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Аннотация. Разработана нестационарная нелинейная осесимметричная модель процесса лазерной термохимической 
обработки алмаза. Рассчитаны значения температуры и диффузионных коэффициентов в трёхфазной системе «водород – 
металл – алмаз». Определены значения диффузионных коэффициентов и проведена оценка скорости удаления алмаза в 
диапазоне плотностей мощности теплового источника q = 104 – 107 Вт/м2 и толщин металлического покрытия h = 10 нм 
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Введение 
В настоящее время обработка алмазов (при-

родных и синтетических) в технологиях микро- и 
наноэлектроники осуществляется как механиче-
ским способом, так и с использованием лазерно-
го излучения. При традиционном применении 
лазерного излучения (лазерная резка, гравировка 
и т. п.) происходит графитизация обрабатывае-
мой поверхности с последующим удалением ма-
териала по заданной траектории обработки [1]. 
При этом перспективным представляется термо-
химический способ обработки алмаза. Основная 
идея этого способа – использование химических 
свойств алмаза [2]. А именно: алмаз приводят в 
контакт с металлом, который способен раство-
рять в себе углерод (например, с молибденом), а 
для обеспечения непрерывности протекания 
процесса его проводят в атмосфере газа, который 
взаимодействует с растворенным в металле угле-
родом, но не реагирующим непосредственно с 
алмазом. В качестве такого газа может быть ис-
пользован водород, способный создавать с ато-
мами углерода летучие соединения [3]. 

1 Постановка задачи 
В основе термохимического способа обра-

ботки алмаза лежит процесс каталитического 
взаимодействия углерода, входящего в состав 
алмаза с водородом или смесями водорода с во-
дяным паром и углекислым газом [4]. 

Для выбора оптимальных режимов указан-
ного способа обработки необходимо исследовать 
физико-химические механизмы протекающих 
тепловых и диффузионных процессов. Для лока-
лизации теплового источника на поверхности 
металла используется лазерное излучение. Уп-
рощённая схема термохимической обработки 
представлена на рисунке 1.1 [4].  

Поскольку лазерное излучение формирует 
осесимметричный тепловой источник [5], то сле-
дует решать трехмерную задачу в цилиндриче-
ской системе координат, что сводит её к двухмер-
ной, но усложняет форму оператора Лапласа [6]. 

Таким образом, рассматривается нестацио-
нарная нелинейная задача тепломассопереноса в 
трехслойной системе «водород – металл – алмаз». 
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При этом будем полагать, что конвективный те-
плообмен с газовой фазой отсутствует, посколь-
ку тепловой поток за счет конвекции по сравне-
нию с радиационным составляет не более 3 %, и 
газ поддерживается при постоянной температуре 
Т0. Начальные температуры алмаза и металличе-
ского покрытия так же равны Т0. В целом рас-
сматриваемую систему можно считать теплоизо-
лированной. Лазерное излучение воздействует на 
поверхность металла, формируя при этом по-
верхностный тепловой источник с плотностью 
мощности q, равномерно распределённой по се-
чению лазерного пятна. Это обеспечивает нагрев 
металлического слоя и его насыщение углеро-
дом, а также активирует диффузионные процес-
сы на обеих границах фаз: «металл – алмаз» и 
«водород – металл». 
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Рисунок 1.1 – Схема лазерной термохимической 
обработки алмаза 

1 – металл,  
2 – алмаз, 
3 – лазерное излучение,  
4 – газовая среда 
 

 Кроме того, при постановке задачи приняты 
следующие разумные допущения:  

– диапазон температур, при которых прово-
дится лазерная обработка, ограничен температу-
рой плавления металла при нормальных условиях; 

– давление в газовой фазе соизмеримо с 
нормальным атмосферным и не превышает его. 

В общем случае решение задачи тепломас-
сопереноса в описанной системе сводится к ре-
шению системы дифференциальных уравнений, 
включающих уравнения теплопроводности со 
смешанными граничными условиями, а также 
уравнения диффузии в трёх средах. 
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В формулах: индекс «1» – для металла, «2» – 
для алмаза соответственно; с,  и  – теплоём-
кость, плотность и теплопроводность материа-
лов, зависящие от температуры T.  

При этом на границах «водород – металл» и 
«водород – алмаз» реализованы граничные усло-
вия II-го рода. 
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где R0 – радиус лазерного пятна на поверхности 
металла, L2 – координата нижней границы разде-
ла «алмаз – водород», q – плотность мощности 
теплового источника. 

На границе раздела «металл – алмаз», коор-
дината которой x = L1, реализованы граничные 
условия IV-го рода в форме (1.5): 
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Система (1.1)–(1.5) решается совместно с урав-
нениями диффузии для всех трёх сред, представ-
ленными в форме (1.6): 
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                (1.6) 

где С – массовая концентрация углерода каждой 
из трёх рассматриваемых фаз, при этом коэффи-
циенты диффузии D принимаются зависящими 
от температуры (уравнение Аррениуса): 
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E
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             (1.7) 

где D0 – фактор диффузии, E – соответствующая 
энергия активации реакции диссоциации (ассо-
циации) углерода, k = 1,3810-23 Дж/К – постоян-
ная Больцмана. 

При задании начальных условий считается, 
что температура системы в начальный момент 
времени постоянна во всех точках: 

 = 0:  Т1 = Т2 = Т3 = Т0.               (1.8) 
Также в начальный момент времени заданы 

значения массовых концентраций углерода во 
всех фазах: 

 = 0:  С1 = С01; С2 = С02; С3 = С03.      (1.9) 
При этом на границах фаз x = 0 и x = L1 

должны быть реализованы условия неразрывно-
сти потока массы: 
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2 Моделирование и область применения 

модели 
Представленную дифференциальную задачу 

(1.1)–(1.5) можно аппроксимировать конечно-
разносной схемой, выполненной с первым 
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порядком точности по времени t и вторым по 
пространственным координатам x и r. При этом 
была выбрана неявная разностная схема, по-
скольку она является наиболее устойчивой [7], 
т. е. позволяет проводить интегрирование крае-
вой задачи с любым малым разностным шагом 
по времени.  

Поскольку теплофизические свойства алмаза 
существенно изменяются в исследуемых темпера-
турных режимах, то это было учтено в линейном 
приближении следующим образом: коэффициент 

теплопроводности (T) = 628 – 0,148T Вт/(мК) и 
удельная теплоёмкость с = 344 + 1,445T Дж/(кгК) [8]. 

В среде Mathсad были разработаны файлы-
сценарии для динамического моделирования 
температурного поля представленной двумерной 
осесимметричной задачи. Это позволило, варьи-
руя существенные параметры в широком диапа-
зоне, получать мгновенные значения диффузи-
онных коэффициентов в любых точках рассмат-
риваемой трёхфазной системы, в том числе и на 
границах раздела фаз. Фрагмент файла-сценария 
представлен на рисунке 2.1. 

 

 
Рисунок 2.1 – Фрагмент файла-сценария для динамического моделирования температуры 

средствами Mathcad 
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Разработанная модель позволяет определять 
осесимметричное распределение температуры в 
двухслойной системе («металл» – «алмаз») в лю-
бой момент времени в широком диапазоне ин-
тенсивностей лазерного излучения для произ-
вольных зависимостей теплофизических пара-
метров от температуры, а также для различных 
типов металлического покрытия.  

На рисунке 2.2 представлены поля темпера-
тур в координатах: x – глубина, r – радиус, для 

плотности мощности теплового источника 
q = 106 Вт/м2 в различные моменты времени воз-
действия лазерного излучения. 

Полученные значения температуры позво-
ляют на основании соотношений (7–10) оценить 
коэффициенты диффузии в любой точке иссле-
дуемой двухслойной системы в произвольный 
момент времени, а также оценить скорость диф-
фузионных процессов в любой области системы.  
 

 

 
 

20 секунд воздействия 
 

50 секунд воздействия 

  
100 секунд воздействия 200 секунд воздействия 

 

Рисунок 2.2 – Распределения температуры T (К) по объёму двухслойной системы  
«металл – алмаз» в различные моменты времени воздействия лазерного излучения 

 
На рисунке 2.3 представлено распределение 

значений диффузионных коэффициентов D в 
различные моменты времени для плотности 
мощности теплового источника q = 106 Вт/м2. 

Представленная модель позволят также 
оценить зависимость диффузионных коэффици-
ентов от толщины металлического покрытия 
кристаллов алмаза как непосредственно в самом 
покрытии, так и на границе раздела фаз «металл – 
алмаз». Что позволит сделать выводы об эффек-
тивности удаления алмаза методом лазерной 
термохимической обработки в зависимости от 

теплофизических и геометрических параметров 
металлического слоя.  

На рисунке 2.4 представлена зависимость 
значений диффузионных коэффициентов на гра-
нице раздела фаз «металл – алмаз» от расстояния 
r до центра лазерного пятна на поверхности при 
различных значениях толщины h металлического 
покрытия при плотностях мощности поверхно-
стного теплового источника q = 106 Вт/м2 и 
q = 105 Вт/м2, радиусе лазерного пятна на по-
верхности r0 = 100 мкм. 
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20 секунд воздействия 50 секунд воздействия 

 

 
100 секунд воздействия 200 секунд воздействия 

 

Рисунок 2.3 – Поле коэффициентов диффузии D (10-11 м2/с) двухслойной системы «металл – алмаз» 
в различные моменты времени воздействия лазерного излучения 

 

 
(1) q = 106 Вт/м2, h = 20 нм; (2) – q = 105 Вт/м2, h = 50 нм;  

(3) q = 106 Вт/м2, h = 300 нм; (4) – q = 105 Вт/м2, h = 500 нм 
 

Рисунок 2.4 – Зависимость значений диффузионных коэффициентов от толщины металлического 
покрытия h и плотности мощности теплового источника, сформированного лазерным излучением q 

 
Результаты моделирования показали, при 

фиксированной плотности мощности лазерного 
теплового источника и изменении толщины ме-
таллического покрытия в 8–10 раз, изменение 
диффузионного коэффициента отличаются лишь 
на 2–3%. При этом показано, что при уменьше-
нии плотности мощности теплового источника в 

пределах одного порядка диффузионные коэф-
фициенты так же уменьшаются по абсолютному 
значению на 35–40% в пределах всей зоны тер-
мического влияния лазерного излучения. Этот 
факт, очевидно, свидетельствует о снижении ин-
тенсивности диффузионных процессов, а значит и 
уменьшении скорости удаления алмаза в целом. 
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3 Результаты и выводы  
Разработана нестационарная двухмерная 

осесимметричная нелинейная математическая 
модель тепломассопереноса в системе водород – 
металл – алмаз, в которой учтены температурные 
зависимости теплофизических свойств и коэф-
фициентов диффузии при нагреве поверхности 
металла лазерным излучением. Анализ результа-
тов моделирования (в частности, значений диф-
фузионных коэффициентов и соответствующей 
им интенсивности диффузионных процессов) в 
диапазоне плотностей мощности теплового ис-
точника q = 104 – 107 Вт/м2 и толщин металличе-
ского покрытия h = 10 нм до 1 мкм позволяет 
установить наиболее эффективные режимы тер-
мохимической обработки и обеспечить скорость 
удаления алмаза (1,2–1,8)·10–10 кг/(м2·с), минуя 
стадию графитизации при точности обработки 
(10–30)·10–6 м. 
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