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На основании расчетов модели элементарной кристаллической ячейки γ-железа показано, что в ее открытых порах 
не могут находиться ионы углерода. Углерод в Fe-C-сплавах растворяется и распределяется в основном в виде элемен‑
тарных нанокристаллов графита. В аустените стали углерод находится в элементарных нанокристаллах графита 
и железо-углеродных комплексах. В аустените чугуна углерод присутствует в элементарных нанокристаллах графита.
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Based on the calculations of the model of the elementary crystal cell γ-iron, it is shown that carbon ions cannot be present in 
its open pores. Carbon in Fe-C alloys dissolves and distributes mainly as elementary graphite nanocrystals. In steel austenite, 
carbon is found in elementary graphite nanocrystals and in iron-carbon complexes. In cast iron austenite, carbon is found in el‑
ementary graphite nanocrystals.
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От распределения углерода в аустените Fe-C-сплавов во многом зависят свойства сталей и чугунов. При‑
нято считать, что углерод в Fe-C-сплавах растворяется и распределяется в атомарном виде, образуя твердый 
раствор внедрения в кристаллической решетке γ-железа (γ-Fe) [1–4]. При этом выполняется уравнение:
	 0,41п 1d dγ γ= ,	 (1)
где п 1d γ  – ​диаметр сферы, вписанной в пору, находящуюся в центре элементарной ячейки γ-Fe; dγ  – ​ди‑
аметр атома железа γ-Fe.

Известно, что dγ  = 0,257 нм [5]. Тогда п 1d γ , согласно уравнению (1), равно 0,105 нм.
Чтобы атом углерода внедрился в γ-Fe, необходимо, чтобы диаметр атома углерода ( )cd  не превы‑

шал 0,105 нм. Но из справочных данных известно, что cd  = 154 нм [5]. Поскольку c п 1d d γ> , то принято 
считать, что атомы углерода в γ-Fe находятся в ионизированном виде [6, 7]. Если атомы углерода отдают 
свои электроны в коллективизированную зону проводимости γ-Fe и входят в поры его кристаллической 
структуры, то это должно способствовать увеличению электропроводности γ-Fe. В  действительности 
даже малые концентрации углерода значительно снижают электропроводность железа. Кроме того, из‑
вестно, что на один атом γ-Fe приходится одна пора с  п 1d γ  [1]. Если бы ионы углерода занимали все эти 
поры, то его максимальная концентрация в γ-Fe была равна 50 ат. %. В действительности она составляет 
всего 9 ат. % [6]. Поэтому целью настоящей работы является определение возможного места нахождения 
атомов углерода в γ-Fe. Для этого необходимо исследовать элементарную ячейку γ-Fe.

Данную работу выполняли на модели. Атомы железа моделировали пенопластовыми шариками диаме‑
тром 40  мм каждый. Расстояния между ними выбирали в  соответствующем масштабе исходя из 
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определяющего размера элементарной ячейки γ-Fe а = 0,364 нм [5]. Общий вид модели представлен на 
рис. 1. Из рисунка видно, что центральная пора элементарной ячейки γ-Fe является изолированной. Поэто‑
му ион углерода не может в нее попасть и там находиться. Но в элементарной ячейке γ-Fe есть и открытые 
поры (рис. 1). Схематично вид такой поры показан на рис. 2. Из рисунка следует, что диаметр сферы, впи‑
санной в открытую пору элементарной ячейки γ-Fe ( )п2dγ , выражается следующим уравнением:
	 0,156п2d dγ γ= .	 (2)

Поскольку dγ  = 0,257 нм, то 2пdγ  = 0,040 нм.
Известно, что растворимость углерода в α-железе составляет всего 0,1 ат.% [6]. Считают, что атомы 

углерода не растворяются в кристаллической решетке α-железа (α-Fe) [2, 7, 8]. При этом выполняется 
уравнение:
	 0,29пd dα α= ,	 (3)
где пdα  – ​диаметр сферы, вписанной в пору элементарных ячеек α-Fe; dα  – ​диаметр атома железа α-Fe. 
Известно, что dα  = 0,248 нм [5]. Тогда пdα , согласно уравнению (3), равно 0,072 нм. Поскольку 

п п2d dα γ> , то ионы углерода не смогут попасть в поры элементарных ячеек γ-Fe. Также не могут 9 ат.% 
ионов углерода находиться в вакансиях γ-Fe, поскольку их атомная концентрация намного меньше угле‑
родной. Известно, что в металлах и сплавах концентрация вакансий вблизи точки плавления составляет 
0,1 – 0,01 ат. % [9]. Тогда возникает вопрос: где и как распределяется углерод в аустените Fe-C-сплавов? 
Для ответа на этот вопрос необходимо исследовать процессы растворения графита в жидком железе 
и кристаллизацию аустенита в стали и чугуне.

Молярная энтальпия плавления железа составляет только 3 % от его молярной энтальпии атомизации 
[10]. Поэтому при плавлении железа происходит реакция:
	 мк эн аFe =Fe +Fe ,	 (4)
где мкFe , энFe , аFe  – ​соответственно микрокристаллы, элементарные нанокристаллы и свободные ато‑
мы железа. Расчетное значение диаметра элементарного нанокристалла железа составляет 6,6 нм [13].

Сталь и чугун можно получать растворением графита в расплаве железа или Fe-C-сплава. При этом 
молярная энтальпия растворения графита составляет 10 % от молярной энтальпии атомизации графита 
[10, 11]. Поэтому при растворении графита происходит реакция, аналогичная (4):
	 мк эн аC =C +C ,	 (5)
где мкC , энC , аC  – ​соответственно микрокристаллы, элементарные нанокристаллы и свободные атомы 
графита (углерода).

При растворении графита в жидком железе происходит взаимодействие аFe  с  аC . В результате об‑
разуются железо-углеродные комплексы (ЖУК). Тогда микрокристаллы графита в расплаве железа бу‑
дут распадаться на элементарные нанокристаллы по следующей реакции:
	 мк а энC +Fe =C +ЖУК .	 (6)

Элементарными ЖУК являются соединения Fe3C.

Рис. 1. Общий вид модели элементарной 
 кристаллической ячейки γ-железа

     

Рис. 2. Схема открытой поры элементарной кристал‑
лической ячейки γ-железа: 1 – атом железа; 2 – пора 
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Кристаллизация металлов и сплавов является наноструктурным процессом [14]. Тогда процесс кри‑
сталлизации аустенита в стали можно выразить следующим уравнением:
	 эн эн а мксFe +C +Fe +ЖУК=A ,	 (7)
где мксA  – ​микрокристаллы аустенита в стали.

В расплаве чугуна, который кристаллизуется по стабильной диаграмме состояния Fe-C, образование 
микрокристаллов графита ( )мкC  происходит по реакции:
	 эн а мкC +C =�C .	 (8)

Микрокристаллы аустенита в чугуне ( )мкчA  формируются по реакции:
	 эн эн мкчFe +C +ЖУК=A .	 (9)

Из уравнений (7) и (9) следует, что углерод не входит в γ-Fe. В аустените Fe-C-сплавов углерод на‑
ходится в основном в элементарных нанокристаллах графита.
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