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В работе в рамках сформулированных ранее физических принципов проведено моделирование термически инду-

цированных процессов диффузии и фазообразования в бинарных слоистых системах на основе железа с двумя и тре-
мя изотопами двух элементов: Fe–Zr, Fe–Ti и 57Fe–Ti–Fe0.96Ti0.04–57Fe. Хорошее согласие результатов численных расче-
тов с экспериментальными данными, полученными методами мессбауэровской спектроскопии и рентгеновской дифрак-
тометрии указывает на то, что характер фазовых превращений в исследованных слоистых системах определяется из-
менением локальной концентрации компонентов в процессе их взаимной диффузии и соответствует особенностям фа-
зовых диаграмм равновесных состояний бинарных систем. 

 
 

Введение 
Одним из методов улучшения характеристик 

рабочих поверхностей материалов является на-
несение на их поверхность тонких покрытий с 
последующим термическим отжигом. В настоя-
щее время нами проводятся экспериментальные  
и теоретические (см., например, [1-10]) исследо-
вания термически индуцированных процессов 
диффузии и фазообразования при последова-
тельных изотермических и изохронных отжигах 
слоистых бинарных металлических систем, полу-
ченных методами ионно-плазменного распыле-
ния.  

Для описания процессов диффузии и фазооб-
разования в этих системах авторами была пред-
ложена модель термически индуцированных про-
цессов диффузии, фазообразования и стабили-
зации пространственно неоднородного структур-
но-фазового состояния в слоистых металличе-
ских системах с двумя [1-3, 5-9] и тремя [4,10] 
изотопами двух элементов. В основе физической 
модели – линейная термодинамическая теория 
неравновесных процессов и механизм взаимной 
диффузии компонентов по непрерывным каналам 
фаз в двухфазных областях системы. 

Предложенная физическая модель реализо-
вана нами в виде компьютерной программы 
DIFFUSION. Для ее создания была использована 
среда программирования MS Visual Studio 2005. 
Основные функциональные возможности про-
граммы: использование произвольной диаграммы 
равновесных состояний бинарной системы; зада-
ние любого количества слоев с произвольной 
концентрацией изотопных компонентов; реализа-
ция произвольных температурно-временных ре-
жимов термических отжигов; с учетом изотопного 
состава расчет на всех этапах процесса относи-
тельных интенсивностей парциальных мессбау-
эровских спектров, полученных регистрацией γ-
квантов в геометрии на прохождение, и регистра-
цией конверсионных электронов в геометрии об-
ратного рассеяния, а также относительного со-
держания фаз в атомных единицах компонентов в 

области проникновения в слоистую систему рент-
геновского излучения.  

Для моделирования термически индуцирован-
ных процессов диффузии и фазообразования 
нами были выбраны бинарные системы                
α-Fe(5 мкм)–Zr(2 мкм), α-Fe(10 мкм)−Ti(2 мкм) и 
57Fe(0.07 мкм)–Ti(1 мкм)–Fe0.96Ti0.04(13 мкм)–
57Fe(0.07 мкм), полученные с помощью метода 
магнетронного распыления на железосодержа-
щую подложку. Эти системы подвергались после-
довательным изохронным и изотермическим от-
жигам. После каждого этапа отжигов проводились 
исследования при комнатной температуре мето-
дами мессбауэровской спектроскопии и рентге-
новской дифрактометрии. 

Моделирование термически индуцированных 
процессов диффузии и фазообразования в слои-
стой системе осуществлялось с учетом всех осо-
бенностей фазовых диаграмм равновесных со-
стояний бинарных систем Fe-Zr и Fe-Ti. В наших 
расчетах частотный фактор и энергия активации 
для парциальных коэффициентов диффузии бы-
ли подобраны с целью наилучшего описания экс-
периментальных данных. 
 
Результаты моделирования 

Бинарная слоистая система α-Fe(5мкм)–
Zr(2мкм) подвергалась последовательным изо-
термическим отжигам при температуре 900°C [5]. 
На рис. 1 приведены экспериментально опреде-
ленные (символы, соединенные сплошными ли-
ниями) и расчетные (штриховые линии) зависи-
мости относительных интенсивностей парциаль-
ных мессбауэровских спектров (MS) и рентгенов-
ских дифракционных рефлексов (X-ray) образую-
щихся фаз в зависимости от времени tann после-
довательного изотермического отжига для слои-
стой системы α-Fe(5 мкм)–Zr(2 мкм).  

Как видно, уже после первого этапа термиче-
ского отжига появляются фазы Fe2Zr и Fe3Zr. За-
тем содержание интерметаллида Fe3Zr плавно 
растет, а количество Fe2Zr в образце уменьшает-
ся. После 10 ч отжига обнаружить соединение 
Fe2Zr практически не удается. При дальнейшем 
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отжиге соотношение количества фаз Fe3Zr и α-
Fe(Zr) практически не меняется. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Наблюдаемая с помощью рентгеновской ди-
фрактометрии последовательность фазообразо-
вания и характерные времена существования 
фаз в процессе изотермического отжига слоистой 
системы соответствуют результатам, полученным 
методом мессбауэровской спектроскопии. На-
блюдаемое существенное отличие относитель-
ных интенсивностей дифракционных рефлексов 
от относительных интенсивностей парциальных 
мессбауэровских спектров для образующихся 
фаз на всех этапах отжига объясняется, главным 
образом, тем, что рентгеновская дифрактометрия 
в геометрии Брэгга-Брентано дает информацию о 
приповерхностном слое образца, определяемом 
эффективной глубиной проникновения рентге-
новского излучения, а мессбауэровская спектро-
скопия в геометрии на прохождение – обо всем 
объеме образца. Как видим, система α-Fe(5 мкм)-
Zr(2 мкм) остается слоистой на всех этапах изо-
термического отжига: последовательность обра-
зующихся слоев фаз от напыленного слоя цирко-
ния вглубь образца – Fe2Zr, Fe3Zr, α-Fe(Zr). 

Результаты теоретических расчетов отражают 
основные особенности изменения относительных  
интенсивностей парциальных мессбауэровских 
спектров и относительных интенсивностей ди-
фракционных рефлексов фаз, полученных экспе-
риментально. 

Бинарная слоистая система α-Fe(10 мкм)− 
Ti(2 мкм) подвергалась последовательным двух-
часовым изохронным отжигам в вакууме, которые 

проводились при температурах от 500°C до 
1050 C с шагом 50°C [7-8]. Результаты экспери-
ментальных исследований и модельных расчетов 
показаны в зависимости от конечной температу-
ры Tann последовательного изохронного отжига на 
рис. 2.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Как видим, все особенности термически инду-
цированного процесса фазообразования (темпе-
ратурная последовательность фазообразования, 
относительное содержание образованных фаз) в 
слоистой системе α-Fe(10 мкм)−Ti(2 мкм), наблю-
даемые экспериментально при последователь-
ных изохронных отжигах, хорошо описываются 
теоретически в рамках предложенных физических 
представлений.  

Бинарная система 57Fe(0.07 мкм)–Ti(1 мкм)–
Fe0.96Ti0.04(13 мкм)–57Fe(0.07 мкм) с тремя изото-
пами двух элементов [4,10] была получена с по-
мощью магнетронного распыления титана на под-
ложку из раствора Fe0.96Ti0.04 с естественным обо-
гащением (2.16 %) железа изотопом 57Fe и по-
следующего термовакуумного напыления железа, 
обогащенного до 86 ат.% 57Fe. Система подвер-
галась последовательным изотермическим отжи-
гам в вакууме при температуре 650°С. 

Зависимости относительных интенсивностей 
парциальных мессбауэровских спектров и ди-
фракционных рефлексов образующихся фаз от 
времени tann изотермического отжига для слои-
стой системы 57Fe(0.07 мкм)–Ti(1 мкм)–
Fe0.96Ti0.04(13 мкм)–57Fe(0.07 мкм) представлены 
на рис. 3. Как видим, уже после первого этапа 
термического отжига (tann = 0.5 ч) появляются фа-
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Рис. 1. Относительные интенсивности пар-
циальных мессбауэровских спектров (MS) и 
рентгеновских дифракционных рефлексов 
(X-ray) образующихся фаз в зависимости от 
времени tann последовательного изотерми-
ческого отжига при Tann = 900°C для слои-
стой системы α-Fe(5 мкм)–Zr(2 мкм). 

Рис. 2. Относительные интенсивности парци-
альных мессбауэровских спектров (MS) и 
рентгеновских дифракционных рефлексов (X-
ray) образующихся фаз в зависимости от тем-
пературы Tann последовательного изохронного 
отжига для слоистой системы α-Fe(10 мкм)–
Ti(2 мкм). 
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зы FeTi и Fe2Ti. Затем содержание интерметал-
лида Fe2Ti плавно растет, а количество FeTi в 
образце уменьшается. После 40 ч отжига обна-
ружить соединение FeTi практически не удается. 
При дальнейшем отжиге соотношение количества 
фаз Fe2Ti и α-Fe(Ti) изменяется незначительно. 

Наблюдаемая с помощью рентгеновской ди-
фрактометрии последовательность фазообразо-
вания и характерные времена существования 
фаз в процессе изотермического отжига слоистой 
системы соответствуют результатам, полученным 
методом мессбауэровской спектроскопии. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Сравнение расчетных зависимостей с экспе-
риментальными данными показывает, что ре-
зультаты моделирования хорошо описывают ки-
нетику процессов диффузии и фазообразования 

в слоистой системе 57Fe(0.07 мкм)–Ti(1 мкм)–
Fe0.96Ti0.04(13 мкм), а также соотношение обра-
зующихся интерметаллидов на всех этапах тер-
мического отжига. 

 
Заключение 

Проведено моделирование термически инду-
цированных процессов в слоистых бинарных сис-
темах на основе железа с двумя и тремя изото-
пами двух элементов. Результаты моделирова-
ния хорошо описывают экспериментально уста-
новленные последовательности фазовых пре-
вращений и относительное содержание обра-
зующихся фаз на всех этапах термического отжи-
га исследованных слоистых систем. Хорошее 
согласие результатов численных расчетов с экс-
периментальными данными, полученными мето-
дами мессбауэровской спектроскопии и рентге-
новской дифрактометрии указывает на то, что 
характер фазовых превращений в исследованных 
слоистых системах определяется изменением 
локальной концентрации компонентов в процессе 
их взаимной диффузии и соответствует особен-
ностям фазовых диаграмм равновесных состоя-
ний бинарных систем. 
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On the basis of physical principles defined previously the simulation thermally induced processes in iron-based layered 
systems (Fe–Zr, Fe–Ti и 57Fe–Ti–Fe0.96Ti0.04–57Fe) with two and three isotopes of two elements is conducted. A Good agree-
ment between the results of the theoretical calculations with the results of the experimental data obtained by methods of Moss-
bauer spectroscopy and X-ray diffractometry indicates that the character of phase transformations in the investigated layered 
systems is determined by the change of local concentration of components during their interdiffusion and corresponds to the 
phase equilibrium diagram of both binary systems according to the proposed physical model. 

Рис. 3. Относительные интенсивности парци-
альных мессбауэровских спектров (MS) и 
рентгеновских дифракционных рефлексов (X-
ray) образующихся фаз в зависимости от вре-
мени tann последовательного изотермического 
отжига при Tann = 650°C для слоистой системы 
57Fe(0.07 мкм)–Ti(1 мкм)–Fe0.96Ti0.04(13 мкм)–
57Fe(0.07 мкм).  
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