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В статье рассмотрены методы неразрушающего контроля диффузионно-насыщенных слоёв поли-

кристаллических сплавов и, в частности, при цементации стали. Существуют сравнительно простые и 
надёжные рентгеновские методы изучения диффузионных процессов, важными достоинствами которых 
является их безопасность, доступность и отсутствие необходимости разрушать образец. Дифракционная 
картина рассеяния характеристического рентгеновского излучения на кристаллической решётке поли-
кристаллического сплава несёт в себе информацию о структуре и концентрационном распределении 
диффундирующего вещества (диффузант - углерод) в решётке растворителя (сплав на основе железа) 
после изотермического отжига. Применение численных методов позволяет моделировать профиль рент-
геновской линии (ПРЛ) по изменениям параметра решётки сплава, обусловленными, например, диффу-
зионным проникновением углерода в сталь.  

Этот подход использован для выбора оптимальных условий насыщения поверхности металличе-
ского сплава для случая диффузии из постоянного источника. С некоторыми допущениями применение 
расчётного алгоритма показывает хорошее приближение для цементации поликристаллической стали, 
что позволяет устанавливать степень диффузионного насыщения в зависимости от технологических па-
раметров этого процесса и контролировать его. Вариации в ПРЛ существенно зависят как от градиента 
концентрации диффузанта, так и от глубины проникновения рентгеновских лучей.  

Разработан и апробирован алгоритм моделирования, позволяющий прогнозировать параметры 
диффузионной зоны при цементации. Показано, что глубина анализа рентгеновскими лучами при опре-
делённых условиях съёмки позволяет получать информацию о размерах диффузионной зоны в слоях, 
значительно превышающих величину слоя половинного поглощения. Приведено сравнение эксперимен-
тальных данных, полученных при цементации образца, с результатами моделирования  дифракционного 
профиля. 
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Введение 
В настоящее время существует по-

требность в применении новых неразру-
шающих физических методов для анализа 
деталей из моно-, поли- и нанокристалли-
ческих  материалов в процессах как их 
химико-термической обработки, так и 
эксплуатации с целью изучения измене-
ний реальной структуры деталей и кон-
троля изменений технологических пара-
метров процессов их изготовления. В слу-
чае получения информации о протекании 
диффузионных процессов во времени в 
этих объектах можно прогнозировать раз-
витие структуры и свойств деталей в про-
цессе их эксплуатации. Соответствующи-

ми возможностями обладают простые и 
сравнительно доступные рентгеновские 
методы изучения диффузии, важными до-
стоинствами которых является их без-
опасность, доступность и отсутствие 
необходимости разрушения образцов или 
деталей. В работе выполнено математиче-
ское моделирование профиля рентгенов-
ской линии поликристаллического образ-
ца, поверхность которого была подверг-
нута диффузионному легированию при-
месью из газовой, жидкой или твёрдой 
фазы в условиях изотермического насы-
щения. Обычно, в таких процессах реали-
зуются граничные условия, соответству-
ющие гетеродиффузиии  из постоянного 
источника (диффузионное легирование 
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полупроводников, цементация, азотиро-
вание). 

Для решения данной задачи было 
проведено моделирование ПРЛ методом 
суммирования отражений излучения от 
слоёв диффузионной зоны с изомерным 
изменением концентрации диффундиру-
ющего вещества [1] и сравнение расчёт-
ных данных с экспериментом. 

 
Алгоритм моделирования 

Рассматривается изотермическая од-
номерная диффузия примеси вдоль оси х в 
поликристаллическом образце из посто-
янного источника «бесконечной» ёмкости 
(«тонкий» слой конечной толщины, газо-
вая, жидкая или твёрдая среда) с концен-
трацией с0, соответствующей пределу рас-
творимости примеси в образце при посто-
янной температуре Т. Источник  распола-
гается в точке  x=0. Известно, что решение 
временного диффузионного уравнения 
для этого случая имеет вид [2]: 

 

)]2/([erfc)( 0 Dtx ctx,с =  ,           (1) 
 

где с(х,t) – концентрация примеси на глу-
бине х в момент времени t, 0с – поверх-
ностная концентрация примеси при х=0, 
erfc – дополнительная функция ошибок,  
D – коэффициент диффузии (КД) приме-
си. Необходимо построить ПРЛ диффузи-
онного образца на любой временной ста-
дии диффузионного отжига, адекватно 
описывающий отражение характеристи-
ческого рентгеновского луча от поверхно-
сти образца.  

Общая схема и алгоритм построения 
ПРЛ диффузионного образца на различ-
ных стадиях отжига в кинематическом 
приближении рассеяния характеристиче-
ских рентгеновских лучей по заданному 
распределению концентрации примеси 
рассмотрена в [1]. Разобьём диффузион-
ный образец на слои равной концентра-
ции, начиная от поверхности вглубь об-
разца, толщиной  ∆xn = xn – xn-1,  где xn и 
xn–1 – координаты, в пределах которых 
концентрация примеси с(x) изомерно ме-
няется на одну и ту же малую величину 

∆c=с0/N, N – целое число, равное количе-
ству задаваемых слоёв разбиения. Сред-
няя концентрация в n-слое равна 
 

( ) ( )  xcxcс nnn  2/][= 1−+ .            (2) 
 

Суммированием отражений рентге-
новских лучей от этих слоёв можно по-
строить распределение результирующей 
относительной интенсивности выбранной 
дифракционной рентгеновской линии     
(т. е. ПРЛ) образца 0

maxI)(I ϑ  в любой 
точке дифрактограммы, соответствующей 
углу ϑ: 
 

N
0 n 0
max max max n n

1
I( ) I I I f ( ),

n
ϑ ϑ ϑ

=

= −∑              (3) 
 

где 0
maxI  – интенсивность максимума ли-

нии образца до диффузионного отжига; 
n
maxI  – интенсивность максимума линии 

отражения от слоя толщиной ∆xn; ϑn – 
угол отражения от n-го слоя, средняя кон-
центрация которого равна значению сn из 
(2); )( nnf ϑ−ϑ  – функция формы (ПРЛ) 
рентгеновской линии n-го слоя. В боль-
шей части практических случаев функция 

)(ϑnf  не зависит от состава и может быть 
аппроксимирована инструментальной ли-
нией исходной основы-растворителя f0(ϑ), 
взятой из эксперимента до диффузионно-
го насыщения. В рассматриваемом случае 
используем функцию Коши, параметры 
которой будут приведены ниже. Отметим, 
что величина угла отражения ϑn рассчи-
тывается для твёрдых растворов с кубиче-
ской симметрией кристаллической решёт-
ки, константой Вегарда b сплава, образу-
ющегося на поверхности образца при 
диффузионном насыщении, параметром 
решётки основы а0, индексами выбранной 
отражающей атомной плоскости (hkl) и 
длины волны рентгеновского излучения λ 
по формуле: 

 

)]}(2/[)sin{(arc 0
222

nn bcalkh +++λ=ϑ . (4) 
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Угловое смещение nϑ∆  линии n-го 
слоя с составом сn относительно линии 
основы ϑ0 в дифрактометрической гео-
метрии Брэгга-Брентано можно рассчи-
тать с учётом (4) по формуле:  

 
nnn cab ⋅ϑ−=ϑ−ϑ=ϑ )tg(/ 000∆ .          (5) 

 
Рентгеновская съёмка может быть 

выполнена как на дифрактометре, так и на 
плоскую плёнку прецизионной рентгенов-
ской камеры, имеющей обычно более вы-
сокое разрешение.  

Пример моделирования ПРЛ по ука-
занному алгоритму для стандартной ди-
фрактометрической рентгеносъёмки с фо-
кусировкой по Бреггу-Брентано с исполь-
зованием инструментальной (исходной) 

линии чистого растворителя-железа в ви-
де функции Коши 
 

12
00 ])(1[)( −ϑ−ϑγ+=ϑf             (6) 

 
с параметром γ=(2/β)2, где β=0.04° – угло-
вая полуширина синглетной рентгенов-
ской линии растворителя-основы, пред-
ставлен на рис. 1. В расчётах были приня-
ты следующие значания параметров: из-
лучение λСо Кα1=1,78892 Å;  а0= 2,8664 Å 
(α-Fe); ϑ0Fe=80,95° [2]; индексы отражаю-
щей плоскости – (211); линейный коэф-
фициент поглощения µ=440,3 см-1; предел 
растворимости углерода в железе с0=1,5 
масс.% ; b=0,010 Å /aт.% [3]; диффузион-
ный путь – Dt =10 мкм.  

 

 
 

Рис. 1. Формирование результирующего ПРЛ образца после диффузии ( Dt =10 мкм) 
 
При этом построении результирую-

щий ПРЛ диффузионного железного об-
разца, в соответствии с формулой (3), 
формируется из суммы ПРЛ  всех слоёв 
образца с разной концентрацией сn диф-
фундирующей примеси в каждом слое, 
изомерно изменяющейся от слоя к слою 
согласно (2). При этом положение макси-
мума интенсивности отражения от каждо-
го слоя ϑn определяется его концентраци-
ей cn в соответствии с (4), а величина ин-
тенсивности 0)( maxn II ϑ каждого слоя – 
толщиной слоя и глубиной его залегания.    

 

Результаты моделирования ПРЛ  
цементированных образцов 

В качестве материала образцов вы-
брана конструкционная легированная 
сталь12Х2Н4А. Образы вырезали из стали 
в виде прямоугольных квадратных пла-
стин размером 15×15×4 мм. В процессе 
цементации плоских поверхностей образ-
цов из газовой фазы применяли ступенча-
тый нагрев в температурном интервале 
637–827 °С с общей продолжительностью 
2,5 часа.  

Рентгеносъёмку вели на рентгенов-
ском дифрактограметре ДРОН-2, осна-
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щённом аппаратно-программным ком-
плексом управления, регистрации и  обра-
ботки результатов измерений, в Co Кα-
излучении – в стандартной геометрии 
Брегга-Брентано. На рис. 2 представлены 
экспериментальные дифрактометрические 
записи ПРЛ (211) стальных образцов до 
цементации и после неё.  

Сравнительный анализ распреде-
ления интенсивности полученной дифф-
рактограммы и кинетики изменения ПРЛ 
показывает: 1) инструментальная линия, 
соответствующая стали до цементации 
(1), имеет полуширину β∼0.4°; 2) линия 
(2) на рис. 2, соответствующая цементи-
рованному образцу, размыта в сторону 
меньших брегговских углов и незначи-
тельно смещена относительно линии 
неценементированного образца.  

Для расчёта ПРЛ цементированных 
образцов использованы следующие ис-
ходные данные: длина волны характери-
стического рентгеновского излучения λСо 

Кα1=1,78892 Å; параметр решётки образ-
цов а0=2,891 (сталь) Å ; угол Брега 
ϑ0Fe=49,46° [2]; индексы отражающей 
плоскости – (211); предел растворимости 
(поверхностная концентрация) углерода в 
железе с0=1,5 масс.%  при температуре 
950 °C; константа Вегарда b= 0,010 Å 
/aт.% [3], 12

000 ])(1[)( −ϑ−ϑγ+=ϑ−ϑ FeFeFef  – 
функция Коши с параметром γ=(2/β)2, где 
β=0,4°–  экспериментальная угловая по-
луширина рентгеновской линии. Резуль-
тат моделирования для диффрактометра 
ДРОН-2 представлен на рис.3. 

 

 
 

Рис. 2.  Диффрактограммы линии (211) в Со Кα-излучении образцов из стали 12Х2Н4А:  
1 – до цементации, 2 – после цементации 

 
  

 

 
 

Рис. 3.  Данные моделирования для линии Fe (211) для образцов: 
(1) – cталь, (2) – цементированная сталь 
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Суммарная интегральная интенсив-
ность отражения (площадь под кривой 
ПРЛ) остаётся постоянной для экспери-
ментальных кривых ПРЛ. Изменения в 
форме и смещение линии, имеющиеся 
вследствие диффузии, качественно совпа-
дают с экспериментальными данными 
ПРЛ, представленными на рис.2. 

Технологические условия обеспечи-
вали глубину цементации l≈0,1 мм, что 
подтверждается данными металлографи-
ческого анализа шлифа поперечного сече-

ния диффузионной зоны цементированно-
го образца, представленного на рис. 4, а. 
В процессе изотермического отжига в 
приповерхностных слоях образца образо-
валась структура твёрдого раствора угле-
рода в α-железе. Расчётные концентраци-
онные кривые, соответствующие формуле 
(1), для различных глубин диффузии 
( Dt ) от 2 до 60 мкм представлены на 
рис. 4, б. 

 

 
а 

 
б 

 
Рис. 4.: а – поперечный  шлиф диффузионной зоны образца,  

б – концентрационные  распределения углерода при цементации железа  
для различных значений параметра диффузии Dt : 1 – 2 мкм; 2 – 4 мкм; 3 – 10 мкм; 4 – 60 мкм 

 
 

При постоянстве площади под каж-
дой кривой ПРЛ происходит «перетека-
ние» части интегральной интенсивности 
из линии чистого cплава (железа) (ϑ0Fe) в 
линию, положение которой соответствует 
положению слоя с концентрацией 0с  
(ϑ(с0)). Этот характер изменения расчёт-
ных ПРЛ позволяет проследить кинетику 
образования твёрдого раствора. Наиболь-
ший практический интерес представляет 
решение обратной задачи – по изменени-
ям в формы дифракционной линий рент-
геновских лучей, т.е. по её ПРЛ, опреде-
лить глубину диффузии (толщину цемен-
тированного слоя) и получить концентра-
ционное распределение диффундирующе-
го вещества. Как видно из приведённых 
кривых для различных глубин диффузии, 
наиболее точной будет выступать харак-

теристика 4,6 Dt , что позволяет опреде-
лить длину диффузионной зоны, содер-
жащей 99% исходной концентрации [4]. 

Описанный подход также может ис-
пользоваться для оценки  величины коэф-
фициента диффузии и глубины цемента-
ции по дифракционным данным ПРЛ пу-
тём построения калибровочной зависимо-
сти, как это изложено в работе  [4]. Для 
оценки глубины цементации по соотно-
шению интенсивностей линий ПРЛ об-
разца до и после цементации устанавлива-
ется тип режима, определяется 

0
maxI)(I ϑ , по градировочной кривой 

определяется соответствующее значение 
Dt , и по нему по формуле (1) восстанав-

ливается с(х)-кривая, которая позволяет 
оценить глубину диффузии. Далее, задав 
время цементации, легко оценить КД. 
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Заключение 
Предложенный алгоритм предназна-

чен для моделирования ПРЛ при различ-
ных временах изотермического отжига 
для случаев цементации и их сравнитель-
ный анализ с экспериментальными ди-
фрактограммами. Это позволяет оцени-
вать коэффициенты диффузии углерода и 
глубину цементации без разрушения об-
разца. Результаты анализа изменений ПРЛ 
в процессе цементации показывают воз-
можность выделения характерных обла-
стей ПРЛ в зависимости от градиента 

концентрации диффузанта по глубине 
проникновения рентгеновского излуче-
ния. Поэтому можно адаптировать пред-
ложенный алгоритм моделирования для 
решения конкретных задач диффузионно-
го насыщения поверхностного слоя ме-
таллов. 

Показано, что глубина анализа при 
определённых условиях съёмки и степени 
монохромотичности позволяет изучать 
глубину диффузионной зоны в слоях, зна-
чительно превышающих величину слоя 
половинного поглощения.  
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This article deals with methods of non-destructive control of diffusion-saturated layers of polycrystalline 
alloys, and in particular, in steel hardening. There exist simple and reliable X-ray techniques of studying diffu-
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sion processes. Their main advantages are the safety, availability and absence of necessity to destroy the sample. 
Diffraction scattering of characteristic X-ray character radiation on a crystal lattice of a polycrystalline alloy 
contains information on the interior structure and concentration distribution of the diffusing material (carbon 
used as the diffusant impurity) in the solvent lattice (iron alloy) after isothermal annealing. Application of nu-
merical methods makes it possible to simulate the shape of the line profile by varying the parameter of the alloy 
lattice, caused, for example, by diffusion penetration of carbon in steel. This approach is used for choosing the 
best conditions of saturating the surface of a metal alloy for the case of steady- source diffusion. With some as-
sumption, the application of the calculation algorithm shows good approximation for the carbonization of poly-
crystalline alloys, which makes it possible to determine the degree of the diffusion saturation depending on the 
process parameters and to control them. The curve variations are related to the gradient of concentration of the 
diffusant and the depth of X-ray penetration. An algorithm of simulation has been developed and tested allowing 
prediction of diffusion area parameters in carbonization. It is shown that the depth of investigation using X-rays 
makes it possible, under certain conditions, to obtain information on the dimensions of the diffusion area in lay-
ers considerably in excess of half thickness values. The experimental data obtained in carbonization of a sample 
are compared with the results of simulation of a diffractive profile.  

 
Diffusion, steady source, X-ray diffraction, diffusion coefficient, carbonization, concentration distribu-

tion. 
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