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У роботі наведені результати розрахунків енергії кристалізації та досліджено її 

вплив на розмір наноструктурного зерна при  іонно-плазмовій обробці алюмінію (ВД17) 
іонами кисню та азоту. Для вирішення цього завдання ми використовуємо модель, яка 
була запропонована раніше,  де розглядався вплив енергії іонів на теплопровідність та 
термопружність в області їх дії. Для цього спочатку ми оцінюємо потенційну кількість 
частинок у наноструктурі. Потім обчислюємо енергію для атомізації зерна з атомів і 
хімічних сполук. Знаходячи загальну енергію атомізації зерна (Еас), ми визначаємо 
необхідну енергію для його утворення (Ес = 1,1Еас). Ця енергія дозволяє визначити всі 
характеристики в області дії іона, такі як температура, швидкість зростання температури,  
температурні напруги, швидкість деформації, розмір зерна, обсяг та глибина 
наноструктури, а також реальну кількість частинок у наноструктурі. В результаті 
проведених розрахунків  показано, що енергія кристалізації збільшує енергію іонів 
необхідну для отримання наноструктур. При енергіях іонів близько  300 еВ енергією 
кристалізації від 0,1 до 7 еВ, можна знехтувати. Тоді  при енергіях близьких до 1,6∙104 еВ 
енергія кристалізації має значення від 2,1∙102  до 1,2∙104 еВ причому енергія для іонів 
кисню більша. Також розрахунки показали, що заряд іонів суттєво впливає на енергію 
кристалізації, а саме, для великих зарядів іонів вона збільшується. Все це говорить, що 
необхідно враховувати енергію кристалізації тільки при енергіях 2∙103 – 2∙104 еВ, що  
дозволяє скорегувати технологічні параметри іонно-плазмової обробки  алюмінієвих 
сплавів для збільшення вірогідності отримання наноструктур. У свою чергу, можливість 
визначення розмірів наноструктур дозволяє прогнозувати фізико-механічні 
характеристики поверхневих шарів оброблювальних матеріалів. Ці дослідження можуть 
бути цікаві фахівцям, що займаються зміцненням поверхонь алюмінієвих сплавів та 
подальшими дослідженнями наноструктур. 
Ключові слова: наноструктури, іонно-плазмова обробка, температура, енергія іонів, 
тепловий потік, алюмінієвий сплав, технологічні параметри. 

 
Вступ 

 

У сучасному виробництві авіаційної техніки та машинобудуванні широко 
використовуються алюмінієві сплави [1]. З одного боку, це дозволяє значно 
зменшити вагу деталей [2] з іншого втрачається їхнє використання із-за низьких 
фізико-механічних характеристик алюмінієвих сплавів [3]. Для поліпшення 
властивостей деталей з алюмінієвих сплавів використовуються різні методи [4,5], 
такі як додавання домішок до відомих сплавів, щоб отримати матеріали з 
потрібними характеристиками [3,6], або застосовується модифікація поверхневих 
шарів найпоширеніших сплавів. У порівнянні з розробкою нових алюмінієвих 
сплавів [2], удосконалення поверхні цих сплавів [4,7] вважається більш 
перспективною та менше витратною стратегією. На сьогоднішній день існує 
багато методів модифікації поверхневих шарів алюмінієвих сплавів, таких як 
радіочастотне напилення [8], мікродугове оксидування [9], ультразвукова [10] або 
іонно-плазмова [11] обробки. Однак, у сучасних вчених  інтерес наукових 
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досліджень більш зосереджений на використанні наноструктур для формування 
різноманітних покриттів на алюмінієвих сплавах [12]. Наноструктурні покриття 
дозволяють не лише значно покращити фізико-механічні характеристики 
алюмінієвих сплавів, такі як зносостійкість [13], втомна міцність [14], опір 
ударному навантаженню [10], але й надати нові цікаві властивості, такі як 
підвищена корозійна стійкість [12], супергідрофобні [14] та антиобмерзальні 
властивості [15], радіаційна стійкість [11, 15] та інші. Тому сміливо будемо 
стверджувати, що алюмінієві сплави, завдяки їхній низькій вазі та високим фізико-
механічним властивостям, які забезпечуються покриттями з наноструктурами, 
будуть широко використовуватися не лише в авіаційній техніці, а й у 
машинобудуванні, зокрема в автомобільній [1,16] та суднобудівній [17,18] 
промисловості. 

1. Теоретична частина 
 

Отримання наноструктур на поверхнях конструкційних матеріалів є 
предметом значної уваги серед сучасних досліджень [19,20]. Хоча дослідження 
стосовно сталевих сплавів вже ведуться досить активно [20, 21], а  роботи, 
присвячені алюмінієвим матеріалам, залишаються менш численними. 
Наприклад, у [8] досліджено утворення нанопокриттів на алюмінієвих та 
титанових поверхнях за допомогою методу мікродугового оксидування у водних 
розчинах. Отримані покриття відзначилися високою однорідністю і пористістю, а 
також мали високий коефіцієнт поглинання електромагнітного випромінювання у 
терагерцовому діапазоні (до 70 %), що є дуже цікавим для подальшого розвитку 
стелс-технологій. Крім того, були розглянуті параметри анодного синтезу 
нанопористих плівок на основі анодного оксиду алюмінію (АОА) [22], що 
підкреслило важливість попередньої обробки підкладки та напруження під час 
обробки. Були також проведені дослідження стійкості наноструктурованих 
покриттів на основі наночасток політетрафторетилену на пористих алюмінієвих 
сплавах [10]. 

Як бачимо з вище наведеного, отримання наноструктур на алюмінієвих 
сплавах значно більше досліджують експериментально [8, 10, 22] та менше 
теоретично [23]. Також мало уваги приділяють використанню іонізуючого 
випромінювання для отримання наноструктур в алюмінієвих сплавах, хоча для 
сталевих проводились досить ретельні дослідження [24,25]. У [24, 26] було 
показано, що в якості джерела іонізуючого випромінювання, доцільно взяти 
лазерне випромінювання, а у  [27]  було проведено дослідження полів температур 
та температурних напружень у зоні діючого випромінювання за представленою 
раніше моделлю [23, 24]. В результаті теоретичного дослідження формування 
наноструктур у поверхневому шарі алюмінієвого сплаву ВД17 було отримано 
розподіл температур в зоні іонізуючого випромінювання на різних глибинах 
матеріалу. Також були побудовані поля температур для різних щільностей 
теплового потоку. Отримані температурні поля для деяких теплових потоків 
показали, що зі збільшенням глибини матеріалу, температура знижується. При 
цьому значення максимальних температур на поверхні матеріалу вище, ніж 
необхідно для отримання наноструктур. На нижчих глибинах максимальні 
температури знижуються до значень, при яких можуть реалізовуватися 
наноструктури. Однак при цьому не було проведено аналіз впливу енергії 
кристалізації на енергію іонів необхідну для утворення наноструктур у 
поверхневих шарах алюмінію. Завдяки цьому можливо більш точніше підібрати 
технологічні параметри для реалізації наноструктурних та субмікроструктурних 
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шарів на алюмінієвих сплавах та підвищити їх фізико-механічні характеристики. 
Для вирішення цього завдання ми використовуємо модель, що була 

запропонована у [24, 27]. У цій моделі розглядається вплив енергії іонів на 
теплопровідність та термопружність в області дії іонів. Спочатку ми оцінюємо 
потенційну кількість частинок у наноструктурі. Потім обчислюємо енергію для 
атомізації зерна з атомів і хімічних сполук. Знаходячи загальну енергію атомізації 
зерна (Еас), ми визначаємо необхідну енергію для його утворення (Ес = 1,1Еас). Ця 
енергія дозволяє визначити всі характеристики в області дії іонів, такі як 
температура, швидкість зростання температури, температурні напруги, 
швидкість деформації, розмір зерна, обсяг та глибина наноструктури, а також 
кількість частинок у наноструктурі. 

 
1.1. Теоретична модель та постановка задачі дослідження 

 

Використовуючи вищезазначене, ми отримаємо нові значення розглянутих 
величин, що дозволить визначити їх вплив на утворення наноструктур. 

Після визначення кількості частинок у наноструктурі ми повинні визначити 
їхню енергію атомізації, враховуючи енергію Кулонівського відштовхування Еk та 
енергію іонного зв'язку Еib за формулою 

 
 Ес = Е𝑘𝑘 + Е𝑖𝑖𝑖𝑖 = 𝜀𝜀2𝑈𝑈 + (1− 𝜀𝜀2)

1
2𝐷𝐷0 𝑁𝑁 = − 𝜀𝜀2𝑘𝑘 м 𝑒𝑒2𝑧𝑧2𝑁𝑁

𝑅𝑅0
�1− 𝜌𝜌

𝑅𝑅0
�+ (1 − 𝜀𝜀2)

1
2𝐷𝐷0 𝑁𝑁, (1) 

 
де: 𝜀𝜀 – ступінь іонності; 𝑈𝑈–енергія взаємодії іонів; 𝑘𝑘 – електростатична постійна,  

𝑘𝑘 = 1
4𝜋𝜋𝜀𝜀0

≈ 8,987742438 · 109; М – постійна Маделунга; 𝑒𝑒 – заряд електрону;  
𝑧𝑧 – заряд іона; 𝑁𝑁 – кількість частинок; 𝑅𝑅0 – коротша міжатомна відстань; 𝜌𝜌 

– ступінь відштовхування; 𝐷𝐷0 – енергія дисоціації однієї частки речовини. 
Ступінь іоності 𝜀𝜀 для речовин АВ визначимо за виразом: 
 

 𝜀𝜀 = 𝑋𝑋𝐴𝐴−𝑋𝑋𝐵𝐵
𝑋𝑋𝐴𝐴+𝑋𝑋𝐵𝐵

, (2) 
де:  𝑋𝑋𝐴𝐴, 𝑋𝑋𝐵𝐵- ступінь окислення для елементів А и В за шкалою Полінга. 

Постійну Маделунга M  визначимо наступним чином: 
 𝑀𝑀 = ∑ 𝑧𝑧𝑖𝑖𝑧𝑧𝑗𝑗

𝑃𝑃𝑖𝑖𝑗𝑗
𝑛𝑛
𝑗𝑗 ; (3) 

де 𝑧𝑧𝑖𝑖 , 𝑧𝑧𝑗𝑗  – заряди взаємодіючих іонів. 
Енергію електростатичної кулонівської взаємодії  визначимо наступним 

чином: 

 𝑃𝑃𝑖𝑖𝑗𝑗 = 𝑒𝑒
2𝑧𝑧𝑖𝑖𝑧𝑧𝑗𝑗
𝑅𝑅𝑖𝑖𝑗𝑗

, (4) 

де, 𝑅𝑅𝑖𝑖𝑗𝑗 – відстань між зарядами  і, j,  яку  можливо виразити як  𝑅𝑅𝑖𝑖𝑗𝑗 = 𝑃𝑃𝑖𝑖𝑗𝑗 ∗ 𝑅𝑅0. 
Тоді енергію взаємодії і-го іона з усіма іншими іонами (n) представимо у 

вигляді: 

 𝑈𝑈 = 1
2
�𝑛𝑛 ∑ 𝑒𝑒2𝑧𝑧𝑖𝑖𝑧𝑧𝑗𝑗

𝑅𝑅0
∗ 1
𝑃𝑃𝑖𝑖𝑗𝑗

𝑛𝑛
𝑖𝑖 + 𝑛𝑛∑ 𝑒𝑒2𝑧𝑧𝑖𝑖𝑧𝑧𝑗𝑗

𝑅𝑅0
∗ 1
𝑃𝑃𝑖𝑖𝑗𝑗

𝑛𝑛
𝑗𝑗 � = 𝑛𝑛𝑒𝑒2

𝑅𝑅0
∑ 𝑧𝑧𝑖𝑖𝑧𝑧𝑗𝑗

𝑃𝑃𝑖𝑖𝑗𝑗
𝑁𝑁
𝑗𝑗 ; (5) 

Використання у (1) множника 1
2�  обумовлено тим, що використовувати 

взаємодіючу пару іонів будемо тільки один раз. 
Ступінь відштовхування ρ залежить від величини та характеру деформації 
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зерен. При збільшенні стиснення кристалу його опір швидко зростає. Іони 
відштовхуються один від одного, причому чим ближче зближуються іони один до 
одного, тим більшими стають сили відштовхування. Оскільки відштовхуються 
електронні оболонки іонів, що проникають одна в одну, то правильний опис цих 
сил можливий на основі квантової механіки або методу Борна [20], відповідно до 
формули:  
 

1
𝜌𝜌

= 2
𝑅𝑅0

+ 9𝑉𝑉
М𝛽𝛽

; (6) 
 де 𝑉𝑉 – об’єм моля кристалу;  𝑀𝑀 – постійна Маделунга; 𝛽𝛽 – стисливість кристалів. 

Існує зв'язок між показниками відштовхування та орбітальними 
експонентами, які пов’язують атомні орбіталі [20]. Для оксидів та халкогенидів цей 
зв'язок можна представити у наступному вигляді: 
  

1
𝜌𝜌
≈ (1 + 𝜀𝜀)(𝜉𝜉м + 𝜉𝜉х); (7) 

де 𝜉𝜉м  та  𝜉𝜉х –  орбітальні експоненти атомних орбіталей металу (м)  та галогену 
(х). 

 Оцінку значення орбітальної експоненти можливо отримати за допомогою 
першого  потенціалу іонізації (І), визначеного у рідбергах 
(1Ry = 13,6 эВ = 313 ккал):  
 𝜉𝜉 = √𝐼𝐼; (8) 

Міжатомну відстань 𝑅𝑅0 для речовин А та В визначимо як суму ковалентних 
радіусів: 
  𝑅𝑅0 = 𝑅𝑅к(А) +𝑅𝑅к(В);  (9) 

Енергію дисосипації 𝐷𝐷0 експерементально визначено для багатьох 
речовин, але для запобіганню обмежень при оціненні енергій ковалентних 
зав’язків для 𝐷𝐷0 кристалів використаєм загальний постулат Полінга: 
 𝐷𝐷0 = ∑ ∆𝐻𝐻ат(𝑖𝑖);𝑚𝑚

𝑖𝑖=1  (10)  
 
Для перевірки розробленої моделі розглянемо вплив іонів азоту та кисню 

у плазмовому середовищі на алюмінієвому сплаві ВД17. Теоретичні розрахунки 
енергії кристалізації, які залежать від енергії іонів та враховують число частинок 
в кластері, були виконані без урахування енергії кристалізації і наведені у [22]. 
Далі, на основі вдосконаленої теоретичної моделі, ми порівняємо розмір 
теоретично розрахованого нанозерна з урахуванням та без урахування енергії 
кристалізації. Якщо припустити, що енергія кристалізації майже або повністю 
співпадає з енергією атомізації, то під час розрахунків ми отримаємо енергію 
атомізації для різних хімічних сполучень при різних зарядових числах, ступенях 
відштовхування та енергіях дисоціації. 

 
2. Результати розрахунків  

Використовуючи розраховані значення енергії атомізації і знаючи кількість 
часток у нанокластері, взяті з [22], ми знаходимо енергію, необхідну для 
отримання зерна. Для забезпечення більшої ймовірності його утворення ми 
збільшуємо цю величину на 10% і використовуємо в подальших розрахунках. 
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Рис. 1. Залежність додаткової енергії кристалізації від енергії іонів  
при різних зарядах іона: а) іони азоту, б) іони кисню,  

при дії на алюмінієвий сплав ВД17. 
 

Результати дослідження залежності енергії кристалізації від енергії іонів 
діючих на алюмінієвий сплав представлені на рис. 1 для випадку дії іонів азоту 
(а) і кисню (б). 
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Рис. 2. Залежність розміру зерна від енергії іонів а) іони азоту,  
б) іони кисню з зарядом: 1) z = 1; 2) z = 2; при їх дії на алюмінієвий сплав ВД17 з 

урахуванням ∆Екр і без урахування ∆Екр, що витрачається на кристалізацію. 
 
Можемо спостерігати, що при енергії іонів  300 еВ, енергія кристалізації 

коливається в межах: (0,1-7) еВ для іонів азоту та (0,25-9) еВ для іонів кисню. При 
цьому великі значення відповідають іонам з більшим зарядом (z = 2). При енергії 
іонів 1,5∙104 еВ, енергія кристалізації становить вже (2,7∙103 - 9∙104) еВ для іонів 
азоту та (5∙102 – 1,1∙104) еВ для іонів кисню, де великі значення відповідають 
більшим зарядам іонів. Така залежність енергії кристалізації від енергії іонів 
пов'язана зі зменшенням об'єму нанокластера зі зростанням енергії іонів і, 
відповідно, енергії кристалізації. 
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Очевидно, що енергія кристалізації впливатиме на технологічні параметри, 
необхідні для формування наноструктур. Для цього були розраховані залежності 
розміру зерна від енергії іонів з урахуванням і без урахування енергії 
кристалізації, використовуючи модель [22]. Такі залежності представлені на рис. 
2.2 для випадку дії іонів азоту та кисню. 

Так, при дії іонів азоту з енергією 3∙ 102 еВ, розмір зерна може становити 
від 1,7 до 6 нм, т оді як  при  енергії  іонів 1,5∙ 104 еВ  вони  можуть зростати до 
15-30 нм. Для іонів кисню з енергією 300 еВ їх розміри знаходяться  в межах від 
1,5 до 5,5 нм, а при 1,5∙ 104 еВ. розмір зерна збільшується до 10-50 нм.  

 
Висновки 

 

Проведені теоретичні дослідження показали, що енергії іонів 300 еВ 
енергією кристалізації до 7 еВ  можна знехтувати. Однак, при енергіях іонів до 
1,2∙ 104 еВ, енергія кристалізації становить від 2∙ 102 до 1,1∙ 103 еВ. Крім того, 
розрахунки показали, що заряд іонів суттєво впливає на енергію кристалізації, 
збільшуючи її для великих зарядів іонів. 

Усе це свідчить про те, що важливо враховувати енергію кристалізації 
лише при енергіях іонів в діапазоні від 2 ∙ 103 до 2 ∙ 104 еВ. Урахування цього 
фактору дозволить уточнити технологічні параметри для іонно-плазмової 
обробки алюмінію та підвищити ймовірність отримання наноструктур. Це може 
бути корисно для фахівців, які працюють над створенням пристроїв для 
отримання наноструктур. 
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Determining the influence of internal energies of the crystal lattice 

on the formation of nanostructures in the surface layers of 
aluminum alloys  

 

The paper presents the results of calculating the crystallization energy and 
examines its influence on the size of the nanostructured grain during ion-plasma 
treatment of aluminum (VD17) with oxygen and nitrogen ions. To address this task, we 
employ a previously proposed model, which considers the impact of individual ions on 
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thermal conductivity and thermoelasticity in the affected area, taking into account their 
energy, charge, and type. Initially, we estimate the potential number of particles in the 
nanostructure. Then, we compute the energy required for atomizing the grain from 
atoms and chemical compounds. By determining the total atomization energy of the 
grain (Eas), we establish the necessary energy for its formation (Es = 1.1Eas). This 
energy enables the determination of all characteristics in the ion's action area, such as 
temperature, temperature rise rate, thermal stresses, strain rate, grain size, volume, 
and depth of the nanostructure, as well as the actual number of particles in the 
nanostructure. The calculations demonstrate that the crystallization energy increases 
the ion energy required to obtain nanostructures. At energies close to 3∙102 eV, it 
ranges from 0.1 to 7 eV, which can be disregarded, while at energies close to 1.6∙104 
eV, crystallization energy ranges from 2.1∙102 to 1.2∙104 eV, with higher values for 
oxygen ions. Additionally, the calculations show that ion charge significantly affects 
crystallization energy; for large ion charges, it increases. All of this underscores the 
necessity of considering crystallization energy only at energies of 2∙103 – 2∙104 eV, 
allowing refinement of the technological parameters of ion-plasma treatment of 
aluminum alloys to increase the likelihood of obtaining nanostructures. Furthermore, 
the ability to determine the sizes of nanostructures allows predicting the physical and 
mechanical characteristics of surface layers of processed materials. These studies 
may be of interest to specialists involved in surface strengthening of aluminum alloy 
surfaces and further research into nanostructures 

Keywords: Nanostructures, ion-plasma treatment, temperature, ion energy, 
heat flux, aluminum alloy, technological parameters. 
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