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Выполнено атомно-дискретное моде-

лирование равновесного состояния γ-фазы 

аустенитных сплавов сложного химическо-

го состава. Хаотическое размещение 

атомов различного сорта по узлам решёт-

ки модельного блока имитирует таковое в 

неупорядоченном многокомпонентном кри-

сталле. Несимметричное окружение каж-

дого из атомов приводит к тому, что их 

равновесные положения оказываются сме-

щёнными относительно геометрически 

правильных положений узлов, а сам кри-

сталл превращается в объёмный дефект. 

Для набора из ~30 промышленно выпускае-

мых сплавов установлены корреляционные 

зависимости между измеряемыми показа-

телями их механических свойств (МС) и 

усреднёнными вычисляемыми параметрами 

γ-фазы модельного блока – энергии связи и 

степени искажённости решётки. Графиче-

ское представление корреляционных функ-

ций позволяет прогнозировать МС сплавов 

в пределах рассматриваемого класса спла-

вов и открывает возможность программи-

ровать составы сплавов в зависимости от 

заданного набора МС. 

Создание сталей и сплавов с заранее 
заданным комплексом механических свойств 
(МС) представляет собой одну из важнейших 
задач материаловедения. Основными спо-
собами управления МС сплавов является 
варьирование их химического состава и ре-
жимов термообработки. Эмпирические ме-
тоды поиска химического состава и режимов 
термообработки в сочетании с методом проб 
и ошибок являются самыми надёжными и 
необходимыми, но в то же время и самыми 
затратными и длительными. Поэтому хотя 
бы на начальной стадии прогнозирования 
МС было бы желательно применять другие, 
менее затратные и эффективные методы. 

Компьютерные методы прогнозирования до-
казали свою эффективность практически во 
всех областях человеческой деятельности. 
Не является исключением и материалове-
дение. Прямой расчёт показателей МС 
предполагает компьютерную имитацию на 
атомном уровне механического испытания, 
соответствующего данному МС. Для много-
фазного многокомпонентного поликристал-
лического образца макроскопических разме-
ров такая задача невыполнима. Но и прямое 
эмпирическое установление взаимосвязей 
типа состав-свойство [1–3] оказывается эф-
фективным лишь в узких диапазонах концен-
траций. В этой связи для целей прогнозиро-
вания МС сталей и сплавов имеет смысл 
объединить возможности уже зарекомендо-
вавших себя методов атомно-дискретного 
моделирования, эмпирические знания [4–5] 
и бесценную информацию о МС уже создан-
ных материалов [6–7].  

Поскольку любое МС представляет со-
бой отклик материала в виде пластической 
деформации на тот или иной вид механиче-
ского испытания, то в первую очередь «от-
кликнуться» на внешнее воздействие должны 
кристаллы фазы, наиболее склонной к пла-
стической деформации. Таковыми являются 
высокосимметричные кристаллы с большим 
числом систем скольжения. Как правило, это 
α или γ фаза. С учётом превалирующей доли 
этой фазы в составе сплава её влияние на 
МС становится очевидным. Поскольку под-
вижность дислокаций в искажённом кристал-
ле ограничена по сравнению с подвижностью 
в совершенном кристалле, то и прочностные 
свойства материала, содержащего в своем 
объёме искажённые кристаллы должны быть 
более высокими. 

Под микросостоянием неупорядоченного 
многокомпонентного кристалла будем пони-
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мать совокупность координат и сортов ато-
мов его образующих. Макросостояние этого 
же кристалла – это совокупность усреднён-
ных по его объёму параметров. Очевидно, 
что одному и тому же макросостоянию соот-
ветствует гигантское число микросостояний 
[8]. Аналогично, под макросостоянием мате-
риала в целом будем понимать совокупность 
количественных параметров, усреднённых по 
его объёму – фазовый и химический состав, 
дисперсность фаз, характер их распределе-
ния по объёму и др. Очевидно, что под влия-
нием всех этих факторов и формируются МС 
материала. Поскольку измерить МС уже изго-
товленного материала сравнительно легко, 
то их правомерно рассматривать как изме-
ряемые параметры его состояния. 

Особенностью многокомпонентных не-
упорядоченных кристаллов является то, что 
они искажены не столько в результате на-
клёпа, который, как правило, снимается на 
окончательной стадии обработки (закалки, 
нормализации, отжига), сколько вследствие 
хаотического размещения атомов по узлам 
решётки. Несимметричное окружение каждо-
го из атомов приводит к тому, что их равно-
весные положения оказываются смещённы-
ми относительно геометрически правильных 
положений узлов, а решётка в целом иска-
жённой. Это позволяет рассматривать мно-
гокомпонентный неупорядоченный кристалл 
как объёмный дефект. Поскольку основная 
фаза, безусловно, должна оказывать влия-
ние на состояние материала в целом, то в 
качестве исходного предположения даль-
нейшего исследования было принято: «ме-
ханические свойства стали или сплава оп-
ределяются, главным образом, состоянием 
кристаллической решётки его основной фа-
зы». Подтверждением данного предположе-
ния могло бы стать установление корреля-
ционной зависимости между эксперимен-
тально измеренными показателями МС ре-
альных сплавов и рассчитанными парамет-
рами состояния основной фазы. 

Базовый набор был составлен из спла-
вов аустенитного класса, то есть низкоугле-
родистых сплавов на основе никеля. Состав 
γ фазы полагался таким же как и состав 
сплава в целом. Микросостояние γ фазы 
воссоздавалось для модельного блока раз-
мером 15х15х15 элементарных ГЦК ячеек 

[9]. Взаимодействия между атомами произ-
вольного сорта определялись по методике, 
изложенной в [10]. В качестве параметров 
макро-состояния γ фазы рассматривалась 
степень искажённости кристалла и среднее 
значение энергии связи ЕСВ в расчёте на 
атом. За количественную меру степени ис-
кажённости принималась среднее значение 
смещения Sm атомов относительно положе-
ний узлов идеальной решётки. Параметры 
Sm и ЕСВ γ фазы рассчитывались как ре-
зультат усреднения для четырёх различных 
микросостояний модельного блока. Рассчи-
танные и измеренные [7] величины сопос-
тавляются в таблице 1, а проекция одного 
из микросостояний сплава ХН65КВМЮТБ-
ВД на плоскость куба представлена на ри-
сунке 1. Вид корреляционной функции, свя-
зывающей показатели МС с вычисляемыми 
параметрами γ-фазы выбирался одинако-
вым для всех МС. 

mСВmСВСВm SpЕpSЕppЕSМС 3210),( +++=  (1) 

Значения параметров p0, p1, p2, p3 для 
рассматриваемого класса сталей подбира-
лись из условия максимальной близости на-
бора значений, рассчитанных по формуле (1) 
к соответствующему экспериментальному 
набору. Значения коэффициентов р1, р2, р3, р4 
для каждого механического свойства в соот-
ветствующих единицах измерения приводят-
ся в таблице 2, а рассчитанные значения по-
казателей МС – также в таблице 1 в качестве 
знаменателя. 

Из таблицы 1 видно, более близкими к 
эксперименту оказываются аппроксимиро-
ванные значения предела текучести и твер-
дости. И это не удивительно, поскольку при 
измерении этих МС испытания заканчивают-
ся на начальной стадии пластической де-
формации, то есть, когда она протекает 
вследствие скольжения дислокаций. Измере-
ние же предела прочности и относительного 
удлинения проводится вплоть до разрушения 
образца, то есть, когда образец деформиру-
ется за счёт роста трещин. Влияние искажён-
ности решётки на последнем этапе испыта-
ния оказывается незначительным. 

Графическое представление МС с помо-
щью функций вида (1) выполнено на рисунке 2 
в виде номограмм – линий постоянных значе-
ний в одинаковом масштабе Sm и ЕСВ. 
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Таблица 1 – Показатели МС – предела текучести σ02, предела прочности σВ, относительного 
удлинения δ, твердости НВ (эксперимент/аппроксимация) и рассчитанные значения энергии 
связи ЕСВ и степени искажённости Sm сплавов аустенитного класса 

 

№ Марка стали 
σ02, 
МПа 

σВ, 
Мпа 

δ, % НВ 
ЕСВ, 

эВ/атом 
Sm, 
Å 

1 03Х23Н28Ю4Т 490/541 216/207 30/25 -/181 4,295 0,039 

2 06ХН46Б 535/570 206/205 28/26 159/193 4,381 0,041 

3 06ХН28МДТ 540/586 216/231 33/25 200/200 4,388 0,044 

4 ХН65ВМТЮЛ 581/758 461/447 14/17 -/279 4,547 0,072 

5 ХН75ВМЮ 588/824 -/556 6/12 288/310 4,554 0,085 

6 ХН78Т 588/581 196/196 27/27 200/197 4,427 0,041 

7 ХН45Ю 590/612 215/285 15/23 -/213 4,378 0,050 

8 ХН70ВМТЮФ 590/843 -/616 6/9 320/320 4,520 0,091 

9 ХН15Н60-Н 645/645 264/230 20/27 -/223 4,555 0,048 

10 ХН35ВТК 650/662 350/356 15/20 236/236 4,415 0,059 

11 Х20Н80 656/625 -/191 23/28 -/214 4,550 0,044 

12 ХН70ВМТЮ 670/841 -/605 3/10 320/319 4,532 0,090 

13 ХН70БДТ 680/671 280/387 33/19 -/241 4,393 0,062 

14 05ХН46МВБЧ 686/742 343/434 30/18 -/272 4,521 0,070 

15 ХН60КВМЮТБЛ 700/696 500/454 3/16 -253 4,361 0,069 

16 ХН60Ю 720/610 360/274 50/24 -/211 4,389 0,049 

17 ХН35ВТР 750/686 400/400 20/19 -/247 4,416 0,064 

18 ХН60ВТ 750/810 -/540 30/13 -/304 4,542 0,083 

19 03Х25Н25ЮТЛ 770/545 -/223 -24 -183 4,292 0,040 

20 ХН65ВКМБЮТЛ 784/842 -/665 3/8 -/321 4,451 0,095 

21 ХН64ВМКЮТЛ 800/915 700/798 3/2 -/356 4,458 0,110 

22 ХН60КВМЮТЛ 833/843 735/700 3/7 -/322 4,403 0,098 

23 ХН80ТБЮА 833/670 441/351 20/21 -/239 4,443 0,059 

24 ХН65КВЮТБ -/838 -/643 -/8 285/319 4,469 0,093 

25 ХН70КВМЮТЛ 883/883 686/780 3/3 -/342 4,397 0,107 

26 ХН65КМВЮБ-ВД 900/848 600/607 11/10 -/322 4,555 0,090 

27 ХН60КВЮМБ-ВД -/924 -/732 -/4 362/359 4,569 0,105 

28 ХН67МВТЮ 930/797 550/542 16/13 291/298 4,512 0,082 

29 ХН65КМВЮТЛ 930/910 800/768 3/3 -/353 4,484 0,107 

30 ХН58ВКМТЮБЛ 950/842 850/667 5/8 -/321 4,451 0,095 

31 ХН62МБВЮ 960/898 635/672 22/7 -/345 4,595 0,098 

32 ХН70ВМЮТ 980/847 588/630 20/9 -/322 4,518 0,092 

33 ХН65КВМЮТБ-ВД 1000/856 655/637 18/9 -/326 4,534 0,093 

 

 

Таблица 2 – Коэффициены аппроксимирующих функций (1) для различных МС 

Механическое свойство р0 р1 Р2 р3 
σВ – предел прочности -472,00 906,41 194,51 685,88 
σ02 – предел текучести 1248,05 1362,33 -318,95 2727,61 
δ – относительное удлинение -126,27 -356,91 38,01 1216,64 
НВ – твердость -138,03 656,40 54,67 -648,27 
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Рисунок 1 – Микросостояние кристалла γ-фазы сплава ХН65КВМЮТБ-ВД 
 

 

  

  
Рисунок 2 – Линии постоянных значений МС сплавов аустенитного класса 
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Естественно, что аппроксимирующие 

функции каждого из МС распространены на 
более широкий диапазон изменения макро-
параметров γ фазы, что и отражено на гра-
фиках. Из полученных номограмм следует, 
что МС наиболее чувствительны к изменению 
степени искажённости решётки γ фазы – лю-
бая горизонталь пересекает несколько изо-
линий. Чувствительность же МС к изменению 
энергии связи меньшая – например, некото-
рые из изолиний на номограмме для предела 
текучести близки к вертикальным. Наклон 
изолиний зависит от соотношения концентра-
ций элементов внедрения (углерода) и заме-
щения (Cr, Nb, Mo, W) – увеличение концен-
трации углерода приводит к понижению энер-
гии связи, а концентрации тяжёлых металлов 
– к её повышению, хотя оба фактора приво-
дят к искажению решётки. В рассматривае-
мом классе материалов определяющей явля-
ется концентрация металлов.  

Полученные номограммы применимы к 
определению состава сплава с заранее за-
данным набором МС. Для этого на каждой из 
них необходимо выделить полосу, ограни-
ченную парой изолиний, соответствующих 
минимальному и максимальному пределам 
изменения МС. Тогда ожидаемые допусти-
мые значения ЕСВ и Sm, обеспечивающие 
требуемый набор МС должны находиться в 
области пересечения выделенных полос при 
их взаимном наложении. Подбор химического 
состава сплава с заданным набором МС 
должен выполняться путем его варьирования 
с последующим выполнением моделирова-
ния микросостояния так, чтобы соответст-
вующие значения макропараметров оказа-
лись в выделенной области. Это вовсе не 
означает, что паре (ЕСВ, Sm) соответствует 
единственный химический состав. Он может 
быть различным в зависимости от имеющих-
ся исходных компонент, стоимости и с учетом 
требований эксплуатации будущей детали. 

Таким образом, в предлагаемом методе 
прогнозирования установлена корреляцион-
ная зависимость МС лишь от одного, но ос-
новного фактора – фактора превалирующей 
фазы. В то же время, химические составы 
фаз в многофазном образце могут сущест-
венно отличаться от среднего состава спла-
ва. Кроме того, влияние «второстепенных» 

фаз может быть существенным в зависимо-
сти от их дисперсности, формы кристаллов, 
характера распределения по объёму и др. 
Для более точного прогнозирования МС 
сплавов необходимо выполнение моделиро-
вания микросостояния нескольких фаз и, как 
следствие, построение другого набора корре-
ляционных функций. 
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