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Аннотация
Механизмы перераспределения ионов металла и образования дефектов в феррит-шпинели при облучении 

сложны и зависят от целого ряда факторов. Поэтому компьютерное моделирование и экспериментальные 
исследования важны для понимания поведения физических свойств этих материалов под воздействием 
радиации. Разработка новых материалов, способных противостоять радиационному повреждению, имеет 
большое значение для целого ряда приложений, включая физику твердого тела, ядерную физику, косми-
ческие исследования и применение в медицине. В данной работе проведено исследование влияния гамма-
облучения на монокристаллы феррита Co0,75Cu0,25Fe2O4. Ранее было проведено исследование с использованием 
мессбауэровской спектроскопии, которое позволило определить изменение содержания ионов металлов в 
подрешетках ферритов-шпинелей. Эти изменения влияют на магнитную кристаллографическую анизотро пию 
материала [1]. В научной литературе можно найти данные, которые указывают на то, что гамма-облучение 
приводит к изменению магнитной восприимчивости материалов и к изменению кривой намагничи вания [2, 3].  
Эти изменения физических свойств могут быть объяснены перераспределением ионов металлов в октаэд-
рических и тетраэдрических подрешетках, так как ионы металлов в подрешетках имеют расщепление 
атомных уровней.

Ключевые слова: феррит-шпинель, моделирование, облучение, кристаллическая решетка.

Введение

Перераспределение ионов металла в феррит-шпинельных подрешетках – это сложный 
процесс, который включает несколько механизмов, таких как образование дефектов, миграция 
и кластеризация. Образование дефектов в кристаллической решетке, таких как вакансии, ин-
терстиции и дислокации, может обеспечить места для миграции ионов металла. Эти дефекты 
могут действовать как ловушки для ионов металла, что приводит к образованию радиационно-
индуцированных фаз.
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Миграция ионов металла происходит, когда смещенные ионы металла перемещаются через 
кристаллическую решетку, чтобы занять другие участки. Эта миграция зависит от концентра-
ции дефектов и энергии ионизирующего излучения. Ионы металла также могут объединяться 
в кластеры, образуя наноразмерные осадки, которые могут влиять на свойства материала. Фер-
рит-шпинель – это класс материалов, состоящих из двух взаимопроникающих кристалличе-
ских решеток: решетки шпинели и решетки феррита. Решетка шпинели состоит из катионов, 
расположенных в кубической плотной структуре, а решетка феррита состоит из комбинации 
катионов железа и анионов кислорода. При облучении ионы металла в ферри те-ш  пинели могут 
перераспределяться между двумя подрешетками [4–6].

Во время облучения высокоэнергетические частицы, такие как нейтроны, могут проникать 
в материал и смещать атомы с их мест в решетке. Эти вытесненные атомы могут мигрировать 
через решетку и в итоге приходят в состояние покоя на новом месте решетки. Этот процесс из-
вестен как индуцированная облучением диффузия [7].

В феррите-шпинели ионы металла, такие как железо, могут быть вытеснены из своих 
первоначальных мест решетки в подрешетке феррита и мигрировать в подрешетку шпинели. 
Аналогично ионы металла в подрешетке шпинели могут мигрировать в подрешетку феррита. 
Перераспределение ионов металла может влиять на свойства материала, такие как электропро-
водность, магнитные свойства и механическая прочность.

Рисунок 1 – Элементарная ячейка ГЦК-решетки шпинели с показанным окружением  
тетраэдрических и октаэдрических междоузлий

Степень перераспределения ионов металла в феррите-шпинели при облучении зависит 
от нескольких факторов, включая энергию и флюенс облучающих частиц, состав материала и 
тем пературу, при которой происходит облучение. Понимание механизмов перераспределения 
ионов металла в феррите-шпинели важно для разработки материалов, способных противостоять 
радиационному повреждению в ядерных реакторах и других высокорадиационных средах.

Перераспределение ионов металла в феррите-шпинели может иметь важные последствия 
для свойств материала. Например, миграция ионов железа из подрешетки феррита в подре-
шетку шпинели может привести к образованию магнитных наночастиц, которые могут най-
ти применение в магнитных накопителях данных и биомедицинской визуализации. Миграция 
ионов других металлов, таких как хром или никель, также может повлиять на коррозионную 
стойкость материала [8].

Помимо перераспределения ионов металлов, облучение может также вызывать дефекты 
в кристаллической решетке, такие как вакансии, которые могут влиять на механические свой-
ства материала. Например, наличие дефектов может увеличить твердость материала и умень-
шить его пластичность. Образование дефектов также является ключевым фактором в эволюции 
микроструктуры и формировании радиационно-индуцированных фаз в феррите-шпинели при 
облучении.
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Цель исследования:
Исследования наличия дефектов в феррите-шпинели при гамма-облучении, так как пере-

распределение ионов металла может влиять на свойства материала, такие как электропровод-
ность, магнитные свойства и механическая прочность. 

Материалы и методы

Октаэдрические вакансии в кристаллах могут быть заполнены ионами как из октаэдриче-
ских, так и из тетраэдрических междоузлий. Чем выше температура кристалла, тем интенсивнее 
становится этот процесс. Аналогичное явление происходит и с тетраэдрическими вакансиями. 
При высоких температурах облучения ионы из октаэдрических позиций могут перемещаться 
в тетраэдрические позиции, увеличивая концентрацию вакансий. То же самое происходит и в 
тетраэдрической подрешетке феррита. Для описания всех этих процессов необходимо более 
20 кинетических уравнений. Аналитическое решение такой системы уравнений невозможно, 
поэтому предпочтительным является численный метод решения с использованием компьютер-
ных программ. Для этой цели мы выбрали программное обеспечение Fortran и Origin.

Фортран хорошо известен своей эффективностью в численных расчетах и   способностью 
выполнять крупномасштабные научные и инженерные расчеты. Он предлагает такие функции, 
как обработка массивов, подпрограммы и функции, что делает его пригодным для научных и 
инженерных приложений.

Программное обеспечение Origin, с другой стороны, является мощным инструментом для 
анализа данных и построения графиков. Он широко используется в исследованиях и образова-
нии различных научных дисциплин, включая физику. Его гибкость и возможности делают его 
ценным для ученых, преподавателей и студентов.

Мы разработали программу на Фортране под названием Sys_Adams_1 для решения систе-
мы нелинейных уравнений. Программа использует программное обеспечение Fortran и Origin 
для достижения точных и эффективных результатов. 

Для решения системы нелинейных уравнений, использовались два метода:
а) Адамса-Мултона – метод хорд с пользовательским якобианом; 
Метод Адамса-Мултона (также известный как метод хорд) является численным методом 

решения обыкновенных дифференциальных уравнений (ОДУ). Он является явным методом, 
который использует информацию о предыдущих шагах для вычисления текущего значения. 
Для использования метода Адамса-Мултона с пользовательским якобианом необходимо иметь 
явное выражение для якобиана системы. Якобиан представляет собой матрицу, состоящую из 
частных производных системы уравнений. Обычно якобиан вычисляется аналитически для 
конкретной системы уравнений;

б) гира-метод хорд с пользовательским якобианом разделенной разностей интегрировани-
ем назад.

Главным преимуществом гира-метода хорд с пользовательским якобианом и разделенными 
разностями интегрирования назад является его способность решать системы ОДУ с более вы-
сокой точностью и стабильностью. Пользовательский якобиан позволяет учесть особенности 
системы и улучшить точность решения. Разделенные разности интегрирования назад учитыва-
ют производные на нескольких шагах, что также способствует повышению точности.

Основные положения

Феррит-шпинель – класс керамических материалов, привлекла значительное внимание 
благодаря своему уникальному сочетанию электропроводности, магнитных свойств и меха-
нической прочности. Однако наличие дефектов в этих материалах может существенно 
повлиять на их эксплуатационные характеристики. Гамма-облучение, распространенный метод 
создания дефектов в материалах, широко изучалось, чтобы понять его влияние на ферритовую  
шпинель [6, 9–10]. 
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Феррит шпинели Co0,75Cu0,25Fe2O4 имеет общую формулу (MδFe1−δ)[M1−Fe1+δ]O4, где δ пред-
ставляет степень инверсии. Кристаллический феррит кобальта CoFe2O4  со структурной форму-
лой (Co2+

1−δ Fe3+)[Co2+Fe3+
2−δ] имеет обратную структуру шпинели при комнатной температуре. 

Феррит кобальта обладает умеренной намагниченностью насыщения, хорошими электриче-
скими свойствами, высокой магнитокристаллической анизотропией, хорошими механически-
ми свойствами и химической стабильностью, что делает его перспективным магнитным мате-
риалом [5,6].

При γ-облучении ферритов Co0,75Cu0,25Fe2O4 первая константа анизотропии K1 демонстри-
рует немонотонное изменение. Вначале она снижается при определенных дозах облучения, а 
затем заметно возрастает по мере увеличения дозы. Добавление цинка в состав феррита услож-
няет дозовую зависимость К1, но характерное минимальное значение все же существует. Пре-
дыдущие исследования с использованием мессбауэровской спектроскопии показали, что ионы 
кобальта перераспределяются по подрешеткам под действием γ-облучения, однако в этих ис-
следованиях доза облучения не превышала 108 рад. Однако другие исследования марганец-цин-
ковых ферритов показали, что при больших дозах γ-облучения (до 5•108 рад) магниторезистив-
ные эффекты стабилизируются [11]. Это свидетельствует о том, что с ростом дозы γ-облучения 
радиационно-чувствительные магнитные характеристики ферритов достигают минимума, а 
затем выходят на плато. Этот эффект можно объяснить строением кристаллической решетки 
феррита-шпинели, состоящей из двух подрешеток со специфическими междоузлиями, благо-
приятными для заполнения ионами металлов [12, 13].

Облучение феррита приводит к выталкиванию ионов металлов из их позиций в структуре 
феррита. Это приводит к изменению физических свойств материала, таких как магнитная ани-
зотропия. Также радиационное воздействие может привести к перераспределению ионов по 
структуре феррита, что приводит к упорядочению материала и снижению свободной энергии. 
В результате конкуренции этих эффектов возникает экстремум на кривой зависимости струк-
турно-чувствительного свойства феррита от дозы облучения. Исследования показывают, что 
изменение этого свойства феррита при облучении зависит от перераспределения ионов в его 
структуре, а не от упорядочения или разупорядочения. Для более детального изучения этого 
эффекта была разработана модель перераспределения ионов в кобальт-медном феррите. Ра-
нее такая модель была использована для изучения концентрационных максимумов дефектов в 
меди, облученной электронами [11, 12].

Обзор литературы

Неель [14] разработал теоретические модели НМА, в которых основное внимание уделя-
лось анизотропной природе обменных взаимодействий между парами ионов. Ему удалось объ-
яснить спонтанную намагниченность феррошпинелей, у которых намагниченность подреше-
ток не компенсирована и полная намагниченность отлична от нуля. Подрешетка должна обла-
дать периодичностью и эквивалентностью всех узлов, хотя заполняющие их ионы могут быть 
неэквивалентны по типу. Вблизи области температур Tc существует только ближнее спиновое 
упорядочение за счет обменных сил между соседними спинами. Такие факторы, как ионный 
радиус и заряд, влияют на распределение ионов в решетке. Смит и Уэйн [15] подчеркнули важ-
ность учета непрямых обменных взаимодействий через ионы кислорода в одной плоскости. В 
ферритах также встречаются дефекты, вызванные тепловым движением ионов и отклонениями 
от стехиометрии. Расчеты Йосиды [16] показывают, что спин-орбитальное взаимодействие, а 
не парное взаимодействие, является основным механизмом, ответственным за кристалличе-
скую анизотропию. Шпинели с ионами Co^+ в октаэдрических позициях обычно изучаются 
из-за вклада ионов Co2+ в анизотропию. Выбор систем для исследования полей ионизирующе-
го излучения определяется величиной НМД, вызываемой ионами. Крупичка [17] рассмотрел 
прямые обменные взаимодействия между соседними ионами Со2+, где предпочтительное на-
правление определяется ориентацией локальной тригональной оси. В работе Гассем М. Аль-
зуби [4] успешно синтезированы наночастицы из совместно легированного медного феррита, 
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определение размеров с помощью гидротермального метода. При сравнении с чистым Cu фер-
рит, добавление Co увеличивало постоянную решетки и уменьшало плотность. Отметил,  что  
коэрцитивная сила и остаточная намагниченность увеличивались с уменьшением температуры.

Результаты и  обсуждения

Численные расчеты проводились при различных температурах в диапазоне от 273 К до 
333 К, предполагая, что экспериментальные образцы в [1] были облучены при комнатной тем-
пературе. Облучение осуществлялось источником Co75 с энергией 1,25 МэВ и интенсивностью 
дозы 420 рад/с. Расчеты проводились для образца объемом 1 см3.

Одним из важных параметров в расчетах является энергия связи, под которой понимается 
энергия, необходимая для связывания ионов определенного типа в октаэдрической и тетра-
эдрической подрешетках. К сожалению, экспериментальных результатов для этих энергий 
связи нет. Поэтому для расчетов в качестве энергий связи мы использовали сумму энергий 
миграции и стабилизации. Энергия миграции (Em) была принята равной 1,05 эВ, а энергия 
стабилизации получена из [17].

Численные эксперименты были проведены с использованием различных энергий связи, 
включая 1,676 эВ; 1,656 эВ; 1,695 эВ; 1,134 эВ; 1,368 эВ и 1,828 эВ.

С кристаллографической точки зрения считается нормальным, когда ионы одного типа 
располагаются в кристаллографически эквивалентных позициях. При этом на элементарную 
ячейку приходится 8 ионов X, расположенных в позициях A, и 16 ионов Y в позициях B. Суще-
ствуют также смешанные структуры, являющиеся переходными между нормальной и инверти-
рованной шпинельной структурой.

Переход между нормальной и обращенной структурами шпинели можно узнать по 
формуле  [8].
  

            (1)

В этой формуле δ обозначает долю ионов Х в позициях А. Для структуры нормального типа 
 , а для структурного обращенного типа . 

Кристаллографические данные кубических шпинелей в составе .

Численный расчет  и графические результаты      = 0;      = 0,2;  = 0,4 

   

𝛿𝛿 = 0,0          (𝐶𝐶𝐶𝐶0.0𝐶𝐶𝐶𝐶0.0𝐹𝐹𝐹𝐹1)(𝐶𝐶𝐶𝐶0.75𝐶𝐶𝐶𝐶0.25𝐹𝐹𝐹𝐹1)𝑂𝑂4 
𝛿𝛿 = 0,2          (𝐶𝐶𝐶𝐶0.175𝐶𝐶𝐶𝐶0.05𝐹𝐹𝐹𝐹0.8)(𝐶𝐶𝐶𝐶0.6𝐶𝐶𝐶𝐶0.2𝐹𝐹𝐹𝐹1.2)𝑂𝑂4 
𝛿𝛿 = 0,4          (𝐶𝐶𝐶𝐶0.3𝐶𝐶𝐶𝐶0.1𝐹𝐹𝐹𝐹0.6)(𝐶𝐶𝐶𝐶0.45𝐶𝐶𝐶𝐶0.15𝐹𝐹𝐹𝐹1.4)𝑂𝑂4 

 

Рисунок 2 – Зависимость концентрации 
ионов Со В подрешетке от дозы облучения  

при температуре 273К

Рисунок 3 – Зависимость концентрации 
ионов Со А подрешетке от дозы облучения  

при температуре 273К
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На рисунках показана зависимость доли ионов на одну молекулу от температуры и дозы 
облучения.

Зависимость концентрации ионов Со в подрешетке от дозы облучения при температуре 
273K может быть описана с помощью уравнения:

     N(Co)/N(Co)_0 = exp(-αφ),    (2)

где N(Co) – концентрация ионов Co после облучения, N(Co)_0 – начальная концентрация ионов 
Co, α – коэффициент пропорциональности, зависящий от типа облучения, φ – доза облучения.

Эта зависимость имеет экспоненциальный характер, то есть концентрация ионов Co в под-
решетке будет убывать с увеличением дозы облучения.

Экспериментальное определение зависимости может быть выполнено путем измерения на-
чальной концентрации ионов Co в образце, а затем измерения концентрации после облучения 
при разных дозах. По полученным данным можно определить коэффициент пропорциональ-
ности α для данного типа облучения.

На рисунках 2–7 показаны зависимости концентрации ионов кобальта, железа, меди в A и В 
подрешетках феррита в зависимости от дозы и температуры облучения. Из этого рисунка вид-
но, что концентрация  кобальта  с октаэдрической подрешеткой феррита с увеличением дозы 
облучения  проходит через хорошо выраженный минимум, а затем переходит на «плато», т.е. δ  
четко коррелирует с зависимостью К1  от дозы облучения, экспериментально установленной в 
работе [1–3, 11].

Рисунок 4 – Зависимость концентрации 
ионов Fe B подрешетке от дозы облучения  

при температуре 273К

Рисунок 5 – Зависимость концентрации 
ионов Fe A подрешетке от дозы облучения  

при температуре 273К

Рисунок 6 – Зависимость концентрации 
ионов Cu B подрешетке от дозы облучения  

при температуре 273К

Рисунок 7 – Зависимость концентрации 
ионов Cu A подрешетке от дозы облучения  

при температуре 273К
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Заключение

Исследование показало, что гамма-облучение вызывает перераспределение ионов метал-
лов внутри подрешеток феррита-шпинели Co0,75Cu0,20Fe2O4, что приводит к изменению их маг-
нитных свойств. Эти результаты имеют значение для понимания того, как облучение влияет 
на свойства материалов, а также для разработки новых материалов с особыми характеристи-
ками. Важно отметить, что перераспределение ионов металлов внутри подрешеток ферритной 
шпинели может оказывать существенное влияние на свойства и характеристики материала. 
Такая миграция ионов металлов между подрешетками может влиять на магнитные и коррози-
онные свойства материала, а также приводить к образованию радиационно-индуцированных 
фаз. Кроме того, наличие дефектов кристаллической решетки, вызванных облучением, может  
влиять на механические свойства материала. 

Необходимы дальнейшие исследования для изучения влияния различных условий облуче-
ния и ионов металлов на перераспределение и образование дефектов в феррите-шпинели. Раз-
работка инновационных методов анализа микроструктуры и свойств облученных материалов 
может дать ценную информацию об их поведении и помочь в создании радиационно стойких 
материалов. В целом изучение перераспределения ионов металлов в феррите шпинели под воз-
действием облучения является важнейшим направлением исследований, имеющим значение 
для различных областей техники.
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ФЕРРИТ-ШПИНЕЛЬ  МОНОКРИСТАЛДАРЫНА 
ГАММА-СӘУЛЕЛЕНУДІҢ  ӘСЕРІН  ЗЕРТТЕУ

Андатпа
Сәулелену үрдісінен кейін феррит-шпинелінде металл иондарының қайта үлестірілу механизмдері мен 

ақаулардың пайда болуы күрделі, әрі бірқатар факторларға байланысты болады Сондықтан радиациялық 
сәулелену әсерінен осы материалдардың физикалық қасиеттерінің өзгерісін түсіну үшін компьютерлік 
модельдеу және эксперименттік зерттеулер жүргізу маңызды. Радиациялық сәулеленуге төтеп бере алатын 
жаңа материалдарды әзірлеу қатты дене физикасы, ядролық физика, ғарыштық зерттеулер және медицина, 
сонымен қатар басқа да салалар үшін үлкен маңызға ие. Бұл жұмыста гамма-сәулеленудің Co0,75Cu0,25Fe2O4 
феррит монокристалдарына әсері зерттелді. Бұрын мессбауэр спектроскопиясын қолдана отырып зерттеу 
жүргізілген, бұл феррит-шпинельдерінің астыңғы қабаттарындағы металл иондарының өзгеруін анықтауға 
мүмкіндік берді. Бұл өзгерістер материалдың магниттік кристаллографиялық анизотропиясына әсер 
етеді [1]. Ғылыми әдебиеттерден гамма-сәулеленудің материалдардың магниттік сезімталдығының өзгеруіне 
және магниттелу қисығының өзгеруіне әкелетінін көрсететін деректерді табуға болады [2, 3]. Физикалық 
қасиеттердің бұл өзгерістерін октаэдрлік және тетраэдрлік ішкі торлардағы металл иондарының қайта 
бөлінуімен түсіндіруге болады, өйткені ішкі торлардағы металл иондарының атомдық деңгейлері бөлінеді.

Тірек сөздер: феррит-шпинель, модельдеу, сәулелену, кристалдық тор.
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STUDY  OF  THE  INFLUENCE  OF  GAMMA  IRRADIATION 
ON  FERRITE-SPINEL  MONOCRYSTALS

Abstract 
The mechanisms of redistribution of metal ions and the formation of defects in ferrite spinel upon irradiation are 

complex and depend on a number of factors. Therefore, computer simulations and experimental studies are important 
for understanding the behavior of the physical properties of these materials under the influence of radiation. The 
development of new materials that can withstand radiation damage is of great importance for a range of applications, 
including solid state physics, nuclear physics, space research and medical applications. In this work, the effect of 
gamma irradiation on Co0,75Cu0,25Fe2O4 ferrite single crystals has been investigated. An earlier study using Mössbauer 
spectroscopy was carried out to determine the changes in the metal ion content in the sublattices of ferrite spinels. 
These changes affect the magnetic crystallographic anisotropy of the material [1]. Data can be found in the scientific 
literature that indicate that gamma irradiation leads to changes in the magnetic susceptibility of materials and to 
changes in the magnetization curve [2,3]. These changes in physical properties can be explained by redistribution 
of metal ions in octahedral and tetrahedral sublattices, since metal ions in sublattices have splitting of atomic levels.

Key words: ferrite spinel, modeling, irradiation, crystal lattice
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