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Исследование особенностей теплопроводности структурной
единицы твердого тела

А. А. МОЧАЛОВ, К. Д. ЕВФИМКО, Н. А. ШАПОВАЛ

Национальный университет кораблестроения им. адмирала Макарова

Описана математическая модель, методика и результаты расчета процесса теплопереноса в кристалличе-
ском твердом теле на основе метода структурных единиц с учетом дискретности микроструктуры вещест-
ва.

Описано математичну модель, методику та результати розрахунку процесу теплопереносу в кристалічному
твердому тілі на основі методу структурних одиниць з урахуванням дискретності мікроструктури речови-
ни.

The mathematical model, method and calculated results of heat transfer process based on solid structural unit
method are presented.

На сегодняшний день, ввиду относительной дос-
тупности вычислительных мощностей, в частности
параллельных вычислительных систем [1-3],  появляет-
ся все больше математических моделей твердых тел, а
вместе с тем и осознание необходимости учитывать
динамические характеристики моделируемых систем.
Особое внимание на сегодняшний день уделяется мик-
роструктурным изменениям и процессам, протекающим
в объекте. Анализ показывает, что в большинстве мате-
матических моделей подразумевается, что термодина-
мические, механические и деформационные характери-
стики макрообъекта, полученные в результате модели-
рования или физического эксперимента, могут быть
перенесены на структурную единицу вещества, тем
самым применены  для нано- и микроструктурного
моделирования. Экспериментальное изучение упругих,
механических и термодинамических характеристик
объектов и систем микромира весьма затруднительно
или  напрямую невозможно. Многие исследователи
отмечают несоответствие между макроскопическими и
микроскопическими характеристиками [4-7]. Сущест-
вуют ислледования [8,9],  которые показывают,  что в
случае моделирования трехмерных кристаллов расхож-
дение между значениями характеристик материала на
макро и микроуровне еще более существенно, что обу-
словлено дискретностью микроструктуры. Вышеопи-
санное позволяет сделать вывод, что необходимой
сегодня является разработка математических моделей,
позволяющих адекватно описать физические процессы,
протекающие на микроуровне в кристаллических телах
с учетом существенного расхождения макро- и микро-
скопических параметров вещества и их изменения во
времени и по координате.

Согласно классической механики сплошных сред
[10], в основе которой лежит условие однородности
физических свойств твердого тела (вещества), физиче-
ские свойства имеют одинаковые значения в любой
точке данного вещества. Другими словами - тело одно-
родно. Для таких тел выражение для притока тепла к
телу за счет теплопроводности подчиняется закону
Фурье:
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где dq - приток тепла, отнесенный к единице массы;

l - коэффициент теплопроводности;
r - плотность вещества;
T - температура тела в соответствующей точке.

В это уравнение не входят физические величи-
ны, которые описывают физические свойства вещества,
такие как теплоемкость, размер структурной единицы,
молярная масса вещества. Также не учитывается взаи-
модействие атомов данного вещества между собой.

Однако, в процессе прогрева твердого тела, его
температура будет изменяться, и в каждый момент
времени будет иметь место вполне определенный закон
распределения температуры по координате. Повышение
температуры приведет к неоднородности твердого тела,
так как изменятся теплоемкость и плотность в соответ-
ствующих точках вещества. Эти величины оказывают
существенное влияние на распределение температуры в
твердом теле, так как обладают аккумулирующими
тепловую энергию свойствами. Понятия классической
механики сплошной среды, теории упругости, термоди-
намики, тепло- и массопереноса должны применяться
при моделировании микростуктур с учетом изменения
их величин, и математические модели процессов де-
формации и теплопереноса в кристаллических твердых
телах должны разрабатываться с учетом этих факторов.

Если исходить из физической сущности явления
теплопроводности, рассмотренной в молекулярно-
кинетической теории, то количество тепла, передавае-

мое в единицу времени
dt
dq , через единицу площади S ,

при градиенте температуры, равном единице 1
dx
dT = ,

можно записать так:

S
dx
dT

dt
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Из этого соотношения и возникает физический
смысл коэффициента теплопроводности.

 Перейдем к рассмотрению явления теплопро-
водности в структурной единице. Любая кристалличе-
ская микроструктура является, по сути, дискретной
структурой, поскольку состоит из связанных между
собой атомов или молекул вещества, с определенными
сосредоточенными массами в узлах кристаллической
решетки, или системой дискретных структур, соеди-
ненных межатомными связями. Размеры структурной
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единицы измеряются в ангстремах, а атомы распреде-
лены в пространстве, и находятся в узлах кристалличе-
ской решетки, на ее гранях или в центре, в зависимости
структурной конфигурации данного вещества. Посколь-
ку структурная единица не является однородной
сплошной средой, то можно сказать, что в структурной
единице невозможно распространение тепла, описы-
ваемое классическим понятием теплопроводности,
поскольку между атомами вещества находится вакуум,
а атомы вещества тесно связаны силами межатомного
взаимодействия. В отличие от молекул газа, атомы
кристаллического твердого тела не могут свободно
перемещаться в пространстве. Кроме того, согласно
принципу запрета, атомы не могут поглощать или излу-
чать непрерывный спектр электромагнитного излуче-
ния. Однако, нагретые тела излучают непрерывный
спектр электромагнитных волн при любой температуре.
Следовательно, необходимо ответить на вопрос, откуда
и как возникает электромагнитное излучение данных
частот. Предположим, что нам известен потенциал
межатомного взаимодействия [11-13], который опреде-
ляет положение атомов в структурной единице и силу
их связи. Во многих источниках указывается, что атомы
находятся в постоянном колебательном движении, как
целое, обладающее массой m,  и атом можно предста-
вить как осциллятор. Однако, нигде не описано, за счет
чего колеблющаяся масса может поглощать и излучать
электромагнитное излучение непрерывного спектра.
Остается открытым вопрос, что может заставить коле-
баться атомы в кристаллической решетке, и какой фи-
зический  механизм накопления тепловой и электромаг-
нитной энергии в межатомном пространстве структур-
ной единицы.

Анализируя вышеописанное, можно предполо-
жить, что тепловая (электромагнитная) энергия аккуму-
лируется в межатомном вакууме. При нагревании он
переходит в возбужденное состояние, поглощая весь
спектр электромагнитного (теплового) излучения дру-
гих тел, а при охлаждении, соответственно, переходя в
невозбужденное состояние, излучает весь этот же
спектр.

Для исследования влияния теплопроводности и
теплоемкости на распространение тепловой энергии в
структурной единице вещества воспользуемся феноме-
нологической моделью. Для того, чтобы можно было
использовать уравнение (2) применительно к дискрет-
ной, по сути, структурной единице твердого тела, необ-
ходимо привести ее к однородности, распределив массу
атомов по объему: разбить объем структурной единицы
на ячейки в направлении распространения тепла. Коли-

чество ячеек определяется из соотношения
N
a

r 0=D , где

rD - размер ячейки в направлении распространения
тепла, 0a - размер структурной единицы в начальный
момент времени, N -  число разбиений (см.  рис.  1).  К
правой грани структурной единицы присоединим тер-
мостат с постоянной температурой '

1T , будем считать,
что все ячейки структурной единицы находятся в на-
чальный момент времени при температуре '

10 TT £ ;

Рис. 1. Схема ячейки структурной единицы твер-
дого тела.

Запишем для i-той ячейки закон сохранения эн-
тальпии:

'''
1
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ii qq
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-= -                      (3)

где одним штрихом обозначены соответствующие па-
раметры на входе в ячейку, двумя штрихам – соответст-
вующие параметры на выходе из ячейки, ic - теплоем-
кость ячейки при данной температуре, m - масса ячейки.

Распишем это уравнение, перейдя к приращени-
ям: 0
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Решив это уравнение при начальных условиях

0=t , ''
1

'
-=D ii TT операционным методом, получим

общее решение для произвольного числа разбиений на
элементы структурной единицы:
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где: D 'T , D ''T  изменение приращения температуры на

входе и на выходе ячейки соответственно. 2rc
A

i D
=

r
l -

постоянная.
l  - коэффициент теплопроводности;

ic  - теплоемкость i-того элемента;
r - плотность тела(структурной единицы);

rD - размер ячейки по направлению градиента темпера-
туры

Скорость изменения температуры i-той ячейки
на выходе будет:
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Градиент температуры i-той ячейки на выходе из
ячейки в данный момент времени:
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В выражениях (4)-(7) в начальный момент вре-
мени теплоемкость равна первоначальной, при 0T ''

i =D ,

0i cc = . В последующие моменты времени она пере-
считывается в каждой ячейке, в зависимости от темпе-
ратуры и от количества аккумулируемой каждой ячей-
кой энергии )t(q i .

Изменение среднеинтегральной температуры в i-
той ячейке со временем будет:
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В общем виде,  в выражения (5),  (6),  (7)  входят
величины, описывающие физические свойства данного
вещества, которые зависят от времени t.

Тогда приращение температуры в i-той ячейке
структурной единицы в общем виде для произвольного
момента времени jt  на выходе из ячейки, запишется
так:
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Аналогично, изменение температуры на выходе
из i-той ячейки в момент времени jt :
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Градиент температуры в i-той ячейке в момент
времени jt :
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В результате решения получим величины
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момент времени j. Поскольку начальные значения
'
i0,i,ii T,ac, Drl  известны, используя выражения (9)-

(11) можно рассчитать количество тепла, аккумулиро-
ванное в i-той ячейке за время 1jj ttt --=D , и, исполь-
зуя физический смысл теплоемкости, рассчитать при-
ращение теплоемкости в i-той ячейке за данный проме-
жуток времени:
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Результирующую теплоемкость i-той ячейки в
произвольный момент времени jt  будет:
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Соответственно, результирующая теплоемкость
структурной единицы в произвольный момент времени

jt  запишется:
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С помощью представленной модели были полу-
чены температурные характеристики для трех распро-
страненных металлов: меди, железа и алюминия. Так, на
рис 2-4 показаны графики распределения температуры в
структурных единицах данных металлов для различных
моментов теплового процесса.

Рис. 2. График распределения температуры в
структурных единицах меди для различных моментов
теплового процесса

Рис. 3. График распределения температуры в
структурных единицах железа для различных моментов
теплового процесса

Рис.4. График распределения температуры в
структурных единицах алюминия для различных мо-
ментов теплового процесса

В заключение, можно сказать, что использова-
ние выражений (9)-(14) дает возможность решать об-
ратные задачи, используя экспериментальные данные.

По известным значениям
dx

Td
,

dt
Td
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''

i''
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зависимость )t(f=r , размер структурной единицы 0a ,
начальные значения 00 ,c l  можно исследовать динами-
ку изменения физических величин

)t(f)t(c = )t(f)T( =l )t(f)T( =r  по времени и коорди-
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нате в образце с помощью всего лишь одного экспери-
мента, замерив эти величины в центре симметрии, на
входе и на выходе из данного образца.
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