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Явление водородной деградации эксплуатационных свойств ОЦК-

сплавов железа, обнаруженное более ста лет назад, в последние десятиле-
тия привлекает особое внимание. Объясняется это тем, что примесь водо-
рода, попадающего в сталь при выплавке, во время различных процессов 
металлообработки или при эксплуатации стальных изделий, создает серьез-
ные технологические проблемы. Наиболее острые из них – образование 
флокенов и расслоение в отливках, поковках и профильном прокате; инду-
цированные водородом холодные трещины при электродуговой сварке; 
стресс-коррозия оболочек подземных трубопроводов; водородное разру-
шение оборудования в химической, нефтехимической промышленности,  
в энергетике, аэрокосмической технике, в других отраслях современной и 
перспективной техники [1].  

Также было показано, что растворяясь в ОЦК-железе, как и в других 
металлах, водород, благодаря своему малому радиусу, занимает междоуз-
лия в кристаллической решетке. При этом изменяется объем решетки. Это 
происходит по двум причинам. С одной стороны, внедрение атома водоро-
да в кристаллическую решетку металла в целом сопровождается увеличе-
нием объема решетки. С другой стороны, водород взаимодействует с ва-
кансиями, имеющимися в металле, образуя кластеры водород-вакансия [2]. 
Подобное взаимодействие приводит к росту концентрации вакансий, о чем 
свидетельствует ряд экспериментов [3]. Все это в свою очередь также 
влияет на кинетические и термодинамические свойства материала.  

Как известно прочность является одним из важнейших функциональ-
ных свойств конструкционных материалов. Физическая природа разруше-
ния твердых тел кроется в обстоятельствах разрыва атомных связей под 
действием локальных напряжений и термических флуктуаций. Конкрети-
зировать эти обстоятельства можно, если рассмотреть проблему на ато-
марном уровне. К сожалению, экспериментально это сделать не всегда 
возможно.  

Наряду с традиционными методами физического эксперимента все 
большее внимание уделяется методам компьютерного моделирования. Ин-
терес к методам компьютерного моделирования кристаллов объясняется, 
тем, что с его помощью удается «рассмотреть» явление без влияния по-
бочных факторов, что, в свою очередь, способствует осмыслению, пони-
манию рассмотренного явления и порой позволяет избежать неоправдан-
ных, дорогостоящих экспериментов.  
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Последние годы были отмечены большими достижениями в развитии 
схем расчета электронной структуры кристаллов из первых принципов на 
основе метода функционала плотности Кона-Шэма [4, 5]. Данный метод 
реализован в нескольких широко используемых пакетах компьютерных 
программ (LMTO, WIEN2k, EMTO, VASP, SIESTA). Возможность расчета 
электронной структуры, магнитных моментов и полной энергии кристал-
лических систем, а также высокая точность метода позволяют прогнозиро-
вать их характерные особенности и создавать теоретические предпосылки 
в разработке новых материалов с заранее заданными свойствами. В на-
стоящее время одним из доминирующих ab initio подходов для изучения 
электронной структуры является метод линеаризованных присоединенных 
плоских волн (LAPW) [4, 5]. Этот метод применяется в программном па-
кете WIEN2k [4].  

Как уже было сказано выше, исследование взаимодействие железа с во-
дородом играет важную роль в современном материаловедении, но из-за 
малой растворимости водорода проводить исследование эксперименталь-
но достаточно сложно. Несмотря на огромное количество работ по изуче-
нию системы «водород-металл», остается больше вопросов, чем ответов.  
Поэтому целью данной работы являлось первопринципное моделирование 
взаимодействия водорода с вакансией ОЦК-железа в программном пакете 
WIEN2k. 

Все расчеты проводились методом линейных присоединенных плоских 
волн (LAPW) с учетом обобщенного градиентного приближение (GGA’96) 
в программном пакете WIEN-2k. В качестве модели для расчетов была вы-
брана суперячейка ОЦК-железа из 54 атомов, из которой удалялся 1 атом 
приблизительно в центре суперячейки. Все вычисления проводились с ис-
пользованием 27 k-точек в неприводимой области зоны Бриллюэна. При 
этом радиус muffin-tin сферы Rmt был равен 2,0 a.u. и 0,7 a.u. для железа и 
водорода соответственно, параметр Kmax = 5,0, Ecut = –7,0 Ry.  

На первом этапе был проведен расчет равновесного параметра решетки, 
было получено, что a = 2,84 Å. Расчет энергии образования вакансии для 
системы из N атомов производился по следующей формуле: ܧ୴ୟୡ୤ (ܰ) = –ܰ)ܧ 1,1,Ω)– ܰ– 1ܰ ,ܰ)ܧ 0,Ω), 
где ܧ(ܰ, ߭,Ω)  – энергия структуры, содержащей N атомов и ߭ вакансий в 
равновесном объеме Ω. При данном значении постоянной решетки энергия 
образования вакансии ܧ୴ୟୡ୤ (54) = 2.15 эВ, что неплохо согласуется с экс-
периментальными значениями (1.6÷2.2 эВ) [6]. 

Затем необходимо было определить равновесное положение одного 
атома водорода в ячейке с вакансией. Для этого были выбраны точки вдоль 
двух прямых, одна из которых соединяет вакансию с октапорой, а другая – 
вакансию с тетрапорой (рис. 1). Был построен график зависимости энергии 
системы от расстояния между атомом водорода и вакансией (рис. 2).  
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Минимальному значению энергии со-
ответствует положение атома водорода 
на расстояние 0,23 Å от октапоры. Это 
значение хорошо согласуется с экспери-
ментом 0,4±0,1 Å [7].  
 
 
 
 
 
 
Рис. 1. Схематическое изображение положе-
ний (1, 2, 3, 4, 5, 6) атома водорода в ячейке  
с вакансией 

 
Также была определена энергия захвата атома водорода, которая рас-

считывалась по следующей формуле (см. таблицу): 
),0,0,()1,0,(),,()1,,(),,( NENEkmmNEkmmNEkmNE −+−−−−=Δ  

где ),,( kmNE  – энергия системы, состоящей из N = 54 атомов железа, m = 1 
вакансий и k = 1, 2, 3, 4 атомов водорода.  

 

 
Рис. 2. Зависимость энергии суперячейки ОЦК-железа  

с внедренным атомом водорода от расстояния до вакансии 

 
Сравнение полученных результатов 

 VASP [8] Данная работа Эксперимент [9] 
m 1 2 3 4 1 2 3 4 1–2 3–6 
∆E(1,m), эВ 0,55 0,65 0,4 0,33 0,6 0,61 0,39 0,26 0,63 0,43 
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Показано, что энергия образования системы «водород+вакансия» по-
нижается в сравнении с энергией образования моновакансии. Это может 
приводить к существенному росту концентрации вакансий при комнатной 
температуре.  
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А.О. Чернявский 

 
Прокладка магистральных трубопроводов в сейсмически опасных рай-

онах должна выполняться таким образом, чтобы исключить разрушение 
трубы с нарушением герметичности при сейсмических воздействиях, вы-
зывающих подвижки грунта. Схожие задачи возникают при необходимо-
сти обеспечения прочности трубопроводов в условиях оползней или мо-
розного пучения. Наибольшей величины подвижки грунта при сейсмиче-


