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МОДЕЛИРОВАНИЕ МЕТОДОМ МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ 

ПРОЦЕССА УПОРЯДОЧЕНИЯ АТОМОВ УГЛЕРОДА В ОЦК-FE 
 

П.В. Чирков, А.А. Мирзоев 
 

Критически рассмотрена теория упорядочения атомов углерода 
в решетке кристалла мартенсита, заключенного в упругую матрицу, 
развитая А. Хачатуряном в 1971 г. и широко используемая в лите-
ратуре. Показано, что никаких «хвостов» параметра упорядочения 
при концентрации углерода ниже критической (0,55 масс.%) не по-
является. При комнатной температуре при достижении критиче-
ской концентрации происходит скачкообразное образование 75 % 
тетрагонального мартенсита. За последнее десятилетие методами 
компьютерного моделирования проведены новые расчеты энергии 
деформационного взаимодействия λ0, согласно которым это значе-
ние находится в интервале 6–11 эВ/атом, вместо значения 
2,73 эВ/атом, предложенного Хачатуряном. Это коренным обра-
зом меняет оценку критической концентрации углерода при ком-
натной температуре. Она оказывается близкой к значению 
0,2 масс.%, которую указал еще Г.В. Курдюмов. Рассмотрены при-
чины аномалии тетрагональности в интервале 0,2–0,6 масс. С. 

Ключевые слова: мартенсит, упорядочение углерода, метод 
молекулярной динамики, потенциал погруженного атома. 

 

Введение 
Результаты компьютерного моделирования [1–3] эффектов возникнове-

ния тетрагональности мартенсита в закаленных углеродистых сталях одно-
значно подтвердили правильность теории Зинера-Хачатуряна [4–6], которая 
в частности, позволяет рассчитать для произвольной концентрации угле-
рода с = nc/N (nc  и N – количество атомов углерода и железа в решетке) 
критическую температуру Tc , а для произвольной температуры – критиче-
скую концентрацию сс упорядочения атомов углерода в подрешетке, крити-
ческой температуры: 

http://elibrary.ru/contents.asp?issueid=1144135
http://elibrary.ru/contents.asp?issueid=1144135&selid=20322595
http://elibrary.ru/contents.asp?issueid=923004
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http://elibrary.ru/contents.asp?issueid=923004&selid=15503289
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где λ0 – параметр деформационного взаимодействия атомов углерода, T – 
абсолютная температура, k – постоянная Больцмана.  

Рассчитанное Хачатуряном значение λ0 определяет для комнатной тем-

пературы критическую концентрацию 0,0257 0,55cc  
 масс. %. Это озна-

чает, что тетрагональный мартенсит должен наблюдаться при концентрации 
углерода, превышающей 0,55 масс. %. В действительности при концентра-
ции от 0,25 масс.% и выше на дифрактограммах наблюдаются размытые 
максимумы, которые, согласно статистическому анализу Штремеля [7], 
можно интерпретировать как дифракцию на смеси кубического и тетраго-
нального мартенсита. Чтобы дать теоретическую основу причин появления 
тетрагональности при более низком содержании углерода, А. Хачатурян 
предложил [5, 6] модернизированный вариант теории упорядочения атомов 
углерода, основанный на следующих  допущениях: 1) перестройка атомных 
решеток ГЦК→ОЦТ происходит по схеме Бейна, а тогда все атомы углерода 
из октаэдрических пор аустенита попадают в одну z-подрешетку мартенсита, 
которая таким образом приобретает максимально возможную при данной 
концентрации углерода степень тетрагональности с/a, а параметр порядка: 

   3 2z
C C Cn n n   , (2) 

где 
z

cn  – количество атомов углерода в z-подрешетке, равен единице; 

2) если равновесный параметр не равен единице, то начинаются про-
цессы перехода атомов углерода из z-подрешетки в подрешетки x и y.  

Этот процесс будет сопровождаться уменьшением размеров уже возник-
ших кристаллов в направлении оси z, и возрастанием в направлениях x и y. 
Но поскольку такое изменение размеров происходит в уже сформированной 
структуре, то оно вызовет упругое сопротивление со стороны окружающих 
кристаллов, описываемое полем упругих напряжений, энергию которого 

Хачатурян оценил выражением 
2 2

10.5 (1 )N c  , где λ1 - параметр упругой 

энергии, равный, 0,33 эВ/атом. C учетом данного вклада выражение для сво-
бодной энергии системы растворенных атомов углерода в рамках теории Зи-
нера-Хачатуряна было записано [6] в виде: 

 

       

2 2 2 2
0 1

1 1
( , ) ,0 (1 )

3 2

2 1 ln 1 1 2 ln 1 2
3

F c F c Nc Nc

kTNc

    

   

    

       

, (3) 

где F(c,0) - свободная энергия разупорядоченного состояния. Требование 

минимума свободной энергии   0
T

F


 
  приводит к уравнению: 
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(4) 

определяющему температурную зависимость равновесной степени порядка 

η. Здесь: 
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Рис. 1а,б. Зависимость параметра порядка η от безразмерной температуры  

и концентрации 
0

kT
c




  без учета устойчивости тетрагнональной фазы(а)  

и с ее учетом (б): 1 – для свободного кристалла мартенсита (m=0);  

2 – для кристалла, заключенного в матрицу (m=0,1813) 

 
Формула (4) является слегка преобразованным выражением (10) из ра-

боты [6]. При m=0 она определяет зависимость η(T) в исходной теории Зи-

нера-Хачатуряна. 

На рис. 1 представлена результаты численных расчетов зависимости η(T) 

для свободного кристалла (m=0) мартенсита стали 40 (c=0,0257), и заклю-

ченного в матрицу (m≠0), без учета устойчивости тетрагональной фазы (а) и 

с ее учетом (б). Для расчетов принято 1 0,33   эВ/атом, 0 2,73   эВ/атом, 

m=0,1813. Эффектов многозначности функции (4), о которых сообщал Ха-

чатурян [6], обнаружено не было.  

Как видно из рисунка 1а, возникновение напряжений, на первый взгляд, 

действительно приводит к появлению «хвоста» у степени порядка η для тем-

ператур, превышающих Tc. для свободного кристалла, и к исчезновению са-

мой критической температуры. Однако очевидным недостатком рассматри-

ваемой теории является отсутствие анализа устойчивости упорядоченной 

фазы. Настоящая статья посвящена именно этой проблеме. 
 

Устойчивость упорядоченной структуры 

Использование условия производит отбор из широкого класса зависимо-

стей η(T) той, при которой функция F(с,η(T)) принимает минимальные зна-

чения по сравнению с остальными, неравновесными зависимостями η(T). 
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Однако это автоматически не гарантирует, что для упорядоченного состоя-

ния функция F(с,η(T)) имеет во всем интервале температур значения мень-

шие, чем для неупорядоченного состояния. Поэтому постараемся опреде-

лить область значений η, для которых: 

   , ,0 0F c F c   , (6) 

т.е. область значений, где распределение углерода и появление тетрагональ-

ности в теории Хачатуряна, учитывающей эффект напряжений, стано-

вится устойчивым. Используя выражение (3), преобразуем неравенство (6) 

к виду: 
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   
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, (7) 

и учтем, что для равновесного значения параметра порядка, согласно(4), от-

ношение 0kT c  может быть выражено через η. Рассматривая в (7) случай 

равенства, приходим к уравнению: 
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

, (8) 

которое позволяет найти граничное значение параметра порядка, определя-

ющее температуру упорядочения. Это трансцендентное уравнение, корень 

которого зависит только от величины m. Численное решение данного урав-

нения позволило построить зависимость величины корня уравнения(8) от 

значения параметра m, которая приведена на рис. 2.  

Подставляя найденное для данного m значение η0 в формулу (4), полу-

чаем зависимость критического значения τ от m, которая представлена на 

рис. 3. Примем, согласно данным Хачатуряна, что m=0,1813. Тогда числен-

ный расчет корня уравнения (8) дает значение η0=0,75, а для критической 

температуры, согласно(4), имеем: 

, (9) 

 

0

0.345
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Рис. 2. Зависимость граничного значения 

параметра порядка η0 , при котором  

свободная энергия упорядоченного  

состояния атомов углерода оказывается 

ниже, чем для неупорядоченного состояния, 

от величины параметра m=(3λ1)/(2λ0) 

Рис. 3. Зависимость критического 

значения обобщенной температуры  

и концентрации от параметра m 

 

Следовательно, в условиях, когда нагретый образец закаленной стали, 

состоящий из множества кристаллов мартенсита, охлаждается из области 

неупорядоченного состояния, при температуре: 

00.345crit

c
T

k


 , (10) 

произойдет скачкообразное возникновение упорядоченного расположения 

атомов углерода в решетке мартенсита со степенью порядка η0=0,75. При 

дальнейшем охлаждении будет наблюдаться плавное возрастание η до еди-

ницы. При последующем нагреве плавное снижение η сменится скачкооб-

разным падением до нуля при Т=Тс (рис. 1б). Таким образом, мы видим, что 

никакие «хвосты» параметра порядка выше точки Тс существовать не 

должны. Для свободного кристалла мартенсита, когда m=0, значение корня 

уравнения (8) η0=0,5, а численный коэффициент в формуле (10) равен 0,361, 

что установил еще сам Хачатурян [5]. Следовательно, учет эффекта упругой 

энергии приводит к уменьшению величины данного коэффициента, т.е. 

к понижению начальной температуры упорядочения. Однако, как видно из 

рис. 3, это понижение довольно слабое, так что можно принять, что упоря-

дочение атомов углерода в свободном кристалле мартенсита и кристалле, 

находящемся внутри упругой матрицы, происходит практически одинаково. 

Таким образом, требуется новое объяснение характера концентрационной 

зависимости тетрагональности мартенсита, в особенности для интервала 

концентрации от 0,2 до 0,6 масс. % С. Прежде всего отметим, что за про-

шедшее десятилетие энергия деформационного взаимодействия λ0 была рас-

считана методами компьютерного моделирования, в том числе первоприн-

ципного, в ряде работ [1, 8–11]. Полученные результаты 5,57 [1], 10,7 [8], 
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6,38 [9], 8,66 [10], 9,5 эВ/атом [11], существенно отличаются от данных рас-

чета Хачатуряна (2,73 эВ/атом). Опираясь на новые, уточненные значения 

λ0, можно определить на основе выражения (1), что критическая концентра-

ция углерода, разделяющая области кубического и тетрагонального мартен-

сита, находится в пределах 0,15–0,27 масс. %. Г.В.Курдюмов [12] считал, 

что эта величина чуть больше 0,2 масс. %. Следовательно, в рассматривае-

мом интервале концентраций также должен образовываться однородный 

мартенсит со степенью тетрагональности, подчиняющейся той же самой за-

висимости от концентрации, что и высокоуглеродистый мартенсит: 

1 0.45 C

c
p

a
  , (11) 

где Cp  – концентрация углерода в массовых %. 

Эксперименты по сверхбыстрой закалке стали [13, 14] полностью под-

тверждают это заключение. Однако в условиях обычных скоростей охла-

ждения порядка 10–100 К/с ситуация несколько иная. Мартенсит образуется 

при температурах 200–400 С, поэтому в процессе замедленного охлаждения 

до комнатной температуры в нем происходят процессы отпуска (двухфаз-

ный распад), приводящие к появлению как бы двух структур- кубической и 

тетрагональной. Другие возможные причины аномалий тетрагональности 

рассмотрены в [13]. 
 

Выводы 

1. Учет упругой энергии, возникающей при перераспределении атомов 

углерода между подрешетками в кристалле мартенсита, заключенном 

в упругую матрицу, оказывает слабое влияние на критическую температуру 

или концентрацию упорядочения. «Хвосты» параметра упорядочения, во-

преки мнению А. Хачатуряна, при Т>Tc не возникают.  

2. Следует признать, что важнейшая для анализа энергетики мартенсит-

ного превращения величина энергии деформационного взаимодействия ато-

мов углерода λ0 оценена А.Хачатуряном неточно. Ее значение, по данным 

последних работ, составляет 6–10 эВ/атом, соответственно, критическая 

концентрация углерода при комнатной температуре лежит в районе 

0,2 масс. %, что полностью изменяет объяснение причин аномального пове-

дения тетрагональности в интервале концентраций 0,2–0,6 масс. % С. 
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