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ВВЕДЕНИЕ

Сплав FeCr является основой феррито�мар�
тенситных высоко�хромистых сталей, которые,
обладая хорошими термическими, механически�
ми свойствами, высокой радиационной стойкос�
тью, широко применяются в ядерной энергетике
[1�8]. Данная работа посвящена моделированию
распада кластеров хрома в сплаве FeCr. Моде�
лирование проводится двумя способами: методом
Монте�Карло и путем решения уравнения диф�
фузии. Метод Монте�Карло является одним из
общепринятых методов моделирования, в кото�
ром материал рассматривается как система, со�
стоящая из отдельных атомов. Для описания вза�
имодействий атомов в металлах и сплавах обыч�
но используют многотельные потенциалы
межатомного взаимодействия, такие как метод
погруженного атома и апроксимация второго
момента [9, 10]. В диффузионном приближении
материал рассматривается как непрерывная сре�
да. Поэтому такое приближение корректно толь�
ко при рассмотрении достаточно больших объек�
тов, когда атомарным строением вещества мож�
но принебречь.

МЕТОД МОДЕЛИРОВАНИЯ

В работе для моделирования распада класте�
ров хрома в альфа�железе был использован ме�
тод Монте�Карло. При моделировании были ис�
пользованы многотельные потенциалы межа�

томного взаимодействия.
Многотельный потенциал взаимодействия

имеет вид [9, 10]:
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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.

Для железа был использован многотельный
потенциал из работы Акланда, Менделева и др.
[11], который получен из потенциала, ранее пред�
ложенного в работе [12], путем небольшой моди�
фикации его функции внедрения. Этот потенци�
ал считается на сегодняшний день одним из са�
мых удачных и широко используется различными
исследователями. Для хрома мы использовали
потенциал Валлениуса и др. из работы [13].

Парный потенциал для взаимодействия ато�
мов железа и хрома вычисляется по формуле [14]:

       1,
2AB AA BBV x r h x V r V r    ,  (2)

где ( )h x – полином четвертого порядка.
Для вычисления энергий взаимодействия был

использован метод нормализации электронных
плотностей, описанный в работе [14]. Использу�
емые в данной работе потенциалы имеют радиус
обрезания между 5�ой и 6�ой координационными
сферами включительно. Ниже изложен алгоритм
моделирования.

Первый шаг. Задается начальная конфигура�
ция атомов. В ОЦК решетке создается сферичес�
кий кластер с необходимыми параметрами.

Второй шаг. Рассчитывается общее количе�
ство скачков атомов для заданной конфигурации
решетки при заданной температуре и времени.
Время моделирования рассматриваемой системы
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определяется следующим образом. Вероятность
перемещения атома определяется следующим
выражением:

exp a bE E
P A

kT

    
 

,                (3)

где P  – вероятность перескока, aE , bE  
– энергии

соответствующих состояний атома, k  – посто�
янная Больцмана, T  – температура. Коэффици�
ент A  в (3) вычисляется по формуле:

28
D t

A
a

 ,                                    (4)

где D – коэффициент диффузии, a – длина скачка,
 t – промежуток времени, для которого рассчи�
тывается вероятность перемещения атома. При
этом величина  t задается таким образом, чтобы
вероятность (3) была меньше единицы (оптималь�
ное значение для максимальной вероятности в
системе 0.5 0.7P   ). Коэффициент диффузии
для хрома в железе был взят нами из работы [15]:

2570702.33 exp , см /сD
RT

    
 

.         (5)

Третий шаг. Проводится моделирование скач�
ков атомов. Для этого необходимое число раз пе�
ребираются координаты рассматриваемых ато�
мов. Затем для рассматриваемых атомов разыг�
рывается направление скачка в пределах первой
координационной сферы.

Четвёртый шаг. Разыгрывается вероятности
перемещения атома. Для этого рассчитываются
энергии рассматриваемого атома до и после пе�
ремещения. Вероятность определяется из выра�
жения (3).

Третий и четвёртый шаги повторяются необ�
ходимое число раз до достижения заданного вре�
мени моделирования.

РЕШЕНИЕ ДИФФУЗИОННОГО УРАВНЕНИЯ

Рассмотрим задачу о вычислении скорости
изменения размера сферических кластеров в двух�
компонентном твердом растворе замещения FeCr.
Предполагается, что кластер на 80% процентов
состоит из атомов хрома т.е. 00.8PC C , где PC –
концентрация атомов хрома в кластере, 0C  кон�
центрация частиц в матрице железа без примеси,
концентрация  атомов хрома в матрице на боль�
шом расстоянии от кластера MC полагается рав�
ной нулю. Скорость, с которой изменяется коли�
чество атомов хрома в кластере радиуса R , мо�
жет быть определено с помощью соотношения:

24Cr Cr
Cr

r R

dN C
R D

dt r




    
.      (6)

В литературе традиционно используются два
приближения для анализа данного уравнения.
Наиболее простым является рассмотрение ста�
ционарного случая, когда по мере роста класте�
ра распределение концентрации вокруг класте�
ра определяется исходя из решения стационар�
ного уравнения диффузии с учетом сферической
симметрии диффузионных потоков. Вторым бо�
лее точным приближением является приближе�
ние стационарной концентрации на границе
между кластером и матрицей [16], которое при�
водит к зависимости концентрации атомов при�
меси в матрице от расстояния до центра класте�
ра r  и времени:

   , ( ) erfc ,
2Cr M I M r

R r R
C r t C C R C r R

Dt

      
, (7)

здесь IC – равновесная концентрация атомов
примеси в матрице железа. Точное решение урав�
нения диффузии в сферических координатах
можно также найти в работе [16].

Приближение стационарных диффузионных
потоков является одним из традиционных при�
ближений, используемых в кинетике роста час�
тиц второй фазы (см. например [17]). В соответ�
ствии с данным приближением концентрация
атомов сорта B определяется решением стацио�
нарного уравнения диффузии с учетом сферичес�
кой симметрии диффузионных потоков атомов
вокруг сферического кластера:

   ( ) ,Cr M I M

R
C r C C R C

r
    (8)

что соответствует пределу t  в формуле (7).
Таким образом, скорость изменения количе�

ства частиц сорта В с учетом (6) и (8) оказывает�
ся равной:

  4 .Cr
M I

dN
RD C C R

dt
   (9)

Поскольку P IC C , то рост кластера будет
наблюдаться при M IC C , растворение клас�
тера M IC C . Поскольку в рассматриваемом
случае 0MC  ,  то выполняется второе условие,
что соответствует растворению кластеров.

Скорость изменения числа частиц примеси в
кластере за счет их диффузионного переноса име�
ет очевидную связь с радиусом кластера и его со�
ставом:

   
34 ( ( ))

3
Cr

P I

dN R d R
C R C R

dt dt

 
  

 
,(10)

Подставляя уравнение (9) в (8), получим со�
отношение, в котором могут быть разделены пе�
ременные:
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MR I

R
C R C R R C R C R

R dR D t
C C R

      
 (11)

где 0R  – радиус кластера в момент времени 0t  .
В случае нестационарного приближения не�

обходимо рассматривать в уравнении градиент
концентрации атомов примеси с учетом зависи�
мости от времени. В этом случае вместо уравне�
ния (10) получим

  2 1 14Cr
M I

dN
R D C C R

dt R Dt



     

(12)

или с учетом выражения (10) может быть полу�
чено нелинейное дифференциальное уравнение:

       (
3 P I P I

R dR
C R C R C R C R

R dt

        

   1 1 .M ID C C R
R D t

     
 (13)

Данное нелинейное уравнение, в отличие от
уравнения (11) не допускает разделения перемен�
ных и может быть решено численно.

РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ

На рис. 1 показаны стадии распада кластера
хрома в матрице железа. Изображения получе�
ны при моделировании методом Монте� Карло.

На рис. 2 показанa кинетическая кривая раство�
рения кластера хрома для различных температур,
полученная методом Монте�Карло и при помощи
решения диффузионного уравнения. На рисунках
R – радиус кластера, 0R – начальный радиус, t –
время в секундах. Начальный радиус кластера 1нм,
начальное содержание хрома в кластере 90%, началь�
ное  содержание хрома в матрице равно нулю. Сле�
дует отметить, что результаты, полученные методом
Монте�Карло хорошо согласуются с результатами,
полученными из диффузионного приближения.
Время уменьшения числа частиц в кластере вдвое
для Т=450°С составило больше 1000 часов, для
Т=475°С – 260 часов, для Т=500°С – 55 часов.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В работе проведено моделирование процесса
распада кластеров хрома в сплаве FeCr методом
Монте�Карло и в диффузионном приближении.

Рис. 1. Стадии распада кластера хрома. Температура – 475°С.
a – начальный кластер, b – кластер в процессе распада (t=6.105c),

c – конечная стадия распада (t=9.105c)
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При моделировании учитывался начальный раз�
мер кластера, температура сплава, концентрация
хрома в кластере и матрице. Получены зависи�
мости, характеризующие кинетику распада кла�
стеров при разных температурах. Показано хо�
рошее согласие результатов, полученных мето�
дом Монте�Карло и диффузионным методом.

Работа выполнена при поддержке Минобрна�
уки в рамках государственного задания на 2012�
2014 гг.
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In this paper, a simulation of decay process of chromium clusters in FeCr alloy by Monte Carlo Method is
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