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ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀÌîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ äè��óçèèè �àçîîáðàçîâàíèÿ â ñëîèñòûõ ñèñòåìàõ ìåòàëë�ìåòàëëîèäÂ.Ñ. �óñàêîâ1,a , È.À. Ñóõîðóêîâ1,b , A.Ì. Æàíêàäàìîâà2 , 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, Àëìà-Àòà, óë. Èáðàãèìîâà, ä. 1.E-mail: a vsrusakov�physis.msu.ru, b iasias�mail.ruÑòàòüÿ ïîñòóïèëà: 14.10.2011, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü: 10.02.2012.Ïðåäëîæåíà �èçè÷åñêàÿ ìîäåëü òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ äè��óçèè è �àçîîáðà-çîâàíèÿ â ñëîèñòûõ ñèñòåìàõ ìåòàëë�ìåòàëëîèä. Îñóùåñòâëåíà ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ ìîäåëè,ïîçâîëÿþùàÿ êîëè÷åñòâåííî îïèñûâàòü êèíåòèêó ýòèõ ïðîöåññîâ ïðè ïðîèçâîëüíûõ ðåæèìàõîòæèãà. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòàëü-íûõ èññëåäîâàíèé ìåòîäàìè ì¼ññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè ñëîèñòîé èìïëàíòàöèîííîé ñèñòåìû57Fe:O+ . Ñîãëàñèå ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè óêàçûâàåò íà òî, ÷òîõàðàêòåð �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé â èññëåäîâàííîé ñèñòåìå îïðåäåëÿåòñÿ èçìåíåíèåì ëîêàëüíîéêîíöåíòðàöèè ìåòàëëîèäà â ïðîöåññå åãî ìåæóçåëüíîé äè��óçèè è ñîîòâåòñòâóåò îñîáåííîñòÿì�àçîâîé äèàãðàììû ðàâíîâåñíûõ ñîñòîÿíèé áèíàðíîé ñèñòåìû Fe�O.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ñëîèñòàÿ èìïëàíòàöèîííàÿ ñèñòåìà, äè��óçèÿ, �àçîîáðàçîâàíèå, ìîäåëèðîâàíèå, ì¼ññ-áàóýðîâñêàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ.ÓÄÊ: 539.216.2:543.429.3. PACS: 66.10.g, 63.22.Np.

ÂâåäåíèåÑ ðàçâèòèåì èîííî-ëó÷åâûõ è èîííî-ïëàçìåííûõìåòîäîâ îáðàáîòêè ìàòåðèàëîâ ñ öåëüþ ìîäè�èêàöèèèõ ïðèïîâåðõíîñòíûõ ñâîéñòâ âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòüâ èññëåäîâàíèÿõ ïðîöåññîâ äè��óçèè è �àçîâûõ ïðå-âðàùåíèé â ìîäè�èöèðîâàííûõ ñëîÿõ [1℄. Ïðè ýòîìçíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò ñëîèñòûå ñèñòå-ìû ìåòàëë�ìåòàëëîèä, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ èîí-íîé èìïëàíòàöèè. Îäíèì èç ìåòîäîâ èññëåäîâàíèÿòàêèõ ñèñòåì ÿâëÿåòñÿ êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèåíà îñíîâå äàííûõ î òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâàõè �àçîâûõ äèàãðàììàõ. Ìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêèèíäóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâà-íèÿ ïîçâîëÿåò äî ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòà ïðåäñêà-çàòü ïîâåäåíèå îáðàçóþùèõñÿ �àç ïðè ïðîèçâîëüíûõòåìïåðàòóðíî-âðåìåííûõ ðåæèìàõ òåðìè÷åñêîãî îòæè-ãà. Â ðàáîòå ïðåäëîæåíà �èçè÷åñêàÿ ìîäåëü òåðìè-÷åñêè èíäóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ äè��óçèè è �àçî-îáðàçîâàíèÿ â ñëîèñòûõ ñèñòåìàõ ìåòàëë�ìåòàëëîèä,ïîëó÷åííûõ â òîì ÷èñëå ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ èîííîéèìïëàíòàöèè. Â îñíîâå ìîäåëè � çàêîíû Ôèêà è ñî-õðàíåíèÿ ìàññû, à òàêæå ìåõàíèçì âçàèìíîé äè��óçèèâ äâóõ�àçíûõ îáëàñòÿõ ïî íåïðåðûâíûì êàíàëàì, îáðà-çîâàííûì ïîñëåäîâàòåëüíî ðàñïîëîæåííûìè ñîïðèêàñà-þùèìèñÿ ÷àñòèöàìè îäíîé �àçû [2, 3℄. Ïðåäëîæåííàÿìîäåëü ðåàëèçîâàíà â ðåçóëüòàòå ðàñøèðåíèÿ âîçìîæ-íîñòåé ïðîãðàììû DIFFUSION, èçíà÷àëüíî ïðåäíàçíà-÷åííîé äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàí-íûõ ïðîöåññîâ â áèíàðíûõ ñëîèñòûõ ìåòàëëè÷åñêèõñèñòåìàõ [4℄. Â ðàìêàõ äàííîé ìîäåëè ïðîâåäåíîìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâäè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ â èìïëàíòàöèîííîé ñè-

ñòåìå Fe:O+ , èññëåäîâàííîé ðàíåå ýêñïåðèìåíòàëüíîìåòîäàìè ì¼ññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè [5, 6℄.1. Ôèçè÷åñêàÿ ìîäåëüÄëÿ îïèñàíèÿ òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõ ïðîöåñ-ñîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ â ñëîèñòîé ñèñòå-ìå ìåòàëë�ìåòàëëîèä ïðåäëàãàåòñÿ �èçè÷åñêàÿ ìîäåëü,â êîòîðóþ çàëîæåíû ñëåäóþùèå îñíîâíûå ïðèíöèïû.� Ïðîöåññû äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ ÿâëÿþòñÿêâàçèñòàöèîíàðíûìè.� Ëîêàëüíàÿ êîíöåíòðàöèÿ ìåòàëëîèäà nA(x ,t) íàãëóáèíå îáðàçöà ñ êîîðäèíàòîé x â ïðîèçâîëüíûéìîìåíò âðåìåíè t îïðåäåëÿåòñÿ ïðîöåññîì åãî ìåæ-óçåëüíîé äè��óçèè.� �åçóëüòàò �àçîîáðàçîâàíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ëîêàëü-íîé êîíöåíòðàöèåé êîìïîíåíòîâ (nA � ìåòàëëîèäàè nB � ìåòàëëà) è äèàãðàììîé ðàâíîâåñíûõ ñîñòîÿíèéáèíàðíîé ñèñòåìû A�B:� åñëè îòíîñèòåëüíàÿ êîíöåíòðàöèÿ C(x, t) == nA/(nA+ nB) ïîïàäàåò â îáëàñòü ãîìîãåííîñòè îäíîéèç �àç � C(x ,t) 2 [C�min , C�max℄� , òî îáðàçóåòñÿ òîëüêîýòà �àçà (�) ;� åñëè ëîêàëüíàÿ êîíöåíòðàöèÿ ñîîòâåòñòâóåòäâóõ�àçíîé îáëàñòè íà äèàãðàììå ñîñòîÿíèé �C(x, t) 2 [C�max , C�min℄�+� , òî ïðîèñõîäèò îäíîâðåìåííîåîáðàçîâàíèå îáåèõ �àç (� è � ) â êîëè÷åñòâåííîìîòíîøåíèè, îïðåäåëÿåìîì ïðàâèëîì ðû÷àãà:p� = C�min �C(x, t)C�max �C�min , p� = C(x, t)�C�maxC�max �C�min , (1)ãäå C�max è C�min � ïðåäåëüíûå êîíöåíòðàöèè êîìïîíåí-òîâ â �- è � -�àçå.13 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 3



26 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2012. � 3� Äè��óçèÿ ìåòàëëîèäà ïðîèñõîäèò ïî ìåæäîóçëè-ÿì êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ìåòàëëà è â ñîîòâåòñòâèèñ çàêîíàìè Ôèêà è ñîõðàíåíèÿ ìàññû îïèñûâàåòñÿóðàâíåíèåì�nA(x, t)�t = ��x �D(x, t)�nA(x, t)�x � . (2)� Â îäíî�àçíûõ îáëàñòÿõ ñëîèñòîé ñèñòåìû êîý�-�èöèåíò äè��óçèè ìåòàëëîèäà D(x, t) ïîñòîÿíåí ïîãëóáèíå è îäèíàêîâ äëÿ âñåõ îäíî�àçíûõ îáëàñòåé,à ñëåäîâàòåëüíî, íå çàâèñèò îò êîîðäèíàòû x è âðå-ìåíè t : D(x, t) =DA .� Â äâóõ�àçíûõ îáëàñòÿõ ñëîèñòîé ñèñòåìû äè��ó-çèÿ êîìïîíåíòîâ ïðîõîäèò â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðåäëîæåí-íûì íàìè ðàíåå [2�4℄ ìåõàíèçìîì âçàèìíîé äè��óçèèïî íåïðåðûâíûì êàíàëàì, îáðàçîâàííûì ïîñëåäîâà-òåëüíî ðàñïîëîæåííûìè ñîïðèêàñàþùèìèñÿ ÷àñòèöàìèîäíîé �àçû. Åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî â äâóõ�àçíîéîáëàñòè ñëîèñòîé ñèñòåìû îáðàçóþòñÿ ÷àñòèöû îáåèõ�àç îäèíàêîâîãî ëèíåéíîãî ðàçìåðà � , òî âåðîÿòíîñòèîáðàçîâàíèÿ íåïðåðûâíûõ êàíàëîâ �-�àçû (W�j ) è êà-íàëîâ � -�àçû (W �j ), ïî êîòîðûì ïðîèñõîäèò äè��óçèÿìåòàëëîèäà îò îäíî�àçíûõ îáëàñòåé âïëîòü äî j -ãîñëîÿ ñ êîîðäèíàòîé xj = x� + j � � (x� � êîîðäèíàòàãðàíèöû îäíî�àçíîé îáëàñòè, ñîäåðæàùåé �-�àçó),ðàâíûW�j = mXk=j  p�k+1 kYi=1 p�i ! è W �j = jXk=1  p�k�1 mYi=k p�i ! . (3)Çäåñü m � ÷èñëî ñëîåâ â äâóõ�àçíîé îáëàñòè îáðàçöà,îïðåäåëÿåìîå åå øèðèíîé è ëèíåéíûì ðàçìåðîì �îáðàçóþùèõñÿ îäíî�àçíûõ ÷àñòèö. Ïðè ýòîì ý��åê-òèâíûé êîý��èöèåíò âçàèìíîé äè��óçèè îïðåäåëÿåòñÿñëåäóþùèì îáðàçîì:D(xj) = D�(xj) +D�(xj) = DA�W�j +W �j �. (4)Çäåñü D�(xj) è D�(xj) � êîý��èöèåíòû ìåæóçåëüíîéäè��óçèè ìåòàëëîèäà ïî êàíàëàì, îáðàçîâàííûì ÷à-ñòèöàìè �- è � -�àçû ñîîòâåòñòâåííî.Òàêèì îáðàçîì, äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ äè��óçèèè �àçîîáðàçîâàíèÿ â áèíàðíîé ñëîèñòîé ñèñòåìå ìå-òàëë�ìåòàëëîèä íåîáõîäèìî ðåøèòü ëèíåéíîå äè��å-ðåíöèàëüíîå óðàâíåíèå â ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ âòîðîãîïîðÿäêà (2) ñ ó÷åòîì âûðàæåíèé (3) è (4) äëÿ êî-ý��èöèåíòà âçàèìíîé äè��óçèè D(x, t) â ðàçëè÷íûõ�àçîâûõ îáëàñòÿõ, ïðîñòðàíñòâåííûå ãðàíèöû êîòîðûõìåíÿþòñÿ ñî âðåìåíåì. Ïðè ýòîì íà÷àëüíûå è ãðàíè÷-íûå óñëîâèÿ, íåîáõîäèìûå äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (2),çàäàþòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ óñëîâèÿìè ïðîâåäåíèÿ ýêñ-ïåðèìåíòà. Åñëè ñ÷èòàòü, ÷òî â ïðîöåññå òåðìè÷åñêèõîòæèãîâ ñ îáåèõ ïîâåðõíîñòåé ñëîèñòîé ñèñòåìû ïðîèñ-õîäÿò ïîòåðè êîìïîíåíòîâ, òî ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ áóäóò� 1nA(x, t) �nA(x, t)�t � ����x=0,d = PoutA , (5)ãäå d � òîëùèíà âñåé ñëîèñòîé ñèñòåìû, à PoutA �ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè âûõîäà àòîìà ìåòàëëîèäà ñ ïî-âåðõíîñòè. Íà÷àëüíûé êîíöåíòðàöèîííûé ïðî�èëü ìå-òàëëîèäà nA(x, t)jt=0 âûáèðàåòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ óñëî-âèÿìè ïîëó÷åíèÿ îáðàçöà.

Ïðåäñòàâëåííàÿ âûøå �èçè÷åñêàÿ ìîäåëü äëÿ îïèñà-íèÿ òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ äè��óçèèè �àçîîáðàçîâàíèÿ â ñëîèñòûõ ñèñòåìàõ ìåòàëë�ìåòàë-ëîèä ðåàëèçîâàíà ïóòåì ðàñøèðåíèÿ �óíêöèîíàëüíûõâîçìîæíîñòåé ïðîãðàììû DIFFUSION, ñîçäàííîé íàìèäëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òåõ æå ïðîöåññîâ â áèíàðíûõ ñëîè-ñòûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåìàõ [2, 3℄. Ïðîãðàììà äîïîë-íåíà âîçìîæíîñòüþ ðåøåíèÿ ëèíåéíîãî äè��åðåíöè-àëüíîãî óðàâíåíèÿ (2) ñ ó÷åòîì âûðàæåíèé (3) è (4) äëÿêîý��èöèåíòà âçàèìíîé äè��óçèè D(x, t) ïðè ïðîèç-âîëüíîì âèäå íà÷àëüíîãî êîíöåíòðàöèîííîãî ïðî�èëÿìåòàëëîèäà nA(x, t)jt=0 è ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ (5). Ïðèýòîì ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî çàâèñèìîñòü îò òåìïåðàòóðûêîý��èöèåíòà ìåæóçåëüíîé äè��óçèè ìåòàëëîèäà DAâ ìåòàëëå îïðåäåëÿåòñÿ çàêîíîì Àððåíèóñà:DA(T) =D0A exp��QAkT � , (6)ãäå D0A è QA � ÷àñòîòíûé �àêòîð è ýíåðãèÿ àêòèâàöèèäëÿ àòîìîâ ìåòàëëîèäà, k � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà.Ïðè ñðàâíåíèè ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåí-òàëüíûìè äàííûìè, ïîëó÷åííûìè ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâì¼ññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè, ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òîâåðîÿòíîñòè ý��åêòà Ì¼ññáàóýðà äëÿ ì¼ññáàóýðîâñêèõàòîìîâ â îáðàçóþùèõñÿ �àçàõ äâóõêîìïîíåíòíîé ñèñòå-ìû áëèçêè. Â ýòîì ñëó÷àå îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíî-ñòè ïàðöèàëüíûõ ÌÑ-ñïåêòðîâ, ïîëó÷åííûõ ðåãèñòðà-öèåé  -êâàíòîâ â ãåîìåòðèè íà ïðîõîæäåíèå, îêàçû-âàþòñÿ ðàâíûìè îòíîñèòåëüíûì êîíöåíòðàöèÿì àòîìîâFe, ïðèíàäëåæàùèì ðàçëè÷íûì �àçàì, ðàñ÷åò êîòîðûõè ïðåäóñìîòðåí â ïðîãðàììå. Äëÿ âû÷èñëåíèÿ îòíîñè-òåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ïàðöèàëüíûõ ÊÝÌÑ-ñïåêòðîâ,ïîëó÷åííûõ ïóòåì ðåãèñòðàöèè êîíâåðñèîííûõ ýëåê-òðîíîâ â ãåîìåòðèè îáðàòíîãî ðàññåÿíèÿ, ó÷èòûâàåò-ñÿ �óíêöèÿ âûõîäà F(x) ðåãèñòðèðóåìûõ ýëåêòðîíîâêîíâåðñèè. Â íàøåì ñëó÷àå �óíêöèÿ âûõîäà çàâèñèòîò êîíöåíòðàöèè àòîìîâ ìåòàëëà � nB = onst(x)è êîíöåíòðàöèîííîãî ïðî�èëÿ â ãëóáü îáðàçöà àòîìîâìåòàëëîèäà � nA(x) , èçìåíÿþùåãîñÿ â ïðîöåññå ïðî-âåäåíèÿ òåðìè÷åñêèõ îòæèãîâ. Íàìè ïðèíèìàëîñü, ÷òîýòà �óíêöèÿ èìååò ýêñïîíåíöèàëüíûé âèä
F(x) = exp � 1nB xR0 nA(x)dxhA ! exp�� xhB� , (7)ãäå hA è hB � ý��åêòèâíûå ãëóáèíû ðåãèñòðàöèè(âûõîäà) ýëåêòðîíîâ êîíâåðñèè äëÿ îäíîðîäíûõ ñëîåâñ êîíöåíòðàöèåé nB êîìïîíåíòîâ A è B ñîîòâåòñòâåííî.2. Ìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõïðîöåññîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿâ ñëîèñòîé ñèñòåìå Fe:O+Ïðåäëàãàåìàÿ â ðàáîòå ìîäåëü èñïîëüçîâàíà ïðèìîäåëèðîâàíèè ïðîöåññîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâà-íèÿ â èìïëàíòàöèîííîé ñèñòåìå 57Fe:O+ . Ýêñïåðèìåí-òàëüíî ýòà ñèñòåìà áûëà ïîëó÷åíà ìåòîäàìè èîííîéèìïëàíòàöèè êèñëîðîäà ñ ýíåðãèåé 50 êýÂ è äîçîé5 � 1017 èîí/ñì2 â ïðèïîâåðõíîñòíûå ñëîè �îëüãè èç�-æåëåçà òîëùèíîé 50 ìêì, îáîãàùåííîãî äî 95 àò.%57Fe [5, 6℄. Ñèñòåìà ïîäâåðãàëàñü ïîñëåäîâàòåëüíûìèçîõðîííûì ïîëó÷àñîâûì òåðìè÷åñêèì îòæèãàì â èí-



ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀ 27òåðâàëå òåìïåðàòóð îò 180 äî 700ÆC. Ïîñëå êàæäî-ãî îòæèãà ïðîâîäèëèñü èññëåäîâàíèÿ ïðè êîìíàòíîéòåìïåðàòóðå ìåòîäàìè ì¼ññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèèíà êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíàõ â ãåîìåòðèè îáðàòíîãîðàññåÿíèÿ ñî ñòîðîíû ïîâåðõíîñòè �-Fe, ïîäâåðãíóòîéèìïëàíòàöèè èîíàìè êèñëîðîäà [5, 6℄. Â ðåçóëüòàòå áû-ëè ïîëó÷åíû çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíî-ñòåé ïàðöèàëüíûõ ÊÝÌÑ-ñïåêòðîâ îáðàçóþùèõñÿ �àçîò òåìïåðàòóðû ïîñëåäîâàòåëüíûõ èçîõðîííûõ îòæèãîâ(ðèñ. 1,à).

�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé Iïàðöèàëüíûõ ÊÝÌÑ-ñïåêòðîâ îò òåìïåðàòóðû Tannïîñëåäîâàòåëüíûõ èçîõðîííûõ îòæèãîâ: ýêñïåðèìåí-òàëüíûå (à) è ðàñ÷åòíûå â ñëó÷àå çàêàëêè (á) è îòñóò-ñòâèÿ çàêàëêè (â) îáðàçöà ïîñëå îòæèãîâ äëÿ èìïëàí-òàöèîííîé ñèñòåìû 57Fe:O+ ñî ñòîðîíû êèñëîðîäàÓñëîâèÿ ìîäåëèðîâàíèÿ. Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïðî-öåññîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ â ñëîèñòîé ñèñòå-ìå Fe:O+ èñïîëüçîâàëàñü �àçîâàÿ äèàãðàììà ðàâíîâåñ-íûõ ñîñòîÿíèé áèíàðíîé ñèñòåìû Fe�O, ïðèâåäåííîéâ [7℄. Â ñèñòåìå Fe�O óñòàíîâëåíî ñóùåñòâîâàíèåòðåõ ñîåäèíåíèé: ñîåäèíåíèÿ ïåðåìåííîãî ñîñòàâà �âþñòèòà Fe1�xO ñî ñòåõèîìåòðèåé, áëèçêîé ê FeO,à òàêæå ìàãíåòèòà Fe3O4 è ãåìàòèòà Fe2O3 . �àñ-òâîðèìîñòü êèñëîðîäà â æåëåçå äîñòàòî÷íî ìàëà (íåáîëåå 0.1% (àò.)). Âþñòèò ðàñïàäàåòñÿ ïî ýâòåêòîèä-íîé ðåàêöèè ïðè 560ÆC. Êîíöåíòðàöèîííàÿ îáëàñòüñóùåñòâîâàíèÿ âþñòèòà ñîñòàâëÿåò ïîðÿäêà 1% (àò.)(íàïðèìåð, ïðè 700ÆC � îò 51.34 äî 52.44% (àò.) O),íåñêîëüêî âîçðàñòàÿ ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû. Îá-ëàñòü ãîìîãåííîñòè ìàãíåòèòà Fe3O4 çàìåòíî óæåè òàêæå íåñêîëüêî âîçðàñòàåò ñ òåìïåðàòóðîé. Ñîåäè-

íåíèå Fe2O3 , èìååò î÷åíü óçêóþ îáëàñòü ãîìîãåííîñòèâî âñåé òåìïåðàòóðíîé îáëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ.Íà÷àëüíûé êîíöåíòðàöèîííûé ïðî�èëü èîíîâ êèñ-ëîðîäà nO(x, t)jt=0 , èñïîëüçîâàííûé íàìè ïðè ìîäåëè-ðîâàíèè, áûë ïîëó÷åí â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòà ïðè ïîìîùèïàêåòà ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ SRIM [8℄, ïðåäíà-çíà÷åííîãî äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ ðàñïûëåíèÿè ïåðåìåùåíèÿ èîíîâ â âåùåñòâå ïðè èõ èìïëàíòàöèè.Ïðè ýòîì çàäàâàëèñü òèï ìèøåíè � Fe, òèï èìïëàí-òèðóåìûõ èîíîâ � O+ è èõ ýíåðãèÿ � 50 êýÂ, äîçàîáëó÷åíèÿ ïîäáèðàëàñü äëÿ íàèëó÷øåãî îïèñàíèÿ ýêñ-ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Íàìè áûëî ñäåëàíî äîïóùå-íèå î òîì, ÷òî ñ îáåèõ ïîâåðõíîñòåé ñëîèñòîé ñèñòåìûâ ïðîöåññå èìïëàíòàöèè è ïîñëåäóþùèõ òåðìè÷åñêèõîòæèãîâ íå ïðîèñõîäèò çàìåòíîé ïîòåðè êèñëîðîäà �PoutO = 0 (ñì. �îðìóëó (5)). Íåîáõîäèìûå äëÿ ðàñ÷åòîâçíà÷åíèÿ ÷àñòîòíîãî �àêòîðà D0O = 7 � 10�4 ìêì2 /ñè ýíåðãèè àêòèâàöèè QO = 4.1�104 Äæ/ìîëü äëÿ àòîìîâêèñëîðîäà ïîäáèðàëèñü ñ öåëüþ ëó÷øåãî îïèñàíèÿýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.Ïðè âû÷èñëåíèè îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåéïàðöèàëüíûõ ÊÝÌÑ-ñïåêòðîâ ý��åêòèâíàÿ ãëóáèíàâûõîäà ýëåêòðîíîâ êîíâåðñèè äëÿ æåëåçà áûëà âçÿòàðàâíîé 0.04 ìêì. Äàííîå çíà÷åíèå èñïîëüçîâàëàñü íàìèâ àíàëîãè÷íûõ ðàñ÷åòàõ äëÿ ñëîèñòîé ñèñòåìû Fe�Be,ïîëó÷åííîé ìåòîäîì ìàãíåòðîííîãî ðàñïûëåíèÿ [9℄.Ý��åêòèâíàÿ ãëóáèíà âûõîäà ýëåêòðîíîâ êîíâåðñèèäëÿ êèñëîðîäà ïðèíèìàëàñü çíà÷èòåëüíî áîëüøåé.�åçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ. Çàâèñèìîñòè îòíîñè-òåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ïàðöèàëüíûõ ì¼ññáàóýðîâñêèõñïåêòðîâ ýëåêòðîíîâ êîíâåðñèè îáðàçóþùèõñÿ �àç îòòåìïåðàòóðû ïîñëåäîâàòåëüíûõ èçîõðîííûõ òåðìè÷å-ñêèõ îòæèãîâ äëÿ èìïëàíòàöèîííîé ñèñòåìû Fe:O+ ,êîòîðûå ïîëó÷åíû â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííîãî ýêñïåðè-ìåíòà è ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ â ðàìêàõ îïèñàííîé âûøå�èçè÷åñêîé ìîäåëè, èçîáðàæåíû íà ðèñ. 1. Ýêñïåðè-ìåíòàëüíûå äàííûå (ðèñ. 1,à) ïîêàçûâàþò, ÷òî ïîñëåïåðâîãî ýòàïà îòæèãà îáðàçóþòñÿ �àçû �-Fe, Fe2O3è Fe3O4 . Ôàçà Fe2O3 ñóùåñòâóåò ïðè òåìïåðàòóðàõîòæèãà äî 300ÆC. Ôàçà FeO ïîÿâëÿåòñÿ ïðè òåìïå-ðàòóðàõ îòæèãà ñ Tann = 500 ÆC è âûøå. �àñ÷åòíûåçàâèñèìîñòè â ñëó÷àå çàêàëêè (ðèñ. 1, á) è îòñóòñòâèÿçàêàëêè (ðèñ. 1, â) îáðàçöà ïîñëå îòæèãîâ ïðè òåì-ïåðàòóðàõ íèæå Tann = 500 ÆC õîðîøî ñîîòâåòñòâóþòýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì, à ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøåTann = 500 ÆC èìåþòñÿ ðàçëè÷èÿ, îáóñëîâëåííûå êîíå÷-íîé ñêîðîñòüþ îñòûâàíèÿ îáðàçöà.Êîíöåíòðàöèîííûå ïðî�èëè àòîìîâ êèñëîðîäà (CO )è îòíîñèòåëüíîå ñîäåðæàíèå îáðàçóþùèõñÿ �àç (Cphase)ïî ãëóáèíå ñëîèñòîé ñèñòåìû Fe:O+ íà ðàçëè÷íûõýòàïàõ ïîñëåäîâàòåëüíûõ èçîõðîííûõ îòæèãîâ â ñëó-÷àå çàêàëêè è â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ çàêàëêè îáðàçöàïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 2 è 3 ñîîòâåòñòâåííî. Íà÷àëüíûéêîíöåíòðàöèîííûé ïðî�èëü êèñëîðîäà ïðåäñòàâëÿåò îä-íîìîäàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå êîíöåíòðàöèè ïî ãëóáèíåñî çíà÷åíèåì êîíöåíòðàöèè 28% (àò.) O íà ïîâåðõíîñòèîáðàçöà è ñ ìàêñèìóìîì âåëè÷èíîé 62% (àò.) O íàãëóáèíå îêîëî 0.06 ìêì, ÷òî ïðåâûøàåò êîíöåíòðàöèþêèñëîðîäà â Fe2O3 . Ïðè Tann = 180 ÆC êîíöåíòðàöè-îííûé ïðî�èëü êèñëîðîäà ïðàêòè÷åñêè íå èçìåíÿåòñÿè ñîîòâåòñòâóåò íà÷àëüíîìó. Êàê âèäèì, íà ïåðâûõýòàïàõ îòæèãà â ïðèïîâåðõíîñòíîì ñëîå îáðàçöà ñî14 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 3
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�èñ. 2. Êîíöåíòðàöèîííûå ïðî�èëè àòîìîâ êèñëîðîäà CO è îòíîñèòåëüíîå ñîäåðæàíèå îáðàçóþùèõñÿ�àç Cphase ïî ãëóáèíå ñëîèñòîé ñèñòåìû Fe:O+ íà ðàçëè÷íûõ ýòàïàõ ïîñëåäîâàòåëüíûõ èçîõðîííûõ îòæèãîââ ñëó÷àå çàêàëêè îáðàçöà ïîñëå îòæèãîâñòîðîíû êèñëîðîäà îáðàçóþòñÿ �àçû: Fe2O3 , Fe3O4è O2 . Ïðè ïîñëåäóþùèõ îòæèãàõ êîíöåíòðàöèÿ â ïðè-ïîâåðõíîñòíîì ñëîå òîëùèíîé 0.05 ìêì âûðàâíèâàåòñÿîêîëî ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ 50% (àò.) O, è íà ïîâåðõ-íîñòü âûõîäèò �àçà Fe3O4 , ïðè ýòîì â îñòàëüíûõ÷àñòÿõ îáðàçöà îñòàåòñÿ òîëüêî �-Fe. �àñ÷åò â ñëó÷àåçàêàëêè îáðàçöà ïîñëå îòæèãîâ ïîêàçûâàåò (ðèñ. 2),÷òî ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ (áîëåå Tann = 500 ÆC)�àçà Fe3O4 èñ÷åçàåò è íà ïîâåðõíîñòü âûõîäèò �àçàFeO. Â îòñóòñòâèå çàêàëêè (ðèñ. 3) �àçîâûé ñîñòàâïðàêòè÷åñêè íå ìåíÿåòñÿ.Êîîðäèíàòû ãðàíèö îáðàçóþùèõñÿ �àç x ñ äâóõ�àç-íûìè îáëàñòÿìè â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè èçîõðîííûõîòæèãîâ tann ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 4. Êàê âèäèì, ñðàçóïîñëå èìïëàíòàöèè â îáðàçöå êðîìå �-Fe ïðèñóòñòâóþòðàçëè÷íûå �àçû � Fe3O4 , Fe2O3 è O2 , êîòîðûå ðàñïî-ëàãàþòñÿ íà ãëóáèíàõ íå áîëåå 0.15 ìêì. Ïåðâûé îòæèãïðè Tann = 180 ÆC íå ïðèâîäèò ê çàìåòíûì èçìåíåíèÿìâ �àçîâîì ñîñòàâå. Âî âðåìÿ ñëåäóþùåãî îòæèãà ïðèTann = 300 ÆC ÷åðåç � 0.15 ÷ (� 0.65 ÷ îò îáùåãî

âðåìåíè) ïðîïàäàåò �àçà O2 è ïîñòåïåííî ñóæàåòñÿäâóõ�àçíàÿ îáëàñòü Fe2O3 + Fe3O4 . Â íà÷àëå îòæèãàïðè Tann = 400 ÆC ïðîïàäàåò �àçà Fe2O3 è ïîñòåïåííîðàñøèðÿåòñÿ äâóõ�àçíàÿ îáëàñòü �-Fe + Fe3O4 . ÔàçàFeO ïîÿâëÿåòñÿ â ïðîöåññå îòæèãà ïðè Tann = 600 ÆCè ñîõðàíÿåòñÿ äî êîíöà ïîñëåäîâàòåëüíûõ îòæèãîâ.Ïðè ýòîì åå îäíî�àçíàÿ îáëàñòü èñ÷åçàåò ìåíåå ÷åì÷åðåç 0.05 ÷ (2.05 ÷ îò îáùåãî âðåìåíè îòæèãà),à äâóõ�àçíàÿ îáëàñòü �-Fe + FeO ïîñòåïåííî ðàñ-øèðÿåòñÿ. Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííûõ ïîñëåäîâàòåëüíûõèçîõðîííûõ îòæèãîâ ãðàíèöà îáëàñòè ïðîíèêíîâåíèÿêèñëîðîäà â ìàòðèöó �-Fe ïåðåìåùàåòñÿ â ãëóáü îáðàç-öà è ïðè Tann = 700 ÆC äîñòèãàåò ãëóáèíû � 0.55 ìêì.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ â ðàìêàõ îïèñàííîé âûøå ìî-äåëè ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíî óñòàíîâëåííûìèïîñëåäîâàòåëüíîñòüþ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé è çàâèñè-ìîñòüþ îò òåìïåðàòóðû îòæèãà îòíîñèòåëüíîãî ñîäåð-æàíèÿ îáðàçóþùèõñÿ �àç â ñèñòåìå Fe:O+ . Ñëåäî-âàòåëüíî, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî õàðàêòåð �àçî-âûõ ïðåâðàùåíèé â èìïëàíòàöèîííîé ñèñòåìå Fe:O+
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�èñ. 3. Êîíöåíòðàöèîííûå ïðî�èëè àòîìîâ êèñëîðîäà CO è îòíîñèòåëüíîå ñîäåðæàíèå îáðàçóþùèõñÿ�àç Cphase ïî ãëóáèíå ñëîèñòîé ñèñòåìû Fe:O+ íà ðàçëè÷íûõ ýòàïàõ ïîñëåäîâàòåëüíûõ èçîõðîííûõ îòæèãîââ ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ çàêàëêè îáðàçöà ïîñëå îòæèãîâ

�èñ. 4. Êîîðäèíàòû x ìåæ�àçíûõ ãðàíèö â çàâèñèìî-ñòè îò âðåìåíè tann ïîñëåäîâàòåëüíûõ èçîõðîííûõ òåð-ìè÷åñêèõ îòæèãîâ â èìïëàíòàöèîííîé ñèñòåìå 57Fe:O

îïðåäåëÿåòñÿ â ïåðâóþ î÷åðåäü èçìåíåíèåì ëîêàëüíîéêîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ â ïðîöåññå ìåæóçåëüíîéäè��óçèè êèñëîðîäà è îòðàæàåò îñîáåííîñòè �àçîâîéäèàãðàììû ðàâíîâåñíûõ ñîñòîÿíèé áèíàðíîé ñèñòå-ìû Fe�O. Çàêëþ÷åíèåÏðåäëîæåíà �èçè÷åñêàÿ ìîäåëü òåðìè÷åñêè èíäóöè-ðîâàííûõ ïðîöåññîâ äè��óçèè è �àçîîáðàçîâàíèÿ â èì-ïëàíòàöèîííûõ ñèñòåìàõ ìåòàëë�ìåòàëëîèä. Â îñíîâå�èçè÷åñêîé ìîäåëè � çàêîíû Ôèêà è ñîõðàíåíèÿ ìàñ-ñû, à òàêæå ìåõàíèçì âçàèìíîé äè��óçèè êîìïîíåíòîâïî íåïðåðûâíûì êàíàëàì �àç â äâóõ�àçíûõ îáëàñòÿõñèñòåìû. Îñóùåñòâëåíà ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ ìî-äåëè, ïîçâîëÿþùàÿ êîëè÷åñòâåííî îïèñûâàòü êèíåòèêóýòèõ ïðîöåññîâ ïðè ïðîèçâîëüíûõ ðåæèìàõ îòæèãà.Â ðàìêàõ ïðåäëîæåííîé ìîäåëè ïðîâåäåíî ìîäåëè-ðîâàíèå òåðìè÷åñêè èíäóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ, ïðî-èñõîäÿùèõ â èìïëàíòàöèîííîé ñèñòåìå Fe:O+ ïðè15 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 3



30 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2012. � 3ïîñëåäîâàòåëüíûõ èçîõðîííûõ òåðìè÷åñêèõ îòæèãàõ.�åçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ õîðîøî îïèñûâàþò ýêñïåðè-ìåíòàëüíî óñòàíîâëåííûå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè �àçîâûõïðåâðàùåíèé è îòíîñèòåëüíîå ñîäåðæàíèå îáðàçóþ-ùèõñÿ �àç íà âñåõ ýòàïàõ òåðìè÷åñêîãî îòæèãà.Ñîãëàñèå ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû-ìè äàííûìè, ïîëó÷åííûìè ìåòîäàìè ì¼ññáàóýðîâñêîéñïåêòðîñêîïèè, óêàçûâàåò íà òî, ÷òî õàðàêòåð �àçîâûõïðåâðàùåíèé â èññëåäîâàííîé ñèñòåìå â ñîîòâåòñòâèèñ ïðåäëîæåííîé �èçè÷åñêîé ìîäåëüþ îïðåäåëÿåòñÿ èç-ìåíåíèåì ëîêàëüíîé êîíöåíòðàöèè ìåòàëëîèäà â ïðî-öåññå åãî ìåæóçåëüíîé äè��óçèè è ñîîòâåòñòâóåò îñî-áåííîñòÿì �àçîâîé äèàãðàììû ðàâíîâåñíûõ ñîñòîÿíèéáèíàðíîé ñèñòåìû Fe�O.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Êàäûðæàíîâ Ê.Ê., Êîìàðîâ Ô.Ô., Ïîãðåáíÿê À.Ä. è äð.Èîííî-ëó÷åâàÿ è èîííî-ïëàçìåííàÿ ìîäè�èêöèÿ ìàòåðèà-ëîâ / Ïîä ðåä. Â. Ñ. �óñàêîâà. Ì., 2005.

2. Kadyrzhanov K.K., Rusakov V.S., Turkebaev T.E. // J.Phys.: Condens. Matter. 2006. 18. P. 4113.3. �óñàêîâ Â.Ñ., Êàäûðæàíîâ Ê.Ê., Òóðêåáàåâ Ò.Ý. è äð. //Ïîâåðõíîñòü. 2006. � 1. Ñ. 33.4. �óñàêîâ Â.Ñ., Ñóõîðóêîâ È.À., Æàíêàäàìîâà A.Ì., Êà-äûðæàíîâ Ê.Ê. // Ïîâåðõíîñòü. 2011. � 6. Ñ. 103.5. �óñàêîâ Â.Ñ., Êàäûðæàíîâ Ê.Ê., Òóðêåáàåâ Ò.Ý. è äð. //Ïîâåðõíîñòü. 1995. � 7�8. Ñ. 28.6. Kadyrzhanov K.K., Rusakov V.S., Turkebaev T.E. // Nul.Instr. Meth. Phys. Res. B. 2000. 170, N 1-2. P. 85.7. Äèàãðàììû ñîñòîÿíèÿ äâîéíûõ è ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ñè-ñòåì íà îñíîâå æåëåçà / Ïîä ðåä. Î.À. Áàííûõ, Ì.Å. Äðè-öà. Ì., 1986.8. Ziegler J., Ziegler M., Biersak J. // Nul. Instr. Meth. Phys.Res. B. 2010. 268. P. 1818.9. Kadyrzhanov K.K., Rusakov V.S., Turkebaev T.E. et al. //Nul. Instr. Meth. Phys. Res. B. 2001. 174. P. 463.
Simulation of diffusion and phase formation proesses in layered metal�metalloid systemsV.S. Rusakov 1,a , I. A. Sukhorukov 1,b , A.M. Zhankadamova 2 , K.K. Kadyrzhanov 21Department of General Physis, Faulty of Physis, M.V. Lomonosov Mosow State University,Mosow 119991, Russia.2 Institute of Nulear Physis, National Nulear Center, Almaty 050032, Kazakhstan.E-mail: a vsrusakov�physis.msu.ru, b iasias�mail.ru.A physial model of thermally-indued proesses of diffusion and phase formation in layered metal-metalloid systemsis offered. The program realization of the model whih allows to desribe quantitatively the kinetis of theseproesses at any arbitrary thermal annealing regimes is arried out. The omparison of results of the theoretialalulations with the results of the experimental study by M�ossbauer spetrosopy of layered implant system57Fe:O+ was made. An agreement of the numeri alulations with the experimental data indiates that theharater of phase transformations in the investigated system is determined by the hange of loal onentration ofmetalloid during its interstitial diffusion and orresponds to the phase equilibrium diagram of binary system Fe�O.Keywords: layered implant system, diffusion, phase formation, simulation, M�ossbauer spetrosopy.PACS: 66.10.g, 63.22.Np.Reeived 14 Otober 2011.English version: Mosow University Physis Bulletin 3(2012).Ñâåäåíèÿ îá àâòîðàõ1. �óñàêîâ Âÿ÷åñëàâ Ñåðà�èìîâè÷ � äîêò. �èç.-ìàò. íàóê, ïðî�åññîð, ïðî�åññîð;òåë.: (495) 939-23-88, e-mail: rusakov�phys.msu.ru, vsrusakov�physis.msu.ru.2. Ñóõîðóêîâ Èâàí Àíäðååâè÷ � àñïèðàíò; òåë.: (495) 939-23-88; e-mail: iasias�mail.ru.3. Æàíêàäàìîâà Àêòîðãûí Ìàãèøàòîâíà � êàíä. �èç.-ìàò íàóê, ñò. íàó÷. ñîòðóäíèê; e-mail: aktorgyn�mail.ru.4. Êàäûðæàíîâ Êàéðàò Kàìàëîâè÷ � äîêò. �èç.-ìàò. íàóê, ïðî�åññîð, ãåí. äèðåêòîð ÍßÖ �Ê;òåë.: 8 (327) 254-56-60; e-mail: kadyrzhanov�nn.kz.


