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ÎÁÙÀß ÕÀÐÀÊÒÅÐÈÑÒÈÊÀ ÐÀÁÎÒÛ

Àêòóàëüíîñòü òåìû. Âçàèìîäåéñòâèå âîäîðîäà ñ òâåðäûì òå-
ëîì (â ÷àñòíîñòè, ñ êîíñòðóêöèîííûìè ìàòåðèàëàìè) ïðèâëåêàåò èí-
òåðåñ èññëåäîâàòåëåé â ñâÿçè ñ ïåðñïåêòèâàìè âîäîðîäíîé ýíåðãåòèêè.
Êðîìå òîãî, áåçîïàñíîñòü ñèñòåì òðàíñïîðòèðîâêè óãëåâîäîðîäíîãî
ñûðüÿ è îáúåêòîâ ìàøèíîñòðîåíèÿ âî ìíîãîì îïðåäåëÿåòñÿ óðîâíåì
ðåøåíèÿ çàäà÷è çàùèòû ìåòàëëîâ è ñïëàâîâ îò âîäîðîäíîé êîððîçèè.
Âåäåòñÿ èíòåíñèâíûé ïîèñê ìàòåðèàëîâ äëÿ ýôôåêòèâíîãî ðåøåíèÿ
çàäà÷ çàùèòû êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ îò ïðîíèêíîâåíèÿ âîäî-
ðîäà, âîäîðîäíîé êîððîçèè, õðàíåíèÿ è òðàíñïîðòèðîâêè âîäîðîäà è
åãî èçîòîïîâ. Ðàâíîâåñíûå çàêîíîìåðíîñòè äîñòàòî÷íî õîðîøî èçó÷å-
íû (PTC-äèàãðàììû), âîçðàñòàþùèé èíòåðåñ âûçûâàåò êèíåòèêà âçà-
èìîäåéñòâèÿ âîäîðîäà ñ òâåðäûì òåëîì. Îäíèìè èç íàèáîëåå ýôôåê-
òèâíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ìåòîäîâ ÿâëÿþòñÿ ìåòîäû ïðîíèöàåìîñòè
è òåðìîäåñîðáöèîííîé ñïåêòðîìåòðèèè (ÒÄÑ). Â êîíòåêñòå ðàáîò ïî
ïîèñêó çàùèòíûõ ïîêðûòèé àêòóàëüíûìè ÿâëÿþòñÿ çàäà÷è ìàòåìà-
òè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñëîæíûõ ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â
îáúåìå òâåðäîãî òåëà è íà åãî ïîâåðõíîñòè. Çäåñü èìååòñÿ íåäîñòàòîê
àäåêâàòíûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé è ìåòîäîâ èõ ïàðàìåòðè÷åñêîé
èäåíòèôèêàöèè ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì. Ó÷åò äèíàìè÷åñêèõ
ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ íà ïîâåðõíîñòè ïðèâîäèò ê íåëèíåé-
íûì íåêëàññè÷åñêèì ãðàíè÷íûì óñëîâèÿì â êðàåâûõ çàäà÷àõ. ×èñ-
ëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïîçâîëÿåò óòî÷íèòü ëèìèòèðóþùèå ôàêòîðû
ïðè ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ ýêñïåðèìåíòà è ýêñïëóàòàöèè ìàòåðèàëîâ,
îöåíèòü êèíåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû, ñóùåñòâåííî ñîêðàòèòü çàòðàòû íà
ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ. Ïîìèìî ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ ðåøå-
íèÿ ïðÿìûõ çàäà÷ íåîáõîäèìû ïîìåõîóñòîé÷èâûå àëãîðèòìû ðåøåíèÿ
îáðàòíûõ çàäà÷ îöåíêè ïàðàìåòðîâ ìîäåëåé âîäîðîäîïðîíèöàåìîñòè
è òåðìîäåñîðáöèè. Ïîýòîìó òåìà äèññåðòàöèè ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíîé.

Ñòåïåíü ðàçðàáîòàííîñòè. Ïðîáëåìà âîäîðîäîïðîíèöàåìî-
ñòè êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ ïðè íàëè÷èè äåôåêòîâ çàùèòíîãî
ïîêðûòèÿ ïîäðîáíî ïðåäñòàâëåíà â êíèãå À.À. Ïèñàðåâà, È.Â. Öâåò-
êîâà, Å.Ä. Ìàðåíêîâà, Ñ.Ñ. ßðêî1. Àíàëèòè÷åñêèé àíàëèç êðàåâîé
çàäà÷è áåç ó÷åòà ïîâåðõíîñòíûõ ïðîöåññîâ ïðîâåëè A.W. Warrick,

1Ïèñàðåâ, À.À. Ïðîíèöàåìîñòü âîäîðîäà ÷åðåç ìåòàëëû /A.A. Ïèñàðåâ,
È.Â. Öâåòêîâ, Å.Ä. Ìàðåíêîâ, Ñ.Ñ. ßðêî. Ì. : ÌÈÔÈ, � 2008.
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P. Broadbridge è D.O. Lomen ëèøü äëÿ ñëó÷àÿ ïîëóïðîñòðàíñòâà2.
Êðàåâàÿ çàäà÷à âîäîðîäîïðîíèöàåìîñòè öèëèíäðè÷åñêîé ïåðåãîðîä-
êè ñ òî÷å÷íûì äåôåêòîì çàùèòíîãî ïîêðûòèÿ ïðè ëèìèòèðîâàíèè
äèôôóçèåé ðàññìàòðèâàåòñÿ â ñòàòüå B. Zajec3, ñîäåðæàùåé îáçîð è
ïîäðîáíóþ áèáëèîãðàôèþ. Îñíîâíûì íåäîñòàòêîì òàêîé ïîñòàíîâêè
çàäà÷è ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ïîâåðõíîñòíûå ïðîöåññû, êîòîðûì â ïîñëåä-
íåå âðåìÿ óäåëÿåòñÿ ïîâûøåííîå âíèìàíèå, â ìîäåëè íå ó÷èòûâàþòñÿ.

Öåëü è çàäà÷è èññëåäîâàíèÿ. Öåëüþ äèññåðòàöèîííîãî èñ-
ñëåäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ êîìïëåêñ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé òåðìîäåñîðá-
öèè è âîäîðîäîïðîíèöàåìîñòè êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ ïðè íà-
ëè÷èè äåôåêòà çàùèòíîãî ïîêðûòèÿ, àäåêâàòíûõ ðàçëè÷íûì óñëîâè-
ÿì íà ïîâåðõíîñòè, è ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ ðåøåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ
êðàåâûõ çàäà÷, èõ ïàðàìåòðè÷åñêîé èäåíòèôèêàöèè.

Çàäà÷è: ïîñòðîèòü ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäåëè âîäîðîäîïðîíèöàå-
ìîñòè è òåðìîäåñîðáöèè ñ ó÷åòîì ðàçëè÷íûõ ëèìèòèðóþùèõ ôàêòî-
ðîâ è ñïåöèôèêè ðàññìàòðèâàåìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ìåòîäîâ; ðàç-
ðàáîòàòü ÷èñëåííûå ìåòîäû ðåøåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ êðàåâûõ çà-
äà÷ ñ íåëèíåéíûìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè, îòðàæàþùèìè ïðîöåññû
íà ïîâåðõíîñòè; ïðîâåñòè ñåðèþ âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ äëÿ
âûÿâëåíèÿ äèàïàçîíà àäåêâàòíîñòè ìîäåëåé è âûäåëåíèÿ ëèìèòèðó-
þùèõ ôàêòîðîâ ïðè ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ ýêñïåðèìåíòà; ðàçðàáîòàòü
àëãîðèòì èäåíòèôèêàöèè ìîäåëè òåðìîäåñîðáöèè è èññëåäîâàòü åãî
ðàáîòîñïîñîáíîñòü â øèðîêîì äèàïàçîíå êèíåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà. Ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé, èçëîæåííûå â
äèññåðòàöèè, ÿâëÿþòñÿ íîâûìè. Ïîñòðîåíû íîâûå ìàòåìàòè÷åñêèå
ìîäåëè âîäîðîäîïðîíèöàåìîñòè ñêâîçü êîíñòðóêöèîííûé ìàòåðèàë ñ
äåôåêòîì çàùèòíîãî ïîêðûòèÿ â ôîðìå êðàåâûõ çàäà÷ äëÿ óðàâíåíèÿ
äèôôóçèè ñ íåëèíåéíûìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè (III ðîäà è íåêëàñ-
ñè÷åñêèìè äèíàìè÷åñêèìè), îòðàæàþùèìè âëèÿíèå ïðîöåññîâ íà ïî-
âåðõíîñòè. Ðàçðàáîòàíû ðàçíîñòíûå ñõåìû, àëãîðèòìû è ïðîãðàììíîå
îáåñïå÷åíèå äëÿ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ïðîâåäåíû ÷èñëåííûå
ýêñïåðèìåíòû, ïîäòâåðæäàþùèå àäåêâàòíîñòü ìîäåëåé ýêñïåðèìåí-

2Warrick, A.W. Approximations for di�usion from a disc source / A.W. Warrick,
P. Broadbridge, D.O. Lomen // Applied Mathematical Modelling. Elsevier, � 1992. �
Vol. 16.�P. 155�161.

3Zajec, B. Hydrogen permeation barrier � recognition of defective barrier �lm from
transient permeation rate / B. Zajec // International Journal of Hydrogen Energy. �
Elsevier, � 2011. � Vol. 36.�P. 7353�7361.
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òàëüíûì äàííûì è ïîçâîëÿþùèå âûäåëèòü ëèìèòèðóþùèå ôàêòîðû
â ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ ýêñïåðèìåíòà. Ðàçðàáîòàí ïîìåõîóñòîé÷èâûé
àëãîðèòì ïàðàìåòðè÷åñêîé èäåíòèôèêàöèè ìîäåëè òåðìîäåñîðáöèè
íà îñíîâå èíòåãðàëüíûõ îïåðàòîðîâ îáðàáîòêè èçìåðåíèé.

Çíà÷åíèå äëÿ òåîðèè è ïðàêòèêè. Ðåçóëüòàòû äèññåðòà-
öèè ïîçâîëÿþò óòî÷íèòü òåîðåòè÷åñêèå ïðåäñòàâëåíèÿ î ôèçèêî-
õèìè÷åñêèõ ïðîöåññàõ âîäîðîäîïðîíèöàåìîñòè è òåðìîäåñîðáöèè,
ñîêðàòèòü çàòðàòû íà ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ (â òîì ÷èñ-
ëå ïðè ýêñòðåìàëüíûõ óñëîâèÿõ ýêñïëóàòàöèè ìàòåðèàëîâ) è âûäå-
ëèòü ëèìèòèðóþùèå ôàêòîðû. Ðàçðàáîòàííûå ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäå-
ëè, ÷èñëåííûå ìåòîäû è ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå ìîãóò áûòü ýôôåê-
òèâíî èñïîëüçîâàíû äëÿ îöåíêè êèíåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ïåðåíîñà
âîäîðîäà â êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëàõ è âëèÿíèÿ äåôåêòîâ çàùèò-
íûõ ïîêðûòèé.

Ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ. Ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû
ïîëó÷åíû ìåòîäàìè ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ íà îñíîâå çàêî-
íîâ ñîõðàíåíèÿ âåùåñòâà è ýíåðãèè, òåîðèè êðàåâûõ çàäà÷ ìàòåìàòè-
÷åñêîé ôèçèêè è òåîðèè ðàçíîñòíûõ ñõåì.

Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû, âûíîñèìûå íà çàùèòó

1. ×èñëåííûå ìåòîäû íà îñíîâå íåÿâíûõ ðàçíîñòíûõ ñõåì äëÿ ðå-
øåíèÿ íåëèíåéíûõ êðàåâûõ çàäà÷, ìîäåëèðóþùèõ âîäîðîäîïðî-
íèöàåìîñòü êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ ïðè íàëè÷èè äåôåêòà
çàùèòíîãî ïîêðûòèÿ è òåðìîäåñîðáöèþ âîäîðîäà ñ ó÷åòîì âëè-
ÿíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ïðîöåññîâ.

2. Âû÷èñëèòåëüíûé àëãîðèòì ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è ïàðàìåò-
ðè÷åñêîé èäåíòèôèêàöèè íåëèíåéíîé ìîäåëè òåðìîäåñîðáöèè
ñ èñïîëüçîâàíèåì ôóíêöèè Ãðèíà è ñîïðÿæåííûõ óðàâíåíèé.

3. Ðåçóëüòàòû âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñ ïîìîùüþ ðàçðàáî-
òàííîãî êîìïëåêñà ïðîáëåìíî-îðèåíòèðîâàííûõ ïðîãðàìì: îïðå-
äåëåíèå äèàïàçîíà àäåêâàòíîñòè ìîäåëåé, âûäåëåíèå ëèìèòè-
ðóþùèõ ôàêòîðîâ â ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ ýêñïåðèìåíòà, îöåíêà
äèàïàçîíà ðàáîòîñïîñîáíîñòè àëãîðèòìà èäåíòèôèêàöèè.

Ñòåïåíü äîñòîâåðíîñòè è àïðîáàöèÿ ðåçóëüòàòà. Îñíîâ-
íûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèîííîãî èññëåäîâàíèÿ áûëè ïðåäñòàâëåíû
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íà Òðåòüåé Âñåðîññèéñêîé íàó÷íîé øêîëå ìîëîäûõ ó÷åíûõ ¾Ìà-
òåìàòè÷åñêèå ìåòîäû â ýêîëîãèè¿ (Ïåòðîçàâîäñê, 2008), X Âñåðîñ-
ñèéñêîì ñèìïîçèóìå ïî ïðèêëàäíîé è ïðîìûøëåííîé ìàòåìàòèêå
(Ñî÷è, 2009), IX Ìåæäóíàðîäíûõ Êîëìîãîðîâñêèõ ÷òåíèÿõ (ßðî-
ñëàâëü, 2011), Êîíôåðåíöèè ïî ôèçèêå è àñòðîíîìèè äëÿ ìîëîäûõ
ó÷åíûõ Ñàíêò-Ïåòåðáóðãà è Ñåâåðî-Çàïàäà (Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, 2011),
II Âñåðîññèéñêîé ìîëîäåæíîé íàó÷íîé êîíôåðåíöèè ¾Åñòåñòâåííîíà-
ó÷íûå îñíîâû òåîðèè è ìåòîäîâ çàùèòû îêðóæàþùåé ñðåäû¿ (Ñàíêò-
Ïåòåðáóðã, 2012), X Ìåæäóíàðîäíûõ Êîëìîãîðîâñêèõ ÷òåíèÿõ (ßðî-
ñëàâëü, 2012), XIII Âñåðîññèéñêîì ñèìïîçèóìå ïî ïðèêëàäíîé è ïðî-
ìûøëåííîé ìàòåìàòèêå (Ïåòðîçàâîäñê, 2012).

Ïî ðåçóëüòàòàì äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíî 14 íàó÷íûõ ðàáîò, â
òîì ÷èñëå 5 ñòàòåé â èçäàíèÿõ èç Ïåðå÷íÿ ðåöåíçèðóåìûõ íàó÷íûõ
æóðíàëîâ è èçäàíèé äëÿ îïóáëèêîâàíèÿ îñíîâíûõ íàó÷íûõ ðåçóëüòà-
òîâ äèññåðòàöèé è 4 ñòàòüè â ñáîðíèêàõ íàó÷íûõ òðóäîâ.

Ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå â äèññåðòàöèè, ïîëó÷åíû â ðàìêàõ
íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêîé òåìû Èíñòèòóòà ïðèêëàäíûõ ìàòåìàòè÷å-
ñêèõ èññëåäîâàíèé Êàðåëüñêîãî íàó÷íîãî öåíòðà ÐÀÍ ¾Ìàòåìàòè-
÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîáëåì ýíåðãåòèêè: ýôôåêòèâíîñòü èñïîëü-
çîâàíèÿ ðåãèîíàëüíûõ ðåñóðñîâ è çàäà÷è âîäîðîäíîãî ìàòåðèàëîâå-
äåíèÿ¿ (� ÃÐ 01200950796, 2009�2012) è ïðîåêòà ¾Ìàòåìàòè÷åñêîå
ìîäåëèðîâàíèå çàäà÷ âîäîðîäíîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ¿ (2009�2011)
ïðîãðàììû ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé Îòäåëåíèÿ ìàòåìàòè÷åñ-
êèõ íàóê ÐÀÍ ¾Ñîâðåìåííûå âû÷èñëèòåëüíûå è èíôîðìàöèîííûå
òåõíîëîãèè ðåøåíèÿ áîëüøèõ çàäà÷¿ (Èíñòèòóò ïðèêëàäíîé ìàòåìà-
òèêè èì. Ì.Â. Êåëäûøà ÐÀÍ). Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì ÐÔÔÈ
¾Ìîäåëèðîâàíèå âçàèìîäåéñòâèÿ âîäîðîäà ñ êîíñòðóêöèîííûìè ìà-
òåðèàëàìè¿ (� 09-01-00439-à, 2009�2011).

Ñòðóêòóðà è îáúåì äèññåðòàöèè. Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç
ââåäåíèÿ, äâóõ ãëàâ, çàêëþ÷åíèÿ è ñïèñêà ëèòåðàòóðû. Îáúåì ñîñòàâ-
ëÿåò 115 ñòðàíèö. Ñïèñîê ëèòåðàòóðû âêëþ÷àåò 105 íàèìåíîâàíèé.

ÑÎÄÅÐÆÀÍÈÅ ÐÀÁÎÒÛ

Âî ââåäåíèè äàåòñÿ îáîñíîâàíèå àêòóàëüíîñòè òåìû äèññåðòà-
öèè, ïðèâîäèòñÿ êðàòêèé îáçîð ëèòåðàòóðû ïî òåìå, ñôîðìóëèðîâàíû
öåëü è çàäà÷è ðàáîòû, îñíîâíûå ðåçóëüòàòû, âûíîñèìûå íà çàùèòó,
îïèñàíà ñòðóêòóðà äèññåðòàöèè.
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Ïåðâàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà ìîäåëèðîâàíèþ âîäîðîäîïðîíèöàåìî-
ñòè êîíñòðóêöèîííîãî ìàòåðèàëà (öèëèíäðè÷åñêîé ïåðåãîðîäêè òðó-
áîïðîâîäà) ïðè íàëè÷èè äåôåêòà çàùèòíîãî ïîêðûòèÿ îòíîñèòåëüíî
ìàëîãî ðàäèóñà. Ñíèæåíèå ïðîíèêíîâåíèÿ âîäîðîäà è åãî èçîòîïîâ
ñêâîçü êîíñòðóêöèîííûå ìàòåðèàëû ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç âàæíåéøèõ çà-
äà÷ ïðè ðåøåíèè êîìïëåêñíûõ ïðîáëåì õðàíåíèÿ è òðàíñïîðòèðîâêè
âîäîðîäà, çàùèòû îò âîäîðîäíîãî îõðóï÷èâàíèÿ, êîíòðîëÿ ñîäåðæà-
íèÿ òðèòèÿ â çàùèòíûõ ñèñòåìàõ ðåàêòîðîâ (ïðîåêò ITER). Êîíñòðóê-
öèÿ èç ìåòàëëà èëè ñïëàâà îáåñïå÷èâàåò íåîáõîäèìóþ ìåõàíè÷åñêóþ
ïðî÷íîñòü, à íàíåñåííîå çàùèòíîå ïîêðûòèå äîëæíî ïðåïÿòñòâîâàòü
ìèãðàöèè èçîòîïîâ âîäîðîäà. Äåôåêòû çàùèòíîé ïëåíêè ìîãóò ïîä-
âåðãàòü ñîîòâåòñòâóþùóþ îáëàñòü êîíñòðóêöèîííîãî ìàòåðèàëà ïðÿ-
ìîìó âîçäåéñòâèþ âîäîðîäà. Âíà÷àëå îñòàíîâèìñÿ íà ìîäåëè âîäî-
ðîäîïðîíèöàåìîñòè öèëèíäðè÷åñêîãî îáðàçöà (ðàäèóñà îñíîâàíèÿ L
è âûñîòû H), êîãäà äèôôóçèÿ ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííûì ëèìèòèðóþ-
ùèì ïðîöåññîì. Íà âõîäíîé ïîâåðõíîñòè z = 0, ïîêðûòîé òîíêîé çà-
ùèòíîé ïëåíêîé, ïðèñóòñòâóåò äåôåêò ïîêðûòèÿ ìàëîãî ðàäèóñà r0
(¾áóëàâî÷íîå îòâåðñòèå¿), ÷åðåç êîòîðûé ïðîíèêàåò âîäîðîä. Îñòàëü-
íàÿ ÷àñòü âõîäíîé ïîâåðõíîñòè âîäîðîäîíåïðîíèöàåìà, êàê è áîêîâàÿ
ïîâåðõíîñòü. Íà âûõîäíîé ñòîðîíå z = H ïîääåðæèâàåòñÿ âàêóóì.
Â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè t = 0 îáðàçåö îáåçâîäîðîæåí. Çàòåì íà
âõîäíîé ñòîðîíå ñêà÷êîîáðàçíî ïîâûøàåòñÿ äàâëåíèå ìîëåêóëÿðíîãî
âîäîðîäà äî óðîâíÿ p. Åñëè ïðåíåáðå÷ü îòíîñèòåëüíî áûñòðûì (ýòî
çàâèñèò îò p, ìàòåðèàëà è ðàçìåðîâ îáðàçöà) ïåðåõîäíûì ïðîöåññîì,
òî ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî êîíöåíòðàöèÿ ðàñòâîðåííîãî âîäîðîäà ïîä äå-
ôåêòîì ïîääåðæèâàåòñÿ íà ïîñòîÿííîì óðîâíå c̄ (íàõîäèòñÿ â ëîêàëü-
íîì ðàâíîâåñèè ñ ãàçîîáðàçíîé ôàçîé ïî çàêîíó Ñèâåðòñà, c̄ ∝ √

p).
Ðàñòâîðåííûé (àòîìàðíûé) âîäîðîä äèôôóíäèðóåò ê âûõîäíîé ïî-
âåðõíîñòè, ðåêîìáèíèðóåò â ìîëåêóëû è äåñîðáèðóåòñÿ. Ñ ïîìîùüþ
ìàññ-ñïåêòðîìåòðà ðåãèñòðèðóåòñÿ ïðîíèêàþùèé ïîòîê.

Ðàññìîòðèì êàê áàçîâóþ êðàåâóþ çàäà÷ó âîäîðîäîïðîíèöàåìî-
ñòè öèëèíäðè÷åñêîé ïåðåãîðîäêè ñ äåôåêòîì â öåíòðå êðóãà çàùèò-
íîãî ïîêðûòèÿ âõîäíîé ïîâåðõíîñòè, êîãäà ëèìèòèðóåò äèôôóçèÿ:

∂c

∂t
= D

(
∂2c

∂r2
+

1

r
· ∂c
∂r

+
∂2c

∂z2

)
, (1)
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c(t, r, 0) = c0, r ∈ [0, r0], r0 < L, (2)

∂c

∂z
(t, r, 0) = 0, r ∈ (r0, L], t > 0, (3)

c(t, r,H) = 0, r ∈ [0, L], t > 0, (4)

∂c

∂r
(t, L, z) = 0,

∂c

∂r
(t,+0, z) = 0, (5)

c(0, r, z) = 0, r ∈ [0, L], z ∈ [0,H]. (6)

Çäåñü c(t, r, z) � êîíöåíòðàöèÿ àòîìàðíîãî âîäîðîäà â êîíñòðóêöèîí-
íîì ìàòåðèàëå (ìåòàëëå èëè ñïëàâå); c0 = const (äëÿ îïðåäåëåííîñòè
ñ÷èòàåì c0 = c̄); D � êîýôôèöèåíò äèôôóçèè. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî
ýêñïåðèìåíò ïðîâîäèòñÿ ïðè ïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðå T = T , ìàòå-
ðèàë ïðàêòè÷åñêè îäíîðîäåí, òàê ÷òî c0, D � êîíñòàíòû. Ëèíåéíûå
ðàçìåðû äåôåêòà îòíîñèòåëüíî ìàëû, ñ÷èòàåì åãî êðóãîâûì. Ìîìåíò
âðåìåíè ýêñïåðèìåíòà t∗ îïðåäåëÿåòñÿ âûõîäîì ïðîíèêàþùåãî ïîòî-
êà íà ñòàöèîíàðíîå çíà÷åíèå. Óñòàíîâëåíèå íîñèò àñèìïòîòè÷åñêèé
õàðàêòåð: J(t) ≈ const, t > t∗. Íî t∗ íå ñëåäóåò âûáèðàòü ñëèøêîì
áîëüøèì, ÷òîáû ïåðåõîäíûå ïðîöåññû ¾íå ïîòåðÿëèñü¿ íà ôîíå ñòà-
öèîíàðà. Ãðàíè÷íîå óñëîâèå (2) ñîîòâåòñòâóåò áûñòðîìó (â ìàñøòà-
áå t∗) äîñòèæåíèþ ëîêàëüíîãî ðàâíîâåñèÿ. Óñëîâèå cr(t,+0, z) = 0
ñëåäóåò èç ñèììåòðèè ðàñïðåäåëåíèÿ c(t, r, z).

Óòî÷íåíèå ïîñòàíîâêè çàäà÷è. Â ðàìêàõ ìîäåëè (1)�(6) çàäà÷à
ñîñòîèò â ðàçðàáîòêå àëãîðèòìà ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîòîêà
âîäîðîäà ñ âûõîäíîé ïîâåðõíîñòè:

J(t) = −D
∫ L

0

∂c

∂z

∣∣∣
z=H

2πr dr.

Ïî ýòîé èíôîðìàöèè òðåáóåòñÿ îöåíèòü âëèÿíèå ãðàíè÷íûõ óñëîâèé
è ãåîìåòðè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ïåðåãîðîäêè è äåôåêòà íà óðîâåíü
ñòàöèîíàðíîé ïðîíèöàåìîñòè, âðåìåíà óñòàíîâëåíèÿ è çàïàçäûâàíèÿ.

Çàìå÷àíèå. Ôîðìàëüíî íóëåâûå íà÷àëüíûå äàííûå (6) íå ñîãëàñîâà-
íû ñ íà÷àëüíûì óñëîâèåì (2) ïðè t = +0 (ìãíîâåííûé ñêà÷îê êîíöåí-
òðàöèè). Ðåøåíèå êðàåâîé çàäà÷è ñëåäóåò ïîíèìàòü â ðàìêàõ òåîðèè
îáîáùåííûõ ðåøåíèé. Ïðè ïîñëåäóþùåé äèñêðåòèçàöèè ìîäåëè íà
íåñêîëüêèõ ïåðâûõ øàãàõ ïî âðåìåíè ó÷òåí ðåàëüíûé (îòíîñèòåëüíî
áûñòðûé) ïåðåõîäíûé ïðîöåññ.
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Â ãëàâå èçëîæåí âû÷èñëèòåëüíûé àëãîðèòì, îñíîâàííûé íà
íåÿâíûõ ðàçíîñòíûõ ñõåìàõ. Ïðåäëîæåíû íåñêîëüêî âàðèàíòîâ îïðå-
äåëåíèÿ íà÷àëüíûõ ïðîãîíî÷íûõ êîýôôèöèåíòîâ ñ ó÷åòîì îñîáåííî-
ñòè ìîäåëè ïðè r → 0 è ñïîñîá ñãëàæèâàíèÿ íà÷àëüíîãî ìîäåëüíî-
ãî ñêà÷êà âõîäíîé êîíöåíòðàöèè ïîä äåôåêòîì çàùèòíîãî ïîêðûòèÿ.
Äëÿ êîíòðîëÿ âû÷èñëåíèé èñïîëüçîâàëñÿ êðèòåðèé ìàòåðèàëüíîãî áà-
ëàíñà â îáúåìå:

−
∫ t∗

0

[
D

∫ r0

0

∂c

∂z

∣∣∣
0
2πr dr

]
dt+

∫ t∗

0

[
D

∫ L

0

∂c

∂z

∣∣∣
H
2πr dr

]
dt =

=

∫ H

0

∫ L

0

c(t∗, r, z) 2πr drdz.

Ñëåâà � ðàçíîñòü êîëè÷åñòâ àòîìîâ âîäîðîäà, ðàñòâîðèâøèõñÿ â îá-
ðàçöå íà âõîäíîé ñòîðîíå ñêâîçü äåôåêò ïîêðûòèÿ è ïîêèíóâøèõ âû-
õîäíóþ ñòîðîíó, à ñïðàâà � êîëè÷åñòâî Í, íàõîäÿùèõñÿ â ìàòåðèàëå.
Âìåñòî t∗ ìîæíî èñïîëüçîâàòü è äðóãèå ¾êîíòðîëüíûå¿ çíà÷åíèÿ t.
Îáîçíà÷èì âõîäíîé è âûõîäíîé ïîòîêè ÷åðåç

J0(t) = −D
∫ r0

0

∂c(t, r, 0)

∂z
2πr dr, JH(t) = −D

∫ L

0

∂c(t, r,H)

∂z
2πr dr.

Â ïðîãðàììíîé ðåàëèçàöèè ïðåäóñìîòðåí êîíòðîëü äèñáàëàíñà îòíî-
ñèòåëüíî âõîäíîãî ïîòîêà íà óðîâíå ïðîöåíòà:∣∣∣∫ t∗

0
J0(t) dt−

∫ t∗
0
JH(t) dt−

∫ H

0

∫ L

0
c(t∗, r, z) 2πr drdz

∣∣∣∫ t∗
0
J0(t) dt

6 0.01.

Äëÿ ïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè ðåçóëüòàòà âû÷èñëåíèé èñïîëüçîâà-
ëîñü ïðàâèëî Ðóíãå-Ðîìáåðãà. Êðàòêî ïðèâåäåì åãî ðåàëèçàöèþ â
êîíòåêñòå ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷è. Ïåðâàÿ è âòîðàÿ ïðîèçâîäíàÿ ïî
ïåðåìåííîé r çàìåíÿëèñü öåíòðàëüíûìè ðàçíîñòíûìè ïðîèçâîäíûìè,
ïîýòîìó, âûïîëíèâ äîïîëíèòåëüíóþ ñåðèþ ðàñ÷åòîâ ñ øàãîì ïî ðàäè-
óñó (hr/2), ìîæíî óëó÷øèòü àïïðîêñèìàöèþ â îáúåìå íà äâà ïîðÿäêà.
Óòî÷íåííûå çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè íàõîäèì ïî ôîðìóëå

C(t, r, z) =
(
4chr/2(t, r, z)− chr (t, r, z)

)
/3.

×òîáû ñîõðàíèòü îáùèé ïîðÿäîê àïïðîêñèìàöèè O(h4r+h
2
z+τ

2), â ãðà-
íè÷íûõ óçëàõ ñåòêè ñ òî÷íîñòüþ äî O(h4r) (èñïîëüçóåì ìåòîä íåîïðå-
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äåëåííûõ êîýôôèöèåíòîâ) ïîëàãàåì äëÿ cr

cr(t, L, zj) ≈
3c

N1−4,j − 16c
N1−3,j + 36c

N1−2,j − 48c
N1−1,j + 25c

N1 ,j

24hr
.

Áåçðàçìåðíàÿ ôîðìà êðàåâîé çàäà÷è. Ïåðåéäåì ê áåçðàçìåðíûì
ïåðåìåííûì, èñïîëüçóÿ åñòåñòâåííûå äëÿ äàííîé çàäà÷è íîðìèðîâêè:
u = c/c0, ρ = r/L, ζ = z/H, τ = (D/L2)t. Çíà÷åíèå L2/D èíòåðïðåòè-
ðóåòñÿ êàê õàðàêòåðíîå âðåìÿ äèôôóçèîííîãî âûðàâíèâàíèÿ êîíöåí-
òðàöèè â îáëàñòè ñ ëèíåéíûìè ðàçìåðàìè ïîðÿäêà L (â âåðòèêàëüíîì
íàïðàâëåíèè, ïî îñè z, äèôôóçèÿ ïðè ñðàâíèìûõ H áûñòðåå âñëåä-
ñòâèå âàêóóìèðîâàíèÿ ñ âûõîäíîé ñòîðîíû). Îáîçíà÷èâ ρ0 = r0/L,
R = L/H, ïðèõîäèì ê áåçðàçìåðíîé êðàåâîé çàäà÷å:

∂u

∂τ
=

1

ρ
· ∂
∂ρ

(
ρ
∂u

∂ρ

)
+R2 ∂

2u

∂ζ2
,

u(τ, ρ, 0) = 1, ρ ∈ [0, ρ0], ρ0 < 1,

∂u

∂ζ
(τ, ρ, 0) = 0, ρ ∈ (ρ0, 1], τ > 0,

u(τ, ρ, 1) = 0, ρ ∈ [0, 1], τ > 0,

∂u

∂ρ
(τ,1, ζ)=0,

∂u

∂ρ
(τ,+0, ζ)=0, ζ∈ [0, 1],

u(0, ρ, ζ) = 0, ρ ∈ [0, 1], ζ ∈ [0, 1].

Âàðüèðóåìûìè ÿâëÿþòñÿ R > 0 è ρ0 ∈ (0, 1). Ôîðìàëüíî ïîëó÷èëè
óðàâíåíèå äèôôóçèè â àíèçîòðîïíîé ñðåäå: Dρ = 1, Dζ = R2. ×åì
ìåíüøå H (òîíüøå ïåðåãîðîäêà), òåì áûñòðåå äèôôóçèÿ â íàïðàâ-
ëåíèè ζ (îñè z). Êîýôôèöèåíò Dζ îòðàæàåò ñîîòíîøåíèå ãåîìåòðè-
÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê îáðàçöà. Çà ¾âðåìÿ¿ τ õàðàêòåðíîé ¾äëèíîé¿
ïî ρ ÿâëÿåòñÿ âåëè÷èíà

√
τ , a ïî ζ � R

√
τ . Óñòàíîâëåíèå (uτ ≈ 0)

îïðåäåëÿåòñÿ çíà÷åíèåì τ∗ = (D/L2)t∗.
Ââåäåì áåçðàçìåðíûé óñðåäíåííûé (ïî ïëîùàäè π) âûõîäíîé

ïîòîê

U(τ) = − 1

π

∫ 1

0

R2 ∂u

∂ζ

∣∣∣
ζ=1

2πρ dρ.

Ôóíêöèÿ U(τ) ìîíîòîííî ðàñòåò, âûõîäÿ àñèìïòîòè÷åñêè íà ñòàöèî-
íàðíîå çíà÷åíèå U∗ = U(τ∗). Â îòñóòñòâèå çàùèòíîãî ïîêðûòèÿ (ôîð-
ìàëüíî ρ0 = 1) èìååì ìàêñèìóì U∗ = R2.
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Èñõîäíûé óñðåäíåííûé ïîòîê èìååò ñëåäóþùèé âèä
(
τ = DL−2t

)
:

J(t)

πL2
=
Dc0
H

V (τ), V (τ) = R−2U(τ) = − 1

π

∫ 1

0

∂u

∂ζ

∣∣∣
ζ=1

2πρ dρ.

Âåëè÷èíà Dc0/H ðàâíà ïëîòíîñòè ñòàöèîíàðíîãî ïîòîêà â îòñóòñòâèå
çàùèòíîãî ïîêðûòèÿ (ρ0 = 1). ×èñëî V (DL−2t) ∈ (0, 1) ÿâëÿåòñÿ äî-
ëåé J(t)/(πL2) â ìàêñèìàëüíî âîçìîæíîé ïëîòíîñòè âûõîäíîãî ïîòî-
êà Dc0/H. Â ïðåäåëå èìååì ìàêñèìóì V∗ = R−2U∗ = 1 (ρ0 = 1).

Äëÿ îïðåäåëåííîñòè ôèêñèðóåì äèàïàçîí êîýôôèöèåíòà äèô-
ôóçèè D : 10−7− 10−5 ñì2/c, è áóäåì ðàññìàòðèâàòü öèëèíäðè÷åñêóþ
ïåðåãîðîäêó, ñîèçìåðèìóþ ñ ìåëêîé ìîíåòîé. Â áåçðàçìåðíîé ìîäåëè
îñòàíîâèìñÿ íà ñëåäóþùèõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ:

ρ0 = {1/50, 2/50, . . . , 1/5}, R = {1/3, 1/2, 7/10, 1, 3/2, 3, 5, 7, 10}.

Âûõîäíûìè ïàðàìåòðàìè ýêñïåðèìåíòà ÿâëÿþòñÿ τ∗, τ0, U∗, V∗,
ãäå τ0 � âðåìÿ çàïàçäûâàíèÿ, âû÷èñëÿåìîå ïî ôîðìóëå

τ0 = τ∗ − S(τ∗)/Ṡ(τ∗) = τ∗ − S(τ∗)/U(τ∗), S(τ) ≡
∫ τ

0

U(τ) dτ,

(
Ṡ ≡ dS/dτ

)
. Â èñõîäíîì âðåìåíè t0 = t∗ −

∫ t∗
0
J(t) dt/J(t∗). Ãåîìåò-

ðè÷åñêè ýòî òî÷êà ïåðåñå÷åíèÿ àñèìïòîòû ãðàôèêà êîëè÷åñòâà ïðî-
íèêàþùåãî ñêâîçü ïåðåãîðîäêó âîäîðîäà ñ îñüþ t. Ñ ó÷åòîì àñèìïòî-
òè÷åñêîãî õàðàêòåðà âûõîäà íà ñòàöèîíàðíûé ðåæèì ïðîíèöàåìîñòè
òî÷íîñòü âû÷èñëåíèé τ0(t0) âîçðàñòàåò ñ ðîñòîì τ∗(t∗).

Íà êà÷åñòâåííîì óðîâíå (îðèåíòèðóÿñü íà ýêñïåðèìåíòàëüíûå
ïîãðåøíîñòè â 10�20%) ìîæíî óòâåðæäàòü, ÷òî ïðè R=L/H>3 âëèÿ-
íèå ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ïðè r = L íåçíà÷èòåëüíî (δJ < 1%), è ìîæíî
ïðàêòè÷åñêè ñ÷èòàòü öèëèíäð ïëàñòèíîé (L → +∞). Ýòî ïîçâîëÿ-
åò èñïîëüçîâàòü àíàëèòè÷åñêèå ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ. Ïðàêòè÷åñêèé
âûâîä: ïðè ñîáëþäåíèè íåðàâåíñòâà R = L/H > 3 (ñì. ðèñóíêè 1�4)
ïðîíèêàþùèé ïîòîê àääèòèâåí (ïðîïîðöèîíàëåí êîëè÷åñòâó äåôåê-
òîâ ïîêðûòèÿ) è íåò íåîáõîäèìîñòè â äîïîëíèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòàõ.

Ìîäåëè ñ ó÷åòîì ïîâåðõíîñòíûõ ïðîöåññîâ. Ïðèâåäåì ìîäèôè-
êàöèè ìîäåëè ñ ó÷åòîì ðåêîìáèíàöèè àòîìîâ âîäîðîäà â ìîëåêóëû
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Ðèñóíîê 1: Ñòàöèîíàðíûé ïðîíè-
êàþùèé ïîòîê, Rρ0 = const

Ðèñóíîê 2: Âðåìÿ ýêñïåðèìåíòà,
Rρ0 = const

Ðèñóíîê 3: Còàöèîíàðíûé ïðî-
ôèëü êîíöåíòðàöèè, R = 10

Ðèñóíîê 4: Còàöèîíàðíûé ïðî-
ôèëü êîíöåíòðàöèè, R = 3

íà ïîâåðõíîñòè (â ïðèïîâåðõíîñòíîì îáúåìå). Äëÿ ñëó÷àÿ îáúåìíîé
äåñîðáöèè âìåñòî c(t, r, 0) = c0, c(t, r,H) = 0 èñïîëüçóåì ãðàíè÷íûå
óñëîâèÿ ìàòåðèàëüíîãî áàëàíñà ïîòîêîâ:

µsp− bc2(t, r, 0) =−D ∂c

∂z

∣∣∣
z=0

, r∈ [0, r0], bc2(t, r,H)=−D∂c

∂z

∣∣∣
z=H

,

r∈ [0, L], J(t) =

∫ L

0

bc2(t, r,H) 2πr dr.

Çäåñü b � êîýôôèöèåíò îáúåìíîé äåñîðáöèè (ýôôåêòèâíîé ðåêîì-
áèíàöèè), µ � êèíåòè÷åñêàÿ êîíñòàíòà, p � äàâëåíèå ãàçà (H2), s �
êîýôôèöèåíò ïðèëèïàíèÿ H ê ïîâåðõíîñòè. Ìîæíî ó÷åñòü ðàçëè÷èå
ïîâåðõíîñòåé: b = b1 ïðè z = 0 è b = b2 ïðè z = H.
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Äëÿ ïîâåðõíîñòíîé äåñîðáöèè, êîãäà ñóùåñòâåííî íàêîïëåíèå
àòîìîâ âîäîðîäà íà ïîâåðõíîñòè, âìåñòî c(t, r, 0) = c0, c(t, r,H) = 0 �

∂q0
∂t

= µsp− bq2
0
(t, r) +D

∂c

∂z

∣∣∣
0
(r 6 r0),

∂qH
∂t

= −bq2
H
(t, r)−D

∂c

∂z

∣∣∣
H
,

c(t, r, 0) = gq0(t, r), c(t, r,H) = gq
H
(t, r), J(t) =

∫ L

0

b q2
H
(t, r) 2πr dr.

Çäåñü q0 , qH � ïîâåðõíîñòíûå êîíöåíòðàöèè, g � êîýôôèöèåíò áûñò-
ðîãî ðàñòâîðåíèÿ.

Â äèññåðòàöèè ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåí-
òîâ, ïîçâîëÿþùèå ñóäèòü î ñòåïåíè âëèÿíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ïðîöåññîâ
íà ïðîíèêàþùèé ïîòîê âîäîðîäà â çàâèñèìîñòè îò ãåîìåòðè÷åñêèõ
ðàçìåðîâ îáðàçöà è äåôåêòà ïîêðûòèÿ, êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè,
äåñîðáöèè è ðàñòâîðåíèÿ.

Âòîðàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà çàäà÷å ïàðàìåòðè÷åñêîé èäåíòèôè-
êàöèè. Ðàññìàòðèâàåòñÿ äåãàçàöèÿ ïëàñòèíû, ïðåäâàðèòåëüíî íàñû-
ùåííîé âîäîðîäîì. Ýêñïåðèìåíò ïðîâîäèòñÿ ìåòîäîì òåðìîäåñîðáöè-
îííîé ñïåêòðîìåòðèè (ÒÄÑ). Â êðàåâîé çàäà÷å ñ íåëèíåéíûìè ãðà-
íè÷íûìè óñëîâèÿìè ó÷òåíû îñíîâíûå ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ïðîöåññû:
äèôôóçèÿ è äåñîðáöèÿ. Äëÿ êîíêðåòíîãî êîíñòðóêöèîííîãî ìàòåðè-
àëà (âîëüôðàì) ïîêàçàíà åäèíñòâåííîñòü ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è.

Êðàòêî îïèøåì ýêñïåðèìåíò. Ïëàñòèíà òîëùèíû ℓ èç ìåòàëëà
èëè ñïëàâà, íàãðåòàÿ äî òåìïåðàòóðû T = T̄ , íàõîäèòñÿ â êàìåðå ñ
ãàçîîáðàçíûì âîäîðîäîì ïîä äàâëåíèåì p̄. Ïîñëå íàñûùåíèÿ ðàñòâî-
ðåííûì àòîìàðíûì âîäîðîäîì îáðàçåö áûñòðî îõëàæäàåòñÿ (îòêëþ-
÷àåòñÿ òîê íàãðåâà), êàìåðà âàêóóìèðóåòñÿ, è ïðè ìåäëåííîì íàãðåâå
ñ ïîìîùüþ ìàññ-ñïåêòðîìåòðà îïðåäåëÿåòñÿ äåñîðáöèîííûé ïîòîê.

Ðàññìîòðèì íåëèíåéíóþ êðàåâóþ çàäà÷ó ÒÄÑ-äåãàçàöèè:

∂c

∂t
= D(T )

∂2c

∂x2
, t ∈ (0, t∗), c(0, x) = φ(x) = φ(ℓ− x), x ∈ [0, ℓ], (7)

D(T )cx(t, 0) = b(T )c20(t), D(T )cx(t, ℓ) = −b(T )c2ℓ(t), t ∈ [0, t∗]. (8)

Çäåñü c(t, x)�êîíöåíòðàöèÿ àòîìàðíîãî âîäîðîäà (H), ðàñòâîðåííîãî â
ïëàñòèíå, c0(t) ≡ c(t, 0), cℓ(t) ≡ c(t, ℓ), c0(t) = cℓ(t); t∗ � âðåìÿ äåãàçà-
öèè;D, b� êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè è äåñîðáöèè; J(t) = b(T )c20,ℓ(t)�
ïëîòíîñòü äåñîðáöèîííîãî ïîòîêà (òîðöàìè ïëàñòèíû ïðåíåáðåãà-
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åì). Êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè è äåñîðáöèè (ýôôåêòèâíîé ðåêîìáè-
íàöèè) çàâèñÿò îò òåìïåðàòóðû T . Êàê ïðàâèëî, â ¾ðàáî÷åì äèà-
ïàçîíå¿ âûïîëíÿåòñÿ çàêîí Àððåíèóñà: D(T ) = D0 exp{−ED/[RT ]},
b(T ) = b0 exp{−Eb/[RT ]}, D0, ED, b0, Eb, R =const (ED, Eb � ýíåðãèè
àêòèâàöèè, R � óíèâåðñàëüíàÿ ãàçîâàÿ ïîñòîÿííàÿ). Íàãðåâ ëèíåé-
íûé: T (t) = T0 + vt, v > 0. Ñîêðàùåííî D(t) ≡ D(T (t)), b(t) ≡ b(T (t)).

Â ñèëó íåïðîäîëæèòåëüíîñòè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ýòàïà (îõëà-
æäåíèå è âàêóóìèðîâàíèå) îáû÷íî ñ÷èòàþò íà÷àëüíîå ðàñïðåäåëå-
íèå ðàâíîìåðíûì: φ(x) = c̄ =const. Çäåñü c̄ = c̄(p̄, T ) � ðàâíî-
âåñíàÿ êîíöåíòðàöèÿ. Íåñîãëàñîâàííîñòü íà÷àëüíûõ è ãðàíè÷íûõ
óñëîâèé ïðè ýòîì íåïðèíöèïèàëüíà, ïîñêîëüêó áóäåì èñïîëüçîâàòü
ëèøü èíòåãðàëüíûå ñîîòíîøåíèÿ (ðåøåíèå çàäà÷è (7)�(8) ïîíèìàåò-
ñÿ êàê îáîáùåííîå). Äëÿ òîíêèõ ìåìáðàí ñëåäóåò ó÷åñòü ¾íà÷àëüíûé
ïðîãèá¿ êîíöåíòðàöèè ïî êðàÿì. Îãðàíè÷èìñÿ ïàðàáîëè÷åñêîé àï-
ïðîêñèìàöèåé φ(x) = c̄−A0[x− ℓ0]

2, ℓ0 = ℓ/2, A0 > 0.
Çàäà÷à ñîñòîèò â ðàçðàáîòêå âû÷èñëèòåëüíîãî àëãîðèòìà äëÿ

îïðåäåëåíèÿ ïî ïëîòíîñòè ïîòîêà òåðìîäåñîðáöèè J(t), t ∈ [0, t∗]
(J(t) ≈ 0, t > t∗), ïàðàìåòðîâ b0, Eb, D0, ED, õàðàêòåðèçóþùèõ âîäî-
ðîäîïðîíèöàåìîñòü êîíñòðóêöèîííîãî ìàòåðèàëà.

Òðóäíîñòè ðåøåíèÿ îáðàòíûõ çàäà÷ èçâåñòíû. Â ÷àñòíîñòè, ðàç-
ðàáîòàíû ãðàäèåíòíûå àëãîðèòìû ìèíèìèçàöèè â ïðîñòðàíñòâå ïàðà-
ìåòðîâ ñðåäíåêâàäðàòè÷íîé íåâÿçêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ìîäåëüíûõ
êðèâûõ. Íî íà êàæäîé èòåðàöèè â îáùåì ñëó÷àå ïðèõîäèòñÿ ÷èñëåí-
íî ðåøàòü êðàåâûå çàäà÷è ïðè òåêóùèõ ïðèáëèæåíèÿõ ïàðàìåòðîâ.
Ê òîìó æå, êàê ïðàâèëî, ñõîäèìîñòü ëèøü ëîêàëüíàÿ. Ó÷åò ñïåöè-
ôèêè ìåòîäà òåðìîäåñîðáöèè ïîçâîëèë ðàçðàáîòàòü àëãîðèòì èäåí-
òèôèêàöèè, â êîòîðîì îñíîâíàÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ íàãðóçêà ñâÿçàíà ñ
èñïîëüçîâàíèåì êâàäðàòóðíûõ ôîðìóë, à íå ðåøåíèåì êðàåâûõ çàäà÷.

Äëÿ òåñòèðîâàíèÿ àëãîðèòìà ðåøåíèÿ çàäà÷è ÷èñëåííî ãåíåðè-
ðîâàëèñü ìîäåëüíûå êðèâûå, ïîðîæäàþùèå ïàðàìåòðû êîòîðûõ çà-
òåì ¾çàáûâàëèñü¿. Äëÿ îïðåäåëåííîñòè îðèåíòèðóåìñÿ íà äàííûå ïî
âîëüôðàìó, ÿâëÿþùåìóñÿ îäíèì èç êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ â
ðåàêòîðàõ (ñì. ññûëêó íà ñ. 3): c̄ = 5.084 × 1016 1/ñì3 (T̄ = 1300 Ê),
T0 = 300 Ê, Ṫ = 2 Ê/c, t∗ = 500 c, ℓ = 0.1 ñì, b0 = 6 × 10−12 ñì4/c;
Eb = 39.559 êÄæ/ìîëü,D0 = 4.1×10−3 ñì2/c; ED = 37.629 êÄæ/ìîëü.

Ïåðåéäåì ê êðàòêîìó îïèñàíèþ àëãîðèòìà. Ñõîäèìîñòü â íåëè-
íåéíûõ îáðàòíûõ çàäà÷àõ èäåíòèôèêàöèè, êàê ïðàâèëî, ëîêàëüíàÿ.
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Â ðàññìàòðèâàåìîì ÒÄÑ-ýêñïåðèìåíòå ℓ = 1 ìì, èçâåñòåí ¾êóïîëî-
îáðàçíûé¿ õàðàêòåð ðàñïðåäåëåíèÿ c(t, x). Ïîýòîìó öåëåñîîáðàçíî çà
ïåðâîå ïðèáëèæåíèå âçÿòü ïàðàáîëè÷åñêóþ àïïðîêñèìàöèþ

c(t, x) ≈ c̃(t, x) = B(t)−A(t)(x−ℓ0)2, 2ℓ0 = ℓ, A(0) = A0, B(0) = c̄.

Ñ÷èòàåì èçâåñòíîé ðàâíîâåñíóþ ðàñòâîðèìîñòü c̄ = c̄(p̄, T̄ ) ∼
√
p̄, îíà

îïðåäåëÿåòñÿ äàâëåíèåì ìîëåêóëÿðíîãî âîäîðîäà, òåìïåðàòóðîé íà-
ñûùåíèÿ è ïðîïîðöèîíàëüíà êîðíþ èç äàâëåíèÿ. Ñèììåòðèÿ âûïîë-
íåíà; ôóíêöèÿ B(t) > 0 àïïðîêñèìèðóåò ñðåäèííóþ êîíöåíòðàöèþ
c(t, ℓ0), A(t) > 0, t > 0. Ïîñêîëüêó ê îêîí÷àíèþ ýêñïåðèìåíòà (t = t∗)
ïðîèçîøëà äåãàçàöèÿ (c(t, x) ≈ 0, t > t∗), îïðåäåëèì êîíñòàíòó A0 â
íà÷àëüíûõ äàííûõ φ(x) = c̄−A0[x− ℓ0]

2 èç ìàòåðèàëüíîãî áàëàíñà

S∗ =

∫ t∗

0

J(τ) dτ =

∫ ℓ0

0

{c̄−A0[x− ℓ0]
2} dx = c̄ℓ0 −

A0ℓ
3
0

3
.

Îòñþäà A0 = 3(c̄ℓ0 − S∗)/ℓ
3
0. Èçâåñòíàÿ âåëè÷èíà S∗ ðàâíà ïîëîâèíå

êîëè÷åñòâà äåñîðáèðîâàâøåãîñÿ âîäîðîäà (â àòîìàõ), îòíåñåííîãî ê
ñì2 ïîâåðõíîñòè (x = 0 èëè x = ℓ íå âàæíî â ñèëó ñèììåòðèè). Óñëî-
âèÿ ñîãëàñîâàíèÿ Dcx|0,ℓ = ±bc20,ℓ ïðè t = 0 íà÷àëüíûõ äàííûõ è
ãðàíè÷íûõ óñëîâèé äàåò çàâèñèìîñòü D0/b0 = f0(Eb − ED):

D(0)A0ℓ = b(0)[c̄−A0ℓ
2
0]

2 ⇒ D0

b0
A0ℓ = exp

{ED − Eb

RT0

}
[c̄−A0ℓ

2
0]

2. (9)

Ôóíêöèè A(t), B(t) êîíêðåòèçèðóþòñÿ ìàòåðèàëüíûì áàëàíñîì
è ãðàíè÷íûì óñëîâèåì. Â ñèëó

√
J = c̃0

√
b (J = bc20,ℓ) ïîëó÷àåì ñîîò-

íîøåíèå äëÿ îöåíêè D0, ED, b0, Eb:√
J(t)

b(T )
=

3D(T )

ℓb(T )

[√
1 +Q(t)

2b(T )

3D(T )
− 1

]
, (10)

T = T (t), t ∈ [0, t∗]. Ïîñêîëüêó ïëîòíîñòü äåñîðáöèè J(t) ñîîòâåò-
ñòâóåò èñõîäíîé ìîäåëè (7)�(8), à íà ïðåäâàðèòåëüíîì ýòàïå îöåíêè
b, D èñïîëüçóåòñÿ ïàðàáîëè÷åñêàÿ àïïðîêñèìàöèÿ êîíöåíòðàöèè H â
îáúåìå, òî ýòî ðàâåíñòâî ÿâëÿåòñÿ ïðèáëèæåííûì.

Ãðàôèê J(t) èìååò õàðàêòåð âñïëåñêà ñ ïîñëåäóþùèì çàòóõàíè-
åì, ïðè÷åì íà íà÷àëüíîì è êîíå÷íîì ýòàïàõ èçìåðåíèÿ ìåíåå òî÷íû.



16

Ïîýòîìó îãðàíè÷èìñÿ t ∈ [t1, t2] ⊂ (0, t∗), íîðìèðóåì óðàâíåíèå íà
Imax =

√
Jmax (I(t) ≡

√
J(t)) è âûäåëèì áåçðàçìåðíûå ïåðåìåííûå:

I(t)I−1
max =

(√
1 + 2Q(t)t−1

∗ J−1
maxX − 1)Y,

X ≡ t∗Jmaxb(T )

3D(T )
, Y ≡ 3D(T )

Imaxℓ
√
b(T )

. (11)

Ôîðìàëüíî äîïóñêàÿ çíà÷åíèÿ E < 0, óäîáíî ñ÷èòàòü íîâûå ïåðåìåí-
íûå X(t) ≡ X(T (t)), Y (t) ≡ Y (T (t)) ¾àððåíèóñîâñêèìè¿:

X0 ≡ t∗Jmaxb0
3D0

, Y0 ≡ 3D0

Imaxℓ
√
b0
, EX = Eb−ED, EY = ED −Eb/2.

Òîãäà, îáîçíà÷àÿ q ≡ 2Qt−1
∗ J−1

max, ïîëó÷àåì óðàâíåíèå

f(t;X0, EX , Y0, EY ) ≡ I(t)I−1
max −

(√
1 + q(t)X − 1

)
Y = 0. (12)

Ïðåîáðàçóåì âåëè÷èíó Y ñ ó÷åòîì ñâÿçè D0/b0 = f0(EX):

Y = Y0 exp{−EY /[RT (t)]} = Z0 exp{−EX/[RT0]} exp{−EY /[RT (t)]},

Z0 ≡ 3[c̄−A0ℓ
2
0]

2
√
b0

A0ℓ2Imax
, Z0 = Z0(b0) ↔ b0. (13)

Âåëè÷èíà Imax çàâèñèò îò âñåõ âõîäíûõ äàííûõ {φ, D ,b}. Çàïèñü
Z0 = Z0(b0) îçíà÷àåò, ÷òî çíà÷åíèÿ c̄, A0 óæå íàéäåíû, à J(t) ïðè ðå-
øåíèè îáðàòíîé çàäà÷è âîñïðèíèìàåòñÿ êàê çàäàííàÿ ôèêñèðîâàííàÿ
ôóíêöèÿ âðåìåíè. Àíàëîãè÷íî ïðåäñòàâèì X:

X = X0 exp
{
− EX

RT (t)

}
=

t∗JmaxA0ℓ

3[c̄−A0ℓ20]
2
exp

{ EX

RT0

}
exp

{
− EX

RT (t)

}
.

Ïîäñòàâëÿÿ âûðàæåíèÿ X, Y â óðàâíåíèå (12), ïîëó÷àåì çàâèñè-
ìîñòü f = f(t;Z0, EX , EY ). Äàëåå ñ ó÷åòîì çàøóìëåííîñòè ðåàëüíûõ
èçìåðåíèé è ïîãðåøíîñòè ïàðàáîëè÷åñêîé àïïðîêñèìàöèè öåëåñîîá-
ðàçíî ñëåäîâàòü ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ:

F (Z0, EX , EY ) =

∫ t2

t1

f2(τ) dτ → min .
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Ðèñóíîê 6: ÒÄÑ-ñïåêòð. Âëèÿíèå
ñêîðîñòè íàãðåâà

Ïåðåéäåì ê ðåçóëüòàòàì ìîäåëèðîâàíèÿ. Ãðàôèê ïëîòíîñòè äå-
ñîðáöèè äëÿ óêàçàííûõ ïàðàìåòðîâ ïðåäñòàâëåí íà ðèñóíêàõ 5, 6.

Äëÿ îöåíêè çíà÷åíèé ïðåäýêñïîíåíò è ýíåðãèé àêòèâàöèè äèô-
ôóçèè è äåñîðáöèè (D0, ED, b0, Eb) èñïîëüçîâàëèñü ìåòîä íàèìåíüøèõ
êâàäðàòîâ è ìåòîä ìîìåíòîâ ïðèìåíèòåëüíî ê óðàâíåíèþ (12) (f = 0),
â êîòîðîå ïîäñòàâëåíû âûðàæåíèÿ X, Y ñîãëàñíî ôîðìóëàì (11),
D(T ) = D0 exp{−ED/[RT ]}, b(T ) = b0 exp{−Eb/[RT ]}, T (t) = T0+vt è
âûðàæåíèå D0 = D0(b0, ED, Eb) èç ñîîòíîøåíèÿ (9). Íà ðèñóíêàõ 7, 8
ïîêàçàíî, ÷òî çàäà÷à ||f ||L2 → min (L2 = L2[t1, t2], t1 = 50 ñ, t2 = 450 ñ)
õîðîøî îáóñëîâëåíà ïî êàæäîìó èç êîýôôèöèåíòîâ D, b (îäèí èç íèõ
ôèêñèðîâàëñÿ ðàâíûì ¾èñòèííîìó¿). Ïðè ýòîì äîïîëíèòåëüíîå ñîîò-
íîøåíèå (9) íå ó÷èòûâàëîñü ïðè ïîñòðîåíèè ïîâåðõíîñòè íà ðèñóí-
êå 8, íî äëÿ ðèñóíêå 7 îíî íåîáõîäèìî, èíà÷å îòñóòñòâóåò ýêñòðåìóì.

Ïðèìåíåíèå ïàðàáîëè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ ïîçâîëèëî ðåøèòü
îáðàòíóþ çàäà÷ó äëÿ èñõîäíîé ðàñïðåäåëåííîé ìîäåëè ñ ïîãðåøíî-
ñòÿìè, óêàçàííûìè â òàáëèöå 1. Ïîä÷åðêíåì, ÷òî ïàðàáîëè÷åñêîå ïðè-
áëèæåíèå ÿâëÿåòñÿ ãðóáûì äëÿ êðàåâîé çàäà÷è (7)�(8). Åãî çàäà÷à �
¾ïîïàñòü â ïîðÿäêè¿ îöåíèâàåìûõ êîýôôèöèåíòîâ D, b. Çíà÷åíèå b0
îïðåäåëÿåòñÿ çàìåòíî õóæå, ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ åãî ìàëûì àáñîëþòíûì
çíà÷åíèåì (êîýôôèöèåíò ïðè êâàäðàòå êîíöåíòðàöèè).

Íà÷àëüíûå ïðèáëèæåíèÿ ýíåðãèé àêòèâàöèè ED, Eb â äèàïà-
çîíå íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ êÄæ/ìîëü ìîæíî óêàçàòü äëÿ ìàòåðèàëà
èç ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ñîîáðàæåíèé. Ïðèáëèæåíèå b0(Z0) áåðåì â ñè-
ëó J(0) = b0(T0)c

2
0,ℓ(0) = b0 exp{−Eb/[RT0]}[c̄−A0ℓ

2
0]

2.
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Òàáëèöà 1: Îöåíêè ïàðàáîëè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ
Ïàðàìåòð Èñõîäíûå Ïîëó÷åííûå Îòíîñèòåëüíàÿ

äàííûå çíà÷åíèÿ ïîãðåøíîñòü
b0 6× 10−12 1.514× 10−11 152.3%
Eb 39.559 45.100 19.8%
D0 4.1× 10−3 2.880× 10−3 29.7%
ED 37.629 36.745 7.1%

45 55
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Ðèñóíîê 7: Ýêñòðåìóì ïî b
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Ðèñóíîê 8: Ýêñòðåìóì ïî D

Ïðèìåíåíèå ôóíêöèè Ãðèíà. Ïîñêîëüêó ôóíêöèÿ J(t) èçâåñòíà
ïî ðåçóëüòàòàì ÒÄÑ-ýêñïåðèìåíòà, ðåøåíèå êðàåâîé çàäà÷è óäîáíî
ïðåäñòàâèòü ñ ïîìîùüþ ôóíêöèè Ãðèíà. Äëÿ φ(x) = c̄ èìååì

c(t, x) = c̄−
∫ t

0

D−1(τ)J(τ)× {G(x, t, 0, τ) +G(x, t, ℓ, τ)} dτ,

G(x, t, y, τ) =
1

ℓ
+

2

ℓ

∞∑
n=1

exp
{n2π2

ℓ2
(τ − t)

}
cos

nπx

ℓ
cos

nπy

ℓ
.

Äëÿ óòî÷íåíèÿ îöåíîê ïàðàìåòðîâ ìîäåëè èñïîëüçóåì ñîîòíîøåíèå
J(t) = bc20,ℓ. Áîëåå ãðîìîçäêèå âûðàæåíèÿ äëÿ íà÷àëüíîãî ðàñïðåäå-

ëåíèÿ φ(x) = c̄−A0(x− ℓ0)
2 ïðåäñòàâëåíû â äèññåðòàöèè.
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Ñîîòíîøåíèå
√
J(t) =

√
bc0(t) èìååò ôîðìó ñåìåéñòâà óðàâíå-

íèé äëÿ îöåíêè ïàðàìåòðîâ: Φ(t;D0, ED, b0, Eb) = 0. Ïðè ÷èñëåí-
íîé ðåàëèçàöèè ðÿäû çàìåíÿëèñü ÷àñòè÷íûìè ñóììàìè. Çà íà÷àëü-
íîå ïðèáëèæåíèå ïðèíèìàëèñü çíà÷åíèÿ, ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ ïà-
ðàáîëè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ. Óðîâåíü îøèáîê îöåíèâàíèÿ â ñðåäíåì
ïîíèçèëñÿ íà íåñêîëüêî ïðîöåíòîâ.

Ñîïðÿæåííûå óðàâíåíèÿ. Äëÿ äàëüíåéøåãî óòî÷íåíèÿ îöåíîê
D, b íåîáõîäèìî äîïîëíèòåëüíîå ñåìåéñòâî óðàâíåíèé, ñâÿçûâàþùèõ
ïàðàìåòðû ñ ýêñïåðèìåíòàëüíîé èíôîðìàöèåé. Èíòåãðèðîâàíèåì ïî
÷àñòÿì äëÿ ãëàäêîé ôóíêöèè ψ(t, x) ïîëó÷èì:

0 =

∫ t∗

0

∫ ℓ

0

ψ(t, x)[ct −Dcxx] dx dτ =

∫ t∗

0

J(t)
(
ψ(t, 0) + ψ(t, ℓ)

)
dt+

+

∫ t∗

0

D(t)
√
J(t)b−1(t)ψx(t, ℓ) dt−

∫ t∗

0

D(t)
√
J(t)b−1(t)ψx(t, 0) dt−

− c̄

∫ ℓ

0

ψ(0, x) dx+A0

∫ ℓ

0

(x− ℓ0)
2ψ(0, x) dx. (14)

Çäåñü îïóùåí äâîéíîé èíòåãðàë, ïîñêîëüêó â äàëüíåéøåì èçëîæå-
íèè ñ÷èòàåì ôóíêöèþ ψ(t, x) ïîä÷èíåííîé ñîïðÿæåííîìó óðàâíå-
íèþ ∂c/∂t = −D∂2ψ/∂x2. Êðîìå òîãî, ïðåíåáðåãàåì èíòåãðàëîì îò
ψ(t∗, x)c(t∗, x) ïî x ñ ó÷åòîì c(t∗, x) ≈ 0. Êîñâåííî îãðàíè÷èâàåìñÿ
íå ñëèøêîì áûñòðî ðàñòóùèìè ïî t ôóíêöèÿìè ψ(t, x). Ïîä÷åðêíåì,
÷òî êðàåâûå óñëîâèÿ íå ñòàâÿòñÿ, ¾ïðîáíûõ¿ ôóíêöèé ψ áåñêîíå÷íî
ìíîãî. Ïðîñòûå âàðèàíòû ψ = 1, x ïðèâîäÿò ê óðàâíåíèþ ìàòåðèàëü-
íîãî áàëàíñà, êîòîðîå óæå èñïîëüçîâàëîñü äëÿ îöåíêè êîíñòàíòû A0.
Âûáåðåì, íàïðèìåð, ψ(t, x) = β(t) expσx. Ïðè íîðìèðîâêå β(t∗) = 1

ψ(t, x) = exp{σ2γ(t∗, t)} exp{σx}, γ(t, τ) ≡
∫ t

τ

D(s) ds.

Ïåðåïèøåì ñîîòíîøåíèå (14) â îáîçíà÷åíèÿõ

X ≡
∫ t∗

0

Jβ dt, Y ≡
∫ t∗

0

D
√
Jb−1β dt, κ =

expσℓ+ 1

expσℓ− 1
:

F (σ) = κσX + σ2Y +
β(0)

σ2

{
2A0 − σ2(c̄−A0[ℓ

2
0 − ℓκ/σ])

}
= 0. (15)
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Ïîëó÷èëè ñåìåéñòâî óðàâíåíèé. Ïàðàìåòð σ öåëåñîîáðàçíî âàðüèðî-
âàòü â ïðåäåëàõ σℓ ∼ 1. Â òàáëèöå 2 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ,
ïîëó÷åííûå ðåøåíèåì ñèñòåìû óðàâíåíèé (15) äëÿ σ = 8, 9, 10, 11.
Ýíåðãèè àêòèâàöèè âîññòàíàâëèâàþòñÿ ñ áîëüøîé òî÷íîñòüþ (èõ âëè-
ÿíèå íà êèíåòèêó äåãàçàöèè î÷åíü âåëèêî). Ïðåäýêñïîíåíòà b0 îïðåäå-
ëÿåòñÿ õóæå â ñèëó åå ìàëîãî àáñîëþòíîãî çíà÷åíèÿ. Íà ðèñóíêàõ 9, 10
ïðåäñòàâëåíû ïîâåðõíîñòè G = F 2(9) + F 2(11), ïðè ôèêñèðîâàííîì
D = D∗ èëè b = b∗ ñîîòâåòñòâåííî. Èç ðèñóíêà 9 âèäíî, ÷òî äëÿ
êîýôôèöèåíòà b âàæíî íàéòè õîðîøåå íà÷àëüíîå ïðèáëèæåíèå.

Òàáëèöà 2: Ïðèìåíåíèå ñîïðÿæåííûõ óðàâíåíèé
Ïàðàìåòð Èñõîäíûå Ïîëó÷åííûå Îòíîñèòåëüíàÿ

äàííûå çíà÷åíèÿ ïîãðåøíîñòü
b0 6× 10−12 5.468× 10−12 8.7%
Eb 39.559 39.559 0%
D0 4.1× 10−3 4.104× 10−3 1.7%
ED 37.629 37.629 0%
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Ðèñóíîê 9: Ýêñòðåìóì G(b)
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Ðèñóíîê 10: Ýêñòðåìóì G(D)

Èòàê, ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ïðåäñòàâëåííûõ ýòàïîâ ïàðàìåòðè÷å-
ñêîé èäåíòèôèêàöèè ïîçâîëÿåò âîññòàíîâèòü ïàðàìåòðû ìîäåëè ñ îò-
íîñèòåëüíîé ïîãðåøíîñòüþ, êîòîðàÿ ñ çàïàñîì ¾ïîãëîùàåòñÿ¿ òî÷íî-
ñòüþ ÒÄÑ-ýêñïåðèìåíòà. Âõîäíûå äàííûå J(t) â óðàâíåíèè ñòîÿò ïîä
çíàêîì èíòåãðàëà, ÷òî îáåñïå÷èâàåò ïîìåõîóñòîé÷èâîñòü.
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Â çàêëþ÷åíèè ñôîðìóëèðîâàíû ñëåäóþùèå îñíîâíûå âûâîäû
ïî ðåçóëüòàòàì äèññåðòàöèè.

1. Ðàçðàáîòàíû èòåðàöèîííûå ÷èñëåííûå ìåòîäû íà îñíîâå íåÿâ-
íûõ ðàçíîñòíûõ ñõåì äëÿ ðåøåíèÿ íåëèíåéíûõ êðàåâûõ çàäà÷,
â òîì ÷èñëå è ñ äèíàìè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè, ìî-
äåëèðóþùèõ äèíàìèêó âîäîðîäîïðîíèöàåìîñòè ñêâîçü äåôåêò
çàùèòíîãî ïîêðûòèÿ êîíñòðóêöèîííîãî ìàòåðèàëà è òåðìîäå-
ñîðáöèþ âîäîðîäà â ÒÄÑ-ýêñïåðèìåíòå ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ ïî-
âåðõíîñòíûõ ïðîöåññîâ.

2. Ðàçðàáîòàí âû÷èñëèòåëüíûé àëãîðèòì ïàðàìåòðè÷åñêîé
èäåíòèôèêàöèè íåëèíåéíîé ìîäåëè òåðìîäåñîðáöèè íà îñíîâå
èíòåãðàëüíûõ îïåðàòîðîâ îáðàáîòêè èçìåðåíèé, ÷òî âëå÷åò ïî-
ìåõîóñòîé÷èâîñòü îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.

3. Â ðåçóëüòàòå ñåðèé ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ îïðåäåëåí äèàïà-
çîí àäåêâàòíîñòè ìîäåëåé, âûäåëåíû ëèìèòèðóþùèå ôàêòîðû â
ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ ýêñïåðèìåíòà, ïðîâåäåíà îöåíêà äèàïàçîíà
ðàáîòîñïîñîáíîñòè àëãîðèòìà èäåíòèôèêàöèè.

4. Ðàçðàáîòàííûé êîìïëåêñ ìîäåëåé, ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ è ïðî-
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âåäåíèÿ.
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