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ВВЕДЕНИЕ

Компьютерное моделирование процессов
распада и образования кластеров в настоящеее
врамя является стандартным подходом для ре�
шения сложных задач в физике твердого тела [1�
8]. Метод Монте Карло позволяет проводить
моделирование на атомистком уровне для систем
с большим колличеством частиц. Для этого тре�
буется высокая точность вычислений и достаточ�
но полное описание всех взаимодействий в рас�
сматриваемой системе. Только в этом случае воз�
можно получение модельных данных, которые
адекватно описывают фундаментальные свой�
ства материалов. Обычно для описания взаимо�
действий атомов в таких моделях для металлов
используют многотельные потенциалы, постро�
енные на основе метода погруженного атома [10]
или апроксимации второго момента [15].

Объект исследований � сплав Fe – Cr являет�
ся основой феррито�мартенситных высоко�хро�
мистых сталей, которые, обладая хорошими тер�
мическими, механическими свойствами, высокой
радиационной стойкостью, широко применяют�
ся в ядерной энергетике. Такие стали эксплуати�
руются в условиях высоких температур и испы�
тывает сильные радиационные повреждения.
Поэтому задача кластерообразования атомов
хрома в сплаве Fe – Cr является актуальной.

МЕТОД МОДЕЛИРОВАНИЯ

В данной работе было проведено моделиро�
вание методом Монте�Карло процесса образова�
ния кластеров хрома в альфа�железе. При моде�
лировании для железа был использован много�
тельный потенциал типа Финниса�Синклера из
работы Акланда, Менделева и др. [11], который

получен из потенциала, предложенного в работе
[16], модификацией функции внедрения. Этот
потенциал считается на сегодняшний день одним
из самых удачных и широко используется раз�
личными исследователями. Для хрома мы исполь�
зовали потенциал Валлениуса и др. [12].

Многотельный потенциал взаимодействия
имеет вид [10,15]:
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где i, j – позиции для взаимодействующих ато�
мов A и B, V – парный потенциал взаимодей�
ствия, F – функция внедрения,   – электронная
плотность.

Парный потенциал для взаимодействия ато�
мов железа и хрома вычисляется по формуле [9]:
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где h(x) – полином четвертого порядка. Коэффици�
енты данного полинома представлены в табл. 1 [9].

Для вычисления энергий взаимодействия был
использован метод нормализации электронных
плотностей, описанный в работе [9].

В данной работе при расчете потенциалов
учитываются атомы окружения до 5�й координа�
ционной сферы включительно.

Алгоритм проведения моделирования следующий:
1. Задается начальная конфигурация атомов.

В решетке железа создается сферический клас�
тер с необходимыми параметрами. В качестве
решетки используется трехмерная матрица, в
которой индексы соответствуют координатам
атомов, а значения – типу. Например, A[x,y,z]=1
– атом железа, В [x,y,z]=2 – атом хрома.

2. Рассчитывается общее количество скачков
атомов для заданной решетки при заданной тем�
пературе и времени. Время моделирования рас�
сматриваемой системы определяется следующим
образом. Вероятность перемещения атома опре�
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деляется из выражения:
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где P – вероятность перескока, E
a
, E

b 
– энергии

соответствующих состояний атома, к – постоян�
ная Больцмана, Т – температура в K.

Коэффициент A вычисляется по формуле:
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где D – коэффициент диффузии, a – длина скач�
ка,  t – промежуток времени, для которого рас�
считывается вероятность перемещения атома.
При этом величина t задается таким образом,
чтобы вероятность (3) была меньше единицы (оп�
тимальное значение для максимальной вероят�
ности в системе 0.5 – 0.7).

3. Далее проводится моделирование скачков
атомов. Для этого перебираются координаты рас�

сматриваемых атомов необходимое число раз.
Для рассматриваемых атомов разыгрывается
направление скачка в пределах первой коорди�
национной сферы. Для решетки типа ОЦК это 8
возможных направлений.

4. Для розыгрыша вероятности перемещения
атома определяются энергии рассматриваемого
атома до и после перемещения. Вероятность оп�
ределяется из выражения (3). Если розыгрыш
вероятности удачный для перемещения, то ато�
мы меняются местам. Пункты 3 и 4 повторяются
необходимое число раз до достижения заданного
времени моделирования.

РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ

На рис. 1 показан пример процесса образова�
ния кластеров хрома в альфа железе при различ�
ных временах моделирования. На рис. 2 показа�
на зависимость содержания хрома в матрице же�

h0 h1 h2 h3 h4 
0.883644 -0.059302 0.644634 -1.342524 0.918932 

Таблица 1. Значения коэффициентов полинома 4�го порядка h(x)

Рис. 1. Процесс образования кластеров хрома:
а – начальное распределение, b, c, d – в процессе моделирования при различных временах
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леза в процессе кластеризации от времени при
температуре 773K. Начальная концентрация
хрома в матрице железа – 20%. При моделирова�
нии методом наименьших квадратов был подо�
бран коэффициент диффузии для хрома в желе�
зе, величина которого составила

ссм /10347.3 219 . На участке времени до
4.106с наблюдается хорошее согласование с экс�
периментальными данными из работы [13]. В
работе [14] коэффициент диффузии для хрома в
железе равен:

  
ссм

T

sK
DCr /005.0133.01)8.5291.32178(exp3.37 2

2
4.22
0.14 







  


где s — величина спонтанной намагниченности
сплава, температурная зависимость которой ус�
тановлена авторами [14]. Данная зависимость
приводит к значениям коэффициента диффузии
  ссм /105.271.2 219  при температуре T =
773K. Таким образом, коэффициент диффузии,
полученный при моделировании, также хорошо
согласуется с данными других авторов.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В работе было проведено моделирование ме�
тодом Монте�Карло процесса кластеризации
хрома в сплаве Fe�20%Cr при температуре 773 К.
Для расчетов использован многотельный потен�
циал межчастичного взаимодействия. Получена
зависимость содержания хрома в матрице спла�
ва Fe�20%Cr от времени при температуре 773K.
Полученные результаты хорошо согласуются с
известными экспериментальными данными для

сплава такого же состава при температуре 773 К.
Подобранный при моделировании коэффициент
диффузии для хрома в железе равен величине

ссм /10347.3 219 , что также хорошо согласу�
ется с данными других авторов.

Работа выполнена при поддержке Минобрна�
уки в рамках государственного задания на 2012�
2014 гг.
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