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Аннотация. Проблема  дефосфоризации железоуглеродистых  сплавов  является  актуальной  для металлургической  отрасли,  так  как  высокая 
концентрация фосфора способствует появлению целого ряда крайне нежелательных явлений. Решению этой задачи посвящено множество 
экспериментальных работ, но справиться с ней окончательно до сих пор не удалось. Любые натурные эксперименты, направленные на 
исследование процесса удаления фосфора,  требуют немалых материальных и  временных  затрат,  но при  этом не  гарантируют получе-
ние нужного результата. Поэтому для поиска новых подходов к разрешению обозначенной проблемы гораздо рациональнее использова-
ние методов численного моделирования с привлечением вычислительных возможностей современных компьютеров. В настоящее время 
компью терные эксперименты являются таким же признанным методом исследования, как теоретическое исследование и реальный экспе-
римент. Для изучения поведения атомов фосфора в железе с помощью численного эксперимента необходимо построить расчетную модель 
и апробировать ее путем вычисления различных характеристик, значения которых заранее известны. В качестве метода компьютерного 
моделирования в данной работе был выбран метод молекулярной динамики. С его помощью можно проводить эксперименты с заданными 
скоростями атомов и описывать динамику исследуемых процессов. Для описания межчастичного взаимодействия использовался потенци-
ал, рассчитанный в рамках метода погруженного атома. Исследование проводилось на расчетной ячейке, имитирующей кристалл α-железа 
с  атомами  замещения фосфора. Построенная модель продемонстрировала удовлетворительные результаты при вычислении известных 
характеристик моделируемой системы. Были установлены зависимости изменения таких характеристик, как температурный коэффициент 
линейного расширения, температура плавления, скрытая теплота плавления и теплоемкость от концентрации атомов замещения фосфора, 
а также в отдельных случаях от величины приложенного внешнего давления. Расчеты показали, что, например, концентрация фосфора 
0,5 % приводит к росту среднего теплового коэффициента линейного расширения на 9 %, снижению температуры и скрытой теплоты 
плавления на 5 %, а теплоемкости на 7 %. 
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 Введение

Дефосфоризация железоуглеродистых сплавов явля-
ется  весьма  актуальной  задачей  для  металлургичес кой 
отрасли, так как высокая концентрация фосфора может 
приводить к ряду крайне нежелательных явлений, таких 
как  хладноломкость,  охрупчивание  границ  зерен  и  т.  д. 
Существуют различные направления решения проблемы 
удаления фосфора, которые постоян но совершенствуют-
ся  [1  –  3].  Но  любые  натурные  исследования  процесса 

дефосфоризации  предполагают  привлечение  немалых 
финансовых и временных ресурсов. Поэтому для поиска 
новых подходов к разрешению обозначенной проблемы 
гораздо рациональнее использование методов численно-
го моделирования с привлечением вычислительных воз-
можностей современных ЭВМ. Ранее авторами данные 
методы  успешно  применялись  для  исследования  про-
цессов модифицирования системы дефектов в кристал-
лических структурах при внешних высокоинтенсивных 
воздействиях  [4  –  7]. Представленная  статья посвящена 
исследованию влияния примесей фосфора на термоди-
намические свойства кристаллического железа. Постро-
ение  и  апробация  алгоритмов,  моделирующих  поведе-
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ние фосфора в железе, позволит в дальнейшем провести 
исследование,  например  процессов  связывания  атомов 
фосфора фосфидо образующими элементами. 

В  данной  работе  объектом  исследования  выбран 
кристалл железа, содержащий атомы замещения фосфо-
ра. При этом необходимо учитывать, что исследуемый 
материал в процессе эксплуатации может подвергаться 
высоким температурам и давлениям, поэтому для мо-
делирования требуются алгоритмы, позволяющие ими-
тировать  эти  воздействия.  Если  рассматривать  объек т 
исследования  на  атомном  уровне,  то  он  будет  пред-
ставлять собой систему взаимодействующих объектов 
двух  типов,  различная  концентрация  которых  влияет 
на свойства всей моделируемой системы. При этом ча-
стицы могут обладать высокой кинетической энергией, 
а  также возможно их взаимодействие с внешними по-
лями. Для реализации численного эксперимента, позво-
ляющего смоделировать описанные выше условия, был 
выбран метод молекулярной динамики. Таким образом, 
цель  проводимого  исследования  можно  сформулиро-
вать  как определение  влияния концентрации фосфора 
на  термодинамические  свойства  системы Fe – P,  в  том 
числе при постоянном внешнем давлении, с помощью 
метода молекулярной динамики. 

 Описание метода исследования

В  основе  метода  молекулярной  динамики  лежит 
модельное представление о многоатомной системе как 
совокупности материальных точек, движение которых 
описывается  классическими  уравнениями  Ньютона. 
Для  интегрирования  данных  уравнений  использовал-
ся  скоростной  алгоритм Верле,  обеспечивающий пос-
тоянство  энергии  моделируемой  системы.  Учитывая, 
что объем и количество частиц системы также сохра-
няются,  в  данном  случае  моделируется  микрокано-
нический  ансамбль  (NVE).  Для  моделирования  изо-
термо-изобарического  ансамбля  (NPТ)  использовался 
пропорциональный термостат Берендсена [8]. Расчеты 
выполнялись при помощи пакета XMD. 

При  построении  потенциала  межчастичного  взаи-
модействия  использовался  метод  погруженного  атома 
(EAM), базирующийся на квантово-механической тео-
рии  функционала  электронной  плотности  [9,  10].  По-
тенциальная энергия кристалла в данном случае пред-
ставляет собой сумму энергии парного взаимодействия 
атомов  и  энергии  взаимодействия  атомов  с  электрон-
ным газом: 

      (1)

где φ(rij )  – потенциал парного взаимодействия,  

 – энергия внедрения i-го атома в электрон-  
 

ную плотность, ψ(rij ) – функция одноэлектронной плот-
ности. 

При расчетах применялся парный потенциал, пред-
ставляющий собой кусочно-заданную функцию, вклю-
чающую  экранированный  кулоновский  потенциал 
в  форме  Бирсака-Циглера  [11].  Функциональный  вид 
парного потенциала может быть представлен как 

    (2)

где ξ(x) = 0,1818e –3,2x + 0,5099e –0,9423x + 0,2802e –0,4029x + 
+  0,02817e –0,216x, θ(r) – ступенчатая функция Хевисайда;  
 

 Qi (j) – заряд ядра i( j)-атома.

Функция плотности записывается в виде кубическо-
го сплайна
               (3)

а  одноэлектронная  плотность  задается  как  функция 
вида
                  (4)

Численные  значения параметров функций  (2) –  (4) 
указаны в работе  [12]. Для их вычисления авторы ис-
ходили из результатов квантово-механических расчетов 
ab-initio. Ковалентная связь частиц фосфора не может 
быть описана рассмотренным типом потенциалов, по-
этому его параметризация осуществлялась для описа-
ния  взаимодействия  примесей  фосфора  с  частицами 
α-железа.  Кроме  того,  все  аллотропные  модификации 
фосфора  имеют  дальнодействующее  Ван-дер-вааль-
совое  взаимодействие,  которое  невозможно  описать, 
используя формализм EAM потенциала. Поэтому дан-
ным взаимодействием в подобных расчетах пренебре-
гают  [13]. 

При  построении  расчетной  ячейки  моделируемой 
системы  создавалась  элементарная  ячейка  ОЦК-ре-
шетки с равновесным параметром а0  =  2.855  Å и транс-
лировалась  вдоль  осей  x,  y,  z.  Полученная  расчетная 
ячейка  имитировала  кристалл  железа  как  основного 
компонента моделируемой системы и включала в себя 
16  000 частиц (20×20×20 элементарных ячеек). Беско-
нечная протяженность  кристалла достигалась исполь-
зованием периодических граничных условий. 

Известно, что в малых концентрациях фосфор рас-
творяется в железе. Для моделирования атомов замеще-
ния в расчетной ячейке случайным образом выбиралось 
определенное количество частиц, соответствующее за-
даваемой концентрации, и при расчетах им присваива-
лись свойства второстепенного компонента. 
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 Результаты, их анализ и обсуждение

На  начальном  этапе  проведено  исследование  тем-
пературной  зависимости  параметра  решетки,  влияние 
температуры  на  который  обусловлено  несимметрич-
ностью  потенциала  межчастичного  взаимодействия. 
Для  этого  выполнен  расчет  температурного  коэффи-
циента линейного расширения. Истинный изобаричес-
кий коэффициент вычислялся по формуле

                (5)

где l – линейный размер расчетной ячейки. При расчете 
аппроксимации построенной зависимости l(T) исполь-
зовался полином второй степени вида  l(T)  =  b0  +  b1 T  + 
+  b2 T 2.  Численные  эксперименты,  проведенные  с  по-
строенной моделью, дают вполне удовлетворительные 
результаты  вычислений.  Так,  например,  вычисленное 
истинное  значение  температурного  коэффициента  ли-
нейного  расширения  при  1200  К  равно  21,2·10–6  К–1, 
что  отличается  от  справочного  значения,  указанного 
в  работе  [14],  на 6  %. На всем представленном в дан-
ной  работе  температурном  диапазоне  погрешность 
вычис ленных  значений  не  превышает  8  %,  за  исклю-
чением  результатов  при  100    и  1000  К,  которые  явно 
выпадают  из  общей  приведенной  зависимости.  При 
построении  зависимостей  l(T)  для  однокомпонентной 
системы Fe оказалось, что аналитический вид аппрок-
симирующих  полиномов  отличается  лишь  свободным 
членом  b0 , а  различия в остальных параметрах, как по-
казал  регрессионный  анализ,  являются  статистически 
не  значимыми.  Таким  образом,  для  рассматриваемой 
концентрации частиц фосфора в моделируемой систе-
ме полученные истинные температурные коэффициен-
ты линейного расширения являются мало отличимыми. 
В  данном случае более наглядной является зависимость 
среднего температурного коэффициента, определяемо-
го  как  среднее  значение  истинных  коэффициентов  на 
конечном интервале температур, от концентрации час-
тиц фосфора (рис. 1). 

Расчеты показали, что рассматриваемая концентра-
ция  второстепенного  компонента  начинает  оказывать 
существенное влияние (выходящее за рамки статисти-
ческой  погрешности)  на  свойства  моделируемой  сис-
темы  при  температурах,  значительно  превышающих 
температуру Дебая. Поэтому дальнейшее исследование 
проводилось при температурах, сопоставимых с темпе-
ратурой плавления рассматриваемого материала. 

Температура  плавления  Тm  является  важной  физи-
ческой характеристикой вещества. Несмотря на то, что 
рассматривается  двухкомпонентная  система  частиц, 
вычислялось  определенное  значение  Тm ,  а  не  точка 
ликвидуса,  так  как  для  задаваемой  концентрации  ча-
стицы фосфора не образуют твердый раствор. При мо-
делировании в условиях отсутствия зародыша жидкой 

фазы температура плавления, определяемая путем на-
блюдения за структурой кристаллической решетки при 
по этапном нагревании, будет давать завышенное значе-
ние Тm , так как в данном случае система в области пе-
регрева будет находиться в метастабильном состоянии, 
соответствующем  кристаллической  структуре  [15,  16]. 
Поэтому  для  определения  Тm  моделируемая  система 
разбивалась  на  две  равные  области,  одна  из  которых 
содержала твердую, а вторая жидкую фазу, подтверж-
дением  наличия  которых  являлись  построенные  ра-
диальные функции распределения. Если при заданной 
температуре  T0  устанавливается  фазовое  равновесие 
в  системе (считалось, что система прибывает в равно-
весии, если не наблюдался фазовый переход в течение 
30  000  шагов вычислительного эксперимента), то при-
нимали  T0  =  Тm .  При  T0  ≠  Тm  наблюдалось  смещение 
межфазной  границы  с  последующим  плавлением  или 
кристаллизацией  расчетной  ячейки.  В  англоязычной 
литературе  данный  способ  вычисления  температуры 
плавления получил название «метод сэндвича» [17].

Учитывая  то,  что  температура  плавления  зависит 
от давления P, проведено исследование фазового рав-
новесия  системы  при  различном  внешнем  давлении 
и  построена  зависимость  Тm (P)  однокомпонентной 
(рис.  2,  а) и двухкомпонентной (рис.  2,  б) системы. 

Использование описанного выше подхода позволяет 
с достаточной точностью определить Тm . Полученные 
значения температуры плавления железа отличаются от 
справочных  значений,  представленных  в  работе  [14], 
не более, чем на 2  %. Однако при этом угловой коэф-
фициент  dT/dP  прямой  и  отличается  от  справочного 
значения  на  12  %. Высокая  погрешность  обусловлена 
тем, что в работе  [14]  значения приведены для давле-

Рис. 1. Зависимость среднего температурного коэффициента линей-
ного расширения ᾱ от концентрации частиц фосфора n в расчетной 

ячейке на различных температурных интервалах, К: 
1 – 300 – 1100; 2 – 600 – 1400; 3 – 900 – 1700

Fig. 1. Dependence of the average temperature coefficient of linear 
expansion ᾱ on the concentration of phosphorus particles n in the 

calculation cell at different temperature ranges, K: 
1 – 300 – 1100; 2 – 600 – 1400; 3 – 900 – 1700
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ния, не превышающего 1  ГПа. Добавление частиц фос-
фора снижает значение Тm , но угловые коэффициенты 
аппроксимирующих  прямых можно  считать  равными. 
То, что температура плавления однокомпонентной сис-
темы имеет наибольшее значение, вполне справедливо, 
так как известно, что примеси понижают температуру 
плавления кристаллического вещества.

Процесс  фазового  перехода  в  моделируемой  сис-
теме  сопровождается  поглощением  или  выделением 
скрытой теплоты плавления. При моделировании NVE-
ансамбля процесс поглощения/выделения осуществля-
ется  за  счет изменения  кинетической  энергии частиц, 
что определяется по изменению температуры системы. 
Скрытую теплоту плавления Lm можно определить, рас-
считав изменения энтальпии:

  Lm = ΔH = ΔEtot + PΔV,  (6)

где ΔEtot – изменение полной энергии системы при фа-
зовом переходе, ΔV  –  изменение  объема  системы при 
фазовом переходе. В данном случае точность вычисле-
ний достигает приемлемых значений. Например, моль-
ная скрытая теплота плавления для однокомпонентной 
системы железа получилась равной 15,7  кДж/моль, что 
отличается на 1,8  % от справочного значения [18]. Ре-
зультаты  вычислений  Lm ,  полученные  при  различном 
давлении и концентрации частиц фосфора, представле-
ны на рис.  3. 

Еще одной важной теплофизической характеристи-
кой  моделируемой  системы  является  теплоемкость. 
Для  расчета  теплоемкости  использовалась  формула 
С  =  dH / dT. Следует отметить, что для твердого тела  С 

практически не зависит от давления, поэтому, как пра-
вило, изохорные СV и изобарные СP теплоемкости счи-
тают  равными.  Поэтому  при  проведении  численных 
экспериментов  моделировался  только  NPT-ансамбль. 
Построена  зависимость H(T)  для  интервала  темпера-
тур 1670  –  2000  К. В работе [19] температурная зависи-
мость теплоемкости кристаллического железа задается 
уравнением вида C(T)  =  b1  +  b2 T, поэтому для аппрок-
симации построенной зависимости H(T) на интервале 

Рис. 2. Зависимость температуры плавления железа от давления (а), полученная в результате численного эксперимента ( ), 
и ее сравнение со справочными значениями [14] ( ) (построены планки погрешностей с относительными ошибками 2 %) и зависимость 

температуры плавления моделируемой двухкомпонентной системы от давления (б) при различной концентрации атомов фосфора 
(выполнена линейная аппроксимация данных), %: 

1 – 0; 2 – 0,1; 3 – 0,2; 4 – 0,3; 5 – 0,4; 6 – 0,5

Fig. 2. Dependence of the melting point of iron on pressure (a), obtained as a result of a numerical experiment ( ), and its comparison 
with reference values [14] ( ) (error bars were constructed with relative errors of 2 %). Dependence of the melting point of the simulated 
two-component system on pressure (б) at different concentrations of phosphorus atoms (linear approximation of the data was made), %: 

1 – 0; 2 – 0.1; 3 – 0.2; 4 – 0.3; 5 – 0.4; 6 – 0.5

Рис. 3. Зависимость мольной скрытой теплоты плавления 
от давления при различной концентрации частиц фосфора 

(выполнена линейная аппроксимация данных), %: 
1 – 0; 2 – 0,1; 3 – 0,2; 4 – 0,3; 5 – 0,4; 6 – 0,5

Fig. 3. Dependence of the molar latent heat of fusion on pressure at 
various concentrations of phosphorus particles (linear approximation of 

the data was made), %: 
1 – 0; 2 – 0.1; 3 – 0.2; 4 – 0.3; 5 – 0.4; 6 – 0.5
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1670  –  Тm  К  использовался  полином  вида  H(T)  =  b0  + 
+  b1 T  +  b2 T 2. Поскольку после плавления теплоемкость 
меняется  пренебрежительно  мало,  то  для  аппрокси-
мации H(T )  на  интервале Тm  –  2000  К  использовалось 
уравнение вида   Оценки показали, что 
построенные  уравнения  описывают  расчетные  зави-
симости  со  средней ошибкой  аппроксимации,  не пре-
вышающей  3  %.  Далее  рассчитаны  аналогичные  за-
висимости H(T )  при  различной  концентрации  частиц 
фосфора  в  моделируемой  системе  с  последующей 
аппрок симацией и вычислением теплоемкостей. Полу-
ченные результаты представлены на рис. 4. 

Вычисленные  значения  хорошо  согласуются  со 
справочными данными [20]. Так теплоемкость одноком-
понентной системы, состоящей из частиц железа, при 
температуре  Тm  составила  791  Дж/(кг·К),  что  меньше 
справочного  значения на  2  %,  а  теплоемкость  распла-
ва при 2000  К составила 809  Дж/(кг·К) (отличие от  [20] 
составляет 3  %). Кроме того, полученное значение из-
менения энтальпии при плавлении однокомпонентной 
системы равно 15,7  кДж/моль, а разница со справочны-
ми данными [19] при этом составляет чуть более 1  %.

 Выводы

Методом  молекулярной  динамики  проведено  ис-
следование  термодинамических  характеристик  желе-
за,  содержащего  малые  концентрации  фосфора,  при-
сутствующего в моделируемой системе в виде атомов 
замещения. Установлены  зависимости изменения рас-
смотренных  характеристик  от  концентрации  атомов 
замещения и величины приложенного внешнего давле-
ния.  Численные  эксперименты  показали,  что  наличие 

примесей приводит  к  росту  среднего  теплового  коэф-
фициента линейного расширения и понижению темпе-
ратуры плавления, скрытой теплоты плавления, а так-
же теплоемкости. Полученные результаты подтвердили 
адекватность построенной модели и ее пригодность для 
изучения более сложных процессов. 

БИБЛИОГРАФИЧЕСКИЙ СПИСОК

1.  Дауд  А.Д.,  Семин  А.Е.,  Котельников  Г.И.,  Щукина  Л.Е.  Де-
фосфоризация  хромистых  расплавов  с  использованием  окси-
дов редкоземельных металлов // Изв. вуз. Черная металлургия. 
2017. Т. 60. № 1. С. 54 – 59.

2.  Робей Р., Уайтхед М. Внедоменная обработка чугуна с учетом 
конкретных производственных условий // МРТ. Металлургичес-
кое  производство  и  технология  металлургических  процессов. 
2014. № 1. С. 16 – 24.

3.  Георгадзе А.Г., Гернер В.И., Елашвили М.И. и др. Условия де-
фосфоризаци жидкого металла в разливочном ковше // Литье и 
металлургия. 2012. № 3(67). С. 117 – 119. 

4.  Starostenkov M.D., Potekaev A.I., Grinkevich L.S. etc. Dynamics 
of edge dislocations in a low-stability fcc-system irradiated by high-
energy particles  // Russian Physics  Journal.  2017. Vol. 59. No. 9. 
P.  1446 – 1453.

5.  Markidonov  A.V.,  Starostenkov  M.D.,  Smirnova  M.V.  Self-
diffu sion  process  in  an  FCC  crystal  caused  by  the  passage  of 
a shock wave  // Russian Physics Journal. 2015. Vol. 58. No. 6.  
P. 828 – 832.

6.  Markidonov A.V., Starostenkov M.D., Poletaev G.M. Transforma-
tion  of  nanopores  in  gold  under  conditions  of  thermoactivation 
and  the  effects  of  acoustic  and  shock  waves  //  Bulletin  of  the 
Russian  Academy  of  Sciences:  Physics.  2015.  Vol.  79.  No.  9.  
P. 1089 – 1092. 

7.  Markidonov A.V.,  Starostenkov M.D., Tabakov  P.Y.  Splitting  va-
can cy voids in the grain boundary region by a post-cascade shock 
wave  // Materials  Physics  and Mechanics.  2013. Vol.  18.  No.  2. 
P.  148 – 155.

8.  Andersen H.C. Molecular dynamics simulations at constant pressu-
re  and/or  temperature  //  The  Journal  of  Chemical  Physics.  1980. 
Vol.  72. No. 4. P. 2384 – 2393.

9.  Daw M.S., Baskes M.I.  Embedded-atom method: Derivation  and 
application  to  impurities  and  other  defects  in  metals  //  Physical 
Review B. 1984. Vol. 29. No. 12. P. 6443 – 6453. 

10.  Foiles  S.M.,  Baskes  M.I.,  Daw  M.S.  Embedded-atom-method 
functions  for  the  FCC  metals  Cu, Ag, Au,  Ni,  Pd,  Pt,  and  their 
alloys  // Phys Rev B. 1986. Vol. 33. No. 12. P. 7983 – 7991.

11.  Biersack  J.P.,  Ziegler  J.F.  Refined  universal  potentials  in  atomic 
collisions  //  Nuclear  Instruments  and  Methods.  1982.  Vol.  194. 
P.  93  – 100.

12.  Ackland G.J., Mendelev M.I., Srolovitz D.J. etc. Development of an 
interatomic potential for phosphorus impurities in α-iron // Journal 
of Physics: Condensed Matter. 2004. Vol. 16. P. 2629 – 2642.

13.  Ko  W.-S.,  Kim  N.-J.,  Lee  B.-J.  Atomistic  modeling  of  an 
impurity  element  and  a metal–impurity  system:  pure  P  and  Fe–P 
system  //  Journal  of  Physics:  Condensed  Matter.  2012.  Vol.  14. 
P.  225002  –  225016.

14.  Григорьев  И.С., Мейлихов  Е.З. Физические  величины:  Спра-
вочник. – М.: Энергоатомиздат, 1991. – 1232 с.

15.  Belonoshko A.B., Skorodumova N.V., Rosengren A., Johansson  B. 
Melting  and  critical  superheating  //  Physical  Review  B.  2006. 
Vol.  73. P. 0122011 – 0122013.

16.  Mazhukin V.I., Shapranov A.V., Perezhigin V.E. etc. Kinetic melting 
and crystallization stages of strongly superheated and supercooled 
metals  // Mathematical Models  and Computer  Simulations.  2017. 
Vol. 9. No. 4. P. 448 – 456.

17.  Yang H., Lu Y., Chen M., Guo Z. A molecular dynamics study on 
melting point and specific heat of Ni3Al alloy // Science in China. 

Рис. 4. Зависимость теплоемкости системы, пребывающей в твер-
дом и жидком состоянии при температуре плавления, от концентра-
ции частиц фосфора (выполнена линейная аппроксимация данных): 

1 – solidus; 2 – liquidus

Fig. 4. Dependence of heat capacity of the system in solid and liquid 
state at melting point, on concentration of phosphorus particles (linear 

approximation of the data was made):
1 – solidus; 2 – liquidus

Физико-химические основы металлургических процессов



730

Известия высших учебных заведений.  Черная металлургия.  2019. Том 62.  № 9

Series G: Physics, Mechanics & Astronomy. 2007. Vol. 50. No. 4. 
P. 407 – 413.

18.  Таблица физических величин: Cправочник / Под ред. И.К. Ки-
коина. – М.: Атомиздат, 1976. – 1008 с. 

19.  Зайцев И.Д., Зозуля А.Ф., Асеев Г.Г. Машинный расчет физико-
химических параметров неорганических веществ. – М.: Химия, 
1983. – 256 с. 

20.  Зиновьев  В.Е.  Теплофизические  свойства  металлов  при  вы-
соких  температурах:  Справочник.  –  М.:  Металлургия,  1989. 
–  384  с.

Поступила в редакцию 18 февраля 2019 г.
После доработки 21 марта 2019 г.

Принята к публикации 3 августа 2019 г.

CALCULATION OF THE THERMODYNAMIC CHARACTERISTICS OF Fe – P SYSTEM 
BY METHOD OF MOLECULAR DYNAMICS
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Abstract. The problem of dephosphorization of iron-carbon alloys is rele-
vant for the metallurgical industry, since a high concentration of phos-
phorus contributes to the appearance of a number of extremely unde-
sirable phenomena. A  lot of experimental work has been devoted  to 
solving this problem, but  it has still not been completely possible  to 
cope with it. Any field experiments aimed at studying the process of 
phosphorus removal, require considerable material and time costs, but 
at the same time do not guarantee getting the desired result. Therefore, 
to search for new approaches to solving this problem, it is much more 
rational to use numerical simulation methods involving the computa-
tional capabilities of modern computers. At present, computer experi-
ments are the same recognized research method as theoretical research 
and real experiment. To study the behavior of phosphorus atoms in iron 
using a numerical experiment, it is necessary to build a computational 
model and test  it by calculating various characteristics whose values   
are known in advance. In this paper, the method of molecular dynamics 
was chosen as the method of computer simulation. Using this method, 
one can conduct experiments with given atomic velocities and describe 
dynamics of the studied processes. To describe the interparticle inter-
action, we used the potential calculated in  the framework of  the  im-
mersed  atom method. The  study was  conducted  on  a  computational 
cell simulating α-iron crystal with phosphorus substitution atoms. The 
constructed  model  demonstrated  satisfactory  results  when  calculat-
ing  the known characteristics of  the simulated system. Dependences 
of changes in such characteristics as temperature coefficient of linear 
expansion, melting point, latent heat of melting and heat capacity on 
the concentration of phosphorus atoms, as well as  in  some cases on 
magnitude of the applied external pressure were established. Calcula-
tions showed that, for example, the phosphorus concentration of 0.5  % 
leads to an increase in the average thermal coefficient of linear expan-
sion by 9  %, a decrease in temperature and latent heat of fusion by 5  % 
and a  heat capacity by 7  %.

Keywords:  crystal,  impurity, molecular  dynamics,  potential,  EAM,  tem-
perature, pressure, heat, enthalpy.
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