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С помощью методов квантовой химии исследованы атомные структуры, возникающие при ваку-

умном нанесении нанопокрытий состава TiAlN на поверхность железа. Рассмотрены эффекты, про-

являющиеся при нанесении первых атомных слоёв таких покрытий. Проведены расчёты прочности 

связи подобных покрытий с поверхностью. В рамках используемой в работе модели показано, что 

наиболее прочным является вариант покрытия, нижний слой которого состоит из атомов Ti, находя-

щихся непосредственно на поверхности железа. Вышележащие слои состоят из смеси атомов Ti, Al и 

N. Прочность связи такого покрытия с железом может возрасти на 13% по сравнению с ее минималь-

ным значением. При моделировании взаимодействия покрытия с подложкой установлено, что проч-

ность связи между компонентами практически не зависит от толщины подложки, если подложка со-

стоит из трех или более слоев атомов железа. Этот факт свидетельствует о короткодействующем ха-

рактере межатомных сил на границе покрытие-подложка, что существенно упрощает теоретический 

анализ прочностных свойств подобных систем. В работе показано, что при расчете атомных конфи-

гураций, возникающих на поверхности железа при вакуумном осаждении, следует отыскивать кон-

фигурации с минимальной энергией. Именно такие конфигурации с наибольшей вероятностью обра-

зуются на поверхности подложки. Традиционные способы исследования атомных структур, основан-

ные на принципе минимальной энтальпии системы, в этой ситуации не применимы. В работе полу-

ченные результаты сопоставлены с известными экспериментальными данными, относящимися к по-

добным объектам. 
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Abstract 

 Atomic structures arising from the vacuum deposition of TiAlN nanocoats on the iron surface have been 

studied using quantum chemistry methods. The effects arising from the application of the first atomic layers 

of such coatings are considered. Calculations of the adhesion strength of such coatings to the surface were 

carried out. Within the framework of the model used in the work, it is shown that the most durable is the 

coating variant, the lower layer of which consists of Ti atoms located directly on the surface of iron. The 

overlying layers in this coating consist of a mixture of Ti, Al and N atoms. The adhesion strength of such a 

coating with iron increases by 13% compared to its minimum value. When modeling the interaction of the 

coating with the substrate, it was found that the bond strength between these components practically does not 

depend on the thickness of the substrate if the substrate consists of three or more layers of atoms that make 

up the iron crystal lattice. This fact indicates the short-term nature of interatomic forces at the coating-sub-

strate interface and greatly simplifies the theoretical analysis of the strength properties of such systems. The 

article shows that when calculating atomic configurations arising on the jelly surface during vacuum deposi-

tion, it is necessary to look for configurations with minimal energy. It is precisely such configurations that 

are most likely to form on the surface of the substrate. Traditional methods of studying atomic structures 

based on the principle of minimum enthalpy of the system are not applicable in this situation. The article 

compares the results obtained with known experimental data related to similar objects. 

Keywords: nanocoating, coating thickness, mechanical strength, chemical bond strength, quantum chemical 

analysis, atomic structures, adhesive interaction, interatomic interactions, composition of atomic 

layers, vacuum deposition, the principle of minimum energy of the system. 
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