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На основе термодинамики необратимых процессов продемонстрирована связь между скоростью реакции в дефор-
мируемом твердом теле и напряжениями без введения дополнительных гипотез. Описаны известные способы уче-
та зависимости скорости реакции от структуры. Представлено возможное обобщение классических моделей за счет
расширения термодинамики. Приведен пример перехода от континуального моделирования к двухуровневому, по-
зволяющему установить связь между параметрами, влияющими на скорость реакции на разных масштабных уров-
нях. Подобный поход может быть применен для любых скалярных процессов.
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Введение
Изучение особенностей синтеза многокомпонентных материалов и структур, в том числе ад-

дитивными методами, сталкивается с необходимостью учета особенностей структуры материалов
при моделировании физико-химических процессов. При этом появляются работы, в которых пред-
лагается переосмыслить такие фундаментальные понятия, как химический потенциал. В целом,
понятию химических потенциалов компонентов смеси и связанных с этим понятиям химического
сродства [1], скоростей реакций [2, 3], условиям химического равновесия [4], условиям протека-
ния диффузионных процессов [5] и др. в современной термомеханике уделяется много внимания
[6−8]. Имеются попытки обобщить идеи расширенной термодинамики на химические реакции
[9, 10] (скорости реакций и химическое сродство), протекающие в неравновесных условиях, что
может представлять интерес для различных приложений [11, 12].

По определению химическое сродство реакции представляет собой термодинамическую силу,
которая определяет скорость и направление химического процесса. Несмотря на то, что этому по-
нятию не один десяток лет, на некоторые аспекты, изменяющие сродство вследствие взаимодейст-
вия процессов разной природы, в литературе внимания обращают мало.

Цель настоящей работы состоит в том, чтобы показать, что средств термодинамики необра-
тимых процессов (ТНП) достаточно для выявления зависимости скорости скалярного процесса
(например, химической реакции) в деформируемом теле от вида напряженно-деформированного
состояния, а расширение ТНП для учета особенностей структуры возможно разными методами.
Последовательное изложение элементов теории для деформируемого тела с постепенным расши-
рением идей на сложные среды, естественно, начнем с общих соотношений.

Общие соотношения
Теория термоупругости, как и более сложные модели континуальной механики, имеет глубо-

кую связь с термодинамикой. Так, исходя из уравнения Гиббса для свободной энергии Гельмголь-
ца, которая является основным потенциалом в условиях контроля температуры и деформаций,
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−Σ = σ ρ  – тензор напряжений Кирхгофа; ij ijkl klCβ = α  – тензор термоупругих коэффициен-
тов; αkl – тензор коэффициентов теплового расширения; εij – компоненты тензора деформаций Ко-
ши (для малых деформаций) или Коши – Грина (для больших деформаций).
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