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Â ðàìêàõ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè âûïîëíåí ðàñ÷åò ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ ïðèìå-

ñè óãëåðîäà â ïàðàìàãíèòíîì Fe�Mn�Al-ñïëàâå. Äëÿ îïèñàíèÿ ÃÖÊ-ñïëàâîâ íà îñíîâå Fe èñïîëüçîâàíà

ìîäåëü, ó÷èòûâàþùàÿ âêëàä òåïëîâûõ ìàãíèòíûõ ôëóêòóàöèé â ïàðàìàãíèòíîé ìàòðèöå ñ àòîìíûì

áåñïîðÿäêîì è òî÷å÷íûìè äåôåêòàìè. Îáíàðóæåíî, ÷òî äîáàâëåíèå ïðèìåðíî 2 àò.% Al â ñïëàâ Fe-20

àò.%Mn óâåëè÷èâàåò ýíòàëüïèþ ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà îòíîñèòåëüíî ñïëàâà Fe�Mn è óìåíüøàåò îòíî-

ñèòåëüíî ðàñòâîðåíèÿ â γ-Fe. Ïîêàçàíî, ÷òî åñëè àòîì àëþìèíèÿ íàõîäèòñÿ â ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé

ñôåðå óãëåðîäà, òî âçàèìîäåéñòâèå àòîìîâ Al è C ÿâëÿåòñÿ îòòàëêèâàþùèì èç-çà áîëüøîãî äåôîðìàöè-

îííîãî èñêàæåíèÿ ðåøåòêè âîêðóã àòîìà àëþìèíèÿ. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíî ðàçëè÷èå ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ

çàðÿäà âîêðóã ïðèìåñè â îòñóòñòâèå è ïðè íàëè÷èè àòîìà àëþìèíèÿ â êà÷åñòâå áëèæàéøåãî ñîñåäà.

Ïðîâåäåí àíàëèç âëèÿíèÿ ëîêàëüíîãî îêðóæåíèÿ, äåôîðìàöèè ðåøåòêè è ìàãíèòíûõ âçàèìîäåéñòâèé íà

ýíåðãèþ ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà.
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1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Àóñòåíèòíûå ñòàëè ñ âûñîêèì ñîäåðæàíèåì ìàð-
ãàíöà ïðåäñòàâëÿþò áîëüøîé èíòåðåñ äëÿ ðàçëè÷-
íûõ èíæåíåðíûõ ïðèìåíåíèé èç-çà èõ óíèêàëüíî-
ãî ñî÷åòàíèÿ ÷ðåçâû÷àéíî âûñîêîé ïðî÷íîñòè, ïëà-
ñòè÷íîñòè, ïîãëîùåíèÿ ýíåðãèè ïðè äåôîðìàöèè è
ýêîíîìè÷åñêîé ýôôåêòèâíîñòè [1�4]. Äëÿ ñòàáèëè-
çàöèè àóñòåíèòíîé ìàòðèöû äîáàâëÿþò äî 35 ìàññ.%
Mn, ïðè ýòîì ñïëàâû Fe�Mn ìîãóò ñîäåðæàòü è äðó-
ãèå ýëåìåíòû äëÿ óëó÷øåíèÿ íåêîòîðûõ ñïåöèôè÷å-
ñêèõ ñâîéñòâ. Â ýòîì êîíòåêñòå ñèñòåìà Fe�Mn�Al�C
ïðèâëåêàåò áîëüøîå âíèìàíèå, ïîñêîëüêó äîáàâëå-
íèå Al è C â ñïëàâû ñèñòåìû Fe�Mn ýôôåêòèâíî
ñíèæàåò âåñ ìàòåðèàëà ïðèìåðíî äî 10%, ïîâûøàåò
ïðî÷íîñòü è ïëàñòè÷íîñòü [5, 6]. Èçó÷åíèå øèðîêîãî
ñïåêòðà õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìû Fe�Mn�Al�C, âêëþ-
÷àÿ âëèÿíèå ñîäåðæàíèÿ Al íà ìåõàíè÷åñêèå ñâîé-
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ñòâà, ïîâåäåíèå äèñëîêàöèîííûõ ñòðóêòóð ïî ìåðå
ðàçâèòèÿ äåôîðìàöèè, äåôîðìàöèîííîãî óïðî÷íå-
íèÿ, ìåõàíèçìîâ ïëàñòè÷íîñòè ïðåäñòàâëåíû â ðà-
áîòàõ [7�15]. Óãëåðîä ñèëüíî âëèÿåò íà ñâîéñòâà
ñïëàâîâ äàæå ïðè íåçíà÷èòåëüíîì ñîäåðæàíèè, â òî
æå âðåìÿ â ðàáîòå [16] ñîîáùàåòñÿ î íîâîì êëàññå
êîìïîçèöèîííî-ñëîæíûõ ñòàëåé (CCS) ñ ñîñòàâîì
Fe�26Mn�16Al�5Ni�5C (àò.%), ãäå óãëåðîä äîñòèãà-
åò óðîâíÿ êîíöåíòðàöèè, ñîïîñòàâèìîãî ñ ïðèìåñÿ-
ìè çàìåùåíèÿ. Òàêæå óãëåðîä îêàçûâàåò âëèÿíèå íà
ôàçîâîå ðàâíîâåñèå, ïåðåõîäû TWIP/TRIP, ïðîöåñ-
ñû îáðàçîâàíèÿ êàðáèäîâ. Ïîýòîìó äåòàëüíîå èçó÷å-
íèå òåðìîäèíàìèêè ðàñòâîðåíèÿ ïðèìåñåé çàìåùå-
íèÿ è âíåäðåíèÿ ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìûì äëÿ ïðîãíî-
çèðîâàíèÿ ôàçîâîãî è ñòðóêòóðíîãî ñîñòîÿíèÿ ìàòå-
ðèàëà.

Â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ [17, 18] àâòîðû ñî-
îáùàëè, ÷òî ìàðòåíñèòíîå ïðåâðàùåíèå â ñòàëÿõ Fe�
Mn ïðîõîäèò ïðè òåìïåðàòóðå âûøå, ÷åì òåìïåðà-
òóðà Íååëÿ ýòèõ ñòàëåé. Òàêæå â ðàáîòå [19] ñî-
îáùàåòñÿ, ÷òî ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè Mn â
ÃÖÊ-ñïëàâàõ Fe�Mn òåìïåðàòóðà Íååëÿ óâåëè÷èâà-
åòñÿ, íî íå ïðåâûøàåò 550 K âî âñåì êîíöåíòðàöè-
îííîì èíòåðâàëå Mn. Ïîýòîìó ìîäåëèðîâàíèå ïà-
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ðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ â ñïëàâàõ è ñòàëÿõ íà îñ-
íîâå ñèñòåìû Fe�Mn ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíîé çàäà÷åé.
Ïðè ýòîì íàëè÷èå ëîêàëüíûõ ìàãíèòíûõ ìîìåí-
òîâ â âûñîêîòåìïåðàòóðíîì ïàðàìàãíèòíîì ñîñòî-
ÿíèè äåëàåò âåñüìà ïðîáëåìàòè÷íûì èçó÷åíèå ïðî-
öåññîâ ëåãèðîâàíèÿ è îáðàçîâàíèÿ òî÷å÷íûõ äåôåê-
òîâ â ýòèõ ñïëàâàõ. Ïîýòîìó áîëüøèíñòâî ab initio-
ðàñ÷åòîâ [20�25] ñîñðåäîòî÷åíû íà àíòèôåððîìàã-
íèòíîì ñîñòîÿíèè ïðè èññëåäîâàíèè ñâîéñòâ ÃÖÊ-
ñïëàâîâ Fe�Mn è ñòàëåé. Ñóùåñòâóåò ðÿä îñíîâ-
íûõ ïîäõîäîâ ê îïèñàíèþ ïàðàìàãíèòíûõ ìàòåðèà-
ëîâ, íàïðèìåð, äèíàìè÷åñêàÿ òåîðèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ
(DMFT) [26], ìåòîä ðàçóïîðÿäî÷åííîãî ìàãíèòíîãî
ìîìåíòà (DLM) [27, 28], îáúåäèí¼ííûé ñ ìåòîäîì êî-
ãåðåíòíîãî ïîòåíöèàëà (CPA) (DLM-CPA) [29], ìå-
òîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ðàçóïîðÿäî÷åííîãî ëî-
êàëüíîãî ìîìåíòà (DLM-MD) [30]. Îäíàêî ðàñ÷å-
òû ìåòîäàìè DMFT è DLM-MD òðóäîåìêè, à â ìå-
òîäå DLM�CPA íåâîçìîæíî èññëåäîâàòü ìàòåðèà-
ëû ñ ñèëüíûìè ëîêàëüíûìè èñêàæåíèÿìè êðèñòàë-
ëè÷åñêîé ðåøåòêè, âîçíèêàþùèìè âîêðóã ïðèìåñåé
âíåäðåíèÿ.

Ðàíåå ìû èññëåäîâàëè ðàñòâîðåíèå óãëåðîäà â
ïàðàìàãíèòíûõ γ-Fe [31] è ÃÖÊ-ñïëàâå Fe�Mn [32].
Â [31] ìû ïðèìåíèëè êîìáèíèðîâàííûé ïîäõîä ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ìîäåëè íåóïîðÿäî÷åííûõ ëîêàëüíûõ
ìîìåíòîâ (DLM) è ìåòîäà ñóïåðÿ÷ååê [33], êîòîðûé
áûë îáîáùåí íàìè è ïîçâîëèë ó÷èòûâàòü òåïëîâûå
ìàãíèòíûå ôëóêòóàöèè â ïàðàìàãíèòíîé ìàòðèöå ñ
òî÷å÷íûìè äåôåêòàìè. Â ýòîé ðàáîòå ìû ïðîäåìîí-
ñòðèðîâàëè ÷èñëåííóþ ýôôåêòèâíîñòü äëÿ ðàñ÷åòà
ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ ïðèìåñåé âíåäðåíèÿ è çàìå-
ùåíèÿ â àóñòåíèòå. Äàëåå, â ðàáîòå [32] ìû ìîäè-
ôèöèðîâàëè ïðåäëîæåííóþ ðàíåå ìîäåëü íà ñëó÷àé
ñïëàâà è âûïîëíèëè ðàñ÷åò ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ
óãëåðîäà â ïàðàìàãíèòíîì Fe�Mn-ñïëàâå. Â ðàáîòå
ïîêàçàíî, ÷òî â ñïëàâå, ñîäåðæàùåì îêîëî 20 àò. %
Mn, ýíåðãèÿ ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà ñòàíîâèòñÿ íèæå
îòíîñèòåëüíî çíà÷åíèÿ â ÷èñòîì ïàðàìàãíèòíîì γ-
æåëåçå. Òàêæå â ðàáîòàõ [31, 32] áûë ïðîâåäåí àíà-
ëèç ëîêàëüíîãî âëèÿíèÿ ïðèìåñåé íà ñâîéñòâà ìàò-
ðèöû.

Öåëü äàííîé ðàáîòû ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû ðàñ-
ïðîñòðàíèòü ðàçðàáîòàííûå ïîäõîäû íà ñëó÷àé ìíî-
ãîêîìïîíåíòíûõ ñïëàâîâ, â äàííîì ñëó÷àå èññëåäî-
âàòü ðàñòâîðåíèå óãëåðîäà â ïàðàìàãíèòíîì Fe�Mn�
Al-ñïëàâå è ïðîàíàëèçèðîâàòü ýôôåêòû, âûçâàííûå
ëåãèðîâàíèåì ïðèìåñÿìè çàìåùåíèÿ Al è âíåäðåíèÿ
C íà ñâîéñòâà ìàòåðèàëà.

2. ÌÅÒÎÄÈÊÀ ÐÀÑ×ÅÒÀ

2.1. Ìîäåëèðîâàíèå ìàãíèòíîãî áåñïîðÿäêà

Êðàòêî îïèøåì òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä, èñïîëüçî-
âàííûé äëÿ ðàñ÷åòà ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ èçîëè-
ðîâàííîé ïðèìåñè, ñëåäóÿ ðàáîòàì [31, 32].

Ïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ÃÖÊ-ñïëàâà Fe�Mn�
Al (áåç óãëåðîäà) çàäàâàëîñü â ñõåìå ñïåöèàëüíûõ
êâàçèíåóïîðÿäî÷åííûõ ñòðóêòóð (SQS) [34] êàê 5-
êîìïîíåíòíûé ñïëàâ ((Fe39Mn10) ↑ (Fe39Mn10) ↓)Al2
(èíäåêñ ñîîòâåòñòâóåò êîëè÷åñòâó àòîìîâ â ñó-
ïåðÿ÷åéêå), ïðåäñòàâëÿþùèé (àòîìíî- è ìàãíèòî-)
íåóïîðÿäî÷åííûé ñïëàâ, â êîòîðîì àòîìû Fe, Mn
è Al èìåëè ñëó÷àéíîå ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðå-
äåëåíèå, â òî æå âðåìÿ àòîìû Fe è Mn èìåëè
êîëëèíåàðíûå, íî ñëó÷àéíî ðàñïðåäåëåííûå îðè-
åíòàöèè ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ. Íåïîñðåäñòâåííî
ñàìà ìîäåëü SQS îïèñûâàåò ñòàòè÷åñêóþ êàðòèíó
¾çàìîðîæåííûõ¿ ìàãíèòíûõ íåóïîðÿäî÷åííûõ
ìîìåíòîâ, ò.å. íå ó÷èòûâàåò äèíàìèêè ñïèíîâ. Ïî-
ñêîëüêó äèôôóçèÿ àòîìîâ íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ
ìåäëåííåå ìàãíèòíûõ ôëóêòóàöèé, çà âðåìÿ ìåæäó
äèôôóçèîííûìè ïðûæêàìè â îêðåñòíîñòè ïðèìåñè
ðåàëèçóåòñÿ ìíîæåñòâî ðàçëè÷íûõ ìàãíèòíûõ êîí-
ôèãóðàöèé. ×òîáû ó÷åñòü äèíàìè÷åñêîå ïîâåäåíèå
ìàãíèòíîé ñèñòåìû (â ñòàòè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ), ìû
àïïðîêñèìèðîâàëè ïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ñ ïî-
ìîùüþ íàáîðà ìàãíèòíûõ êîíôèãóðàöèé, êîòîðûå
ïîëó÷åíû ïóòåì èçìåíåíèÿ ïîçèöèé îäèíî÷íîé
ïðèìåñè âíóòðè SQS-ÿ÷ååê, èñïîëüçóåìûõ äëÿ
ñïëàâà Fe�Mn�Al. Ýíåðãèè èñïîëüçóåìûõ ñóïåðÿ-
÷ååê äîëæíû áûòü óñðåäíåíû ïðè îïðåäåëåííîé
òåìïåðàòóðå ïî ìàãíèòíûì ñòåïåíÿì ñâîáîäû. Äëÿ
óñðåäíåíèÿ ìû èñïîëüçîâàëè 80 ðàñïîëîæåíèé ïðè-
ìåñè íà ðàçëè÷íûõ ïîçèöèÿõ ìàãíèòíûõ SQS-ÿ÷ååê
äî ñõîäèìîñòè êóìóëÿòèâíîé ñðåäíåé. Ïîëó÷åí-
íàÿ ýíåðãèÿ 〈E((Fe�X)1−yCy)〉, ãäå X = Mn�Al
ñ êîíöåíòðàöèåé îäèíî÷íîé ïðèìåñè y, îïðåäå-
ëÿåìîé ðàçìåðàìè SQS-ÿ÷åéêè, áûëà ïðèíÿòà çà
ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ ïàðàìàãíèòíîãî ñïëàâà.
Ýíòàëüïèÿ ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà â ïàðàìàãíèòíîì
ñïëàâå ðàññ÷èòûâàëàñü ñëåäóþùèì îáðàçîì:

〈Hsol〉 = (N + 1) 〈E((Fe�X)1−yCy)〉−
−N 〈E(Fe�X)〉 − E(C), (1)

ãäå E((Fe�X)1−yCy), E(Fe�X), E(C) � ýíåðãèè íà
àòîì ÿ÷ååê è ïðèìåñè, N � ÷èñëî àòîìîâ â ìàòðè-
öå (áåç ïðèìåñè). Äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñïëàâîâ
Fe, Fe�Mn, Fe�Mn�Al áûëî ïðèíÿòî ÃÖÊ-ñîñòîÿíèå
DLM, óãëåðîäà � ÃÏÓ-ñòðóêòóðà ñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì ïàðàìåòðîì ðåøåòêè è îòíîøåíèåì c/a
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(a = 2.46 �A, c = 6.65 �A). Äëÿ òîãî ÷òîáû íåéòðà-
ëèçîâàòü çàâèñèìîñòü îò âèäà êîíêðåòíîé SQS, áûë
âûïîëíåí ðàñ÷åò ýíåðãèè ðàñòâîðåíèÿ, îïðåäåë¼í-
íîé ïî îòíîøåíèþ ê ðàñïàäó íå íà ÷èñòûå ýëåìåí-
òû, à íà óãëåðîä (ãðàôèò) è Fe�Mn�Al-ñïëàâ, ðåà-
ëèçîâàííûé íà òîé æå SQS, íà êîòîðîé âûïîëíÿë-
ñÿ ïåðåáîð. Ðàñ÷åò ïðîâîäèëñÿ ïðè ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ ïàðàìåòðàõ ðåøåòêè, ñîáëþäàÿ ðàâåíñòâî äàâ-
ëåíèÿ ÿ÷åéêè áåç ïðèìåñè è ñðåäíåãî äàâëåíèÿ ÿ÷å-
åê ñ ïðèìåñüþ [31].

2.2. Âûáîð ïàðàìåòðà ðåøåòêè â

ÃÖÊ-ñïëàâàõ

Ïðè âûñîêîé òåìïåðàòóðå, ñîîòâåòñòâóþùåé
îáëàñòè ñòàáèëüíîñòè àóñòåíèòà ñòàíîâÿòñÿ ñóùå-
ñòâåííûìè ýôôåêòû òåðìè÷åñêîãî ðàñøèðåíèÿ,
êîòîðûå íå ó÷èòûâàþòñÿ ïðè âû÷èñëåíèè ïîëíîé
ýíåðãèè ìåòîäîì òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè
ïðè T = 0 Ê. Ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûé ïàðàìåòð ðåøåòêè ñïëàâîâ Fe�Mn�Al
íå ñîîòâåòñòâóåò ìèíèìóìó ðàñ÷åòíîé ïîëíîé
ýíåðãèè (òåîðåòè÷åñêîå çíà÷åíèå äàâëåíèÿ íà ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíîì ïàðàìåòðå ðåøåòêè â èíòåðâàëå
îò P ≈ −13.4 ÃÏà äî P ≈ −13.5 ÃÏà). Ïîýòîìó
çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè äëÿ ñîîòâåòñòâóþ-
ùèõ êîíöåíòðàöèé Fe�Mn�Al�C-ñïëàâà âûáèðàëèñü
ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ïàðàìåòðû ðåøåòêè ïðè
êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ðàññ÷èòûâàëèñü ñ ïîìîùüþ
óðàâíåíèé, ïîëó÷åííûõ íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ äàííûõ ðàáîò [35] è [36] (êîíöåíòðàöèè Cr, Ni,
Mo, V ïîëàãàëèñü ðàâíûìè íóëþ).

Äëÿ ñïëàâà Fe�Mn�C:

aγ0 = 3.573 + 3.3 · 10−2(%C) + 9.5(%Mn) · 10−4−
− 2(%Ni) · 10−4 + 6(%Cr) · 10−4+

+ 3.1(%Mo) · 10−3 + 1.8(%V) · 10−3, (2)

ãäå êîíöåíòðàöèè èçìåðÿþòñÿ â % ìàññ. è ïàðàìåò-
ðû ðåøåòêè aγ0 â �A.

Äëÿ ñïëàâà Fe�Mn�C-Al èñïîëüçîâàëîñü óðàâíå-
íèå èç ðàáîòû [36]:

aγ0 = 0.35945 + 1.25 · 10−4(%Mn− 20)+

+ 5.94 · 10−4(%Al) + 2.72 · 10−3(%C), (3)

ãäå êîíöåíòðàöèè èçìåðÿþòñÿ â % ìàññ. è ïàðàìåò-
ðû ðåøåòêè aγ0 â íì.

Ïðè âûñîêîé òåìïåðàòóðå (T ≈ 1100K) ïàðàìåòð
ðåøåòêè ðàññ÷èòûâàëñÿ êàê

aγ(T ) = aγ0 · (1 + βγ · (T − 300)), (4)

ãäå βγ � êîýôôèöèåíò ëèíåéíîãî ðàñøèðåíèÿ àóñòå-
íèòà, βγ = 2.065 · 10−5 K−1 [37].

Äëÿ ñïëàâîâ ñ ïðèìåñüþ ïðè ïàðàìåòðàõ ðåøåò-
êè, ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé (2)�(4), ïî-
ñëå ïðîöåäóðû ñàìîñîãëàñîâàíèÿ êàæäîé ðåàëèçà-
öèè áûëî îïðåäåëåíî ñðåäíåå äàâëåíèå ïî íàáîðó
ìàãíèòíûõ êîíôèãóðàöèé. Äëÿ âû÷èñëåíèÿ 〈Hsol〉
ïàðàìåòð ðåøåòêè ñïëàâà áåç ïðèìåñè âûáèðàëñÿ
òàê, ÷òîáû ïîëó÷åííîå äàâëåíèå äëÿ ìàòðèöû áû-
ëî ðàâíî ñðåäíåìó äàâëåíèþ äëÿ ñïëàâà ñ ïðèìå-
ñüþ. Êàê áûëî ïîêàçàíî â [31], òàêîé ïîäõîä ÿâëÿåò-
ñÿ àäåêâàòíûì â ñëó÷àå, êîãäà ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ
ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè, ñîîòâåòñòâóþùèõ ìèíèìóìó
ýíåðãèè ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå, çíà÷èòåëüíî îò-
ëè÷àþòñÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ïðè âû-
ñîêîé òåìïåðàòóðå. Ïðè ýòîì ïîëó÷åííûé ïàðàìåòð
ðåøåòêè ÿ÷åéêè áåç ïðèìåñè äîëæåí ñîîòâåòñòâî-
âàòü ýêñïåðèìåíòàëüíîìó ïàðàìåòðó ðåøåòêè ïðè
çàäàííîé òåìïåðàòóðå è êîíöåíòðàöèè èç óðàâíåíèé
(2)�(4).

Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ðåøåò-
êè, ïîëó÷åííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì óðàâíåíèé (2)�
(4) è ñ ïîìîùüþ ïðîöåäóðû óðàâíèâàíèÿ äàâëåíèÿ
ÿ÷åéêè áåç ïðèìåñè è ñðåäíåãî äàâëåíèÿ ÿ÷ååê ñ
ïðèìåñüþ. Èç òàáëèöû ñëåäóåò, ÷òî çíà÷åíèÿ ïà-
ðàìåòðîâ ðåøåòêè ïðè óñëîâèè ðàâåíñòâà äàâëåíèé
P (Fe�X− C) = P (Fe�X) õîðîøî ñîâïàäàþò ñî çíà-
÷åíèÿìè, ïîëó÷åííûõ èç óðàâíåíèé (2)�(4).

2.3. Äåòàëè ðàñ÷åòà

Ðàñ÷åòû ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ ïðèìåñè óãëå-
ðîäà â ñïëàâàõ Fe�Mn�Al áûëè ïðîâåäåíû ìå-
òîäàìè òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíî-
ñòè, ðåàëèçîâàííûìè íà áàçèñå ïðîåêòîðîâ ïëîñ-
êèõ âîëí (PAW) â ïàêåòå VASP [38-40]. Àòîìû
óãëåðîäà ðàçìåùàëèñü â îêòàýäðè÷åñêèõ ïîçèöè-
ÿõ. Ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü ñ èñïîëüçîâàíèåì
108 (84Fe, 22Mn, 2 Al) è 109 (84Fe, 22Mn, 2 Al,
1C) àòîìíûõ ïåðèîäè÷åñêèõ ñóïåðÿ÷ååê. Èíòåãðè-
ðîâàíèå ïî çîíå Áðèëëþýíà âûïîëíÿëîñü ñ èñïîëü-
çîâàíèåì ìåòîäà Ìåòôåññåëÿ�Ïàêñòîíà [41] ñ ïà-
ðàìåòðîì ðàçìûòèÿ 0.1 ýÂ è ñõåìû Ìîíõîðñòà�
Ïàêà [42] ñ ñåòêîé ðàçìåðàìè 2 × 2 × 2. Äëÿ ó÷åòà
îáìåííî-êîððåëÿöèîííûõ ýôôåêòîâ èñïîëüçîâàëîñü
îáîáùåííîå ãðàäèåíòíîå ïðèáëèæåíèå (generalize
gradient approximation, GGA) [43]. Ðåëàêñàöèÿ àòîì-
íûõ ïîçèöèé áûëà ïîëó÷åíà ïóòåì âû÷èñëåíèÿ ñèë
Õåëëìàíà�Ôåéíìàíà [44, 45] ñ èñïîëüçîâàíèåì ìå-
òîäà ñîïðÿæåííîãî ãðàäèåíòà è ïðîâîäèëàñü äî òåõ
ïîð, ïîêà îñòàòî÷íûå ñèëû, äåéñòâóþùèå íà àòîìû,
íå ñòàíîâèëèñü ïîðÿäêà 10−3 ýÂ/�A. Îáúåì è ôîð-
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ìà ñóïåðÿ÷åéêè äëÿ êàæäîé ðåàëèçàöèè îñòàâàëèñü
ôèêñèðîâàííûìè. Ýíåðãèÿ îáðåçàíèÿ ïëîñêèõ âîëí
áûëà âûáðàíà ðàâíîé 500 ýÂ.

3. ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ

3.1. Ëîêàëüíûå è ãëîáàëüíûå ýôôåêòû

âëèÿíèÿ ïðèìåñè íà ñâîéñòâà ìàòðèöû

Ïðåäëîæåííûé ìåòîä ðàñ÷åòà ïîçâîëÿåò ðàñ-
ñìîòðåòü ëîêàëüíûå âëèÿíèÿ ïðèìåñåé íà ñâîéñòâà
ìàòðèöû, ò. å. âî âðåìÿ æèçíè îäíîé ìàãíèòíîé êîí-
ôèãóðàöèè è îïðåäåëåííîãî ëîêàëüíîãî îêðóæåíèÿ.
Ðàññìîòðèì âëèÿíèå ïðèìåñè óãëåðîäà íà ñâîéñòâà
ñèñòåìû Fe�Mn�Al�C è ñðàâíèì èõ ñ àíàëîãè÷íûìè
ñâîéñòâàìè â ñèñòåìàõ Fe�C [31] è Fe�Mn�C [32].

Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû ýíåðãèè ÿ÷ååê â çàâèñè-
ìîñòè îò ñóììàðíîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà êëàñòåðà∑
µNN àòîìîâ ìåòàëëà â ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé

ñôåðå (ÊÑ) ïðèìåñè â ñïëàâàõ Fe�C, Fe�Mn�C, Fe�
Mn�Al�C. Ïîä âåëè÷èíîé

∑
µNN ïîäðàçóìåâàåòñÿ

ñóììà ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ àòîìîâ ìàòðèöû, âçÿ-
òûõ ñî ñâîèìè çíàêàìè. Åñëè â ïåðâîé ÊÑ ñîäåðæàò-
ñÿ òðè àòîìà ñî ñïèíàìè ââåðõ è òðè àòîìà ñî ñïèíà-
ìè âíèç, òî

∑
µNN áóäåò áëèçîê ê íóëþ. Â ïðîòèâî-

ïîëîæíîì ïðåäåëüíîì ñëó÷àå, åñëè ïåðâàÿ ÊÑ èìå-
åò ôåððîìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó ñ íàèáîëüøåé ìàã-
íèòíîé ïîëÿðèçàöèåé,

∑
µNN áóäåò áëèçîê ê 12µB .

Íà ðèñ. 1 âèäíî, ÷òî âî âñåõ èññëåäóåìûõ ñïëàâàõ
íàáëþäàåòñÿ áîëüøîé ðàçáðîñ â ðàñïðåäåëåíèè çíà-
÷åíèé ýíåðãèé ÿ÷ååê èç-çà ðàçëè÷íîãî ëîêàëüíîãî
ìàãíèòíîãî è àòîìíîãî îêðóæåíèÿ ïðèìåñè. Â ñïëà-
âàõ ñ Mn è Al, òàê æå, è â Fe�C-ñïëàâàõ, ðàçáðîñ
çíà÷åíèé ýíåðãèé ÿ÷ååê äîñòàòî÷íî âåëèê, ÷òî îáó-
ñëîâëåíî íàëè÷èåì ðàçëè÷íûõ ìàãíèòíûõ êîíôèãó-
ðàöèé è ëîêàëüíîãî îêðóæåíèÿ âîêðóã àòîìîâ ïðè-
ìåñè. Îäíàêî â ñïëàâàõ Fe�Mn è Fe�Mn�Al ýíåð-
ãèè ñóïåðÿ÷ååê ðàñïîëîæåíû äîñòàòî÷íî ðàâíîìåð-
íî îòíîñèòåëüíî

∑
µNN (ðèñ. 1á è 1c), â òî âðåìÿ

êàê â Fe�C-ñïëàâå íàáëþäàåòñÿ òåíäåíöèÿ óìåíüøå-
íèÿ ýíåðãèè ïðè óâåëè÷åíèè

∑
µNN , î ÷åì ñâèäå-

òåëüñòâóåò ëèíèÿ òðåíäà íà ðèñ. 1à.
Êàê áûëî ïîêàçàíî â íàøåé ïðåäûäóùåé ðàáî-

òå [31], ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïðîöåññà ðàñòâîðåíèÿ
óãëåðîäà â ïàðàìàãíèòíîì æåëåçå ïî÷òè â ïîëî-
âèíå ðàññìîòðåííûõ êîíôèãóðàöèé ìû íàáëþäàëè
ñïèí-ôëèï-ïåðåõîäû (ÑÔÏ), êîòîðûå ïîÿâëÿëèñü
íà àòîìàõ, ðàñïîëîæåííûõ â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè.
ÑÔÏ ïðîÿâëÿëèñü èçìåíåíèåì îðèåíòàöèè ëîêàëü-
íîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà Fe îòíîñèòåëüíî åãî ïåð-
âîíà÷àëüíîãî çíà÷åíèÿ â ìàòðèöå áåç ïðèìåñè, â ðå-
çóëüòàòå ÷åãî ìàãíèòíûé ìîìåíò êëàñòåðà

∑
µNN ,

ñîñòîÿùèé èç àòîìîâ âîêðóã ïðèìåñè, óâåëè÷èâàëñÿ,
è ïåðâàÿ ÊÑ óãëåðîäà ñòàíîâèëàñü áîëåå ïîëÿðèçî-
âàííîé. Âàæíîé îñîáåííîñòüþ ìàãíèòíûõ ðåàëèçà-
öèé ñ ÑÔÏ ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî äëÿ íèõ ýíåðãèè ñóïåðÿ-
÷ååê â ñðåäíåì íèæå, ÷åì äëÿ ÿ÷ååê áåç ïåðåâîðîòà
ñïèíà. Âîçìîæíàÿ ïðè÷èíà ïîÿâëåíèÿ ÑÔÏ â Fe�
C-ñïëàâàõ çàêëþ÷àåòñÿ â ñèëüíîé îáúåìíîé çàâè-
ñèìîñòè ïàðíûõ îáìåííî-êîððåëÿöèîííûõ ïàðàìåò-
ðîâ Fe�Fe êëàññè÷åñêîãî ãàìèëüòîíèàíà Ãåéçåíáåð-
ãà [31], êîòîðûå â DLM-ñîñòîÿíèè ïðè óâåëè÷åíèè
îáúåìà ìåíÿþò çíàê ñ îòðèöàòåëüíîãî íà ïîëîæè-
òåëüíûé, ÷òî îçíà÷àåò ïîÿâëåíèå òåíäåíöèè ê ôåð-
ðîìàãíèòíîìó óïîðÿäî÷åíèþ. Ïîýòîìó ìîæíî ïðåä-
ïîëîæèòü, ÷òî ðàñòÿãèâàþùèå íàïðÿæåíèÿ âîêðóã
ïðèìåñè óãëåðîäà ñîäåéñòâóþò ôîðìèðîâàíèþ ëî-
êàëüíûõ îáúåìîâ ñ ÷àñòè÷íî èëè ïîëíîñòüþ ôåð-
ðîìàãíèòíîé ñòðóêòóðîé, êîòîðûå áóäóò ïîíèæàòü
ýíòàëüïèþ ðàñòâîðåíèÿ.

Äåéñòâèòåëüíî, íà ðèñ. 1à âèäíî, ÷òî ìèíè-
ìàëüíàÿ ýíåðãèÿ ÿ÷ååê ñîîòâåòñòâóåò ðåàëèçàöèÿì
ñ íàèáîëüøåé ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèåé áëèæàéøåãî
êëàñòåðà àòîìîâ Fe âîêðóã ïðèìåñè óãëåðîäà. Ïðè
äîáàâëåíèè ìàðãàíöà â ñèñòåìå ïîÿâëÿþòñÿ îáìåí-
íûå âçàèìîäåéñòâèÿ Fe�Mn è Mn�Mn, êîòîðûå, êàê
ïîêàçàíî â ðàáîòå [32], ìåíüøå íóëÿ è ñóùåñòâåí-
íî áîëüøå ïî âåëè÷èíå âçàèìîäåéñòâèÿ Fe�Fe, ïðè
ýòîì îñòàþòñÿ îòðèöàòåëüíûìè âî âñåì èíòåðåñóþ-
ùåì íàñ äèàïàçîíå çíà÷åíèé ïàðàìåòðà ðåøåòêè è
âîêðóã ñîñòîÿíèÿ ðàâíîâåñèÿ è ñ ó÷åòîì äèëàòàöèé.
Ïðè äîáàâëåíèè íåìàãíèòíîãî àëþìèíèÿ â ìàëîé
êîíöåíòðàöèè ïîâåäåíèå îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé
ïðèíöèïèàëüíî íå ìåíÿåòñÿ. Íàëè÷èå Mn â ñïëàâàõ
Fe�Mn�C è Fe�Mn�Al�C ïðèâîäèò ê îñëàáëåíèþ ýô-
ôåêòà ïîëÿðèçàöèè, òàê êàê ôåððîìàãíèòíûé êëàñ-
òåð àòîìîâ, åñëè â íåãî âêëþ÷åí Mn, íå áóäåò óäî-
âëåòâîðÿòü çíàêó îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé Fe�Mn
è Mn�Mn. Îòìåòèì, ÷òî ÑÔÏ òàêæå íàáëþäàëèñü
â ñïëàâàõ ñ Mn è Al, ãëàâíûì îáðàçîì äëÿ ÿ÷ååê,
â êîòîðûõ àòîì ïðèìåñè îêðóæåí òîëüêî àòîìàìè
æåëåçà, íî èõ ÷èñëî áûëî íåâåëèêî.

Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû ýíåðãèè ñóïåðÿ÷ååê ñïëà-
âîâ Fe�C, Fe�Mn�C, Fe�Mn�Al�C â çàâèñèìîñòè îò
âåëè÷èíû ñðåäíåãî èñêàæåíèÿ ∆RC ìåæàòîìíûõ
ðàññòîÿíèé îò àòîìà óãëåðîäà äî àòîìîâ ìåòàëà ìàò-
ðèöû, ðàñïîëîæåííûõ â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè. Ñðåä-
íèå èñêàæåíèÿ âû÷èñëÿëèñü îòíîñèòåëüíî ñîîòâåò-
ñòâóþùèõ ðàññòîÿíèé â èäåàëüíîé ÿ÷åéêå áåç ðå-
ëàêñàöèé, ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü ïî êîîðäèíà-
öèîííûì ñôåðàì ïðèìåñè è íàáîðó êîíôèãóðàöèé.
Èç ðèñ. 2 ñëåäóåò, ÷òî ñèñòåìà Fe�Mn�Al�C èìååò
ìàêñèìàëüíûé äèàïàçîí ðàçáðîñà èñêàæåíèé 3.5%
(ïðèìåðíî îò 3.5% äî 7%), äëÿ ñïëàâà Fe�Mn�C âå-
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Ðèñ. 1. Ýíåðãèè ñóïåðÿ÷ååê ñïëàâîâ Fe�C, Fe�Mn�C, Fe�Mn�Al�C â çàâèñèìîñòè îò ñóììàðíîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà∑
µNN àòîìîâ ìàòðèöû â ïåðâîé ÊÑ âîêðóã ïðèìåñè

Ðèñ. 2. Ýíåðãèè ñóïåðÿ÷ååê ñïëàâîâ Fe�C, Fe�Mn�C, Fe�Mn�Al�C â çàâèñèìîñòè îò ñðåäíåé âåëè÷èíû èñêàæåíèÿ ∆RC

íà ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè

ëè÷èíà ðàçáðîñà ñóæàåòñÿ äî 2% (ïðèìåðíî îò 4.5%
äî 6.5%), à äëÿ ñïëàâà Fe�C èçìåíåíèå ýíåðãèè îò
∆RC äîñòàòî÷íî ëîêàëèçîâàíî â ïðåäåëàõ ïðèìåð-
íî îò 5% äî 6%. Â ñëó÷àå áèíàðíîãî ñïëàâà ýíåðãèè
ñèëüíåå çàâèñÿò îò çíà÷åíèÿ

∑
µNN , ÷åì îò ∆RC,

äëÿ ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ñïëàâîâ ïîÿâëÿåòñÿ çàâè-
ñèìîñòü îò êîëè÷åñòâà àòîìîâ Mn è Al â ïåðâîé ÊÑ
ïðèìåñè, ïîýòîìó äèàïàçîí ∆RC óâåëè÷èâàåòñÿ.

Ðàññìîòðèì ýòîò ýôôåêò, àíàëèçèðóÿ ðèñ. 3 è
4, íà êîòîðûõ ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè ýíåðãèè
(ðèñ. 3) è ñðåäíåé âåëè÷èíû èñêàæåíèÿ ∆RC (ðèñ. 4)
îò êîëè÷åñòâà àòîìîâ Mn â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè â
ñïëàâàõ Fe�Mn�C è Fe�Mn�Al�C. Èç ïðåäñòàâëåí-
íûõ ðèñóíêîâ ñëåäóåò, ÷òî äëÿ ñïëàâà Fe�Mn�Al�C
ìàêñèìàëüíûå ýíåðãèè, íåçàâèñèìî îò êîëè÷åñòâà
Mn, ñîîòâåòñòâóåò ðåàëèçàöèÿì, â êîòîðûõ Al ÿâ-
ëÿåòñÿ áëèæàéøèì ñîñåäîì ïðèìåñè óãëåðîäà, áî-

ëåå òîãî, äëÿ ÿ÷ååê ñ 1NN Al íàáëþäàåòñÿ ìàêñè-
ìàëüíàÿ äåôîðìàöèÿ 6%�7%. Ìèíèìàëüíûå ýíåð-
ãèè â ñïëàâàõ Fe�Mn�C è Fe�Mn�Al�C ñîîòâåòñòâó-
þò òåì ðåàëèçàöèÿì, ó êîòîðûõ â ïåðâîé ÊÑ ïðè-
ìåñè åñòü îäèí èëè äâà àòîìà ìàðãàíöà ñ ìàãíèòíû-
ìè ìîìåíòàìè, óäîâëåòâîðÿþùèìè çíàêàì îáìåííî-
ãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Íàïðèìåð, ìèíèìàëüíàÿ ýíåð-
ãèÿ ñîîòâåòñòâóåò ÿ÷åéêå ñ äâóìÿ àòîìàìè ìàðãàíöà
â ïåðâîé ñôåðå ïðèìåñè ñ àíòèïàðàëëåëüíîé îðè-
åíòàöèåé ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ è çíà÷åíèÿìè îêî-
ëî 2.2µB . Åñëè ìàãíèòíîå è ëîêàëüíîå îêðóæåíèå
âîêðóã ïðèìåñè íå óäîâëåòâîðÿåò çíàêàì îáìåííûõ
âçàèìîäåéñòâèé èç-çà äëèííîâîëíîâîãî ìàãíèòíîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ â ñïëàâàõ íà îñíîâå ÃÖÊ Fe [46],
òî ýòî âåäåò ê ïîÿâëåíèþ ôðóñòðèðîâàííîãî ñîñòî-
ÿíèÿ è óâåëè÷åíèþ ýíåðãèè ÿ÷ååê. Ïîýòîìó â êàæ-
äîé ãðóïïå ïî NN Mn ñóùåñòâóåò áîëüøîé ðàçáðîñ
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Ðèñ. 3. Ýíåðãèè ñóïåðÿ÷ååê ñïëàâîâ Fe�Mn�C è Fe�Mn�Al�

C â çàâèñèìîñòè îò êîëè÷åñòâà àòîìîâ Mn è Al â ïåðâîé

ÊÑ ïðèìåñè

Ðèñ. 4. Âåëè÷èíà èñêàæåíèÿ ∆RC ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòî-

ìàìè Ñ è ìåòàëëîâ, ðàñïîëîæåííûõ â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè

â ñïëàâàõ Fe�Mn�C è Fe�Mn�Al�C â çàâèñèìîñòè îò êîëè-

÷åñòâà àòîìîâ Mn è Al â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè

ïî ýíåðãèÿì. Òàêæå ïðè íàëè÷èè â ïåðâîé ÊÑ ïðè-
ìåñè òðåõ àòîìîâ ìàðãàíöà â êà÷åñòâå áëèæàéøèõ
ñîñåäåé, âåðîÿòíîñòü ïîÿâëåíèÿ ìàãíèòíûõ ôðóñò-
ðàöèé óâåëè÷èâàåòñÿ èç-çà íåâîçìîæíîñòè äëÿ âñåõ
ïàð àòîìîâ ðåàëèçîâàòü îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå
ñîãëàñíî çíàêó âçàèìîäåéñòâèÿ Mn�Mn è ïîýòîìó â
ðàñïðåäåëåíèè ýíåðãèé òàêèõ ÿ÷ååê ìû íå íàõîäèì
ìèíèìàëüíûõ ýíåðãèé.

Èç ðèñ. 4 ñëåäóåò, ÷òî ÷åì ìåíüøå àòîìîâ ìàð-
ãàíöà â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè, òåì áîëüøå ÿ÷ååê ñ
ìåíüøåé äåôîðìàöèé ∆RC. Â ñïëàâå Fe�Mn�Al�
C ìèíèìàëüíûå äåôîðìàöèè (3.5%�4.5%), êîòîðûõ
íåò â ñïëàâàõ Fe�C è Fe�Mn�C, ñîîòâåòñòâóþò ðå-
àëèçàöèÿì ñ NN Mn, ðàâíûì íóëþ èëè åäèíèöå,
ò. å. ñîîòâåòñòâóåò ëèáî ïîëíîñòüþ æåëåçíîìó îêðó-
æåíèþ ïðèìåñè, ëèáî ñ îäíèì àòîìîì ìàðãàíöà.
Ýòî ïðîèñõîäèò âñëåäñòâèå óâåëè÷åíèÿ ïàðàìåòðà
ðåøåòêè, êîòîðûé ìåíÿåòñÿ îò 3.647 �A â Fe�C-ñïëàâå
äî 3.685 �A è 3.670 �A â ñïëàâàõ Fe�Mn�C è Fe�Mn�Al�
C (òàáë. 1) è óìåíüøàåò äåôîðìàöèþ ìàòðèöû âî-
êðóã àòîìîâ Fe è Mn ñ ìàêñèìàëüíûì ýôôåêòîì äëÿ

æåëåçà. Ýòî ïîêàçàíî â òàáë. 2, â êîòîðîé ñðåäíèå
çíà÷åíèÿ äåôîðìàöèè ∆RC ðàçëîæåíû äëÿ êàæäî-
ãî ìåòàëëà ∆RMe ðÿäîì ñ ïðèìåñüþ (ïåðâàÿ ÊÑ) è
ïî ñëåäóþùèì êîîðäèíàöèîííûì ñôåðàì (2�5 ÊÑ).

Èç òàáë. 2 ñëåäóåò, ÷òî ñðåäíÿÿ äåôîðìàöèÿ
ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ äëÿ àòîìîâ Fe, Mn è Al
áëèæàéøèõ ê àòîìó ïðèìåñè ÿâëÿåòñÿ ðàñòÿãèâà-
þùåé. Äëÿ Fe ∆RMe óìåíüøàåòñÿ îò áèíàðíîãî ê
÷åòûðåõêîìïîíåíòíîìó ñïëàâó, äëÿ Mn � îò ñïëà-
âà Fe�Mn�C ê Fe�Mn�Al�C, ïðè÷åì äëÿ Fe çíà÷å-
íèå äåôîðìàöèè ìåíüøå, ÷åì äëÿ Mn äëÿ 1�2 ÊÑ
ïðèìåñè. Ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå ∆RMe íà ïåðâîé
ÊÑ ìåòàëëà âáëèçè ïðèìåñè íàáëþäàåòñÿ äëÿ àòîìà
àëþìèíèÿ â ñïëàâå Fe�Mn�Al�C, ïîýòîìó ïåðåìåùå-
íèå åãî èç ïåðâîé ñôåðû ïðèìåñè ïîíèæàåò ýíåðãèþ
ÿ÷åéêè. Ïðè ýòîì äèëàòàöèè âîêðóã àòîìà óãëåðîäà
äîñòàòî÷íî áûñòðî óìåíüøàþòñÿ îò ìàêñèìàëüíî-
ãî çíà÷åíèÿ íà ïåðâîé ÊÑ äî ñóùåñòâåííî ìåíüøèõ
çíà÷åíèé íà 3�5 ÊÑ ïðèìåñè.

Òàêèì îáðàçîì, â ìíîãîêîìïîíåíòíîì ñïëàâå Fe�
Mn�Al�C, ñ îäíîé ñòîðîíû, ïîÿâèëèñü äèëàòàöèè
âîêðóã àòîìà Al â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè, êîòîðûå ñó-
ùåñòâåííî áîëüøå, ÷åì ó àòîìîâ Få è Mn â γ-Fe è
ñïëàâàõ Fe�Mn�C è Fe�Mn�Al�C. Êàê ïîêàçàë àíà-
ëèç, äåôîðìàöèè òàêîé âåëè÷èíû ÿâëÿþòñÿ ýíåðãå-
òè÷åñêè íåâûãîäíûìè è ïðåïÿòñòâóþò ðàñòâîðåíèþ
ïðèìåñè.

Ñ äðóãîé ñòîðîíû, èç-çà óâåëè÷åíèÿ ïàðàìåòðà
ðåøåòêè â ñïëàâå Fe�Mn�Al�C äåôîðìàöèÿ âîêðóã
àòîìîâ Fe è Mn óìåíüøàåòñÿ îòíîñèòåëüíî áèíàð-
íîãî è òðîéíîãî ñïëàâîâ. Îäíîâðåìåííî óâåëè÷èâà-
þòñÿ ãåîìåòðè÷åñêèå ðàçìåðû ìåæäîóçëèÿ, â êîòî-
ðîì ðàñòâîðÿåòñÿ óãëåðîä, îñîáåííî â ïðèñóòñòâèè
1�2 àòîìîâ Mn â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè. Ýòîò ôàêòîð
ñïîñîáñòâóåò ðàñòâîðåíèþ ïðèìåñè óãëåðîäà â ìíî-
ãîêîìïîíåíòíûõ ñïëàâàõ.

Ðàññìîòðèì âëèÿíèå ïðèìåñè íà ìàãíèòíûå
ñâîéñòâà ìàòðèöû. Èç òàáë. 3, â êîòîðîé ïîêàçàíû
ñðåäíèå ìàãíèòíûå ìîìåíòû íà àòîìàõ ìàòðèöû â
ïåðâûõ ïÿòè êîîðäèíàöèîííûõ ñôåðàõ âîêðóã îäè-
íî÷íîé ïðèìåñè, ñëåäóåò, ÷òî íà ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè
óãëåðîäà ïðîèñõîäèò ñóùåñòâåííîå óìåíüøåíèå âå-
ëè÷èíû ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íà àòîìàõ Fe è Mn
ïî ñðàâíåíèþ ñ ìàòðèöåé (ïÿòàÿ ÊÑ), ïðè ýòîì
âåëè÷èíà ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íà àòîìå ìàðãàíöà
âûøå, ÷åì íà æåëåçå. Îáðàùàåò íà ñåáÿ âíèìàíèå
òîò ôàêò, ÷òî â Fe�C-ñïëàâå ñðåäíèé ìàãíèòíûé
ìîìåíò íà àòîìå Fe âûøå, íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî â
ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ñïëàâàõ ïàðàìåòðû ðåøåòêè
áîëüøå, ÷åì â Fe�C-ñïëàâå. Åñëè ìû ðàññìîòðèì
çíà÷åíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ âñåõ àòîìîâ Fe è Mn,
ðàñïîëîæåííûõ â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè (ðèñ. 5), òî
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ñòàíîâèòñÿ ïîíÿòíûì, ÷òî ýòî ðåçóëüòàò ñóùåñòâî-
âàíèÿ îïðåäåëåííîãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ â ïåðâîé
ÊÑ ïðèìåñè ñ íèçêèìè ìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè
0-0.5µB â ñïëàâàõ ñ Mn è Al.

Êàê áûëî ïîêàçàíî â [31], â ñïëàâå Fe�C íèçêèå
ìàãíèòíûå ìîìåíòû íà àòîìå æåëåçà ïîÿâëÿþòñÿ
òîëüêî íà èäåàëüíîé ÿ÷åéêå. Ïîñëå ðåëàêñàöèè, õî-
òÿ ðàçáðîñ çíà÷åíèé îñòàåòñÿ áîëüøèì è çàâèñèò îò
ëîêàëüíîãî îêðóæåíèÿ, ìàãíèòíûå ìîìåíòû ìåíüøå
0.5µB ïðîïàäàþò èç-çà ñïèí-ôëèï-ïåðåõîäîâ è ïîëÿ-
ðèçàöèè. Íàëè÷èå íèçêèõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ îò
íóëÿ äî 0.5µB íà àòîìàõ Fe è Mn â ñïëàâàõ Fe�Mn�
C è Fe�Mn�Al�C ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì íåâîçìîæíî-
ñòè óäîâëåòâîðèòü çíàêó îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ
íåêîòîðûõ Fe�Fe-, Fe�Mn- è Mn�Mn-ïàð àòîìîâ, ÷òî
ïðèâîäèò ê îáíóëåíèþ ìîìåíòîâ íà ýòèõ àòîìàõ,
ïîñêîëüêó ïîçâîëÿåò èçáåæàòü ìàãíèòíîé ôðóñòðà-
öèè. Ïðè ýòîì íèçêèõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ íà àòîìå
Fe áîëüøå, ÷åì íà àòîìå Mn, òàê êàê âåëè÷èíà îá-
ìåííîãî Mn�Mn-âçàèìîäåéñòâèÿ (ïî ìîäóëþ) âûøå
çíà÷åíèé äëÿ Fe�Fe è Fe�Mn [32]. Òàêæå èç òàáë. 3
ñëåäóåò, ÷òî âîçìóùåíèå ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ ñòà-
íîâèòñÿ ìàëûì óæå íà òðåòüåé ñôåðå àòîìîâ, îêðó-
æàþùèõ ïðèìåñü.

Îòìåòèì, ÷òî âåëè÷èíà èíäóöèðîâàííîãî ìàã-
íèòíîãî ìîìåíòà àòîìà óãëåðîäà âî âñåõ èçó÷àå-
ìûõ ñïëàâàõ óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè âåëè-
÷èíû íàìàãíè÷åííîñòè íà ïåðâîé ÊÑ

∑
µNN , äî-

ñòèãàÿ±0.15µB ïðè ìàêñèìàëüíîé íàìàãíè÷åííîñòè
áëèæàéøåãî êëàñòåðà àòîìîâ, ïðè ýòîì íàïðàâëå-
íèå ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íà àòîìå ïðèìåñè âñåãäà
àíòèïàðàëëåëüíî ñóììàðíîìó ìàãíèòíîìó ìîìåíòó
àòîìîâ, îêðóæàþùèõ óãëåðîä â ïåðâîé ÊÑ. Ðàññ÷è-
òàííûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû àòîìà Al íå ïðåâûøàëè
çíà÷åíèÿ 0.06µB .

3.2. Ýíòàëüïèÿ ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà â

ïàðàìàãíèòíûõ ÃÖÊ-ñïëàâàõ Fe, Fe�Mn,

Fe�Mn�Al

Èñïîëüçóÿ ìåòîäèêó, îïèñàííóþ â ðàçäåëå 2.1, è
óðàâíåíèå (1), ìû ðàññ÷èòàëè óñðåäíåííûå ýíòàëü-
ïèè ðàñòâîðåíèÿ 〈Hsol〉 ïðèìåñè óãëåðîäà â ïàðà-
ìàãíèòíîì ñïëàâå Fe�Mn�Al. Ðåçóëüòàòû äëÿ ñïëà-
âà Fe�Mn�Al ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 4, äëÿ ñðàâíåíèÿ
ìû ïðèâîäèì ðåçóëüòàòû äëÿ ñïëàâîâ Fe�C [31] è
Fe�Mn�C [32].

Ïðè ðàñòâîðåíèè ïðèìåñè óãëåðîäà â ïàðàìàã-
íèòíîì γ-æåëåçå ïîêàçàíû çíà÷åíèÿ 〈Hsol〉 ñ ó÷å-
òîì è áåç ó÷åòà ëîêàëüíîé ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè,
ò.å., åñëè ïðè ðàñ÷åòå ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ ó÷åñòü
ýíåðãèè ÿ÷ååê ñ ÑÏÔ, òî 〈Hsol〉 = 0.2 ýÂ. Ñòàòèñòè-

Ðèñ. 5. Çíà÷åíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ (MM) âñåõ àòîìîâ

Fe è Mn, ðàñïîëîæåííûõ â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè â ñïëàâàõ

DLM Fe�C, Fe�Mn�C è Fe�Mn�Al�C

Ðèñ. 6. Êàðòà ðàçíîñòè çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè äëÿ ñïëàâà

Fe�Mn�Al�C â ïëîñêîñòè ïðèìåñè; à � ñ àòîìîì ìàðãàíöà

(3Fe, 1Mn), á � ñ àòîìîì Al (3Fe, 1 Al) â ïåðâîé êîîðäè-

íàöèîííîé ñôåðå óãëåðîäà

÷åñêèé âåñ òàêèõ êîíôèãóðàöèé ìîæåò ñòàòü ñóùå-
ñòâåííûì â ïåðåîõëàæäåííîì àóñòåíèòå. Â èíòåð-
âàëå âûñîêèõ òåìïåðàòóð äîëÿ òàêèõ ïîëÿðèçàöèé
ñ áîëüøîé ñòåïåíüþ âåðîÿòíîñòè áóäåò ìàëà, ïîýòî-
ìó åñëè èñêëþ÷èòü èõ èç ðàñ÷åòà ýíòàëüïèè ðàñòâî-
ðåíèÿ, òî äëÿ òåìïåðàòóðíîé îáëàñòè ñòàáèëüíîñòè
àóñòåíèòà 〈Hsol〉 ðàâíà 0.27 ýÂ. Ðàñ÷åòû ïîêàçàëè,
÷òî â ñïëàâå Fe�Mn�C, ñîäåðæàùåì ìàðãàíåö (îêî-
ëî 20 àò.%), ýíåðãèÿ ðàñòâîðåíèÿ ñòàíîâèòñÿ íèæå,
÷åì â ÷èñòîì ïàðàìàãíèòíîì γ-æåëåçå. Êàê ïîêàçà-
íî âûøå, ýòî âêëàä óâåëè÷åíèÿ ðàçìåðîâ îêòîïîðû
è ñîîòâåòñòâåííîãî ïîíèæåíèÿ ýíåðãèè.

Äîáàâëåíèå ïðèìåðíî 2 àò. % Al â ñïëàâ Fe�
Mn óâåëè÷èâàåò 〈Hsol〉 îòíîñèòåëüíî ñïëàâà Fe�Mn,
íî ïðè ýòîì çíà÷åíèå íèæå, ÷åì ïðè ðàñòâîðåíèè
â γ-Fe. Â òàáë. 4 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ðàñ-
òâîðåíèÿ C â ñïëàâå Fe�Mn�Al äëÿ äâóõ ñëó÷àåâ,
à èìåííî, ñ ó÷åòîì è áåç ó÷åòà ýíåðãèé ñóïåðÿ÷å-
åê, â êîòîðûõ Al íàõîäèòñÿ â ïåðâîé ÊÑ ïðèìå-
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Òàáëèöà 1. Ïàðàìåòðû ðåøåòêè â ñïëàâàõ Fe�Mn è Fe�Mn�Al áåç ïðèìåñåé, ïîëó÷åííûå ëèáî ñ ïîìîùüþ óðàâíå-

íèé (2)�(4), ëèáî ïðè ôèêñèðîâàííîì äàâëåíèè Fe�X-ÿ÷åéêè, ðàâíîì ñðåäíåìó äàâëåíèþ Fe�X�C-ñóïåðÿ÷ååê

Ñïëàâ a, �A a, �A

P (Fe�X− C) = P (Fe�X) èç óðàâíåíèé (2)�(4)

X = Mn, Mn�Al

Fe�Mn 3.650 3.651

Fe�Mn�C 3.658

Fe�Mn�Al 3.663 3.660

Fe�Mn�Al�C 3.670

Òàáëèöà 2. Ñðåäíèå îòíîñèòåëüíûå ñìåùåíèÿ ∆RMe (%) ïîçèöèé àòîìîâ ìàòðèöû â ïåðâûõ ïÿòè êîîðäèíàöèîí-

íûõ ñôåðàõ ïðèìåñè

Ñïëàâ/Ìåòàëë Íîìåð êîîðäèíàöèîííîé ñôåðû

1 2 3 4 5

Fe�C/Fe 5.7 1.2 0.4 0.2 0.05

Fe�Mn�C/Fe 5.1 0.7 −0.2 −0.1 −0.2

Fe�Mn�C/Mn 6.9 0.8 0.2 −0.1 −0.1

Fe�Mn�Al�C/Fe 4.4 0.3 −0.1 −0.4 −0.2

Fe�Mn�Al�C/Mn 6.3 0.5 −0.3 −0.5 −0.2

Fe�Mn�Al�C/Al 14 1.0 1.0 −0.6 −0.5

Òàáëèöà 3. Ñðåäíèå ìàãíèòíûå ìîìåíòû íà àòîìàõ ìàòðèöû (µB) â ïåðâûõ ïÿòè êîîðäèíàöèîííûõ ñôåðàõ âîêðóã

îäèíî÷íîé ïðèìåñè

Ñïëàâ/Ìåòàëë Íîìåð êîîðäèíàöèîííîé ñôåðû

1 2 3 4 5

Fe�C, Fe 1.7 2.2 2.1 2.1 2.1

Fe�Mn�C, Fe 1.5 2.1 2.0 2.0 2.0

Fe�Mn�C, Mn 1.8 2.5 2.3 2.3 2.3

Fe�Mn�Al�C, Fe 1.6 2.1 2.0 2.0 2.0

Fe�Mn�Al�C, Mn 1.9 2.5 2.4 2.4 2.4

Fe�Mn�Al�C, Al 0.02 0.03 0.03 0.03 0.03

Òàáëèöà 4. Òåîðåòè÷åñêèå 〈Hsol〉 è ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ (â ýÂ) ïðèìåñè óãëåðîäà
â ïàðàìàãíèòíûõ ÃÖÊ-ñïëàâàõ Fe, Fe�Mn è Fe�Mn�Al

Ñïëàâ Òåîðèÿ Ýêñïåðèìåíò

Fe Ñ ó÷åòîì ëîêàëüíîé ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè 0.20 [31] 0.36 [47]

Áåç ó÷åòà ëîêàëüíîé ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè 0.27 [31] 0.46 [48]

Fe�Mn 0.12 [32] 0.37 [48]

Fe�Mn�Al Â îòñóòñòâèå Al â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè 0.13

Ïðè íàëè÷èè Al â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè 0.17
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ñè. Ñ ó÷åòîì âñåõ ðàñïîëîæåíèé àòîìîâ àëþìèíèÿ
〈Hsol〉 = 0.17 ýÂ; ñ âû÷åòîì òåõ, â êîòîðûõ Al áëè-
æàéøèé ñîñåä ïðèìåñè � 〈Hsol〉 = 0.13 ýÂ. Òàêèì îá-
ðàçîì, èñêëþ÷åíèå èç ðàñ÷åòà ýíåðãèé ÿ÷ååê ñ áëè-
æàéøèì ðàñïîëîæåíèåì ïàð Al�C ïîíèæàåò ýíòàëü-
ïèþ ðàñòâîðåíèÿ ïî÷òè íà 20%. Ýòîò ðåçóëüòàò ñîâ-
ïàäàåò ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ðàáîòû [49],
â êîòîðîé ïðè àíàëèçå ìåññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâ
ÃÖÊ-ñïëàâîâ Fe�Al�C è Fe�Mn�C áûëî ïîêàçàíî,
÷òî âçàèìîäåéñòâèå áëèæàéøèõ Al�C-ïàð ÿâëÿåòñÿ
îòòàëêèâàþùèì, â òî âðåìÿ êàê àòîìû Mn è C, íà-
õîäÿùèåñÿ â ïåðâîé ÊÑ äðóã äðóãà, õàðàêòåðèçóþò-
ñÿ çíà÷èòåëüíûì ïðèòÿãèâàþùèì âçàèìîäåéñòâèåì.
Äåéñòâèòåëüíî, ìû âèäèì óìåíüøåíèå ýíòàëüïèè
ðàñòâîðåíèÿ â ñïëàâàõ ñ Mn îòíîñèòåëüíî ñïëàâîâ
Fe�C è ñóùåñòâåííî óâåëè÷åíèå 〈Hsol〉 ïðè ðàñïîëî-
æåíèè àòîìîâ óãëåðîäà è àëþìèíèÿ â êà÷åñòâå áëè-
æàéøèõ ñîñåäåé (òàáë. 4). Â ýòîé æå ðàáîòå îáíàðó-
æåíî ñèëüíîå ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó àòîìàìè C è Al,
íàõîäÿùèìèñÿ âî âòîðîé ÊÑ äðóã äðóãà, â íàøåé
ðàáîòå ýíåðãèè â ñïëàâå Fe�Mn�Al�C íèæå ñðåäíåãî
çíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþò ÿ÷åéêàì, ãäå Al ðàñïîëîæåí
âî âñåõ ñôåðàõ âûøå ïåðâîé, ñ ÷óòü áîëüøèì êîëè-
÷åñòâîì íà òðåòüåé è ÷åòâåðòîé ñôåðàõ, õîòÿ äîëÿ
íèçêèõ ýíåðãèé ñ àòîìàìè Al âî âòîðîé ÊÑ ïðèìå-
ñè ñîñòàâëÿëà ïðèìåðíî ÷åòâåðòü îò ÷èñëà ýíåðãèé
íèæå ñðåäíåãî. Îòìåòèì, ÷òî â ðàáîòå [50] ïðè ïðî-
âåäåíèè èñïûòàíèé íà ðàñòÿæåíèå àóñòåíèòíûõ ñòà-
ëåé Fe�Mn�C íàáëþäàëîñü óâåëè÷åíèå ïðåäåëà âû-
íîñëèâîñòè çà ñ÷åò äèíàìè÷åñêîãî äåôîðìàöèîííî-
ãî ñòàðåíèÿ. Àâòîðû âûñêàçàëè ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî
ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò ñâÿçàí ñ îáðàçîâàíèåì Mn�C-
ïàð, êîòîðûå âûçâàëè ëîêàëüíîå óïðî÷íåíèå.

Óìåíüøåíèå ýíåðãèè ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà â
ñïëàâàõ ñ Mn îòíîñèòåëüíî Fe�C, ïîëó÷åííîå òåî-
ðåòè÷åñêè, êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåí-
òîì [48]. Â ðàáîòå [48] ïðè èññëåäîâàíèè àêòèâíî-
ñòè óãëåðîäà â àóñòåíèòíûõ ñïëàâàõ Fe�Mn�C â èí-
òåðâàëå òåìïåðàòóð T ≈ 1000�1400 K ñ èñïîëüçî-
âàíèåì CH4�H2-ìåòîäà óðàâíîâåøèâàíèÿ áûëî ïî-
êàçàíî, ÷òî ýíòàëüïèÿ ðàñòâîðåíèÿ ãðàôèòà, ïîëî-
æèòåëüíàÿ â áèíàðíûõ ñïëàâàõ Fe�C, óìåíüøàåò-
ñÿ ñ óâåëè÷åíèåì ñîäåðæàíèÿ ìàðãàíöà. Îòìåòèì,
÷òî ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà â ñïëàâàõ íà
îñíîâå ÃÖÊ-æåëåçà èìåþò ìàëûå çíà÷åíèÿ, ïîýòî-
ìó âåëè÷èíà íåñîîòâåòñòâèÿ òåîðåòè÷åñêèõ ðåçóëü-
òàòîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì âûãëÿäèò áîëü-
øîé. Ïðè ýòîì âîçìîæíûìè èñòî÷íèêàìè îøèáîê
ÿâëÿåòñÿ ñòàòè÷åñêîå îïèñàíèå ïàðàìàãíèòíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ [30], íåïîëíûé ó÷åò äëèííîâîëíîâîãî ìàã-
íèòíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ÃÖÊ-æåëåçå [46] èç-çà
îãðàíè÷åííûõ ðàçìåðîâ ÿ÷åéêè, ýëåêòðîííûå êîð-

ðåëÿöèè.
Òàêæå â ðàáîòå [48] ñîîáùàåòñÿ, ÷òî êîýôôèöè-

åíò àêòèâíîñòè óãëåðîäà óìåíüøàåòñÿ ïðè äîáàâëå-
íèè ìàðãàíöà â Fe�C. Ýòî ñîâïàäàåò ñ ðåçóëüòàòà-
ìè ðàáîòû [51], â êîòîðîé ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü
äëÿ îòíîñèòåëüíîãî êîýôôèöèåíòà àêòèâíîñòè óã-
ëåðîäà îò êîíöåíòðàöèé ëåãèðóþùèõ ýëåìåíòîâ, èç
êîòîðîé ñëåäóåò, ÷òî Mn äîëæåí óìåíüøàòü êîýô-
ôèöèåíò àêòèâíîñòè, à Al äîëæåí åãî ïîâûøàòü.

Ðàçëè÷íûé ýôôåêò âëèÿíèÿ Mn è Al íà ïîäâèæ-
íîñòü àòîìà óãëåðîäà ìîæíî óâèäåòü, àíàëèçèðóÿ
êàðòû ðàçíîñòè çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè, êîòîðûå ïîç-
âîëÿþò âûäåëèòü ïåðåðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé
ïëîòíîñòè â ðåçóëüòàòå îáðàçîâàíèÿ àòîìíîé ñâÿçè
(ðèñ. 6). Â ðàáîòå [32] ïðè èññëåäîâàíèè ðàçíîñò-
íîé çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè äëÿ ñïëàâà Fe�Mn�C ìû
íàáëþäàëè, ÷òî åñëè àòîì óãëåðîäà îêðóæåí òîëü-
êî àòîìàìè æåëåçà, òî èçáûòîê ýëåêòðîíîâ âîêðóã
àòîìà óãëåðîäà, îáðàçîâàííûé ïåðåíîñîì ýëåêòðîí-
íîé ïëîòíîñòè îò Fe ê C, ñèììåòðè÷íî ëîêàëèçîâàí
îêîëî êàæäîãî ñîñåäíåãî àòîìà æåëåçà. Ìåæäó ñà-
ìèìè àòîìàìè æåëåçà è âáëèçè óãëåðîäà ñóùåñòâó-
þò îáëàñòè ñ ïîíèæåííîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòüþ.
Êîãäà â ïåðâîé ÊÑ ïðèìåñè ïîÿâëÿþòñÿ àòîìû ìàð-
ãàíöà, íà ëèíèÿõ ñâÿçè Mn�C è Mn-Fe îáðàçóþò-
ñÿ îáëàñòè èçáûòî÷íîãî çàðÿäà, çàêðûâàÿ îáëàñòè
ñ ïîíèæåííîé çàðÿäîâîé ïëîòíîñòüþ. Â ðåçóëüòàòå
òàêîãî ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäà óñèëèâàåòñÿ ïðî÷-
íîñòü ñâÿçè óãëåðîäà ñ êëàñòåðîì àòîìîâ ïåðâîé êî-
îðäèíàöèîííîé ñôåðû, ÷òî óìåíüøàåò àêòèâíîñòü
óãëåðîäà è îáëåã÷àåò åãî ðàñòâîðèìîñòü. Â ñïëàâå
Fe�Mn�Al�C òèï ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîò-
íîñòè âîêðóã Fe è Mn ïðàêòè÷åñêè íå ìåíÿåòñÿ, åñ-
ëè ðÿäîì íåò àòîìà àëþìèíèÿ. Ïðè ñå÷åíèè îêòîïî-
ðû ïëîñêîñòüþ, â êîòîðîé ðàñïîëîæåíû àòîìû 3Fe,
1Mn è 1C, ðàñïðåäåëåíèå çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè èäåí-
òè÷íî íàáëþäàåìîìó â ñïëàâå Fe�Mn�C ñ òàêèì æå
ðàñïðåäåëåíèåì àòîìîâ (ðèñ. 6à). Â òî æå âðåìÿ ñå-
÷åíèå ïëîñêîñòüþ, â êîòîðîé íàõîäÿòñÿ àòîìû 3Fe,
1 Al è 1C ïîêàçûâàåò, ÷òî íà ëèíèè ñâÿçè Al�C îá-
íàðóæèâàåòñÿ ñóùåñòâåííûé íåäîñòàòîê ýëåêòðîíîâ
(ðèñ. 6á ). Ýòî îñëàáëÿåò àòîìíóþ ñâÿçü ìåæäó àòî-
ìàìè óãëåðîäà è àëþìèíèÿ è ìîæåò óâåëè÷èâàòü
ïîäâèæíîñòü óãëåðîäà.

4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Ðàñ÷åò ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ ïðèìåñè óãëåðî-
äà â ïàðàìàãíèòíîì ñïëàâå Fe�Mn�Al ñ ó÷åòîì ìàã-
íèòíîãî è àòîìíîãî áåñïîðÿäêà âûïîëíåí â ðàìêàõ
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òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ïðîãðàììíîãî ïàêåòà VASP.

Èññëåäîâàíèå ïîêàçàëî, ÷òî ðàññ÷èòàííîå ñðåä-
íåå çíà÷åíèå ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà â
ñïëàâå Fe�20àò.%Mn�2àò.%Al âûøå, ÷åì â ñïëà-
âå Fe�20àò.%Mn, íî ìåíüøå, ÷åì â ÷èñòîì ãàììà-
æåëåçå. Îáíàðóæåíî, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå áëèæàé-
øèõ àòîìîâ Al è C ÿâëÿåòñÿ îòòàëêèâàþùèì,
÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè íàáëþ-
äåíèÿìè. Îòòàëêèâàíèå âîçíèêàåò èç-çà ïîÿâëåíèÿ
áîëüøèõ äåôîðìàöèîííûõ èñêàæåíèé âîêðóã àòîìà
àëþìèíèÿ, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè íåâûãîäíîé
ñèòóàöèåé. Â òî æå âðåìÿ óâåëè÷åíèå ïàðàìåòðà ðå-
øåòêè ïðè äîáàâëåíèè àëþìèíèÿ ïðèâîäèò ê óìåíü-
øåíèþ äåôîðìàöèîííûõ èñêàæåíèé ñâÿçåé Fe�C è
Mn�C è óâåëè÷åíèþ ãåîìåòðè÷åñêèõ ðàçìåðîâ ìåæ-
äîóçëèÿ, â êîòîðîì ðàñòâîðÿåòñÿ óãëåðîä, ÷òî ìî-
æåò áëàãîïðèÿòñòâîâàòü ðàñòâîðåíèþ ïðèìåñè. Ñà-
ìûìè ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûìè îêàçàëèñü ðåàëèçà-
öèè ñ áëèæàéøèì îêðóæåíèåì ïðèìåñè ñ 1�2 àòîìà-
ìè Mn, èìåþùèìè áîëüøèå, àíòèïàðàëëåëüíî íà-
ïðàâëåííûå äðóã äðóãó ìàãíèòíûå ìîìåíòû, è àòî-
ìîì Al, ðàñïîëîæåííûì âî âñåõ êîîðäèíàöèîííûõ
ñôåðàõ ïðèìåñè äàëüøå ïåðâîé. Ïîêàçàíî, ÷òî ïåðå-
ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè âîêðóã àòîìà
Mn ñïîñîáñòâóåò óâåëè÷åíèþ ïðî÷íîñòè ñâÿçè óãëå-
ðîäà ñ êëàñòåðîì àòîìîâ ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé
ñôåðû, â òî âðåìÿ êàê àòîì àëþìèíèÿ îñëàáëÿåò åå.
Ïîýòîìó ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî âçàèìíîå ðàñ-
ïîëîæåíèå Mn è C â ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé ñôå-
ðå äðóã äðóãà è àòîìîâ Al è C íà âòîðîé è áîëåå
äàëüíèõ ñôåðàõ áóäåò ïðèâîäèòü ê óìåíüøåíèþ ïî-
äâèæíîñòè è óâåëè÷åíèþ ðàñòâîðèìîñòè óãëåðîäà.

Ôèíàíñèðîâàíèå. Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîä-
äåðæêå Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà (ïðîåêò � 22-
12-00193).
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