
УДК 538.931 

МЕЖЧАСТИЧНЫЙ ПОТЕНЦИАЛ В СИСТЕМЕ ЖЕЛЕЗО–УГЛЕРОД 
И ПРОБЛЕМА МАРТЕНСИТНОГО ПЕРЕХОДА 

П.В. Чирков1, А.А. Мирзоев2 

Проведено атомистическое компьютерное моделирование тетрагонал-
ного искажения решетки в системе желез–глерод при мартенситном пер-
ходе с использованием современных потенциалов погруженного атома. П -
казано, что существующие ЕАМ-потенциалы позволяет неплохо описать 
концентрационную зависимость величины тетрагональности, но не могут 
правильно описать аналогичную зависимость для температуры перехода. 
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Введение 
В настоящее время железо и его сплавы с углеродом (стали) являются важнейшими матери-

лами современной техники. При быстром охлаждении (закалк) сталей происходит образование 
мартенситной (тетрагональной структуры), сопровождающееся существенным ростом твердости 
и прочности. Изучение кристаллической решетки мартенсита, впервые приведенное Курдюмо-
вымГ.В. [1], показало, что мартенситу присуща тетрагональная решетка, которую следует р а -
сматривать как несколько растянутую решетку ОЦК-железа. Возникновение тетрагональности и 
бездиффузионный характер мартенситного ГЦК-ОЦК превращения был объяснен Бейном [2], 
который обратил внимание, что ГЦК решетку можно превратить в объемно-центрированный куб 
при небольшом сжатии вдоль оси OZ и растяжении в направлениях осей OX и OY (бейновская 
деформация). Октапоры ГЦК решетки вместе с располагающимися в них атомами углерода п е р -
ходят только в октапоры типа «Z» решетки ОЦК-железа. При этом все атомы углерода растяг-
вают решетку в одном Z-направлении, и она из кубической превращается в тетрагональную. 

Хотя схема Бейна весьма наглядна, она не может объяснить факт длительного сохранения 
тетрагональности и необратимости мартенситного перехода. С. Зинер [3], а позднее 
А.Г. Хачатурян и Г.А. Шаталов [4] предложили термодинамическую теорию упорядочения а т -
мов углерода в октаэдрических порах z-типа, по которой преимущественное расположение а т -
мов углерода в «Z»-nopax соответствует равновесному состоянию, то есть минимуму свободной 
энергии. Указанные авторы рассчитали упругую энергию ОЦК кристалла с внедренными атом-
ми. Теория Хачатуряна показывает, что для комнатной температуры при концентрации углерода 
2,55 ат. % должно наблюдаться скачкообразное возрастание степени тетрагональности: от 1 ( к -
бическая решетка) до 1,012. При меньших содержаниях углерода для комнатной температуры 
теория предсказывает образование кубического мартенсита. Однако сравнение экспериментал-
ных данных [5, 6] по степени тетрагональности мартенсита и теоретических результатов показ-
ло, что при содержании углерода менее, чем 1 ат. % теория дает сильно завышенные значения. 
Особенно сильным это различие становится ниже 0,55 ат. % углерода. Можно заключить, что в 
представленном виде теория Хачатуряна является неточной по отношению к сталям, содерж-
щим менее 1 ат. % углерода. Перспективным методом решения данных затруднений можно с ч -
тать атомистическое компьютерное моделирование. 

В работе [7] Удянским был предложен комбинированный подход, заключающийся в испол-
зовании термодинамической теории Хачатуряна для расчета температуры образования мартенс-
та, в котором атомы углерода находятся в октопорах одного направления. Для вычисления э н е -
гии упругих деформаций вместо статистической теории среднего поля было использовано а т -
мистическое моделирование методом минимизации энергии с потенциалами погруженного атома 
(БАМ). Такой подход позволил улучшить результаты теории Хачатуряна при низких концентра-
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Рис. 2. Энергия упругого взаимодействия. 
По оси абсцисс - расстояние между атомами 
углерода в половинах параметра решетки. 

Рис. 3. Зависимость от содержания С постоян­
ных решеток мартенсита, рассчитанные методом 

минимизации полной энергии системы 
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циях углерода, в частности получено минимальное значение концентрации углерода, при к о т -
ром образуется тетрагональная структура. Однако применение метода минимизации энергии по­
зволяет исследовать только статические характеристики перехода. В связи с этим, нам кажется 
интересным применение ЕАМ-потенциалов, использованных в [6] для моделирования методом 
молекулярной динамики термодинамических характеристик процесса. 
Методы 

В работе использован пакет молекулярной динамики LAMMPS с 
потенциалом погруженного атома. В данной работе были использованы 
современные потенциалы ЕАМ-типа [8-10]. 

Потенциал Лау [8] создан для моделирования кластеров вакансия-
углерод, при оптимизации его параметров были использованы данные 
первопринципных расчетов о энергии связи атома углерода с ваканс-
ей. Потенциал Бекар [9] предназначен для малых концентраций С, т.к. в 
нем отсутствует парное взаимодействие углерод-углерод. При его с о -
дании использовались результаты ab initio моделирования энергии с в -
зи атомов углерода в различных конфигурациях в ОЦК-Fe. В потенци-
ле Хепберна [10], так же как и в [9] потенциал для чистого железа взят Рис. 1. ТРИ первые 
из работы Менделева [11]. При создании потенциала были использова- фер^Го^^риче-
ны результаты моделирования из первых принципов взаимодействия ских междоузлий 
углерода с вакансией и междоузельным атомом. 

Следуя работе [7], энергию упругих деформаций Vs
pi можно оценить как 

где энергия внедрения атома углерода в кристаллическую решетку, 

E{Fe) - энергия кристаллической решетки железа, энергия системы, содержащие 

атомы Fe и 2 атома С на расстоянии р . Величины и Фrel вычисляются подобно 

и Ф0, но после оптимизации геометрии решетки методом минимизации сил и п -
тенциальной энергии системы, которая осуществляется таким образом, чтобы атомы углерода 
оставались в центрах октоэдрических междоузлий на расстоянии р. Первые три возможные 
конфигурации атомов углерода показаны на рис. 1. Атомы 1, 3 расположены в центрах граней, а 
2 - на середине ребра. Расстояния между атомами С в этих случаях соответственно равны: 0,5a0, 

где a0 - параметр решетки ОЦК-железа, не содержащего углерода. 

Результаты и обсуждение 
На рис. 2 представлены результаты энергии упругих деформаций рассчитанных в рамках 



Краткие сообщения 
уточненной теории среднего поля [7] потенциала Лау и Бекар, результаты для потенциала Хеп-
берна лежат в пределах 3-20 эВ и не указаны на рис. 2. Следует обратить внимание на дально-
действующий осциллирующий характер взаимодействия, объясняющийся слабым убыванием 
поля деформаций кристаллической решетки. Результаты потенциала Лау наиболее близки к р -
боте Удянского. 

Наличие на графике двух точек с R = a0, где a0 - параметр ОЦК решетки в отсутствии а т -
мов углерода, объясняется тем, что возможны две конфигурации атомов углерода на данном р а -
стоянии. В первом случае между атомами С имеется атом Fe, при этом упругое взаимодействие 
положительно, т.е. соответствует отталкиванию углерода. В другом случае между атомами у г л -
рода нет атома железа, тогда энергия слабо отрицательна. Эти два значения энергии показывают 
избирательность заполнения октоэдрических междоузлий углеродом. 

Помимо микроскопической величины энергии упругих деформаций была рассчитана к о -
центрационная зависимость постоянных кристаллической решетки мартенсита (рис. 3), который 
хорошо иллюстрирует, что при возрастании концентрации углерода один параметр решетки в о -
растает (зависит от того, в октопоры какого направления попали атомы С), а два других немного 
уменьшаются. 

Стабильность тетрагональной упорядоченной 
структуры (все атомы С находятся в одной Z-
подрешетке) исследовалась путем ее нагрева от 
T = 100 K до высоких температур (T = 900 K). Были 
использованы термо- и баростат Нозь–увера [12], 
число атомов железа составило 6 750, количество у -
лерода изменялось в зависимости от концентрации. 
На рис. 4 представлены данные о доле атомов С, н -
ходящихся в X-, Y- и Z-подрешетках при нагреве р а -
четной ячейки с потенциалом Лау концент1ацией у -
лерода 1,4 ат. %, со скоростями нагрева ЮК/нс и 
100 К/нс. Из рис. 4 видно, что при нагреве происходит 
равномерное распределение углерода по всем подре-
шеткам, при этом можно определить температуру Tc, 
при которой происходит полное разупорядочение атомов С, для скорости 10К/нс Tc =580K . 
Чтобы убедиться, что перераспределение углерода не связано с большой скоростью нагрева, б -
ли проведены расчеты с постоянными температурами, которые показали, что точность определ-
ния Tc составляет 50 К. 

Проделав аналогичные расчёты для различных концентраций углерода и каждого потенциала 
со скоростью нагрева 10 К/нс, были получены концентрационные зависимости температуры р а -
пада тетрагональной фазы, представленные на рис. 5, сплошная линия с квадратными маркерами 

Рис. 4. Температурные зависимости долей 
атомов di углерода в подрешетках X-, Y- и Z-
типов при скоростях нагрева 10 и 100 К/нс 

Рис. 5. Зависимость температуры распада тет-
рагональной фазы от содержания углерода 

Рис. 6. Зависимость постоянных решеток 
мартенсита от содержания С, при 300 К 
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- результаты работы [7], при этом параметры теории среднего поля Хачатуряна были подобраны 
таким образом, чтобы воспроизвести экспериментальные данные [13]. В ходе данных расчетов 
была получена концентрационная зависимость постоянных решетки при 300 К, (рис. 6). Поте -
циал Лау [8] лучше других воспроизводит имеющиеся данные об упругом взаимодействии у г л -
рода и концентрационные зависимости постоянных решетки, тогда как потенциал Хепберна п р -
водит к значительному отличию от эксперимента. Однако все рассмотренные потенциалы прив-
дят к слабой концентрационной зависимости температуры мартенситного превращения и не в 
состоянии описать существующие экспериментальные результаты [1, 13]. 

Выводы 
В данной работе с использованием ЕАМ потенциалов Лау [8], Бекар [9], Хепберна [10] были 

рассчитаны энергии упругого взаимодействия углерода в ОЦК решетке железа, зависимость т е -
пературы распада тетрагональной фазы от содержания. Так же был проведен расчет постоянных 
решетки методом минимизации энергии системы и молекулярной динамики при 300 К. Потенц-
ал Лау [8] лучше других воспроизводит имеющиеся данные об упругом взаимодействии углерода 
и концентрационные зависимости постоянных решетки. Однако, ни один из потенциалов не дает 
согласие с концентрационной зависимостью температуры разупорядочения тетрагональной фазы 
[7]. Таким образом, для моделирования температурной стабильности мартенсита методом м о л -
кулярной динамики необходимо уточнение потенциала взаимодействия. 
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INERATOMIC POTENTIAL FOR IRON-CARBON SYSTEM 
AND MARTENCITIC PHASE TRANSITION PROBLEM 

P.V. Chirkov1, A.A. Mirzoev2 

Computer simulation of tetrahedral lattice distortion of iron-carbon system was performed. Modern 
embedded atom potentials for Fe-C system were used. It was shown that existing potentials can repro­
duce tetrahedral lattice distortion and don’t allow to describe concentration dependence of martensite 
thermal stability. 

Keywords: martensitic phase transition, molecular dynamic, embedded atom potential 
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