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ÝÍÅ��Èß ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈß Ï�ÈÌÅÑÅÉ Ó�ËÅ�ÎÄÀÂ ÏÀ�ÀÌÀ�ÍÈÒÍÎÌ -ÆÅËÅÇÅÀ. Â. Ïîíîìàðåâà a*, Þ. Í. �îðíîñòûðåâ b;, È. À. Àáðèêîñîâ a;daÍàöèîíàëüíûé èññëåäîâàòåëüñêèé òåõíîëîãè÷åñêèé óíèâåðñèòåò ¾ÌÈÑèÑ¿119049, Ìîñêâà, �îññèÿbÇÀÎ Èíñòèòóò êâàíòîâîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ620075, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÈíñòèòóò �èçèêè ìåòàëëîâ Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620219, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿdÈíñòèòóò �èçèêè, õèìèè è áèîëîãèè (IFM), Ëèí÷�åïèíãñêèé óíèâåðñèòåòSE-581 83, Ëèí÷�åïèíã, ØâåöèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 28 àâãóñòà 2014 ã.�àñ÷åò ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ óãëåðîäà â ïàðàìàãíèòíîì �ÖÊ-æåëåçå (àóñòåíèò) âûïîëíåí âðàìêàõ òåîðèè �óíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè. Äëÿ îïèñàíèÿ òî÷å÷íûõ äå�åêòîâ â ïàðàìàãíèòíîéìàòðèöå èñïîëüçîâàëñÿ ñòàòèñòè÷åñêèé ïîäõîä, ó÷èòûâàþùèé ëîêàëüíûå ìàãíèòíûå �ëóêòóàöèè è àòîì-íóþ ðåëàêñàöèþ â îêðåñòíîñòè ïðèìåñè. Ïîêàçàíî, ÷òî íàðÿäó ñ ëîêàëüíûìè äå�îðìàöèÿìè ìàãíåòèçìäàåò ñóùåñòâåííûé âêëàä â ýíåðãèè ðàñòâîðåíèÿ è âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ óãëåðîäà. Âåëè÷èíà ýíåðãèèâçàèìîäåéñòâèÿ óãëåðîä�óãëåðîä ñâèäåòåëüñòâóåò î çíà÷èòåëüíîì îòòàëêèâàíèè ìåæäó íèìè íà ïåðâîé èâòîðîé êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åðàõ è ñîãëàñóåòñÿ ñ îöåíêàìè, ïîëó÷àåìûìè èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõïî àêòèâíîñòè óãëåðîäà.DOI: 10.7868/S00444510150401631. ÂÂÅÄÅÍÈÅÍåñìîòðÿ íà òî ÷òî ñòàëè è ñïëàâû íà îñíîâå ñè�ñòåìû Fe�C èçâåñòíû ñ àíòè÷íûõ âðåìåí, îíè ïðî�äîëæàþò îñòàâàòüñÿ ãëàâíûìè êîíñòðóêöèîííûìèìàòåðèàëàìè, øèðîêî èñïîëüçóåìûìè â ðàçëè÷íûõîáëàñòÿõ ñîâðåìåííîé òåõíèêè. Ïðè÷èíîé ýòîãî ÿâ�ëÿåòñÿ äîñòóïíîñòü îñíîâíûõ êîìïîíåíò (Fe è C)è ðàçíîîáðàçèå ñâîéñòâ, äîñòèãàåìûõ ïóòåì ðåàëè�çàöèè ðàçëè÷íûõ (ìåçî) ñòðóêòóðíûõ ñîñòîÿíèé âñòàëÿõ [1; 2℄. Ïðèñóòñòâèå óãëåðîäà îêàçûâàåò ñóùå�ñòâåííîå âëèÿíèå íà �àçîâîå ðàâíîâåñèå, ïðîòåêà�íèå ïîëèìîð�íûõ ïðåâðàùåíèé, à òàêæå ïðèâîäèòê îáðàçîâàíèþ êàðáèäíûõ �àç. Ïîýòîìó �óíäàìåí�òàëüíîå ïîíèìàíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñè�ñòåìû Fe�C ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìûì äëÿ ïðîãíîçèðî�âàíèÿ �àçîâîãî è ñòðóêòóðíîãî ñîñòîÿíèÿ, �îðìè�*E-mail: alenaponomareva�yahoo.om

ðóþùåãîñÿ â ïðîöåññå òåðìîìåõàíè÷åñêîé îáðàáîò�êè.Õîðîøî èçâåñòíî [3℄, ÷òî ðàñòâîðèìîñòü ïðèìå�ñåé âíåäðåíèÿ (C, N) â �ÖÊ-æåëåçå (àóñòåíèò) ãî�ðàçäî âûøå, ÷åì â ÎÖÊ-æåëåçå (�åððèò) áëàãîäà�ðÿ ìåíüøåé âåëè÷èíå äå�îðìàöèé, ñîïðîâîæäàþ�ùèõ âíåäðåíèå ïðèìåñè â îêòàýäðè÷åñêîå ìåæäî�óçëèå â �ÖÊ-ðåøåòêå. Êðîìå òîãî, â ýíåðãåòèêåïðèìåñåé ñóùåñòâåííóþ ðîëü èãðàþò îñîáåííîñòèýëåêòðîííîé è ìàãíèòíîé ñòðóêòóð [4; 5℄. Ýëåêòðîí�íûé âêëàä ÿâëÿåòñÿ äîìèíèðóþùèì âî âçàèìîäåé�ñòâèè ïðèìåñåé âíåäðåíèÿ íà ïåðâîé êîîðäèíàöè�îííîé ñ�åðå (ÊÑ); íà áîëåå äàëåêèõ ÊÑ ýíåðãèÿâçàèìîäåéñòâèÿ îïðåäåëÿåòñÿ äå�îðìàöèîííûì ìå�õàíèçìîì [6; 7℄. Õîòÿ ðåíòãåíî- è íåéòðîíîãðà�è�÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ [8℄ íå îáíàðóæèâàþò îòêëîíå�íèé îò õàîòè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ óãëåðî�äà, ðåçóëüòàòû ìåññáàóýðîâñêèõ èçìåðåíèé ñâèäå�òåëüñòâóþò îá îòòàëêèâàíèè ìåæäó ñîñåäíèìè àòî�ìàìè óãëåðîäà, ðàñïîëîæåííûìè â ïåðâîé è âòîðîéêîîðäèíàöèîííûõ ñ�åðàõ, êàê â àóñòåíèòå, òàê è â827 11*



À. Â. Ïîíîìàðåâà, Þ. Í. �îðíîñòûðåâ, È. À. Àáðèêîñîâ ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 4, 2015�åððèòå [9�11℄. Â ÷àñòíîñòè, â ðàáîòå [12℄ ïîêàçàíî,÷òî ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû àóñòåíèòà óêàçûâàþòíà ¾áëîêèðîâêó¿ îêòàïîð â ïåðâîé è âòîðîé êîîð�äèíàöèîííûõ ñ�åðàõ âíåäðåííîãî óãëåðîäà. Àíàëèçìåññáàóýðîâñêèõ äàííûõ ïðèâîäèò ê íåîæèäàííîìóâûâîäó [11℄, ÷òî ýíåðãèÿ îòòàëêèâàíèÿ àòîìîâ óãëå�ðîäà íà âòîðîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå ïðèìåðíîâäâîå áîëüøå, ÷åì íà ïåðâîé.Äëÿ ïîñòðîåíèÿ ïîñëåäîâàòåëüíîé ìîäåëè, îïè�ñûâàþùåé òåðìîäèíàìèêó òâåðäûõ ðàñòâîðîâ Fe�C,íåîáõîäèìî çíàòü ýíòàëüïèþ ðàñòâîðåíèÿ Hsol èýíåðãèþ âçàèìîäåéñòâèÿ EintCC àòîìîâ óãëåðîäà. Òåî�ðåòè÷åñêèå îöåíêè âåëè÷èí Hsol è EintCC, ïîëó÷åííûåèç àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ñ èñïîëü�çîâàíèåì �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ìîäåëåé [6; 11; 13℄,íå ÿâëÿþòñÿ äîñòàòî÷íî íàäåæíûìè [14℄. �àñ÷åòûab initio Hsol è EintCC â àóñòåíèòå áûëè ïðîâåäåíû ìå�òîäàìè òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè äëÿ ðàçëè÷�íûõ ìîäåëüíûõ ìàãíèòíûõ ñòðóêòóð (íåìàãíèòíîå[14; 15℄, �åððîìàãíèòíîå [16℄ è àíòè�åððîìàãíèòíîå[14℄ ñîñòîÿíèÿ). Â òî æå âðåìÿ èñòèííîå ñîñòîÿíèåàóñòåíèòà â îáëàñòè òåìïåðàòóð åãî ñóùåñòâîâàíèÿÿâëÿåòñÿ ïàðàìàãíèòíûì, ÷òî äîëæíî áûòü ïðèíÿòîâî âíèìàíèå ïðè ðàñ÷åòå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðà�ìåòðîâ ñïëàâà.Èìååòñÿ íåñêîëüêî ïîäõîäîâ ê ìîäåëèðîâàíèþïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ ìåòîäàìè ab initio. Äè�íàìè÷åñêàÿ òåîðèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ (dynami meanfield theory, DMFT) [17℄ ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ïîñëå�äîâàòåëüíîé â îäíîóçåëüíîì ïðèáëèæåíèè. Îäíà�êî óìåíüøåíèå ñèììåòðèè èç-çà ââåäåíèÿ ïðèìåñåéïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ðàñ÷åòû DMFT ñòàíîâÿòñÿñëèøêîì òðóäîåìêèìè. Áîëåå ý��åêòèâíûì çäåñüîêàçûâàåòñÿ ïîäõîä, îñíîâàííûé íà ìîäåëè ðàçóïî�ðÿäî÷åííûõ ëîêàëüíûõ ìîìåíòîâ (disordered loalmoments, DLM) [18; 19℄. Íî äî íåäàâíåãî âðåìåíèìåòîä DLM èñïîëüçîâàëñÿ òîëüêî â ðàìêàõ ïðèáëè�æåíèÿ êîãåðåíòíîãî ïîòåíöèàëà (oherent potentialapproximation, CPA) [20℄ è ïîýòîìó áûë íåïðèìå�íèì äëÿ èññëåäîâàíèÿ äå�åêòîâ êðèñòàëëè÷åñêîéðåøåòêè, âûçûâàþùèõ áîëüøèå ëîêàëüíûå èñêàæå�íèÿ. Êîìáèíèðîâàííûé ïîäõîä ñ èñïîëüçîâàíèåìDLM è ìåòîäà ñóïåðúÿ÷ååê áûë íåäàâíî ïðåäëîæåíè óñïåøíî ïðèìåíåí äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñâîéñòâ ñî�åäèíåíèÿ CrN [21℄. Â ðàáîòå [5℄ ìû îáîáùèëè ýòîòìåòîä äëÿ ðàñ÷åòà ñâîéñòâ ïàðàìàãíèòíûõ ìàòåðèà�ëîâ ñ ïðèìåñÿìè è ïðîäåìîíñòðèðîâàëè åãî íàäåæ�íîñòü è ÷èñëåííóþ ý��åêòèâíîñòü äëÿ ðàñ÷åòà ýí�òàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ Hsol ïðèìåñåé âíåäðåíèÿ (C,N) è çàìåùåíèÿ (V, Nb) â àóñòåíèòå.Â äàííîé ðàáîòå ìû èñïîëüçóåì ïðåäëîæåííûéâ [5; 21℄ ìåòîä äëÿ ðàñ÷åòà ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ

àòîìîâ óãëåðîäà â ïàðàìàãíèòíîì �ÖÊ-æåëåçå âçàâèñèìîñòè îò èõ âçàèìíîãî ðàñïîëîæåíèÿ. Ïîëó�÷åííûå ðåçóëüòàòû äåìîíñòðèðóþò ñóùåñòâåííûéâêëàä ëîêàëüíîé ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè â îêðåñò�íîñòè ïðèìåñè íå òîëüêî â âåëè÷èíó Hsol [5℄, íî èâ EintCC. 2. ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀ2.1. Äåòàëè ðàñ÷åòà�àñ÷åòû âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ óãëåðîäà áûëèïðîâåäåíû ìåòîäàìè òåîðèè �óíêöèîíàëà ýëåêòðîí�íîé ïëîòíîñòè, ðåàëèçîâàííûìè íà áàçèñå ïðîåêòî�ðîâ ïëîñêèõ âîëí (PAW) â ïàêåòå VASP [22�24℄.Äëÿ ó÷åòà îáìåííî-êîððåëÿöèîííûõ ý��åêòîâ èñ�ïîëüçîâàëîñü îáîáùåííîå ãðàäèåíòíîå ïðèáëèæåíèå(generalized gradient approximation, GGA) [25℄. Ýíåð�ãèÿ îáðåçàíèÿ ïëîñêèõ âîëí áûëà âûáðàíà ðàâíîé500 ýÂ. Êðèòåðèé ñõîäèìîñòè äëÿ ýëåêòðîííîé ïîä�ñèñòåìû áûë âûáðàí 10�4 ýÂ äëÿ äâóõ ñîñåäíèõ èòå�ðàöèé. �åëàêñàöèÿ àòîìíûõ ïîçèöèé áûëà ïîëó÷åíàïóòåì âû÷èñëåíèÿ ñèë Õåëëìàíà �Ôåéíìàíà [26; 27℄è òåíçîðà íàïðÿæåíèé ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ñî�ïðÿæåííîãî ãðàäèåíòà è ïðîâîäèëàñü äî òåõ ïîð,ïîêà îñòàòî÷íûå ñèëû, äåéñòâóþùèå íà àòîìû, íåñòàíîâèëèñü ïîðÿäêà 10�3 ýÂ/�A, ïðè ýòîì îáúåì è�îðìà ñóïåðúÿ÷åéêè îñòàâàëèñü �èêñèðîâàííûìè.Èíòåãðèðîâàíèå ïî çîíå Áðèëëþýíà âûïîëíÿëîñü ñèñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà Ìåò�åññåëÿ �Ïàêñòîíà [28℄ñ ïàðàìåòðîì ðàçìûòèÿ 0.1 ýÂ è ñõåìû Ìîíõîð-ñòà �Ïàêà [29℄ ñ ñåòêîé ðàçìåðàìè 2 � 2 � 2. Ìûïðîâåðèëè, ÷òî ïðè ðàñ÷åòàõ íà ñåòêå ðàçìåðîì4� 4� 4 çíà÷åíèå ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ ìåíÿåòñÿìåíåå ÷åì íà 0.002 ýÂ. Àòîìû óãëåðîäà ðàçìåùàëèñüâ îêòàýäðè÷åñêèõ ïîçèöèÿõ. Ìîäåëèðîâàíèå ïðîâî�äèëîñü ñ èñïîëüçîâàíèåì ïåðèîäè÷åñêèõ ñóïåðúÿ÷å�åê Fe108, Fe108C1, Fe108C2. Ïîñêîëüêó ïðè âûñîêîéòåìïåðàòóðå, ñîîòâåòñòâóþùåé îáëàñòè ñòàáèëüíî�ñòè �ÖÊ-æåëåçà, ñòàíîâÿòñÿ ñóùåñòâåííûìè ý��åê�òû òåðìè÷åñêîãî ðàñøèðåíèÿ, êîòîðûå íå ó÷èòû�âàþòñÿ ïðè âû÷èñëåíèè ïîëíîé ýíåðãèè â òåîðèè�óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ïðè T = 0 K, ýêñïåðèìåí�òàëüíûé ïàðàìåòð ðåøåòêè -æåëåçà íå ñîîòâåòñòâó�åò ìèíèìóìó ðàñ÷åòíîé ïîëíîé ýíåðãèè (òåîðåòè÷å�ñêîå çíà÷åíèå äàâëåíèÿ íà ýêñïåðèìåíòàëüíîì ïà�ðàìåòðå ðåøåòêè P � 12:8 �Ïà). Òàêèì îáðàçîì,â äàííîé ðàáîòå ìû èñïîëüçîâàëè ýêñïåðèìåíòàëü�íîå çíà÷åíèå âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî ïàðàìåòðà ðå�øåòêè �ÖÊ-æåëåçà a = 3:6467�A (ïðè T � 1200 Ê[30℄) äëÿ ñóïåðúÿ÷ååê Fe108C1 è, âû÷èñëèâ ñðåäíååäàâëåíèå äëÿ íàáîðà ìàãíèòíûõ ðàñïðåäåëåíèé, ðàñ�828



ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 4, 2015 Ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèìåñåé óãëåðîäà : : :ñ÷èòûâàëè ýíåðãèè Fe108 è Fe108C2 íà ïàðàìåòðàõðåøåòêè, êîòîðûå ïîçâîëèëè ñîõðàíèòü ïîñòîÿííûìñðåäíåå äàâëåíèå äëÿ ðàññìîòðåííûõ êîíöåíòðàöèéïðèìåñè. Â èòîãå, ìû èñïîëüçîâàëè ïàðàìåòð ðå�øåòêè a = 3:64�A äëÿ Fe108, à òàêæå a = 3:6530�Aäëÿ Fe108C2, â êîòîðûõ àòîìû ïðèìåñè ðàçìåùà�þòñÿ íà òðåòüåé, ÷åòâåðòîé è ïÿòîé êîîðäèíàöèîí�íûõ ñ�åðàõ îòíîñèòåëüíî äðóã äðóãà è a = 3:6542�Aäëÿ Fe108C2, ãäå àòîìû óãëåðîäà ÿâëÿþòñÿ ïåðâûìèè âòîðûìè ñîñåäÿìè. Äåòàëüíîå îáñóæäåíèå ïðàâî�ìåðíîñòè îïèñàííîé âûøå ñõåìû äàíî â ðàáîòå [5℄.2.2. Ìîäåëèðîâàíèå ìàãíèòíîãî áåñïîðÿäêàÊàê ïðàâèëî, ñâîéñòâà âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ïà�ðàìàãíèòíîé �àçû íå ìîãóò áûòü àäåêâàòíî âîñ�ïðîèçâåäåíû íåìàãíèòíûì ðàñ÷åòîì [31℄. Áîëåå àäå�êâàòíîå îïèñàíèå îáåñïå÷èâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ ìîäå�ëè DLM [20℄, èñïîëüçóåìîé â ýòîé ðàáîòå. Ïàðà�ìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå �ÖÊ-æåëåçà (áåç ïðèìåñåé)çàäàâàëîñü â ñõåìå ìàãíèòíûõ ñïåöèàëüíûõ êâà�çèíåóïîðÿäî÷åííûõ ñòðóêòóð (speial quasirandomstrutures, SQS) [21; 32℄. �àññìàòðèâàëñÿ íåóïîðÿäî�÷åííûé ñïëàâ Fe50"Fe50#, â êîòîðîì àòîìû Fe èìå�ëè êîëëèíåàðíûå, íî ñëó÷àéíî ðàñïðåäåëåííûå îðè�åíòàöèè ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ. SQS âûáèðàëèñü èçóñëîâèÿ, ÷òî ïàðàìåòðû áëèæíåãî ïîðÿäêà Óîððå�íà �Êàóëè äëÿ àòîìîâ ñî ñïèíîì ââåðõ è âíèç ñòðå�ìèëèñü ê íóëþ íà øåñòè êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åðàõ.Çàìåòèì, ÷òî ìîäåëü SQS îïèñûâàåò ñòàòè÷åñêóþêàðòèíó ¾çàìîðîæåííûõ¿ ìàãíèòíûõ íåóïîðÿäî÷åí�íûõ ìîìåíòîâ, ò. å. íå ó÷èòûâàåò äèíàìèêè ñïèíîâ.Ïîñêîëüêó äè��óçèÿ àòîìîâ íà íåñêîëüêî ïîðÿä�êîâ ìåäëåííåå �ëóêòóàöèé ìàãíèòíûõ ñòåïåíåé ñâî�áîäû, çà âðåìÿ ìåæäó äè��óçèîííûìè ïðûæêàìèâ îêðåñòíîñòè ïðèìåñè ðåàëèçóåòñÿ ìíîæåñòâî ðàç�ëè÷íûõ ìàãíèòíûõ êîí�èãóðàöèé. ×òîáû ó÷åñòü äè�íàìè÷åñêîå ïîâåäåíèå ìàãíèòíîé ñèñòåìû, ìû äîëæ�íû àïïðîêñèìèðîâàòü ïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ñïîìîùüþ íàáîðà ìàãíèòíûõ êîí�èãóðàöèé, à çàòåìóñðåäíèòü ïî àíñàìáëþ èíäèâèäóàëüíûõ ñóïåðúÿ÷å�åê. Ìåòîä îòáîðà ìàãíèòíûõ ðåàëèçàöèé (magnetisampling method, MSM) äëÿ èññëåäîâàíèÿ ìàãíèò�íîãî áåñïîðÿäêà è òåðìîäèíàìèêè ïàðàìàãíåòèêîâáûë ïðåäëîæåí â ðàáîòå [21℄. Â MSM ðàññìàòðèâàåò�ñÿ áîëüøîé íàáîð ñòðóêòóð ñ ðàçëè÷íûìè ñëó÷àéíîñãåíåðèðîâàííûìè ìàãíèòíûìè êîí�èãóðàöèÿìè, âêàæäîé èç êîòîðûõ ïîëíûé ìàãíèòíûé ìîìåíò ðà�âåí íóëþ, îäíàêî ïàðàìåòðû áëèæíåãî ïîðÿäêà, êàêïðàâèëî, íå ðàâíû íóëþ. Ñêîëüçÿùåå ñðåäíåå èõýíåðãèé áåðåòñÿ â êà÷åñòâå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè

íåóïîðÿäî÷åííîãî ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ. Áûëîïîêàçàíî [21℄, ÷òî ïðè èñïîëüçîâàíèè MSM äëÿ îïè�ñàíèÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî ïàðàìàãíèòíîãî íèò�ðèäà õðîìà CrN (áåç äå�åêòîâ) êóìóëÿòèâíàÿ ñðåä�íÿÿ ýíåðãèÿ ñîâïàäàåò ñ ýíåðãèåé SQS óæå ïðè 40ìàãíèòíûõ âûáîðêàõ. Êðîìå òîãî, ðåçóëüòàòû MSMäëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ CrN íàõîäÿòñÿ â õî�ðîøåì ñîîòâåòñòâèè ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìèìåòîäîì ìîäåëèðîâàíèÿ DLM � ìîëåêóëÿðíîé äè�íàìèêè (DLM-MD) [33℄, ãäå äèíàìè÷åñêîå ïîâåäåíèåïàðàìàãíèòíîé ñèñòåìû ó÷èòûâàëîñü â ÿâíîì âèäå.Îïèøåì òåîðåòè÷åñêèé ìåòîä, èñïîëüçîâàííûéíàìè äëÿ ðàñ÷åòà ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ èçîëèðî�âàííîé ïðèìåñè è ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäóïðèìåñÿìè, ñëåäóÿ ðàáîòå [5℄. Ïðåäëîæåííàÿ ñõåìà,îñíîâàííàÿ íà èäåå îáúåäèíåíèÿ ìåòîäîâ MSM èìàãíèòíîé SQS, ñîñòîèò â ñëåäóþùåì. Âî-ïåðâûõ,ìû èñïîëüçóåì ìåòîä ìàãíèòíîé SQS äëÿ îïèñàíèÿïàðàìàãíèòíîãî æåëåçà. Çàòåì, ìû âû÷èñëÿåì ýíåð�ãèè ðàçëè÷íûõ ìàãíèòíûõ ðåàëèçàöèé, êîòîðûå ïî�ëó÷åíû ïóòåì èçìåíåíèÿ ïîçèöèé ïðèìåñè âíóòðèÿ÷ååê SQS, èñïîëüçóåìûõ äëÿ ÷èñòîãî æåëåçà. Â íà�øåì ñëó÷àå ìû èñïîëüçîâàëè 50 ðàñïîëîæåíèé ïðè�ìåñè íà ðàçëè÷íûõ ïîçèöèÿõ ìàãíèòíûõ ÿ÷ååê SQS.Íàêîíåö, ïîëó÷åííûå ýíåðãèè óñðåäíÿþòñÿ, ÷òî äà�åò ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ ïàðàìàãíèòíîãî ñïëàâàhE(Fe1�X)i ñ êîíöåíòðàöèåé , îïðåäåëÿåìîé ðàç�ìåðàìè ÿ÷åéêè SQS. Îòìåòèì, ÷òî íàøåé öåëüþ ÿâ�ëÿåòñÿ àïïðîêñèìàöèÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ïàðà�ìàãíèòíîãî ñïëàâà ïðè âûñîêîé òåìïåðàòóðå. Òàêèìîáðàçîì, ýíåðãèè hE(Fe1�X)i äîëæíû áûòü îïðå�äåëåíû ïîñðåäñòâîì (òåðìè÷åñêîãî) óñðåäíåíèÿ ïðèîïðåäåëåííîé òåìïåðàòóðå ïî ¾áûñòðûì¿ ìàãíèò�íûì ñòåïåíÿì ñâîáîäû. Ýòà ýíåðãèÿ, ðàññ÷èòûâàå�ìàÿ îòíîñèòåëüíî ñòàíäàðòíîãî ñîñòîÿíèÿ (íàïðè�ìåð, �åððîìàãíèòíîãî), ÿâëÿåòñÿ ýêñòåíñèâíîé âå�ëè÷èíîé, ïîýòîìó ïðè åå âû÷èñëåíèè óñðåäíåíèþïîäëåæèò ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñïëàâà íà àòîì:hE(Fe1�X)i = �� ln(Z)�� =X� P�E� ; (1)ãäå E� � ýíåðãèÿ ìàãíèòíîé ðåàëèçàöèè � (ïîëíàÿýíåðãèÿ ÿ÷åéêè íà àòîì),Z =X� Z� =X� !� expf��E�g� êàíîíè÷åñêàÿ ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà, � == �1=kBT , kB � êîíñòàíòà Áîëüöìàíà, T �òåìïåðàòóðà, !� � êðàòíîñòü ñîñòîÿíèÿ �, â äàí�íîì ñëó÷àå !� = 1; P� = Z�=Z � âåðîÿòíîñòüïðåáûâàíèÿ â ñîñòîÿíèè �. Ýíòàëüïèÿ ðàñòâîðåíèÿ829



À. Â. Ïîíîìàðåâà, Þ. Í. �îðíîñòûðåâ, È. À. Àáðèêîñîâ ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 4, 2015ïðèìåñè X â -æåëåçå â ïðåäåëå ðàçáàâëåííîãîñïëàâà îïðåäåëÿëàñü ñëåäóþùèì îáðàçîì:hHsoli = ��Hf� ; (2)ãäå�Hf = hE(Fe1�X)i � (1� )hE(Fe)i � E(X) (3)� ýíòàëüïèÿ îáðàçîâàíèÿ òâåðäîãî ðàñòâîðà,  �êîíöåíòðàöèÿ ïðèìåñè, E(X) � ýíåðãèÿ îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ ïðèìåñè, hE(Fe)i = ESQS(Fe);hHsoli = �hE(Fe1�X)i� ����!0 + hE(Fe)i �E(X) == hE(Fe1�X)i � hE(Fe)i + hE(Fe)i �E(X): (4)Äëÿ ðàñ÷åòà ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ ïðèìåñè âíåäðå�íèÿ ( = 1=(N + 1)) �îðìóëà (4) ïðèâîäèòñÿ ê âèäóhHsoli = (N + 1)hE(Fe1�X)i ��NhE(Fe)i �E(X); (5a)ýíòàëüïèÿ ðàñòâîðåíèÿ ïàðû àòîìîâ ( = 2=(N +2))ðàâíàhHsoli = 1=2 f(N + 2)hE(Fe1�X)i �� NhE(Fe)i � hE(Fe)ig �E(X); (5b)ãäå N � ÷èñëî àòîìîâ Fe. Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèèâçàèìîäåéñòâèÿ EintCC àòîìîâ óãëåðîäà â ïàðàìàãíèò�íîì æåëåçå èñïîëüçîâàëîñü ñëåäóþùåå óðàâíåíèå:hEintCC(i)i = hE(i)i � hE(k)i; (6)ãäå hE(i)i = hEi(Fe1�X)i � ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ ïà�ðàìàãíèòíîãî �ÖÊ-æåëåçà ñ äâóìÿ àòîìàìè óãëåðî�äà, ðàñïîëîæåííûìè íà i-é êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå(ÊÑ) äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà, k ñîîòâåòñòâóåò óäà�ëåííîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå, äëÿ êîòîðîé âçàè�ìîäåéñòâèå ïðèìåñåé ïðåíåáðåæèìî ìàëî. Êàê áó�äåò ïîêàçàíî íèæå, ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ ðåàëèçàöèé äëÿk = 5 ìîæåò ïðèíèìàòüñÿ çà ýíåðãèþ ñðåäû ñ íåâçà�èìîäåéñòâóþùèìè ïðèìåñÿìè.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ3.1. Ëîêàëüíûå äå�îðìàöèè è ìàãíèòíàÿñòðóêòóðà â îêðåñòíîñòè óãëåðîäà â ìàòðèöå�ÖÊ-æåëåçà�àñòâîðåíèå îäèíî÷íîé ïðèìåñè â �ÖÊ-æåëåçåáûëî íàìè ïîäðîáíî ðàññìîòðåíî â ðàáîòå [5℄. Ñðàâ�íèì èõ ñ èñêàæåíèÿìè, âûçûâàåìûìè ïàðîé ïðèìå�ñåé. �àññìîòðèì ïðè ýòîì äâà ñëó÷àÿ: ïàðà ïðèìå�ñåé, ðàñïîëîæåííûõ â ïåðâîé è ïÿòîé êîîðäèíàöèîí�íûõ ñ�åðàõ ïî îòíîøåíèþ äðóã ê äðóãó. Íà ðèñ. 1
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�èñ. 1. Ñðåäíèå îòíîñèòåëüíûå ñìåùåíèÿ Ri (%)ïîçèöèé àòîìîâ ìàòðèöû â ïåðâûõ ïÿòè êîîðäèíà-öèîííûõ ñ�åðàõ âîêðóã îäèíî÷íîé ïðèìåñè (òðå-óãîëüíèêè) è ïàðíûõ ïðèìåñåé, ðàñïîëîæåííûõ âïåðâîé è ïÿòîé êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åðàõ (ñîîòâåò-ñòâåííî êðóæêè è êâàäðàòû)ïðåäñòàâëåíû ñðåäíèå èñêàæåíèÿ Ri (%) ïîçèöèéàòîìîâ ìàòðèöû â ïåðâûõ ïÿòè êîîðäèíàöèîííûõñ�åðàõ âîêðóã îäèíî÷íîé ïðèìåñè (òðåóãîëüíèêè)è âîêðóã êàæäîé èç ïàð ïðèìåñåé. Ñðåäíèå èñêàæå�íèÿ âû÷èñëÿëèñü ïî �îðìóëåRi = 1n nX�=1 1mi miXl=1 ril � riidealriideal ; (7)ãäå ril � ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìîì Fe, ðàñïîëîæåí�íûì â ïîçèöèè l i-é êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå (ÊÑ)ïðèìåñè, è ïðèìåñíûì àòîìîì C â ðåëàêñèðîâàííîéñóïåðúÿ÷åéêå, riideal � ñîîòâåòñòâóþùåå ðàññòîÿíèåâ èäåàëüíîé ÿ÷åéêå; mi � êîëè÷åñòâî àòîìîâ æåëå�çà â i-é ÊÑ; âíóòðåííåå ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿïî i-é ÊÑ, âíåøíåå � ïî n MSM-SQS-êîí�èãóðàöè-ÿì �.Íà ðèñ. 1 âèäíî, ÷òî ïðè âíåäðåíèè óãëåðîäà â ðå�øåòêå âîçíèêàþò äèëàòàöèè, áûñòðî óìåíüøàþùèå�ñÿ îò ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ R1 � 5:7% íà ïåðâîéÊÑ äî íóëÿ íà ïÿòîé ÊÑ. Ïðè ýòîì äå�îðìàöèèâîêðóã îäèíî÷íîé ïðèìåñè è âîêðóã êàæäîé èç ïðè�ìåñåé, ðàñïîëîæåííûõ îòíîñèòåëüíî äðóã äðóãà íàïÿòîé ÊÑ, ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò. Äëÿ ñóïåðúÿ÷å�åê, ñîîòâåòñòâóþùèõ êîíêðåòíûì ðåàëèçàöèÿì ìàã�íèòíîãî áåñïîðÿäêà, â êîòîðûõ ïðèìåñè ÿâëÿþòñÿáëèæàéøèìè ñîñåäÿìè, âåëè÷èíà R1 ñîâïàäàåò, à íàâòîðîé è òðåòüåé ÊÑ îêàçûâàåòñÿ âûøå, ÷åì â ñëó÷à�830



ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 4, 2015 Ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèìåñåé óãëåðîäà : : :
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�èñ. 2. Èíäóöèðîâàííûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû �i íà àòîìàõ ïðèìåñè â çàâèñèìîñòè îò ñóììàðíîãî ìàãíèòíîãî ìî-ìåíòà àòîìîâ ìàòðèöû â ïåðâîé ÊÑ âîêðóã ïðèìåñè P�Fe (ëåâàÿ ïàíåëü), à òàêæå ñðåäíåå àáñîëþòíîå çíà÷åíèåìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ íà àòîìàõ Fe â çàâèñèìîñòè îò êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû âîêðóã àòîìà óãëåðîäà. Óñðåäíåíèåïðîâîäèòñÿ ïî MSM-SQS-ðåàëèçàöèÿì. �àññ÷èòàííûé ñðåäíèé ìàãíèòíûé ìîìåíò àòîìîâ Fe â ÷èñòîì ïàðàìàãíèò-íîì �ÖÊ-æåëåçå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì ïàðàìåòðîì ðåøåòêè a = 3:64�A ïîêàçàí ãîðèçîíòàëüíîé øòðèõîâîé ëèíèåé(ïðàâàÿ ïàíåëü)ÿõ îäèíî÷íîé è äàëåêèõ äðóã îò äðóãà ïðèìåñåé. Òà�êèì îáðàçîì, åñëè ïðèìåñè óãëåðîäà ÿâëÿþòñÿ áëè�æàéøèìè ñîñåäÿìè, òî âíîñèìûå èìè èñêàæåíèÿ íåñêëàäûâàþòñÿ àääèòèâíî, à ÷àñòè÷íî êîìïåíñèðóþòäðóã äðóãà è íåìîíîòîííî èçìåíÿþòñÿ â çàâèñèìî�ñòè îò íîìåðà êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû.�àññìîòðèì âëèÿíèå ïðèìåñè íà ìàãíèòíûå ñâîé�ñòâà ìàòðèöû. Êàê âèäíî íà ðèñ. 2 (ïðàâàÿ ïàíåëü),íà ïåðâîé ÊÑ âîêðóã ïðèìåñåé C ïðîèñõîäèò ñóùå�ñòâåííîå óìåíüøåíèå âåëè÷èíû ìàãíèòíîãî ìîìåíòàFe (ïðèìåðíî íà 20�23%) ïî ñðàâíåíèþ ñ ìàòðèöåé.Âåëè÷èíû ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ äëÿ ÿ÷ååê, ãäå àòî�ìû ïðèìåñè ðàñïîëîæåíû íà ïÿòîé ÊÑ, ñîâïàäàåò ñîçíà÷åíèÿìè äëÿ îäèíî÷íûõ ïðèìåñåé, åùå ðàç óêà�çûâàÿ íà òî, ÷òî ýòè ïðèìåñè âåäóò ñåáÿ ïðàêòè÷å�ñêè êàê îäèíî÷íûå. Îäíàêî â ñëó÷àå ïàðû ïðèìåñåéC â ïåðâîé ÊÑ ìàãíèòíûå ìîìåíòû àòîìîâ ìàòðè�öû íà ïåðâûõ äâóõ ñ�åðàõ óìåíüøàþòñÿ ñèëüíåå,÷åì â ñëó÷àå îäèíî÷íûõ ïðèìåñåé. Òàêæå íà ðèñ. 2(ïðàâàÿ ïàíåëü) âèäíî, ÷òî ýêðàíèðîâàíèå ïðèìåñåéâî âñåõ ñëó÷àÿõ, ðàññìîòðåííûõ â äàííîé ðàáîòå,ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî ý��åêòèâíûì. Äåéñòâèòåëüíî,âîçìóùåíèå ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ ñòàíîâèòñÿ ìàëûìóæå íà òðåòüåé ñ�åðå àòîìîâ Fe, îêðóæàþùèõ ïðè�ìåñü.

Òàê æå, êàê è â ñëó÷àå ñ îäèíî÷íîé ïðèìåñüþ [5℄,íà êàæäîì èç ïàðû àòîìîâ óãëåðîäà ïîÿâëÿåòñÿíåáîëüøîé èíäóöèðîâàííûé ìàãíèòíûé ìîìåíò, âå�ëè÷èíà êîòîðîãî èçìåíÿåòñÿ îò 0 äî �0:15�B â çà�âèñèìîñòè îò âåëè÷èíû íàìàãíè÷åííîñòè íà ïåðâîéÊÑ àòîìîâ Fe (ðèñ. 2, ëåâàÿ ïàíåëü). Ïðè ýòîì ìûíå âèäèì ñóùåñòâåííîé ðàçíèöû â ïîâåäåíèè ìàã�íèòíîãî ìîìåíòà ïðèìåñè äëÿ ñëó÷àÿ îäèíî÷íîãî èïàðíûõ äå�åêòîâ. Ïîÿâëåíèå èíäóöèðîâàííîãî ìàã�íèòíîãî ìîìåíòà íà àòîìàõ óãëåðîäà íàáëþäàëèñü,íàïðèìåð, â ìóëüòèñëîÿõ Fe/C [34℄ è ïîâåðõíîñòÿõðàçäåëà ãðà�åí/Ni(111) [35℄. Òàê, ìàãíèòíûé ìî�ìåíò ïîðÿäêà 0:05�B áûë îáíàðóæåí íà àòîìå óãëå�ðîäà ñ ïîìîùüþ ðåíòãåíîâñêîãî ìàãíèòíîãî äèõðî�èçìà (XMCD) ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå â ñèñòåìåFe/C [34℄, à â ñèñòåìå ãðà�åí/Ni(111) [35℄ ìàãíèò�íûé ìîìåíò íà àòîìàõ óãëåðîäà ìåíÿëñÿ â èíòåðâà�ëå 0.05�0:1�B. Ïîÿâëåíèå èíäóöèðîâàííîãî ìàãíèò�íîãî ìîìåíòà íà àòîìàõ óãëåðîäà ñâÿçàíî ñ ñèëüíîéãèáðèäèçàöèåé ìåæäó pz-ýëåêòðîíàìè C è âàëåíò�íûìè 3d-ýëåêòðîíàìè Fe (èëè Ni) [5; 34; 35℄.Îòìåòèì, ÷òî íàïðàâëåíèå ìàãíèòíîãî ìîìåí�òà íà àòîìå ïðèìåñè àíòèïàðàëëåëüíî ñóììàðíîìóìàãíèòíîìó ìîìåíòó àòîìîâ Fe, îêðóæàþùèõ óã�ëåðîä â ïåðâîé ÊÑ. Äàííûé ý��åêò ïðèñóòñòâóåò831



À. Â. Ïîíîìàðåâà, Þ. Í. �îðíîñòûðåâ, È. À. Àáðèêîñîâ ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 4, 2015âî âñåõ ðàññìîòðåííûõ ñëó÷àÿõ è ÷åì áîëüøå ìàã�íèòíûé ìîìåíò â ïåðâîé ÊÑ, òåì áîëüøå âåëè÷è�íà ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íà ïðèìåñÿõ (ðèñ. 2, ëåâàÿïàíåëü). Ïîä âåëè÷èíîé ìàãíèòíîãî ìîìåíòà â ïåð�âîé ÊÑ ïîäðàçóìåâàåòñÿ ñóììà ìàãíèòíûõ ìîìåí�òîâ àòîìîâ Fe P�Fe, âçÿòûõ ñî ñâîèìè çíàêàìè.Åñëè â ïåðâîé ÊÑ ñîäåðæàòñÿ òðè àòîìà ñî ñïèíà�ìè ââåðõ è òðè àòîìà ñî ñïèíàìè âíèç, òî P�Feáóäåò áëèçîê ê íóëþ. Â ïðîòèâîïîëîæíîì ïðåäåëü�íîì ñëó÷àå, åñëè ïåðâàÿ ÊÑ èìååò �åððîìàãíèòíóþñòðóêòóðó, P�Fe áóäåò áëèçîê ê 12�B. Êàê ïîêàçà�ëè ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ, àòîìû íà ïåðâîé ÊÑ âîêðóãïðèìåñè óãëåðîäà ìîãóò ïðèîáðåòàòü äîïîëíèòåëü�íûé ìàãíèòíûé ìîìåíò ïî ñðàâíåíèþ ñ àíàëîãè÷íû�ìè àòîìàìè â ñóïåðúÿ÷åéêå, ìîäåëèðóþùåé ÷èñòîåæåëåçî. Èç-çà óìåíüøåíèÿ ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íààòîìàõ æåëåçà âáëèçè ïðèìåñè (ðèñ. 2, ïðàâàÿ ïà�íåëü) áûëî áû ëîãè÷íûì îæèäàòü, ÷òîP�Fe â Fe�Cóìåíüøèòñÿ ïî îòíîøåíèþ ê ÷èñòîìó æåëåçó. Îäíà�êî, ïðèìåðíî äëÿ 40% ðåàëèçàöèé ñ îäèíî÷íîé ïðè�ìåñüþ íàáëþäàëîñü óâåëè÷åíèåP�Fe, êîòîðîå ïîÿâ�ëÿëîñü áëàãîäàðÿ âîçíèêíîâåíèþ â ñèñòåìå ñ ïðèìå�ñüþ ïåðåõîäîâ ñ ïåðåâîðîòîì ñïèíà, òàê íàçûâàåìûõñïèí-�ëèï-ïåðåõîäîâ [ÑÔÏ℄.Êàê áûëî ïîêàçàíî íàìè ðàíåå [5℄, âîçìîæíàÿïðè÷èíà ïîÿâëåíèÿ ÑÔÏ â ñïëàâàõ Fe�C çàêëþ÷àåò�ñÿ â ñèëüíîé îáúåìíîé çàâèñèìîñòè ïàðíûõ îáìåí-íî-êîððåëÿöèîííûõ ïàðàìåòðîâ êëàññè÷åñêîãî ãà�ìèëüòîíèàíà �åéçåíáåðãà H = �PJijeiej , îáíàðó�æèâàåìîé â ðàçëè÷íûõ ìàãíèòíûõ ñîñòîÿíèÿõ -æå-ëåçà (FM [36℄, DLM [5℄, ñïèíîâûå ñïèðàëè [37℄). Èçíàøèõ DLM-ðàñ÷åòîâ ñëåäóåò [5℄, ÷òî äëÿ -æåëåçàJFe�Fe < 0 äëÿ ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè, ìåíÿþùèõñÿâ èíòåðâàëå îò 3.50�A äî 3.63�A, äëÿ áîëüøèõ çíà÷å�íèé ïàðàìåòðà ðåøåòêè âåëè÷èíà JFe�Fe ñòàíîâèòñÿïîëîæèòåëüíîé è ðåçêî âîçðàñòàåò. �àñòÿãèâàþùèåíàïðÿæåíèÿ âîêðóã ïðèìåñè óâåëè÷èâàþò ðàññòîÿ�íèå ìåæäó àòîìàìè æåëåçà â ïåðâîé ÊÑ, ÷òî, â ñâîþî÷åðåäü, áóäåò ïðèâîäèòü ê èçìåíåíèþ çíàêà ïàðà�ìåòðà îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó íèìè. Ñëå�äîâàòåëüíî, àòîì óãëåðîäà ñïîñîáåí ìåíÿòü çíàê îá�ìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîéñ�åðå àòîìîâ Fe è ñîäåéñòâîâàòü �îðìèðîâàíèþ ëî�êàëüíûõ îáúåìîâ ñ ÷àñòè÷íî èëè ïîëíîñòüþ �åððî�ìàãíèòíîé ñòðóêòóðîé. Ýòîò âûâîä ñîãëàñóåòñÿ ñ ïî�ëó÷åííûìè ðàíåå ðåçóëüòàòàìè [4℄. Âàæíîé îñîáåí�íîñòüþ ìàãíèòíûõ ðåàëèçàöèé, ñ�îðìèðîâàâøèõñÿâ ðåçóëüòàòå ÑÔÏ è èìåþùèõ ñèëüíóþ ìàãíèòíóþïîëÿðèçàöèþ, ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî äëÿ íèõ ëîêàëüíàÿýíòàëüïèÿ ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà íèæå, ÷åì äëÿ ÿ÷å�åê áåç ïåðåâîðîòà ñïèíà.

3.2. Ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ è ýíåðãèèâçàèìîäåéñòâèÿ ïðèìåñåéÍà ðèñ. 3 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ñðåäíåé ýíòàëüïèèðàñòâîðåíèÿ ïàðû àòîìîâ óãëåðîäà (Fe108C2) â çàâè�ñèìîñòè îò ðàñïîëîæåíèÿ ïðèìåñåé â êîîðäèíàöè�îííûõ ñ�åðàõ; äëÿ ñðàâíåíèÿ ïîêàçàíà ñðåäíÿÿ ýí�òàëüïèÿ ðàñòâîðåíèÿ îäèíî÷íîé ïðèìåñè (Fe108C1).Ïðè ðàñ÷åòå ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ àòîìîâ óãëåðî�äà â ïàðàìàãíèòíîì æåëåçå çà îñíîâíîå ïðèíèìà�ëîñü ïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå, à äëÿ óãëåðîäà ��ÏÓ-ñòðóêòóðà ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì ïàðàìåòðîìðåøåòêè a = 2:46�A è ñîîòíîøåíèåì =a, ðàâíûì6.65�A [38℄. Ïðèâåäåííûå íèæå çíà÷åíèÿ ïîëó÷åíûïðè ñîáëþäåíèè óñëîâèÿ ñîõðàíåíèÿ ðàâíûõ äàâëå�íèé â ÿ÷åéêàõ Fe108C2, Fe108C1 è Fe.Çíà÷åíèå ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ, ïîëó÷åííîå íà�ìè ðàíåå äëÿ îäèíî÷íîé ïðèìåñè [5℄, ðàâíî Hsol == 0:2 ýÂ. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå ýíòàëüïèèðàñòâîðåíèÿ íàõîäèòñÿ â ïðåäåëàõ 0.36�0.43 ýÂ[39�42℄; âîçìîæíûå ïðè÷èíû ðàñõîæäåíèÿ ðàññ÷è�òàííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé îáñóæäà�ëèñü â ðàáîòå [5℄. Çàìåòèì, ÷òî âåëè÷èíà ïîãðåøíî�ñòè âûãëÿäèò áîëüøîé â îñíîâíîì èç-çà ìàëîãî çíà�÷åíèÿ ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà â �ÖÊ-æåëå-çå, è ïî îòíîøåíèþ ê òèïè÷íûì çíà÷åíèÿì ýíåðãèèðàñòâîðåíèÿ (1�2 ýÂ) îíà ñîñòàâëÿåò 10�20%. Ïî�äîáíàÿ ïîãðåøíîñòü ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íîé äëÿ ðàñ÷å�òà ab initio äëÿ íåìàãíèòíûõ è ìàãíèòîóïîðÿäî÷åí�íûõ ñèñòåì [43℄. Ýòî ïîçâîëÿåò íàì ñäåëàòü âûâîä î
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�èñ. 3. Çíà÷åíèÿ ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ Hsol âñïëàâå Fe108C2 â çàâèñèìîñòè îò ðàñïîëîæåíèÿïðèìåñåé â êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åðàõ (êâàäðàòû).Äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåíà ïîëó÷åííàÿ íàìè ðà-íåå [5℄ ýíòàëüïèÿ ðàñòâîðåíèÿ îäèíî÷íîé ïðèìåñèâ Fe108C1 (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ)832



ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 4, 2015 Ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèìåñåé óãëåðîäà : : :òîì, ÷òî ìîäåëèðîâàíèå íåóïîðÿäî÷åííîãî ìàãíèò�íîãî ñîñòîÿíèÿ ñ ïîìîùüþ ìåòîäà MSM-SQS äàåòíàäåæíûå ðåçóëüòàòû, êîòîðûå ïîçâîëÿþò ðàññ÷è�òûâàòü âàæíûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêèñòàëåé, íàïðèìåð, ïðåäåëû ðàñòâîðåíèÿ êàðáèäîâ èíèòðèäîâ, ñ î÷åíü âûñîêîé òî÷íîñòüþ [5℄.Ïåðåéäåì ê ãëàâíîìó ðåçóëüòàòó äàííîé ðàáî�òû � ê àíàëèçó âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèìåñåé óãëåðî�äà â �ÖÊ-æåëåçå. Ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå ýíåðãèèðàñòâîðåíèÿ hHsoli ïîëó÷èëîñü äëÿ ïðèìåñåé, ðàñ�ïîëîæåííûõ íà ïåðâîé è âòîðîé ÊÑ (ðèñ. 3). Ýòîîçíà÷àåò, ÷òî ðàñïîëîæåíèå àòîìîâ óãëåðîäà ïðèðàñòâîðåíèè â ñîñåäíèõ ìåæäîóçëèÿõ è íà âòîðîéÊÑ ÿâëÿåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè íåâûãîäíûì. Çíà÷åíèÿHsol äëÿ ïðèìåñåé íà òðåòüåé, ÷åòâåðòîé è ïÿòîé ÊÑïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò ìåæäó ñîáîé è ñî çíà÷åíè�åì äëÿ îäèíî÷íîé ïðèìåñè. Ïðàêòè÷åñêîå ðàâåíñòâîýíòàëüïèé ðàñòâîðåíèÿ äëÿ ïàðû íåâçàèìîäåéñòâó�þùèõ è îäèíî÷íûõ ïðèìåñåé óêàçûâàåò íà íåçàâèñè�ìîñòü Hsol îò ñîñòàâà â ðàññìàòðèâàåìîì èíòåðâàëåêîíöåíòðàöèé. Â ðàáîòå [13℄ îòìå÷àåòñÿ, ÷òî õàðàê�òåðíîé îñîáåííîñòüþ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ óãëåðîäà âàóñòåíèòå ÿâëÿåòñÿ îäèíàêîâàÿ çàâèñèìîñòü âåëè÷è�íû àêòèâíîñòè îò òåìïåðàòóðû â øèðîêîì èíòåðâà�ëå êîíöåíòðàöèé. Ýòî óêàçûâàåò íà òî, ÷òî ïàðöè�àëüíàÿ ýíòàëüïèÿ óãëåðîäà â àóñòåíèòå íå çàâèñèòîò åãî êîíöåíòðàöèè, ò. å. ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿóãëåðîäà ñ æåëåçîì íå èçìåíÿåòñÿ âïëîòü äî íàñû�ùåíèÿ. Ýòî ñîâïàäàåò ñ ïîëó÷åííûìè íàìè ðåçóëü�òàòàìè.Â òàáëèöå ïðèâåäåíû ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ óãëåðîäà â çàâèñè�ìîñòè îò ðàñïîëîæåíèÿ ïðèìåñåé â ìàòðèöå. Îòìå�òèì, ÷òî íåçíà÷èòåëüíîå îòëè÷èå Hsol íà ïÿòîé ÊÑîò Hsol äëÿ îäèíî÷íîé ïðèìåñè, à òàêæå òîò �àêò,÷òî ýòà âåëè÷èíà íîðìèðîâàíà íà 1 àòîì, íåîáõîäè�ìî ó÷åñòü ïðè ñðàâíåíèè ðèñ. 3 è òàáëèöû, ãäå ïðè�âåäåíû çíà÷åíèÿ, ðàññ÷èòàííûå äëÿ ïàðû àòîìîâ ïî�îðìóëå (6); ïðè ýòîì ïðèìåñè, ðàñïîëîæåííûå íàïÿòîé ÊÑ, ñ÷èòàþòñÿ íåâçàèìîäåéñòâóþùèìè. Â òà�áëèöå âèäíî, ÷òî ìåæäó àòîìàìè óãëåðîäà, ðàñïîëî�æåííûìè íà ïåðâîé è âòîðîé êîîðäèíàöèîííûõ ñ�å�ðàõ, ñóùåñòâóåò ñèëüíîå îòòàëêèâàíèå, à íà òðåòüåéÊÑ � ñëàáîå ïðèòÿæåíèå.Êàê îòìå÷àëîñü âî Ââåäåíèè, î íàëè÷èè îòòàë�êèâàíèÿ ìåæäó ñîñåäíèìè àòîìàìè óãëåðîäà, ðàñ�ïîëîæåííûìè íà ïåðâîé è âòîðîé ÊÑ, ðàíåå ñî�îáùàëîñü â ðÿäå ðàáîò [6; 11�14℄. Èñïîëüçóÿ ñòàòè�ñòè÷åñêèå ìîäåëè ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà â àóñòåíè�òå, íà îñíîâàíèè àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí�íûõ àâòîðû ðàáîòû [13℄ ïîêàçàëè, ÷òî ý��åêòèâ�íàÿ ýíåðãèÿ, õàðàêòåðèçóþùàÿ âçàèìîäåéñòâèå àòî�

Òàáëèöà. Çíà÷åíèÿ ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâóãëåðîäà hEintCC (i)i â çàâèñèìîñòè îò ðàñïîëîæåíèÿïðèìåñåé, ðàññ÷èòàííûå ïî �îðìóëå (6)ÊÑ hEintCC(i)i, ýÂÄàííàÿ ðàáîòà Äðóãèå èñòî÷íèêè1 0.18 0.145, T = 1173 K [6℄0.115, T = 1573 K [6℄0.17 [14℄0.15 [12℄0.086 [11; 44; 45℄2 0.17 0.169 [6℄0.5 [14℄0.40 [12℄3 �0:004 �0:042 [6℄0.13 [14℄4 0.004 0.004 [6℄�0:09 [14℄5 0.0 0.004 [6℄ìîâ óãëåðîäà, ñîñòàâëÿåò îêîëî 0.5 ýÂ. Â òî æåâðåìÿ â ðàáîòàõ [11; 44; 45℄ äëÿ ýíåðãèè âçàèìîäåé�ñòâèÿ àòîìîâ óãëåðîäà, ðàñïîëîæåííûõ íà ïåðâîéÊÑ îòíîñèòåëüíî äðóã äðóãà, áûëà ïîëó÷åíà îöåí�êà EintCC(1) � 0:086 ýÂ. Èñïîëüçóÿ äàííûå ìåññáàó�ýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè àóñòåíèòà, àâòîðû ðàáîò[45�47℄ ïîëó÷èëè ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ â èíòåð�âàëå 0.004�0.089 ýÂ. Ñòîëü áîëüøàÿ ðàçíèöà â ýêñïå�ðèìåíòàëüíûõ îöåíêàõ óêàçûâàåò íà çíà÷èòåëüíóþíåîïðåäåëåííîñòü �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ìîäåëåé, èñ�ïîëüçóåìûõ äëÿ àíàëèçà äàííûõ. Ïîëó÷àåìûå ðå�çóëüòàòû ÿâëÿþòñÿ ñêîðåå êà÷åñòâåííûìè èç-çà çíà�÷èòåëüíûõ òðóäíîñòåé â èíòåðïðåòàöèè ìåññáàóý�ðîâñêèõ ñïåêòðîâ àóñòåíèòà è îïðåäåëåíèÿ òåìïåðà�òóðû òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ ðàñïðåäåëå�íèÿ àòîìîâ ïðè çàêàëêå àóñòåíèòà [6℄. Êðîìå òîãî, âðàáîòå [48℄ îòìå÷àëîñü, ÷òî íàáëþäàåìûå â ìåññáàó�ðîâñêèõ ýêñïåðèìåíòàõ êîí�èãóðàöèè ðåàëèçóþòñÿïðè òàêèõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ, êîòîðûå íå ñîâìå�ñòèìû ñ ïîâåäåíèåì àêòèâíîñòè óãëåðîäà.�åçóëüòàòû ðàáîò [12; 14℄, ïðèâåäåííûå â òàáëè�öå, ïîëó÷åíû ìîäåëèðîâàíèåì ab initio äëÿ àíòè�åð�ðîìàãíèòíîãî äâóõñëîéíîãî ñîñòîÿíèÿ ìàòðèöû æå�ëåçà. Îïðåäåëåííîå ðàçëè÷èå ìåæäó ðåçóëüòàòàìè,ïîëó÷åííûìè íàìè è â ðàáîòàõ [12; 14℄, çàêëþ÷àåò�ñÿ â òîì, ÷òî â ïîñëåäíåì ñëó÷àå íàáëþäàåòñÿ ñó�833



À. Â. Ïîíîìàðåâà, Þ. Í. �îðíîñòûðåâ, È. À. Àáðèêîñîâ ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 4, 2015ùåñòâåííî áîëåå ñèëüíîå îòòàëêèâàíèå ìåæäó ïðè�ìåñÿìè íà âòîðîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå. Ïðè÷è�íîé òàêîãî ðàñõîæäåíèÿ, ñêîðåå âñåãî, ÿâëÿåòñÿ ìî�äåëèðîâàíèå ïàðàìàãíèòíîãî �ÖÊ-æåëåçà àíòè�åð�ðîìàãíèòíûì [12; 14℄ ñîñòîÿíèåì è/èëè èñïîëüçîâà�íèå â ðàñ÷åòàõ íåäîñòàòî÷íîãî ðàçìåðà êðèñòàëëèòà.Â ðàáîòå [6℄, ãäå ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ óãëåðîäà â�ÖÊ-æåëåçå íà ïåðâîé ÊÑ áûëè ïîëó÷åíû èç òåð�ìîäèíàìè÷åñêîé àêòèâíîñòè óãëåðîäà â àóñòåíèòå,à íà âòîðîé è ïîñëåäóþùèõ ÊÑ ðàññ÷èòûâàëèñü âìîäåëè ïàðíûõ óïðóãèõ âçàèìîäåéñòâèé, áûëî ïîêà�çàíî, ÷òî ïðè T � 1200 K çíà÷åíèÿ EintCC äëÿ ïåðâîéè âòîðîé ÊÑ äîñòàòî÷íî áëèçêè, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñðåçóëüòàòàìè íàøèõ ðàñ÷åòîâ (òàáëèöà).Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîäòâåðæäàþò ñëîæèâ�øååñÿ íà îñíîâå îöåíêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõìíåíèå î íàëè÷èå ñèëüíîãî îòòàëêèâàíèÿ àòîìîâ óã�ëåðîäà íà ïåðâîé è âòîðîé ÊÑ, ÷òî ïðèâîäèò ê òî�ìó, ÷òî íå âñå ìåæäîóçëèÿ ÿâëÿþòñÿ ýíåðãåòè÷åñêèðàâíîöåííûìè. Ïðè ýòîì ýíåðãèÿ EintCC äëÿ âòîðîéÊÑ îêàçàëàñü áëèçêà ê âåëè÷èíå, ðàññ÷èòàííîé â ðà�áîòå [6℄, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îá îïðåäåëÿþùåé ðî�ëè äå�îðìàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â òî æå âðå�ìÿ, äëÿ ïåðâîé ÊÑ (ãäå ýíåðãèÿ äå�îðìàöèîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ìàëà è îòðèöàòåëüíà [6℄) îñíîâíîéâêëàä â EintCC äàþò �îðìèðîâàíèå õèìè÷åñêîé ñâÿ�çè è ëîêàëüíàÿ ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà â îêðåñòíîñòèàòîìà óãëåðîäà. Êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòàõ [4; 5℄,ïðèìåñü óãëåðîäà äåìîíñòðèðóåò òåíäåíöèþ ê ïîëÿ�ðèçàöèè áëèçëåæàùåãî îêðóæåíèÿ àòîìîâ æåëåçà.Îäíàêî äëÿ ïðèìåñåé, ðàñïîëîæåííûõ â ïåðâîé ÊÑîòíîñèòåëüíî äðóã äðóãà, ñóùåñòâóåò áîëüøîå êîëè�÷åñòâî ðåàëèçàöèé, äëÿ êîòîðûõ ïåðåâîðîò ñïèíàíà àòîìå æåëåçà, ÿâëÿþùåãîñÿ áëèæàéøèì ñîñåäîìîáåèõ ïðèìåñåé, ïðèâîäèò ê ïîëÿðèçàöèè ñ�åðû âî�êðóã îäíîé ïðèìåñè è äåïîëÿðèçàöèè äðóãîé. Íåâîç�ìîæíîñòü îáðàçîâàíèÿ ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû, óäî�âëåòâîðÿþùåé îäíîâðåìåííî çíàêó îáìåííîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ àòîìîâ Fe, ðàñïîëîæåííûõ â ÊÑ ñîñåä�íèõ ïðèìåñåé, ìîæåò äàâàòü âêëàä âî âçàèìîäåé�ñòâèå àòîìîâ óãëåðîäà, ÿâëÿþùèõñÿ áëèæàéøèìèñîñåäÿìè.Íà ðèñ. 4 õîðîøî âèäíî, ÷òî ýíåðãèè îòäåëüíûõñóïåðúÿ÷ååê ñ íåâçàèìîäåéñòâóþùèìè ïðèìåñÿìèíèæå, ÷åì ýíåðãèè ðåàëèçàöèé ñ ïðèìåñÿìè â ñîñåä�íèõ ìåæäîóçëèÿõ. �àçáðîñ ýíåðãèè ÿ÷åéêè äîñòàòî÷�íî âåëèê è îáóñëîâëåí íàëè÷èåì ðàçëè÷íûõ ìàãíèò�íûõ êîí�èãóðàöèé áëèæàéøåãî îêðóæåíèÿ àòîìîâFe. Ìèíèìàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñîîòâåòñòâóåò ÿ÷åéêàì, âêîòîðûõ äîñòèãàåòñÿ íàèáîëüøàÿ ìàãíèòíàÿ ïîëÿðè�çàöèÿ àòîìîâ Fe, áëèæàéøèõ ê êàæäîé èç ïðèìåñåé,â òî âðåìÿ êàê íàèáîëüøàÿ âåëè÷èíà ýíåðãèè � ïðè
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�èñ. 4. Ýíåðãèè ñóïåðúÿ÷ååê ñ MSM-ïîçèöèÿìèïðèìåñåé, ðàñïîëîæåííûõ â ïåðâîé (âåðõíÿÿ ïà-íåëü) è ïÿòîé (íèæíÿÿ ïàíåëü) êîîðäèíàöèîííûõñ�åðàõ â çàâèñèìîñòè îò ñóììàðíîãî ìàãíèòíîãîìîìåíòà àòîìîâ Fe â ïåðâîé ÊÑ âîêðóã ïðèìå-ñåé P�Feîòñóòñòâèè èëè ÷àñòè÷íîé ïîëÿðèçàöèè ïåðâîé ÊÑæåëåçà, îêðóæàþùåãî àòîìû óãëåðîäà.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå â ðàìêàõ òåîðèè �óíêöèîíà�ëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, ðåàëèçîâàííîé ñ èñïîëü�çîâàíèåì ïðîãðàììíîãî ïàêåòà VASP, âûïîëíåí ðàñ�÷åò ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèìåñåé óãëåðîäà â ïà�ðàìàãíèòíîì æåëåçå. Äëÿ îïèñàíèÿ �ÖÊ-æåëåçà èñ�ïîëüçîâàíà ìîäåëü, ó÷èòûâàþùàÿ âêëàä òåïëîâûõìàãíèòíûõ �ëóêòóàöèé â ïàðàìàãíèòíîé ìàòðèöåñ òî÷å÷íûìè äå�åêòàìè. Ïîêàçàíî, ÷òî ìåæäó àòî�ìàìè óãëåðîäà, ðàñïîëîæåííûìè íà ïåðâîé è âòî�ðîé ÊÑ, ñóùåñòâóåò ñèëüíîå îòòàëêèâàíèå. Óñòàíîâ�ëåíî, ÷òî äå�îðìàöèè â îêðåñòíîñòè ïàðû àòîìîâóãëåðîäà, íàõîäÿùèõñÿ íà ïåðâîé ÊÑ, ìàëî îòëè�÷àþòñÿ îò òîé, êîòîðóþ ñîçäàþò îòäåëüíûå àòîìûóãëåðîäà. Ýòî ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî îñíîâíîéâêëàä â ýíåðãèþ âçàèìîäåéñòâèÿ EintCC íà ïåðâîé ÊÑäàþò �îðìèðîâàíèå õèìè÷åñêîé ñâÿçè è ìàãíèòíûå834



ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 4, 2015 Ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèìåñåé óãëåðîäà : : :�ëóêòóàöèè â îêðåñòíîñòè àòîìà óãëåðîäà, è ñîãëà�ñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáîòû [6℄. Íàøè òåîðåòè÷å�ñêèå ðåçóëüòàòû õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñî çíà÷åíèÿ�ìè, ïîëó÷åííûìè íà îñíîâàíèè àíàëèçà ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ äàííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ñòàòèñòè÷åñêèõìîäåëåé ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà â àóñòåíèòå. Îáíàðó�æåííîå ñîãëàñèå, ñ îäíîé ñòîðîíû, ñâèäåòåëüñòâóåòî íàäåæíîñòè èñïîëüçîâàííîãî â äàííîé ðàáîòå íî�âîãî ìåòîäà MSM-SQS äëÿ ðåøåíèÿ íåòðèâèàëüíîéçàäà÷è ñîâðåìåííîé òåîðåòè÷åñêîé �èçèêè � îïèñà�íèÿ äå�åêòîâ â ïàðàìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè ìàãíèòíî�ãî ìàòåðèàëà. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ìû ïîäòâåðæäàåìíàäåæíîñòü èìåþùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ îöåíîêäëÿ îäíîãî èç ñàìûõ âàæíûõ êîíñòðóêöèîííûõ ìà�òåðèàëîâ � ñòàëè � è ñóùåñòâåííî óëó÷øàåì �óí�äàìåíòàëüíîå ïîíèìàíèå ïîâåäåíèÿ óãëåðîäà â æå�ëåçå.Â ÷àñòíîñòè, àíàëèç, ïðîâåäåííûé íàìè, ïî�êàçàë, ÷òî äëÿ êîí�èãóðàöèé ïàðû ïðèìåñåé ñìàêñèìàëüíîé ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèåé, â êîòîðûõñîñåäíèå àòîìû óãëåðîäà îêðóæåíû àòîìàìè æåëåçàñ ëîêàëüíûì �åððîìàãíèòíûì óïîðÿäî÷åíèåì, ðåà�ëèçóåòñÿ âçàèìíîå ïðèòÿæåíèå ìåæäó ïðèìåñÿìè. Âèíòåðâàëå (âûñîêèõ) òåìïåðàòóð, ñîîòâåòñòâóþùèõîáëàñòè ñòàáèëüíîñòè àóñòåíèòà, ñòàòèñòè÷åñêèéâåñ òàêèõ êîí�èãóðàöèé ìàë, îäíàêî, îí ìîæåòñòàòü ñóùåñòâåííûì â ïåðåîõëàæäåííîì àóñòåíèòå,÷òî áóäåò ñèëüíî èçìåíÿòü òåðìîäèíàìèêó òâåðäîãîðàñòâîðà Fe�C. Ýòîò âîïðîñ ïðåäñòàâëÿåòñÿ âåñüìàâàæíûì è òðåáóåò äîïîëíèòåëüíîãî èññëåäîâàíèÿ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêåÌèíèñòåðñòâà îáðàçîâàíèÿ è íàóêè �îññèéñêîé Ôå�äåðàöèè (ãðàíò �14.Y26.31.0005). Ìû òàêæå áëàãî�äàðíû çà ïîääåðæêó Øâåäñêîãî �îíäà ñòðàòåãè÷å�ñêèõ èññëåäîâàíèé (SSF) (ãðàíò �10-0026) è �Ô�ÔÈ (ãðàíò �13-02-00-606a). �àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü âìåæâåäîìñòâåííîì ñóïåðêîìïüþòåðíîì öåíòðå �îñ�ñèéñêîé àêàäåìèè íàóê (Ìîñêâà) è Íàöèîíàëüíîìñóïåðêîìïüþòåðíîì öåíòðå Øâåöèè (Ëèí÷�åïèíã).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. �. Â. Êóðäþìîâ, Ë. Ì. Óòåâñêèé, �. È. Ýíòèí, Ïðå�âðàùåíèÿ â æåëåçå è ñòàëè, Íàóêà, Ìîñêâà (1977).2. W. C. Leslie and E. Hornbogen, in: Physial Metallur-gy, Vol. 2, ed. by R. W. Cahn and P. Haasen, Elsevier(1996), p. 1555.3. W. F. Smith and J. Hashemi, Foundations of MaterialsSiene and Engineering (4th ed.), MGraw-Hill,Dallas, USA (2005).
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