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Методом молекулярной динамики с межчастичным потенциалом погруженного 

атома (ЕАМ) проведено компьютерное моделирование перераспределения атомов угле-
рода по подрешеткам под действием внешнего напряжения. Обнаружено, что при сжа-
тии вдоль оси Oz происходит миграция атомов углерода, в результате чего происходит 
смена оси тетрагональности и формируется упорядоченное состояние вдоль оси Ox или 
Oy, причем выбор направления осуществляется случайным образом. С помощью моде-
лирования получены концентрационные и температурные зависимости критического 
напряжения. 

We applied molecular dynamics method with EAM interatomic potential to the carbon 
ordering problem. It was found migration interstices of carbon atoms from z octahedral occurs 
under external stress and the tetragonality direction changes from Oz axis to Ox or Oy ones. 
Dependences of critical stress on temperature and carbon content were obtained.  

 

 
 
 

Согласно экспериментальным исследованиям 
[1] мартенситу стали присуща тетрагональная ре-
шетка, представляющая собой несколько растяну-
тую вдоль одного направления ОЦК решетку 

-α железа, а атомы углерода находятся в октаэд-
рических междоузлиях решетки. Для объяснения 
этого явления была предложена термодинамиче-
ская теория упорядочения в сплавах внедрения 
[2, 3], основанная на понятии параметра порядка 
при фазовых превращениях. В ОЦК решетке по 
направлению короткой диагонали октаэдра можно 
выделить три типа октапор (x, y и z), соответст-
венно при попадании атома углерода в междоуз-
лие определенного типа, происходит растяжение 
решетки вдоль этой оси. При нахождении атомов 
углерода в октапорах z-типа образуется тетраго-
нальная решетка, такое состояние мы будем назы-
вать упорядоченным, когда атомы углерода по-
ровну заполняют поры всех трех типов, наблюда-
ется небольшое изотропное удлинение, это 
состояние назовем неупорядоченным. Согласно 
результатам указанной выше теории существует 
некоторая температура critT , ниже которой ста-
бильна упорядоченная фаза, а выше – неупорядо-
ченная, т. е. происходит фазовый переход поря-
док-беспорядок. Данные результаты были под-

тверждены компьютерным моделированием 
методом молекулярной динамики [4] 

Очевидно, что на порядок углерода в мартен-
сите помимо температуры сильное влияние могут 
оказывать внешние напряжения, возникающие 
например при быстром охлаждении. Однако, в 
имеющиеся теоретических работах [2, 5] не было 
детального рассмотрения влияния напряжений, 
кроме того термодинамическая теория сама по се-
бе не может предоставить данные о кинетике уг-
лерода в мартенсите. В связи с этим целесообраз-
ным выглядит использование моделирования, ко-
торое может предоставить больше информации о 
системе, нежели теоретическое исследование. 

В данной работе для исследования динамики 
перераспределения углерода в подрешетках мар-
тенсита был использован метод классической мо-
лекулярной динамики, реализованный в про-
граммном пакете LAMMPS [6]. Для описания 
межчастичного взаимодействия в системе Fe–C 
был использован набор межчастичных потенциа-
лов погруженного атома для Fe–Fe, Fe–C и С–С, 
предложенный в работе [7], который, как было 
показано ранее [4], позволяет адекватно описать 
взаимодействие внедренных атомов углерода в 
ОЦК железе. 
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Все расчеты были проведены с термостатом и 
баростатом Нозье – Гувера [8, 9], при этом при-
кладываемое напряжение контролировалось вдоль 
каждой оси независимо, таким образом, делая 
возможным изменение размера и формы ячейки и 
диффузию атомов углерода по октапорам различ-
ного типа. Для исключения влияния эффектов, 
связанных с наличием свободных поверхностей 
использовались периодические граничные усло-
вия, шаг по времени равнялся 1 фс. 

Стоит отметить, что потенциалы взаимодей-
ствия Fe–C и C–C в мартенсите Fe–C и карбидах 
железа существенно различаются, поэтому обра-
зование карбидов железа при моделировании не 
происходило, что позволило выявить диффузион-
ное перераспределение углерода по подрешеткам 
не осложненное образованием карбидов и выхо-
дом углерода из решетки. 

Для исследования влияния напряжений на 
тетрагональность мартенсита была использована 
следующая последовательность операций: 

• начальная конфигурация представляла со-
бой ОЦК решетку из 16 000 атомов железа, в 
которой углерод случайно распределялся по ок-
тапорам z-типа. При этом минимально возмож-
ное расстояние между ближайшими атомами 
углерода было выбрано равным параметру ре-
шетки 0 2,866a = Å; 

• далее проводилась структурная релаксация 
решетки (соответствующая основному состоянию 
при 0 K) методом минимизации энергии системы, 
в результате которой появлялась тетрагональность 
решетки вдоль оси z; 

• в течение последующих 20 нс производилась 
релаксация температуры и давления; 

• на следующем этапе вдоль оси z приклады-
валось постоянное сжимающее напряжение zσ , 
тогда как вдоль двух оставшихся осей напряжение 
оставалось нулевым, при этом временной интер-
вал моделирования составлял не менее 0,5 мкс 
(500 млн. шагов моделирования). 

Влияние напряжения на расположение угле-
рода в подрешетках мартенсита показано на рис. 1, 
где изображены временные зависимости относи-
тельные количества атомов углерода (при темпе-
ратуре 500 K и 400zσ =  МПа), находящиеся в ок-
тапорах определенного типа. Видно, что вследст-
вие прикладываемого напряжения происходит 
сжатие решетки вдоль оси тетрагональности, ко-
торое вызывает переход атомов углерода из 
z-октапор в междоузлия x- и y-типа.  
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Рис. 1. Зависимости относительного числа атомов 
углерода находящихся в октапорах определенного 
типа, которые иллюстрируют процесс смены оси тет-
рагональности в результате приложения внешнего 
                                     напряжения 

 
На начальном этапе подрешетки x и y запол-

няются одинаково ( )yx
C Cn n= . Однако, начиная с 

долевого заполнения примерно i
C Cn n , заселен-

ность одной из подрешеток продолжает увеличи-
ваться, тогда, как заполнение второй начинает 
медленно снижаться. Подрешетка с растущим 
заполнением поглощает все атомы углерода, 
уходящие из z-подрешетки, и вскоре вдоль дан-
ного направления в решетке возникает тетраго-
нальность. После этого, доля атомов углерода в 
двух остальных подрешетках падает менее чем 
до 0,1, и формирование упорядоченного состоя-
ния завершается. 
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Рис. 2. Зависимость от прикладываемого напряжения 
относительного количества атомов углерода, оставших 
                                ся в z-подрешетке 
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На рис. 2 представлены зависимости относи-
тельного числа атомов углерода в z-порах, остав-
шихся в конце расчета с постоянным напряжени-
ем, от величины прикладываемого напряжения. 
Видно, что при малых значениях zσ  перескок по-
рядка не происходит, однако по мере увеличения 
по модулю прикладываемого сжимающего напря-
жения происходит уменьшение величины z

C Cn n  
и, по достижению определенного критического 
значения crσ , будет наблюдаться смена оси с мак-

симальной заселенностью углеродом, а z
C Cn n  

станет близко к нулю. Время моделирования со-
ставляло от 0,5 мкс для значений напряжений, при 
которых смена оси тетрагональности происходит 
аналогично рис. 1, и достигало 1,5 мкс для напря-
жений близких к crσ , когда процесс перескока 
замедляется и даже не был завершен для некото-
рых расчетов, когда 0,3 0,4z

C Cn n = ÷ . Величина 

crσ  рассчитывалась как середина интервала, где 
происходит изменение напряжения. Погрешность 
определялась шириной этого интервала или флук-
туацией давления для данного размера суперячей-
ки (90 МПа). 

Аналогичные расчеты были проведены для 
различных концентраций при 500=T  K и при 
разных температурах ( 4,5Cc =  ат. %), что позво-
лило определить, как зависит критическое напря-
жение от этих параметров (рис. 3 а, б). При низких 
температурах требуется большее по модулю на-
пряжение для изменения ориентации тетрагональ-
ности в решетке мартенсита, что связано с замед-
лением диффузии углерода. Для малых концен-
траций углерода значение критического 
напряжения приближается к нулевому значению. 

Это объясняется тем фактом [3], что при заданной 
температуре ниже определенного значения содер-
жания углерода существует область, где стабиль-
ным является кубическое состояние, с равномер-
ным заполнением подрешеток атомами углерода. 
Исследование влияния напряжений на данное со-
стояние не являлось предметом данного исследо-
вания. Стоит отметить, что результаты моделиро-
вания для 400 K имеют меньшую точность из-за 
низкой скорости перескока атомов углерода при 
данной температуре, в то время как увеличение 
времени счета оказывалось затруднительным. 

Итак, в данной работе с использованием мето-
да молекулярной динамики исследовался мартен-
сит системы железо-углерод, а также влияние 
внешних напряжений на расположение углерода в 
кристаллической решетке и связанную с ним ори-
ентацию оси тетрагональности. Было получено, 
что при сжатии происходит перераспределение 
углерода по окаэдрическим междоузлиям различ-
ного типа. При достижении определенного значе-
ния сжимающего напряжения весь углерод мигри-
рует из подрешетки с направлением первоначаль-
ной тетрагональности, при этом вдоль другой, 
свободной от напряжения оси, происходит форми-
рование упорядоченного состояния. Также были 
рассчитаны зависимости этого критического на-
пряжения от температуры в системе и концентра-
ции углерода. 
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