Ce travail est consacré à l'étude de la simulation du phénomène de  diffusion de l'azote  à   travers un substrat en fer pur. Un programme informatique a été alors élaboré en vue de déterminer les épaisseurs des couches nitrurées et les constantes cinétiques de diffusion en dépendance des paramètres de nitruration : (temps, température et potentiel nitrurant), et ce pour les  trois types de configurations. De plus, une étude expérimentale sur la nitruration gazeuse des deux substrats : (le fer Armco et l'acier au carbone XC38) a été entreprise moyennant les techniques expérimentaux suivants : (M.0, MEB, DRX et microdureté) dans le but de caractériser les couches formées en fonction du potentiel nitrurant. Une estimation des coefficients de diffusion de l'azote dans la phase Fe4N a été faite en utilisant le problème inverse de diffusion. Il a été trouvé que la mobilité de l'azote dans cette phase est influencée par la composition chimique du substrat.  
