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ABSTRACT
This article analyzes a zirconium-based bulk metallic glass (BMG) with the composition 
Zr62Cu22Fe5Al10Dy1 in its initial state and after high-pressure torsion (HPT). Structural changes 
in the BMG induced by HPT can be investigated through X-ray diffraction (XRD) analysis by 
assessing their impact on key XRD parameters, such as the center of gravity of the amorphous halo, 
its full width at half maximum (FWHM) and halo asymmetry. However, specific approaches and 
methods are required to describe the experimental halo, determine its center of gravity, FWHM 
and asymmetry. The article aims to identify approaches for the mathematical description of the 
experimental halo. The article analyzes and compares the results of describing a morphic halo using 
the EVA program, a Gaussian and a bigaussian. The results of analysis and comparison of halos in 
different states demonstrated that high-pressure torsion increases the FWHM of the amorphous halo 
in the alloy.
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Введение

Объемные металлические стекла (ОМС) 
на основе циркония представляют собой 
уникальные материалы, которые сочетают 
в себе высокую прочность, устойчивость 
к коррозии и износу благодаря отсутствию 
дальнего порядка в своей атомной структу-
ре [1]. Эти свойства делают такие материалы 
востребованными в различных высокотехно-
логичных областях и дают им преимущество 
над материалами кристаллического строения 
[1–3]. Однако аморфная структура этих спла-
вов делает их особенно чувствительными к 
внешним воздействиям, таким как механиче-
ская деформация при высоких нагрузках [4].

В качестве материла исследований было 
выбрано многокомпонентное металличе-
ское стекло Zr62Cu22Al10Fe5Dy1, Данный 
сплав имеет высокую прочность (до 1600 
МПа), большее удлинение в упругой области  
(до 2%) и хорошую стеклообразующую спо-
собность, что позволяет получать из него 
аморфные пластины размером 60×10×2 мм.

Интенсивная пластическая деформация 
кручением (ИПДК) является одним из ме-

тодов, позволяющих целенаправленно из-
менять микроструктуру аморфных металли-
ческих сплавов [5, 6]. Под действием ИПДК 
происходят значительные изменения тонкой 
структуры сплава, что отражается на таких 
важных структурных параметрах, как полу-
ширина, положение центра тяжести аморф-
ного гало и величина его асимметрии, из-
меряемых методами рентгеноструктурного 
анализа (РСА) [5, 6]. Так, измерение поло-
жения центра тяжести основного аморфного 
гало позволяли оценивать изменение свобод-
ного объема в материале после деформации 
[6], что помогает прогнозировать эволюцию 
в механическом поведении материала по 
сравнению с исходно литым состоянием [8]. 
Оценка асимметрии аморфного гало может 
указывать на возможное постдеформацион-
ное фазовое расслоение аморфной структуры 
[9]. В целом, не смотря на активные исследо-
вания [5, 6, 12, 13], многие вопросы о дей-
ствии ИПДК на микроструктуру и свойства 
аморфных металлических сплавов остаются 
недостаточно изученными. Также можно от-
метить, что при ИПДК твердых материалов 
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происходит так называемое «проскальзыва-
ние» бойков по поверхности образца [14,15], 
но деформация происходит, несмотря на 
проскальзывание [15].  

Таким образом, статья направлена на раз-
работку математических методов описания 
экспериментального аморфного гало для ха-
рактеристики структуры аморфных сплавов 
после воздействия ИПДК. Применение этих 
методов позволит более детально описать 
структурные изменения и выявить возмож-
ное расслоение аморфной фазы на несколько 
компонентов. В частности, аппроксимация 
экспериментального гало из данных РСА с 
помощью би-гауссиана может служить ин-
дикатором такого фазового расслоения.

1. Материалы и методы

В исследовании использовались рентге-
нографические данные для анализа аморф-
ного сплава Zr62Cu22Fe5Al10Dy1 (получен 
в НИТУ «МИСИС» Базловым А.И.), кото-
рый подвергался ИПДК при комнатной тем-
пературе под давлением 6 ГПа. Деформация 
проводилась с разными числами оборотов на 
бойках с канавкой 0,5 мм, диаметром 20 мм: 
n = 1, n = 10.

Для анализа строения аморфных сплавов 
использовались рентгенограммы, получен-
ные методом РСА на дифрактометре Bruker 
D2 PHASER с CuKα излучением. Для оцен-
ки изменения ключевых структурных па-
раметров аморфного состояния, таких как 
центр тяжести, полуширина и асимметрия 
аморфного гало из соответствующих рентге-
нограмм, применялись пакет DIFFRAC plus 
EVA (Брюкер) и пакет программ для обра-
ботки данных Origin (OriginLab Corp.).

Обработка данных в EVA: первым этапом 
обработки было сглаживание рентгенограмм 
методом Голея-Савицкого. Затем выделялось 
положение первого пика аморфного гало. 
Основные параметры, такие как центр тя-

жести, полуширина аморфного гало и рас-
четное значения межатомного расстояния 
(d-spacing), извлекались для последующего 
сравнения и анализа. В EVA такие параметры 
определяется из статистических расчетов об-
ласти под пиком, ограниченной интервалом 
между углами, который задается вручную. 
Полуширина аморфного гало (FWHM) пред-
ставляет собой величину хорды внутри гало, 
лежащей на середине высоты пика, прове-
денной от линейного участка на выбранном 
интервале углов. Межплоскостное расстоя-
ние (d-spacing) и центр тяжести (Gravity C.) 
в EVA определяется по среднему значению 
каждой позиции X в интервале углов (2θ), 
взвешенному по чистой интенсивности (то 
есть, по разнице между интегрированным 
счетом пика и общим счетом фона).

Обработка данных в Origin: после экс-
порта экспериментальных данных из EVA в 
Origin данные сглаживались с использовани-
ем быстрого преобразования Фурье (FFT). 
Затем проводилась наилучшая аппроксима-
ция аморфного гало с помощью гауссиана и 
бигауссиана [10, 11] Возможное расслоение 
аморфной фазы на несколько компонентов 
должно приводить к асимметрии гало, что 
должно выявляться фиттингом данных РСА 
методом бигауссиана. Результаты анали-
за и сравнения гало в различных состояни-
ях показали, что интенсивная пластическая 
деформация кручением приводит к увели-
чению полуширины аморфного гало аморф-
ного сплава. Последняя функция (2) ис-
пользовалась для определения асимметрии 
аморфного гало. Аппроксимация с исполь-
зованием функции Гаусса (1) заключалась в 
определении ключевых параметров, таких 
как положение центра тяжести (xc) и полу-
ширина аморфного гало (w):

      

.  (1) [10]
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При аппроксимации с помощью бигаус-
сиана [11] оценивалась также асимметрия 
аморфного гало за счет разницы в «плечах» 
(w1 и w2) бигауссиана:

.     (2)

Относительное изменение свободного 
объема (ΔV) рассчитывалось из соотноше-
ния Вульфа-Брэгга на основе изменения ме-
жатомных расстояний между исходным со-
стоянием и состоянием после ИПДК [12]:
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(3)

Эта методология позволяет провести 
сравнительный анализ аморфных сплавов  
по различным степеням деформации, вы-
являть изменения в структуре, вызванные 
ИПДК, и оценивать их влияние на основные 
структурные параметры материала.

2. Результаты и их обсуждение

В табл. 1 представлены структурные па-
раметры, полученные из эксперименталь-
ных рентгенограмм с помощью пакетов EVA 
и Origin (рис. 1–3) для аморфного сплава 
Zr62Cu22Fe5Al10Dy1 в исходном состоянии 
и после ИПДК при различных степенях де-
формации.

Таблица 1. Результаты анализа данных РСА для сплава Zr62Cu22Fe5Al10Dy1 в различных состояниях

Table 1. Results of analyzing X-ray diffraction data for Zr62Cu22Fe5Al10Dy1 alloy in different states

Образец / Sample
Приближение /Fit 

Function

Интенс. /
Gross Int.

Ц. тяжести /
Gravity  
С. 2θ

D, Å ΔVотн FWHM, град. / grad. W2-W1 ΔFWHMε

Исх. / Init. EVA 263,36 37,04 2,446 – 5,064 –

Гаусс. / Gauss. – 36,85 2,457 – 6,258 –

Би-Гаусс. /  
Bi-Gauss 237,97 36,58 2,473 –

2,39633 2,92860 0,53227

5,325

ИПДК / HPT n=1 
EVA 454,12 37,27 2,445 –0,17% 5,464 7,90%

Гаусс. / Gauss. – 36,84 2,469 1,48% 6,478 3,52%

Би-Гаусс. /  
Bi-Gauss 407,76 36,59 2,484 1,39%

2,51336 3,00899 0,49563 3,71%

5,52235

ИПДК / HPT n=10 
EVA 557,16 37,04 2,450 0,45% 5,437 7,37%

Гаусс. / Gauss. – 36,81 2,463 0,71% 6,698 7,03%

Би-Гаусс. /  
Bi-Gauss 502,67 36,58 2,476 0,48%

2,61066 3,08399 0,47333 6,94%

5,69465



MaTeD

112 2024. Т. 6, № 4(19)

Рис. 1. Экспериментальная рентгенограмма исходного состояния и результат наилучшего приближения  
при ее аппроксимации функциями Гаусса и би-Гауссианом

Fig. 1. Experimental X-ray diagram of the initial state and the result of the best approximation  
when approximated by the Gaussian and bi-Gaussian functions

Рис. 2. Экспериментальная рентгенограмма деформированного состояния (ИПДК, n = 1)  
и результат наилучшего приближения при ее аппроксимации функциями Гаусса и би-Гауссианом

Fig. 2. Experimental X-ray diagram of the deformed state (HPT, n = 1) and the result of the best approximation  
when approximated by the Gaussian and bi-Gaussian functions
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Рис. 3. Экспериментальная рентгенограмма деформированного состояния (ИПДК, n = 10) и результат 
наилучшего приближения при ее аппроксимации функциями Гаусса и би-Гауссианом

Fig. 3. Experimental X-ray diagram of the deformed state (n = 10) and the result of the best approximation  
when approximated by the Gaussian and bi-Gaussian functions

Согласно представленным данным, ме-
жатомное расстояние (d-spacing) из расчета 
по центру тяжести аморфного гало (Gravity 
Center) увеличивается после ИПДК незначи-
тельно (примерно до 0,45% по EVA от исход-
ного состояния).

В исходном состоянии FWHM имеет зна-
чение 5,064 (по данным EVA). После ИПДК 
этот параметр увеличивается: для состоя-
ния с n = 1 FWHM составляет 5,464, а для  
n = 10 – 5,437. Это указывает на рост шири-
ны аморфного пика после деформации, что 
свидетельствует об увеличении степени бес-
порядка в атомной структуре сплава.

Значения FWHM, рассчитанные с ис-
пользованием аппроксимации гауссианом и 
би-гауссианом, также подтверждают тенден-
цию к увеличению полуширины после де-
формации. Для аппроксимации гауссианом 
FWHM после деформации n = 1 и n = 10 со-
ставляют 6,478 и 6,698 соответственно, что 
значительно больше, чем исходное значение. 

В случае аппроксимации бигауссианом зна-
чения FWHM показывают аналогичное уве-
личение, подтверждая возросшую ширину 
пика после ИПДК.

Увеличение FWHM обычно связано с ро-
стом структурной неоднородности и появле-
нием новых дефектов или изменений в ближ-
нем атомном порядке, что часто наблюдается 
в аморфных материалах после ИПДК. В дан-
ном случае, увеличение FWHM может ука-
зывать на трансформацию исходной структу-
ры и образование дополнительных дефектов 
из-за деформации.

Можно отметить уменьшение разницы 
плеч (w2–w1) би-Гауссиана после ИПДК, то 
есть уменьшение асимметрии аморфного 
гола, что указывает на то, что явного рассло-
ения аморфного сплава на две фазы в резуль-
тате ИПДК не наблюдается. Однако такой 
вывод не вполне однозначен, так как имеет 
место заметный рост общей ширины гало, 
что может все же указывать на фазовое рас-
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слоение в сплаве при деформации. Необхо-
димо развитие и продолжение данных работ.

Заключение

В ходе исследования было изучено влия-
ние интенсивной пластической деформации 
кручением (ИПДК) на структурные измене-
ния в аморфном сплаве на основе циркония 
(Zr62Cu22Fe5Al10Dy1) по результатам РСА. 
Были проанализированы такие параметры 
сплава, как центр тяжести аморфного гало, 
полуширина на полувысоте гало (FWHM) и 
асимметрия гало.

Значение FWHM возрастает после де-
формации, что указывает на повышение 
структурной неоднородности и увеличение 
числа дефектов в атомной структуре сплава.

Увеличение межатомного расстояния 
свидетельствует об увеличении свободного 
объема.

Таким образом, ИПДК приводит к замет-
ным структурным изменениям, включая уве-
личение полуширины аморфного гало.
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