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КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ
МЕЖАТОМНЫХ ПАРНЫХ ВЗАИМОДЕЙСТВИЙ В

ТВЕРДЫХ РАСТВОРАХ НА ОСНОВЕ �-Fe
Результаты компьютерного моделирования методом молекулярной динамики, с использованием
потенциала в форме Леннарда-Джонса для расчета энергии межатомного парного взаимодействия,
показывают, что вакансии вносят сжимающуюдеформациюв кристаллическую ячейку � Fe, а бикакансии
– растягивающую. Наблюдаемое методом рентгеновской дифрактометрии отклонение в сторону
увеличения периода кристаллической решетки твердого раствора при стремлении кнулюконцентрации
растворенных атомов означает, что количество бивакансий в ОЦК решетке �-Fе может быть больше,
чем вакансий.
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