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����� ���-�����	1

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

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

������������ (����) ��������� ��� �������� ������� ����	���������

���-
�����. � �����
�������	 ������		���� �� ��� WIEN2k ��������!

�!"������� #������ ����	��������� 	�
�� 2 ���	�	� ��������, �������-


���!	� � "��!��� $��
��%�� � ��#���"�� �� ����� ��%�� � ���-


�����. &$����
����� �����
���� 	�
�� ���	�	� �������� � ������ �

������  �������'����!� ������ ���������"�� # �����	�����
�!	 ��-

���
����	, "�� ������� � ��	, "�� 	����
 ����-��������� ���������"��

��"�� ����!���� �������� ����	��������� ���-
�����. (����!� ����"���

���	�� ������	���
 	�
�� ���"����	 ����������
����� �����	! � ������	

	������!	 	�	����	 ���	� 
�����. 

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

�����	�
; WIEN2k; ���	� LAPW. 

����������	� 
���������� (
���
	� ���-������ � ���-�����	) – ��	 	��	��	� ��
�����

�
�	������ �����	�����	�����
 �
���	� � ������. ����	��� ��������� ��� �	� �  ��	�	 
�����-
����� ������� � �����!	���"��� #���� (���. 1), 
��  	�	�	� ���-��$%� � ������ (��������, &-
�����	) 
���������'�  � ��� 	�( 	

���������' ���-��$%� � ������

(���������, )-�����	). *���
	������-
��, ��	 ������������ 
���
	� �	��	��

� ��
������	� �����!	���"�� ������, 

��  	�	�	� 
	�������� ���-��$%� �, 

���%� ��	�� �����	�� ����� ���
	��-
���(�� � ��� �� �� � ���-��$%� �. 
�������	, ��	 ��������� ���������

���
	�	����� ��	�	� �����	�� � ��-
�������,  	�	�	�, � ��	' 	�����(, ��-
����� 	� 
��� ���� �
 �����	�������� � �����"� ������. + ����� � ���� �	
�	� 	 ���
���������

��	�	� �����	�� � ���-��$%� � ������ � �
 �
	���	����� �������� 	���( ������ ��� ��	���

���������� � !��� � 
�	"���	� �
�	������ � �����
. 
,������ �����	�������� ����� ��	���� �����	�� � ���-������ �	��	 ��������( � �
���-

������(�	, ��
	�(��� 	����	� � �����
 ���������	�� �
 �
� ��	� [1–4], � ����
	��"�' � �
�-
��������(��
 �����(���	� !�� "���� ����� [2] ��� ���	�� ����	��������� 	�	 � �
��������

[5–10]. -�����, 
	�������� � �
���������(���� ���	����, 
����������� � ����. 1. 
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/�� "�� ����� [2] 0,15 0,4 

                                                     
1 0��	�� 
	�������� �����	� 0//12 14-03-00618-�. 
2 0����� 3�	���� �� ���	��� – ��
�����,  �!���� 	���� � ��	������� 	� !��� �, 4��	-5���(� �� �	������������� �����������. 
   E-mail: yaroslav@physics.susu.ac.ru 
3 ����	�� 6�� ����� 6���������� – �	 �	� !��� 	-����������� �
 ��� , 
�	!���	�,  �!���� 	���� � ��	������� 	� !��� �, 4�-
�	-5���(� �� �	������������� �����������. 
   E-mail: mirzoev@physics.susu.ac.ru 
4 ������� -����� 6�����	��� – �	 �	� !��� 	-����������� �
 ��� , 
�	!���	�,  �!���� !������ 	�	 ������	������� � !��� �
�����	�	 ����, 4��	-5���(� �� �	������������� �����������. 
    E-mail: mirzayev@physmet.susu.ac.ru 

�#-. 1. �&2�'� $#. 3&,%  ) ���-'&45�6 , !) ���-'&45�6 . �'0-
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�#*#6 

�&-�%#6 <�'��. 
&'#. «� �&� �#6 . �&: %#6 . �#*#6 » 54 

, �
���������(��� ���	�� ��'�  ����������' 	"�� � �	��	���
 ������� �����	��������

����� ��	���� �����	�� � 	 ��
	��
 ���-������ � 
	��	��'� �����	����( �	�( 	 
����� ���

 		�����"�	���� �!��� 	��	�����(�	 ���
 ��	�	� �����	�� (�����	���� ����� ��	���� ����-
�	�� �� 
����$��� 
���	�� ��$%� �). ���	��  	�
('����	�	 �	�����	����� 
	��	��'� �����-
���( ������� �����	�������� ����� ��	���� �����	��, ��
	�������� �� �	�($�� �����	����

���� 	� ����� � ���-������, �.�. � �����'��
  		�����"�	���
 �!���
. + ����	� ���	�� ����

�����	����� 
����� ������  		�����"�	���� �!��� ����� ��	���� �����	�� (���. 2). 0���%�

�	�	����� � 
�	������	� 
� ��� WIEN2k [11]. ���������� ���	�� 
�������	� �	�����	�����


�	�����	 � ���	�� [12]. 5 ������� ���	� 
�������	� 
	��	��� �	����( �	��	��� 
�� �������-
��� ������� � 1 �0�.  

+ 
��������� ���	�� [12] �	�����	����� 
�	�	���	�( � ���������	� (��) � ����!���	-
�������	� ���
��	��	� (6/�-) �	��	����
, 
���%� 6/�--�	��	���� ���$� �	�
�	���	���	

� �
���������(��� �����(���� ��� �������

�����	����� �����	�� � ���-�����	 � ��� ��-
������� 
�������� ��$%� � 	�  	�"�����"��

�����	��. *�� 	
��������� ������� �����	-
�������� ����� ��	���� �����	�� � ���-
������ �� ���� ������ 	�	����	��� �������	-
�	 
	��� � � 6/�--�����"�. *	����'��� ���

�	��	���
 
	��"�� ������	�	 ���
	�	�����

��	�	� �����	�� � 
���	�  		�����"�	��	�

�!��� � ��� �	 ��	�	� (���. 2). .� �� �� ���

����� �	� !� �, ��	 � 6/�--�	��	����  ���-
��� �� �����"������	������ (���) ��$%� �


�������������� � ������	���(��' �����"��-
����	�����' (��.) ��$%� �. .� �� ����%��

���� 
�	������ � ���	�� 7�
����� [13]. + ��	

���	�� ��
	�(�	�����( 
����	
	���"���(���

���	��. ���	�����	, ��	 ��� ���	�� 	���
�����'� ���($�' �	��	��( ����%�	�, ��� 
	��	
	-
���"���(���, ��  � �������'� �	�( 	 ��������� ��� ��	��. *	��	�� "��(' ����	� ���	��

�������� 
�	��� � �������� ������� 
	�������
 � ���	�� 7�
����� � 	"�� � �	��	��	��� ��-

	�(�	����� 6/�--�	��	���� ��� �	�����	����� 
����������	�	 ���-������. 

+ 	������ 	� !���	�������	�	 ���-������, �  	�	�	� ��������� �	����� ��	�	� ������

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

���
�������
 ��$� �	� � �����, 	"�������	� � 70 �, &-�����	 ���������� � 
����������	� �	-
��	����. + ��	� �	��	���� �
��� ��	�	� ���	�������	����, � ��	 �	�����	����� �	����� ��-
�	���� ���������	 ���, ��	 � ��
 �	��	 ��-
���( �	�( 	  	���������� ��������� �	��	�-
���. + ����	���� ����� ���������� ��� 	�-
�	���
 
	�
	��  �	�����	����' 
������-
����	�	 �	��	����. +	-
����
, ��	 ��
	�(�	-
����� ��� �	�����	����� �����	 
���������-
�	�	 ���
	��� � �
	���	�����
 ��������


�	��	���� ��
� ����!���	�������	�	 	��	-
��	��	�	 (6/�1) ��� ����!���	�������	�	

���
��	��	�	 [13–16], 	�����'��
 �������

��������� �	����	�. +	 ��	�	� 
	�
	��

(�.�. DLM-���	��,  	�	��� ������ ��������(-
�� 
	������� ��� 	�( 	 ���), ��������� �	����� ��	�	� ������ 	��������'���  ��������� 	�-
���	� �� , ��	�� � ����� 	�� ������ �����(����'��� �	����, ������ ���' [17–18]. .	� � ���-
���, ��	 6/�--�	��	���� ���$� ����	 
	�
	��� ��� 	
������ 
����������	�	 ���-������, 

	��������'� ���	�� ���	� [14–16]. + ���	��
 ��������	� [16] � 7��
��� [14] 
	�����	, ��	 �

���-������ 	��	���� �	��	����� �������� ������	���(�	� 6/�-. + ����	� ���	�� �	�����	-
����� ������	���(�	��� 
�	�	���	�( ��������"��� ������� 
	 
�������� c/a (���. 3). 0���%��

�	�	�����( 
�� !� ���	����	� 	�8%��,  	�	��� ��� 
	����� 
�� ��������"�� 
	��	� ����-

�#-. 2. 
"&) 9�6 * %8 9�"�/&%#.  ����) 0("&'�+ , 
' -9�"�/&%%8: ) 9&')8: 7&�8'&: 6��'+#% $#�%%8:
-2&' : (1 – 4) ��  ��� 0("&'�+  «0». 
9' ) 9�6 * % 
	��� � �'#$ ��
-/&"&* . �'�*' 7%8& 6'0(# –  ��-
�8 /&"&* , %&9'�*' 7%8& –  ���8 0("&'�+ , % :�+.-
=#&-. ) 9&')�, (1 , 1!, 1-) # )��'�, (2 , 2!) 6��'+#% -
$#�%%8: -2&' : ��  ��� 0("&'�+  «0». 
�'&"�76 �#

9�6 * %8 % 9' )"&%#. -9#%�)  ����) /&"&* . 

�#-. 3.  	��� � �'#$ ��
-/&"&* +� # 9�-"& ' -�)�-
'&%#.  ��� 0("&'�+ . �'0(# -� -�'&"�76 �# –  ���8
/&"&* - #: -9#% �#, !&* -�'&"�7&6 –  ��� 0("&'�+ 
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���  ������ 	�	 ���-������. -�� �

�	 ����"�� �����(���	� ��
	�(�	�����( 
	���	�� ���-
�%��	�	 
	��� �. *�	���	�����( ���������� 
	���
 ������� ������� 
�� �������	� ������	-
���(�	��� ������� � 
��� � �	��� �	� �
. -����� 
�������	� ��$%� �, �������� ������	���(�	-
��� � �������	�	 �	����� 6/�- ��. ������, �	 � 
	��� �����	����� ��	�	� �����	�� (���. 3) 

����������� � ����. 2 � 3. 


 !"#$  2 
�% 7&%#& 9 ' �&�' '&45�6#, �&�' (�% ";%�-�# # � (%#�%�(� ���&%� ) 	���-� �'#$& ��
-/&"&* ,  

+� # 9�-"& ' -�)�'&%#. 0("&'�+ 

9���(�  9������ :������� 
���-
����� ��$%� �  


, Å 

.�����	���(�	��(, 
c/a

9������ ������-
��� �	���� ��	��

Fe, µB

[16] Fe32 3,46 1,08 2,0 
[19] Fe32 3,54 1,056 1,61 
[20] Fe32 3,47 1,08 1,7 

-����� ���	��  Fe32 3,44 1,087 1,96 
[16] Fe32C 3,48 1,08 – 

-����� ���	�� Fe32C 3,47 1,077 1,88 


 !"#$  3 
�% 7&%#& 9 ' �&�'�) '&45�6#, �&�' (�% ";%�-�# # � (%#�%�(� ���&%� 9�-"& ' -�)�'&%#. )��'�(�  ��� 0("&'�-

+ ) 	��� ��
-/&"&*&. ��"�/&%#.  ����) 0("&'�+ -���)&�-�)0>� '#-. 2. 

+�����	� ���
	�	��-
��� ��	�	� �����	��

:������� 
��������

��$%� �, Å 
.�����	���(�	��(, 

c/a 
9������ ��������� �	-

���� ��	�� Fe, µB   
0-1a 3,51 1,058 1,74 
0-1b 3,495 1,075 1,84 
0-1c 3,495 1,065 1,77 
0-2� 3,49 1,086 1,82 
0-2b 3,49 1,088 1,93 
0-3 3,495 1,067 1,79 
0-4 3,535 1,034 1,64 

1� ����. 2 ����	, ��	 
�� �����	����� �����	�� � 6/�--�����"� ��.-������ ������	���(-
�	��( ������� 
	��������. *	� 	�( � �	��� �	����� ������	���(�	��� ����	�	 &-������ �

6/�--�	��	����, 
	-�����	��, ������	 � ����	��	
��� �������	� ���� ����, �	 �������� ���-
���	���(�	��� �	���� ���( ������� � �������	� �������� ��
������ �. *	��	�� 
	������� ���-

��� �����	���(�	��� �	��	 ������( �	 ��������� �������	 �������	�	 �	����� �� ��	� ������

� ��
������ � � 1,96µB �	 1,88µB. ,�	� ���	� 
	������������ � �����	������� ����. 3. *�� ���-
��	����� ��	�	�	 ��	�� �����	�� 
�	��
	��� ���(���$�� �������� ������	���(�	��� � �������	

�������	�	 �	����� ��� ���
 
	��"��,  �	�� 0-2b. ,�	 ������	 � ���, ��	 � 
	��"�� 0-2b ��	��
�����	�� ������'��� � 	 ��
	��, ���
	�	������ � 
�	���	
	�	���
 ��	�	� 	�  ��	�� ������

��	�( 	�� ������	���(�	���, � ����� � ��� ������ ���'� ��	�� ������ � ��
�������� ����	� 	��, 
��	 
��
�������� �������' ������	���(�	���. .� �� 	����	�, �������� ������	���(�	��� ���-
���� � �������	 �������	�	 �	����� ��	�� ������ ��
������	 �������. 

:������� ������� �����	�������� ����� ��	���� �����	�� � 6/�- ��.-������ 
�������-
���� � ����. 4. 


 !"#$  4 
�% 7&%#. 1%&'(#, )* #��+&,-�)#. �&/+0  ��� �# 0("&'�+ ) �&�' (�% ";%�� 	��� ��
-/&"&*&.  

��"�/&%#.  ����) 0("&'�+ -���)&�-�)0>� '#-. 2. 

+�����	� ���
	�	�����

��	�	� �����	��

;, �+ [13] ;, �+ [-����� ���	��] 

0-1� 1,04 0,36 
0-1b 1,06 0,08 
0-1c 0,034 –0,01 
0-2a 0,174 0,97 
0-2b –0,023 –0,03 
0-3 – 0,07 
0-4 – 0,23 
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1� ������� �����
 ����. 4 ����	, ��	 � ������	���(�	� 6/�--������ ��	�� �����	�� 	�-
��� ���'��� � 
����
 �����%
  		�����"�	���
 �!���
 ��� ���
 
	��"��,  �	�� 0-1c � 0-2b. 
*	�������� �����(����  ���������	 �	�����'��� � �����(������ ���	�� 7�
�����. ���� 	 ��-
�������� � ����	� 	������ 	� ��
: � 
	��"�� 0-1c ����� ��	���� �����	�� �����	 	���� ������

	��������	 
���������. �������, ��	 
	������	� 
��������� ����� ��	���� �����	�� � 
��-
�	� � ��	�	�  		�����"�	���
 �!���
 ��� 	 
�	���	����� ������ ���	� [1–10]. ,�	 
�	���	��-
��� ��������(������ 	 �	�, ��	 �	���( 6/�--�	��	���� ��� �� ���	����	��	 ����������	 	
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FIRST PRINCIPLES CALCULATIONS OF THE INTERACTION ENERGIES 
OF CARBON ATOMS IN THE ANTIFERROMAGNETIC DOUBLE-LAYER FCC-IRON 

Ya.M. Ridnyi
1
, A.A. Mirzoev

2
, D.A. Mirzaev

3

The possibility of using a model of the antiferromagnetic double-layer state (AFMD) to describe the 
properties of the paramagnetic FCC iron was tested by WIEN2k software package. The interaction ener-
gies of carbon atoms in FCC iron for the first four octathedral sites were calculated. The presence of at-
traction between the carbon atoms in the first and second coordination spheres contradicts the experi-
mental results. The conclusion can be drawn that the model of AFMD state describing the paramagnetic 
FCC iron is not valid. 

Keywords: FCC iron; first principle simulation; carbon impurity; WIEN2k; LAPW method. 

References 

1. Nadutov V.M. Mezhatomnoe vzaimodeystvie i raspredelenie atomov vnedreniya v zhelezo-

azotistykh i zhelezo-uglerodistykh splavakh. Avtoreferat na soiskanie uchyenoy stepeni doktora fiziko-
matematicheskikh nauk (Interatomic interaction and distribution of interstitial atoms in iron-
nitrogenuous and iron-carbon alloys. Dr. phys. and math. sci. synopsis of diss.). Kiev: IMF NAN 
Ukrainy im. G.V. Kurdyumova, 1997. 55 p. (in Russ.). 

2. Gavrilyuk V.G. Raspredelenie ugleroda v stali (Carbon distribution in steel). Kiev: Naukova 
Dumka. 1987. p. 208. (in Russ.). 

3. Oda K., Fujimura H., Ino H. Local interactions in carbon-carbon and carbon-M (M: Al, Mn, Ni) 
atomic pairs in FCC y-iron. Physical: Condensed Matter. 1994. Vol. 6. p. 679492. 

4. Blanter M.S. Interaction of interstitial carbon atoms in austenite. Acta Metallurgica. 1999. 
Vol. 41. pp. 7–8. 

5. Shiflet G.J., Bradley J.R., Aaronson H.I. Further considerations on the thermodynamics of the 
proeutectoid ferrite reaction in Fe-C alloys. Metallurgical Transactions A. 1984. Vol. 15. pp. 1287–
1288. 

6. Mogutnov B.M., Tomilin N.A., Shvartsman L.A. Termodinamika zhelezo-uglerodistykh splavov
(Thermodynamics of iron-carbon alloys). Moscow, Metallurgiya Publ. 1972. 328 p. (in Russ.). 

7. Mou Y., Aaronson H.I. The carbon-carbon interaction energy in alpha Fe-C alloys. Acta Metal-
lurgica. 1989. Vol. 37. Issue 3. pp. 757–765. 

8. Kozheurov V.A. Izvestiya VUZov. Chernaya metallurgiya. 1965. no. 2. pp. 10–16. (in Russ.). 
9. Dunn W.W., McLellan R.B. The Application of Quassi-chemical Solid Solution Model to Carbon 

Austenite. Metall Trans. 1970. Vol. 1, no. 5. pp. 1263–1265. 
10. Mclellan R.B. The C-C interaction energy in iron-carbon solid solutions. Acta Metallurgica.

1987. Vol. 35, no. 8. pp. 2151–2156. 

                                                     
1 Ridnyi Yaroslav Maksimovich is Post-graduate Student, General and Theoretical Physics Department, South Ural State University. 
   E-mail: yaroslav@physics.susu.ac.ru 
2 Mirzoev Aleksander Aminulaevich is Dr. Sc. (Physics and Mathematics), Professor, General and Theoretical Physics Department, South Ural 
State University. 
   E-mail: mirzoev@physics.susu.ac.ru 
3 Mirzaev Dzhalal Aminulovich is Dr. Sc. (Physics and Mathematics), Professor, Department of Physical Metallurgy and Solid State Physics, 
Southern Ural State University. 
    E-mail: mirzayev@physmet.susu.ac.ru 



�#*#6 

�&-�%#6 <�'��. 
&'#. «� �&� �#6 . �&: %#6 . �#*#6 » 58 

11. Schwarz K., Blaha P., Madsen G.K.H. Electronic structure calculations of solids using the 
WIEN2k package for material science. Computer Physics Communications. 2002. Vol. 147. pp. 71–76. 

12. Ridnyi Ya.M., Mirzoev A.A., Mirzaev D.A. Ab-initio modelirovanie vliyaniya blizhnego ok-
ruzheniya primesey ugleroda na energiyu ikh rastvoreniya v GTsK-zheleze (Ab-initio simulation of in-
fluence of short-range ordering carbon impurities on the energy of their dissolution in the FCC-iron). 
Bulletin of South Ural State University. Series of “Mathematics. Mechanics. Physics”. 2013. Vol. 5, 
no. 2. pp. 108–116. (in Russ.). 

13. Hepburn D.J., Ferguson D., Gardner S., Ackland G.J. First-principles study of helium, carbon, 
and nitrogen in austenite, dilute austenitic iron alloys, and nickel. Physical Review B. 2013. Vol. 88. 
p. 024115. 

14. Herper H.C., Hoffmann E., Entel P. Ab initio full-potential study of the structural and magnetic 
phase stability of iron. Physical Review B. 1999. Vol. 60. pp. 3839–3848. 

15. Boukhvalov D.W., Gornostyrev Y.N., Katsnelson M.I., Lichtenstein A.I. Magnetism and Local 
Distortions near Carbon Impurity in g-Iron. Physical Review Letters. 2007. Vol. 99. p. 247205. 

16. Medvedeva N.I., Aken D.V., Medvedeva J.E. Magnetism in bcc and fcc Fe with carbon and 
manganese. Journal of Physics: Condensed Matter. 2010. Vol. 22. p. 316002. 

17. Ridnyi Ya.M., Mirzoev A.A., Mirzaev D.A. Ab-initio modelirovanie energii rastvoreniya atoma 
ugleroda v paramagnitnom GTsK-zheleze (Ab-initio simulation of dissoilution energy of carbon atom in 
the paramagnetic state of FCC-iron). Bulletin of South Ural State University. Series of “Mathematics. 
Mechanics. Physics”. 2013. Vol. 6, no. 3. pp. 86–91. (in Russ.). 

18. Ponomareva A.V., Gornostyrev Yu.N., Abrikosov I.A. Ab initio calculation of the solution en-
thalpies of substitutional and interstitial impurities. Physical Review B. 2014. Vol. 90. P. 014439. 

19. Wang J., Wang D., Kawazoe Y. Finite-temperature magnetism of tetragonal iron. Applied Phys-

ics Letters. 2006. Vol. 88. p. 132513. 
20. Qiu S.L., Marcus P.M., Ma H. Tetragonal equilibrium states of Mn and Fe. Journal of Applied 

Physics. 2000. Vol. 87, no. 9. pp. 36–41. 
Received 8 September 2014


