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РАЗРАБОТКА МЕЖАТОМНОГО ПОТЕНЦИАЛА СИСТЕМЫ Fe–Ni
И ОЦЕНКА УПРУГИХ СВОЙСТВ ЖЕЛЕЗОНИКЕЛЕВОГО СПЛАВА
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Разработаны парные межатомные потенциалы γ-Fe, Ni вида Морзе, а также асимметричный пар-
ный потенциал взаимодействия атомов Fe и Ni на основе параметров Грюнайзена и энергий субли-
мации, впервые калиброванных при помощи эмпирических температурных зависимостей модуля
сдвига. Впервые для широкого интервала температур от 600 до 1000°С, с возможностью аппрокси-
мации до 1100°С, на основе полученных парных потенциалов в классическом виде Морзе получены
расчетные температурные зависимости объемного модуля упругости, которые удовлетворительно
сходятся с соответствующими экспериментальными зависимостями для железа, никеля и железо-
никелевого сплава со структурой ГЦК . Полученные межатомные потенциалы могут быть исполь-
зованы для анализа энергий активации диффузионных процессов, зарождения вакансий и других
эффектов в сплавах системы железо–никель.
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ВВЕДЕНИЕ

Как известно, парные межатомные потенциа-
лы открывают возможность с разной степенью точ-
ности проводить атомистические расчеты энерге-
тических параметров, характеризующих различные
аспекты физических явлений, происходящих в
различных веществах, находящихся в конденсиро-
ванном состоянии. Наиболее распространены про-
стые выражения межатомных потенциалов Лен-
нарт-Джонса в форме степенных функций, а также
Морзе в виде экспоненциальных функций [1–3].

Так, в работе [4] при помощи потенциала Ми–
Леннарт–Джонса для системы Fe–Pd были рас-
считаны температуры фазового превращения (в
интервале от 700 до 1100 К), весьма удовлетвори-
тельно соответствующие экспериментальным ре-
зультатам. Этими же авторами при помощи анало-
гичного парного потенциала для системы Fe–Ni
выполнены расчеты фазового равновесия между
неупорядоченными фазами FeNi3 и FeNi в темпе-
ратурном интервале от 400 до 800 К, условно удо-
влетворительно соответствующие эмпирическим
данным [5].

С другой стороны, по мнению автора [6], имен-
но потенциал Морзе в наибольшей мере отражает

физическую природу межатомного взаимодей-
ствия в переходных металлах.

В предшествующих работах нами разрабаты-
вались парные потенциалы типа Морзе для желе-
за, хрома и марганца [7] с использованием значе-
ний атомной сжимаемости, представленных в [8],
с помощью которых были выполнены адекватные
экспериментальным данным оценки значений
объемного модуля упругости и энергетического
порога полиморфного превращения. Аналогич-
ные потенциалы были разработаны для никеля и
кобальта [9] на основе выбора значений парамет-
ра Грюнайзена из экспериментально определен-
ных различными методами.

В последнее время опубликованы многочис-
ленные работы, в которых разрабатывали межатом-
ные потенциалы в системах Fe–Ni, Fe–Ni–Cr и др.,
как правило, методом погруженного атома, осно-
ванным на теории функционала плотности. Так,
в [10] определены значения коэффициентов са-
модиффузии Fe, Ni и Cr в тройной системе при
температуре 1373 К. В [11] разработан межатом-
ный потенциал для системы Fe–Ni при 0 К. В [12]
определены константы упругости для различных
сплавов системы Fe–Ni–Cr при комнатной темпе-
ратуре, удовлетворительно соотносящиеся с экс-
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периментальными данными. Поскольку в ука-
занных работах применяли межатомные потен-
циалы для конкретных температур (как правило,
низких), то и температурные распределения кон-
стант упругости не рассчитывались.

Таким образом, как потенциалы, учитываю-
щие многочастичное взаимодействие (например,
метод погруженного атома), так и более простые
выражения (например, Морзе) как правило при-
водят к результатам, точность которых достаточ-
на для большинства прикладных задач. Несмотря
на большую физическую строгость потенциалов,
учитывающих многочастичное взаимодействие,
на наш взгляд, использование более простых пар-
ных потенциалов также обосновано и целесооб-
разно, особенно при моделировании процессов,
происходящих в широких температурных интер-
валах, когда возникает необходимость учета вли-
яния температуры на константы упругости, для
чего приходится прибегать к различным искус-
ственным методам по причине недостатка экспе-
риментальных данных [7].

Следует отметить, что полные эксперимен-
тальные данные о взаимном влиянии Fe, Ni и Cr
на кинетику диффузии на всем интервале темпера-
тур, имеющем практическое значение (т.е. пример-
но до 1100–1250°С), отсутствуют. Имеются лишь
разрозненные эмпирические данные [13].

Целью настоящей работы явилось построение
адекватного эмпирическим данным межатомно-
го потенциала в системе Fe–Ni (а в перспективе и
Fe–Ni–Cr) для моделирования диффузионных
процессов, зарождения вакансий и иных схожих
явлений.

МЕТОДИКА РАЗРАБОТКИ 
ПАРНЫХ ПОТЕНЦИАЛОВ

Разрабатывали парный потенциал Морзе в форме

(1)

где Ub – энергия взаимного притяжения атомов
(энергия электронной связи); Ur – энергия вза-
имного отталкивания атомов (энергия взаимо-
действия одинаково заряженных ионных остовов
и электронов); U0 – значение минимума меж-
атомного потенциала; d – межатомное расстоя-
ние; d0 – равновесное межатомное расстояние;
ϕ − константа, ϕ = 2γ, где γ − параметр Грюнайзена.

Равновесное межатомное расстояние d0 в ни-
келе и железе приняли равным 0.248 и 0.252 нм,
соответственно.

Значение параметра Грюнайзена никеля при-
няли равным 1.72 [9]. Значение параметра Грю-
найзена железа существенно зависит от кристалли-
ческой решетки [14]. Так, при комнатной темпера-
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туре и нормальном давлении параметр Грюнайзена
ОЦК-железа равен 1.74, ГЦК-железа – 2.20. С
увеличением температуры до 900 К значение па-
раметра Грюнайзена ОЦК-железа незначительно
возрастает – до 1.79. При этом значение парамет-
ра Грюнайзена ГЦК-железа практически не из-
меняется [14].

Поскольку целью настоящей работы является
исследование диффузионных процессов и пре-
вращений в системе Fe–Ni, в которой при темпе-
ратурах выше 600°C и содержании более 20 ат. %
Ni образуется твердый раствор с ГЦК-решеткой
[15], то при разработке межатомного потенциала
для железа значение параметра Грюнайзена при-
нималось равным 2.20.

Минимум межатомного потенциала U = U0
при равновесном межатомном расстоянии d = d0
равен энергии сублимации металла:

(2)
Температурная зависимость энергии сублима-

ции представляет собой сумму

(3)
где Hs – энтальпия сублимации, Ss – энтропия
сублимации при 450–1250 К.

Энтальпию сублимации никеля при комнат-
ной температуре приняли равной 421 кДж/моль
[16], железа – 415 кДж/моль [17].

Величину Ss определяли аналогично энтропии
активации диффузии по формуле [18]

(4)

где G – модуль сдвига, G0 – модуль сдвига при T =
= 0 К.

Калибровку энергии сублимации проводили
при помощи формулы (4) по температурной зави-
симости модуля сдвига

(5)
где ξ – коэффициент пропорциональности, кото-
рый находили путем регрессионного анализа экс-
периментальных данных.

В результате регрессионного анализа экспери-
ментальных данных из [19] выражение (5) для ни-
келя приобрело вид

(6)
Используя данные [19] для железа, выражение (5)

преобразовали в

(7)
Полученные при помощи выражения (1) зна-

чения энергий взаимного притяжения и отталки-
вания атомов никеля и ГЦК-железа использова-
ли для решения асимметричной задачи, т.е. расчета
энергий взаимного притяжения и отталкивания па-
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ры атомов Fe и Ni ( (d) и (d) соответ-
ственно) при произвольном межатомном рассто-
янии d согласно выражению [8]

(8)

где  − среднее количество валентных d-элек-
тронов в атомах железа и легирующего элемента;
WFe–Ni (d) − средняя ширина валентной зоны ато-
мов железа и легирующего элемента при меж-
атомном расстоянии d. Эта характеристика опре-
деляется уравнением

(9)

где WFe(d) и WNi(d) (далее WM(d)) − соответствен-
но ширина валентной зоны атомов железа и ни-
келя при межатомном расстоянии d. Ширина ва-
лентной зоны легирующего элемента описывает-
ся уравнением

(10)

где (d) − рассчитанная ранее энергия взаим-
ного притяжения атомов данного металла M на
расстоянии d, Nd − количество валентных d-элек-
тронов. При этом

(11)

где  − среднее арифметическое количества
d-электронов в атомах железа и никеля Nd.

Тогда межатомный потенциал в системе желе-
зо–никель при межатомном расстоянии d может
быть определен по уравнению [9]

(12)

РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЕТОВ И ОБСУЖДЕНИЕ
По выражениям (1)—(12) выполнили расчеты

энергий взаимного притяжения и отталкивания
атомов никеля и ГЦК-железа в рамках симмет-
ричных атомных потенциалов Fe, γ-Ni, а также
асимметричных для системы Ni–γ-Fe.

Адекватность разработанных выражений меж-
атомных парных потенциалов оценили путем
сравнения расчетного значения объемного моду-
ля упругости при равновесном межатомном рас-
стоянии с имеющимися в литературе данными.

Расчетное значение объемного модуля упруго-
сти при равновесном межатомном расстоянии
определяли путем численного дифференцирова-
ния полученных выражений парного потенциала
Морзе U в точке, соответствующей равновесному
межатомному расстоянию d = d0, по известной
формуле [8, 20 и др.]
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bU −Fe Ni

rU
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(13)

где Ω – атомный объем.
Полученную температурную зависимость объ-

емного модуля упругости никеля сопоставили с
зависимостью, полученной из эксперименталь-
ных температурных зависимостей нормального
модуля упругости и модуля сдвига [21, 22]. Значе-
ние коэффициента Пуассона приняли в соответ-
ствии с данными [19] равным 0.33. Расхождение
между расчетными и экспериментальными зна-
чениями объемного модуля упругости Ni при
600–1000°C минимально (рис. 1).

Аналогичным образом полученную темпера-
турную зависимость объемного модуля упругости
ГЦК-железа сопоставили с зависимостью, полу-
ченной по экспериментальным значениям моду-
ля сдвига [23, 24]. Известны данные о коэффици-
енте Пуассона железа только до 800 К включи-
тельно: от 0.25 до 0.45. По нашему мнению, такой
большой разброс значений коэффициента Пуас-
сона в указанном температурном интервале обу-
словлен магнитным переходом в железе из фер-
ромагнитного в парамагнитное состояние. В
этой связи, учитывая сходство электронного
строения атомов железа и никеля, мы для опреде-
ления объемного модуля ГЦК-железа использо-
вали значение коэффициента Пуассона ГЦК-ни-
келя, т.е., как указано выше, 0.33. Расхождение
между расчетными и экспериментальными значе-
ниями объемного модуля упругости Fe при 600–

∂= = Ω
∂Ω

2

0 2( ) ,UB d d

Рис. 1. Температурные зависимости объемного моду-
ля упругости никеля, полученные расчетным путем
из разработанного межатомного потенциала (1) и из
экспериментальных данных [19] (2).
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1000°C мало (рис. 2). Несколько больше расхож-
дение между полученным нами значением объем-
ного модуля упругости и данными, рассчитанны-
ми на основе решения уравнения состояния в ра-
боте [14].

Из полученного потенциала взаимодействия
атомов Ni и Fe получили расчетную зависимость
объемного модуля упругости при 600–1000°C
(рис. 3). Эта зависимость удовлетворительно сов-
падает с величинами объемного модуля упруго-
сти, полученными из экспериментальных значе-
ний нормального модуля упругости и коэффици-
ента Пуассона ГЦК-сплава, состоящего из 51%
Fe и 49% Ni [19, 25].

Таким образом, на основе парного межатомного
потенциала Морзе (1) с использованием данных о
параметре Грюнайзена для никеля и ГЦК-железа
разработаны адекватные межатомные потенциа-
лы никеля и железа, а также асимметричный меж-
атомный потенциал для системы Fe–Ni. Получен-
ные межатомные потенциалы могут быть использо-
ваны для расчетов энергии активации зарождения
вакансий, диффузионных скачков, а также иных
эффектов для сплавов системы железо–никель.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Разработаны межатомные потенциалы в виде
Морзе для ГЦК-железа и никеля на основе ка-
либровки экспериментальных данных об энергии
сублимации по температуре с использованием зна-
чений параметра Грюнайзена, имеющихся в лите-

ратуре. Удовлетворительная адекватность полу-
ченных межатомных потенциалов проверена по
экспериментальным и другим данным о темпе-
ратурных зависимостях констант упругости и
коэффициента Пуассона в температурном ин-
тервале от 600 до 1000°C.

На основе полученных межатомных потенци-
алов для никеля и ГЦК-железа разработан асим-
метричный парный потенциал для атомов железа и
никеля, удовлетворительная адекватность которого
в температурном интервале от 600 до 1000°C прове-
рена по температурным зависимостям нормального
модуля упругости и коэффициента Пуассона желе-
зоникелевого сплава, содержащего 49% Ni.
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Рис. 2. Температурные зависимости объемного моду-
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