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Введение 
Сплавы на основе железа, несмотря на 

рост производства пластмасс, керамики и 
композитов, продолжают оставаться основ-
ными конструкционными материалами. Это 
связано с тем, что с помощью относительно 
несложной термомеханической обработки мо-
гут быть получены метастабильная ОЦК-фаза, 
перенасыщенная атомами С, обладающая вы-
сокой прочностью, пластичностью и рядом 
важных для практики физических свойств 
(электро- и теплопроводность, жаростойкость, 
магнитная проницаемость и т. п.). Одним из 
основных факторов, определяющих эти свой-
ства, является параметр взаимодействия меж-
ду атомами углерода. К сожалению, энергии 
взаимодействия атомов растворенного веще-
ства не могут быть непосредственно измере-
ны в эксперименте. Основным источником 
информации о взаимодействии были термо-
динамические данные о растворах углерода в 
железе [1]. 

Оценки энергии взаимодействия атомов 
углерода в ОЦК-железе были получены в [2–6]. 

Подробный обзор взаимодействий между 
атомами углерода в ОЦК-железе приведен  
в [6]. Из-за низкой растворимости углерода в 
α-железе (менее 0,02 ат. %), на практике у нас 
будет почти бесконечно разбавленный рас-
твор, где взаимодействия C–C не появляются. 
Прямой расчет зависимости энергии взаимо-
действия С–С от активности углерода не явля-
ется продуктивным. Авторы первых работ [7, 8], 
где были сделаны такие расчеты, получили 
отрицательную энергию взаимодействия С–С. 
Однако они использовали неправильное коор-
динационное число для междоузельных под-
решеток [9]. Позднее Бхадешиа сделал более 
точные расчеты [10]. Он определил энергию 
взаимодействия ближайших соседей углерода 
в железе (ECC = 1,54 эВ), используя квантово-
химическую теорию активности. Это значение 
согласуется с энергией ECC = 1,78 эВ, полу-
ченной в [6]. В работах [2–5] получены очень 
различные значения энергии С–С взаимодей-
ствия в ОЦК-железе с использованием мето-
дов первопринципного компьютерного моде-
лирования и псевдопотенциального прибли-
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четы до области более высоких концентраций, чем наблюдаются на самом деле. Это позволи-
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числить энергии С–С взаимодействия для первых четырех координационных сфер. Практиче-
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жения для решетки железа. К сожалению, до 
сих пор неясно, какие данные верны. 

В настоящей работе мы проанализирова-
ли текущую ситуацию и решили проблему, 
вычислив активность углерода в ОЦК-железе. 
Для расчётов использовался метод Монте-
Карло с доступным набором энергий С–С 
взаимодействия. Для этого нам необходимо 
было ответить на следующие вопросы:  

1. Почему данные по активности углерода 
воспроизводятся с различными наборами па-
раметров С–С взаимодействия?  

2. Какое из предложенных значений па-
раметров С–С взаимодействия следует рас-
сматривать как наиболее подходящее для рас-
чета термодинамических свойств ОЦК-железа? 

 
Монте-Карло метод 
Для моделирования активности углерода 

в железе мы использовали метод, предложен-
ный в [11] и примененный для расчета угле-
родной активности в железе [12]. Расчет угле-
родной активности в железе проводили по 
следующей формуле: 

 С expconfa a G kT  ,       (1) 
где aС – активность углерода в железе; aconf – 
конфигурационная часть активности и не-
конфигурационная часть. Для вычисления не-
конфигурационной части использовались 
данные работы [13]. 

Идея метода заключается в следующем. 
Химический потенциал системы представля-
ется через отношение статистических сумм 
для двух значений числа частиц – N и N + 1. 
Удается свести данное отношение к усред-
ненному по ансамблю iEe , где β = 1/kT, 

k – константа Больцмана, T – абсолютная тем-
пература, ΔEi – изменение энергии системы из 
N частиц при введении виртуального атома 
углерода в узел i при фиксированной пози-
ции других атомов. Усреднение выполняется 
по обычной процедуре Монте-Карло, в ре-
зультате чего приходим к следующему выра-

жению для конфигурационной части актив-
ности [14, 15]:  

   C
1 1

1 exp .
M m

conf i
j i

a M N E kT
 

       
   
   (2) 

Суммирование по i выполняется по всем пу-
стым октаэдрическим междоузлиям m = 3NFe

 – NC 
и по числу шагов j (j =1, 2, …, M), используе-
мых в расчете методом Монте-Карло, NFe и NC – 
число атомов железа и углерода в решетке. 
Для моделирования использовали систему 
20×20×20 элементарных ячеек ОЦК-решётки 
железа. Сходимость результата усреднения 
достигали при числе шагов Монте-Карло по-
рядка 500. 

 
Вычисление активности углерода  
в ОЦК-железе 
Как упоминалось выше, энергии C–C 

взаимодействия были получены с использова-
нием первопринципного моделирования [3–6] 
(см. таблицу). Авторы [3–5] использовали су-
перячейку из 128 атомов ОЦК-железа. В на-
ших расчетах мы рассматривали суперячейку 
из 54 атомов (рис. 1). Расчеты проводили для 
широкого диапазона температур (Т = 955, 975, 
1000, 1026, 1056, 1070, 1086, 1121 К). Однако 
ниже мы представили только данные для тем-
пературы 1000 К, поскольку не наблюдалось 
каких-либо качественных различий в резуль-
татах. Растворимость углерода в ОЦК-железе 
составляет 0,1 ат. %. Мы вычислили зависи-
мость активности углерода в ОЦК-железе от 
концентрации, используя данные из таблицы, 
и сравнили полученные кривые (рис. 2). 

Все рассмотренные исследования отлично 
согласуются с экспериментом [16] (рис. 2а), 
поскольку растворимость углерода в ОЦК-
железе мала. Так как атомы С расположены 
на достаточном расстоянии друг от друга, 
энергия взаимодействия С–С мала и конфигу-
рационная часть активности в уравнении (1) 
близка к 1. Чтобы сравнить различные пара-
метры  взаимодействия  C–C, мы экстраполи- 

Энергии взаимодействия атомов углерода в ОЦК-железе, эВ 

Координацион-
ная сфера 1 2 3 4a 4b 5 6 7a 7b 8a 11 

Домэйн [3] – 0,65 0,09 0,09 1,67 –0,13 – – –0,14 – –0,16 
Бароух [4] 1,91 0,82 0,23 0,02 1,52 0,06 0,07 0,02 0,11 0,02 – 
Рубан [5] 1,95 0,96 0,34 0,25 1,9 –0,07 –0,02 –0,03 0,1 0,05 0,02 
Данная  
работа [6] 1,78 0,66 0,12 –0,13 2,89 –0,14 –0,1 –0,08 0 0,03 –0,19 
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ровали кривую активности углерода в более 
широкий диапазон концентраций (не дости-
жимых в реальном ОЦК-железе). После этого 
мы видим, что рассматриваемые исследова-
ния приводят к различным кривым активно-
сти (см. рис. 1). Кривые, рассчитанные из [3] 
и наших данных [6], почти совпадают, а дру-
гие две кривые (из [4] и [5]) лежат выше. Со-
гласие наших результатов с Рубаном [3] мож-
но объяснить тем, что он не учитывал все 
возможные расположения атомов углерода. 
Мы моделировали суперячейку из 54 атомов, 
в то время как в [4, 5] число атомов в супер-
ячейке было в два раза больше. Это могло бы 
означать, что на энергии взаимодействия ато-
мов углерода, расположенных в 5–11 коорди-
национных оболочках, влияют периодические 
граничные условия. Мы хотели проверить эту 
гипотезу и выяснить необходимость рассмот-
рения таких далеких пар C–C для расчета уг-
леродной активности. Мы провели численные 

эксперименты с учетом взаимодействия ато-
мов углерода, расположенных только в пер-
вых четырех координатных оболочках. Ре-
зультаты подтвердили, что, не учитывая не-
точных значений энергий взаимодействия  
С–С, мы можем получить кривую активности, 
которая совпадает с одной, рассчитанной из 
более точных исследований [5] (рис. 2б).  
Но, что более интересно, мы обнаружили, что 
взаимодействия атомов углерода, располо-
женные в 5–11 координационных оболочках, 
вообще не важны. Действительно, кривые ак-
тивности, рассчитанные с учетом C–C взаи-
модействий как в 11, так и только в четырех 
координатных оболочках, почти совпадают. 
Более того, можно отметить, что две различ-
ные параметризации [4, 5] энергий взаимо-
действия С–С дали нам одни и те же кривые 
активности, когда атомы углерода были рас-
положены в первых четырех координатных 
оболочках. Поэтому анализ кривых активно-

 
Рис. 1. Возможные положения атомов углерода 
в ОЦК-железе. Черные круги обозначают атомы 
железа; квадраты – атомы углерода. Начальный  
                атом находится в положении 0 

 

 
Рис. 2. Зависимость активности углерода в ОЦК-железе от концентрации. Кривые были получены  

методом Монте-Карло с использованием данных, приведенных в таблице 
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сти не позволяет получить однозначную ин-
формацию о взаимодействии С–С в ОЦК-
железе. 

 
Заключение 
Мы провели обзор литературы по взаи-

модействию С–С и методам расчета углерод-
ной активности в ОЦК-железе. Мы сравнили 
рассматриваемые данные с использованием 
Монте-Карло-моделирования углеродной ак-
тивности в ОЦК-железе. Для ОЦК-железа бы-
ло установлено, что для вычисления кривой 
активности углерода достаточно установить 
энергии взаимодействия для атомов углерода 
в первых четырех координационных сферах. 
Мы показали, что экспериментальная кривая 
активности может быть воспроизведена с ис-
пользованием нескольких наборов параметров 
С–С взаимодействия. Поэтому проблема опи-
сания взаимодействия между атомами угле-
рода математически некорректна. 
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The research problem is to verify the literature-proposed values of carbon atomic interactions in 
BCC iron for various coordination spheres. The goal hereof is to compute the carbon activity in BCC 
iron using various carbon-atom interaction parameters. Methods: An author-coded Monte Carlo pro-
gram is used for simulation; the program analyzes a supercell comprised of 20×20×20 unit cells of 
body-centered cubic (BCC) iron. The paper presents a successfully optimized solution that attains 
convergence of averaging at 500 Monte Carlo steps. Computations are performed for a wide tempe-
rature range (T = 955, 975, 1000, 1026, 1056, 1070, 1086, 1121 K). Results: Computations show that 
virtually all of the proposed parameterizations are consistent with the experimental data, as carbon-
atom barely interact at low concentrations. Computations are further expanded to cover higher-than-
real concentrations to study how carbon atoms could affect the activity curve. This enables a com-
parison of various parameterizations, bringing a few interesting findings. Besides, the research 
demonstrates that experimental carbon activity curves can be reproduced for multiple C–C interac-
tion configurations. The novelty of this research is that computing the energy of C–C interaction for 
the first four coordination spheres suffices for computing the carbon activity in BCC iron. The prac-
tical significance is that the research has produced new theoretical data that will be made use of 
when developing new steel grades and designing new thermal-treatment processes. 

Keywords: ab initio simulation, bcc iron, carbon activities, Monte Carlo method. 
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