента транс-
формации α повышающего АБТН от температуры 
воды на входе в испаритель и генератор ts1, th1 при 
температуре конденсации хладагента в конденсаторе  
                                          tк = 4 °С  
Fig. 4 – The calculated dependence of the transformation 
ratio α of the boost LBAHP on the water temperature at 
the inlet to the evaporator and generator ts1, th1 at the 
temperature of the refrigerant condensation in the  
                                  condenser tc = 4 °C 

В табл. 2 представлены практически важные для разработки повышающих 
АБТН параметры. 

Таблица 2 / Table 2 
Температуры внешних теплоносителей для обеспечения работы повышающего  

АБТН 
The temperature of external heat carriers to ensure the operation of the boost LBAHP 

Параметр 

Температура геотермальной воды 
на входе в АБТН (испаритель и генератор) 

ts1, th1, °С 
40 45 

Температура геотермальной воды на выходе 
из испарителя и генератора, ts2, th2, °С 35 40 
Температура охлаждающей жидкости (ан-
тифриза) на входе в конденсатор tk1, °С –4 –4 
Температура охлаждающей жидкости (ан-
тифриза) на выходе из конденсатора tk2, °С 1 1 
Температура нагреваемой среды на входе  
в абсорбер tw1, °С до 50 до 58 
Температура нагретой среды на выходе  
из абсорбера tw2, °С 

до 55 (уточняется  
экспериментально) 

до 63 (уточняется  
экспериментально) 



ОЦЕНКА ЭФФЕКТИВНОСТИ… 53 

Необходимо отметить, что ранее в работе [8] были построены общие расчет-
ные диаграммы эффективности повышающего АБТН в зависимости от парамет-
ров внешних теплоносителей, однако в этой работе не ставилась задача по оценке 
достижимой температуры нагретой жидкости и значение температуры нагрева 
жидкости 50 °С в работе было принято заведомо ниже необходимого для тепло-
снабжения и ГВС уровня. 

4. Оценка возможности использования водного раствора LiCl  
в абсорбционном тепловом насосе повышающего типа 
В качестве абсорбента в повышающих абсорбционных тепловых насосах мо-

жет быть использован водный раствор соли LiCl. Этот абсорбент по сравнению  
с раствором LiBr обладает меньшей коррозионной активностью и существенно 
дешевле в производстве. Однако LiCl обладает существенно меньшей раствори-
мостью по сравнению с LiBr, что приводит к ограниченному применению LiCl 
для выработки холода. Например, при получении для систем кондиционирования 
холодной воды с температурой 5…7 °С с отводом теплоты абсорбции с темпера-
турой 26…29 °С в градирни оросительного типа уровень концентраций водного 
раствора LiCl приближается к опасной зоне кристаллизации.  

Однако в тепловых насосах температурные уровни охлажденной и охлаждаю-
щей (нагреваемой) жидкостей существенно выше по сравнению с холодильными 
машинами, что уже принципиально не ограничивает применение в качестве аб-
сорбента водных растворов соли LiCl. В работах [11, 12] утверждается, что эф-
фективность рабочего цикла с абсорбентом на основе LiCl даже несколько выше, 
чем для LiBr. Учитывая вышеизложенное, практический интерес для утилизации 
геотермального тепла представляют простые оценки сравнительной энергетиче-
ской  эффективности рабочих циклов тепловых насосов с использованием в каче-
стве рабочих тел водных растворов LiCl и LiBr.  

На рис. 5 приведен теоретический цикл повышающего теплового насоса в диа-
грамме Дюринга для раствора LiCl, на основе данных работы [14]. При его по-
строении были учтены ключевые параметры цикла для водного раствора LiBr: 
температуры геотермальной воды на входе в испаритель и генератор, в конденса-
торе, испарителе, слабого раствора на выходе из абсорбера и крепкого – на выхо-
де из генератора (десорбера). 
 

 
Рис. 5 – Теоретический цикл повышающего абсорбцион-
ного теплового насоса с одноступенчатыми абсорбцией  
и десорбцией в диаграмме Дюринга для водного раствора 
LiCl при температуре геотермальной воды на входе 40 °С 
Fig. 5 – A theoretical cycle of a boost absorption heat pump 
with single-stage absorption and desorption in the Dühring 
diagram for an LiCl aqueous solution  at an inlet tempera- 
                     ture of geothermal water of 40 °C 
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При одинаковых на рис. 3 и 5 площадях заштрихованных областей, величина 
которых отражает энергетическую эффективность циклов, можно видеть,  
что цикл с LiCl выгодно отличается от LiBr более широкой зоной дегазации: со-
ответственно 3,4 и 2,7 % при концентрациях крепких растворов 41 и 53,7 %.  
Согласно (2) это позволяет значительно уменьшить кратность циркуляции.  

С другой стороны, для практического применения важной характеристикой 
является также абсорбирующая способность рабочих растворов, которая зависит 
от величины растворимости соли в воде. Экспериментальные исследования авто-
ров [13] показали, что интенсивность абсорбции у водных растворов LiBr выше, 
чем у LiCl. Следствием этого может стать относительное увеличение поверхности 
теплообмена абсорбера, что отразится на технико-экономических показателях 
тепловых машин, работающих на водных растворах чистой соли LiCl. Однако 
этот недостаток может быть устранен благодаря использованию многокомпо-
нентных растворов на основе Н2О-LiCl, где в качестве добавок используются 
хлориды и нитраты щелочных, щелочно-земельных металлов и цинка [15]. Эти 
многокомпонентные системы представляются более перспективными, чем смеси 
солей на основе Н2О-LiBr из-за меньшей дефицитности хлоридов и нитратов, бо-
лее низкой их стоимости, меньшей коррозионной активности и большей термиче-
ской устойчивости. Данные о более высокой растворимости в области высоких 
температур многокомпонентных водных растворов на основе LiCl, таких как LiCl-
CsCl и LiCl-LiNO3 [15], дают основания рассчитывать на хорошие перспективы 
применения этой соли в повышающих абсорбционных тепловых насосах для эф-
фективной утилизации теплоты геотермальных источников для нужд децентрали-
зованного отопления и ГВС в регионах с холодным климатом.  

Заключение 
Результаты расчетов ,по определению эффективности теоретических циклов 

повышающих АБТН свидетельствуют о принципиальной возможности эффектив-
ного использования теплоты геотермальных источников с температурой 
40…45 °С для нагрева теплоносителя систем отопления и ГВС, по крайней мере, 
до 55…63 °С. При этом для нагрева может быть использовано менее половины 
исходного потенциала теплоты геотермального источника (α = 0,46…0,47) при 
максимально возможном значении α = 0,5 для этого типа тепловых насосов [6].  

Принципиально важным является то, что в отличие от ПКТН и понижающих 
АБТН в повышающих АБТН процесс нагрева теплоносителя системы теплоснаб-
жения осуществляется непосредственно за счет части тепловой энергии самого 
геотермального источника с небольшими затратами электроэнергии для работы 
растворных насосов и системы автоматики (6…8 кВт на каждый 1,0 МВт полезно 
выработанного тепла для нужд теплоснабжения).  

При определенных условиях в качестве абсорбента в повышающем абсорбци-
онном тепловом насосе могут быть использованы водные растворы соли LiCl. 
Однако по причине сравнительно меньшей, чем у чистой соли LiBr растворимо-
сти в воде, при одинаковых показателях энергоэффективности их теоретических 
циклов для этого потребуется дополнительное увеличение поверхности теплооб-
мена абсорбера.  

Одним из главных препятствий при теоретическом определении сравнитель-
ной энергоэффективности перспективных абсорбционных тепловых насосов по-
вышающего типа является недостаточная точность теоретических расчетов 
свойств одно- и многокомпонентных растворов в области высоких температур  
и концентраций [15]. Это делает актуальным проведение комплексных экспери-
ментальных исследований на пилотных установках геотермальной энергетики  
с фиксированными поверхностями теплообмена рабочих аппаратов. 
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On the territory of the Russian Federation, there are a large number of geothermal heat 

sources with a low, no more than 50 °C, temperature potential, on the basis of which it is possible 
to create environmentally friendly heat supply systems using heat pumps. Efficiency assessments 
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were made for the use of boost-type absorption heat pumps for these purposes, in which a geo-
thermal or technogenic heat source with a temperature of 40…45 °C is theoretically capable of 
providing heating of the heat carrier of the heat supply system to 55…63 °C in winter at specific 
costs of electrical energy for the operation of circulation pumps, automation and control systems - 
not more than 1.0 % of their useful heat output. The ambient air with negative temperatures suffi-
cient to lower the temperature of the coolant to minus 4°C was considered as a cooling medium. 
The range of calculated values of the heat transformation coefficients for the considered condi-
tions was α = 0.46…0.47. An analysis of the comparative advantages and disadvantages of using 
aqueous solutions of LiBr and LiCl salts as working bodies was carried out, on the basis of which 
the prospects for using the LiCl salt aqueous solutions in absorption heat pumps of a boosting 
type were shown. 

 

Keywords: geothermal heat source, heating and hot water supply, boost-type absorption heat 
pump, aqueous solutions of lithium bromide and chloride 
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Методы гильберт-оптики и преобразования сигналов служат основой для современных 

информационных и измерительных технологий. Физически преобразование Гильберта  
в частотном пространстве сводится к определенному виду фазовой трансформации фурье-
спектра сигнала в широкой полосе частот. В работе на примере исследования изотермиче-
ского течения струи фреона-22 обсуждается возможность реализации гильберт-томогра-
фии. Разработана оптическая система на базе широкоапертурного модернизированного 
теневого прибора ИАБ-463М, позволяющая выполнять четырехракурсную диагностику 
исследуемого фазового объекта с использованием зондирующих световых пучков, ориен-
тированных под углами 0 , / 2 , / 4  и 3 / 4  к оптической оси теневого прибора, и од-
новременно регистрировать на отдельных участках ПЗС-матрицы скоростной камеры все 
четыре томографические проекции в виде гильберт-изображений. Для нахождения пара-
метров исследуемой среды по данным гильберт-томографии в дальнейшем предлагается 
использование итерационной схемы Гершберга–Папулиса. Этот алгоритм реконструкции 
функции по ее данным Радона, полученным при ограниченном числе проекций, заключает-
ся в итерационных переходах от оценки функции в фурье-плоскости к ее оценке в про-
странственной области с корректировкой на основании априорной информации. В резуль-
тате итерационного процесса спектр восстанавливаемой функции определяется на всей 
частотной плоскости, что позволяет определить значения искомой функции.  

 

Ключевые слова: оптическая томография, метод Гершберга–Папулиса, преобразование 
Гильберта, невозмущающая диагностика, изотермическое течение, газовая струя. 
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Введение 
Методы оптической томографии нашли широкое применение в диагностике 

газо- и гидродинамических потоков, плазмы, явлений тепло- и массообмена и т. д. 
[1–4]. Для получения проекционных данных в оптической томографии обычно 
используются классические способы регистрации волнового фронта [5, 6].  

В работах [7, 8] представлены результаты исследований газовых и реагирую-
щих сред (пламен) методами гильберт-оптики в приближении осевой симметрии 
объекта визуализации. Гильберт-преобразование – это интегральная операция, 
выполняющая перераспределение энергии оптического сигнала в заданной полосе 
пространственных частот зондирующего поля [9]. При этом минимизируются 
энергетические потери сигнала. Методы гильберт-оптики позволяют визуализи-
ровать поля оптической фазовой плотности исследуемой среды в пространстве, 
заданном структурой зондирующего поля и оценивать, при соответствующей об-
работке, температурные поля и молярные концентрации продуктов горения. 

Целью настоящей работы является развитие оптических томографических 
технологий в сочетании с гильберт-фильтрацией сигналов на диагностику полей 
фазовой оптической плотности газовых и реагирующих сред. 
                                                           

Работа выполнена в рамках государственного задания ИТ СО РАН № 121031800217-8, ИМ СО 
РАН № FWNF-2022-0009. 
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1. Томографический комплекс 

На базе теневого прибора [10] ИАБ-463М разработан комплекс, позволяющий 
выполнять четырехракурсное зондирование исследуемой среды с одновременной 
регистрацией томографических проекций гильберт-визуализированных фазовых 
структур (рис. 1).  

 

 
Рис. 1 – Упрощенная оптическая схема гильберт-томографа, выполняющего  

четырехракурсное зондирование исследуемого фазового объекта 
Fig. 1 – A simplified optical setup of the Hilbert tomograph performing four-angle  

probing of the studied phase object 

Комплекс содержит осветительный модуль, состоящий из источника излуче-
ния 1, объектива 2 и щелевой диафрагмы 3, помещенной в передней фурье-
плоскости объектива 4. В качестве источника излучения используется лазер  
KLM-532-2000 с подавлением пространственной когерентности. Структура зон-
дирующих световых полей, реализующих 4D томографическую диагностику,  
образована попарной конфигурацией зеркал 5 и 5, 6 и 6, 7 и 7, габаритные раз-
меры которых 100×15×145 мм, формирующих пучки, ориентированные относи-
тельно оптической оси теневого прибора под углами ( 1) 4q q    , где номер 

проекции q  = 1, …, 4. Фурье-спектр фазовых возмущений, индуцируемых в зон-
дирующих полях объектом исследования, локализуется в частотной плоскости 
объектива 8, где помещен гильберт-фильтр 9. Объектив 10 преобразует фильтро-
ванное поле в зависимости от спектральных характеристик светового источника  
в аналитический или гильберт-сопряженный оптический сигнал [7], который  
регистрируется ПЗС-матрицей скоростной видеокамеры 11.  

Выбор технического решения томографа обусловлен возможностью использо-
вания большого поля зрения (400 мм) теневого прибора ИАБ-463М для организа-
ции четырехракурсной гильберт-диагностики исследуемой среды (рис. 2).  

 
 
 
 

Рис. 2 – Схема зондирования и данные Радона  
(фазовая структура) для четырех проекций 

Fig. 2 – A sounding scheme and Radon data (phase  
structure) for four projections 
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Направление оси qz


 q -й проекции совпадает с направлением зондирующего 

светового пучка. По оси qx


 задаются аргументы проекций Радона [11]. Исследу-

емое сечение расположено по нормали к общей для всех проекций оси y


.  
Фазовые структуры зондирующих световых полей в каждой проекции будут 

определяться как 

2( , ) ( , , )
z

q q q q q
z

x y n x y z n dz




⎡ ⎤⎣ ⎦

  ∫
, 

где   – длина волны источника излучения; ( , , )q qn x y z  – показатель преломле-

ния неоднородности в точке; ( ), ,q qx y z  n  – показатель преломления невозму-

щенной среды; z  и z  – точки входа и выхода луча из объекта для определенной 
проекции. 

В результате на выходе оптической системы для каждой q-й проекции  
в точке qx  формируется изображение гильбертограммы: 

 
2 2

.
cos ( , ) sin ( , )1 1q q q q

q q q q
q q q q

x y x y
H x dx dx

x x x x

 
 

 

⎧ ⎫ ⎧ ⎫⎡ ⎤ ⎡ ⎤⎪ ⎪ ⎪ ⎪⎣ ⎦ ⎣ ⎦⎡ ⎤ ⎨ ⎬ ⎨ ⎬⎣ ⎦
⎪ ⎪ ⎪ ⎪⎩ ⎭ ⎩ ⎭

 
  ∫ ∫  

 

На рис. 3 представлен пример гильберт-визуализации изотермического тече-
ния струи фреона-22, вытекающей из трубки эллиптического сечения в непо-
движный воздух, где последовательно показаны боковая проекция струи 

2   , проекция для 3 4   , фронтальная проекция 0   и проекция под 
углом 4   .  

 

 
Рис. 3 – Четырехракурсная гильберт-визуализация изо-
термического течения струи фреона-22, вытекающей  
                     из трубки эллиптического сечения 
Fig. 3 – Four-angle Hilbert visualization of the isothermal  

flow of a freon-22 jet flowing out of an elliptical tube 
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2. Итерационный алгоритм Гершберга–Папулиса 

Восстановление значения фазовой функции   и, соответственно, показателя 
преломления n  исследуемой среды по четырем проекциям гильберт-изображений 
сводится к решению задачи сверхмалоракурсной томографии, где необходимо 
применять итерационные алгоритмы, использующие максимум априорной ин-
формации об объекте [12]. Одним из наиболее популярных методов является ите-
рационная схема Гершберга–Папулиса [13–15], которую можно представить как 
итерационные переходы от оценки объекта в спектральной плоскости к его оцен-
ке в пространственной области с внесением в процессе их выполнения априорной 
информации о каждой из областей. В результате необходимо выполнить следую-
щие операции. 

1. По известным данным Радона вычисляются одномерные фурье-образы, та-
ким образом определяется функция qS , равная значениям двумерного преобразо-
вания Фурье от искомой функции на направлениях, соответствующих углам про-
екций, и равная нулю в остальных точках фурье-плоскости.  

2. Определяется начальное приближение 0n : выполняется обратное двумерное 
преобразование Фурье от функции qS  и вносится априорная информация о по-
ложительности показателя преломления n  и ограниченности области его задания 
(применяется оператор )qC .  

3. Выполняется двумерное преобразование Фурье от начального приближения, 
и значения спектра на направлениях, соответствующих углам проекций, заменя-
ются значениями, вычисленными на шаге 1. 

4. Выполняется обратное двумерное преобразование Фурье от полученной на 
предыдущем шаге функции и к результату применяется оператор qC . 

5. Проверяются критерии окончания итерационной процедуры. Если они не 
выполняются, то повторяются шаги 3, 4. Критериями окончания итерационной 
процедуры могут быть малость нормы отклонения полученной функции от ее 
значений на предыдущем шаге; равенство нормы отклонения фурье-спектра по-
лученной функции на направлениях, соответствующих углам проекций, норме 
шума в данных Радона (критерий невязки).  

Таким образом, итерационный алгоритм Гершберга–Папулиса можно предста-
вить как 

0Ф qS ,             0 1 0[ ]Фqn C F , 

1 1[ ]Ф (1 )i i
q qS F n H    , 

1 1 1[ ]Фi i
qn C F   , 

1F  и 1F  – операторы прямого и обратного двумерных преобразований Фурье, 
qH  – характеристическая функция направлений для q  проекций: 

( , ) 1q x yH K K   при tg qy xK K   и ( , ) 0q x yH K K   при tg qy xK K  , где 

xK  и yK  – пространственные частоты. 
В результате многократного выполнения операций с третьей по пятую рекон-

струируется функция показателя преломления. 
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Заключение 

В работе рассматривается метод малоракурсной гильберт-томографии полей 
фазовой оптической плотности на примере неосесимметричного струйного тече-
ния газа. Оптическая система, выполненная на базе модернизированного теневого 
прибора ИАБ-463М, позволяет выполнять четырехракурсное зондирование ис-
следуемого объекта с одновременной регистрацией томографических проекций  
в виде гильберт-изображений. Выбор технического решения томографа обуслов-
лен возможностью использования большого поля зрения (400 мм) теневого при-
бора ИАБ-463М. Приведены экспериментально полученные гильбертограммы 
газовой струи фреона-22, вытекающей из трубки эллиптического сечения в непо-
движный воздух. Для восстановления требуемых параметров в исследуемых объ-
ектах по данным гильберт-томографии в дальнейшем предлагается использование 
итерационного метода Гершберга–Папулиса, который является перспективным 
для восстановления томограмм при сверхмалом числе проекций.  
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Hilbert-optics and signal conversion methods form the basis for modern information and 

measurement technologies. The Hilbert transform in the frequency space is physically reduced to 
a certain phase transformation of the Fourier spectrum of the signal in a wide frequency band. The 
article discusses the possibility of Hilbert tomography using the example of studying the isother-
mal flow of a freon-22 jet. An optical system based on the IAB-463M modernized wide-aperture 
shadow device has been developed. This system makes it possible to perform four-angle diagnos-
tics of the studied phase object using probing light beams. The beams orientation is defined at 
angles of 0 , 2 , 4  and 3 4  to the optical axis of the shadow device. This makes it possible 
to simultaneously register all four tomographic projections in the form of Hilbert images in sepa-
rate sections of the CCD-matrix of the high-speed camera. The use of the iterative Gershberg-
Papulis scheme for finding the parameters of the medium under study based on Hilbert tomogra-
phy data is further proposed. This algorithm for reconstructing a function from its Radon data 
obtained by a limited number of projections consists in iterative transitions from estimating the 
function in the Fourier plane to its estimate in the spatial domain, corrected based on a priori in-
formation. The spectrum of the restored function is determined on the entire frequency plane as a 
result of an iterative process, which makes it possible to determine the values of the required 
function.  
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ФОРМИРОВАНИЕ МАКСИМУМА НАПРЯЖЕННОСТИ 
ЭЛЕКТРИЧЕСКОГО ПОЛЯ В ЗАДАННОЙ ТОЧКЕ ПРОСТРАНСТВА 

СФОКУСИРОВАННОЙ ЛИНЕЙНОЙ АНТЕННОЙ РЕШЕТКОЙ 
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Рассмотрена возможность формирования максимума напряженности электрического 

поля в заданной точке пространства с помощью сфокусированной одномерной линейной 
антенной решетки. Показано, что местоположение максимума напряженности электриче-
ского поля не совпадает с точкой синфазного сложения электромагнитных волн, излучен-
ных элементами антенной решетки – точкой фокусировки. Представлена зависимость ве-
личины смещения максимума напряженности электрического поля от точки фокуса для 
различных фокусных расстояний и размеров антенных решеток. Установлено, что величи-
на смещения по координатам фокусировки определяется только размером антенной решет-
ки и не зависит от количества ее элементов. Описана связь между снижением интенсивно-
сти электромагнитной волны и смещением максимума амплитуды напряженности 
электрического поля. В работе представлены зависимости амплитуды напряженности элек-
трического поля для антенных решеток различных линейных размеров, результаты расче-
тов подтвердили теоретические представления. Представлен фазовый портрет для антен-
ных решеток различных размеров, показывающий синфазный приход волн в заданную 
точку пространства. Согласно семейству зависимостей, представленных в работе, можно 
сделать вывод, что чем больше отношение линейных размеров антенной решетки к фокус-
ному расстоянию, тем меньше величина смещения максимума амплитуды напряженности 
электрического поля. 

 

Ключевые слова: антенные решетки, фокусировка линейных антенных решеток, обес-
печение максимума амплитуды напряженности электрического поля. 
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Введение 
Формирование максимума амплитуды напряженности электрического поля 

для излучения сетей беспроводной передачи данных является перспективным 
способом пространственной селекции устройств-абонентов. Целью простран-
ственной селекции является снижение уровня взаимных помех между устрой-
ствами-абонентами беспроводных телекоммуникационных сетей. Следствием 
этого является увеличение скорости передачи информации в такой сети. 

На данный момент известны представления полной конфигурации антенной 
решетки (полная конфигурация – это конфигурация антенной решетки, состоящей 
из четырех линейных антенных решеток, которые расположены ортогонально 
относительно соседних) в виде отдельных линейных парциальных антенных ре-
шеток [1–3], что существенно упрощает их анализ, в частности хорошо известны 
способы управления диаграммой направленности [4, 5] линейной эквидистантной 
антенной решетки, известны способы получения желаемого уровня боковых ле-
пестков, и также известно влияние расстояния между излучателями в линейной 
эквидистантной антенной решетки на возникновение дифракционных максиму-
мов в диаграмме направленности. Известно, что расстояние между антенными 
излучателями в линейной антенной решетке влияет на вид диаграммы направлен-
ности, на характер дифракционных лепестков [6]. 
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Актуальна задача фокусировки излучения линейных антенных решеток на за-
данное конечное расстояние [7]. При этом обеспечивается синфазное сложение 
электромагнитных волн, излученных всеми элементами антенной решетки в за-
данной точке пространства. Традиционно эту возможность используют в задачах, 
требующих сохранения диаграммы направленности антенны в ближней или про-
межуточной зоне. Отклонение от точки фокусировки, очевидно, приводит к иска-
жениям диаграммы направленности [8–11]. Как правило, исследование антенных 
решеток, сфокусированных на конечное расстояние, ограничено вопросами опре-
деления размера области пространства вблизи точки фокусировки, в пределах 
которой диаграмма направленности искажается в приемлемых пределах. 

Вместе с тем исследователи отмечают, что в окрестности точки фокусировки 
наблюдается возрастание напряженности электрического поля относительно 
уровня, характерного в этой точке для антенной решетки, сфокусированной на 
бесконечное расстояние [7]. Это объясняется синфазным сложением электромаг-
нитных волн от элементов парциальной решетки. Очевидно, что повышение 
напряженности электрического поля в заданной точке может быть использовано и 
при формировании максимума амплитуды напряженности электрического поля 
для излучения беспроводных сетей передачи данных для улучшения отношения 
сигнал/шум в заданной области.  

Цель настоящей работы: оценить возможность формирования максимума 
напряженности электрического поля в заданной точке пространства с помощью 
сфокусированной линейной антенной решетки. Подтвердить, что задачи по фоку-
сировке антенной решетки (обеспечение синфазного сложения волн в заданной 
точке пространства) и формирование максимума амплитуды напряженности элек-
трического поля в заданной точке пространства необходимо разделять. 

1. Формирование максимума амплитуды напряженности электрического 
поля в одной точке пространства 

Фокусировка электромагнитного поля в пространстве является следствием фи-
зического явления – интерференции. Интерференцией называют взаимодействие 
нескольких когерентных электромагнитных волн. Когерентностью в данном слу-
чае называют случай, когда разность фаз между несколькими электромагнитными 
волнами постоянна во времени, т. е. электромагнитные волны имеют равную ча-
стоту (длину волны). 

Традиционно формулируемая задача фокусировки излучения антенной решет-
ки в заданную точку предполагает обеспечение синфазности в этой точке элек-
тромагнитных волн, сформированных элементами решетки.  

Рассмотрим изменение амплитуды напряженности электрического поля в за-
висимости от дальности до антенной решетки. Электромагнитная волна характе-
ризуется плотностью потока мощности, которая, усредненная по промежутку 
времени, называется интенсивностью электромагнитного излучения [12]: 

 
0 0

1 1 ( ) ,
T TdPI dt t dt

T dS T
  ∫ ∫


  (1) 

где T – промежуток времени усреднения; dS – площадь, через которую переносит-
ся энергия; P – мощность электромагнитной волны; ( )t


 – модуль вектора 

Пойнтинга. Поток мощности, исходящий от источника, можно представить в виде 
некоторого количества линий, которые выходят из него, а количество линий будет 
зависеть от излучаемой мощности источника [12–15]. В свободном пространстве 
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( 1r  ; 1)r   количество линий потока от источника не зависит от расстояния 
от источника, линии потока мощности распространяются в трехмерном простран-
стве. Чем дальше от источника линии потока мощности, тем через бо́льшую  
площадь поверхности они проходят, которая связана с площадью сферы 

 2
сф 4S r  . 

Учитывая, что амплитуда и мощность связаны между собой соотношением 
A P Z  , где P – мощность, Z – электрический импеданс, то становится ясно, 

что в дальней зоне мощность с ростом расстояния снижается в 2r  раз, тогда ам-

плитуда напряженности электрического поля будет снижаться в 1r раз. 
Таким образом, можно записать выражение, связывающее амплитуду напря-

женности электрического поля и расстояние до антенной решетки (без учета фазы): 

 0( ) ,qA r A r   (2) 

где 0A  – начальное (в точке излучения) значение амплитуды напряженности 
электрического поля; q  – величина, устанавливающая, по какому закону проис-
ходит спад амплитуды напряженности электрического поля. В ближней зоне 

2q  , в дальней зоне 1q   [1, 6]. При 0q   амплитуда напряженности электри-
ческого поля не изменяется с ростом расстояния. 

Проведем оценки зависимости амплитуды напряженности электрического по-
ля от расстояния до антенной решетки малого размера. Расчет выполним для ан-
тенной решетки, сфокусированной на бесконечность (начальные фазы сигналов, 
подводимых ко всем излучателям, равны друг другу) и сфокусированной в задан-
ную точку пространства. Количество элементов рассматриваемой антенной ре-

шетки N = 5, расстояние между излучателями d = 60 мм 0,5d⎛ ⎞⎜ ⎟⎝ ⎠
. Расчет произ-

ведем с учетом эффекта снижения интенсивности напряженности электрического 
поля в зависимости от дальности до антенной решетки ( 1)q   и для гипотетиче-
ского случая, не учитывающего снижения интенсивности ( 0)q  . На рис. 1 пред-
ставлены зависимости нормированной к своему максимальному значению ампли-
туды напряженности электрического поля от расстояния для антенной решетки, 
сфокусированной на бесконечность (сплошная линия с учетом эффекта снижения 
интенсивности 1q  ; пунктирная линия без учета эффекта снижения интенсивно-
сти 0)q  . Из рис. 1 видно, что, как и ожидалось, при 0q   амплитуда напря-
женности электрического поля не меняется с расстоянием от антенной решетки. 

Для фокусировки антенной решетки в заданную точку необходимо рассчитать 
по выражению (3) расстояние между каждым антенным излучателем и точкой 
фокусировки. Исходя из рассчитанного расстояния по выражению (4) определя-
ются начальные фазы сигналов [7]. 

  22 2/ 2 ,nx F n N d F      (3) 

где F  – расстояние между геометрическим центром антенной решетки и точкой  
в пространстве, в которой необходимо обеспечить приход сигналов синфазно;  
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n  – номер излучателя; d  – расстояние между излучателями; N  – количество 
излучателей антенной решетки 

 2 .n nx   


  (4) 
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Рис. 1 –Зависимость амплитуды напряженности электрического поля от расстояния 

для антенной решетки, сфокусированной на бесконечность  
Fig. 1 – Dependence of the amplitude of the electric field strength on the distance for an 

antenna array focused to infinity 

Проведем расчет зависимости амплитуды напряженности от расстояния до ан-
тенной решетки, сфокусированной на конечное расстояние. Расчет, как и прежде, 
проведем с учетом эффекта снижения интенсивности напряженности электриче-
ского поля от расстояния и без него. Фокусное расстояние 800 мм. Результат рас-
чета приведен на рис. 2. 

На рис. 2 видно, что для 1q   явно выраженного максимума амплитуды 
напряженности электрического поля в окрестностях точки фокусировки нет. Это 
объясняется снижением интенсивности с ростом дальности от решетки. Амплиту-
да напряженности электрического поля обратно пропорциональна расстоянию от 
антенной решетки. При отсутствии эффекта снижения интенсивности ( 0)q   
наблюдается максимум напряженности электрического поля точно в заданной 
точке фокусировки. При этом, сравнивая фазовые портреты для случая с наличием 
эффекта снижения интенсивности (рис. 3, а) и для случая без его учета (рис. 3, б), 
мы наблюдаем, что электромагнитные волны приходят синфазно точно в коорди-
наты фокусировки (800 мм). В точке фокусировки амплитуда напряженности 
электрического поля для антенной решетки, сфокусированной на бесконечность, 
меньше на 0,17 дБ по сравнению с антенной решеткой, сфокусированной на ко-
нечное расстояние. 

Фактически, фокусировка в рассматриваемую точку для такой антенной ре-
шетки не дает выигрыша в напряженности в сравнении с антенной решеткой, 
сфокусированной на бесконечность. 
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Рис. 2 –Зависимость амплитуды напряженности электрического поля от расстояния  

для антенной решетки, сфокусированной на расстояние 800 мм 
Fig. 2 – Dependence of the amplitude of the electric field strength on the distance for  

an antenna array focused at a distance of 800 mm 
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Рис. 3 – Фазовый портрет для антенной решетки, сфокусированной на расстояние  
800 мм: 

N = 5; а – q = 1; б – q = 0 

Fig. 3 – A phase portrait for an antenna array focused at a distance of 800 mm: 
N = 5; a – q = 1; b – q = 0 

Известны способы фокусировки одномерных антенных решеток в заданную 
точку [7, 16–21], в них получают ожидаемый нами результат – наблюдается мак-
симум напряженности электрического поля. Однако в рассмотренных способах 
используются антенные решетки с большим количеством излучателей. 

На рис. 4 представлена зависимость амплитуды напряженности электрическо-
го поля от расстояния для большой антенной решетки (N = 50, d = 60 мм), сфоку-
сированной на бесконечность. На том же рисунке представлены зависимости  
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амплитуды напряженности электрического поля от расстояния для той же антен-
ной решетки, сфокусированной на расстояние 3000 мм, с наличием эффекта сни-
жения интенсивности ( 1)q   и без учета его ( 0)q  . 
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Рис. 4 – Зависимость амплитуды напряженности электрического поля  

от расстояния. N = 50 
Fig. 4 – Dependence of the amplitude of the electric field strength on the distance. N = 50 

Исходя из результатов расчетов, показанных на рис. 4, видно, что при фокуси-
ровке больших антенных решеток наблюдается максимум напряженности элек-
трического поля в окрестностях точки фокуса. Однако местоположение этого 
максимума не совпадает с точкой фокусировки. Он оказывается смещен от точки 
фокуса в сторону антенной решетки. Объясняется это снижением интенсивности с 
изменением расстояния. Фактически, сдвиг максимума напряженности происхо-
дит из-за противоборства двух физических явлений. С одной стороны, по мере 
приближения к точке фокуса фазы электромагнитных волн, излученных элемен-
тами антенной решетки, сближаются, что приводит к росту суммарной напряжен-
ности. С другой стороны, наблюдается спад напряженности из-за множителя 1 / r . 
Схематично это проиллюстрировано на рис. 5. Очевидно, что чем больше элемен-
тов в антенной решетке, тем сильнее первый процесс – максимум напряженности 
электрического поля в этом случае будет ближе к точке фокусировки (точке син-
фазного сложения). 

Для того, чтобы оценить влияние размеров антенной решетки на смещение 
максимума амплитуды напряженности электрического поля, проведем расчет 
двух зависимостей для антенных решеток, параметры которых представлены в 
таблице. 

1. Зависимость амплитуды напряженности электрического поля от расстояния 
для антенных решеток, имеющих разное количество излучателей, но равные  
линейные размеры (антенные решетки 1–3 в таблице). Результат представлен  
на рис. 6. 

2. Зависимость амплитуды напряженности электрического поля для антенных 
решеток, имеющих разное количество излучателей, но постоянный шаг между 
излучателями (антенные решетки 4–6 в таблице). Результат представлен на рис. 7. 

Во всех расчетах полагалось, что точка фокусировки расположена на расстоя-
нии 800 мм от антенной решетки и мощности, излучаемые всеми антенными  
решетками, равны между собой. 
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Рис. 5 – К пояснению смещения максимума напряженности  
электрического поля относительно точки фокусировки 

Fig. 5 – Explanation of the displacement of the maximum electric  
field strength relative to the focusing point 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
Параметры рассматриваемых антенных решеток 

Parameters of the antenna arrays being studied 

№ N d 
1 10 λ/2 
2 5 λ 
3 3 3λ/2 
4 12 λ/2 
5 15 λ/2 
6 20 λ/2 
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Рис. 6 –Зависимость амплитуды напряженности электрического поля для антенных  

решеток, имеющих равные линейные размеры 
Fig. 6 – Dependence of the amplitude of the electric field strength for antenna arrays  

having equal linear dimensions 
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Исходя из результатов, показанных на рис. 6, понятно, что зависимость ампли-
туды напряженности электрического поля от дальности до антенной решетки 
практически не отличается для антенных решеток, имеющих разное количество 
излучателей, но равный линейный размер (мощности, излучаемые каждой из трех 
антенных решеток равны между собой). В точке фокуса во всех трех случаях 
формируется одинаковое значение напряженности электрического поля. Стоит 
отметить, что антенная решетка, содержащая большее количество излучающих 
элементов, обеспечивает больший градиент амплитуды напряженности электри-
ческого поля в точке фокусировки. В целом можно утверждать, что уровень 
напряженности в точке фокуса определяется размером антенной решетки и не 
зависит от количества излучателей в ней. 

Это утверждение несложно подтвердить аналитически. Для антенной решетки, 
состоящей из N излучателей, амплитуда суммарного сигнала в точке фокусировки 
определяется выражением 

 
1

1 ,n
N j

n
nn

A A e
r





 ∑  (5) 

где nr  – расстояние от n-го излучателя антенной решетки до точки фокусировки; 

nA  – амплитуда сигнала, излучаемого n-м элементом антенной решетки; n  – 
фаза в точке фокусировки сигнала, излученного n-м элементом антенной решетки. 

С учетом того, что в точке наблюдения сигналы всех элементов антенной ре-
шетки складываются синфазно ( )n   , а также принимая излучаемую мощность 

постоянной при любом количестве элементов антенной решетки 2 1
nA

N
⎛ ⎞⎜ ⎟
⎝ ⎠

, вы-

ражение (5) можно записать в следующем виде: 
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В выражении (6) под корнем стоит среднее значение величины, обратной квад-

рату расстояния от элемента антенной решетки до точки фокуса величины 2
1

r
.  

Несложно убедиться, что при фиксированной длине эквидистантной антенной 
решетки ( const)L Nd   расчет по выражению (6) будет давать постоянное зна-
чение для любых сочетаний N и d . 

Оценим максимальную величину A . При заданном фокусном расстоянии ве-
личина A  определяется размером антенной решетки. При возрастании размера 
антенной решетки среднее расстояние до ее элементов увеличивается. Как следу-
ет из (6), это приведет к снижению амплитуды напряженности электрического 
поля в точке фокусировки. Можно записать нестрогое неравенство, определяю-
щее максимальную амплитуду напряженности электрического поля в точке фоку-
сировки для сфокусированных линейных антенных решеток: 

 1 .A
F    (7) 

Знак равенства в (7) справедлив для антенной решетки, состоящей из одного 
излучателя. При этом среднее расстояние до элемента антенной решетки равно 
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фокусному расстоянию. Это означает, что напряженность электрического поля, 
формируемая сфокусированной антенной решеткой, будет всегда меньше напря-
женности, формируемой одиночным излучателем, при равных излучаемых мощ-
ностях. 
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Рис. 7 – Зависимость амплитуды напряженности электрического поля, для антенных  

решеток, имеющих разные линейные размеры 
Fig. 7 – Dependence of the amplitude of the electric field strength for antenna arrays  

with different linear dimensions 

Исходя из результатов, показанных на рис. 7, можно заметить следующее. 
1. При фокусировке линейной антенной решетки в заданную точку максимум 

амплитуды напряженности электрического поля формируется не в точке синфаз-
ного сложения волн, излученных элементами антенной решетки (точка фокуси-
ровки), а смещен в сторону к антенной решетке. 

2. Чем больше размер антенной решетки, тем меньше смещение максимума 
напряженности электрического поля от точки фокусировки при фиксированном 
ее положении. 

Результат расчета величины смещения точки, в которой расположен максимум 
напряженности электрического поля от точки синфазного сложения электромаг-
нитных волн, представлен на рис. 8. Из рисунка видно, что при увеличении раз-
мера антенной решетки относительно фокусного расстояния величина ошибки 
позиционирования максимума напряженности электрического поля снижается. 
Для малых фокусных расстояний величина ошибки позиционирования максимума 
выше. Это объясняется более быстрым спадом напряженности электрического 
поля вблизи антенной решетки.  

Для совмещения максимума напряженности электрического поля и точке фо-
кусировки линейной антенной решетки требуется антенная решетка размером, 
значительно превышающим фокусное расстояние. Так, из рис. 8 видно, что даже 
для обеспечения ошибки позиционирования в 10 % от величины фокусного рас-
стояния требуется антенная решетка, размер которой будет больше фокусного 
расстояния. 

Важно отметить, что полученные кривые не зависят от количества излучате-
лей, составляющих антенную решетку, а определяются только размером антенной 
решетки, т. е. разносом ее крайних излучателей. 
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Рис. 8 – Зависимость величины смещения максимума амплитуды напряженности  

электрического поля от линейных размеров антенной решетки 
Fig. 8 – Dependence of the displacement of the maximum amplitude of the electric  

field strength on the linear dimensions of the antenna array 

Заключение 

1. При фокусировке линейных антенных решеток в заданную точку наблюда-
ется смещение максимума напряженности электрического поля в направлении к 
антенной решетке, обусловленное снижением амплитуды напряженности элек-
трического поля при удалении от источника излучения. 

2. Смещение максимума напряженности электрического поля тем сильнее, 
чем меньше размер антенной решетки. Для антенной решетки большого размера 
(кратно превышающего величину фокусного расстояния) смещение не превышает 
единиц процентов от фокусного расстояния. 

3. Одномерные антенные решетки при фокусировке в заданную точку про-
странства не обеспечивают совмещения точки максимума напряженности элек-
трического поля и точки синфазного сложения электромагнитных волн. 

4. Необходимо разделять задачи по фокусировке антенной решетки (обеспече-
ние синфазного сложения волн в заданной точке пространства) и формирование 
максимума амплитуды напряженности электрического поля в заданной точке 
пространства. 
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FORMATION OF THE MAXIMUM OF ELECTRIC FIELD STRENGTH  
AT A GIVEN SPACE POINT BY A FOCUSED LINEAR ANTENNA ARRAY 

Iuzvik D.A., Stepanov M.A. 
Novosibirsk State Technical University, Novosibirsk, Russia 

 
The possibility of forming a maximum of the electric field strength at a given point in space 

with the help of a focused one-dimensional linear antenna array is considered. It is shown that the 
location of the maximum electric field strength does not coincide with the point of in-phase addi-
tion of electromagnetic waves emitted by the elements of the antenna array - the focusing point. 
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The dependence of the shift of the maximum electric field strength on the focus point for various 
focal lengths and sizes of antenna arrays is presented. It has been found that the value of the shift 
in the focusing coordinates is determined only by the size of the antenna array and does not de-
pend on the number of its elements. The relationship between a decrease in the intensity of an 
electromagnetic wave and a shift in the maximum amplitude of the electric field strength is de-
scribed. The paper presents the dependences of the amplitude of the electric field strength for 
antenna arrays of various linear sizes and the calculation results confirmed the theoretical con-
cepts. A phase portrait for antenna arrays of various sizes is presented showing the in-phase arri-
val of waves at a given point in space. According to the family of dependencies presented in the 
paper, it can be concluded that the greater the ratio of the linear dimensions of the antenna array 
to the focal length, the smaller the shift in the maximum amplitude of the electric field strength. 

 

Keywords: antenna arrays, focusing of linear antenna arrays, ensuring the maximum ampli-
tude of the electric field strength. 
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