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 Один из принципов устойчивого развития связан с изменением энергетического баланса в пользу
возобновляемых источников энергии. В перспективе это означает замену традиционного ископаемого
топлива на новое, которые характеризуется меньшим содержанием вредных выбросов. Альтернативой 
углеводородному сырью может служить водород, который является идеальным энергоносителем. Для
его безопасного использования и транспортировки часто предлагается металлогидридный способ хране-
ния, например, в виде гидрида магния. На пути практической реализации этой идеи существует ряд труд-
ностей, одна из которых – кинетика гидридного превращения. Скорость и полнота превращения «маг-
ний – гидрид магния» зависит от многих параметров. Например, фазовый переход, обусловленный гид-
ридным превращением, сопровождается локальным изменением объема и достигает значительных
величин (в магнии до 30 %). В свою очередь изменение объема инициирует появление напряжений
вблизи границы раздела «гидрид – матрица». Напряжения, обусловленные деформацией исходного ма-
териала, по-разному влияют на интенсивность проникновения водорода: растягивающие напряжения
способствуют, а сжимающие препятствуют этому процессу.  

Существующие модели зарождения гидридной фазы в магнии не учитывают наличие межкристал-
литных границ. В теоретических моделях – это классическая интерпретация возникновения напряжений
на границе раздела двух фаз. Расчеты, проведенные в настоящем исследовании, основаны на теории
градиентного поля. Считается, что градиентная теория более подходит для описания упругого поведения 
материалов на микроуровне, где размерный параметр имеет порядок характерного параметра объекта,
например, зерна.  

Полученные в данном исследовании результаты позволяют сделать принципиально важный вывод:
распределение деформации (напряжений) вблизи зародыша гидрида носит не локальный, а дальнодей-
ствующий характер. Более того, показано, что быстрое изолированное образование MgH2 сменяется за-
медлением этого процесса в процессе слияния зародышей. Локальное образование гидрида энергетиче-
ски выгодно только при некотором определенном объеме гидрида. По мере увеличения его объема энер-
гетический выигрыш исчерпывается, и система «гидрид – матрица» переходит в новое энергетическое
состояние. На практике это означает, что кинетика роста гидридной фазы неравномерна и зависит от
объёма превращенной фазы. 
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 One of main sustainable development principles is associated with changing the energy bal-
ance in favor of renewable energy sources. In the future, this means replacing traditional fossil
fuels by new fuels characterized by lower levels of gas pollution. 

Hydrogen, as an alternative to carbonaceous resources, constitutes an ideal clean fuel. Its
storage as metal hydrides is one of the best solutions in terms of safety and disposal. Magnesium
hydride is more particularly advantageous for both its volumetric capacity and energy balance.
However, the implementation of its use faces some difficulties, including the kinetics of hydride
formation. The rate and completeness of magnesium to magnesium hydride conversion depends 
on several parameters. For example, the formation of hydride corresponds to a marked change of
volume, reaching up to 30 % from Mg to MgH2. Consequently, the volume increase initiates the
occurrence of stresses in the vicinity of the hydride/matrix interface. The stresses caused by de-
formations of the initial matrix lead to different effects on penetration of hydrogen: tensile stresses
contribute but compressive stresses inhibit this process. 

Although experimental studies were based on hydride nucleation modeling, the presence of 
grain boundaries was not taken into account in the theoretical models. In theoretical models, this
is a classical interpretation of the development of stresses at the interface between two phases. In
the present investigation, the calculations are based on a gradient field theory model. The gradient
field theory is particularly suitable to describe the elastic behavior of materials at the microscale,
where the dimension parameters are on the same level as the characteristic parameter e.g. of the 
grain size. 

In the present study, the major results make it possible to conclude that the distribution of
strains (stresses) is not restricted to the near vicinity of the hydride core, but it exhibits a long-
range character. Furthermore, it is shown that the rapid formation of isolated MgH2 nuclei is re-
placed by a slowdown of this process during the nucleus coalescence process. Local and discre-
tized hydride formation is only energetically favorable for a specific value of the nucleus volume. 
As its volume increases, the energy balance changes and the hydride-matrix system transits to a 
new state with a new level of energy balance. In practice, this means that the growing kinetics of
the hydride phase is not steady as it depends on the volume of the converted phase. 
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Введение 

 
Необходимость снижения парниковых газов в атмо-

сфере, уменьшения выбросов СО2 и диверсификация хи-
мических технологий с целью повышения эффективно-
сти производства требуют новых подходов к поиску и за-
мене традиционных источников энергии на новые, 
с меньшим содержанием вредных выбросов. Подобная 
задача не имеет быстрого решения и требует комплекс-
ных исследований научных, инженерных и конструктор-
ских коллективов. Водород является идеальным энерго-
носителем. Однако существующие на сегодня методы 
его хранения, такие как газ под высоким давлением или 
сжиженный водород, не могут соответствовать будущим 
целям его применения, прежде всего по безопасности. 
Металлогидридный способ хранения водорода лишен 
этого недостатка. В последнее время проводятся интен-
сивные исследования гидридов металлов с целью улуч-
шения свойств и кинетики гидрирования [1–3].  

Группа гидридов на основе Mg является многообе-
щающим кандидатом для конкурентоспособного хране-
ния водорода с обратимой водородной емкостью до 
7,6 мас.% [4; 5]. Несмотря на то что первая промышлен-

ная установка, основанная на металлогидридном способе 
хранения водорода [6], была произведена в 2012 г., 
вплоть до настоящего времени этот опыт не получил ши-
рокого распространения. Основная причина заключается 
в том, что масштабирование этого успешного экспери-
мента требует создания инфраструктуры, которая вклю-
чает как само предложение, так и потребность его исполь-
зования. Основным тормозящим фактором на этом пути 
является кинетика сорбции/десорбции водорода в магнии, 
на которую оказывают влияние различные факторы. Не 
последнее место среди них отводится напряжениям, воз-
никающим в ходе гидридного превращения и иницииру-
ющим развитие как упругой, так и (в ряде случаев) пла-
стической деформации. Существует общее представле-
ние, что такие напряжения при многократном повторении 
циклов «сорбция/десорбция водорода» приводят к изме-
нению фракционного состава исходного материала, что 
оказывает влияние на обратимость процесса [7; 8].  

Гидрид магния MgH2 представляет собой химическое 
соединение. Водород, проникая в магний в достаточном 
для образования гидрида количестве, провоцирует фазо-
вый переход, который сопровождается изменением пара-
метров элементарной ячейки. Вначале в металле под 
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действием градиента концентрации водорода возникает 
градиент расширения кристаллической решетки металла, 
что приводит к появлению внутренних напряжений в 
структуре магния, индуцированных водородом. Такие 
напряжения называют концентрационными напряжени-
ями, или водородоупругостью [9]. При возникновении 
устойчивого зародыша гидрида когерентная связь «гид-
рид – матрица» нарушается, и при разнице в объемах эле-
ментарных ячеек 30 % гидридный зародыш провоцирует 
появление упругих деформаций вокруг него. В процессе 
роста зародыша из-за этого же несоответствия объемов 
возможно развитие пластической деформации металла, 
которая сопровождается возникновением и ростом плот-
ности дислокаций в матрице [10; 11].  

Поскольку пластическая деформация в этом случае 
обусловлена фазовым (гидридным) превращением, ино-
гда говорят о «водородофазовых» напряжениях [12]. Ряд 
авторов предполагает [13–17], что деформации в этом 
случае локализованы только вблизи гидрида и могут до-
стигать значительной величины вплоть до разрушения 
материала. Задача еще более усложняется, если принять 
во внимание место зарождения гидрида (внутри мат-
рицы, на свободной поверхности, ювенильной поверхно-
сти или в зоне роста трещины, на линии дислокации 
и т.д.). Одновременно учесть все возможные факторы, 
влияющие на кинетику роста новой фазы, практически 
невозможно, поэтому существует несколько моделей 
этого процесса [18]. Трудность проверки той или иной 
модели связана с тем, что они включают несколько эле-
ментарных физических механизмов.  

В последние годы возрос интерес к расчетным мето-
дам исследования, которые позволяют выделить различ-
ные стадии возникновения и роста зародышей новой 
фазы [19–21]. Деформационное поведение материала в 
процессе гидридного превращения актуально и в каче-
стве прототипа для моделирования зародышеобразова-
ния при фазовом переходе, а результаты расчетов для 
проверки можно соотнести с экспериментом. В качестве 
примера приведем работы [22; 23], где были предложены 
новые энергетические условия устойчивости механиче-
ской системы «магний – гидрид магния», интерпретиру-
ющие появление новой фазы в напряженно-деформиро-
ванном состоянии системы путем перехода к соответ-
ствующей термоупругой задаче. Авторами выявлены 
энергетически выгодные величины и формы зародышей 
в зависимости от физико-механических параметров си-
стемы. Дальнейшее развитие этого направления расче-
тов с новой формулировкой энергетических условий, а 
также оценка влияния близлежащих свободных поверх-
ностей (полостей) или зародышей гидрида на величину 
полной энергии системы, представлено в работе [24].  

В настоящее время интенсивно развиваются теории 
обобщенного континуума, использующие неклассиче-
ские определяющие соотношения [25]. Это связано, 
прежде всего, с необходимостью описания размерных 
эффектов, в том числе в наноструктурированных мате-
риалах, различных сверхтонких структурах, материалах 

с большими градиентами неоднородностей, и другими 
задачами на мезо- и микроуровне [26]. Первоначальные 
идеи исходят к моделям братьев Коссера (1910), далее 
неклассические теории развивались в работах Тупина, 
Миндлина и других ученых [27–29].  

На практике используются, как правило, упрощен-
ные (прикладные) модели с малым количеством пара-
метров, в частности, однопараметрические модели [30; 
31]. Наиболее распространенной однопараметрической 
градиентной теорией упругости является вариант Ай-
фантиса [32], который положен в основу расчетов, при-
веденных в данном исследовании. Основное внимание 
обращено на условия возникновения и распределения де-
формации, которая является неотъемлемой частью про-
цесса фазового превращения, сопровождая образование 
зародыша гидрида магния. Это связано со следующими 
факторами. Во-первых, абсорбция водорода металлом на 
первом этапе его проникновения представляет собой гра-
диентное распределение водорода вглубь исследуемого 
объекта. Во-вторых, на этом этапе распределение водо-
рода неоднородно. Это подразумевает, что в локальных 
микрообъемах материала концентрация водорода превы-
шает пороговые для диффузионного распределения зна-
чения, а в ряде случаев может достигать критического 
значения, достаточного для образования гидрида. Таким 
образом, описание возникновения и оценка уровня де-
формаций и напряжений в окрестности зародыша гид-
рида в рамках градиентной теории представляет иссле-
довательский интерес. Статья посвящена изучению 
упругих деформаций, индуцированных образованием 
гидрида, анализу фазового превращения в слое при од-
ноосной деформации и влиянию различных параметров 
на полную энергию системы в рамках градиентной тео-
рии упругости.  

 
Постановка задачи 

 
Общие соотношения. Простейший вариант градиент-

ной теории упругости изотропного материала основыва-
ется на выражении плотности энергии упругой деформа-
ции w как функции деформации и ее градиента [32] 

 2
   ,  ,  ,  ,

1 1
,

2 2ii jj ij ij ii k jj k ij k ij kw l
             
 

 (1) 

где l – градиентный параметр, имеющий размерность длины.  
Считается, что градиентная теория более подходит 

для описания упругого поведения материалов на микро-
уровне, причем параметр l имеет порядок характерного 
размера объекта, например, зерна. 

Тензор малых деформаций определяется обычным 
образом  

 , ,

1
( ).

2ij i j j iu u    (2) 

Тензор напряжений Коши τij  записывается обычным 

образом 
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 


 (3) 

Полные напряжения определяются как 

 2
,- (1- )ij ij ijk k ijm l      , (4) 

где 2
 ,  

,  
ijk ij k

ij k

w
m l


  


 – компоненты тензора момент-

ных напряжений; ∆ – оператор Лапласа.  
Уравнения равновесия формулируются для полных 

напряжений 

 , 0,ij j if    (5) 

где if  – компоненты вектора объемных сил. 

В области фазового превращения (гидрида) полная 

деформация складывается из упругой части (1.1) e
ij  и ча-

сти, связанной с фазовым превращением f
ij   

 .e f
ij ij ij       (6) 

Мы предполагаем, что гидрид растет изотропно – 
одинаково по всем направлениям [24], поэтому 

1

3
   f f

ij V ij , где  f
V  – объемная деформация при фазо-

вом превращении. Выразим из (6) упругие деформации 

e
ij  и подставим их в плотность энергии упругой дефор-

мации w (1), получим после преобразований 
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где fl  – градиентный параметр в области гидрида. 

В этом случае, напряжения ij  и  ijkm  выражаются как 

   - 2f
ij f V f V ij f ijK         , 

   2
 , , ,   - 2f

ijk f f V k f V k ij f ij km l K        , (8) 

где 
2

3f f fK      – объемный модуль гидрида. 

Следующее упрощение для рассматриваемой задачи 
состоит в предположении постоянства распределения де-
формации фазового превращения по объему гидрида 

constf
V   [22; 24]. С учетом этого окончательно получим 
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Физические уравнения (9) связывают напряжения 
Коши и моментные напряжения с упругими деформаци-
ями и деформациями фазового превращения при сделан-
ном предположении.  

Одноосная деформация слоя, состоящего из мат-
рицы и гидрида. В области гидридного превращения вы-
делим слой единичной толщины, который содержит маг-
ний и гидрид. Пусть координата x1 = x направлена попе-

рек слоя, тогда  1 2 3 , 0u u x u u   . 

Деформации выражаются как 
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В области матрицы h≤x≤1, где h – предельное значе-
ние зоны превращения (толщина слоя гидрида)  
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Уравнение равновесия (5)  
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Уравнение равновесия в области гидрида 
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Интегрирование уравнений (11) и (13) дает выраже-
ния для деформаций и их производных 

 
 

/ - /
 1 2 3

/ - /(1)
1 2 3

, 

,f f
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, (14) 

а также перемещений 

  / - /
0 1 2 3-x l x lu x C C x C le C le   , 

   / - /(1)
0 1 2 3 .-f fx l x l

f fu x D D x D l e D l e     (15) 

Из уравнений (11) и (13) следует, что  

   (1)
1 1 .2 ,       ( 2 ) - f

x x f f f VC D K            (16) 

Для определения восьми неизвестных постоянных 

, , 0,3i iC D i   требуется сформулировать граничные 

условия, четыре из которых являются классическими 

             1(1) (1)0 0,  1 0,  ,   ,x xu u u h u h h h       (17) 

где h – толщина слоя гидрида.  
Дополнительные граничные условия в рамках гради-

ентной теории упругости  

        (1) (1)
  0 0,  1 0,   0,  0x x x xh h        . (18) 

Таким образом, задача определения полей переме-
щений, деформаций и напряжений в слое сведена к ре-
шению восьми линейных уравнений (17), (18) относи-

тельно неизвестных постоянных , , 0,3i iC D i . 

Прокомментируем последние два условия в (18) на 
контактной границе между гидридом и матрицей при 
𝑥 ൌ h. Обычно используемые в градиентной теории 
упругости дополнительные граничные условия на кон-
такте двух разнородных пластин – это требования глад-
кости – непрерывности деформаций и их производных. 
Однако в нашей задаче о фазовом превращении такие 
требования приводят к некорректным результатам, а 
именно к смещению контактной границы в область гид-

рида   0u h . Это физически невозможно, поскольку 

гидрид при образовании стремится расшириться, что 

приводит к   0u h . Для условий (18), принятых в ста-

тье, этот недостаток устраняется (рис. 3).  
Энергетические соотношения для градиентной тео-

рии. Согласно [24], полная энергия системы «матрица – 
гидрид» записывается в виде  
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Для рассматриваемого случая одноосной деформа-
ции слоя с учетом полученного решения 
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где *
ip  – компоненты вектора поверхностных нагрузок; 

 fV ,  fS  – объем и поверхность гидрида;  Vf ,  Sf  – коэф-

фициенты, учитывающие вклад физико-химических эф-
фектов в полную энергию при фазовом превращении.  

 
Результаты и их обсуждение 

 
Особенности распределения перемещений и дефор-

маций в слое, состоящем из гидрида и матрицы. Класси-
ческое распределение перемещений и деформаций по 
толщине слоя достигается при малых величинах гради-
ентных параметров l,lf. Чем больше эти параметры, тем 

значительнее отклонение от классического решения. На 
рис. 1 представлены распределения перемещений при 
l=lf=0,01 (классический вариант).  

 

Рис. 1. Распределение перемещений (сплошная линия: h = 0,5; 
пунктирная линия: h = 0,3) и деформаций (черный круг: h = 0,5;  
                      серый круг: h = 0,3) по толщине слоя 

Fig. 1. Distribution of displacements (solid line: h = 0.5; dotted line:  
h = 0.3) and deformations (black circle: h = 0.5; gray circle: h = 0.3)  
                                over the layer thickness 

Таким образом, в классическом решении перемеще-
ния являются линейными функциями, а деформации – 
кусочно-постоянными функциями (кроме окрестности 
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границ отрезка и контакта). При уменьшении толщины 
слоя гидрида h величина деформации увеличивается. 

Как следует из (16), напряжения являются постоян-
ными по толщине слоя, но величина их зависит как от 
линейного размера гидрида h, так и от значений гради-
ентных параметров l,lf.  

На рис. 2 показаны зависимости напряжения, инду-
цированного появлением гидрида, от толщины слоя гид-
рида h при различных значениях градиентных парамет-
ров, принимаемых одинаковыми l=lf. Белый маркер со-

ответствует l=lf=0,01; светло-серый – 0,1; темно-серый – 

0,2; черный – 0,5. 
Из рисунка следует, что увеличение h ведет к росту 

(по абсолютной величине) сжимающих напряжений. 
Причем при размерах гидрида в диапазоне 0,2–0,3 клас-
сическое решение дает более чем в 1,5–2 раза выше уро-
вень напряжений, чем решение в рамках градиентной 
теории упругости. Однако при достижении значений 
h > 0,5 различия между двумя вариантами решения ни-
велируются. 

Если учесть, что градиентный параметр l=lf соизме-

рим с линейным размером объекта (в нашем случае – 
зерна), этот результат можно трактовать как наложение 
полей напряжений от соседних зерен. То есть по сути это 
есть определенная граница, переход за которую уравни-
вает значимость результатов расчета по двум принципи-
ально различным подходам.  

 

Рис. 2. Зависимости напряжения от толщины слоя гидрида (h) 

Fig. 2. Stress dependences on hydride layer thickness (h) 

 
Как уже отмечалось выше, поля перемещений и де-

формаций при больших градиентных параметрах макси-
мально отличаются от классического решения. На рис. 3 
показаны распределения перемещений и деформаций 
(аналогично рис. 1) для l = lf =1.  

Линиями показаны перемещения (сплошная – h = 0,5; 
пунктирная – h = 0,3; точечная – h = 0,1), а маркерами 
(и линиями) деформации (черный круг – h = 0,5; серый 
круг – h = 0,3; белый круг – h = 0,1). Отличия от класси-
ческого решения (см. рис. 1) состоят в «сглаживании» де-
формаций и отклонении их от кусочно-постоянной 
функции, значительном уменьшении уровня максималь-
ных деформаций – более чем на порядок. 

 

Рис. 3. Распределение перемещений (линии) и деформаций 
(маркеры с линиями) по толщине слоя 

Fig. 3. Distribution of displacements (lines) and deformations 
(markers with lines) over the layer thickness 

 
Особенности влияния различных факторов на пол-

ную энергию системы. Зависимости J = f(h), где J – пол-
ная энергия системы, показаны на рис. 4: пунктирная ли-
ния – l = lf = 1,0; белый круг – l = lf = 0,5; светло-серый 
круг – l = lf = 0,3; темно-серый круг – l = lf = 0,2; черный 
круг – l = lf = 0,1; сплошная линия – l = lf = 0,01 (класси-
ческое решение). Значения параметров, характеризую-
щих физико-химические процессы γVf = 0,3; γSf  = 1. 

 

Рис. 4. Зависимость полной энергии от толщины слоя гидрида 
(γVf  = 0,3; γSf = 1) 

Fig. 4. Dependence of total energy on hydride layer thickness  
(γVf  = 0,3; γSf  = 1) 

 
Очевидно, что классическое решение дает более глу-

бокий минимум, достигаемый при h* = 0,4. Решение в 
рамках градиентной теории упругости дает более «мел-
кий» минимум, несколько смещаемый в сторону увели-
чения h*. При увеличении градиентного параметра ло-
кальный минимум «выполаживается», переходя в гло-
бальный минимум при h* → 1.  

Обращает на себя внимание установленная законо-
мерность, а именно наличие «глобального минимума». 
Здесь опять следует напомнить, что параметр l = lf соиз-
мерим с линейной величиной зерна. Полученный резуль-
тат в целом позволяет предположить, что энергетиче-
ский выигрыш системы в пределах одного зерна меня-
ется нелинейно, и, проходя через минимум, далее 
выигрыш энергии снижается по мере увеличения 
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линейной величины зерна, то есть по мере увеличения вли-
яния соседних объектов – зерен. Переход частных миниму-
мов в общий глобальный минимум энергии можно связать 
со сменой контролирующего фазовое превращение меха-
низма, когда превращение охватывает значительный объем 
материала и его микроструктурные особенности теряют 
свою значимость. При этом, однако, сохраняется влияние 
выигрыша полной энергии в процессе фазового превраще-
ния, как это уже было показано ранее [23; 24].  

В качестве экспериментального аналога этого заклю-
чения можно рассмотреть механизм диффузии водорода 
в материалах (в частности, в магнии), основанный пре-
имущественно на теории диффузии [33–36]. Принято 
считать, что диффузия по границам зерен вносит опреде-
ляющий вклад в температурном интервале до 0,6Tпл 
(Tпл – температура плавления) и в поликристаллических 
материалах в общем случае осуществляется в несколько 
этапов, или, как принято говорить, реализуется в виде 
ряда сменяющих друг друга диффузионных режимов 
[37]. Диффузия водорода в магний имеет свои особенно-
сти. Ввиду малого размера экранизированного протона, 
одновременно с движением по границам зерен водород 
абсорбируется и в приповерхностном слое металла. Да-
лее происходит проникновение вещества в объем. Через 
определенное время диффузионные фронты, возникшие 
в результате его протекания через соседние границы зе-
рен и поверхность, практически полностью перекрыва-
ются, и концентрация выравнивается по всему диффузи-
онному фронту. Это представление необходимо допол-
нить существенным замечанием: в тех локальных 
микрообъемах, где концентрация водорода оказывается 
достаточной для образования гидрида, происходит фазо-
вое превращение и возникают напряжения, которые 
нарушают идеальную картину диффузии и влияют на 
дальнейшее образование MgH2. При всех несомненных 
достоинствах диффузионных моделей проникновения 
водорода в металл они не учитывают вероятность одно-
временно происходящего гидридного превращения. 
В контексте данной работы необходимо заметить, что, 
согласно существующей точке зрения [38], гидридные 
зародыши магния при соприкосновении образуют 
сплошной слой, препятствующий дальнейшему проник-
новению водорода вследствие малого коэффициента 
диффузии водорода в гидриде, однако роль образования 
напряжений/деформаций на границе раздела «гидрид – 
матрица» в процессе фазового перехода не учитывается. 
Полученные результаты позволяют восполнить этот про-
бел и сместить акцент именно на роль напряжений на 
границе раздела «гидрид – матрица» в процессе фазового 
перехода. Для понимания этого обратимся вновь к одно-
параметрической градиентной теории. 

Максимально простой вариант этой теории (Айфан-
тис) в одномерном варианте для декартовой системы ко-
ординат можно записать как: 

 ,x
x xE lE

x


   


 (21) 

где E – модуль упругости; l – градиентный параметр, 
имеющий размерность длины. 

Если в некотором диапазоне 0 1x x x   напряжение 

постоянно σ = ,x C  то соотношение (21) представляет со-

бой дифференциальное уравнение относительно ε ,x  ре-

шение которого имеет вид 

 1 exp( )x

C x
C

E l
    , (22) 

где 1C  – постоянная интегрирования. 

Пусть при 0 0 ,= , ε =εx xx x  тогда 

 0
0

-
- ( - ) exp( ).x x

x xC C

E E l
    (23) 

Распределение деформации при заданных парамет-

рах 0 =x  0; 1 =x  2; 0ε =x 0,001; =
C

E
0,01 для различных 

значений градиентного параметра l показаны на рис. 5. 

 

Рис. 5. Распределение деформации для различных значений 
градиентного параметра: l = 0,01 – линия; l = 0,1 – белый маркер;  
   l = 0,5 – светло-серый маркер; l = 1,0 – темно-серый маркер 

Fig. 5. Strain distribution for different values of the gradient  
parameter: l = 0.01 – line; l = 0.1 – white marker; l = 0.5 – light gray  
                    marker; l = 1.0 – dark gray marker 

 

Здесь параметр 
σ

=
C

E E
 играет роль классической де-

формации, соответствующей приложенному напряже-
нию, а параметр εx0 – деформация, задаваемая на границе 
участка. При малом значении l = 0,01 деформация прак-
тически сразу (скачком в классической теории) выходит 

на уровень 
E


 = 0,01. С ростом градиентного параметра 

(с отклонением от классического решения) выход на уро-

вень 
E


 = 0,01 достигается при больших значениях x.  

С позиции гидридного превращения из этого следует 
главный вывод: распределение деформации (напряже-
ний) вблизи зародыша гидрида носит не локальный, 
а дальнодействующий характер. Результаты, представ-
ленные на рис. 5, позволяют утверждать, что локальное 
образование гидрида энергетически выгодно только при 
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определенном объеме гидрида. По мере увеличения его 
объема энергетический выигрыш исчерпывается, и си-
стема «гидрид – матрица» переходит в новое энергетиче-
ское состояние.  

Таким образом, градиентная теория хорошо согласу-
ется с представлениями о механизме образования гидрида 
магния, объясняя возникновение «переходных» зон (обла-
стей с небольшим процентным содержанием гидрида) и 
влияния напряжений на разных этапах его образования.  

 
Заключение 

 
Согласно литературе, применение градиентной тео-

рии упругости оправданно на микроуровне: в масштабах 
расчетной области, сравнимых с размером (или менее) 
зерна. Таким образом, при больших размерах области 
матрицы и зародыша гидрида по сравнению с некоторым 
характерным размером, например, размером зерна, мы 
должны ориентироваться на классическое решение. При 
малых размерах зародыша гидрида, сравнимых или 
меньших (и/или значительно меньших) размера зерна, 

считается, что более верным является решение  
по градиентной теории – кривые с «выполаживаю-
щимся» минимумом. 

Сложный характер зависимости полной энергии от 
относительного объема гидридной фазы позволяет пред-
положить наличие как минимум двух механизмов, кон-
тролирующих ее образование и рост. С позиции кине-
тики гидридных превращений это могут быть меха-
низмы «зародышеобразования и роста» и/или 
«диффузионный», который в свою очередь базируется на 
преимущественном характере проникновения водорода 
в металл по границам зерен или по телу зерна. По-види-
мому, напряжения, возникающие вблизи зародыша, со-
здают условия для преимущественной реализации од-
ного из механизмов. Когда выигрыш свободной энергии 
исчерпывается, гидридное превращение вступает в но-
вую фазу своего развития. В любом случае, представлен-
ные в данном исследовании результаты демонстрируют 
явную предрасположенность системы «магний – водо-
род» к снижению энергетического барьера превращения 
в зависимости от размера гидридного зародыша. 
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