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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 

 

Актуальность. Рост требований к конструкционным материалам, в том числе и 

сталям, по основным физическим характеристикам (прочности, пластичности, 

штампуемости, коррозионной стойкости, свариваемости, эксплуатационной 

надежности и др.), за короткий (около 5-10 лет) промежуток времени, связан с 

насущной необходимостью снижения массы и металлоемкости деталей, узлов, кон-

струкций, а также материальных и энергетических затрат. Миниатюризация совре-

менных изделий требует повышения прочности, например, стали. С другой сто-

роны, для изготовления прогрессивными, все более широко применяемыми мето-

дами обработки давлением (глубокой вытяжки, штамповки, гибки и др.) деталей и 

конструкций для автомобильного транспорта, строительных, машиностроитель-

ных конструкций, других ответственных изделий, необходимо обеспечение высо-

кого уровня ее пластичности. В настоящее время требуется рациональное сочета-

ние таких физических свойств, поскольку одновременное повышение основных и 

трудно сочетаемых физических (прочностных и пластических) характеристик яв-

ляется предельно сложной задачей, так как использование традиционных механиз-

мов упрочнения сплавов и сталей в большинстве случаев сопровождается сниже-

нием пластичности. Для решения такой задачи необходим поиск принципиально 

новых методов, которые делают возможным сочетание высоких показателей упо-

мянутых свойств. Ключевое значение среди них принадлежит управлению форми-

рованием необходимой наноструктурной составляющей стали, представляющей 

собой наноразмерные частицы (10-500 нм) неметаллических включений, в том 

числе карбидных фаз. Комплексные неметаллические включения, т.е. единые ча-

стицы-сростки разных кристаллических фаз (сульфидов, оксидов, карбидов, нит-

ридов и др.) оказывают значительное влияние на физические, технологические и 

эксплуатационные свойства широкого круга современных сталей и сплавов. Учи-

тывая разнообразие фазового состава шлака и металла, как в жидком, так и в твер-

дом состояниях, для управления процессами производства стали, необходимо ру-

ководствоваться базовыми основами физики конденсированного состояния, в том 

числе особенностями формирования кристаллических фаз, контролирующих гео-

метрические условия их срастания в единый комплекс (микроскопическую ча-

стицу). 

Изучение и структурное описание механизмов образования карбидов, поли-

морфных превращений с участием и без участия карбидных фаз, явления образова-

ния комплексных неметаллических включений, определяющих основные физиче-

ские свойства (коррозионные, механические и трещиностойкость) перспективных 

автолистовых и трубных сталей, является актуальной задачей.  

Степень разработанности темы исследования Вопросы кристаллографи-

ческого исследования структуры и механизмов образования решетки поликристал-

лических и монокристаллических материалов всегда находились в центре внима-

ния исследователей. К сожалению, описание превращений на основе сопряжений 

плоских сечений не может дать адекватного отображения этого физического про-

цесса, т.к. кристаллическая структура по определению трехмерна, и при рассмот-
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рении плоских сечений не учитываются ближайшие «соседи». Так, например, опи-

сание механизма мартенситного превращения с помощью плоских сеток приводит 

к невозможности объяснения экспериментально определенных габитусов мартен-

сита. Кроме того, до сих пор нет модели превращения между гранецентированной 

кубической (ГЦК) и гексагональной плотной (ГП) упаковками (несмотря на кажу-

щуюся простоту этого превращения). Разработка систем легирования и технологи-

ческих приемов для дальнейшего повышения механических свойств листовых и 

трубных сталей невозможна в отсутствии структурных представлений о происхо-

дящих в этих сталях превращениях, в частности образовании карбидных и нитрид-

ных фаз, а также комплексных неметаллических включений, изученных в послед-

нее время Кабловым Д.Е., Крапошиным В.С., Талисом А.Л. и др. 

Цель диссертационной работы - разработать трехмерные структурные мо-

дели образования и превращений карбидных фаз в сталях и срастания в сталях 

сульфидов, оксидов и карбидов в единое комплексное включение. Такие модели 

должны объяснять некоторые физические (экспериментальные) явления, сопро-

вождающие эти превращения, и описывать структурные механизмы образования 

карбидных фаз и комплексных неметаллических включений в сталях.  

Задачи диссертации: 

1. Разработать модели механизма взаимного превращения модификаций 

карбида ниобия (полиморфного перехода ГЦК-ГПУ). Модель должна 

включать описание строения периферии граничной области включения 

гексагональной фазы в кубическую гранецентрированную фазу. Соот-

ветственно модель должна описать атомное строение по периферии ко-

нечного дефекта упаковки в ГЦК- и ГП-структурах. 

2.  Разработать структурную модель превращения аустенит-цементит, со-

гласующуюся с экспериментально наблюдаемыми ориентационными со-

отношениями (ОС) между аустенитом и цементитом. 

3. Разработать структурную модель периодического образования частиц 

карбидов и нитридов тугоплавких металлов на фронте превращения 

аустенит-феррит в цикле охлаждения при горячей прокатке листов низ-

коуглеродистых сталей. 

4. Разработать модель граничного слоя сростка карбида железа с неметал-

лическими фазами в комплексных неметаллических включениях. 

Научная новизна диссертационной работы: 

В результате выполненных теоретических и экспериментальных исследова-

ний в рамках настоящей работы получены следующие новые результаты: 

1. 

 

Предложен единый механизм превращения между гексагональной и ку-

бической плотными упаковками, образования дефекта упаковки и коге-

рентной границы двойника в плотноупакованных структурах. Механизм 

основан на переброске диагонали в ромбе, образованном соседними тре-

угольными гранями полиэдров, и включает образование цепочек триго-

нальных призм для замыкания конечной плоскости дефекта упаковки 

(границы двойника). 
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2. Предложена модель механизма взаимного превращения аустенит↔це-

ментит. Найденная последовательность перебросок диагоналей ромбов в 

кластере исходного аустенита (цементита) однозначно определяет ори-

ентировку конечного кластера цементита (аустенита) относительно ис-

ходного кластера и совпадает с экспериментально наблюдавшимися ОС 

цементит/аустенит. Совпадение ориентировок служит основанием назы-

вать этот механизм – механизмом образования зародыша. 

3. Определено ориентационное соотношение ромбоэдрических фрагмен-

тов структуры цементита (по строению полностью совпадающих с при-

митивной ячейкой ГЦК-упаковки решетки аустенита) относительно 

всего кристалла цементита, которое совпало с экспериментально наблю-

давшимся ОС аустенит/цементит. 

4. 

 

Показано, что известное явление образования карбидов типа МС (М=V, 

Nb, Ti) микролегирующих тугоплавких металлов на фронте превраще-

ния аустенит-феррит при горячей прокатке автолистовых сталей может 

происходить по механизму переброски диагоналей в ромбе, аналогично 

описанному в п.2. Отличие механизма образования в аустените карбида 

МС со структурой NaCl заключается в наличии промежуточной стадии 

образования 9-вершинной тригональной призмы с тремя полуоктаэдри-

ческими шапочками, совпадающей со строительной единицей структуры 

цементита. 

5. Превращения в кристаллах и структурно-симметрийные условия сращи-

вания двух кристаллов впервые описаны на основе локальной теоремы 

кристаллографии (теоремы Делоне), использующей определение (r, R)-

систем Делоне. Сросток двух кристаллов, определяемых как (r1, R1) и (r2, 

R2) системы, определяется как единая (r,R)-система Делоне, образуемая 

спиралями из полиэдров срастающихся кристаллов и расположенного 

между ними промежуточного слоя. Объединение полиэдров в промежу-

точном слое также удовлетворяет условиям образования единой (r,R)-си-

стемы Делоне, в которой значения характеризующих систему расстоя-

ний r и R определяются r1, r2 и R1, R2 , соответственно. 

Положения, выносимые на защиту: 

1. Структурно-геометрическая модель полиморфного превращения ГЦК-

ГПУ, образования дефекта упаковки и атомной структуры границы де-

фекта упаковки/двойника. 

2. Структурно-геометрическая модель превращения аустенит (γ-Fe) ↔ це-

ментит (Fe3C), связь ориентационных соотношений, со структурой 

аустенита (γ-Fe) и цементита (Fe3C). 

3. Структурно-геометрическая модель периодического образования частиц 

карбидов и нитридов тугоплавких металлов в цикле горячей прокатки 

автолистовых сталей. 

4. Модель строения промежуточного слоя в комплексных неметаллических 

включениях, на примере MnS/MgAl2O4/Fe3C в процессе горячей про-

катки листов низкоуглеродистых сталей. 
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Практическая значимость: 

Полученные фундаментальные знания и данные могут быть использованы в 

учебном процессе при чтении специальных курсов лекций аспирантам, соискате-

лям, студентам – дипломникам по материаловедению, кристаллографии в ведущих 

университетах и научных организациях страны, в том числе, МГУ им. М.В. Ломо-

носова, МГТУ им. Н.Э. Баумана, НИТУ «МИСиС», ФГУП «ЦНИИчермет им. И.П. 

Бардина».  

Разработанные модельные представления и установленные закономерности 

выделения карбидных фаз и комплексных неметаллических включений и их влия-

ния на структуру и свойства могут быть использованы для разработки новых высо-

копрочных микролегированных сталей и основ технологий их производства. Полу-

ченные закономерности симметрийно-допустимого образования сростков неметал-

лических фаз в сталях могут быть использованы для расширения числа потенци-

ально возможных микролегирующих элементов в сталях.  

В рамках данного исследования математическая модель переброски диаго-

нали реализована в прикладной программе для ЭВМ, зарегистрированной в уста-

новленном порядке. 

Достоверность результатов и адекватность модельных представлений осно-

вана на современных теориях комбинаторной геометрии и пространственных 

групп, локальной теоремы кристаллографии и подтверждается совпадением с экс-

периментальными данными. 

Личный вклад автора состоит в самостоятельном выполнении сбора и си-

стематического анализа литературных данных по теме, разработке модели меха-

низма превращения аустенит/цементит, определении ориентационных соотноше-

ний (ОС) аустенит/цементит в разработанной модели, ОС ромбоэдра цементита с 

единым кристаллом цементита, разработке модели механизма полиморфного пре-

вращения ГЦК/ГПУ и образования дефекта упаковки ГЦК, модели области замы-

кающей границу двойника или дефекта упаковки ГЦК структуры, модели образо-

вания карбидов тугоплавких металлов при горячей прокатке листовой стали, а 

также модели атомной структуры граничного слоя в комплексных неметалличе-

ских включениях. 

Теоретическая значимость работы состоит в создании для структур метал-

лов и карбидов единого структурно-симметрийного подхода, который использует 

расширения классической кристаллографии для определения необходимых (сим-

метрийных) условий образования карбидных фаз в сталях и сплавах. 

В частности, для формулировки структурно-симметрийных условий сращи-

вания двух кристаллов, федоровские группы которых не находятся в групп - под-

групповом соотношении, использована локальная теорема (теорема Делоне), опре-

деляющая кристалл как частный случай (r,R)-системы точек. Сросток двух кри-

сталлов, являющихся (r1, R1)- и (r2, R2)- системами, определяется как единая (r, R)-

система Делоне, в которой значения расстояний r и R (характеризующих систему) 

определяются величинами r1, r2 и R1, R2, соответственно. Предложен единый меха-

низм превращения между структурами металлов и карбидов, образованных поли-

эдрами с треугольными гранями. Механизм основан на переброске диагонали в 
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«ромбе», образованном соседними треугольными гранями полиэдров. Такое 

(дробно-линейное) преобразование не сохраняет расстояния между точками и, по-

этому, не является кристаллографическим. 

Полученные результаты вносят существенный вклад в понимание физиче-

ских процессов, происходящих во время превращений в кристаллах (образованных 

полиэдрами с треугольными гранями), и не противоречат данным современных ис-

следований. 

Апробация работы. Результаты работы представлены: на Девятой Всерос-

сийской конференция молодых ученых и специалистов (с международным уча-

стием) «Будущее Машиностроения России» (Москва, 2016), Десятой Всероссий-

ской конференции молодых ученых и специалистов «Будущее машиностроения 

России» (Москва, 2017), X Международной конференции «Фазовые превращения 

и прочность кристаллов», памяти академика Г.В. Курдюмова (ФППК-2018) (Чер-

ноголовка, 2018), 4-ой Международной научно-практической конференции «Инно-

вационные технологии в материаловедении и машиностроении – ИТММ-2019» 

(Пермь, 2019), XVI Российской ежегодной конференции молодых научных сотруд-

ников и аспирантов (Москва, 2019). 

Публикации. По теме диссертационной работы опубликовано 10 печатных 

работ, в том числе 4 работы опубликованы в журналах, рекомендованных ВАК РФ, 

3 из них – в журналах, индексируемых международными базами Scopus и WoS. В 

том числе получено свидетельство №2017610419 2017г. Общий объем публикаций 

– 3 п.л., из которых 1,61 п.л. принадлежат лично соискателю.  

Структура и объем диссертации. Диссертационная работа состоит из вве-

дения 6 глав и заключения, изложена на 165 страницах, содержит 67 рисунков и 3 

таблицы. Список литературы включает 231 работу. 

 

СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ 

 Во введении кратко обосновывается актуальность работы, сформулирована 

цель, перечислены положения, выносимые на защиту, отмечена научная новизна, 

достоверность и практическая значимость результатов, личный вклад, апробация и 

публикация материалов диссертации, содержание по главам. 

В главе 1 дан обзор литературы, затрагивающей проблемы кристаллогеомет-

рии фазовых переходов в сталях и сплавах. Особенное место в анализе литературы 

уделено мартенситным превращениям. Проанализирована информация по суще-

ствующим механизмам полиморфных превращений в сталях и сплавах. Установ-

лены области нерешенных проблем, в частности, ограничения подхода, основан-

ного на сопоставлении и деформации двумерных плоских сечений кристаллов при 

описании механизмов полиморфных превращений, атомной структуры межфазных 

границ и дефектов упаковки. Определены перспективные направления в кристал-

логеометрии фазовых превращений.  

В главе 2 представлены методики исследования. В качестве теоретической 

основы в работе принята локальная теорема кристаллографии (теорема Делоне), 

согласно которой трехмерный кристалл рассматривается как особый случай (r,R)-

системы Делоне, с определенными значениями расстояний r и R. В этом подходе 
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бесконечная трехмерно-периодическая кристаллическая структура – результат вза-

имодействия конечных кристаллохимически-допустимых (энергетически выгод-

ных) строительных единиц, например координационных полиэдров. Для трехмер-

ного моделирования кристаллических структур, определения индексов граней и 

направлений полиэдров, образующих структуры, определения ориентационных со-

отношений (ОС) сопрягаемых фаз использовали инженерную программу Solid-

works. 

В главе 3 показана структурно-геометрическая модель полиморфного 

ГЦК↔ГПУ превращения, а также возможный вариант атомного строения границы 

дефектного (двойник или дефект упаковки) слоя в ГЦК упаковке. Выполнен пере-

ход от условного описания дефектов упаковки к их трехмерному моделированию. 

В частности, в трехмерном виде показаны описанные в настоящее время дефекты 

типа вычитания, внедрения, двойника.  

На Рисунке 1 показано замыкание границы двойника {111} в ГЦК-упаковке 

тригональной трехшапочной призмой, которая своим ребром между двумя шапоч-

ками встраивается в углубление между двумя октаэдрами с общим ребром, образу-

ющими дефектный слой двойника. 

Ограниченная плоскость двойника, в упрощенном случае принятом при мо-

делировании, представляет треугольник, окруженный 9-ти вершинными полиэд-

рами Бернала. Вдоль каждого сегмента дефектного участка располагается стопка 

тригональных призм с полуоктаэдрическими шапочками. За пределами этой тре-

угольной конструкции располагается бездефектный кристалл с ГЦК-структурой. 

Углы, где сходятся два ряда тригональных призм замыкаются гексагональными би-

пирамидами. На Рисунке 2 показана структура границы двойника. 

 
 

Рисунок 1.  

Два октаэдра, объединенные по общей грани (ре-

бра октаэдров выделены синим цветом) форми-

руют край плоскости двойникования. Двойнико-

вый слой замыкается трехшапочной тригональной 

призмой (9-ти вершинным полиэдром Бернала) с 

ребрами, выделенными красным цветом. Две по-

луоктаэдрические шапки тригональной призмы 

имеют по одной общей грани с октаэдрами де-

фектного слоя. 

Рисунок 2.  

Заполнение углов между 

двумя сходящимися стол-

биками тригональных 

призм гексагональными 

бипирамидами. 
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В случае встраивания в ГЦК-решетку не двух слоев октаэдров, объединяе-

мых по общей грани (Рисунок 1), а нескольких десятков и более слоев октаэдров с 

общими гранями. В таком случае мы имеем дело с плоским включением ГП-фазы 

в ГЦК-фазу. Естественно, в результате замыкания краев дефектных плоскостей, по-

лучим стопку треугольников из тригональных призм, один из этих треугольников 

показан на Рисунке 2. 

Поскольку нарушение последовательности слоев в ГЦК-упаковке приводит 

к ГП-упаковке, мы можем использовать в качестве механизма образования таких 

плоских дефектов общий механизм структурного превращения, а именно механизм 

переброски диагонали в ромбе, образованном двумя треугольными гранями в по-

лиэдре данной структуры. 

На Рисунке 3 показано выполнение перехода ГЦК-ГП в 11-атомном кластере. 

Переброска ребра 2 (общего для октаэдра и тетраэдра) фрагмента ГЦК-структуры 

(Рисунок 3,а) преобразует 7-вершинный комплекс октаэдр+тетраэдр в пентагональ-

ную бипирамиду (Рисунок 3,б). Переброска ребра 1 пентагональной бипирамиды 

трансформирует ее обратно 7-вершинный комплекс октаэдр+тетраэдр  

(Рисунок 3,в), но теперь два октаэдра в этом 11-вершинном кластере объединены 

по общей грани, т.е. конечный 11-атомный кластер совпадает с фрагментов ГП-

упаковки. Для описания взаимного перехода между разбиениями на триангулиро-

ванные полиэдры ГЦК-ГП использовали операции некристаллографической сим-

метрии: переброску диагоналей в ромбе, составленном из двух соседних треуголь-

ников. Показанный на Рисунке 3 механизм описывает не только переход между 

ГЦК- и ГП-упаковками, но и образование двойниковой границы в ГЦК-упаковки, 

и образование дефекта упаковки. 

 
                         а                                             б                                       в  

Рисунок 3. 

Механизм перехода ГЦК упаковки в ГПУ: (а) Два семивершинных кластера 

(октаэдр+тетраэдр), формирующие ГЦК упаковку (октаэдры в соседних слоях 

объединены только по ребрам); (б) образование 7-ми вершинной пентагональ-

ной бипирамиды; (в) повторное образование семивершинного объединения ок-

таэдра с тетраэдром, однако октаэдры соседних слоев теперь объединены по 

грани как в ГП-упаковке 
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На Рисунке 4 показано, что ГЦК-структура может быть разбита на непересе-

кающиеся спиральные стержни с винтовой осью 31 (вдоль направления <111>) из 

объединений октаэдров по ребрам и тетраэдров, стоящих на гранях октаэдров. Учи-

тывая, что ГЦК и ГПУ структуры образованы непересекающимися спиральными 

стержнями, то преобразование (Рисунок 3) каждой отдельной спирали не затраги-

вает преобразование соседней спирали. Таким образом, одновременное преобразо-

вание нескольких соседних спиралей преобразует ограниченную область ГЦК в 

ГПУ.  

 

Предложенная конструкция замыкания конечной плоскости дефекта упа-

ковки (Рисунок 1) тригональной призмой подтверждается наблюдением двухфаз-

ных поликристаллических первичных частиц карбида ниобия в жаропрочном 

сплаве HP40NbTi. Согласно данным этой работы в этих частицах наблюдается зна-

чительная неоднородность в распределении углерода по сечению частицы, пред-

ставляющей собой сросток кубической и гексагональной модификаций карбида 

NbCx. Предложенная выше модель перехода между ГЦК и ГП-модификациями 

объясняет эту неоднородность накоплением углерода в образующихся на межфаз-

ных границах скоплениях тригональных призм. 

В главе 4 описана разработанная модель превращения аустенит – цементит. 

Макроскопическое взаимное превращение аустенит-цементит рассматривали как 

симметрийно-детерминированное взаимное превращение кластеров, образующих 

структуры этих кристаллов.  

Структуру цементита рассматривали в виде объединения тригональных 

призм, центрированных атомом углерода. Объединение призм по вершинам и реб-

 
                                          а                                                           б 

Рисунок 4. 

Разбиение ГЦК решетки на непересекающиеся стержни с винтовой осью 31 

(вдоль направления <111>) из объединений октаэдров по ребрам и тетраэд-

ров, стоящих на гранях октаэдров: (а) вид вдоль {111}A (б) изометрическая 

проекция. 
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рам порождает в структуре цементита подсистему ромбоэдров (объединений окта-

эдра с двумя тетраэдрами по противоположным параллельным граням). В подси-

стеме ромбоэдров цементита имеются четыре трансляционно неэквивалентных 

ромбоэдра, разбитых на две зеркально-симметричные пары (Рисунок 5). 

 
Рисунок 5. 

Положение трансляционно-неэквивалентных ромбоэдров структуры цементита. 

 

Моделирование перехода аустенит-цементит, а также установление связи 

между структурой рассматриваемых фаз и экспериментально полученными ориен-

тационными соотношениями проводили при сопоставлении разбиения структур 

ГЦК-аустенита (пространственная группа Fm3m) и цементита на триангулирован-

ные полиэдры – октаэдры, тетраэдры и тригональные призмы с полуоктаэдриче-

скими шапочками. Для получения структуры цементита выбрали фрагмент ГЦК-

упаковки, обеспечивающий после трансформации (переброска ребра в ромбе) по-

лучение объединения двух 9-вершинников, соответствующее структуре цементита. 

На Рисунке 6 показано, что такому требованию удовлетворяет фрагмент из двух 

октаэдров с тетраэдрами. При взаимном преобразовании фрагмента структуры це-

ментита и фрагмента структуры ГЦК-аустенита взаимная ориентировка трехша-

почных призм и октаэдров точно соответствует ОС Thomson-Howell:  

{103}Ц || {111}А; < 010 >Ц  ||  < 101 >А;  < 301 >Ц  ||  < 121 >А                  (1) 

Трансформации (показанные на рисунке 6) в 2-х соседних 15–вершинных 

триангулированных фрагментах из [010] - цепочки цементита (1 фрагмент – Рису-

нок 5,а) приводят к спирали из 4-х объединяемых по ребрам октаэдрам, на гранях 

которых стоят тетраэдры. При этом 1-ый и 4-ый октаэдры оказываются трансляци-

онно эквивалентными, что определяет спираль из ГЦК-структуры с винтовой осью 

3-го порядка.  

Для выполнения показанного на Рисунке 6 превращения у каждого октаэдра 

стержня должно быть в соседстве по граням по три тетраэдра, но в данном стержне 

есть только один тетраэдр. Поэтому в превращение «вовлекается» еще по одному 
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атому из двух соседних стержней, каждый из этих внешних атомов служит четвер-

той вершиной недостающего тетраэдра (показано на Рисунке 4 пунктирными ли-

ниями). Данный стержень из аустенита является линейной подструктурой из 15–

вершинных триангулированных фрагментов, которая при трансформации в каждом 

из них трансформируется в цепочку из цементита.  

 
Рисунок 6. 

(а) Объединение двух 9-вершинников Бернала по общей треугольной грани 

генерирует всю структуру карбида Fe3C. Выполнение замен ребер в обоих 9-

вершинниках трансформирует 15-вершинный кластер в объединение двух ок-

таэдров (с тетраэдрами на гранях) по общему ребру 4-7 (б), т.е. во фрагмент 

ГЦК-решетки. Показаны индексы направлений решеток цементита (а) и ГЦК-

аустенита (б), параллельность которых соответствует ОС Thomson-Howell(1) 

 

Для определения связи экспериментально полученных ОС цементит/аусте-

нит со структурой рассматриваемых фаз ромбоэдрам структуры цементита условно 

присвоили индексы структуры аустенита и определили ориентационное соотноше-

ние между ромбоэдром (встроенным в структуру цементита) и всем кристаллом 

цементита. Было получено ОС, совпадающее с ОС (1). При определении ОС была 

учтена гофрированность плоскости {103} цементита, т.е. отклонение граней поли-

эдров от идеальной плоскости на угол ±8º. 

В главе 5 представлена структурно-геометрическая модель зарождения ча-

стиц карбидов и нитридов тугоплавких металлов на границе фазового перехода 

аустенит-феррит. Моделирование зарождения частиц проводили на основе метал-

лографический исследований сталей, раздельно или совместно микролегирован-

ных Ti, Mo, V, Nb.  

Конечное распределение карбидных выделений определяется на разных под-

ложках - в аустените, феррите, и на фронте превращения аустенит–феррит.  

Хотя карбиды MC (Nb, Ti, V) имеют кристаллическую структуру типа NaCl 

c кубической гранецентрированной решеткой и периодами 445, 432 и 415 пм 

соответственно, эпитаксиальный механизм зарождения этих карбидов на подложке 

ГЦК-кристалла аустенита (период решетки 355 пм без углерода) представляется 
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маловероятным из-за большой разницы периодов решеток: 25, 22 и 17% для NbC, 

TiC и VC соответственно и разным типом позиций атома углерода в металлических 

подрешетках карбида и аустенита. Если в структуре типа NaCl атом углерода 

размещен в центре октаэдра, образованного атомами микролегирующих 

элементов, то в структуре аустенита (ГЦК-модификации железа) атом углерода не 

может быть размещен в октаэдрической поре из-за размерного несоответствия: 

диаметр атома углерода (145 пм для структуры алмаза) больше диаметра 

октаэдрической поры в ГЦК-железе (104 пм) на 40%. При рассмотрении механизма 

зарождения карбидов тугоплавких металлов в аустените, использовали 

предложенную в работе [Kraposhin V. et al: Journal of alloys and compounds. 2013. 

577S. P.530-536] модель размещения атома углерода в аустените, а именно - 

углерод в аустените находится в виде «алмазного» тетраэдра (в вершинах 

находятся атомы углерода, и еще один атом углерода в центре тетраэдра), 

замещающего «железный» тетраэдр. Для получения частицы карбида титана 

(ниобия, ванадия) необходимо разрушить пятиатомный тетраэдрический кластер 

атомов углерода на отдельные атомы.  

Используя механизм перехода аустенит↔цементит, предложенный в главе 3 

(Рисунок 6), получили из фрагмента аустенита фрагмент структуры цементита, т.е. 

разрушили связи углерод-углерод в «алмазном» кластере и отдельные атомы угле-

рода оказались в центрах тригональных призм с атомами железа в вершинах. По-

скольку атомы Nb, V, Ti имеют более высокое сродство к углероду, чем Fe, атомы 

любого из этих металлов замещают атомы Fe в вершинах призм. При замещении 

атомов железа в вершинах призм атомами тугоплавкого металла (диаметр этих ато-

мов больше диаметра атома Fe), происходит обратное превращение призмы в окта-

эдр из атомов микролегирующих элементов. Таким образом, образование частицы 

карбида тугоплавкого элемента в соответствии с предложенной моделью происхо-

дит через промежуточную стадию формирования фрагмента структуры цементита 

– тригональной призмы. 

Механизм образования зародыша карбида в ферритной матрице основан на мо-

дели превращения аустенита в феррит по механизму микродвойникования 

[Kraposhin V. et al: Journal of alloys and compounds. 2013. 577S. P.530-536]. В аусте-

ните образуется двойник по плоскости {113}, который с точностью до малых де-

формаций длин ребер топологически совпадает с двойником феррита по плоскости 

{112}. Структурным элементом таких двойников является трехшапочная триго-

нальная призма в вершинах которой находятся атомы Fe и в центре тригональной 

призмы расположен атом углерода. Колонна трехшапочных тригональных призм 

представляет собой границу двойника, а сама трехшапочная тригональная призма 

совпадает со структурным элементом цементита.  

Пустая тригональная призма в структуре металла механически нестабильна, она 

стабилизируется при попадании в нее атома углерода. Колонна пустых призм 

испытывает обратное превращение раздвойникования, но уже как двойника {112} 

ОЦК-структуры. В образовавшемся таким образом феррите сохраняются 

отдельные призмы, стабилизированные попавшими внутрь атомами углерода. 

Аналогичным первому случаю образом, благодаря более высокому сродству Ti, Nb, 

V к углероду атомы этих металлов замещают атомы железа в вершинах призм. 
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Далее атомы углерода оказываются окружены атомами Nb, Ti, V и трехшапочные 

призмы при переброске диагоналей переходят в октаэдры, окруженные тремя 

тетраэдрами (по тому же механизму, который показан выше на Рисунке 6), образуя 

тем самым фрагмент ГЦК-структуры карбида МС.  

 Согласно данным, полученным при анализе литературы, фронтом превраще-

ния и является граница двойника по плоскости {113} аустенита. Механизм форми-

рования карбида в этом случае совпадает с описанными выше, так как во всех трех 

случаях исходным структурным элементом является трехшапочная призма; един-

ственным отличием в данном случае является то, что фронт превращения движется. 

Благодаря движению фронта формируются параллельные ряды карбидных выделе-

ний.  

Во всех трех случаях зарождение кубического карбида МС происходит через 

стадию (кратковременную) образования конфигурации тригональной призмы, со-

ответствующей структуре цементита. Возможно, этим объясняется то, что в экспе-

рименте реализуется лишь одно из трех возможных ориентационных соотношений 

Бейкера – Наттинга. Между ОЦК-ферритом и цементитом при таком механизме 

выполняется известное соотношение Багаряцкого. Однако структура цементита 

имеет более низкую ромбическую симметрию, поэтому и выполняется лишь одно 

из соотношений, хотя структура конечной карбидной фазы тоже кубическая. 

В главе 6 описана модель строения промежуточного слоя в комплексных не-

металлических включениях, наблюдающихся в листовых низкоуглеродистых ста-

лях. Для решения проблемы граничного слоя двух сопрягающихся фаз, использо-

вали разбиение ГЦК решетки на непересекающиеся спирали из октаэдров, облада-

ющие симметрией кристаллографической винтовой оси, направленной вдоль од-

ной из кубических осей.  

Возможность разбиения ГЦК на непересекающиеся спирали является первой 

предпосылкой для построения геометрической модели сопряжения кристаллов, ко-

торые допускают аппроксимацию объединением спиралей (стержней).  

В нашем случае каждую из сшиваемых фаз можно представить как результат 

размножения спирали из полиэдров трансляциями плоской решетки и поэтому про-

блема сшивки сводится к нахождению спирального объединения симметрийно-до-

пустимых полиэдров (кластеров) в 3-мерном граничном слое, расположенном 

между спиралями из полиэдров двух срастающихся фаз. В общем случае сростка 

нескольких кристаллов он должен представлять собой единую систему Делоне. 

Была предпринята попытка сформулировать закономерности симметрийно-

допустимого образования единого сростка кристаллов металлов, являющиеся след-

ствием следующих математических положений: 

1) Наличие стержневых подгрупп федоровской группы определяет возмож-

ность трактовки кристалла как объединения стержней 

2) Стержни в кристаллах металлов определяются сборкой из математически 

определяемых строительных единиц – 7-вершинных объединений четырех тетра-

эдров по граням (тетраблоков), что позволяет ограничиться сшиванием однород-

ных спиралей из триангулированнных полиэдров: тетраэдров, октаэдров и трехша-

почных призм. 
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3) Сросток кристаллов должен представлять собой единую систему Делоне. 

Было выполнено моделирование структуры граничного слоя между кубиче-

ским вариантом сульфида марганца и цементитом, а также шпинелью и цементи-

том. Кристаллическую структуру цементита разбили на спирали из трехшапочных 

призм. Сращивание двух кристаллов выполнено объединением в пространстве со-

осных спиралей. Ввиду того, что сращивание бесконечных спиралей невозможно, 

был определен трансляционно-эквивалентный фрагмент в одной из спиралей, и 

была смоделирована структура граничного слоя вдоль этого фрагмента. Трансля-

ционная эквивалентность обеспечивает сращивание бесконечных кристаллов. 

Сросток цементита и сульфида должен представлять собой единую систему 

Делоне, иначе (r, R)- систему, в которой r – ребро трехшапочной призмы с атомами 

железа в вершинах, а R - радиус сферы, описанной вокруг октаэдра с ионами серы 

в вершинах, что приводит к соотношению r=0,45R. Этому соответствуют нулевые 

искажения длин ребер, что достигается при N=23 и k=10 в граничной цепочке. Та-

кое сопряжение кристаллов цементита и сульфида марганца изображено на Ри-

сунке 7. 

Оба компонента сростка являются 

трансформантами объединения тетраэдров. 

В то же время тетраэдры и октаэдры переход-

ного слоя объединяются по граням. Таким 

образом, благодаря симметрийно и метриче-

ски допустимым трансформациям полиэдров 

промежуточного слоя по сравнению с иде-

альными полиэдрами сшиваемых фаз, сро-

сток в целом старается сохранить возмож-

ность трансформаций в объединение тетра-

эдров. Это обеспечивает относительно рав-

номерную плотность упаковки анионного 

каркаса по всему сростку, что является след-

ствием существования сростка как единой 

(r,R) системы Делоне. 

При моделировании границы сростка 

шпинели MgO·Al2O3 и цементита Fe3C 

(2R=4,04Å, r=2,5Å), мы наблюдаем случай 

невозможности сращивания двух кристал-

лов, иными словами сращивание невоз-

можно, если единая (r,R) система не возни-

кает. Если октаэдр не добавлять в промежу-

точный слой, то пустота недопустимо боль-

шая (4,55A>2R), а если добавить, то расстоя-

ние между ближайшими вершинами станет 

меньше r (2,05A<r). Данное несоответствие условиям локальной теоремы в гипо-

тетическом граничном слое шпинели MgO·Al2O3 и цементита Fe3C означает сим-

метрийный запрет на сращивание, и этот запрет соответствует экспериментальным 

 

Рисунок 7. 

(а) сопряжение кристаллов це-

ментита и сульфида марганца; 

(б) промежуточный слой, пока-

занный в виде объединения по-

лиэдров. 
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данным: сростки шпинели и цементита не наблюдали. Следует отметить, что сра-

щивание кристаллов цементита и сульфида марганца является возможным, не-

смотря на большую разницу в межатомных расстояниях, в отличие от кристаллов 

шпинели MgO·Al2O3 и цементита Fe3C. 

Представленный качественный механизм пригоден для образования сростков 

и в расплаве, и в твердой фазе. Однако подчеркнем, что определенное нами струк-

турно-cимметрийное условие существования сростка является лишь необходимым, 

и его реализация требует соответствующих достаточных химических и физических 

условий. В любом случае это позволяет расширить круг рассматриваемых микро-

легирующих элементов и примесей при разработке новых и для повышения каче-

ства существующих сталей. 

 

ОБЩИЕ ВЫВОДЫ 

1. Предложен единый механизм превращения между гексагональной и кубиче-

ской плотными упаковками, образования дефекта упаковки и когерентной гра-

ницы двойника в плотноупакованных структурах. Механизм основан на пере-

броске диагонали в ромбе, образованном соседними треугольными гранями 

полиэдров, и включает образование цепочек тригональных призм для замыка-

ния конечной плоскости дефекта упаковки (границы двойника). Тригональные 

призмы образуются по механизму, предложенному в п.2. Механизм успешно 

использован для интерпретации сопряжения разных полиморфных модифика-

ций карбида NbCx в единой первичной частице в жаропрочном Fe-Ni-Cr-Nb 

сплаве. Замыкание плоскостей дефектов упаковки (двойников) цепочками 

тригональных призм позволяет объяснить наблюдавшиеся вариации содержа-

ния углерода по сечению этой карбидной частицы.  

2. Предложен механизм образования зародыша при взаимном превращении 

аустенит/цементит. Механизм основан на трактовке рассматриваемых струк-

тур как кристаллографических разбиений на триангулированные полиэдры, 

которые трансформируются некристаллографическим (дробно-линейным) 

преобразованием – последовательностью перебросок диагоналей в ромбах, со-

ставленных из двух соседних треугольных граней полиэдра. Найденная после-

довательность перебросок диагоналей в кластере исходного аустенита (цемен-

тита) однозначно определяет ориентировку конечного кластера цементита 

(аустенита) относительно исходного кластера. Взаимная ориентировка исход-

ного и конечного кластеров точно совпала с наблюдавшейся эксперимен-

тально ориентировкой аустенит-цементит Томсона-Хоуэлла: 

{103}Ц || {111}А; <010>Ц || < 101 >А; < 301 >Ц || < 121 >A 
Это совпадение служит подтверждением адекватности предложенного меха-

низма превращения аустенит-цементит, а также служит основанием называть 

механизм взаимного преобразования 15-атомных кластеров механизмом обра-

зования зародыша.  

3. Определено ориентационное соотношение ромбоэдрических фрагментов 

структуры цементита (по строению полностью совпадающих с примитивной 
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ячейкой ГЦК-упаковки решетки аустенита) относительно всего кристалла це-

ментита. Это соотношение точно совпало с наблюдавшейся экспериментально 

ориентировкой аустенит-цементит Томсона-Хоуэлла. Такое совпадение ори-

ентировки фрагмента ГЦК-упаковки, встроенного в структуру цементита, с 

ориентировкой кристаллов аустенита и цементита служит подтверждением 

адекватности рассмотрения взаимного превращения этих кристаллов в терми-

нах аппарата систем Делоне.  

4. Показано, что известное явление образования карбидов типа МС (М=V, Nb, 

Ti) микролегирующих тугоплавких металлов на фронте превращения аусте-

нит-феррит при горячей прокатке автолистовых сталей может происходить по 

механизму переброски диагоналей в ромбе, аналогично описанному в п.2. От-

личие механизма образования в аустените карбида МС со структурой камен-

ной соли заключается наличием промежуточной стадии образования 9-вер-

шинной тригональной призмы с тремя полуоктаэдрическими шапочками, сов-

падающей со строительной единицей структуры цементита. Замещение ато-

мов железа в вершинах призмы атомами тугоплавкого металла трансформи-

рует призму в октаэдр (который можно рассматривать как «скрученную 

призму»). Промежуточное формирование тригональной призмы в аустените 

необходимо для распада на отдельные атомы углерода 5-атомного центриро-

ванного тетраэдра атомов углерода, встроенного в решетку аустенита благо-

даря равенству периодов решеток аустенита и алмаза. Промежуточная стадия 

формирования фрагментов структуры цементита (тригональных призм) с сим-

метрией ниже кубической объясняет, почему при образовании карбидов мик-

ролегирующих элементов в этих условиях наблюдается лишь одно из трех воз-

можных ориентационных соотношений карбид/аустенит Бейкера-Наттинга. 

5. Структурно-симметрийные условия сращивания двух кристаллов определены 

для кристаллических компонентов сростка, разбиваемых на (не имеющих об-

щих вершин) спирали, составленные из триангулированных полиэдров. Сро-

сток двух кристаллов определяется как единая (r,R)-система Делоне, образуе-

мая спиралями из полиэдров срастающихся кристаллов и расположенного 

между ними промежуточном слоя. Деформации ребер полиэдров исходных 

компонентов сростка ограничены величиной 10% в соответствии с извест-

ными критериями плавления по максимально допустимому термическому 

удлинению межатомных (межионных) связей. Объединение по граням поли-

эдров промежуточного слоя должно удовлетворять условиям образования еди-

ной (r,R)-системы Делоне. Если единая система Делоне не возникает, то струк-

турно- симметрийных условий для сшивки нет. Все рассматриваемые спирали 

компонентов сростка из триангулированных полиэдров допускают трансфор-

мации симметрийно-возможной переброской ребер, поэтому структура про-

межуточного слоя может содержать триангулированные полиэдры, отличаю-

щиеся от полиэдров, образующих структуру сращиваемых фаз.  

6. Симметрийный подход, описанный в п.5, успешно использован для описания 

строения экспериментально наблюдавшихся комплексных неметаллических 

включений в сталях, представляющих собой сростки алюмомагниевой шпи-
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нели MgO∙Al2O3 c сульфидом марганца MnS, и сульфида марганца с цементи-

том Fe3C. Анализ межионных расстояний в указанных соединениях и требова-

ний образования единой системы Делоне подтвердил невозможность образо-

вания сростка цементита и алюмомагниевой шпинели (экспериментально не 

обнаружены), хотя разница межионных расстояний у цементита (250 пм) и 

MnS (368 или 398 пм в зависимости от полиморфной модификации сульфида) 

больше, чем разница межионных расстояний цементита (250 пм) и шпинели 

MgO∙Al2O3 (286 пм). 

7. В качестве симметрийной основы описания превращений в кристаллах и об-

разования сростков кристаллов впервые использован аппарат точечных (r, R)-

систем Делоне. При таком описании образование новой кристаллической фазы 

в исходной фазе рассматривается как переход от (r1,R1)-системы Делоне к 

(r2,R2)-системе (индексы относятся к разным кристаллам), а граница когерент-

ного сопряжения новой и старой фаз сама представляет собой единую систему 

Делоне, значения (r, R) которой определяются значениями (r1, r2; R1, R2). В этом 

подходе образование сростка кристалла также предполагает, что его компо-

ненты образуют единую (r,R)-систему Делоне, определяемую (r,R)-парамет-

рами сращиваемых кристаллов. В обоих рассмотренных случаях величины 

атомных смещений от положений в исходных фазах меньше средних меж-

атомных расстояний, что и обеспечивает образование единой (r,R)-системы 

Делоне при сопряжении разных кристаллов. 
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