Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 91, ćżŕ. 3, ś. 154 { 157 cfl 2010 č. 10 ťěćřăń£

Śőśšăć űěňěŋšĺšă ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš šěňŕěřăšşřż. In-situ ŋěľšřőŋőčřăťĺ£ ĺ řěğşńĳšăšż ab-initio řăśůěšőć

Ć. Ĺ. Ćőřőŋĺŋ^{+1)}, Ĺ. Ť. Ąěřčěř^{+∗}, đ. Ŋ. Čőřŋőśšżřěć^{+∇}, Ć. Ŋ. Şřűěć�, Ă. Ř. Łşğŋěűőć^{+∇}, Ă. Ć. Ÿňăłőć�

+Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ňěšăńńőć Şřăńĳśłőčő őšď. ŘĂŊ, Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

∗Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă Şřăńĳśłőčő őšď. ŘĂŊ, Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

∇ĞĂŐ \Ĺŋśšĺšşš łćăŋšőćőčő ňăšěřĺăńőćěďěŋĺ£", Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

�_{Ĺśśńěďőćăšěńĳśłő-šěţŋőńőčĺůěśłĺľ űěŋšř \Ăşśťěřř", Ňăčŋĺšőčőřśł, Řőśśĺ£}

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 28 ďěłăąř£ 2009 č.

Śšřşłšşřŋőě śőśšő£ŋĺě şčńěřőďĺśšőľ ¡ćšěłšőĺďŋőľ śšăńĺ ĺśśńěďőćăŋő ňěšőďőň ŋěľšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ in-situ ć ĺŋšěřćăńě šěňŕěřăšşř őš łőňŋăšŋőľ ďő 800^∘Ś. Ŕőłăğăŋő, ůšő ś řőśšőň šěňŕěřăšşřż ŕřőĺśţőďĺš śŋĺęěŋĺě śőďěřęăŋĺ£ şčńěřőďă ć űěňěŋšĺšě ŕřĺ ňăńőň ĺğňěŋěŋĺĺ ěčő ćěśőćőľ ďőńĺ ĺ ŕăřăňěšřőć őřšőřőňąĺůěśłőľ řěÿěšłĺ. Řěğşńĳšăšż ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ řăśůěšőć ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ łăřąĺďőć Fe3Cx (0 < x < 1) ŕőłăğżćă¿š, ůšő śšřşłšşřă űěňěŋšĺšă śőţřăŋ£ěš şśšőľůĺćőśšĳ ŕřĺ őąřăğőćăŋĺĺ ćăłăŋśĺľ ć şčńěřőďŋőľ ŕőďřěÿěšłě, ¡ŋěřčĺ£ łőšőřżţ őšŋőśĺšěńĳŋő ňăńă. Šăłĺň őąřăğőň, űěňěŋšĺš śńěďşěš řăśśňăšřĺćăšĳ łăł ťăğş ćŋěďřěŋĺ£ Fe3Cx ś ÿĺřőłőľ őąńăśšĳ¿ čőňőčěŋŋőśšĺ.

Űěňěŋšĺš { łăřąĺď ęěńěğă Fe_3C { £ćń£ěšś£ őďŋőľ ĺğ őśŋőćŋżţ śšřşłšşřŋżţ śőśšăćń£¿źĺţ şčńěřőďĺśšżţ ŋĺğłőńěčĺřőćăŋŋżţ śšăńěľ, őŕřěďěń£¿źĺţ ĺţ ŕřőůŋőśšŋżě ĺ ŕńăśšĺůěśłĺě śćőľśšćă. Śőčńăśŋő śşźěśšćş¿źĺň ŕřěďśšăćńěŋĺ£ň, űěňěŋšĺš ĺňěěš őřšőřőňąĺůěśłş¿ řěÿěšłş, ć łőšőřőľ şčńěřőď ğăŋĺňăěš ŕřĺğňăšĺůěśłĺě ŕőğĺűĺĺ [1], ă ěčő śőśšăć őśšăěšś£ ąńĺğłĺň ł śšěţĺőňěšřĺůěśłőňş ćő ćśěň šěňŕěřăšşřŋőň ĺŋšěřćăńě śşźěśšćőćăŋĺ£ [2]. Őďŋăłő řěğşńĳšăšż řăąőš [3 { 5] şłăğżćă¿š, ůšő űěňěŋšĺš ňőęěš ŋăţőďĺšĳś£ ĺ ć ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőň śőśšő£ŋĺĺ.

Ŋăłőŕĺćÿĺěś£ ć ŕőśńěďŋěě ćřěň£ ťăłšż [6 { 9] śćĺďěšěńĳśšćş¿š, ůšő łőŋűěŋšřăűĺ£ şčńěřőďă ć řěÿěšłě űěňěŋšĺšă śşźěśšćěŋŋő ğăćĺśĺš őš śŕőśőąă ěčő ŕőńşůěŋĺ£ ĺ ĺğňěŋ£ěšś£ ŕřĺ őšęĺčě ğăłăńěŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£. Ć řăąőšăţ [10 { 12] şśšăŋőćńěŋő, ůšő ć ŕřőűěśśě ĺŋšěŋśĺćŋőľ ŕńăśšĺůěśłőľ ďěťőřňăűĺĺ łőŋűěŋšřăűĺ£ şčńěřőďă ć űěňěŋšĺšě ňőęěš ğŋăůĺšěńĳŋő ŕőŋĺğĺšĳś£ (ďő 16 ăš.% [11]), ŕřĺ śőţřăŋěŋĺĺ ěčő őřšőřőňąĺůěśłőľ śšřşłšşřż. Ŕřĺ ¡šőň ŕőłĺďă¿źĺě űěňěŋšĺš ăšőňż şčńěřőďă śěčřěčĺřş¿š ŋă ďěťěłšăţ śšřşłšşřż ťěřřĺšă [12].

Šěőřěšĺůěśłőě ĺśśńěďőćăŋĺě űěňěŋšĺšă ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ ňěšőďőć ążńő ŕřěďŕřĺŋ£šő ć řăąőšăţ [13 { 18]. Şśšăŋőćńěŋő, ůšő ğăŕőńŋěŋĺě şčńěřőďőň ŕřĺğňăšĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺľ ć łăřłăśě ĺğ ăšőňőć Fe £ćń£ěšś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ąőńěě ćżčőďŋżň [18]. Ć řăąőšě [17] ŕőłăğăŋő, ůšő ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ňăńő ňěŋ£ěšś£ ŕřĺ őšłńőŋěŋĺĺ őš śšěţĺő-

1)e-mail: voronin@imp.uran.ru

ňěšřĺĺ. İšőš řěğşńĳšăš ŕőďšćěřęďăěš čĺŕőšěğş [3], śőčńăśŋő łőšőřőľ űěňěŋšĺš ŋě £ćń£ěšś£ ţĺňĺůěśłĺň śőěďĺŋěŋĺěň, ă ďőńęěŋ śłőřěě řăśśňăšřĺćăšĳś£ łăł šćěřďżľ řăśšćőř şčńěřőďă ć řěÿěšłě ęěńěğă. Őśŋőćżćă£śĳ ŋă šăłĺţ ŕřěďśšăćńěŋĺ£ţ, ć [19] ŕřěďńőęěŋă šěőřĺ£ šěřňőďĺŋăňĺůěśłĺţ śćőľśšć űěňěŋšĺšă.

Šřăďĺűĺőŋŋżě ŕřěďśšăćńěŋĺ£ őą şğłőľ őąńăśšĺ čőňőčěŋŋőśšĺ űěňěŋšĺšă őśŋőćăŋż ŋă řěğşńĳšăšăţ ĺğňěřěŋĺ£ šěňŕěřăšşřŋőľ ğăćĺśĺňőśšĺ ŕăřăňěšřőć řěÿěšłĺ [3] ĺ łőśćěŋŋżţ ďăŋŋżţ, ŕőńşůěŋŋżţ ŋă ğăłăńěŋŋżţ őąřăğűăţ. Ć šő ęě ćřěň£, řěğşńĳšăšż řăąőš [6 { 9] ŕőłăğżćă¿š, ůšő šăłĺě ďăŋŋżě ŋě ňőčşš ăďěłćăšŋő őŕĺśżćăšĳ śőśšő£ŋĺě űěňěŋšĺšă ŕřĺ ćżśőłĺţ šěňŕěřăšşřăţ.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě śšřşłšşřă űěňěŋšĺšă ć śšăńĺ ĺśśńěďőćăŋă ŋěľšřőŋőčřăťĺůěśłĺ in-situ ć ÿĺřőłőň ĺŋšěřćăńě šěňŕěřăšşř. Ŕřěĺňşźěśšćőň ňěšőďă ŋěľšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ, ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś řěŋščěŋőćśłőľ, £ćń£ěšś£ ćżśőłă£ ůşćśšćĺšěńĳŋőśšĳ ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł ńěčłĺň ¡ńěňěŋšăň ć śŕńăćě (ăňŕńĺšşďă řăśśě£ŋĺ£ šěŕńőćżţ ŋěľšřőŋőć şčńěřőďă ńĺÿĳ ŋă 30% ňěŋĳÿě, ůěň ş ęěńěğă). Ĺśśńěďőćăŋĺ£ ŕřőćőďĺńĺśĳ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŋěľšřőŋŋőčő ďĺťřăłšőňěšřă ćżśőłőčő řăğřěÿěŋĺ£ Ď7ă ŋă ĺśśńěďőćăšěńĳśłőň řěăłšőřě ĹĆĆ-2Ň (č. Ğăřěůŋżľ). Ŋěľšřőŋőčřăňňż ążńĺ śŋ£- šż ŕřĺ ŋăčřěćě őš łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřż ďő 800^∘Ś ĺ ŕőśńěďş¿źěň őţńăęďěŋĺĺ; ŕřĺ łăęďőľ šěňŕěřăšşřě őąřăğěű ćżďěřęĺćăńś£ őłőńő 1 ů ďń£ ďőśšĺęěŋĺ£ řăćŋőćěśŋőčő śőśšő£ŋĺ£.

Śšřşłšşřŋőě α → γ (ŐŰŁ → ČŰŁ) ŕřěćřăźěŋĺě śőŕřőćőęďăńőśĳ šěňŕěřăšşřŋżň čĺśšěřěğĺśőň;

154 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 3 { 4 2010 řěťńěłśż α-ťăğż ĺśůěğăńĺ ŕřĺ 690^∘Ś ĺ ćőśśšăŋăćńĺćăńĺśĳ ŕőśńě őţńăęďěŋĺ£ ŕřĺ 630^∘C. Ć ŕěřěţőďŋőň ĺŋšěřćăńě šěňŕěřăšşř 630{690^∘Ś ŋăąń¿ďă¿šś£ řěťńěłśż őąěĺţ α ĺ γ-ťăğ ęěńěğă, šő ěśšĳ ć ¡šőň ĺŋšěřćăńě šěňŕěřăšşř řěăńĺğşěšś£ ďćşţťăğŋă£ őąńăśšĳ.

Ŋă řĺś.1ă ŕřěďśšăćńěŋă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋă£ ŋěľšřőŋőčřăňňă ĺśśńěďşěňőľ śšăńĺ śőśšăćă, ąńĺğ-

Řĺś.1. Ŋěľšřőŋőčřăňňă śšăńĺ ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě (ă) ĺ ťřăčňěŋšż ŋěľšřőŋőčřăňň, ŕőłăğżćă¿- źĺě ŕĺłĺ űěňěŋšĺšă ŕřĺ ďćşţ šěňŕěřăšşřăţ 20^∘Ś ĺ 600^∘Ś (b)

łőčő ł ¡ćšěłšőĺďŋőňş (0,84 ćěś.% Ś, 0,59 ćěś.% Mn), ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě. Ćĺďŋő, ůšő ŋăř£ďş ś ĺŋšěŋśĺćŋżňĺ řěťńěłśăňĺ łşąĺůěśłőľ ťăğż ťěřřőňăčŋĺšŋőčő α-Fe, ŋă ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋě ňěęďş ŋĺňĺ ŕřĺśşšśšćş¿š ňěŋěě ĺŋšěŋśĺćŋżě ŕĺłĺ űěňěŋšĺšă Fe_3C. Ŋă őśŋőćăŋĺĺ ăŋăńĺğă őšŋőśĺšěńĳŋőľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ŕĺłőć ďćşţ ťăğ ňż ŋăÿńĺ, ůšő śőďěřęăŋĺě űěňěŋšĺšă śőśšăćń£ěš 14±2 ćěś.%.

Řăśůěš śšřşłšşřŋőčő ťăłšőřă ďń£ řăğńĺůŋżţ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ŕńőśłőśšěľ űěňěŋšĺšă ŕőłăğăń, ůšő ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ĺŋďěłśőć Ňĺńńěřă ĺğňěŋ£ěšś£ ćłńăď ăšőňőć şčńěřőďă ć ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ őšřăęěŋĺ£, ĺ ¡šőš ćłńăď ňőęěš ążšĳ łăł ŕőńőęĺšěńĳŋżň, šăł ĺ őšřĺűăšěńĳŋżň. Śńěďőćăšěńĳŋő, ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ śőďěřęăŋĺ£ şčńěřőďă ć űěňěŋšĺšě ůăśšĳ ŕĺłőć ąşďěš şćěńĺůĺćăšĳ śćő¿ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ, ďřşčă£ ůăśšĳ { şňěŋĳÿăšĳ, ůšő ňż ĺ ŋăąń¿ďăěň ŋă řĺś.1b, ŋă łőšőřőň ŕřěďśšăćńěŋż ťřăčňěŋšż ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ŋěľšřőŋőčřăňň ŕřĺ šěňŕěřăšşřăţ 200 ĺ 600^∘Ś. Łřőňě šőčő, ś řőśšőň šěňŕěřăšşřż ŕőńőęěŋĺě ŕĺłőć śňěźăěšś£ ć śšőřőŋş ąőńĳÿĺţ şčńőć, ůšő şłăğżćăěš ŋă şćěńĺůěŋĺě ŕăřăňěšřőć řěÿěšłĺ.

Ŕřĺ šěňŕěřăšşřăţ ćżÿě ťăğőćőčő α → γ ŕřěćřăźěŋĺ£, T > 690^∘Ś, ŋăąń¿ďăńĺśĳ ńĺÿĳ řěťńěłśż γ-Fe, ă ŕĺłĺ űěňěŋšĺšă őšśşšśšćőćăńĺ. Ć šő ęě ćřěň£ ŕőśńě őţńăęďěŋĺ£ ŕřĺ šěňŕěřăšşřăţ őąřăšŋőčő γ → α ŕřěćřăźěŋĺ£, T < 630^∘Ś, ćőğŋĺłăńĺ ŕĺłĺ űěňěŋšĺšă ĺ ěčő śőďěřęăŋĺě ć őąřăğűě ążńő ąńĺğłĺň ł 14 ćěś.%. Ŋăľďěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ ŕăřăňěšřőć řěÿěšłĺ ć őąńăśšĺ łőňŋăšŋżţ šěňŕěřăšşř ţőřőÿő śőčńăśş¿šś£ ś ĺğćěśšŋżňĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďăŋŋżňĺ [16]. Ś řőśšőň šěňŕěřăšşřż ŕăřăňěšřż řěÿěšłĺ şćěńĺůĺćă¿šś£ ńĺŋěľŋő, śńěďş£ šěŕńőćőňş řăśÿĺřěŋĺ¿ (śň. šăąńĺűş). Šăłĺň őąřăğőň, śšřşłšşřă űěňěŋšĺšă ĺ ěčő ňăśśőćă£ ďőń£ śőţřăŋ£¿šś£ ćő ćśěň ĺŋšěřćăńě šěňŕěřăšşř śşźěśšćőćăŋĺ£ α-Fe.

Ŕăřăňěšřż řěÿěšłĺ űěňěŋšĺšă ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš šěňŕěřăšşřż

T ,^∘C a, A b, A c, A 20 4.523 5.080 6.751 600 4.567 5.138 6.829

Ć šő ęě ćřěň£, łőŋšřőńĺřş£ řăśŕőńőęěŋĺě ĺ łőŋűěŋšřăűĺ¿ şčńěřőďă ć £ůěľłě űěňěŋšĺšă, ňż ŕőńşůĺńĺ ŋěőęĺďăŋŋżľ řěğşńĳšăš. Őłăğăńőśĳ, ůšő łőŋűěŋšřăűĺ£ şčńěřőďă ć űěňěŋšĺšě ŋěŕřěřżćŋő şňěŋĳÿăěšś£ ŕřĺ ŕőćżÿěŋĺĺ šěňŕěřăšşřż (řĺś.2). Šő ěśšĳ űěňěŋšĺš ŋě £ćń£ěšś£ śšěţĺőňěšřĺůěśłĺň śőěďĺŋěŋĺěň, ă ĺňěěš ŕěřěňěŋŋżľ śőśšăć Fe_3C_x. Ŕřĺ ¡šőň ćěńĺůĺŋă x ŕőŋĺęăěšś£ ńĺŋěľŋő, ďőśšĺčă£ ğŋăůěŋĺ£ x ∼ 0.75 ŕřĺ ŕřĺąńĺęěŋĺĺ ł šěňŕěřăšşřě α → γ ŕěřěţőďă, ă ğăšěň řěğłő ŕăďăěš ć ďćşţťăğŋőľ őąńăśšĺ.

Ŕřĺ ăŋăńĺğě śšřşłšşřż ČŰŁ Fe-C ňż ŋă ŕěřćőň ÿăčě ŋě şůĺšżćăńĺ ŋăńĺůĺ£ şčńěřőďă ć řěÿěšłě ĺ ŕőńşůĺńĺ ťăłšőř śţőďĺňőśšĺ (R_b) ŕőř£ďłă 6.7%, ůšő ć 3 řăğă ŕřěćżÿăěš ćěńĺůĺŋş R_b ďń£ ŐŰŁ śšřşłšşřż. Ůšőąż ńőłăńĺğőćăšĳ ŕőńőęěŋĺě şčńěřőďă ć ČŰŁ śšřşłšşřě, ňż ďőŕőńŋĺńĺ ăŋăńĺğ ŕőśšřőěŋĺěň řăğŋőśšŋőľ ťşřĳě-łăřšż ăšőňŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ć £ůěľłě, łőšőřă£ ŕőłăğăńă ďőŕőńŋĺšěńĳŋş¿ ŕńőšŋőśšĳ ć şğńăţ (1/2,0,0) ČŰŁ řěÿěšłĺ. Ŕřěďŕőńőęĺć, ůšő ĺňěŋŋő ć ¡šĺţ şğńăţ řăśŕőńăčă¿šś£ ăšőňż şčńěřőďă, ňż ŕőńşůĺńĺ śţőďĺňőśšĳ 2.3%, ŕřĺ ¡šőň śőśšăć őąřăğűă őłăğăńś£ FeC_{0.043±0.003}, ůšő ţőřőÿő śőčńăśşěšś£ ś

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 3 { 4 2010

156 Ć. Ĺ. Ćőřőŋĺŋ, Ĺ. Ť. Ąěřčěř, đ. Ŋ. Čőřŋőśšżřěć ĺ ďř.

Řĺś.2. Ğăćĺśĺňőśšĳ łőŋűěŋšřăűĺĺ şčńěřőďă ć űěňěŋšĺšě őš šěňŕěřăšşřż ŕřĺ ŋăčřěćě (šěňŋżě šőůłĺ) ĺ őţńăęďěŋĺĺ (śćěšńżě šőůłĺ). Ŕşŋłšĺřŋőľ ńĺŋĺěľ ŕőłăğăŋă ńĺŋěľŋă£ ăŕřőłśĺňăűĺ£ X(T ) ćŋě ďćşţťăğŋőľ őąńăśšĺ

łőŋűěŋšřăűĺěľ şčńěřőďă, őŕřěďěńěŋŋőľ ĺğ śőďěřęăŋĺ£ űěňěŋšĺšă ć α-őąńăśšĺ FeC_{0.04±0.004}.

Ŕřĺ ŕőŋĺęěŋĺĺ šěňŕěřăšşřż łőŋűěŋšřăűĺ£ şčńěřőďă ć űěňěŋšĺšě ćőśśšăŋăćńĺćăěšś£ ďő šőľ ęě ćěńĺůĺŋż, łőšőřă£ ążńă ŕřĺ ŋăčřěćě (śň. řĺś.2), šő ěśšĳ ŕřőűěśś ŕőńŋőśšĳ¿ őąřăšĺň, ĺ ňż ĺňěěň ďěńő ś řăćŋőćěśŋżň śőśšő£ŋĺěň űěňěŋšĺšă. Ŕřĺ ¡šőň śšřşłšşřă űěňěŋšĺšă £ćń£ěšś£ şśšőľůĺćőľ ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł ĺğňěŋěŋĺ¿ łőŋűěŋšřăűĺĺ şčńěřőďă. İšőš ćżćőď śőčńăśşěšś£ ś łőśćěŋŋżňĺ ďăŋŋżňĺ [6 { 9] ĺ řăğćĺćăěňżňĺ ć [3, 17] ŕřěďśšăćńěŋĺ£ňĺ ő űěňěŋšĺšě łăł řăśšćőřě ćŋěďřěŋĺ£ ć řěÿěšłě ęěńěğă.

Ś űěńĳ¿ ćż£śŋĺšĳ ŕřĺůĺŋż ŋěőążůŋő ćżśőłőľ şśšőľůĺćőśšĺ řěÿěšłĺ űěňěŋšĺšă ňż ŕřőćěńĺ ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżľ řăśůěš ěčő ¡ŋěřčĺĺ ĺ śšřşłšşřż ňěšőďőň PAW-VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package [20 { 22]) ďń£ śšěţĺőňěšřĺůěśłőčő śőśšăćă ĺ ŕřĺ ććěďěŋĺĺ ćăłăŋśĺľ ć şčńěřőďŋş¿ ŕőďřěÿěšłş. Ćłńăď őąňěŋŋő-łőřřěń£űĺőŋŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ś őąőąźěŋŋżňĺ čřăďĺěŋšŋżňĺ ŕőŕřăćłăňĺ (GGA) şůĺšżćăńś£ ć ťőřňě, ŕřěďńőęěŋŋőľ ć [23], ś ŕăřăňěšřĺğăűĺěľ [24]. Ć řăśůěšě ĺśŕőńĳğőćăńăśĳ 32-ăšőňŋă£ £ůěľłă űěňěŋšĺšă, śőďěřęăźă£ 24 ăšőňă ęěńěğă ĺ ŕěřěňěŋŋőě (8, 6, 5, 4 ĺńĺ 3) ůĺśńő ăšőňőć şčńěřőďă; ŕřĺ ¡šőň őśşźěśšćń£ńăśĳ ŕőńŋă£ śšřşłšşřŋă£ řěńăłśăűĺ£.

Ć ĺŋšěřěśş¿źěľ őąńăśšĺ šěňŕěřăšşř űěňěŋšĺš ŋăţőďĺšś£ ć ŕăřăňăčŋĺšŋőň śőśšő£ŋĺĺ. Ć řăśůěšăţ ňż ăŕŕřőłśĺňĺřőćăńĺ ěčő ňăčŋĺšŋş¿ śšřşłšşřş ğăďăŋĺěň ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőčő ŕőř£ďłă ś ůěřěďş¿- źĺňś£ ŋăŕřăćńěŋĺěň ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć ćďőńĳ őśĺ c (šăłőě ŕřĺąńĺęěŋĺě ŕőğćőń£ěš şďőćńěšćőřĺšěńĳŋő őŕĺśăšĳ ŕăřăňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě γ-Fe [25]).

Ŋă řĺś.3 ŕőłăğăŋă ğăćĺśĺňőśšĳ ŕăřăňěšřőć řěÿěšłĺ űěňěŋšĺšă őš śőśšăćă. Ćĺďŋő, ůšő ććěďěŋĺě

Řĺś.3. Ğăćĺśĺňőśšĳ řăśśůĺšăŋŋżţ ŕăřăňěšřőć řěÿěšłĺ űěňěŋšĺšă őš śőśšăćă

ćăłăŋśĺľ ŕřĺćőďĺš ł ŋěąőńĳÿőňş šěšřăčőŋăńĳŋőňş ĺśłăęěŋĺ¿ řěÿěšłĺ űěňěŋšĺšă (ŕăřăňěšřż a ĺ b şňěŋĳÿă¿šś£, ŕăřăňěšř c ŋě ňěŋ£ěšś£) ŕřĺ śőţřăŋěŋĺĺ ěě őřšőřőňąĺůěśłőľ śšřşłšşřż ĺ ŕőńőęěŋĺľ őśŋőćŋżţ łřĺśšăńńńőčřăťĺůěśłĺţ ŕńőśłőśšěľ. Ţőš£ ć őłřěśšŋőśšĺ şčńěřőďŋżţ ćăłăŋśĺľ řěÿěšłă Fe_3C_x ĺśŕżšżćăěš śşźěśšćěŋŋżě ďěťőřňăűĺĺ, őŋă ŕřőďőńęăěš őśšăćăšĳś£ şśšőľůĺćőľ ďăęě ŕřĺ x ∼ 0.5.

Ňőďěńĺřş£ őŕĺśăŋŋżň ćżÿě śŕőśőąőň ŕăřăňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě űěňěŋšĺšă, ňż ŕőńşůĺńĺ ¡ŋěřčĺ¿ őąřăğőćăŋĺ£ űěňěŋšĺšă ´E_{cmt}(x) = = E(NFe_3C_x) − 3NE(Fe) − NXE(C), čďě E(Fe) { ¡ŋěřčĺ£, ŕřĺţőď£źă£ś£ ŋă ăšőň α-Fe, E(C) { ¡ŋěřčĺ£ şčńěřőďă ć śšřşłšşřě čřăťĺšă. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś.4, ćěńĺůĺŋă ´E_{cmt}(x) řăśšěš ŕřĺ őšłńőŋěŋĺĺ őš

Řĺś.4. Ğăćĺśĺňőśšĳ ¡ŋěřčĺĺ őąřăğőćăŋĺ£ űěňěŋšĺšă őš śőśšăćă

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 3 { 4 2010

Śőśšăć űěňěŋšĺšă ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš šěňŕěřăšşřż. In-situ ŋěľšřőŋőčřăťĺ£ . . . 157

śšěţĺőňěšřĺĺ, őďŋăłő ĺğňěŋěŋĺě ěě ŋěćěńĺłő ĺ ďăęě ŕřĺ x = 0.5 śőśšăćń£ěš őłőńő 50 ň¡Ć/ăš._{Fe} (šő ěśšĳ ∼ 550 K/ăš), ůšő śőŕőśšăćĺňő ś ¡ŋěřčĺěľ šěŕńőćżţ ťńşłšşăűĺľ. Ĺśŕőńĳğş£ řăśśůĺšăŋŋş¿ ğăćĺśĺňőśšĳ ´E_{cmt}(x), ňż ŋăÿńĺ ¡ŋěřčĺ¿ őąřăğőćăŋĺ£ ćăłăŋśĺĺ ć şčńěřőďŋőľ ŕőďřěÿěšłě (ŕřĺ ŕěřěţőďě şčńěřőďă ć čřăťĺš) E^{form}_{V c} = 0.2 ¡Ć, ůšő ć šřĺ řăğă ňěŋĳÿě, ůěň ŕőńşůěŋŋă£ řăŋěě ć [26] ďń£ ťěřřőňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£ űěňěŋšĺšă. Śšőńĳ ňăńă£ ćěńĺůĺŋă E^{form}_{V c} ŕřĺćőďĺš ł ăŋőňăńĳŋő ćżśőłőľ łőŋűěŋšřăűĺĺ řăćŋőćěśŋżţ ćăłăŋśĺľ; ŕřĺ šěňŕěřăšşřăţ ćąńĺğĺ α − γ ŕěřěţőďă exp(−E^{form}_{V c} /kT ) ≈ 0.1, ůšő śőŕőśšăćĺňő ś łőŋűěŋšřăűĺěľ, ŋăąń¿ďăěňőľ ŋă ¡łśŕěřĺňěŋšě.

Őąřăąőšłă řěğşńĳšăšőć ŋěľšřőŋőčřăťĺĺ ďăěš őšłńőŋěŋĺě śőśšăćă űěňěŋšĺšă őš śšěţĺőňěšřĺůěśłőčő (∼ 25 ăš.% ŕřĺ 800^∘Ś, řĺś.2), łőšőřőě ğŋăůĺšěńĳŋő ŕřěćżÿăěš ğŋăůěŋĺě, ŕőńşůěŋŋőě ŕřĺ ĺśśńěďőćăŋĺĺ ğăłăńěŋŋżţ őąřăğűőć [3] (∼ 2 ăš.%), ŋő śřăćŋĺňő ś őąěďŋěŋĺěň űěňěŋšĺšă şčńěřőďőň ć řěğşńĳšăšě ĺŋšěŋśĺćŋőľ ŕńăśšĺůěśłőľ ďěťőřňăűĺĺ [11]. Ďń£ ďăŋŋőľ ćěśőćőľ ďőńĺ űěňěŋšĺšă ŋăąń¿ďăěňőě őšłńőŋěŋĺě ěčő śőśšăćă őš śšěţĺőňěšřĺůěśłőčő ąşďěš ŕřĺćőďĺšĳ ł ŕěřěśżźěŋĺ¿ şčńěřőďőň ňăšřĺűż α-Fe, łőšőřőě ďőśšĺčăěš ∼ 1 ăš.% ŕřĺ šěňŕěřăšşřăţ, ąńĺğłĺţ ł ŋăůăńş α − γ ŕřěćřăźěŋĺ£. Ŕőśłőńĳłş šăłőě ŕěřěśżźěŋĺě ğŋăůĺšěńĳŋő ŕřěćőśţőďĺš ŕřěďěń řăśšćőřĺňőśšĺ şčńěřőďă ć α-Fe (∼ 0.1 ăš.% ŕřĺ ¡ćšěłšőĺďŋőľ šěňŕěřăšşřě), śńěďşěš őęĺďăšĳ, ůšő ĺğążšőůŋżľ şčńěřőď śěčřěčĺřşěš ŋă śšřşłšşřŋżţ ďěťěłšăţ ňăšřĺűż, šăłĺţ łăł ďĺśńőłăűĺĺ, čřăŋĺűż ğěřěŋ, ňěęťăğŋżě čřăŋĺűż. Ŕő¡šőňş śńěďşěš őęĺďăšĳ, ůšő őąěďŋěŋĺě űěňěŋšĺšă şčńěřőďőň ğăćĺśĺš őš śšřşłšşřŋőčő śőśšő£ŋĺ£ őąřăğűă ĺ ňőřťőńőčĺĺ űěňěŋšĺšŋőľ ťăğż. Ŋăąń¿ďăěňőě ŕăďěŋĺě ćěńĺůĺŋż x ŕřĺ šěňŕěřăšşřăţ, śőőšćěšśšćş¿źĺţ ďćşţťăğŋőľ őąńăśšĺ (řĺś.2), őąşśńőćńěŋő, ŕő-ćĺďĺňőňş, ŕő£ćńěŋĺěň ćżďěńěŋĺľ γ-ťăğż Fe, ć łőšőřżţ şčńěřőď ĺňěěš ćżśőłş¿ řăśšćőřĺňőśšĳ.

Šăłĺň őąřăğőň, ć řěğşńĳšăšě in − situ ŋěľšřőŋőčřăťĺůěśłőčő ĺśśńěďőćăŋĺ£ śšřşłšşřż şčńěřőďĺśšőľ śšăńĺ őąŋăřşęěŋő ğŋăůĺšěńĳŋőě őšłńőŋěŋĺě śőśšăćă űěňěŋšĺšă őš śšěţĺőňěšřĺůěśłőčő ŕřĺ śőţřăŋěŋĺĺ ěčő ňăśśőćőľ ďőńĺ ĺ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ. Ŕőńşůěŋŋżě řěğşńĳšăšż ŕőłăğżćă¿š, ůšő űěňěŋšĺš śńěďşěš řăśśňăšřĺćăšĳ łăł ťăğş ćŋěďřěŋĺ£ śőśšăćă Fe_3C_x ś ÿĺřőłőľ őąńăśšĳ¿ čőňőčěŋŋőśšĺ.

1. E. J. Fasiska and G. A. Je¸rey, Acta Cryst. 19, 463 (1965).

2. T. B. Massalski, Binary alloy phase diagrams, 2nd ed.

Metals Park, OH, ASM, 1990.

3. N. J. Petch, J. Iron Steel Inst. 149, 143 (1944). 4. F. X. Kayser and Y. Sumitomo, J. Phase Equilibria 458, 458 (1997).

5. L. Battezzati, M. Baricco, and S. Curiotto, Acta Materialia 53, 1849 (2005).

6. E. P. Yelsukov, A. I. Ulyanov, A. V. Zagainov, and N. B. Arsentyeva, JMMM 253-259, 513 (2003).

7. A. N. Maratkanova, Y. V. Ruts, D. V. Surnin et al., Phys. Met. Metallogr. 89, 604 (2000).

8. E. P. Yelsukov, V. M. Fomin, D. A. Vytovtov et al., Phys. Met. Metallogr. 100, 251 (2005).

9. V. M. Schastlivtsev, I. L. Yakovleva, D. A. Mirzaev, and K. Yu. Okishev, Phys. Met. Metallogr. 96, 313 (2003).

10. Ĺ. Ŋ. Ÿăąăŋőćă, Ć. Ă. Šřăŕěğŋĺłőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 18, 339 (1973).

11. M. H. Hong, W. T. Reynolds, T. Tarui, and K. Hono, Met. Trans. A, 30, 717 (1999).

12. X. Sauvage and Y. Ivanisenko, J. of Materials Science 42, 1615 (2006).

13. A. G. Vakhnej, V. N. Antonov, A. N. Yaresko et al., Metallo˛zika 18, 21 (1996).

14. M. Mizuno, I. Tanaka, and H. Adachi, Phil. Mag. B 75, 237 (1997).

15. M. Methfessel and M. Sche›er, Physica B 172, 175 (1991).

16. L. Vocadlo, J. Brodholt, D. P. Dobson et al., Earth and Planetary Science Letters 203, 567 (2002).

17. N. I. Medvedeva, L. E. Karkina and A. L. Ivanovskii, Phys. Met. Metallogr. 96, 452 (2003).

18. A. K. Arzhnikov and L. V. Dobysheva, cod-mat/0606024 19. Ć. Č. Ćăłś, Ł. đ. Ţřőňőć, ĘİŠŤ 133, 313 (2008). 20. G. Kresse and J. Furthmuller, Phys. Rev. B 54, 11169 (1996).

21. G. Kresse and J. Hafner, J. Phys. Condensed Matter 6, 8245 (1994).

22. G. Kresse and J. Joubert, Phys. Rev. B 59, 1758 (1999). 23. J. P. Perdew, J. A. Chevary, S. H. Vosko et al., Phys.

Rev. B 46, 6671 (1992); 48, 4978 (1993).

24. S. H. Vosko, L. Wilk, and M. Nusair, Can. J. Phys. 58, 1200 (1980).

25. S. V. Okatov, A. R. Kuznetsov, Yu. N. Gornostyrev et al., Phys. Rev. B 79, 0941111 (2009).

26. Chao Jiang, B. P. Uberuaga, and S. G. Srinivasan, Acta Materialia 56, 3236 (2008).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 3 { 4 2010