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КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ДИФФУЗИИ УГЛЕРОДА  

В МАРТЕНСИТЕ СТАЛИ 
 

А.А. Мирзоев, П.В. Чирков 
 

Методом молекулярной динамики проведено моделирование 

диффузии углерода в мартенсите стали. Получены зависимости 

коэффициента диффузии от температуры и содержания углерода 

в сплаве. 
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Мартенситное превращение протекает при резком охлаждении аусте-

нита системы железо-углерод и является основой закалки стали, так как 

именно оно связано с повышением твердости и прочности. Исследование 

кристаллической решетки мартенсита, впервые проведенное Г.В. Курдю-

мовым и др. [1], показало, что мартенситу присуща тетрагональная решет-

ка, которую следует рассматривать как несколько растянутую вдоль одно-
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го направления решетку α-железа (ОЦК). Параметры решетки мартенсита 

a и c при комнатной температуре оказались линейно зависящими от кон-

центрации углерода. 
Для объяснения тетрагональности мартенсита была создана термоди-

намическая теория [2–4], основанная на рассмотрении свободной энергии 
как функции параметра порядка, который зависит от расположения атомов 
углерода по октаэдрическим подрешеткам. Данная теория смогла показать, 
что при определенных условиях термодинамически стабильно заполнение 
атомами углерода октапор одного типа.  

Однако для более глубокого понимания механизма мартенситного пе-
рехода необходимо знание кинетики углерода в сплаве. В работах [5, 6] 
экспериментально были определены зависимости коэффициента диффу-
зии от температуры для феррита с концентрацией углерода 1 ,5 ат. %. 
Для большего содержания углерода в литературе данные отсутствуют.  

В данной работе представлены результаты моделирования диффузии 
углерода в мартенсите методом молекулярной динамики, выполненные в 
программном пакете LAMMPS [7] с использованием межчастичного по-
тенциала погруженного атома (ЕАМ) [8]. Ранее [9, 10] было показано, что 
такой подход позволяет адекватно описать взаимодействие внедренных 
атомов углерода в ОЦК железе. 

Все расчеты были проведены с термостатом и баростатом Нозье-Гувера 
[11, 12], при этом прикладываемое напряжение контролировалось вдоль 
каждой оси независимо. Для исключения влияния эффектов, связанных 
с наличием свободных поверхностей использовались периодические гра-
ничные условия, шаг по времени равнялся 1 фс. Начальная конфигурация 
представляла собой ОЦК решетку из 16000 атомов железа, в которой угле-
род случайно распределялся по октаэдрическим междоузлиям. При этом 
минимально возможное расстояние между ближайшими атомами углерода 
было выбрано равным параметру решетки а0=2,866 Å, т.к. согласно дан-
ным ab initio расчетов [13] атомы углерода в ОЦК решетке железа на ма-
лых расстояниях испытывают отталкивание. 

На рис. 1 представлена временная зависимость среднего квадрата сме-
щения атомов углерода от начального положения (сплошная линия), 
а также результат линейной аппроксимации методом наименьших квадра-
тов (пунктир). Стоит отметить, что при расчете перемещения углерода пе-
риодические граничные условия не должны учитываться, т.к. это окажет 
влияние на итоговый результат. Из рисунка видно, что начиная со времени 

50 нс происходит линейный рост среднего квадрата смещения , при 

этом угловой коэффициент прямой связан с коэффициентом диффузии  
согласно выражению: 
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Рис. 1. Средний квадрат перемещения атомов углерода  

от времени (сплошная линия)  

и линейная аппроксимация (пунктир) полученных результатов 

 

 

 

Рис. 2. Зависимости диффузии от обратной температуры 

 
В проведенных расчетах погрешность определения углового коэффици-

ента лежала в интервале 3020  %. 

Сравнение (рис. 2) результатов моделирования зависимости коэффици-

ента диффузии от температуры с доступными экспериментальными данны-

ми [5, 6] для феррита (с 1 ,5 ат. %) показывает, что расчетные данные также 

демонстрируют экспоненциальную зависимость согласно уравнению Арре-

ниуса: 
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ции 0,62 эВ несколько отличается от величин 0,83 [5] и 0,71 эВ [6] получен-

ных из эксперимента. Известно, что значение aE  примерно равно энергети-

ческому барьеру при миграции атома углерода из одной октапоры в сосед-

нюю, который согласно данным [13] моделирования из первых принципов 

составляет 0,9 эВ, а используемый в данной работе потенциал межчастич-

ного взаимодействия дает значение 0,63 эВ.  

Зависимость коэффициента диффузии от концентрации углерода  при 

 К представлена на рис. 3. При увеличении  происходит значи-

тельное замедление диффузии, что вызвано сокращением среднего расстоя-

ния между атомами углерода, а значит, и более сильным взаимодействием 

между ними. 

 

 
Рис. 3. Коэффициент диффузии  

как функция концентрации углерода 

 
Итак, в данной работе методом молекулярной динамики были рассчита-

ны концентрационные и температурные зависимости коэффициента диффу-

зии углерода в железе. Полученные результаты демонстрируют удовлетво-

рительное согласие с экспериментальными данными, наблюдаемые разли-

чия обусловлены как погрешностями расчета, так и особенностями исполь-

зуемого потенциала. Также было найдено, что при увеличении содержания 

углерода в сплаве происходит значительное уменьшение коэффициента 

диффузии. 
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