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Искали парный потенциал никеля и железа в виде Морзе: 
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где Us – энтальпия сублимации; d – межатомное расстояние; d0 – равновесное меж-
атомное расстояние; ϕ – константа, равная: ϕ = 2γ, где γ – постоянная Грюнайзена. Зна-
чение d0 для Ni и Fe приняли равным 0.248 и 0.252 нм, соответственно. 

Энтальпия сублимации никеля при комнатной температуре равна 421 кДж/моль 
[1], железа – 415 кДж/моль [2]. Энтальпию сублимации нормировали по температуре с 
использованием температурной зависимости модуля сдвига. 

В нашей работе [3] параметр Грюнайзена никеля оценили как 1.72. Согласно [4] 
при температурах порядка 600-1000 °С параметр Грюнайзена γ-Fe равен примерно 2.20.  

Полученные при помощи выражения (1) значения энергий взаимного притяжения 
и отталкивания атомов никеля и ГЦК-железа использовали для решения асимметрич-
ной задачи, т.е. расчета энергий взаимного притяжения и отталкивания пары атомов Fe 
и Ni (UFe-Ni

b(d) и UFe-Ni
r(d), соответственно) при произвольном межатомном расстоянии 

d по методике, изложенной в [5]. 
Межатомный потенциал в системе железо – никель при межатомном расстоянии d 

определили как: 
( ) ( ) ( )Fe-Ni Fe-Ni Fe-Ni .b rU d U d U d= +     (2) 

Из выражения энергии межатомного взаимодействия U (1) путем двухкратного 
дифференцирования по атомному объему Ω получали значения объемного модуля 
упругости сплава железа и никеля при равновесном значении межатомного расстояния, 
равном d0: 
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При помощи выражения (3) получили температурную зависимость объемного мо-
дуля упругости на интервале от 600 до 1000 °C. Эта зависимость удовлетворительно 
совпадает со значениями объемного модуля упругости, полученными из эксперимен-
тальных значений нормального модуля упругости и коэффициента Пуассона ГЦК 
сплава, состоящего из 51 % Fe и 49 % Ni [6]. 
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