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AB-INITIO ������������� ������� ����������� �����
	������� �  ������������ �!�-"���#�1

�.�. ������2, 	.	. ��
��
�3, �.	. ��
��
�4

� ��������	
���
 �����


���� �
���
 WIEN2k ���	����� ab-initio 


�������	
��� �
	��	����� ��������� � �	����	 ���-�����
 � ���
���
�

�������
. �����	����� 	��������� ������� �
��	������ 
��
�	 �������
 	

�
�


������
 ���-������. ����������� ��
����� ������� �
��	������

����
	��� 0,25±0,09 ��. 

�������� ��	�
: ���-
����	; ����	��������	� �	�����	�
���; �������

�����	�
; WIEN2k; ���	� LAPW. 

�	������

��������	
�� 	
��
 – �
� �������� ��	���	
�������� ���	
���������� ��
����� � ����-
��	
������. �������, ��	
�������� � ������, �������
 ��� ������	

 � ��	���
�� ���. ������
�	���
���
	� 	
��
 �� �	���� �����
������
����� �� -!��� ������. "��
��� ��������� ����-
���� � 	�����# �� �	���� �� -������ ������� ��	
�
���� #�����[1]. $����	
���
��� 	
����
����	�
 �
 ������
����� �������� � �	����� �#�������� ������� �
 
������
��� ��	
��������, 
��� ��
���� ������ 	�%�	
���
 � ���� &� -!��� ('-Fe). (
� !��� 
������������	�� 	
����
�� �
��
������ 
������
�� ����� 911 � 1391 °), �� ��� ��	
������� �������� 
������
����� ��
��-
��� �	
������	
� '-!��� ��	�����
	�. ������, ���	
���� '-!��� ����� ������

 ��� 	
������
	������ Fe-Cu. *�����+%��	� ��� ��	���� ������ ��	
��� '-Fe � �
�� 	����� �	
������ �� 0  , 
�, ������ ��������� �# �		��������+, 	
��� ����	
��, �
� ��� �����# 
������
���# '-Fe �����
-
	� ��
�!���������
���� 	 
����� ,���� 70  , � ���� ��� ������%��
	� � ���������
��, � ��
�-
���� �
����� �����
��� �����
 	�	
�����
 0,6 �B [2–3]. * ���������
��� 	�	
����� ���
��

��-��� ���	
���� �	���	
��� 
�������� �������� �
����# �����
�� ����
 �������

 ���������

�����
��� �����
��� 	
���
��� (�����
��� !���
����� �����
���� �������). .	�� �
�� ����-
���� �������
 � ����	
� 	 ��������� �����
��� ��������, �� ����
 ������

 ��������� ����-
���� ��	
�������, � 	������ ������� �� 	����� ����
 ����	
����

 	���� �	��������� ��������
�� 
���� �����
��� ������
���. * 	
�

� ���
��� [4] ���������	
 ������������� ���������
-
���� 	�	
����� �� � &� –������ ����� 	��	�����: ��
���� �������
���� ��
������� (DLM) 
[5] � �� �	���� �	���
������� 	���-	�����
��# (SS) [6] �����
��# ������������ 	 ����������
��������� ���
����� q, ��
���� ���%�+
	� ������ �	� 	��
��
	
��+%�� ����������+ ������-
	��� ��!������� (001). /��� ��������, �
� � &� -������ �������� 	
����
���� ����+
	�: ��-

�!���������
��� ����	������ 01$1-	�	
����� � 	�	
�����, ���������� ��
���� SS 	 q = 0,3. 
������, � ��
������� ����
� �� �������	
 ������� ���������
���� �� ������
���	��� #����
�-
��	
��� �����	��# �
���� (�������� ������� ��	
������� �������� � &� -������). 

2�	
������� �������� � &� -������ ����	
�����
 	���� ����
������	��+ ������+ (���
�-
���
 	 �����%����� 
����). (�	�������
��
��� �������� ������� ��	
������� � ��������, ����-
������ 	 ����%
+ 
������������	��� ������, ��������� � ���� ����
 [7–9], �� ������� ��
�-
��# ����� 	����

 �����, �
� ��� ����
 � ��
������ �
 0,36 �� 0,42 �*. "���
�� ����
+
����-
�� ������������� ������� ��	
������� �������� ���� ���������
� � ����
�# [1, 10–12], �� �

                                                     
1 3����� ����
� ���������� ����
�� 21145 13-03-00138.  
2 2����� 6��	��� $��	������ – 	
����
, 7���-����
	��� ��	����	
������ ������	�
�
. 
   E-mail: yaroslav@physics.susu.ac.ru 
3 $������ 0���	���� 0���������� – ���
�� !�����-��
���
���	��# ����, ���!�		��, ��!���� ��%�� � 
����
���	��� !�����, 7�-
��-����
	��� ��	����	
������ ������	�
�
. 
   E-mail: mirzoev@physics.susu.ac.ru 
4 $������ 3����� 0��������� – ���!�		��, ���
�� !�����-��
���
���	��# ����, ��!���� !�����	���� ��
����������� � ��
����-
���������, 7���-����
	��� ��	����	
������ ������	�
�
. 
   E-mail: mirzaev@physmet.susu.ac.ru 
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��# �	���
������	
 
��
�� ������������� �����
��� 	�	
�����, 
���� ��� ����
��� �������-
��
��� &� -������ �����
	� ���������������. 

����
 ��
���	�� �����

 �������� ��������# �������� ������� ��	
�������, ��� !�����+
�����
���� �����
���� �������. "��
��� � ������ ����
� ��������� ��
�� ������������� ��-
�������
���� 	�	
����� � �������� ��	��
 ������� ��	
������� ��������. 2�������� ��������-
���
��� �����
��� ���!�������� ���� �������� 	 ����%
+ ��������� BINAR [13].  

* �	���� ������
�� ��������� BINAR ����
 ������ 	
����� ��������������	
� �����	
��
	�������# ���!��������, ���������# «����	�������» �
���� ������ 	� 	����� ����# � ���-
����
�� �
���� ������ 	� 	����� ���� 	 �	���
�������� ������
��� 	�������# ��	�� (� �����
	���������� �� 32 �
���� – 16 �
���� 	� 	����� ����# � 16 	� 	����� ����). "�	�� �
��� �����-
����
	� �
�������� ���!��������, �� 	��
��
	
��+%�# ���
���+ ��������������	
�. * ����	
-
�� 
����� ���
���� �	���
���
	� �������� 	���� ������
�� �
�������� ��	�� ����������# ���

�
���� �� �
���� ��������������� 	!��� ��� ��		��
�������� ���!�������� �
 	
�
�	
���	��#

	�����# �������� ��� �����	

+ ��������������� �������� 	��	� (���
���� 	����	�� "��	���
�

2). * �����

�
� ����������	
 �����
��� ���!��������, � ������
��� 	
����� 	��
��
	
��+-
%�� ��������������� �����
���� �
����# �����
��# �����
�� �� ����� 	����������. 

������

* ������ ����
� ��	��
� ���������	
 �� �����# ��������� �������
������
��� ��
����

LAPW, 	 ���
�� ����%������ �������
���� ����������� PBE-GGA � ����������� ����
�

WIEN2k [14], ���	������+%�� ��	���+ 
����	

 ��	��
� ������ ������� ��� �������
���

������	
�� ����������# ������
���. (
� �������� 
����� ��
��� �	���
������ � �����# 
��-
��� !���������� ���
��	
� DFT [15]. 3�� ��	��
�� �	���
�����	� ��%��� ����	��
��
���
�������	 8������ [16]. "�� ��
����������� � ����
��� ���	
���	
�� � ����	����� ����
���-
��� ���
��	
� �	���
������	
 	#��� $��#��	
�–"��� [17] 	 	�
��� 4× 4× 4 k-
���� ���� /���-
�+���, ��� ��
�������� �����
����	��# ������
���, � 	�
��� �� 7× 7× 7 k-
����, ��� ���	����-
��� 
����	
� ��	��
� ������ ������� 	�	
��� � 1 �2�. 2�	��
� ���������	
 ��� ��������# ��-
����
��� ������������� [18], ������
� 	#�����	
� Kmax = 5 a.�.–1, �����	� MT-	!�� Rmt(Fe) = 
2,00 a.�., Rmt()) = 1,20 a.�. 

8������
����� �������� 	�%�	
������� &� -������ ����
 ���� 1000  , �� �	������	
�
������������ ����
� WIEN2k �������+
 �����	
� ������������� 
��
�� �	������� 	�	
�����
	�	
��� ��� 0  . "��
��� ��� ������������� &� -������ ��-����� ����������� �� �������-
��	
, � �������	��� ������
�� ����
�� ���� ���
� �� ��	�������
��
��� ����
� ������ [19] 
��� � = 1400  : 
 = 3,667 Å –��� ��	
��� &� -Fe � 
 = 3,687 Å – ��� 	�	
��� �� 32 �
���� ������
� ��	
��������� �
��� ��������. $����
��� ���!��������, �� ��
���� ����	#����� �	�����-
���, 	
�����	
 	 ����%
+ ��������� BINAR. 

3�� ����������� ������� ��	
������� �������� �
��	�
��
�� !��� ���!�
� �	���
������	


!������: 

32 32(Fe C) (Fe ) (C)H E E E∆ = − − ,                                                 (1) 

��� E(Fe32C) – ������� �
�����	��������� 	����������, 	�	
��%�� �� 32 �
���� ������ � ������
�
��� ��������, ��#���%���	� � ��
�����, E(Fe32) – ������� 	����������, 	�	
��%�� �� 32 �
����
������, � E(C) – ������� ������ �
��� �������� � ����
�� ���!�
�. "�����
�� 	
���
��� ���!�-

� ���� ���
� �� ����
� 3����� [1] (a = 2,462 Å, c = 6,656 Å, � = 90°, � = 90°, � = 120°). 

 
��	������ �������
 	 ���-������

* ������ ����
�, 	 ����%
+ ��������� BINAR ���� �������� 16 ��������# ��������-
���
��# �����
��# ���!��������. )���� ��# ���� ������� 5, ����%�# ���� �	
��
��# ��
�������, ���!�������� (��	. 1). "� ����	
��� �����	
� ������� n-���!�������� 	�	
��� � ����-
��� 	�	
��� � ��������� (�	������ 	�	
�����), ���� ����	���� ��������	��� 	
�
	���� (S): 

5

1
n

n

S S
=

=� ,             (2) 

0exp( ( ) )n nS E E kT= − − ,                       (3) 

��� E0 – ������� �	������� 	�	
�����, � En – ������� 	�	
��� � n-� ������
���	��� 	�	
�����; k
– ���!!�����
 /��
�����, � = 1400   (	������ 
������
��� 	�%�	
������� &� -!��� ������). 
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4� �
������� ������ � 	
�
	���� �
 ������ ���!�������� � �	�� 	
�
	���� ���� ����	����

�����
��	

 	�%�	
������� �����
���� 	�	
����� �, 	��
��
	
�����, 	
����
 ������� �������
	�	
����� �� ������+ ��	
������� �������� � &� -������. 

nS
P

S
= .           (4) 

"�� ��	
������� ������� �� ���������� ��	
�������
 ��������� �
��� ������, � ����	�-
��	
� �
 ���!��������, �� � 	������ �� 6,1 %. (
� ���
�� ��� ��� ��	
������� � �������
���
(,$) 7,5 % � ��
�!���������
��� ���#	������ (01$3) 6,5 % 	�	
�����#. 9������� �������
��	
������� �������� � 	��
��
	
��+%�� �����
��	
� 	�%�	
������� ��������# �����
��#

	
���
�� ���	��� � 
���. 1. 

��&'�(� 1 

��
$
��$��) �*+���,$,���
 5 
��'�-�.� /�
���0����.� �$�1�0*
�(�2 ���
�(. �!�-3�'���
� 4��
0�
 
���,$
���
 *0'�
$5� , ���

,���� ���!�������� *����
��	

 (������ ��	
�������, �*
1 6 % –0,08 
2 14 % 0,24 
3 44 % 0,3 
4 9 % 0,19 
5 27 % 0,29 

4� ������� 
���. 1 �����, �
� ������� ��	
������� � ���������
��� 	�	
����� 	�	
�����

0,25±0,09 �*. )�������� �������� ������� ��	
������� �������� ��� ������
����� 3 �
. % ����-
����, ��������� � 
���. 2. 

��&'�(� 2 

���
0�� 
���,$
���
 *0'�
$5� , /�
���0����$� �!�-3�'���

2���
� (������ ��	
�������, �*
3����� ����
� 0,25±0,09 

3����� ����
� (01$3) 0,34 
(�	�.[7] 0,36 

8�������. [8] 0,42 
(�	�.[9] 0,42±0,02 

2����

�
� 
���. 2, ��������+
, �
� ���
 ���������
���� 	�����
 ������+ ��	
������� ��-
������ �� 35 %. ������, �������� �������, ���������� 
����
���	��, �����#� 	�������
 	 ��	��-
�����
��
���� �����

�
���, �
� ������
 � ����
�	��	����	
� ���������� ���� ��
��� � ���-
�����	
� ������������� �� �����# ������
���	��# #����
���	
��, 
���# ��� ������� ������-
���	
���, ����� ������# �!!��
�� � 
.�.  

���. 1.  �
�1�� ��,����$��� 4��
0�� ������. $� �$��
�
�$�1�0*
�(��. ���
0�� ������ ,�
�. $��$����')�$

4��
0�� ���$2 ����$2 �$�1�0*
�(��

���. 2. ��0�����
 �$�1�0*
�(�
 �*/�

-�2-

�� �� 32 ��$�$, 3�'���, ��/$')�$,����

5'
 �$5�'�
$,���
 /�
���0����$0$ �$-

��$
��
 , �!�-3�'���, $&'�5�6+�
 ���-

���)7�2 4��
0��2: •  – ��$�. 3�'��� �$

�/��$� ,,�
�, �  – �$ �/��$� ,���
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1. 2����

�
 �	�������� �� ��������� �� ������� �����
��� ���!���������, ��������
������� � ���������
���� ��	�������, �������, �
� ��	�� ��������� � ����
�� '-������ �
��
�������� ��	
�������
 ��������� �
��� ������ � 	������ �� 6,1 %, �
� ���
�� ��� ��� ��	
��-
����� � ,$ 7,5 % � 01$3 6,5 % 	�	
�����#. 

2. (������ ��	
������� �������� � ���������
��� 	�	
����� '-Fe 	�	
����� 0,25±0,09 �*. 
8���� �������, ���
 ���������
���� 	�����
 ������+ ��	
������� �� 35 %. ������, ��������
�������, ���������� �
�� ��
����, �����#� 	�������
 	 ��	�������
��
���� �����

�
���, �
�
������
 � ��� ����
�	��	����	
�. 
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AB-INITIO SIMULATION OF DISSOILUTION ENERGY OF CARBON ATOM 

IN THE PARAMAGNETIC STATE OF FCC-IRON 

Ya.M. Ridnyi
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2
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Ab-initio simulation of an equilibrium structure and FCC-iron characteristics was carried out using 
the WIEN2k software package. The dissolution energy of a carbon atom in the paramagnetic states of 
FCC-iron was calculated according to statistical methods, obtaining the result of 0,25 ± 0,09 eV. 
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