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АННОТАЦИЯ 
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Опубликована: 22 октября 2021 г. 

 Существуют различные системы автономного хранения энергии. К их числу относят 
появившиеся сравнительно недавно аккумуляторы, совместимые с возобновляемыми 
источниками энергии, в частности, основанные на принципе обратимого металлогидриро-
вания. Металлическая основа подбирается исходя из требований температуры и давления 
водорода, используемых в цикле гидрирование/дегидрирование, а также необходимой 
запасенной емкости водорода. Магний – один из основных претендентов на эту роль, как 
минимум, по основному параметру – емкости водорода, которая составляет 7,6 вес. %. 

К настоящему времени установлено, что, например, размер фракции порошка магния иг-
рает существенную роль и с уменьшением размера порошинок кинетика (скорость) гидридооб-
разования увеличивается. В рамках настоящего исследования показано, что геометрический 
параметр «радиус» порошинок является первопричиной ускорения кинетики образования гид-
рида по нескольким аспектам. Диспергирование фракции влечет за собой изменение процесса 
теплопереноса, что оказывает влияние на скорость фазового перехода – образование гидрида 
магния. В свою очередь, образование гидрида, сопровождающееся увеличением объема, вы-
зывает появление внутренних напряжений в поверхностных слоях частиц, что приводит к их 
отслаиванию и уменьшению геометрических размеров порошинок.  

Результаты численного моделирования удовлетворительно согласуются с опублико-
ванными экспериментальными данными. Это создает возможность прогнозирования опти-
мального размера частиц исходного порошка Mg с целью достижения быстрой кинетики 
при гидрировании. Показано, что для ускорения кинетики гидрирования необходимо вы-
полнение двух условий: использование более мелких порошков и минимальное отклоне-
ние от среднего размера частиц в пробе. 
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 There are many different systems of an autonomous energy storage including accumulators 
and storage devices for renewable energy. Systems based on reversible metal hydrogenation 
have recently been introduced. The selection of metals is based on considerations of temperature 
and pressure conditions of the hydrogenation/dehydrogenation cycle, as well as the desired stor-
age hydrogen capacity. Magnesium is one of the main challenging metals with respect to these 
main conditions since having a hydrogen capacity up to 7.6 w.%. 

For Mg forming MgH2, it was soon established that the size of particles plays a critical role 
since the kinetics (rate) of hydride formation accelerates when the size of the particles decreases. 
The present study shows that the overall diameter of the particles is the main characteristic con-
trolling the kinetics of hydride formation because of distinct issues. A distribution of the size en-
tails a strong dispersion transferring the heat of reaction, which characterizes Mg to MgH2 phase 
transition. Moreover, the formation of MgH2, is accompanied by a great increase of the unit-cell 
volume, developing noticeable internal stresses within the surface layers of the particles, thus 
turning to a systematic flaking and a systematic decrease of sizes of the powder particles. 

The results of the numerical modeling comply with the experimental data. This makes it pos-
sible to predict the best size of the initial Mg powder able to achieve fast kinetics during hydro-
genation. Furthermore, the present analysis demonstrates the best hydrogenation kinetics, not 
only when using fine powders, but also when the deviation from the average particle size is mini-
mized. 
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Введение 

 

В последнее десятилетие получила широкое рас-

пространение тенденция развития альтернативных 

(солнечные батареи, ветрогенераторы и др.) источников 

энергии. Разработка таких проектов требует создания 

комплекса нового оборудования, например, для хране-

ния и мобильного использования полученной энергии. 

Одним из способов решения этой задачи является путь 

промежуточного получения водорода и его хранение 

в виде металлогидридов [1–5]. Металлогидридные ак-

кумуляторы разрабатывают для обеспечения автоном-

ной работы машин и оборудования, в частности для 

замены в них углеводородного сырья в качестве топли-

ва. Такие системы должны обеспечивать работу обору-

дования в постоянном или прерывистом режиме. Осо-

бое внимание уделяют скорости процесса зарядки ак-

кумуляторов, что становится очевидным, если речь идет 

об их использовании на транспорте. 

Среди металлов, склонных к хранению водорода в 

связанном (в виде гидрида) состоянии, магний занимает 

одно из ведущих мест. Обусловлено это многими фак-

торами [6], главным из которых является его высокая 

обратимая сорбционная емкость по водороду – 

7,6 вес.%. Для реализации гидридного превращения 

магний необходимо нагреть до температуры около 

300 °С в среде водорода под давлением 1 МПа. Говоря 

об образовании гидрида, необходимо отметить две осо-

бенности этого превращения. Во-первых, образование 

гидрида магния сопровождается выделением теплоты, 

ΔH = 74 кДж/моль Н2. То есть для осуществления про-

лонгированного синтеза гидрида необходимо обеспе-

чить теплоотвод выделяющейся в ходе реакции энер-

гии. В противном случае повышение температуры за 

счет экзотермической реакции приведет к обратному 

процессу – дегидрированию. Во-вторых, образование 

гидрида сопровождается увеличением объема материа-

ла на ~ 30 % [7].  

Анализ различных экспериментальных факторов, 

способствующих образованию гидрида, показал, что 

наиболее существенными являются три из них: размер 

частиц порошка, размер зерна и степень дефектности 

(и наличие напряжений) в частицах. Все эти три факто-

ра напрямую связаны с увеличением площади поверх-

ности, через которую водород проникает в глубь мате-

риала. Так, с уменьшением радиуса частицы увеличива-

ется отношение площади поверхности к ее объему. 

Говоря о границе зерна, следует отметить, что граница 

зерна считается «рыхлой», с большим количеством де-

фектов, которые служат коллекторами водорода. Отсю-

да требование мелкокристаллической структуры для 

материала: чем мельче зерно, тем более протяжённые 

границы. Примером дефекта может быть трещина, по 

ювенильной поверхности которой водород проникает 

внутрь частицы. Возможны и другие варианты дефек-

тов, но при выполнении условия, что на этих дефектах 

не происходит образование молекулы водорода, по-

скольку разрыв связи в молекуле водорода требует до-
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полнительной энергии. В этом контексте, например, 

поры обычно не рассматривают в качестве дефекта, 

способствующего диффузии: в них водород молизуется, 

что приводит к затруднению процесса десорбции. Уста-

новлено, что из всего перечисленного наиболее значи-

тельную роль играет размер частиц [8–12], более того, 

в [12] отмечается, что существует определенное пре-

дельное значение радиуса частицы порошка (около  

30–50 микрон), превышение которого ведет к резкому 

снижению скорости образования гидрида или остановке 

его роста. Причину этого связывают с толщиной гид-

ридного слоя, который становится слабопроницаемым 

барьером для последующей диффузии водорода. Имен-

но поэтому первичная обработка магния включает 

в себя его диспергирование различными способами [12–

17]. Наиболее оптимистичные ожидания влияния из-

мельчения были связаны с техникой размола сырья 

в шаровых мельницах (ball-milling) [18–21], однако для 

производства порошков в промышленном масштабе 

этот метод оказался дорогостоящим и весьма затратным 

по времени реализации. 

Существуют хорошо изученные термодинамиче-

ские условия образования гидрида магния, однако кине-

тические особенности, например ускорение сорб-

ции/десорбции водорода в зависимости от размера час-

тицы порошка или величины зерна в магнии, не зависят 

от термодинамических параметров системы Mg-H [22]. 

В рамках данной работы осуществлен иной подход – 

предпринята попытка анализа процесса теплопроводно-

сти и формирования напряжений на границе области 

фазового перехода в частице магния (сфера единичного 

радиуса) при образовании гидрида с целью понимания 

факторов, регламентирующих образование гидрида. 

 

1. Объект исследования 
 

Для моделирования процесса теплопроводности 

и напряжений, обусловленных несоответствием объё-

мов исходного материала – магния и его гидрида, обра-

зующегося в результате диффузии водорода, в качестве 

объекта моделирования была выбрана сфера радиусом 

rо. Образование гидрида происходит с поверхности 

сферы и распространяется вглубь. 

 

2. Аналитическое решение 

 

2.1. Влияние размера сферы на процесс  

теплопереноса и фазового превращения 

 

Уравнение теплопроводности имеет вид 

 ,
V

T K
T

t c


 

 
 (1) 

где K – коэффициент теплопроводности; сV – удельная 

теплоемкость при постоянной температуре; ρ – плотность.  

Для одномерного случая сферической симметрии 

оператор Лапласа записывается в форме 
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 – коэффициент температуропро-

водности для уравнения теплопроводности в безразмер-

ной форме.  

Как и размерный коэффициент температуропровод-

ности ,
V

K
a

c



 коэффициент â  характеризует скорость 

распространения теплового потока в веществе. 

Как видно из выражения 0

2

0

ˆ ,
t

a a
r

  характерное 

время t0 для осуществления некоторого «теплового со-

бытия» (в данном конкретном случае – прогрев сферы) 

должно быть пропорционально квадрату радиуса сферы 
2

0r  при условии постоянства обычного коэффициента 

температуропроводности а.  

Таким образом, если свойства материала сферы ос-

таются неизменными, то характерное время ее прогрева 

будет уменьшаться с уменьшением радиуса пропорцио-

нально его квадрату. 

На практике фазовый переход осуществляется с ко-

нечной скоростью, зависящей от разных физических 

факторов, в том числе от «перегрева» – разности между 

реальной температурой и температурой фазового пере-

хода. Если мы осуществляем фазовое превращение 

практически без перегрева, то можно считать, что оно 

происходит примерно с постоянной (фиксированной) 

скоростью. Отсюда следует, что при больших размерах 

сферы характерное время распространения тепла значи-

тельно превышает время фазового превращения. При 

этом во время процесса прогревания наружных слоев 

успевает произойти фазовый переход, выделиться теп-

ло, образоваться слой материала с новыми свойствами 

(будем называть его областью фазового превращения – 

ОФП), который будет тормозить дальнейшее распро-

странение тепла внутрь сферы.  

При малых размерах сферы скорость температуро-

проводности возрастает так, что характерные времена 

прогрева уже становятся меньше характерных времен 

фазового превращения – фазовый переход запаздывает. 

Это означает, что ОФП образуется к тому времени, ко-

гда уже большая часть сферы прогрелась до нужной 

температуры. Из этого можно сделать вывод: при тех 

же режимах поддержания процесса фазового превраще-

ния мелкие частицы (сферы) будут иметь относитель-

ный радиус ОФП значительно больше, чем крупные 
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частицы. С практической точки зрения это очень важ-

ный вывод. 

Например, магниевая сфера с относительным ра-

диусом 0,1 может перейти в гидрид практически полно-

стью, а магниевая сфера с относительным радиусом 

1,0 только наполовину – внутри останется чистый маг-

ний. Иными словами, если в эксперименте используют 

для сравнения две фракции порошка магния: только 

с мелкими частицами (например, 0,01 мм) и только 

с крупными частицами (0,1 мм), то за то же самое время 

порошок, состоящий из мелкой фракции, испытает фа-

зовый переход во всем объеме материала, тогда как 

крупнозернистая фракция обратится в гидрид лишь на-

половину. Это позволяет объяснить, почему происходит 

ускорение кинетики гидридообразования именно в том 

случае, если перед насыщением водородом образцы 

подвергали механическому измельчению [23–26]. Более 

того, нам представляется, что для бóльшего эффекта 

ускорения кинетики гидридообразования исходные по-

рошки магния должны иметь некоторый «стандартный» 

размер, откалиброванный ситами как со стороны мел-

кой, так и со стороны крупной фракции. 

 

2.2. Температурная упругая деформация сферы  

с оболочкой гидрида 
 

Рассмотрим модель образования гидрида в магние-

вой микросфере со свободной границей радиусом b, 

через которую осуществляется доступ водорода. Мы 

предполагаем, что температурно-водородные условия 

обеспечивают образование гидрида с внешней поверх-

ности микросферы, который образует ОФП – оболочку 

с внутренним радиусом a.  

Нас интересуют напряжения в микросфере, вызван-

ные фазовым переходом. Относительное изменение 

объема при фазовом переходе может быть очень боль-

шим, ph  = 30 %. Поэтому связанные с ним напряжения 

(в термоупругой постановке) могут значительно пре-

восходить как давление водорода на свободном радиу-

се, так и температурные напряжения от технологиче-

ского нагрева микросферы. 

Уравнение Лямэ для температурной деформации 

упругого тела [27]  
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имеет общее решение: 

 

0

22

1 2 2

1 1
,

1

r

R

C
u C r Tr dr

r r


   

    (5) 

где α – коэффициент температурного расширения; R0 – 

внутренний радиус полой сферы. 

В сплошной сфере R0 → 0, поэтому  
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Внутренняя часть магниевой микросферы при r < a 

находится в состоянии чистого объемного сжатия 

r    :  
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Напряжения в области фазового перехода a ≤ r ≤ b 

можно определить с помощью уравнений термоупруго-

сти, заменяя объемные силы T  на .ph  Таким обра-

зом, в области фазового перехода a ≤ r ≤ b в предполо-

жении постоянства объемной деформации ph  получим 
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Для конкретизации решения (7)–(11) необходимо 

найти три постоянные С0, С1, С2 из условий непрерыв-

ности перемещения u и радиального напряжения 
r  на 

границе r = a и отсутствия нормального напряжения 
r  

на внешней границе микросферы r = b.  

Введем безразмерные напряжения /r r E    

и / ,E     безразмерную координату / .r r b  Най-

денные постоянные С0, С1, С2 подставим в выражения 

(7), (10), (11); перейдя к безразмерному виду, получим:  

при /r a b  (ядро) 
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при / 1a b r   (ОФП) 
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  (13) 

Из решения (12), (13) следует, что радиальные на-

пряжения и в ядре и в слое ОФП растягивающие, 

а окружные в ядре – растягивающие, в слое – сжи-

мающие. 
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Ниже на рис. 1, а и б показано распределение без-

размерных напряжений по безразмерному радиусу мик-

росферы для различных значений внутреннего радиуса 

области фазового перехода, a/b: белый круг – радиаль-

ное напряжение, черный круг – окружное. 

 

а 

 

б 

Рис. 1. Радиальное (белый круг) и окружное (черный)  

напряжение в зависимости от переменного значения  

относительного радиуса r/b: (а) a/b = 0,8; (б) a/b = 0,5 

Fig. 1. Radial (a white circle) and circumferential (black)  

stresses versus a variable value of the relative radius 

В начале процесса фазового перехода ОФП доста-

точно тонкая, радиальные напряжения растягивающие, 

меньше по абсолютной величине, чем окружные. На 

внутренней границе ОФП наблюдается скачок окруж-

ных напряжений. С развитием процесса фазового пере-

хода ОФП увеличивается по толщине, радиальные на-

пряжения увеличиваются, окружные – уменьшаются. 

Для широкой ОФП радиальные напряжения уже почти 

в два раза превышают окружные. Следует заметить, что 

скачок окружных напряжений сохраняется на уровне 

0,43 для всех толщин слоя ОФП.  

Скачок напряжений на внутреннем радиусе ОФП, 

а также высокое значение растягивающих напряжений 

означает, что для малопластичного материала в реаль-

ности происходит отслоение внутренней части сферы от 

внешней – той области, где уже произошло фазовое 

превращение. Если ОФП отделилась от ядра, то она 

просто свободно расширяется, напряжения в ней отсут-

ствуют. Если материал обладает высокими пластиче-

скими свойствами, то отделение внешней части сферы 

от ядра может не происходить. Релаксация напряжений 

в зоне перехода осуществляется за счет реализации зна-

чительной пластической деформации как в самой ОФП, 

так и во внешней части ядра.  

Иными словами, расчеты позволяют предположить, 

что в процессе образования гидрида при определенных 

условиях может произойти эффективное уменьшение 

размера исходных частиц магния за счет разрушения 

гидридных слоев на поверхности частиц, если режим 

введения водорода не приводил к их спеканию. Данное 

предположение нашло подтверждение в исследованиях, 

представленных в работе [28], суть которых заключает-

ся в следующем. Исходные порошки магния или гидри-

да магния с небольшими добавками железа (используют 

для предотвращения адгезии и в качестве абразивного 

материала) подвергали размолу, используя два варианта 

атмосферы: водород и аргон. В том случае, когда мель-

ница была заполнена водородом, независимо от исход-

ного состава порошков (магний или гидрид магния) при 

прочих равных условиях, размер порошковой фракции 

становился более мелким после обработки по сравне-

нию с аналогичными испытаниями в атмосфере аргона. 

На основании этого авторы делают вывод, что атмосфе-

ра в процессе обработки играет более важную роль, чем 

состав композиции, однако не дают объяснения наблю-

даемому феномену. С позиции выводов, представлен-

ных выше, данный результат вполне объясним. В ис-

ходном состоянии магний весьма пластичный материал, 

а в процессе механической обработки происходит его 

деформационное упрочнение. Повышение прочности 

и последующее возникновение дополнительных напря-

жений в процессе образования гидрида приводит к от-

слаиванию гидридных слоев с поверхности частиц. Как 

результат можно наблюдать уменьшение размера обра-

ботанных порошков по сравнению с исходными.  

Еще одним примером фактического уменьшения 

размера частиц в процессе первых циклов гидрирования 

может служить результат, полученный в [29, 30]. Авто-

ры работы [29] проводили гранулометрические иссле-

дования эволюции размеров порошков до начала цик-

лирования (после размола в шаровой мельнице) и после 

первых 10 циклов. До начала экспериментов максимум 

распределения размеров порошка соответствовал 

50 мкм, после циклирования обнаружено бимодальное 

распределение размеров порошка. Первая область соот-

ветствовала размеру частиц с диаметром менее 1 мкм, 

с максимумом распределения 0,13÷0,17 мкм. Вторая 

область размеров содержала частицы в достаточно ши-

роком интервале значений диаметров от 1 до 200 мкм, 

с максимумом распределения 30 мкм. В этом мы видим 

еще одно экспериментальное подтверждение правиль-

ности сделанных из расчетов выводов.  

 

3. Численное моделирование 
 

Аналитические результаты предыдущего параграфа 

получены в приближении упругого материала и позво-

ляют установить качественную картину распределения 

напряжений в микросфере при фазовом переходе. Мо-



Аптуков В.Н., Цирульник Ю.И., Скрябина Н.Е., Фрушар Д. / Вестник ПНИПУ. Механика 3 (2021) 12–21 

17 

дель, более адекватная реальности, должна учитывать 

пластические деформации, инициированные термиче-

ским или механическим воздействием и значительно 

понижающие уровень напряжений. Кроме того, числен-

ное моделирование позволяет учесть изменение коэф-

фициента теплопроводности в процессе фазового пере-

хода. Причем, что наиболее важно для нас, можно уста-

новить, насколько существенно изменение этого 

параметра отразится на ширине области фазового пре-

вращения.  

В логике поставленной задачи проведены числен-

ные исследования распространения тепла в сфере еди-

ничного радиуса с учетом значительного изменения (на 

порядок величины) коэффициента теплопроводности K 

в области фазового перехода (в слое ОФП), осуществ-

ляемого в температурном диапазоне 320–340 °С, что 

соответствует реальным условиям эксперимента при 

гидрировании магния. 

Результаты расчета показали, что сильное измене-

ние (уменьшение) коэффициента теплопроводности 

в области фазового перехода ведет к уменьшению ши-

рины этой зоны (рис. 2). Например, для условного вре-

мени t = 3500 относительная ширина ОФП соответст-

венно равна 0,25 – для переменного коэффициента теп-

лопроводности и 0,45 – для постоянного.  

 

Рис. 2. Временная зависимость ширины зоны фазового  

превращения: 1 – K = const, 2 – K = K (t) 

Fig. 2. Time dependence of the width of the phase  

transformation zone: 1 – K = const, 2 – K = K (t) 

Следует заметить, что уже сам факт существования 

зависимости ширины зоны фазового перехода от коэф-

фициента теплопроводности на практике может приво-

дить к двум заметным эффектам. Во-первых, если ради-

ус частицы соответствует ширине ОФП, следует ожи-

дать завершенного гидридного превращения в полном 

объеме частицы. Во-вторых, если радиус частицы 

больше ОФП, весьма вероятно возникновение сущест-

венных напряжений на границе раздела металл/гидрид, 

обусловленных несоответствием элементарных объемов 

новой и превращенной фазы и возникновением аккомо-

дационных эффектов, – появление разного уровня де-

фектов вплоть до нарушения сплошности оболочки 

ОФП. Однако существование ограничения по линейной 

протяженности радиуса исходного порошка [12] неиз-

бежно приводит к ограничению предельно допустимых 

значений напряжений, выше которых возможно или 

отслаивание гидридной оболочки, или, напротив, сни-

жение напряжений (релаксация). Поскольку экспери-

ментальные методы исследования не позволяют разде-

лить приоритеты влияния морфологии (размера) части-

цы на скорость и полноту гидридного превращения, 

представляло интерес провести расчеты как распреде-

ления градиента температуры внутри частицы, так 

и напряженно-деформированного состояния сферы с 

учетом объемной деформации ph  = 30 % материала в 

области фазового перехода для упругопластического 

материала сферы, соответствующего по механическим 

характеристикам Mg. 

Исходная температура единичной сферы 20 °С. 

В ходе расчетов предполагали, что начало фазового 

перехода соответствует температуре 320 °С, заверше-

ние – 340 °С, что отражает реальные условия экспери-

мента. Расширение материала в области фазового пере-

хода учитывали путем изменения (более чем на поря-

док) коэффициента температурного расширения 

(с учетом вышеприведенных результатов). Кроме того, 

учитывали значительное уменьшение (на порядок вели-

чины) коэффициента теплопроводности K в ОФП. 

В ходе расчетов предполагали, что внутри температур-

ного диапазона 320–340 °С коэффициенты теплопро-

водности и температурного расширения изменяются по 

линейному закону. 

На рис. 3 представлены кривые распределения тем-

пературы по радиусу сферы для различного условного 

времени T = 3500 (кривая 1), T = 4000 (кривая 2),  

T = 4500 (кривая 3) и T = 5000 (кривая 4).  

 

Рис. 3. Распределение температуры по радиусу сферы. Начало 

отсчета, точка r = 0, соответствует центру единичной сферы 

Fig. 3. Distribution of temperature along the radius of the sphere. 

The point r = 0, corresponds to the center of the sphere 

Стрелками на рисунке показана нижняя граница об-

ласти фазового превращения, левее которой располага-

ется ядро. Для кривой 4 (Т = 5000) температура в центре 

сферы уже больше 320 °С. То есть для этого времени 

уже вся сфера находится в области фазового превраще-

ния, кроме внешнего слоя. Для результатов, соответст-

вующих кривым 1–3, ширина зоны фазового перехода 

увеличивается от 0,25 (при Т = 3500) до 0,93 (при Т =  

1 

2 

Т
, 
°С
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= 5000). Переход от ядра к ОФП плавный, поскольку 

вблизи 320 °С материал прореагировал частично. Если 

говорить о доле новой (гидридной) фазы в магнии, то 

данная модель описывает эту долю линейной функцией 

между 320 °С (доля превращения равна 0), до 340 °С 

(доля превращения равна 1). Вблизи ядра (внутренняя 

граница ОФП) коэффициент температурного расшире-

ния материала лишь немного понизился за счет появле-

ния новой фазы. Плавному переходу способствует так-

же и то, что коэффициент теплопроводности меняется 

не скачком, а по линейному закону между 320 °С 

и 340 °С.  

Внешняя граница ОФП, где полностью завершается 

фазовый переход, почти не изменяется для всех иссле-

дованных значений времени. Этот результат объясняет-

ся резким падением коэффициента теплопроводности, 

достижением максимума значений коэффициента тем-

пературного расширения в зоне окончания фазового 

перехода. Таким образом, можно констатировать, что 

возможны варианты, когда фазовый переход осуществ-

ляется лишь во внешних слоях сферы, внутреннее ядро 

которой остается лишь частично прореагировавшим 

либо находится полностью в исходном (не превращен-

ном) состоянии.  

На рис. 4 представлены кривые распределения на-

пряжений по радиусу сферы для различного условного 

времени T = 3500 (кривая 1), T = 4000 (кривая 2), T =  

= 4500 (кривая 3) и T = 5000 (кривая 4). Сплошной ли-

нией показаны радиальные напряжения, а пунктирной – 

окружные. Появление значительных напряжений обу-

словлено прежде всего сильным расширением материа-

ла в слое ОФП.  

 

Рис. 4. Зависимость распределения напряжений от переменного 

значения относительного радиуса r/b. На врезке показано 

начало изменения окружных напряжений в увеличенном 

масштабе. Цена делений на врезке соответствует цене деления  

                                     на основном рисунке 

Fig. 4. Dependence of stress distribution on the variable value of 

the relative radius r/b. The inset shows the beginning of the change 

in circumferential stresses on an enlarged scale. The graduations  

       in the inset correspond to the graduations in the main figure 

С увеличением времени и ширины зоны фазового 

перехода максимальные растягивающие напряжения (ра-

диальные и окружные) в непрореагировавшем ядре уве-

личиваются с 23 до 44 МПа. Это значительные напряже-

ния, которые возникают на границе ядро/ОФП уже в са-

мом начале процесса, что означает возможность 

отслоения слоя ОФП от ядра, а также фрагментацию слоя 

ОФП. Фактически это объясняет уменьшение размера 

порошковой фракции в процессе гидридообразования, 

о чем и сообщается в работе [29]. Наличие фрагментации 

может инициировать два альтернативных процесса: еще 

более затормозить процесс теплопроводности и, соответ-

ственно, процесс фазового перехода или увеличить при-

ток водорода к внешней границе еще не прореагировав-

шего ядра и ускорить фазовое превращение.  

С увеличением времени и ширины зоны фазового 

перехода максимальные сжимающие окружные напря-

жения вблизи поверхности сферы уменьшаются по  

абсолютной величине от –123 до –65 МПа. После окон-

чания (полного или частичного) процесса фазового пе-

рехода и охлаждения сферы в ней останутся существен-

ные остаточные напряжения, частично или полностью 

она может быть фрагментирована, т.е. перейти 

в порошкообразное состояние.  

 

Заключение 

 

Показано, что на границе зоны фазового превраще-

ния (металл/гидрид) уровень напряжений достигает 

величины, достаточной для нарушения сплошности 

гидридного слоя, а изменение коэффициента теплопро-

водности в области фазового перехода ведет к умень-

шению ширины зоны превращения. С практической 

точки зрения это означает, что образование гидрида 

(накопление водорода) будет происходить в тонком 

поверхностном слое, не затрагивая полного внутреннего 

объема частицы. Это, в частности, может быть одним 

их доказательств (наряду с изменением коэффициента 

диффузии) необходимости измельчения исходного ма-

териала до значений, не превышающих 50 микрон.  

Результаты расчетов позволяют априори предсказать 

эффективность планируемой обработки металла с целью 

повышения его сорбционных свойств, ускорения кинетики 

процесса гидрирования/дегидрирования, удовлетвори-

тельно согласуются с данными, полученными другими 

методами, экспериментальными и теоретическими. В ча-

стности, на основании сделанных расчетов можно дать 

практическую рекомендацию для улучшения кинетики 

образования гидрида: исходные порошки магния должны 

иметь не только контролируемую степень дисперсности, 

но и калиброванный размер частиц с незначительным от-

клонением от среднего значения в объеме фракции. 
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