
66 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2011. � 6Ôèçè÷åñêàÿ ìîäåëü òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ äè��óçèèè �àçîîáðàçîâàíèÿ â ñëîèñòûõ ñèñòåìàõ ñ òðåìÿ èçîòîïàìè äâóõ ýëåìåíòîâÂ.Ñ. �óñàêîâ1,a , È.À. Ñóõîðóêîâ1 , A.Ì. Æàíêàäàìîâà2,b , Ê.Ê. Êàäûðæàíîâ21Ìîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èìåíè Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, �èçè÷åñêèé �àêóëüòåò,êà�åäðà îáùåé �èçèêè. �îññèÿ, 119991, Ìîñêâà, Ëåíèíñêèå ãîðû, ä. 1, ñòð. 2.2Èíñòèòóò ÿäåðíîé �èçèêè ÍßÖ �Ê. Êàçàõñòàí, 050032, Àëìàòû, óë. Èáðàãèìîâà, ä. 1.E-mail: a vsrusakov�physis.msu.ru, b aktorgyn�mail.ruÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 06.06.2011, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 5.07.2011Íà îñíîâå ñ�îðìóëèðîâàííûõ ðàíåå �èçè÷åñêèõ ïðèíöèïîâ ïðåäëîæåíà ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëüòåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ äè��óçèè, �àçîîáðàçîâàíèÿ è ñòàáèëèçàöèè ïðîñòðàíñòâåí-íî íåîäíîðîäíîãî ñòðóêòóðíî-�àçîâîãî ñîñòîÿíèÿ â ñëîèñòûõ ñèñòåìàõ ñ òðåìÿ èçîòîïàìè äâóõýëåìåíòîâ. Îñóùåñòâëåíà ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ ìîäåëè, ïîçâîëÿþùàÿ êîëè÷åñòâåííî îïèñûâàòüêèíåòèêó ýòèõ ïðîöåññîâ ïðè ïðîèçâîëüíûõ ðåæèìàõ îòæèãà. Ïîëó÷åíî õîðîøåå ñîîòâåòñòâèåðåçóëüòàòîâ òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé ñ ïîìîùüþìåòîäîâ ì¼ññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè è ðåíòãåíî�àçîâîé äè�ðàêòîìåòðèè ñëîèñòîé ñèñòåìû57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì).Êëþ÷åâûå ñëîâà: ñëîèñòàÿ áèíàðíàÿ ìåòàëëè÷åñêàÿ ñèñòåìà, äè��óçèÿ, �àçîîáðàçîâàíèå, ìîäåëèðîâàíèå,ì¼ññáàóýðîâñêàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ.ÓÄÊ: 539.216.2:543.429.3. PACS: 66.10.g, 63.22.Np.ÂâåäåíèåÎäíèì èç ìåòîäîâ óëó÷øåíèÿ õàðàêòåðèñòèê ðàáî-÷èõ ïîâåðõíîñòåé ìàòåðèàëîâ ÿâëÿåòñÿ íàíåñåíèå íà èõïîâåðõíîñòü òîíêèõ ïîêðûòèé ñ ïîñëåäóþùèì òåðìè-÷åñêèì îòæèãîì. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ íàìè ïðîâîäÿòñÿýêñïåðèìåíòàëüíûå (ñì., íàïðèìåð, [1�6℄) è òåîðåòè÷å-ñêèå [7, 8℄ èññëåäîâàíèÿ òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõïðîöåññîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ ïðè ïîñëå-äîâàòåëüíûõ èçîòåðìè÷åñêèõ è èçîõðîííûõ îòæèãàõñëîèñòûõ áèíàðíûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåì, ïîëó÷åííûõìåòîäàìè èîííî-ïëàçìåííîãî ðàñïûëåíèÿ. �åçóëüòàòûòåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ â ðàìêàõ ïðåäëîæåííîé íà-ìè ìîäåëè õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèäàííûìè, ïîëó÷åííûìè ñ ïîìîùüþ ì¼ññáàóýðîâñêîéñïåêòðîñêîïèè è ðåíòãåíîâñêîé äè�ðàêòîìåòðèè.Äëÿ áîëåå ý��åêòèâíîãî èñïîëüçîâàíèÿ ìåòîäîâì¼ññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè ïðè èññëåäîâàíèè ñëî-èñòûõ áèíàðíûõ ñèñòåì ñ ïîäëîæêîé èç �-æåëåçàâîçìîæíî äîïîëíèòåëüíîå ââåäåíèå ì¼ññáàóýðîâñêèõÿäåð 57Fe â îáðàçåö. Íàëè÷èå èçîòîïà 57Fe ïîçâîëÿåòïîëó÷èòü íåîáõîäèìóþ èí�îðìàöèþ íåïîñðåäñòâåííîèç òåõ ñëîåâ ñèñòåìû, ãäå íàèáîëåå èíòåíñèâíî ïðîèñ-õîäÿò òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûå ïðîöåññû äè��óçèèè �àçîîáðàçîâàíèÿ. Òàêèå ñëîèñòûå ñèñòåìû ÿâëÿþòñÿáèíàðíûìè ñ òî÷êè çðåíèÿ õèìèè è �èçèêè ïðîöåññîâäè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ, íî ïðè ýòîì èìåþò òðèèçîòîïíûõ êîìïîíåíòà, ê êîòîðûì èçáèðàòåëüíî ÷óâ-ñòâèòåëüíà ìà¼ññáàóýðîâñêàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ. Ïîýòîìóäëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ äè��óçèè ýòèõ êîìïîíåíòîâè ó÷àñòèÿ èõ â �àçîîáðàçîâàíèè íåîáõîäèìû ñîîòâåò-ñòâóþùèå ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäåëè.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå íà îñíîâå ëèíåéíîé òåîðèèÎíçàãåðà (ñì., íàïðèìåð, [9℄) â ðàìêàõ ïðåäëîæåííûõðàíåå �èçè÷åñêèõ ïðèíöèïîâ [7, 8℄, âêëþ÷àÿ ìåõàíèçìâçàèìíîé äè��óçèè êîìïîíåíòîâ áèíàðíîé ñëîèñòîéñèñòåìû â äâóõ�àçíûõ êîíöåíòðàöèîííûõ îáëàñòÿõ,

îïèñûâàåòñÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü òåðìè÷åñêè èí-äóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâà-íèÿ â ñëîèñòûõ ñèñòåìàõ ñ òðåìÿ èçîòîïàìè äâóõýëåìåíòîâ. Äëÿ ïðîâåðêè ïðàâèëüíîñòè ïðåäëàãàåìîéìîäåëè ïðîâåäåí ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ðåçóëüòàòîâìîäåëèðîâàíèÿ òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõ ïðîöåñ-ñîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ â ñëîèñòîé ñèñòå-ìå 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) ïðè ïîñëåäîâàòåëüíîì èçîòåðìè÷åñêîìîòæèãå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïîëó÷åííû-ìè ìåòîäàìè ì¼ññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè íà ÿäðàõ57Fe è ìåòîäîì ðåíòãåíîâñêîé äè�ðàêòîìåòðèè.1. Ìîäåëü è åå ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ1.1. Äè��óçèÿ â ñëîèñòîé ñèñòåìå ñ òðåìÿ èçîòîïàìèäâóõ ýëåìåíòîâÄëÿ îïèñàíèÿ äè��óçèè â áèíàðíûõ ñ òî÷êè çðåíèÿõèìèè è �èçèêè äè��óçèè ñèñòåìàõ, èìåþùèõ ïðèýòîì òðè èçîòîïíûõ êîìïîíåíòà, ðàññìîòðèì ñíà÷àëàïðîöåññ äè��óçèè â ñèñòåìå, ñîñòîÿùåé èç òðåõ ñó-ùåñòâåííî ðàçëè÷íûõ êîìïîíåíòîâ. Â îáùåì ñëó÷àåïðîöåññ âçàèìíîé äè��óçèè â òðåõêîìïîíåíòíîé ñè-ñòåìå, ñîãëàñíî [9℄, îïèñûâàåòñÿ ñëåäóþùåé ñèñòåìîéäè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé:8>><>>:�C1�t = div�eD11rC1 + eD12rC2� ,�C2�t = div�eD21rC1 + eD22rC2� . (1)Çäåñü C1 , C2 è C3 = 1 � C1 � C2 � îòíîñèòåëüíûåêîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ â ñèñòåìå. Ïðè ýòîì ÷åòûðåêîý��èöèåíòà âçàèìíîé äè��óçèè eD11 , eD12 , eD21 , è eD22



ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀ 67ìîãóò áûòü çàïèñàíû â âèäå8>>>>>>>>>><>>>>>>>>>>:
eD11 = �D�1 +C1 �D�3 �D�1 ��g11 +C2 �D�3 �D�2 � g21,eD12 = C1C2 [D�1 +C1 (D�3 �D�1 )℄g12 +C1 (D�3 �D�2 ) g22,eD21 = C2C1 [D�2 +C2 (D�3 �D�2 )℄g21 +C2 (D�3 �D�1 ) g11,eD22 = �D�2 +C2 �D�3 �D�2 ��g22 +C1 �D�3 �D�1 � g12, (2)ãäå D�1 , D�2 è D�3 � êîý��èöèåíòû ñàìîäè��óçèèêîìïîíåíòîâ è gij � òåðìîäèíàìè÷åñêèå ìíîæèòåëè.Ïîèñê ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (1) ïðè çàäàí-íûõ ãðàíè÷íûõ è íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ, êîòîðîãî íåòâ àíàëèòè÷åñêîì âèäå, ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñëîæíóþìàòåìàòè÷åñêóþ çàäà÷ó.�àññìîòðèì òðåõêîìïîíåíòíóþ ñèñòåìó, ñîñòîÿùóþèç àòîìîâ äâóõ ýëåìåíòîâ A è B, íî èìåþùóþ äâàèçîòîïà ýëåìåíòà B (êîìïîíåíò 1 è êîìïîíåíò 2 ñî-îòâåòñòâåííî) è îäèí èçîòîï ýëåìåíòà A (êîìïîíåíò 3).Â ñëó÷àå îäíîìåðíîé äè��óçèè, ñîãëàñíî (1), èìååì8>><>>:�C1�t = ��x �eD11 �C1�x + eD12 �C2�x � ,�C2�t = ��x �eD21 �C1�x + eD22 �C2�x � . (3)Â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå êîý��èöèåíòû ñàìîäè��ó-çèè D�1 è D�2 , âõîäÿùèå â âûðàæåíèÿ (2) äëÿ âçàèì-íûõ êîý��èöèåíòîâ äè��óçèè eDij , ââèäó îäèíàêîâûõõèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ êîìïîíåíòîâ 1 è 2 ðàâíû. Ââåäåìîáîçíà÷åíèÿ: DA = D�3 è DB = D�1 = D�2 , òîãäà äëÿèäåàëüíûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ (gij = Æij ) ïîëó÷èì8>>>><>>>>:eD11 =DB +C1(DA �DB),eD12 =C1(DA �DB),eD21 =C2(DA �DB),eD22 =DB +C2(DA �DB). (4)Ñëîæèì ëåâûå è ïðàâûå ÷àñòè óðàâíåíèé, âõîäÿùèõâ ñèñòåìó (3):�C1�t + �C2�t = ��x ��eD11+eD21��1�x + �eD12+eD22��C2�x � ,(5)�CB�t = ��x �eD�CB�x � . (6)Çäåñü CB = C1 + C2 � êîíöåíòðàöèÿ àòîìîâ B, ïðèýòîì CA = C3 � êîíöåíòðàöèÿ àòîìîâ A. Çàìåòèì, ÷òîïîëó÷åííîå äè��åðåíöèàëüíîå óðàâíåíèå (6) äëÿ êîí-öåíòðàöèè àòîìîâ B ïîëíîñòüþ ñîâïàäàåò ñ óðàâíåíèåìÄàðêåíà äëÿ áèíàðíîé ñèñòåìû [10℄, ñëåäîâàòåëüíî,eD � êîý��èöèåíò âçàèìíîé äè��óçèè Äàðêåíà eD ,êîòîðûé ðàâåíeD = eD11 + eD21 = eD12 + eD22 =CBDA +CADB. (7)Ïðåîáðàçóåì ñèñòåìó óðàâíåíèé (3) äëÿ êîíöåí-òðàöèé êîìïîíåíòîâ 1 è 2 â ñèñòåìó óðàâíåíèé äëÿêîíöåíòðàöèé àòîìîâ A è êîìïîíåíòà 1 (îäíîãî èç

èçîòîïîâ ýëåìåíòà B), âîñïîëüçîâàâøèñü î÷åâèäíûìñîîòíîøåíèåì äëÿ êîíöåíòðàöèé C1 +C2 +CA = 1:8>><>>:�CA�t = ��x �eD�CA�x � ,�C1�t = ��x �(eD11 � eD12)�C1�x � eD12 �CA�x � . (8)Â ðåçóëüòàòå ìû ïîëó÷èëè ñèñòåìó äè��åðåíöèàëü-íûõ óðàâíåíèé, â êîòîðîé óðàâíåíèå äëÿ êîíöåíòðàöèèàòîìîâ A íåçàâèñèìî è ïîëíîñòüþ ñîâïàäàåò ñ óðàâíå-íèåì Äàðêåíà äëÿ ñëó÷àÿ áèíàðíîé ñèñòåìû, à âòîðîåñ ó÷åòîì êîíöåíòðàöèîííîãî ïðî�èëÿ êîìïîíåíòà Aîïèñûâàåò êèíåòèêó êîìïîíåíòà 1, êîòîðûì ÿâëÿåòñÿîäèí èç èçîòîïîâ àòîìà B. Ïðè ýòîì êîý��èöèåíòûâçàèìíîé äè��óçèè eD11 è eD12 , à òàêæå eD21 è eD22ÿâëÿþòñÿ ¾ñîñòàâëÿþùèìè ÷àñòÿìè¿ âçàèìíîãî êîý�-�èöèåíòà äè��óçèè Äàðêåíà eD.1.2. Ìîäåëü äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿÄëÿ îïèñàíèÿ òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõ ïðîöåñ-ñîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ â ñëîèñòûõ ñèñòåìàõñ òðåìÿ èçîòîïàìè äâóõ ýëåìåíòîâ âîñïîëüçóåìñÿ �è-çè÷åñêîé ìîäåëüþ [7, 8℄, îáîáùåííîé íà ýòîò ñëó÷àé.Ñ�îðìóëèðóåì åå îñíîâíûå ïðèíöèïû.1. Ïðîöåññû äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ ÿâëÿþòñÿêâàçèñòàöèîíàðíûìè.2. �åçóëüòàò �àçîîáðàçîâàíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ëîêàëü-íîé êîíöåíòðàöèåé êîìïîíåíòîâ è äèàãðàììîé ðàâíî-âåñíûõ ñîñòîÿíèé áèíàðíîé ñèñòåìû. Ëîêàëüíàÿ êîí-öåíòðàöèÿ êîìïîíåíòîâ C1,2,3(x, t) íà ãëóáèíå îáðàçöàñ êîîðäèíàòîé x â ïðîèçâîëüíûé ìîìåíò âðåìåíè tîïðåäåëÿåòñÿ ïðîöåññîì èõ âçàèìíîé äè��óçèè.3. �àçëè÷èå â îáúåìàõ, ïðèõîäÿùèõñÿ íà àòîìûêîìïîíåíòîâ A è B, ó÷èòûâàåòñÿ ïóòåì ïåðåñ÷åòàèñõîäíûõ òîëùèí ñëîåâ â ìíîãîñëîéíûõ ñèñòåìàõ íàíåêîòîðûå ý��åêòèâíûå òîëùèíû, ñîîòâåòñòâóþùèåîäèíàêîâîìó ý��åêòèâíîìó îáúåìó äëÿ àòîìîâ âñåõêîìïîíåíòîâ. Åñëè èñõîäèòü èç òîãî, ÷òî êîëè÷åñòâîàòîìîâ êîìïîíåíòîâ è îáùàÿ òîëùèíà ñëîèñòîé ñèñòå-ìû ïðè òàêîì ïåðåñ÷åòå (êàê è â ïðîöåññå äè��óçèè)îñòàþòñÿ íåèçìåííûìè, òî ý��åêòèâíàÿ òîëùèíà i -ãîñëîÿ ìíîãîñëîéíîé ñèñòåìû dieff áóäåò ðàâíàdieff = d di.�MA�A C iA + MB�B C iB�Pi �di.�MA�A C iA + MB�B C iB�� , (9)ãäå di � òîëùèíà i -ãî ñëîÿ ìíîãîñëîéíîé ñèñòåìû,d =Pi di � òîëùèíà âñåé ñëîèñòîé ñèñòåìû, C iA,B �êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ A è B â i -ì ñëîå, �A,Bè MA,B � ïëîòíîñòè è ìîëÿðíûå ìàññû ýëåìåíòîâA è B.4. Â îäíî�àçíûõ îáëàñòÿõ ñëîèñòîé ñèñòåìû äè��ó-çèÿ êîìïîíåíòîâ â áèíàðíûõ ñïëàâàõ îïèñûâàåòñÿ â ñî-îòâåòñòâèè ñ ñèñòåìîé óðàâíåíèé (8), ãäå êîý��èöè-åíòû âçàèìíîé äè��óçèè îïðåäåëÿþòñÿ â ñîîòâåòñòâèèñ (4) è (7).5. Â äâóõ�àçíûõ îáëàñòÿõ ñëîèñòîé ñèñòåìû äè��ó-çèÿ êîìïîíåíòîâ ïðîõîäèò â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðåäëîæåí-íûì íàìè â ðàáîòàõ [7, 8℄ ìåõàíèçìîì âçàèìíîé äè�-�óçèè ïî íåïðåðûâíûì êàíàëàì, îáðàçîâàííûì ïîñëå-äîâàòåëüíî ðàñïîëîæåííûìè ñîïðèêàñàþùèìèñÿ ÷àñòè-34 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 6



68 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2011. � 6öàìè îäíîé �àçû. Â äâóõ�àçíîé îáëàñòè (�- è � -�àçû)ñëîèñòîé ñèñòåìû èìåþòñÿ ìåæ�àçíûå ãðàíèöû, íàêîòîðûõ äàæå â ñëó÷àå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿïðîèñõîäèò ñêà÷îê êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ îò ïðå-äåëüíîé êîíöåíòðàöèè â îäíîé �àçå (C� ) äî ïðåäåëüíîéêîíöåíòðàöèè â äðóãîé �àçå (C� ). Â ðåçóëüòàòå ïðîöåñ-ñà äè��óçèè íàðóøàåòñÿ óñëîâèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãîðàâíîâåñèÿ íà ãðàíèöå �àç è ïðîèñõîäèò ïåðåðàñïðå-äåëåíèå �àçîâîãî ñîñòàâà â ñîîòâåòñòâèè ñ äèàãðàì-ìîé ðàâíîâåñíûõ ñîñòîÿíèé. Åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òîâ äâóõ�àçíîé îáëàñòè ñëîèñòîé ñèñòåìû îáðàçóþòñÿ÷àñòèöû îáåèõ �àç îäèíàêîâîãî ëèíåéíîãî ðàçìåðà � ,òî â j -ì ñëîå äâóõ�àçíîé îáëàñòè ñ êîîðäèíàòîéxj = x� + j� (x� � êîîðäèíàòà ãðàíèöû îäíî�àçíîéîáëàñòè, ñîäåðæàùåé �-�àçó) ý��åêòèâíûå êîý��è-öèåíòû âçàèìíîé äè��óçèè îïðåäåëÿþòñÿ ñëåäóþùèìîáðàçîì [7, 8℄:eD(xj) =D�(xj) +D�(xj) = (10)= (DA(1�C�) +DBC�)W�j +�DA(1�C�) +DBC��W �j ,eD11 � eD12 = DB = eD�11(xj) + eD�11(xj)� eD�12(xj)� eD�12(xj) ==DBW �j +DBW �j = DB �W �j +W �j � , (11)eD12 = eD�12(xj) + eD�12(xj) ==C�1 (DA �DB)W �j +C�1 (DA �DB)W �j == (DA �DB) 1�C�A1�CAC1W �j + 1�C�A1�CAC1W �j ! . (12)Çäåñü D�(xj) è D�(xj) � êîý��èöèåíòû âçàèìíîéäè��óçèè êîìïîíåíòîâ ïî êàíàëàì, îáðàçîâàííûì ÷à-ñòèöàìè �- è � -�àçû ñîîòâåòñòâåííî, à W �j è W �j �âåðîÿòíîñòè îáðàçîâàíèÿ íåïðåðûâíûõ êàíàëîâ �-�àçûäëèíîé, ïðåâûøàþùåé xj � x� , è êàíàëîâ � -�àçû äëè-íîé, ïðåâûøàþùåé x� � xj , ïî êîòîðûì ïðîèñõîäèò âçà-èìíàÿ äè��óçèÿ êîìïîíåíòîâ îò îäíî�àçíûõ îáëàñòåéâïëîòü äî j -ãî ñëîÿ.Òàêèì îáðàçîì, äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ äè��óçèèè �àçîîáðàçîâàíèÿ â ñèñòåìàõ ñ òðåìÿ èçîòîïàìèäâóõ ýëåìåíòîâ íåîáõîäèìî ðåøèòü ñèñòåìó ëèíåéíûõäè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé â ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõâòîðîãî ïîðÿäêà (8) ñ ó÷åòîì âûðàæåíèé (4), (7)è (10)�(12) äëÿ êîý��èöèåíòîâ âçàèìíîé äè��óçèèeD(x, t), eD11(x, t), eD12(x, t) â ðàçëè÷íûõ �àçîâûõ îá-ëàñòÿõ. Ïðè ýòîì íà÷àëüíûå è ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ,íåîáõîäèìûå äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ, çàäàþòñÿ â ñî-îòâåòñòâèè ñ óñëîâèÿìè ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòà.1.3. Ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ è åå �óíêöèîíàëüíûåâîçìîæíîñòèÏðåäñòàâëåííàÿ âûøå �èçè÷åñêàÿ ìîäåëü äëÿ îïèñà-íèÿ ïðîöåññîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ â ñëîèñòûõñèñòåìàõ ñ òðåìÿ èçîòîïàìè äâóõ ýëåìåíòîâ ðåàëè-çîâàíà íàìè â ðåçóëüòàòå ìîäåðíèçàöèè ïðîãðàììûDIFFUSION, ïðåäóñìîòðåííîé äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òåõæå ïðîöåññîâ â áèíàðíûõ ñëîèñòûõ ñèñòåìàõ [7, 8℄.Ïðîãðàììà äîïîëíåíà ñëåäóþùèìè �óíêöèîíàëüíûìèâîçìîæíîñòÿìè: çàäàíèå ëþáûõ íà÷àëüíûõ êîíöåí-òðàöèîííûõ ïðî�èëåé èçîòîïíûõ êîìïîíåíòîâ; ðàñ÷åòíà âñåõ ýòàïàõ ïðîöåññà ïîòîêîâ èçîòîïíûõ êîìïî-

íåíòîâ è îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ïàðöèàëüíûõì¼ññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâ, ïîëó÷åííûõ ðåãèñòðàöèåé -êâàíòîâ â ãåîìåòðèè íà ïðîõîæäåíèå, è ðåãèñòðàöèåéêîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ â ãåîìåòðèè îáðàòíîãî ðàñ-ñåÿíèÿ ñ ó÷åòîì èçîòîïíîãî ñîñòàâà.2. �åçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿÄëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõïðîöåññîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ â ñëîèñòîéñèñòåìå ñ òðåìÿ èçîòîïàìè äâóõ ýëåìåíòîâ è ñðàâ-íåíèÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâà-íèé áûëà âûáðàíà ñèñòåìà 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) [11℄. Ýòà ñèñòåìàáûëà ïîëó÷åíà ñ ïîìîùüþ ìàãíåòðîííîãî ðàñïûëåíèÿòèòàíà íà ïîäëîæêó èç ðàñòâîðà Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)òèòàíà â �-Fe ñ åñòåñòâåííûì îáîãàùåíèåì (2.16%)èçîòîïîì 57Fe è ïîñëåäóþùåãî òåðìîâàêóóìíîãî íàïû-ëåíèÿ æåëåçà, îáîãàùåííîãî äî 86 àò.% 57Fe. Ïîëó-÷åííàÿ òàêèì îáðàçîì ñëîèñòàÿ ñèñòåìà ïîäâåðãàëàñüïîñëåäîâàòåëüíûì èçîòåðìè÷åñêèì îòæèãàì â âàêóó-ìå ïðè òåìïåðàòóðå 650ÆC. Ïîñëå êàæäîãî îòæèãàïðîâîäèëèñü èññëåäîâàíèÿ ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðåìåòîäàìè ì¼ññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè è ðåíòãå-íîâñêîé äè�ðàêòîìåòðèè. Èçìåðåíèÿ ì¼ññáàóýðîâñêèõñïåêòðîâ îñóùåñòâëÿëèñü ïóòåì ðåãèñòðàöèè  -êâàíòîââ ãåîìåòðèè íà ïðîõîæäåíèå (ÌÑ) è êîíâåðñèîííûõýëåêòðîíîâ â ãåîìåòðèè îáðàòíîãî ðàññåÿíèÿ (ÊÝÌÑ),à èçìåðåíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ äè�ðàêòîãðàìì � â ãåîìåò-ðèè Áðýããà�Áðåíòàíî [11℄.Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïðîöåññîâ äè��óçèè è �à-çîîáðàçîâàíèÿ â ñëîèñòîé ñèñòåìå 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) èñïîëü-çîâàëàñü �àçîâàÿ äèàãðàììà ðàâíîâåñíûõ ñîñòîÿíèéáèíàðíîé ñèñòåìû Fe�Ti [12℄. Â çàâèñèìîñòè îò ñî-äåðæàíèÿ êîìïîíåíòîâ â ýòîé ñèñòåìå îáðàçóþòñÿ ðàñ-òâîðû �-Fe(Ti), �-Ti(Fe) è � -Ti(Fe), à òàêæå èíòåðìå-òàëëèäû FeTi è Fe2Ti. Ñîåäèíåíèå FeTi îáðàçóåòñÿ ïîïåðèòåêòè÷åñêîé ðåàêöèè è èìååò îáëàñòü ãîìîãåííîñòè�3 àò.%. Ñîåäèíåíèå Fe2Ti èìååò áîëåå øèðîêóþîáëàñòü ãîìîãåííîñòè �8�10 àò.%. Òâåðäûé ðàñòâîðíà îñíîâå � -Ti ïðåòåðïåâàåò ýâòåêòîéäíûé ðàñïàäïðè òåìïåðàòóðå áëèçêîé ê 585ÆC. �àñòâîðèìîñòü Feâ �-Ti ïëàâíî óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû îò0.007 àò.% Fe ïðè òåìïåðàòóðå 360ÆC äî ìàêñèìàëüíîãîçíà÷åíèÿ 0.057 àò.% Fe ïðè 790ÆC. Ìàêñèìàëüíîåçíà÷åíèå ðàñòâîðèìîñòè Ti â �-Fe îêîëî 0.76% àò.% Tiïðè 1100ÆC.Äëÿ îïèñàíèÿ òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõ ïðîöåñ-ñîâ äè��óçèè íåîáõîäèìû òàêæå êîý��èöèåíòû ñà-ìîäè��óçèè (ïàðöèàëüíûå êîý��èöèåíòû äè��óçèè)êîìïîíåíòîâ � DTi � DA = D�3 è DFe � DB = D�1 = D�2(ñì. �îðìóëû (2)). Äàííûå êîý��èöèåíòû ïîäáèðàëèñüíàìè ñ öåëüþ íàèëó÷øåãî îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõäàííûõ, ïîëó÷åííûõ ïðè ïðîâåäåíèè ïîñëåäîâàòåëü-íûõ èçîòåðìè÷åñêèõ îòæèãîâ, è áûëè âçÿòû ðàâíûìèDTi = 1 �10�5 ìêì2 /ñ è DFe = 4.4 �10�6 ìêì2 /ñ ñîîòâåò-ñòâåííî. Çíà÷åíèÿ ýòèõ êîý��èöèåíòîâ äëÿ ìàññèâíûõîáðàçöîâ, ïðèâåäåííûå â ðàáîòàõ [13�15℄, äîñòàòî÷-íî ïðîòèâîðå÷èâû è îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà íàíåñêîëüêî ïîðÿäêîâ. Ïîäîáðàííûå íàìè çíà÷åíèÿ êîý�-�èöèåíòîâ äè��óçèè îêàçàëèñü áëèçêèìè ê çíà÷åíèÿì,êîòîðûå ïîëó÷àþòñÿ äëÿ 650ÆC ïðè èñïîëüçîâàíèè



ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀ 69÷àñòîòíîãî ìíîæèòåëÿ è ýíåðãèè àêòèâàöèè â çàêîíåÀððåíèóñà, ïðèâåäåííûå â ðàáîòå [15℄.Äëÿ âûÿâëåíèÿ âëèÿíèÿ íàïûëåííûõ ñëîåâ æåëåçà,îáîãàùåííûõ èçîòîïîì 57Fe, íà ïðîöåññû äè��óçèèè �àçîîáðàçîâàíèÿ â èññëåäóåìîé ñèñòåìå è èõ ðåãè-ñòðàöèþ ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ ì¼ññáàóýðîâñêîé ñïåêòðî-ñêîïèè áûëî ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêè èí-äóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ, ïðîòåêàþùèõ â ñëîèñòîé ñè-ñòåìå Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì). Ïðè ýòîì èñïîëü-çîâàëèñü òà æå �àçîâàÿ äèàãðàììà áèíàðíîé ñèñòåìûFe�Ti è òå æå ïàðöèàëüíûå êîý��èöèåíòû äè��óçèè.Ýêñïåðèìåíòàëüíî îïðåäåëåííûå è ðàñ÷åòíûå çà-âèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé IMS ïàðöè-àëüíûõ ì¼ññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâ, ïîëó÷åííûõ ðåãè-ñòðàöèåé  -êâàíòîâ â ãåîìåòðèè íà ïðîõîæäåíèå, îòâðåìåíè tann èçîòåðìè÷åñêîãî îòæèãà ïðè Tann = 650 ÆCäëÿ ñëîèñòîé ñèñòåìû 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì) ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1,à, á. Ýòèîòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè ïàðöèàëüíûõ ì¼ññáàóý-ðîâñêèõ ñïåêòðîâ ðàçëè÷íûõ �àç ðàâíû îòíîñèòåëüíûìêîëè÷åñòâàì ýòèõ �àç âî âñåì îáúåìå ñëîèñòîé ñèñòåìû

�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâ-íîñòåé IMS ïàðöèàëüíûõ ÌÑ-ñïåêòðîâ îáðàçó-þùèõñÿ �àç îò âðåìåíè tann èçîòåðìè÷åñêîãîîòæèãà ïðè Tann = 650 ÆC äëÿ ñëîèñòûõ ñè-ñòåì 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) (à � ýêñïåðèìåíò, á � ðàñ÷åò)è Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì) (â � ðàñ÷åò)

â àòîìíûõ åäèíèöàõ ì¼ññáàóýðîâñêîãî èçîòîïà 57Fe,åñëè ïðåäïîëîæèòü îäèíàêîâóþ âåðîÿòíîñòü ý��åêòàÌ¼ññáàóýðà íà ÿäðàõ 57Fe â ýòèõ �àçàõ. Êàê âè-äèì, óæå ïîñëå ïåðâîãî ýòàïà îòæèãà (tann = 0.5 ÷)ïîÿâëÿþòñÿ �àçû FeTi è Fe2Ti. Çàòåì ñîäåðæàíèåâ îáðàçöå èíòåðìåòàëëèäà Fe2Ti ïëàâíî ðàñòåò, à èí-òåðìåòàëëèäà FeTi óìåíüøàåòñÿ. Ïîñëå 40 ÷ îòæèãàîáíàðóæèòü ñîåäèíåíèå FeTi ïðàêòè÷åñêè íå óäàåòñÿ.Ïðè äàëüíåéøåì îòæèãå ñîîòíîøåíèå èíòåðìåòàëëèäàFe2Ti è ðàñòâîðà �-Fe(Ti) èçìåíÿåòñÿ íåçíà÷èòåëüíî.Ñðàâíåíèå ðàñ÷åòíûõ çàâèñèìîñòåé (ðèñ. 1, á) ñ ýêñ-ïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè (ðèñ. 1,à) ïîêàçûâàåò, ÷òîðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ õîðîøî îïèñûâàþò êèíåòèêóïðîöåññîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ, à òàêæå ñî-îòíîøåíèå îáðàçóþùèõñÿ èíòåðìåòàëëèäîâ â ñëîèñòîéñèñòåìå 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)íà âñåõ ýòàïàõ òåðìè÷åñêîãî îòæèãà.Äëÿ ñðàâíåíèÿ íà ðèñ. 1, â ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìî-ñòè îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé IMS ïàðöèàëüíûõì¼ññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâ îò âðåìåíè tann èçîòåðìè-÷åñêîãî îòæèãà ïðè Tann = 650 ÆC, ïîëó÷åííûå â ðå-çóëüòàòå ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ äëÿ ñëîèñòîé ñèñòåìûTi(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì). Êàê âèäèì, ðàññ÷èòàí-íûå òàêèì îáðàçîì îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè çà-ìåòíî îòëè÷àþòñÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíî îïðåäåëåííûõè ðàñ÷åòíûõ îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé äëÿ ñè-ñòåìû 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì). Ïðè ýòîì îñîáåííî çàìåòíûå îòëè-÷èÿ íàáëþäàþòñÿ â ñîîòíîøåíèè îòíîñèòåëüíûõ èí-òåíñèâíîñòåé �àç íà íà÷àëüíûõ ýòàïàõ îòæèãà (ñðàâíèðèñ. 1, â ñ ðèñ. 1, à, á).Íà ðèñ. 2, a, á ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíî îïðå-äåëåííûå è ðàñ÷åòíûå çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõ èí-òåíñèâíîñòåé ICEMS ïàðöèàëüíûõ ÊÝÌÑ-ñïåêòðîâ ÿäåð57Fe îò âðåìåíè tann èçîòåðìè÷åñêîãî îòæèãà ïðèTann = 650 ÆC äëÿ ñëîèñòîé ñèñòåìû 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) ñî ñòî-ðîíû òèòàíîâîãî ïîêðûòèÿ. Â ñëó÷àå ÊÝÌÑ-ñïåêòðîâîòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè ïàðöèàëüíûõ ì¼ññáàóý-ðîâñêèõ ñïåêòðîâ ðàçëè÷íûõ �àç â òåõ æå ïðåäïîëî-æåíèÿõ, ÷òî è â ñëó÷àå ÌÑ-ñïåêòðîâ, ðàâíû îòíîñè-òåëüíûì êîëè÷åñòâàì ýòèõ �àç â àòîìíûõ åäèíèöàõì¼ññáàóýðîâñêîãî èçîòîïà 57Fe, íî óæå íå âî âñåì îáú-åìå, à â ïðèïîâåðõíîñòíûõ ñëîÿõ îáðàçöà. Äëÿ ðàñ÷åòàîòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ïàðöèàëüíûõ ñïåêòðîâ,ïîëó÷åííûõ ïóòåì ðåãèñòðàöèè êîíâåðñèîííûõ ýëåê-òðîíîâ â ãåîìåòðèè îáðàòíîãî ðàññåÿíèÿ, ó÷èòûâàëàñü�óíêöèÿ âûõîäà ðåãèñòðèðóåìûõ ýëåêòðîíîâ êîíâåðñèèýêñïîíåíöèàëüíîãî âèäà [8℄. Â íàøåì ñëó÷àå çíà÷åíèÿý��åêòèâíûõ ãëóáèí âûõîäà ýëåêòðîíîâ êîíâåðñèè äëÿîäíîðîäíûõ ñëîåâ æåëåçà è òèòàíà áûëè âçÿòû ðàâíûìèhCEMS = 0.04 ìêì.Íà ðèñ. 2, a, á âèäíî, ÷òî ïðè ìàëûõ âðåìåíàõîòæèãà â ïðèïîâåðõíîñòíîì ñëîå ñî ñòîðîíû òèòàíîâîãîïîêðûòèÿ íàáëþäàåòñÿ â îñíîâíîì èíòåðìåòàëëèä FeTi.Ñ óâåëè÷åíèåì âðåìåíè èçîòåðìè÷åñêîãî îòæèãà tannïðîèñõîäèò óìåíüøåíèå îòíîñèòåëüíîé èíòåíñèâíîñòèïàðöèàëüíîãî ñïåêòðà èíòåðìåòàëëèäà FeTi. Äðóãèìèñëîâàìè, â ïðèïîâåðõíîñòíîì ñëîå íàáëþäàåòñÿ ðàñïàäèíòåðìåòàëëèäà FeTi, ñîïðîâîæäàþùèéñÿ óâåëè÷åíèåìñîäåðæàíèÿ èíòåðìåòàëëèäà Fe2Ti. Â êîíöå ðàññìàòðè-35 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 6
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíî-ñòåé ICEMS ïàðöèàëüíûõ ÊÝÌÑ-ñïåêòðîâ îáðà-çóþùèõñÿ �àç îò âðåìåíè tann èçîòåðìè÷åñêî-ãî îòæèãà ïðè Tann = 650 ÆC äëÿ ñëîèñòûõ ñè-ñòåì 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) (à � ýêñïåðèìåíò, á � ðàñ÷åò)è Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì) (â � ðàñ÷åò)âàåìîãî ïðîöåññà íà ïîâåðõíîñòè íàáëþäàåòñÿ ïðåèìó-ùåñòâåííî èíòåðìåòàëëèä Fe2Ti.Êàê âèäíî íà ðèñ. 2, á, ðàñ÷åòíûå çàâèñèìîñòè îòíî-ñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ïàðöèàëüíûõ ÊÝÌÑ-ñïåê-òðîâ ðàçëè÷íûõ �àç ñëîèñòîé ñèñòåìû 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) îò âðå-ìåíè èçîòåðìè÷åñêîãî îòæèãà tann , ïîëó÷åííûå â ðàì-êàõ îïèñàííîé âûøå �èçè÷åñêîé ìîäåëè, ñîîòâåòñòâó-þò íàáëþäàåìûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì (ñðàâ-íèòü ñ ðèñ. 2, à). Çàìåòèì, ÷òî ìàëîå êîëè÷åñòâî(< 5 àò.% 57Fe) ðàñòâîðà �-Fe(Ti), ïðåäñêàçûâàåìîåâ ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòà, ñ ó÷åòîì õàðàêòåðà ñîîòâåò-ñòâóþùåãî åìó ïàðöèàëüíîãî ñïåêòðà (â îòëè÷èå îòïàðàìàãíèòíûõ ñïåêòðîâ èíòåðìåòàëëèäîâ Fe2Ti è FeTiîí ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé õîðîøî ðàñùåïëåííûé çååìàíîâ-ñêèé ñåêñòåò) íàõîäèòñÿ çà ïðåäåëàìè ÷óâñòâèòåëüíî-ñòè ïðîâåäåííîãî ì¼ññáàóýðîâñêîãî ýêñïåðèìåíòà.Äëÿ ñðàâíåíèÿ íà ðèñ. 2, â ïðèâåäåíû ðàñ÷åò-íûå çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ICEMSïàðöèàëüíûõ ÊÝÌÑ-ñïåêòðîâ ÿäåð 57Fe îò âðåìåíètann èçîòåðìè÷åñêîãî îòæèãà äëÿ ñëîèñòîé ñèñòåìûTi(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì). Êàê âèäèì, ðàñ÷åò-

íûå çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ïàð-öèàëüíûõ ñïåêòðîâ �àç ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ íàíà÷àëüíûõ ýòàïàõ îòæèãà (âïëîòü äî �25 ÷ îòæè-ãà) è ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò íà ïîñëåäóþùèõ ýòàïàõ.Íàáëþäàåìîå ðàçëè÷èå îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî â ñëó-÷àå ñëîèñòîé ñèñòåìû Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)ÊÝÌÑ-ñïåêòðû íåñóò â ñåáå èí�îðìàöèþ èç îáëàñòèèíòåð�åéñà ìåæäó òèòàíîâûì ïîêðûòèåì è ïîäëîæ-êîé èç ðàñòâîðà Fe0.96Ti0.04 . Â ñëó÷àå ñëîèñòîé ñè-ñòåìû 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) â îñíîâíîì èç îáëàñòè èíòåð�åéñàìåæäó ñëîåì îáîãàùåííîãî æåëåçà è ñëîåì òèòàíà,â êîòîðîé áûñòðî îáðàçóþòñÿ èíòåðìåòàëëèäû Fe�Tiè Fe2Ti èç-çà ñîîòíîøåíèÿ òîëùèí ýòèõ ñëîåâ è âû-ñîêîé ïîäâèæíîñòè àòîìîâ æåëåçà.Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâ-íîñòè IX�ray äè�ðàêöèîííûõ ðå�ëåêñîâ îáðàçóþùèõñÿ�àç äëÿ ñëîèñòîé ñèñòåìû 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì), ïîëó÷åííûõ ñîñòîðîíû òèòàíà â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè tann èçî-òåðìè÷åñêîãî îòæèãà ïðè Tann = 650 ÆC. Íàáëþäàåìàÿñ ïîìîùüþ ðåíòãåíîâñêîé äè�ðàêòîìåòðèè (ðèñ. 3,à)

�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâ-íîñòåé IX�ray äè�ðàêöèîííûõ ðå�ëåêñîâ îáðà-çóþùèõñÿ �àç îò âðåìåíè tann èçîòåðìè÷åñêî-ãî îòæèãà ïðè Tann = 650 ÆC äëÿ ñëîèñòûõ ñè-ñòåì 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) (à � ýêñïåðèìåíò, á � ðàñ÷åò)è Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì) (â � ðàñ÷åò) ñîñòîðîíû òèòàíîâîãî ïîêðûòèÿ



ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀ 71ïîñëåäîâàòåëüíîñòü �àçîîáðàçîâàíèÿ è õàðàêòåðíîåâðåìÿ ñóùåñòâîâàíèÿ �àç â ïðîöåññå èçîòåðìè÷åñêîãîîòæèãà ñëîèñòîé ñèñòåìû ñîîòâåòñòâóþò ðåçóëüòàòàì,ïîëó÷åííûì ìåòîäàìè ì¼ññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè(ñð. ñ ðèñ. 1 è 2). Íàáëþäàåìîå ñóùåñòâåííîå îòëè-÷èå çíà÷åíèé îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé äè�ðàê-öèîííûõ ðå�ëåêñîâ îò çíà÷åíèé îòíîñèòåëüíûõ èíòåí-ñèâíîñòåé ïàðöèàëüíûõ ì¼ññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâ äëÿîáðàçóþùèõñÿ �àç íà âñåõ ýòàïàõ îòæèãà îáúÿñíÿåòñÿãëàâíûì îáðàçîì òåì, ÷òî ðåíòãåíîâñêàÿ äè�ðàêòîìåò-ðèÿ â ãåîìåòðèè Áðýããà�Áðåíòàíî äàåò èí�îðìàöèþî ïðèïîâåðõíîñòíîì ñëîå îáðàçöà, îïðåäåëÿåìîì ý�-�åêòèâíîé ãëóáèíîé ïðîíèêíîâåíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî èç-ëó÷åíèÿ, à ì¼ññáàóýðîâñêàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ â ãåîìåòðèèíà ïðîõîæäåíèå � îáî âñåì îáúåìå îáðàçöà, à â ãåîìåò-ðèè îáðàòíîãî ðàññåÿíèÿ � î ïðèïîâåðõíîñòíûõ ñëîÿõîáðàçöà.

Äëÿ ñðàâíåíèÿ îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ðå-�ëåêñîâ îáðàçóþùèõñÿ �àç, ïîëó÷åííûõ ìåòîäàìèðåíòãåíîâñêîé äè�ðàêòîìåòðèè,  ðåçóëüòàòàìè ìî-äåëèðîâàíèÿ (ðèñ. 3, á) èñïîëüçîâàëàñü ý��åêòèâíàÿãëóáèíà ïðîíèêíîâåíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ [8℄â ñëîèñòóþ ñèñòåìó: hX�ray = 4 ìêì. Êàê âèäèì, ðå-çóëüòàòû òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ îòðàæàþò îñíîâíûåîñîáåííîñòè èçìåíåíèÿ îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåéäè�ðàêöèîííûõ ðå�ëåêñîâ �àç, ïîëó÷åííûõ ýêñïåðè-ìåíòàëüíî (ñð. ñ ðèñ. 3, à).Äëÿ ñðàâíåíèÿ íà ðèñ. 3, â ïðèâåäåíû ðàñ÷åòíûåçàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé IX�ray äè-�ðàêöèîííûõ ðå�ëåêñîâ îáðàçóþùèõñÿ �àç îò âðåìåíètann èçîòåðìè÷åñêîãî îòæèãà ïðè Tann = 650 ÆC äëÿñëîèñòîé ñèñòåìû Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì) ñîñòîðîíû òèòàíîâîãî ïîêðûòèÿ. Êàê è ñëåäîâàëî îæè-äàòü, çàâèñèìîñòè ïðàêòè÷åñêè ïîâòîðÿþò ðåçóëüòàòû,

�èñ. 4. Êîíöåíòðàöèîííûå ïðî�èëè àòîìîâ Ti (CTi ), èçîòîïà 57Fe (CFe57) è îòíîñèòåëüíîå ñîäåðæàíèå �àç(Cphase) ïî ãëóáèíå ñëîèñòîé ñèñòåìû 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) íàðàçëè÷íûõ ýòàïàõ ïîñëåäîâàòåëüíîãî èçîõðîííîãî îòæèãà36 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 6



72 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2011. � 6ïîëó÷åííûå äëÿ ñëîèñòîé ñèñòåìû 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) (ñì.ðèñ. 3, á), òàê êàê èí�îðìàöèÿ â äàííîì ñëó÷àå ñîáèðà-åòñÿ ñî çíà÷èòåëüíîé ÷àñòè îáðàçöà è â íåì ó÷àñòâóþòêàê àòîìû æåëåçà (âíå çàâèñèìîñòè îò èçîòîïíîãîñîñòàâà), òàê è àòîìû òèòàíà.Ñëåäóåò îáðàòèòü âíèìàíèå, ÷òî îáðàçåö èññëåäî-âàëñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî ïðè òåìïåðàòóðàõ çíà÷èòåëüíîíèæå òåìïåðàòóð îòæèãà � ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòó-ðå. Ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå êîý��èöèåíòû äè��óçèèóìåíüøàþòñÿ íàñòîëüêî, ÷òî äè��óçèåé ìîæíî ïðåíå-áðå÷ü. Ïðè ýòîì òâåðäûé ðàñòâîð � -Ti(Fe) ðàñïàäàåòñÿíà �-Ti(Fe) è èíòåðìåòàëëèä FeTi. Ïðè ðàñ÷åòå çàâèñè-ìîñòåé íà ðèñ. 3, à, á êîëè÷åñòâî âñåõ �àç, â òîì ÷èñëåè êîëè÷åñòâî � -Ti(Fe), ïåðåñ÷èòûâàëîñü â ñîîòâåòñòâèèñ �àçîâîé äèàãðàììîé ðàâíîâåñíûõ ñîñòîÿíèé áèíàðíîéñèñòåìû Fe-Ti ñ òåìïåðàòóðû îòæèãà íà òåìïåðàòóðó,ïðè êîòîðîé ïðîâîäèëèñü ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäî-âàíèÿ.Õîðîøåå ñîãëàñèå íà âñåõ ýòàïàõ èçîòåðìè÷åñêîãîîòæèãà ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí-íûìè, ïîëó÷åííûìè ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ ì¼ññáàóýðîâ-ñêîé ñïåêòðîñêîïèè è ðåíòãåíîâñêîé äè�ðàêòîìåòðèè,ïîçâîëÿåò ñ÷èòàòü, ÷òî ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ è äðóãèõ�èçè÷åñêèõ âåëè÷èí, îïèñûâàþùèõ êèíåòèêó ïðîöåñ-ñîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ, áëèçêè ê ðåàëüíûìçíà÷åíèÿì. Â ÷àñòíîñòè, ýòî êîíöåíòðàöèîííûå ïðî�è-ëè òèòàíà CTi(x), èçîòîïà æåëåçà CFe57(x) è îáðàçóþ-ùèõñÿ �àç Cphase(x) ïî ãëóáèíå îáðàçöà íà âñåõ ýòàïàõîòæèãà (ðèñ. 4), à òàêæå êîîðäèíàòû ãðàíèö îáðàçóþ-ùèõñÿ �àç x ñ äâóõ�àçíûìè îáëàñòÿìè (ðèñ. 5) ïðèòåìïåðàòóðå Tann = 650 ÆC â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíèîòæèãà tann .Íà ðèñ. 4 âèäíî, ÷òî íà ïåðâûõ ýòàïàõ îòæèãà â ïðè-ïîâåðõíîñòíîì ñëîå îáðàçöà ñî ñòîðîíû òèòàíîâîãî ïî-êðûòèÿ îáðàçóþòñÿ �àçû � -Ti(Fe), FeTi è Fe2Ti. Çàòåì�àçà � -Ti(Fe) èñ÷åçàåò è íà ïîâåðõíîñòü âûõîäèò �àçàFeTi, ïðè ýòîì â îñòàëüíûõ ÷àñòÿõ îáðàçöà îñòàþòñÿòîëüêî äâå �àçû � èíòåðìåòàëëèä Fe2Ti è ðàñòâîð�-Fe(Ti).Êîíöåíòðàöèîííûé ïðî�èëü òèòàíà CFe57(x) ïî ãëó-áèíå îáðàçöà íà ïåðâûõ ýòàïàõ îòæèãà èìååò ìàê-ñèìóì. Ïîñëå 7.5 ÷ îòæèãà îí ñòàíîâèòñÿ ìîíîòîííîóáûâàþùèì ïî ãëóáèíå. Ê êîíöó îòæèãà êîíöåíòðà-öèîííàÿ îáëàñòü òèòàíà çíà÷èòåëüíî ñîêðàùàåòñÿ, ïðèýòîì îí íå ïðîíèêàåò â ãëóáèíó îáðàçöà áîëåå ÷åì íà3 ìêì. Êîíöåíòðàöèîííûé ïðî�èëü CFe57 (x) èçîòîïà57Fe íà âñåõ ýòàïàõ îòæèãà èìååò ìàêñèìàëüíûå çíà-÷åíèÿ ñ îáåèõ ñòîðîí îáðàçöà. Ñ óâåëè÷åíèåì âðåìåíèîòæèãà ïðî�èëü ïîñòåïåííî âûðàâíèâàåòñÿ.�ðàíèöû âñåõ �àç â ñèñòåìå 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì) â íà÷àëå îòæèãà ïîÿâëÿ-þòñÿ â ìåæñëîéíîé îáëàñòè (ñì. ðèñ. 5). �ðàíèöû îäíî-�àçíîé îáëàñòè �àçû � -Ti(Fe) ñ äâóõ�àçíîé îáëàñòüþ� -Ti(Fe) + FeTi ïðîïàäàþò ñðàçó ïîñëå ïåðâîãî ýòàïà(tann = 0.5 ÷ îòæèãà). Ïî ìåðå ïðîõîæäåíèÿ èçîòåðìè-÷åñêîãî îòæèãà ãðàíèöû îäíî�àçíîé îáëàñòè �àçû FeTiïëàâíî äâèæóòñÿ ê ïîâåðõíîñòè è äîñòèãàþò åå ïðètann = 19 ÷. Øèðèíà îäíî�àçíîé îáëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿFe2Ti ïîñòåïåííî ðàñøèðÿåòñÿ îò 0 ìêì â íà÷àëå îòæè-ãà äî 1 ìêì â êîíöå îòæèãà. �ðàíèöà ðàñòâîðà �-Fe(Ti)

�èñ. 5. Êîîðäèíàòû x ìåæ�àçíûõ ãðàíèö â çà-âèñèìîñòè îò âðåìåíè tann èçîòåðìè÷åñêîãî îòæè-ãà â ñëîèñòîé ñèñòåìå 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì)ñ äâóõ�àçíîé îáëàñòüþ �-Fe(Ti) + Fe2Ti ñìåùàåòñÿâ ãëóáü îáðàçöà.Ýêñïåðèìåíòàëüíî óñòàíîâëåííûå ìåòîäàìè ì¼ññ-áàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè íà ÿäðàõ 57Fe è ðåíòãå-íîâñêîé äè�ðàêòîìåòðèè ïîñëåäîâàòåëüíîñòè �àçîâûõïðåâðàùåíèé è îòíîñèòåëüíîå ñîäåðæàíèå èíòåðìåòàë-ëèäîâ â ñëîèñòîé ñèñòåìå 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) íà âñåõ ýòàïàõïîñëåäîâàòåëüíîãî èçîõðîííîãî îòæèãà ïîêàçûâàþò õî-ðîøåå ñîîòâåòñòâèå ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ â ðàìêàõîïèñàííîé âûøå ìîäåëè. Õàðàêòåð �àçîâûõ ïðåâðàùå-íèé îïðåäåëÿåòñÿ èçìåíåíèåì ëîêàëüíîé êîíöåíòðàöèèêîìïîíåíòîâ â ïðîöåññå èõ äè��óçèè è îòðàæàåò îñî-áåííîñòè ñîîòâåòñòâóþùåé �àçîâîé äèàãðàììû ðàâíî-âåñíûõ ñîñòîÿíèé. Çàêëþ÷åíèåÏðåäëîæåíà ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü òåðìè÷åñêè èí-äóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ äè��óçèè, �àçîîáðàçîâàíèÿè ñòàáèëèçàöèè ïðîñòðàíñòâåííî íåîäíîðîäíîãî ñòðóê-òóðíî-�àçîâîãî ñîñòîÿíèÿ â ñëîèñòûõ ñèñòåìàõ ñ òðåìÿèçîòîïàìè äâóõ ýëåìåíòîâ. Â îñíîâå �èçè÷åñêîé ìî-äåëè � ëèíåéíàÿ òåðìîäèíàìè÷åñêàÿ òåîðèÿ íåðàâíî-âåñíûõ ïðîöåññîâ (òåîðèÿ Îíçàãåðà) è ñ�îðìóëèðîâàí-íûé ðàíåå ìåõàíèçì âçàèìíîé äè��óçèè êîìïîíåíòîâïî íåïðåðûâíûì êàíàëàì �àç â äâóõ�àçíûõ îáëàñòÿõñèñòåìû.Îñóùåñòâëåíà ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ ìîäåëè, ïîç-âîëÿþùàÿ êîëè÷åñòâåííî îïèñûâàòü êèíåòèêó ýòèõïðîöåññîâ ïðè ïðîèçâîëüíûõ ðåæèìàõ îòæèãà.Ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàí-íûõ ïðîöåññîâ â ñëîèñòîé ñèñòåìå 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì) ïðè ïî-ñëåäîâàòåëüíûõ èçîòåðìè÷åñêèõ îòæèãàõ â ðàìêàõ îïè-ñàííîé ìîäåëè.�åçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ õîðîøî îïèñûâàþò ýêñ-ïåðèìåíòàëüíî óñòàíîâëåííûå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè �à-çîâûõ ïðåâðàùåíèé è îòíîñèòåëüíîå ñîäåðæàíèå èí-òåðìåòàëëèäîâ íà âñåõ ýòàïàõ òåðìè÷åñêîãî îòæè-ãà ñëîèñòîé ñèñòåìû 57Fe(0.07 ìêì)�Ti(1 ìêì)�Fe0.96Ti0.04 (13 ìêì)�57Fe(0.07 ìêì).Ñîãëàñèå ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû-ìè äàííûìè, ïîëó÷åííûìè ìåòîäàìè ì¼ññáàóýðîâñêîéñïåêòðîñêîïèè è ðåíòãåíîâñêîé äè�ðàêòîìåòðèè, óêà-çûâàåò íà òî, ÷òî õàðàêòåð �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé â èñ-ñëåäîâàííûõ ñëîèñòûõ ñèñòåìàõ â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðåä-
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