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Î ÒÎ×ÍÎÑÒÈ �ÀÇËÈ×ÍÛÕ ÑÒÀÒÈÑÒÈ×ÅÑÊÈÕ ÌÅÒÎÄÎÂÏ�È ÎÏÈÑÀÍÈÈ ÔÀÇÎÂÛÕ ÏÅ�ÅÕÎÄÎÂ ÓÏÎ�ßÄÎ×ÅÍÈßÂ ÎÖÊ-ÑÏËÀÂÀÕÂ. �. Âàêñ *, È. �. Ïàíêðàòîâ�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 18 �åâðàëÿ 2003 ã.Èññëåäóåòñÿ òî÷íîñòü ðàçëè÷íûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ìåòîäîâ ïðè îïèñàíèè �àçîâûõ ïåðåõîäîâ óïîðÿäî÷å-íèÿ ïî òèïó B2 èëè D03 (CuZn èëè Fe3Al), õàðàêòåðíûõ äëÿ ÎÖÊ-ñïëàâîâ. Äëÿ ðÿäà ìîäåëåé ñïëàâîâ,îáñóæäàåìûõ â ëèòåðàòóðå, ðàññ÷èòàíû �àçîâûå äèàãðàììû òåìïåðàòóðà�êîíöåíòðàöèÿ ñ èñïîëüçîâàíè-åì òðåõ ìåòîäîâ: ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ, ïðèáëèæåíèÿ ïàðíûõ êëàñòåðîâ; à òàêæå òåòðàýäðè÷åñêîãîìåòîäà êëàñòåðíûõ ïîëåé, ðàçâèòîãî â íàñòîÿùåé ðàáîòå. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñðàâíèâàþòñÿ äðóã ñ äðó-ãîì è ñ ðàñ÷åòàìè ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî. Íàéäåíî, ÷òî òî÷íîñòü ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ ðåçêî çàâèñèò îòòèïà âçàèìîäåéñòâèé â ñèñòåìå, ïðåæäå âñåãî, îò íàëè÷èÿ ñèëüíûõ êîíêóðèðóþùèõ âçàèìîäåéñòâèé èêîðîòêîäåéñòâóþùèõ êîððåëÿöèé, çàòðóäíÿþùèõ óïîðÿäî÷åíèå. Ïîêàçàíî, ÷òî â îòñóòñòâèå òàêèõ êîððå-ëÿöèé, â ÷àñòíîñòè, äëÿ ñïëàâîâ òèïà Fe�Al ñ ïðîòÿæåííûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, èñïîëüçîâàíèå ïðèáëè-æåíèÿ ïàðíûõ êëàñòåðîâ ïîçâîëÿåò ñóùåñòâåííî óòî÷íÿòü ðåçóëüòàòû ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ áåçñêîëüêî-íèáóäü çàìåòíîãî óñëîæíåíèÿ âû÷èñëåíèé. Â òî æå âðåìÿ â ñèñòåìàõ ñ êîðîòêîäåéñòâóþùèìèè êîíêóðèðóþùèìè âçàèìîäåéñòâèÿìè èñïîëüçîâàíèå ýòèõ ïðèáëèæåíèé ìîæåò ðåçêî èñêàæàòü âèä �à-çîâûõ äèàãðàìì, â òî âðåìÿ êàê òåòðàýäðè÷åñêèé ìåòîä êëàñòåðíûõ ïîëåé ïîçâîëÿåò è â ýòèõ ñëó÷àÿõäîñòàòî÷íî òî÷íî ðàññ÷èòàòü �àçîâûå äèàãðàììû äëÿ �èçè÷åñêè èíòåðåñíûõ çíà÷åíèé òåìïåðàòóðû èêîíöåíòðàöèè.PACS: 05.70.Fh, 64.60.Cn1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÍåñìîòðÿ íà áîëüøîå ðàçâèòèå ìåòîäà Ìîí�òå-Êàðëî è äðóãèõ ìåòîäîâ ïðÿìîãî ìîäåëèðîâàíèÿäëÿ èçó÷åíèÿ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé â ìåòàëëè÷å�ñêèõ ñïëàâàõ [1, 2℄, ðàçâèòèå ïðîñòûõ è äîñòàòî÷�íî òî÷íûõ àíàëèòè÷åñêèõ ìåòîäîâ â äàííîé îáëàñ-òè ïðîäîëæàåò îñòàâàòüñÿ àêòóàëüíûì. Ýòî ñâÿçàíî,â ÷àñòíîñòè, ñ äâóìÿ ïðîáëåìàìè, ïðèâëåêàþùèìèáîëüøîé èíòåðåñ.1) �åøåíèå ¾îáðàòíûõ¿ çàäà÷, ò. å. îïðåäåëåíèåïàðàìåòðîâ ý��åêòèâíûõ ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåé�ñòâèé â ñïëàâàõ èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î�àçîâûõ äèàãðàììàõ èëè î äè��óçíîì ðàññåÿíèè.Â òàêèõ çàäà÷àõ àíàëèòè÷åñêèå ìåòîäû ïîêà îêàçû�âàþòñÿ óäîáíåå è èñïîëüçóþòñÿ ÷àùå, ÷åì ïðÿìîåìîäåëèðîâàíèå, ñì., íàïðèìåð, [3�11℄.*E-mail: vaks�mbslab.kiae.ru

2) Èññëåäîâàíèÿ êèíåòèêè �àçîâûõ ïðåâðàùå�íèé è ýâîëþöèè ìèêðîñòðóêòóðû â ñïëàâàõ, â êî�òîðûõ èñïîëüçîâàíèå ïðÿìîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ÷àñòîâñòðå÷àåò òðóäíîñòè, ñâÿçàííûå, íàïðèìåð, ñ íåîá�õîäèìîñòüþ ó÷åòà äàëüíîäåéñòâóþùèõ óïðóãèõ âçà�èìîäåéñòâèé, äå�åêòîâ ðåøåòêè è ò. ï. [12�16℄.Ïðîñòåéøèì àíàëèòè÷åñêèì ïðèáëèæåíèåì ïðèîïèñàíèè êàê ðàâíîâåñíûõ, òàê è íåðàâíîâåñíûõñïëàâîâ ÿâëÿåòñÿ ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãî ïîëÿ(ÏÑÏ), ñì., íàïðèìåð, [3�5℄. Îäíàêî òî÷íîñòü ýòîãîïðèáëèæåíèÿ îáû÷íî íåâåëèêà, à ïðè îïèñàíèè óïî�ðÿäî÷åíèé â �ÖÊ-ðåøåòêå, â ÷àñòíîñòè, íàèáîëååòèïè÷íûõ óïîðÿäî÷åíèé òèïà L12 è L10, îíî äàåòè êà÷åñòâåííî íåâåðíûå ðåçóëüòàòû. Ïîýòîìó äëÿêîëè÷åñòâåííûõ èññëåäîâàíèé â áîëüøèíñòâå ñëó÷à�åâ èñïîëüçóþòñÿ ðàçëè÷íûå âàðèàíòû êëàñòåðíûõìåòîäîâ, â ÷àñòíîñòè, èçâåñòíûé ìåòîä âàðèàöèèêëàñòåðîâ (ÌÂÊ) [17, 18℄, òî÷íîñòü êîòîðîãî îáû÷íîäîñòàòî÷íî âûñîêà, ñì., íàïðèìåð, [1, 10℄. Îäíàêî114



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003 Î òî÷íîñòè ðàçëè÷íûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ìåòîäîâ : : :ïðè îïèñàíèè íåîäíîðîäíûõ è íåñòàöèîíàðíûõñîñòîÿíèé èñïîëüçîâàíèå ñòàíäàðòíûõ âàðèàíòîâÌÂÊ ïðèâîäèò ê âåñüìà ãðîìîçäêèì óðàâíåíè�ÿì, êîòîðûå òðóäíî èñïîëüçîâàòü äëÿ ðåàëüíûõâû÷èñëåíèé [19℄. Â ñâÿçè ñ ýòèì äëÿ îïèñàíèÿíåîäíîðîäíûõ �ÖÊ-ñïëàâîâ áûë ïðåäëîæåí óïðî�ùåííûé âàðèàíò ÌÂÊ � òåòðàýäðè÷åñêèé ìåòîäêëàñòåðíûõ ïîëåé (ÒÌÊÏ) [19℄. Áûëî ïîêàçàíî,÷òî äëÿ îáû÷íûõ, ðåàëèñòè÷åñêèõ ìîäåëåé ñïëàâîâÒÌÊÏ ñî÷åòàåò ïðîñòîòó âû÷èñëåíèé ñ äîñòàòî÷íîâûñîêîé òî÷íîñòüþ, è ýòîò ìåòîä èñïîëüçîâàëñÿäëÿ èçó÷åíèÿ ðÿäà ïðîáëåì ìèêðîñòðóêòóðíîéýâîëþöèè â óïîðÿäî÷èâàþùèõñÿ �ÖÊ-ñïëàâàõ[14�16℄.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå îáîáùåíû ðåçóëüòàòû ðàáî�òû [19℄ íà ñëó÷àé ÎÖÊ-ñïëàâîâ è õàðàêòåðíûõ äëÿíèõ óïîðÿäî÷åíèé òèïà B2 è D03. Äëÿ ýòèõ ñèñòåìòî÷íîñòü ðàçëè÷íûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ìåòîäîâ èññëå�äîâàíà ãîðàçäî ìåíüøå, ÷åì äëÿ �ÖÊ-ñïëàâîâ [1℄.Â áîëüøèíñòâå ðàáîò, â ÷àñòíîñòè, äëÿ øèðîêî îá�ñóæäàåìûõ ñïëàâîâ òèïà Fe�Al è Fe�Si, èñïîëüçîâà�ëîñü òîëüêî ïðîñòåéøåå ÏÑÏ [3�5; 12; 13℄. Â òî æåâðåìÿ èññëåäîâàíèÿ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî [1, 2℄ ïî�êàçàëè, ÷òî ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãî ïîëÿ ìîæåò ñóùå�ñòâåííî èñêàæàòü �àçîâûå äèàãðàììû ñèñòåì ýòî�ãî òèïà, îñîáåííî ïðè íàëè÷èè ñèëüíûõ êîíêóðè�ðóþùèõ âçàèìîäåéñòâèé, ïðèâîäÿùèõ ê ¾�ðóñòðà�öèè¿, çàòðóäíåííîñòè ðàññìàòðèâàåìûõ óïîðÿäî÷å�íèé. Äîñòàòî÷íî âûñîêàÿ òî÷íîñòü ïðè ýòîì äîñòè�ãàëàñü òîëüêî ïðè èñïîëüçîâàíèè òåòðàýäðè÷åñêî�ãî [1, 18℄ èëè áîëåå ñëîæíûõ âàðèàíòîâ ÌÂÊ. Îä�íàêî äëÿ íåîäíîðîäíûõ è íåðàâíîâåñíûõ ñèñòåì èñ�ïîëüçîâàíèå ÌÂÊ, êàê îòìå÷åíî âûøå, ïîêà âðÿä ëèâîçìîæíî. Ïîýòîìó äëÿ ðåàëèñòè÷åñêîãî ðàññìîòðå�íèÿ òàêèõ ïðîáëåì, êàê, íàïðèìåð, ñòðóêòóðà àíòè��àçíûõ è ìåæ�àçíûõ ãðàíèö èëè êèíåòèêà óïîðÿ�äî÷åíèé, òðåáóåòñÿ ðàçâèòèå äëÿ ÎÖÊ-ñïëàâîâ äî�ñòàòî÷íî ïðîñòûõ è òî÷íûõ ìåòîäîâ îïèñàíèÿ, àíà�ëîãè÷íûõ ÒÌÊÏ äëÿ �ÖÊ-ñïëàâîâ.�àçâèòèå è èññëåäîâàíèå òî÷íîñòè òàêèõ ìåòîäîâäëÿ ÎÖÊ-ñïëàâîâ ÿâëÿåòñÿ îñíîâíîé öåëüþ íàñòîÿ�ùåé ðàáîòû. Ïðè ýòîì ìû èññëåäóåì, â ÷àñòíîñòè,òî÷íîñòü ïðîñòåéøåãî êëàñòåðíîãî ìåòîäà, ïðèáëè�æåíèÿ ïàðíûõ êëàñòåðîâ (ÏÏÊ), è ïîêàçûâàåì, ÷òîäëÿ ìíîãèõ ñïëàâîâ åãî èñïîëüçîâàíèå ïîçâîëÿåò ñó�ùåñòâåííî óòî÷íèòü ðåçóëüòàòû ïðèáëèæåíèÿ ñðåä�íåãî ïîëÿ áåç ñêîëüêî-íèáóäü çàìåòíîãî óñëîæíåíèÿâû÷èñëåíèé. Â òî æå âðåìÿ ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ äðóã ñ äðóãîì è ñ ðàñ÷åòàìèìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî äàåò âîçìîæíîñòü ïîëó÷èòüïîëíîå ïðåäñòàâëåíèå î òî÷íîñòè âñåõ îáñóæäàåìûõìåòîäîâ.

Â ðàçä. 2 ìû ïðèâîäèì îñíîâíûå óðàâíåíèÿ êëàñ-òåðíûõ ìåòîäîâ [19, 14℄, îáîáùàÿ èõ òàêæå íà ñëó÷àéíåîäíîðîäíûõ è íåðàâíîâåñíûõ ñïëàâîâ. Â ðàçä. 3ðàññìàòðèâàåòñÿ îáîáùåíèå ÒÌÊÏ, ïðåäëîæåííîãîâ ðàáîòå [19℄, íà ñëó÷àé ÎÖÊ-ðåøåòêè. Â ðàçä. 4ïðèâîäÿòñÿ âûðàæåíèÿ ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïî�ëÿ, ÏÏÊ è ÒÌÊÏ äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåí�öèàëîâ �àç B2 è D03, èñïîëüçóåìûå çàòåì äëÿ ðàñ�÷åòîâ �àçîâûõ äèàãðàìì. Â ðàçä. 5 ìû ïðèâîäèì èîáñóæäàåì ðåçóëüòàòû òàêèõ ðàñ÷åòîâ äëÿ ìîäåëåéñïëàâîâ òèïà Fe�Al è ñðàâíèâàåì èõ ñ èìåþùèìè�ñÿ ðàñ÷åòàìè ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî [2℄. Â ðàçä. 6àíàëîãè÷íîå ðàññìîòðåíèå ïðèâîäèòñÿ äëÿ ìîäåëåéñïëàâîâ ñ óïîìÿíóòûìè âûøå êîðîòêîäåéñòâóþùè�ìè è êîíêóðèðóþùèìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. Îñíîâ�íûå âûâîäû ïðèâîäÿòñÿ â Çàêëþ÷åíèè.2. ÎÁÙÈÅ ÔÎ�ÌÓËÛ ÊËÀÑÒÅ�ÍÛÕÌÅÒÎÄÎÂ ÄËß �ÀÂÍÎÂÅÑÍÛÕ ÈÊÂÀÇÈ�ÀÂÍÎÂÅÑÍÛÕ�ÀÑÏ�ÅÄÅËÅÍÈÉÎáùèå èäåè è ñîîòíîøåíèÿ êëàñòåðíûõ ìåòîäîââ èñïîëüçóåìîé íàìè �îðìóëèðîâêå îïèñàíû â ðà�áîòàõ [19℄ è [14℄. Íèæå ìû ïðèâîäèì íåîáõîäèìûåðåçóëüòàòû ýòèõ ðàáîò, îáîáùàÿ èõ òàêæå íà ñëó÷àéíåîäíîðîäíûõ è íåðàâíîâåñíûõ ñïëàâîâ. Äëÿ îïðå�äåëåííîñòè ðàññìàòðèâàåòñÿ áèíàðíûé ñïëàâ çàìå�ùåíèÿ AB1� ñî ñðåäíåé êîíöåíòðàöèåé  � 0:5.�àçëè÷íûå ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ ïî óçëàì ðåøåò�êè i îïèñûâàþòñÿ ñðåäíèìè çàïîëíåíèÿìè i = hnii,ãäå âåëè÷èíà ni ðàâíà 1, åñëè óçåë i çàíÿò àòîìîìA, è íóëþ, åñëè óçåë çàíÿò àòîìîì B, à óñðåäíåíèåïðîèñõîäèò ïî �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ Pfnig, êîòî�ðàÿ ìîæåò ñîîòâåòñòâîâàòü êàê ðàâíîâåñíîìó, òàê èíåðàâíîâåñíîìó ñîñòîÿíèåì ñïëàâà. Îáùåé çàäà÷åéÿâëÿåòñÿ âû÷èñëåíèå îáîáùåííîé ñâîáîäíîé ýíåð�ãèè Ffig, îïðåäåëåííîé â ðàáîòàõ [20℄ è [21℄, äëÿïðîèçâîëüíîãî, íå îáÿçàòåëüíî ðàâíîâåñíîãî ðàñïðå�äåëåíèÿ çàïîëíåíèé fig.Êàê îòìå÷åíî â [14℄, íàèáîëåå îáùåå âûðàæåíèåäëÿ �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ìîæíî çàïèñàòü â âèäåPfnig = exp[�(
�Q)℄; (1)ãäå � = 1=T � îáðàòíàÿ òåìïåðàòóðà, à ¾êâàçèãà�ìèëüòîíèàí¿ Q äàåòñÿ âûðàæåíèåìQ = �Xi �ini +Xi>j aijninj ++ Xi>j>k aijkninjnk + : : : (2)115 8*



Â. �. Âàêñ, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003Â ýòîì âûðàæåíèè êîý��èöèåíò �i ïðè îïåðàòîðåni áóäåì íàçûâàòü ¾õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì óçëài¿, à êîý��èöèåíòû ai:::j ïðè ïðîèçâåäåíèÿõ îïå�ðàòîðîâ ni : : : nj � ¾êâàçèâçàèìîäåéñòâèÿìè¿. Ïðèýòîì ñóììà ñëàãàåìûõ ñ ai:::j â (2) ÿâëÿåòñÿ àíàëî�ãîì ãàìèëüòîíèàíà âçàèìîäåéñòâèÿ Hint äëÿ ñïëàâàHint =Xi>j vijninj + Xi>j>k vijkninjnk + : : : ; (3)ãäå vi:::j � ý��åêòèâíûå êîíñòàíòû âçàèìîäåé�ñòâèé. Îáîáùåííûé òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë
 â (1) îïðåäåëÿåòñÿ èç óñëîâèÿ íîðìèðîâêè:
 = �T lnTr exp(��Q); (4)ãäå îïåðàòîð Tr ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóììèðîâà�íèå ïî âñåì íàáîðàì çíà÷åíèé fnig. Äëÿ ðàâíîâåñ�íûõ ðàñïðåäåëåíèé âûðàæåíèå (1) åñòü ðàñïðåäåëå�íèå �èááñà, â êîòîðîì êâàçèâçàèìîäåéñòâèÿ ai:::j â(2) ðàâíû âçàèìîäåéñòâèÿì vi:::j â (3), à õèìè÷å�ñêèå ïîòåíöèàëû �i óçëîâ ïîñòîÿííû ïî ñèñòåìå:�i = onst = �. Ïðè îïèñàíèè æå íåðàâíîâåñíûõñîñòîÿíèé, âîçíèêàþùèõ â ïðîöåññàõ �àçîâûõ ïðå�âðàùåíèé, îáû÷íî ìîæíî ñ÷èòàòü âûïîëíåííûìè ñî�îòíîøåíèÿ ¾êâàçèðàâíîâåñíîñòè¿ [20, 21℄ai:::j = vi:::j ; õîòÿ â îáùåì ñëó÷àå �i 6= onst: (5)Åñòü ïî êðàéíåé ìåðå äâà ñîîáðàæåíèÿ â ïîëü�çó ñïðàâåäëèâîñòè ýòèõ ñîîòíîøåíèé äëÿ îáû÷íûõóñëîâèé �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé. Âî-ïåðâûõ, ðàâåí�ñòâî ai:::j = vi:::j ñòðîãî âåðíî êàê äî, òàê è ïîñëåïðåâðàùåíèÿ, íàïðèìåð, êàê ïåðåä çàêàëêîé ïåðâî�íà÷àëüíî ðàâíîâåñíîãî íåóïîðÿäî÷åííîãî ñïëàâà îòâûñîêîé òåìïåðàòóðû Th ê áîëåå íèçêîé òåìïåðàòó�ðå Tl, ñîîòâåòñòâóþùåé äðóãèì ðàâíîâåñíûì �àçàì,òàê è ïîñëå äîñòèæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ ïðè íîâîé òåìïå�ðàòóðå Tl. Ïîýòîìó íåò íèêàêîé òåðìîäèíàìè÷åñêîéäâèæóùåé ñèëû, êîòîðàÿ ñòðåìèëàñü áû â ïðîöåññåïðåâðàùåíèÿ îòêëîíèòü ïàðàìåòð ai:::j â (1) îò åãîðàâíîâåñíîãî çíà÷åíèÿ vi:::j . Â òî æå âðåìÿ âûñî�êîòåìïåðàòóðíîå çíà÷åíèå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà�(Th) îòëè÷àåòñÿ îò íèçêîòåìïåðàòóðíîãî �(Tl), òàê÷òî âåëè÷èíà � äîëæíà ìåíÿòüñÿ. Âñëåäñòâèå äè���óçèîííîãî õàðàêòåðà �àçîâîãî ïðåâðàùåíèÿ ýòèèçìåíåíèÿ � îñóùåñòâëÿþòñÿ ïóòåì îáðàçîâàíèÿ ëî�êàëüíûõ íåîäíîðîäíîñòåé, íàïðèìåð, àíòè�àçíûõèëè ìåæ�àçíûõ ãðàíèö, ÷òî è ïðèâîäèò ê ëîêàëü�íûì íàðóøåíèÿì óñëîâèé �i = onst, ò. å. ê ïîñëåä�íåìó íåðàâåíñòâó â (5). Êðîìå òîãî, êâàçèâçàèìîäåé�ñòâèÿ ai:::j â ðàñïðåäåëåíèè (1) îïèñûâàþò â îñíîâ�íîì áëèæíèé ïîðÿäîê, è ïðè èçìåíåíèè âíåøíèõ

óñëîâèé, íàïðèìåð òåìïåðàòóðû, ýòîò áëèæíèé ïî�ðÿäîê óñòàíàâëèâàåòñÿ îòíîñèòåëüíî áûñòðî, çà âðå�ìåíà ïîðÿäêà âðåìåíè îäíîãî ìåæàòîìíîãî îáìåíà� . Â òî æå âðåìÿ ïîëíàÿ ýâîëþöèÿ ìèêðîñòðóêòóðûïðîèñõîäèò, êàê ïðàâèëî, çà ìíîãî á�îëüøèå âðåìåíàt � � [12�16℄, òàê ÷òî âîçìîæíûå �ëóêòóàòèâíûåíàðóøåíèÿ óñëîâèÿ (5) ïðè ìàëûõ t . � íå ñóùå�ñòâåííû äëÿ ýòîé ýâîëþöèè.Â ñëó÷àå êàê ðàâíîâåñíîãî, òàê è êâàçèðàâíîâåñ�íîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ Ffig ïðîñòîâûðàæàåòñÿ ÷åðåç âåëè÷èíû 
 è �i ïî ñîîòíîøå�íèþ [14, �. (8)℄: F = 
+Xi �ii; (6)à õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë óçëà �i ñâÿçàí ñ F óðàâíå�íèåì [14, �. (9)℄: �i = �F=�i.Â êëàñòåðíûõ ìåòîäàõ ðàññìàòðèâàþòñÿ êëàñòå�ðû � íåêîòîðûå ñîâîêóïíîñòè óçëîâ ðåøåòêè, êîòî�ðûå ìû äëÿ êðàòêîñòè áóäåì îáîçíà÷àòü ãðå÷åñêèìèáóêâàìè, íàïðèìåð: fi; j; : : : ; kg = �. �àñïðåäåëåíèåP� âåðîÿòíîñòåé ðàçëè÷íûõ êîí�èãóðàöèé â êëàñ-òåðå � îïèñûâàåòñÿ åãî ý��åêòèâíûì êâàçèãàìèëü�òîíèàíîì Q� è ñîîòâåòñòâóþùèì ïîòåíöèàëîì 
�,êîòîðûå â òî÷íîé �îðìóëèðîâêå ïîëó÷àþòñÿ ïóòåìóñðåäíåíèÿ ïîëíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ (1) ïî ïåðåìåí�íûì fnig âñåõ óçëîâ, íå âõîäÿùèõ â êëàñòåð:P� = exp[�(
� �Q�)℄ = Tri=2� exp[�(
�Q)℄; (7)
� = �T lnZ� = �T ln Tri2� exp(��Q�): (8)Åñëè îáîçíà÷èòü îïåðàòîð, îïèñûâàþùèé çàïîë�íåíèå êàêîãî-ëèáî ïîäêëàñòåðà  = fi; j; : : : ; lg êëàñ�òåðà �, êàê n = ninj ; : : : ; nl, òî êâàçèãàìèëüòîíè�àí êëàñòåðà Q� ìîæíî êîìïàêòíî çàïèñàòü â âèäåñóììû ïî âñåì âîçìîæíûì çàïîëíåíèÿì n â ýòîìêëàñòåðå:Q� =Xi (��i+ �i )ni+Xi<j (vij+ �ij)ninj+ : : :��X��(v +  � )n : (9)Çäåñü äëÿ ¾îäíîóçåëüíîãî¿ çàïîëíåíèÿ  = i çíà�÷åíèå v åñòü (��i), à âåëè÷èíû  � îïèñûâàþò ïå�ðåíîðìèðîâêó çíà÷åíèé v , ò. å. âåëè÷èí (��i) èâíóòðèêëàñòåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé vi:::j , âñëåäñòâèåâçàèìîäåéñòâèÿ êëàñòåðà ñ åãî îêðóæåíèåì. Èç âû�ðàæåíèé (8) è (9) ñëåäóåò, ÷òî ñðåäíåå çàïîëíåíèå116



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003 Î òî÷íîñòè ðàçëè÷íûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ìåòîäîâ : : :hni äëÿ ëþáîãî êëàñòåðà �, ñîäåðæàùåãî ïîäêëà�ñòåð , ñâÿçàíî ñ ïîëåì  � â ýòîì êëàñòåðå ñîîòíî�øåíèåì hni = ��
�=� � �T;v : (10)Äëÿ ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ, íà�ïðèìåð, 
 â (4) èëè F â (6), íóæíî, âî-ïåðâûõ, âû�ðàçèòü ïîëíûé êâàçèãàìèëüòîíèàí Q ÷åðåç êëàñòåð�íûå êâàçèãàìèëüòîíèàíû Q� â âèäå ðàçëîæåíèÿ, äî�ñòàòî÷íî áûñòðî ñõîäÿùåãîñÿ ñ ðîñòîì ðàçìåðà êëàñ�òåðîâ, è, âî-âòîðûõ, âûáðàòü òèï êëàñòåðîâ è ïðè�áëèæåíèå äëÿ íàõîæäåíèÿ ïîëåé  � .Äëÿ ðåøåíèÿ ïåðâîé èç ýòèõ çàäà÷ èñïîëüçóåò�ñÿ ìåòîä êóìóëÿíòíûõ ðàçëîæåíèé, êîòîðûé îïèñàíâ [19℄ è ïðèâîäèò ê îñíîâíîìó óðàâíåíèþ [19, �. (12)℄äëÿ âñåõ êëàñòåðíûõ ìåòîäîâ:Q =X� ��Q�: (11)Âûáîð òîãî èëè èíîãî ïðèáëèæåíèÿ ñîîòâåòñòâóåòóäåðæàíèþ â ïðàâîé ÷àñòè óðàâíåíèÿ (11) òîëüêîñîâîêóïíîñòè êëàñòåðîâ ñ ðàçìåðîì j�j (÷èñëîì óç�ëîâ â êëàñòåðå), íå ïðåâîñõîäÿùèì íåêîòîðîãî ìàê�ñèìàëüíîãî j�jmax. Ïîýòîìó ñóììèðîâàíèå â (11)âåäåòñÿ òîëüêî ïî óäåðæèâàåìûì êëàñòåðàì ìàêñè�ìàëüíûõ ðàçìåðîâ è ïî âñåì èõ ïîäêëàñòåðàì.�åîìåòðè÷åñêèå êîý��èöèåíòû �� è ïåðåíîðìè�ðóþùèå ïîëÿ  � â (9)�(11) äëÿ ëþáîãî ïîäêëàñòåðà áàçèñíûõ êëàñòåðîâ äîëæíû óäîâëåòâîðÿòü óðàâ�íåíèÿì ñâÿçè [19, �. (13)℄ è [19, �. (14)℄:X�� �� = 1; X�� �� � = 0 (12)ñ ñóììèðîâàíèåì ïî âñåì êëàñòåðàì �, ñîäåðæàùèìäàííûé ïîäêëàñòåð . Ýòî îáåñïå÷èâàåò, â ÷àñòíî�ñòè, ðàâåíñòâî êîý��èöèåíòîâ ïðè âñåõ îïåðàòîðàõn , ò. å. ïðè ni, ninj è ò. ä., â ëåâîé è ïðàâîé ÷àñòÿõóðàâíåíèÿ (11).Èç îïðåäåëåíèÿ (4) ñëåäóåò, ÷òî ñðåäíåå çíà÷åíèåêâàçèãàìèëüòîíèàíàQ ïî ðàñïðåäåëåíèþ (1) óäîâëå�òâîðÿåò òåðìîäèíàìè÷åñêîìó ñîîòíîøåíèþ îáû÷íî�ãî âèäà:hQi = � ��� lnTr exp(��Q) = ��� (�
): (13)Èíòåãðèðóÿ ýòî ðàâåíñòâî ïî � ñ hQi, íàéäåííûì âïðèáëèæåíèè (11) ñ ó÷åòîì ñîîòíîøåíèÿ (7), ïîëó�÷èì 
 =X� �� 
�; (14)

ãäå 
� äàåòñÿ âûðàæåíèåì (8). Ïðè ýòîì ó÷òåíî ñî�îòíîøåíèå [19, �. (17)℄, ñîãëàñíî êîòîðîìó ïîëíàÿïðîèçâîäíàÿ îò ïðàâîé ÷àñòè (14) ïî êàæäîé èç íåçà�âèñèìûõ ïåðåìåííûõ  � ðàâíà íóëþ: d
=d � = 0.�åîìåòðè÷åñêèå êîý��èöèåíòû �� â (11), (12) îá�ëàäàþò ðÿäîì îáùèõ ñâîéñòâ, îáñóæäàâøèõñÿ, íà�ïðèìåð, â [10, 19℄. Ñðåäè íèõ ìû îòìåòèì ¾òåîðåìóî âíóòðåííèõ ïîäêëàñòåðàõ¿, ò. å. òàêèõ ïîäêëàñòå�ðàõ, êîòîðûå âõîäÿò òîëüêî â îäèí áàçèñíûé êëàñòåð�m: äëÿ âíóòðåííèõ ïîäêëàñòåðîâ  êîý��èöèåíòû� â ðàâåíñòâàõ (11)�(14) è ñîîòâåòñòâóþùèå èì ïî�ëÿ  �m â áàçèñíûõ êëàñòåðàõ ðàâíû íóëþ. Ïîýòîìóâíóòðåííèå ïîäêëàñòåðû íå âíîñÿò âêëàäà â íàáëþ�äàåìûå âåëè÷èíû è ìîãóò íå ðàññìàòðèâàòüñÿ. Ýòàòåîðåìà èñïîëüçóåòñÿ íèæå â ìåòîäå êëàñòåðíûõ ïî�ëåé.Â ìåòîäå âàðèàöèè êëàñòåðîâ íèêàêèõ äàëüíåé�øèõ ïðèáëèæåíèé, êðîìå òåõ, êîòîðûå ïðèâåëè êðàâåíñòâàì (11)�(14), íå äåëàåòñÿ. Ïîýòîìó äëÿ ðàñ�÷åòà ñòàòèñòè÷åñêèõ ñâîéñòâ íóæíî ðåøàòü ñèñòåìóóðàâíåíèé (10) è (12). Ïðè ýòîì çàâèñèìîñòü ïîëåé � è âåëè÷èí 
� â (8) îò ñðåäíèõ çàïîëíåíèé hniíàõîäèòñÿ àíàëèòè÷åñêè è äàåòñÿ óðàâíåíèåì [19,�. (20)℄, à äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñàìèõ âåëè÷èí hni ïî�ëó÷àåòñÿ óðàâíåíèå [19, �. (21)℄:�v = X�� ��l� fhnig; (15)ãäå l� fhnig åñòü íåêîòîðàÿ �óíêöèÿ îò âñåõ hn�i, äà�âàåìàÿ óðàâíåíèåì [19, �. (20)℄.Ïîäñòàíîâêà hni, íàéäåííûõ èç óðàâíåíèé (15),â óïîìÿíóòîå óðàâíåíèå [19, �. (20)℄ äëÿ  � è â âû�ðàæåíèå (8) äëÿ 
� ðåøàåò çàäà÷ó íàõîæäåíèÿ ïî�òåíöèàëà 
 = 
(�i) â (14). Îäíàêî â �èçè÷åñêèõ çà�äà÷àõ â êà÷åñòâå íåçàâèñèìûõ ïåðåìåííûõ óäîáíîèñïîëüçîâàòü íå õèìè÷åñêèå ïîòåíöèàëû óçëîâ �i,à ñðåäíèå çàïîëíåíèÿ ýòèõ óçëîâ i, è ñîîòâåòñòâåí�íî íå ïîòåíöèàë 
(�i), à ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ Ffig,ñâÿçàííóþ ñ 
 ñîîòíîøåíèåì (6). Ïðè ýòîì óðàâíå�íèå (15) äëÿ îäíî÷àñòè÷íîãî çàïîëíåíèÿ  = i îïðå�äåëÿåò �óíêöèþ �ifjg, à óðàâíåíèÿ (8) è (14) ��óíêöèþ 
fig.Ìåòîä êëàñòåðíûõ ïîëåé ÿâëÿåòñÿ óïðîùåííûìâàðèàíòîì ÌÂÊ, â êîòîðîì â êâàçèãàìèëüòîíèàíàõêëàñòåðîâ (9) ó÷èòûâàþòñÿ òîëüêî îäíîóçåëüíûå ïî�ëÿ îêðóæåíèÿ  �i , ïåðåíîðìèðîâêàìè æå âçàèìîäåé�ñòâèé  � ñ jj � 2 ïðåíåáðåãàåòñÿ. Ïðè ýòîì ðàâåí�ñòâî (10) äëÿ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ñðåäíèõ hni ñ jj � 2â êëàñòåðàõ ðàçíûõ ðàçìåðîâ j�j (êîòîðîå â ïîë�íîì ÌÂÊ îáåñïå÷èâàåòñÿ ââåäåíèåì ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ ïåðåíîðìèðîâîê  � ), âîîáùå ãîâîðÿ, íàðóøà�åòñÿ. Ïîýòîìó ñòåïåíü ñàìîñîãëàñîâàííîñòè è, ñîîò�117



Â. �. Âàêñ, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003âåòñòâåííî, òî÷íîñòü ÌÊÏ â îáùåì ñëó÷àå äîëæíûáûòü íèæå, ÷åì äëÿ àíàëîãè÷íûõ âàðèàíòîâ ÌÂÊ.Îäíàêî äëÿ íåêîòîðûõ âûáîðîâ áàçèñíûõ êëàñòå�ðîâ ïåðåíîðìèðîâêè âíóòðèêëàñòåðíûõ âçàèìîäåé�ñòâèé èëè èõ òåðìîäèíàìè÷åñêèå âêëàäû îòñóòñòâó�þò âñëåäñòâèå óïîìèíàâøåéñÿ òåîðåìû î âíóòðåí�íèõ ïîäêëàñòåðàõ, ò. å. ïîëÿ  � ñ jj � 2 èëè êî�ý��èöèåíòû �� â óðàâíåíèÿõ (11) è (14) äëÿ êëàñ�òåðîâ, ñîäåðæàùèõ ýòè ïîëÿ, îáðàùàþòñÿ â íóëü.Ïðè ýòîì ÌÊÏ ñòàíîâèòñÿ ýêâèâàëåíòíûì ÌÂÊ,òàê ÷òî åãî ñàìîñîãëàñîâàííîñòü è òî÷íîñòü ìîãóòáûòü íå íèæå, ÷åì â ÌÂÊ. Ïðèáëèæåíèå ÒÌÊÏâ �ÖÊ-ðåøåòêå, ðàçâèòîå â [19℄ è [14℄, ñîîòâåòñòâó�åò èìåííî ýòîìó ñëó÷àþ, ïîýòîìó åãî âûñîêóþ òî÷�íîñòü ïðè îïèñàíèè ðåàëèñòè÷åñêèõ ìîäåëåé ñïëà�âîâ ìîæíî ñ÷èòàòü åñòåñòâåííîé.Ñèñòåìà óðàâíåíèé (15) â ÌÊÏ ðåçêî óïðîùàåò�ñÿ. Â êà÷åñòâå ïåðåìåííûõ âìåñòî  �i çäåñü óäîáíîâûáèðàòü ¾àêòèâíîñòè¿ óçëîâ y�i , âõîäÿùèå â âûðà�æåíèå (8) äëÿ 
�:y�i = exp [�(�i �  �i )℄: (16)Ïðè ýòîì ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà êëàñòåðà Z� â (8)èìååò âèä ïîëèíîìà ñòåïåíè j�j îò y�l :Z� = X�� exp(��v)Yl2 y�l ; (17)ãäå ïîñëåäíèé ìíîæèòåëü îçíà÷àåò ïðîèçâåäåíèåâñåõ àêòèâíîñòåé y�l , ñîîòâåòñòâóþùèõ äàííîìó çà�ïîëíåíèþ  = fi; j; : : : ; kg, ò. å. y�i y�j : : : y�k . Óðàâíå�íèå (10) ïðèíèìàåò âèäi = y�i � lnZ�=�y�i : (18)Ñîãëàñíî óðàâíåíèþ (17), ïðàâàÿ ÷àñòü ðàâåí�ñòâà (18) ÿâëÿåòñÿ îòíîøåíèåì äâóõ ïîëèíîìîâ îòy�j , è äëÿ êàæäîãî êëàñòåðà � ñèñòåìà óðàâíåíèé(18) äëÿ �óíêöèé y�i fjg îáû÷íî ëåãêî ðåøàåòñÿìåòîäîì ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ. Ïîñëå ýòîãîèç óðàâíåíèé (17), (8), (14) íàõîäèì ïîòåíöèàë
fig, à ñîîòíîøåíèÿ (16) è (12) äëÿ îäíîóçåëüíîãîêëàñòåðà  = i îïðåäåëÿþò õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàëóçëà �ifjg: �i = TX��i �� ln y�i : (19)3. ÒÅÒ�ÀÝÄ�È×ÅÑÊÈÉ ÌÅÒÎÄÊËÀÑÒÅ�ÍÛÕ ÏÎËÅÉ Â ÎÖÊ-�ÅØÅÒÊÅÏðè îáñóæäåíèè ÒÌÊÏ äëÿ ÎÖÊ-ðåøåòêè óäîá�íî ñíà÷àëà ïðèâåñòè âûðàæåíèÿ äëÿ òåðìîäèíàìè�÷åñêîãî ïîòåíöèàëà 
fig è õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà

óçëà �ifjg â áîëåå ïðîñòûõ ïðèáëèæåíèÿõ ñðåäíå�ãî ïîëÿ è ïàðíûõ êëàñòåðîâ. Äëÿ ïðîñòîòû áóäåìðàññìàòðèâàòü ñëó÷àé ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé, êî�ãäà ãàìèëüòîíèàí (3) ñîäåðæèò òîëüêî ïåðâóþ ñóì�ìó, è áóäåì çàïèñûâàòü âçàèìîäåéñòâèå vij àòîìîââ óçëàõ i è j êàê Æij;nvn, ãäå ñèìâîë Æij;n îòëè÷åíîò íóëÿ è ðàâåí 1, òîëüêî åñëè óçëû i è j ÿâëÿþò�ñÿ n-ìè ñîñåäÿìè â ðåøåòêå, à vn � âåëè÷èíà ýòî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Òîãäà âûðàæåíèÿ ïðèáëèæåíèÿñðåäíåãî ïîëÿ äëÿ 
fig è �ifjg èìåþò âèä (ñì.,íàïðèìåð, [21℄):
 = TXi ln 0i � 12 Xi;j;n Æij;n vnij ;�i = T ln i0i +Xj;n Æij;n vnj ; (20)ãäå 0i = 1� i. Â ïðèáëèæåíèè ïàðíûõ êëàñòåðîâ âêà÷åñòâå áàçèñíûõ êëàñòåðîâ ðàññìàòðèâàþòñÿ âñåïàðû óçëîâ i è j, äëÿ êîòîðûõ âçàèìîäåéñòâèÿ vijîòëè÷íû îò íóëÿ. Ïðè ýòîì 
fig è �ifjg äàþòñÿ�îðìóëàìè [19, �. (32)�(37)℄:
 = TXi ln 0i + 12 Xi;j;n Æij;n 
ijn ;�i = T ln i0i +Xj;n Æij;n �ijni: (21)Çäåñü
ijn = �T ln(1� ijgijn ); �ijni = T ln(1� gijn j);à �óíêöèÿ gijn îïèñûâàåò âçàèìîäåéñòâèå vij = vn âòåðìèíàõ �óíêöèè Ìàéåðà fn = exp(��vn)� 1:gijn = 2fn=[Rijn + 1 + fn(i + j)℄;Rijn = �[1 + (i + j)fn℄2 � 4ijfn(fn + 1)	1=2 : (22)Â ñëó÷àå ñëàáîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, �vn � 1, �óíê�öèÿ gijn ïåðåõîäèò â (��vn), è âûðàæåíèÿ ÏÏÊ (21)ïåðåõîäÿò â ðåçóëüòàòû ÏÑÏ (20).Êàê îáñóæäàåòñÿ íèæå, ïðîñòûå âûðàæåíèÿ ïðè�áëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ (20) è îñîáåííî ÏÏÊ (21)îáû÷íî äîñòàòî÷íû äëÿ îïèñàíèÿ ñèñòåì ñ ïðîòÿ�æåííûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, íàïðèìåð, äëÿ ñïëà�âîâ òèïà Fe�Al, ðàññìàòðèâàåìûõ â ðàçä. 5. Îäíà�êî â ñèñòåìàõ ñ êîðîòêîäåéñòâóþùèìè è êîíêóðèðó�þùèìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, îáñóæäàåìûõ â ðàçä. 6,âîçíèêàþò ñèëüíûå êîððåëÿöèè çàïîëíåíèÿ ïåðâûõè âòîðûõ ñîñåäåé, è äëÿ àäåêâàòíîãî îïèñàíèÿ òàêèõñèñòåì ýòè êîððåëÿöèè íóæíî ó÷èòûâàòü, ïî êðàé�íåé ìåðå, â ïðåäåëàõ òåòðàýäðîâ òèïà ñîâîêóïíîñòè118



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003 Î òî÷íîñòè ðàçëè÷íûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ìåòîäîâ : : :
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p�èñ. 1. Óçëû ÎÖÊ-ðåøåòêè, îáñóæäàåìûå â òåê-ñòå â ñâÿçè ñ âûáîðîì òåòðàýäðè÷åñêèõ êëàñòåðîâ è¾îñòàòî÷íûõ¿ âçàèìîäåéñòâèé âòîðûõ ñîñåäåé v2 âòåòðàýäðè÷åñêîì ìåòîäå êëàñòåðíûõ ïîëåéóçëîâ (a; b; ; d) íà ðèñ. 1. Òàê, èññëåäîâàíèå ìîäå�ëè ñ v2=v1 = 0:5, vn>2 = 0 (ïðåäëîæåííîé â [4℄ äëÿîïèñàíèÿ ñïëàâîâ Fe�Si) ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðèáëè�æåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ, òåòðàýäðè÷åñêîãî ìåòîäà âàðè�àöèè êëàñòåðîâ (ÒÌÂÊ) è ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî [1℄ïîêàçàëî, ÷òî òî÷íîñòü ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿäëÿ ìîäåëåé ýòîãî òèïà ÿâëÿåòñÿ äîâîëüíî íèçêîé(ñì. íèæå ðèñ. 9), â òî âðåìÿ êàê ÒÌÂÊ èìååò âû�ñîêóþ òî÷íîñòü, òàê æå êàê è â ñëó÷àå àíàëîãè÷�íûõ ìîäåëåé â �ÖÊ-ðåøåòêå [10℄. È ïîñêîëüêó äëÿ�ÖÊ-ðåøåòêè ñõîäíàÿ âûñîêàÿ òî÷íîñòü äîñòèãàåò�ñÿ òàêæå è ïðè èñïîëüçîâàíèè ìíîãî áîëåå ïðîñòî�ãî ÒÌÊÏ, îïèñàííîãî â [19℄, êàæåòñÿ æåëàòåëüíûìðàçâèòü àíàëîãè÷íûé óïðîùåííûé âàðèàíò ÒÌÂÊè äëÿ ÎÖÊ-ðåøåòêè.Ïðè èñïîëüçîâàíèè îáû÷íîãî ÒÌÂÊ â êà÷åñòâåáàçèñíûõ êëàñòåðîâ íóæíî ðàññìàòðèâàòü âñå âîç�ìîæíûå òåòðàýäðû ñîñåäíèõ óçëîâ òèïà (a; b; ; d)íà ðèñ. 1, âêëþ÷àÿ, íàïðèìåð, êëàñòåðû (a; b; d; l),(a; b; f; l) è ò. ä. Ïðè ýòîì êàæäûé òðåõóçåëüíûé ïîä�êëàñòåð òèïà (a; b; d) âõîäèò â äâà áàçèñíûõ òåòðàýä�ðà, à ïàðíûå ïîäêëàñòåðû òèïà (a; b) èëè (a; ) �ñîîòâåòñòâåííî â øåñòü èëè ÷åòûðå áàçèñíûõ òåòðà�ýäðà, òàê ÷òî âñå ýòè ïîäêëàñòåðû íå ÿâëÿþòñÿ âíó�òðåííèìè. Ïîýòîìó â îáùèõ óðàâíåíèÿõ ÌÂÊ (9)è (10) äëÿ êàæäîãî èç ýòèõ ïîäêëàñòåðîâ  íóæíîó÷èòûâàòü âñå ïåðåíîðìèðóþùèå ïîëÿ  � , ÷òî, êàêîáñóæäàëîñü â [19℄, äåëàåò ðåøåíèå äàííûõ óðàâíå�íèé äëÿ íåîäíîðîäíûõ ðàñïðåäåëåíèé fig êðàéíå

ñëîæíûì.Â ÌÊÏ âñå ïîäêëàñòåðû, êðîìå îäíîóçåëüíûõ,äîëæíû áûòü âíóòðåííèìè, ÷òîáû ïåðåíîðìèðîâêèâçàèìîäåéñòâèé â íèõ ìîæíî áûëî íå ó÷èòûâàòü.Ïîýòîìó áàçèñíûå êëàñòåðû çäåñü äîëæíû ñîïðèêà�ñàòüñÿ òîëüêî ïî âåðøèíàì, íî íå ïî ðåáðàì èëèãðàíÿì; äëÿ ñëó÷àÿ �ÖÊ-ðåøåòêè ýòî èëëþñòðèðó�åòñÿ ðèñ. 1 â ðàáîòå [19℄. Ïîýòîìó â ÒÌÊÏ äëÿÎÖÊ-ðåøåòêè ÷åðåç êàæäûé óçåë äîëæíî ïðîõî�äèòü òîëüêî ÷åòûðå áàçèñíûõ òåòðàýäðà, êîòîðûåâêëþ÷àþò âñå âîñåìü ñâÿçåé áëèæàéøèõ ñîñåäåé,ñîîòâåòñòâóþùèõ âçàèìîäåéñòâèþ v1 (íàçûâàåìûåíèæå äëÿ êðàòêîñòè v1-ñâÿçÿìè), è ÷åòûðå èç øå�ñòè ñâÿçåé, ñîîòâåòñòâóþùèõ âçàèìîäåéñòâèþ âòî�ðûõ ñîñåäåé v2 (v2-ñâÿçè). Âçàèìîäåéñòâèÿ æå v2, íåâîøåäøèå â áàçèñíûå òåòðàýäðû, ìîæíî ó÷èòûâàòüëèáî â ÏÑÏ, ëèáî â ÏÏÊ, òàê æå, êàê ýòî äåëàëîñüâ ÒÌÊÏ äëÿ �ÖÊ-ðåøåòêè [19℄.Íóæíî, îäíàêî, îòìåòèòü, ÷òî êîãäà îòíîøåíèåv2=v1 ðàññìàòðèâàåìûõ ¾êîíêóðèðóþùèõ¿ âçàèìî�äåéñòâèé íå ìàëî, à äðóãèå âçàèìîäåéñòâèÿ vn>2,ñïîñîáñòâóþùèå óïîðÿäî÷åíèþ, ìàëû èëè îòñóò�ñòâóþò, òàêàÿ óïðîùåííàÿ òðàêòîâêà ¾îñòàòî÷íîãî¿(ò. å. íå âîøåäøåãî â áàçèñíûå êëàñòåðû) âêëàäà âçà�èìîäåéñòâèé v2 ìîæåò ïðèâîäèòü ê òðóäíîñòÿì âîáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð, îñîáåííî ïðè èñïîëü�çîâàíèè ÏÏÊ. Ýòî ïðîÿâëÿåòñÿ â �îðìàëüíîì âîç�íèêíîâåíèè â ðàñ÷åòàõ òî÷åê ¾àíòèêþðè¿, èñ÷åçíî�âåíèè B2- è D03-óïîðÿäî÷åíèé ïðè íèçêèõ òåìïåðà�òóðàõ, àíàëîãè÷íîì âîçíèêíîâåíèþ òî÷åê àíòèêþðèïðè îïèñàíèè â ÏÏÊ ãåéçåíáåðãîâñêèõ àíòè�åððî�ìàãíåòèêîâ [22℄. Ýòè òðóäíîñòè ñâÿçàíû ñ òåì, ÷òîîñíîâíîå ñîñòîÿíèå ðàññìàòðèâàåìîãî ïàðíîãî êëàñ�òåðà ïðè ýòîì îòëè÷àåòñÿ îò îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿâñåé ñèñòåìû. Â ñâÿçè ñ ýòèì ïðè ïîñòðîåíèè ÒÌÊÏäëÿ ÎÖÊ-ðåøåòêè íèæå ìû áóäåì îïèñûâàòü ýòîò¾îñòàòî÷íûé¿ âêëàä âçàèìîäåéñòâèé v2 íå â ÏÏÊ,à â ïðîñòîì ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ. Ïðè ýòîìòðóäíîñòè ñ òî÷êîé àíòèêþðè äëÿ ðåàëèñòè÷åñêèõìîäåëåé âçàèìîäåéñòâèé áóäóò ïðîÿâëÿòüñÿ òîëüêîïðè î÷åíü íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ, êîãäà �àçîâûå ïðå�âðàùåíèÿ �àêòè÷åñêè óæå ¾çàìîðàæèâàþòñÿ¿ êè�íåòè÷åñêèìè �àêòîðàìè, â îáëàñòè æå �èçè÷åñêèèíòåðåñíûõ òåìïåðàòóð òî÷íîñòü ÒÌÊÏ, êàê ïîêà�çàíî íèæå, îñòàåòñÿ îáû÷íî äîñòàòî÷íî âûñîêîé.Âêëàäû âçàèìîäåéñòâèé áîëåå óäàëåííûõ ñîñå�äåé vn>2 ìîæíî ó÷èòûâàòü êàê â ÏÏÊ, òàê è âïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ. Äëÿ îáû÷íûõ ìîäå�ëåé âçàèìîäåéñòâèé ðåçóëüòàòû ïðè ýòîì ïðàêòè÷å�ñêè ñîâïàäàþò, è äëÿ îïðåäåëåííîñòè áóäåì îïèñû�âàòü ýòè âêëàäû â ÏÏÊ. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî âûáîðîïèñàííûõ âûøå áàçèñíûõ òåòðàýäðîâ è ¾îñòàòî÷�119



Â. �. Âàêñ, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003íûõ¿ âçàèìîäåéñòâèé v2, îïèñûâàåìûõ â ïðèáëèæå�íèè ñðåäíåãî ïîëÿ, âîîáùå ãîâîðÿ, íå îäíîçíà÷åí.Òàê, åñëè â êà÷åñòâå áàçèñíûõ òåòðàýäðîâ, ïðîõîäÿ�ùèõ ÷åðåç óçåë a íà ðèñ. 1, âçÿòü ÷åòûðå òåòðàýä�ðà (a; b; ; d), (a; e; f;m), (a; i; j; k) è (a; g; h; n) èëè÷åòûðå òåòðàýäðà (a; d; e; k), (a; b; f; n), (a; h; i; d) è(a; g; j;m), òî â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ áóäóòîïèñûâàòüñÿ v2-ñâÿçè (a; l) è (a; p), à òàêæå è âñå äðó�ãèå v2-ñâÿçè, ïàðàëëåëüíûå îñè z. Âîçìîæíû åùå÷åòûðå àíàëîãè÷íûõ âûáîðà áàçèñíûõ òåòðàýäðîâ,â êîòîðûõ â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ îïèñûâà�þòñÿ âñå v2-ñâÿçè, ïàðàëëåëüíûå îñè x èëè îñè y,òàê ÷òî èìåþòñÿ âñåãî øåñòü âîçìîæíûõ âàðèàíòîââûáîðà òåòðàýäðè÷åñêèõ áàçèñíûõ êëàñòåðîâ. Åñëèðàñïðåäåëåíèå çàïîëíåíèé óçëîâ fig èìååò êóáè÷å�ñêóþ ñèììåòðèþ (êàê, íàïðèìåð, â ñëó÷àå îäíîðîä�íîé �àçû, óïîðÿäî÷åííîé ïî òèïó B2 èëèD03, èëè âíåóïîðÿäî÷åííîé �àçå), òî ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ òåð�ìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà 
fig è õèìè÷åñêèõïîòåíöèàëîâ �ifjg óçëîâ ïî �îðìóëàì (14) è (19)íå çàâèñÿò îò òîãî, êàêîé èç ýòèõ øåñòè âàðèàíòîâèñïîëüçóåòñÿ. Îäíàêî äëÿ ïðîèçâîëüíîãî íåîäíîðîä�íîãî ðàñïðåäåëåíèÿ fig òàêàÿ çàâèñèìîñòü, âîîáùåãîâîðÿ, âîçìîæíà. Ïîýòîìó ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ âîáùåì ñëó÷àå ñëåäóåò óñðåäíÿòü ïî âñåì øåñòè âîç�ìîæíûì âàðèàíòàì âûáîðà áàçèñíûõ êëàñòåðîâ.Ñ ó÷åòîì âñåãî ñêàçàííîãî âûðàæåíèÿ (14) è (19)äëÿ âåëè÷èí 
 è �i â ÒÌÊÏ äëÿ ÎÖÊ-ðåøåò-êè ïðèíèìàþò âèä, àíàëîãè÷íûé âûðàæåíèÿì [14,�. (13)�(21)℄ äëÿ �ÖÊ-ðåøåòêè:
 = TXi ln 0i�T 16 6Xs=1 Xfi;j;k;lg2ts ln(Zijkl 0i0j0k0l)�� 16Xi;j Æij;2v2ij + 12 Xi;j;n>2 Æij;n 
ijn ; (23)�i = T ln i0i + T 16 6Xs=1 Xfj;k;lg2tis ln yijkli 0ii !++ 13Xj Æij;2v2j + Xj;n>2 Æij;n �ijni: (24)Çäåñü âåëè÷èíû 
ijn è �ijni â ïîñëåäíèõ ñóììàõ òåæå, ÷òî â (21), à îáîçíà÷åíèå ts èëè tis âî âòîðîìñëàãàåìîì (23) èëè (24) óêàçûâàåò áàçèñíûé òåòðà�ýäð, ñîîòâåòñòâóþùèé îäíîìó èç îïèñàííûõ âûøåøåñòè âàðèàíòîâ s âûáîðà áàçèñíûõ êëàñòåðîâ. Ïðèäàííîì âûáîðå s ñóììèðîâàíèå â (23) èäåò ïî âñåìòåòðàýäðàì ts â ðåøåòêå, ñîîòâåòñòâóþùèì ýòîìóâûáîðó, à â (24) � ïî òåì ÷åòûðåì tis èç íèõ, êî�òîðûå ñîäåðæàò óçåë i. Ïîñëå ýòîãî ðåçóëüòàò êàê

â (23), òàê è â (24) óñðåäíÿåòñÿ ïî øåñòè âîçìîæ�íûì âàðèàíòàì s âûáîðà êëàñòåðîâ. Âåëè÷èíà Z�â (23)  � = fi; j; k; lg åñòü ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà (17)òåòðàýäðè÷åñêîãî êëàñòåðà, à y�i â (24) � àêòèâ�íîñòü (16) óçëà i â ýòîì êëàñòåðå. Òàê, åñëè ïðè çàïè�ñè � = fi; j; k; lg ñ÷èòàòü, ÷òî ñîñåäíèå ïàðû èíäåê�ñîâ (i; j), (j; k), (k; l) è (l; i) ñîîòâåòñòâóþò áëèæàé�øèì óçëàì ðåøåòêè, à ¾íåñîñåäíèå¿ ïàðû èíäåêñîâ(i; k) è (j; l) � âòîðûì ñîñåäÿì, òî ñòàòèñòè÷åñêàÿñóììà Z� èìååò âèä, àíàëîãè÷íûé âûðàæåíèþ [19,�. (21)℄ äëÿ �ÖÊ-ðåøåòêè:Z� = 1+Xp y�p+�1(y�i y�j +y�j y�k+y�k y�l +y�l y�i )++�2(y�i y�k + y�j y�l ) + �21 �2(y�i y�j y�k + y�j y�k y�l ++ y�k y�l y�i + y�l y�i y�j ) + �41 �22 y�i y�j y�k y�l : (25)Çäåñü �1 = exp(��v1), �2 = exp(��v2), èíäåêñ pðàâåí i, j, k èëè l; à çàâèñèìîñòü âåëè÷èí y�p îòçàïîëíåíèé p0 óçëîâ â êëàñòåðå îïðåäåëÿåòñÿ èçñèñòåìû óðàâíåíèé (18). Òàê æå, êàê è â ñëó÷àå�ÖÊ-ðåøåòîê, îïèñàííîì â [19℄ è [14℄, ýòà ñèñòåìà ÷å�òûðåõ àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé äëÿ êàæäîãî òåò�ðàýäðà � ëåãêî ðåøàåòñÿ ÷èñëåííî ìåòîäîì ñîïðÿ�æåííûõ ãðàäèåíòîâ. Ïðè ñëàáîì âçàèìîäåéñòâèè,�vn � 1, âûðàæåíèÿ ÒÌÊÏ (23) è (24), òàê æå,êàê è â ñëó÷àå ÏÏÊ (21), ïåðåõîäÿò â ðåçóëüòàòûïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ (20).4. ÒÅ�ÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÏÎÒÅÍÖÈÀËÛÂ ÔÀÇÀÕ B2 È D03Â ýòîì ðàçäåëå ìû ïðèìåíèì îáùèå âûðàæåíèÿ(20)�(24) äëÿ ðàñ÷åòîâ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåí-öèàëîâ �àç B2 è D03, èñïîëüçóåìûõ íèæå ïðè ïî�ñòðîåíèè �àçîâûõ äèàãðàìì. Ñòðóêòóðà ýòèõ �àç èâûðàæåíèÿ ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ äëÿ èõ òåð�ìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ îïèñàíû, íàïðèìåð, â[1�5; 13℄. Ïðèâåäåì íåîáõîäèìûå ñîîòíîøåíèÿ. Äëÿîäíîðîäíîé �àçû B2 ñðåäíåå çàïîëíåíèå i óçëà i ñâåêòîðîì ðåøåòêè Ri ìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç ñðåä�íþþ êîíöåíòðàöèþ  è ïàðàìåòð ïîðÿäêà � êàêi = + � os(g1 �Ri); (26)ãäå g1 = [111℄2�=a� âåêòîð ñâåðõñòðóêòóðû B2, a �ïîñòîÿííàÿ ÎÖÊ-ðåøåòêè. Óðàâíåíèå (26) îïèñûâà�åò íàëè÷èå â B2-�àçå äâóõ ïîäðåøåòîê, a è b, ñäâè�íóòûõ äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà íà âåêòîð [111℄a=2(ñì. ðèñ. 1), ñî ñëåäóþùèìè çàïîëíåíèÿìè óçëîâ:a = + �; b = � �: (27)120



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003 Î òî÷íîñòè ðàçëè÷íûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ìåòîäîâ : : :Ñòðóêòóðà D03 ñîîòâåòñòâóåò äàëüíåéøåìó ðàñ�ùåïëåíèþ ¾îáîãàùåííîé¿ ïîäðåøåòêè �àçû B2(ïðè � > 0 ýòî ïîäðåøåòêà a) íà äâå ðàçíûå è íà�ëè÷èþ äâóõ ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà, � è �. Ïðè ýòîìçàïîëíåíèÿ i ìîæíî çàïèñàòü â âèäå [13℄i = + � os(g1 �Ri) ++ 2�[�(�) os(g2 �Ri) + �(��) sin(g2 �Ri)℄; (28)ãäå g2 = [111℄�=a � âåêòîð ñâåðõñòðóêòóðû D03 è�(x) � ñòóïåí÷àòàÿ �óíêöèÿ, ðàâíàÿ åäèíèöå ïðèx > 0 è íóëþ ïðè x < 0. Ñîîòíîøåíèå (28) îïèñû�âàåò íàëè÷èå òðåõ ïîäðåøåòîê: a, b è , ñ òàêèìèçàïîëíåíèÿìè:a = + � + 2�; b = � �;  = + � � 2�: (29)Òàê, åñëè íà ðèñ. 1 óçåë a ñîîòâåòñòâóåò ïåðâîéïîäðåøåòêå â (29), òî óçëû b; d; e; : : : � âòîðîé, àóçëû ; k; l; : : : � òðåòüåé. Ïðè ïîëíîì óïîðÿäî÷å�íèè D03 èìååì â (29): � = � = ; a = 4; b =  = 0,ò. å. çàïîëíåíà òîëüêî ïåðâàÿ ïîäðåøåòêà.Â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ (mean-fieldapproximation, MFA) âûðàæåíèå äëÿ ñâîáîäíîéýíåðãèè íà îäèí àòîì f = F=N (ãäå N � ïîëíîå÷èñëî àòîìîâ, ò. å. óçëîâ ðåøåòêè) â �àçå B2 ïîñîîòíîøåíèÿì (6), (20), (26) ìîæíî çàïèñàòü êàêfMFAB2 = T 12 (a ln a+0a ln 0a+b ln b+0b ln 0b)++ 12V0 2 + 12Vg1 �2; (30)ãäå 0p = 1 � p, à V0 èëè Vg1 � �óðüå-êîìïîíåíòàâçàèìîäåéñòâèÿ vij = v(Ri �Rj):Vk =Xr v(r) os(k � r); (31)äëÿ âîëíîâîãî âåêòîðà k = 0 èëè k = g1. Ïðè ýòîìðàâíîâåñíîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà � = �(; T )äëÿ äàííûõ êîíöåíòðàöèè  è òåìïåðàòóðû T ìîæ�íî íàõîäèòü ëèáî èç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà õèìè÷åñêèõïîòåíöèàëîâ ïîäðåøåòîê �a = �b, âû÷èñëåííûõ ïî�îðìóëå (19), ëèáî èç ýêâèâàëåíòíîãî óñëîâèÿ ìèíè�ìàëüíîñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè (30) ïî � ïðè äàííûõ è T . Àíàëîãè÷íî, äëÿ �àçûD03 ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿâ ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ äàåòñÿ âûðàæåíèåìfMFAD03 = T 14 [a ln a + 0a ln 0a++ 2(b ln b + 0b ln 0b) +  ln  + 0 ln 0℄ ++ 12V0 2 + 12Vg1�2 + Vg2�2: (32)

Çäåñü çàïîëíåíèÿ a, b è  ñâÿçàíû ñ ïàðàìåòðà�ìè ïîðÿäêà � è � ðàâåíñòâàìè (29); V0 è Vg1 � òåæå, ÷òî â (30); Vg2 � �óðüå-êîìïîíåíòà âçàèìîäåé�ñòâèÿ (31) äëÿ k = g2. �àâíîâåñíûå çíà÷åíèÿ �(; T )è �(; T ) íàõîäÿòñÿ ëèáî èç óñëîâèé ðàâåíñòâà õè�ìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ ïîäðåøåòîê: �a = �b = �,ëèáî èç ýêâèâàëåíòíûõ óñëîâèé ìèíèìàëüíîñòè ñâî�áîäíîé ýíåðãèè (32) ïî � è �.Â ïðèáëèæåíèè ïàðíûõ êëàñòåðîâ (pair lusterapproximation, PCA) îáùèå âûðàæåíèÿ äëÿ ñâîáîä�íîé ýíåðãèè f è õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà �p â ïîäðå�øåòêå p äëÿ ëþáîé îäíîðîäíîé �àçû ñëåäóþò èç ñî�îòíîøåíèé (6) è (21):fPCA = ! +Xp �p�p;! =Xp �p ln 0p + 12Xq;n zqnp
pqn ! ;�PCAp = T ln p0p +Xq;n zqnp�pqnp: (33)Çäåñü ! = 
=N � òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë íàîäèí àòîì; �p � äîëÿ óçëîâ òèïà p â äàííîé �àçå;zqnp � ÷èñëî óçëîâ òèïà q â n-é êîîðäèíàöèîííîéñ�åðå óçëà p; à 
pqn è �pqnp äàþòñÿ âûðàæåíèÿìè 
ijnè �ijni â �îðìóëå (21) ïðè i = p è j = q. Ïðèýòîì äëÿ �àçû B2 èíäåêñ p â (33) â îáîçíà÷åíèÿõ(27) ðàâåí a èëè b; �a = �b = 1=2; à íåíóëåâûå çíà�÷åíèÿ zqnp, íàïðèìåð, äëÿ ïåðâûõ ÷åòûðåõ ñîñåäåé näàþòñÿ ðàâåíñòâàìèzb1a = za1b = 8; za2a = zb2b = 6;za3a = zb3b = 12; zb4a = za4b = 24: (34)Àíàëîãè÷íî, äëÿ �àçû D03 ïàðàìåòðû �p è zqnpâ (33) â îáîçíà÷åíèÿõ (29) ðàâíû:�a = � = 1=4; �b = 1=2;zb1a = zb1 = 8; za1b = z1b = 4;z2a = za2 = zb2b = 6; za3a = z3 = zb3b = 12;zb4a = zb4 = 24; za4b = z4b = 12: (35)Â òåòðàýäðè÷åñêîì ìåòîäå êëàñòåðíûõ ïîëåé(tetrahedron luster approximation, TCA) âêëàäû âçà�èìîäåéñòâèé v1 è v2 ïåðâûõ è âòîðûõ ñîñåäåé â âû�ðàæåíèÿõ (21) îïèñûâàþòñÿ âòîðûì è òðåòüèì ñëà�ãàåìûìè â (23) è (24). Äëÿ îäíîðîäíûõ �àç B2 èD03 ýòî ïðèâîäèò ê çàìåíå ñëàãàåìûõ ñ n = 1 è n = 2â âûðàæåíèÿõ (33) äëÿ ! è �p íà ñëåäóþùèå:!TCA(v1; v2) = �T ln �Z�0i0j0k0l��� 16Xp;q �pzq2pv2pq; (36)121



Â. �. Âàêñ, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003�TCAp (v1; v2) = 4T ln y�p 0pp + 13Xq zq2p v2q ; (37)ãäå èñïîëüçóþòñÿ òå æå îáîçíà÷åíèÿ, ÷òî â (23)è (24). Åñëè ïðè ýòîì óçåë i â òåòðàýäðè÷åñêîì êëàñ-òåðå � â (36) è (37) ñîîòâåòñòâóåò ïîäðåøåòêå a â(27) è (29), òî â �àçå B2 çàïîëíåíèÿ i, j , k è l ñâÿ�çàíû ñ a è b �îðìóëàìè i = k = a, j = l = b;à â �àçå D03 � i = a, j = l = b, k = .�àññìîòðèì òåïåðü ñïèíîäàëè äëÿ óïîðÿäî÷åíèéB2 èëè D03 (äëÿ êðàòêîñòè: B2- èëè D03-ñïèíîäà-ëè), ò. å. êðèâûå T = �() â ïëîñêîñòè ; T , îãðàíè÷è�âàþùèå îáëàñòü óñòîé÷èâîñòè ñïëàâà îòíîñèòåëüíîýòèõ óïîðÿäî÷åíèé. Îáùèì óñëîâèåì óñòîé÷èâîñòèðàñïðåäåëåíèÿ çàïîëíåíèé fi0g îòíîñèòåëüíî âîç�íèêíîâåíèÿ êîíöåíòðàöèîííîé âîëíû ñî ñâåðõñòðóê�òóðíûì âåêòîðîì ks, ò. å. ìàëûõ �ëóêòóàöèé Æi âè�äà Æi = i � i0 = �s os(ks �Ri); (38)ÿâëÿåòñÿ ïîëîæèòåëüíîñòü êîý��èöèåíòà ïðè �2s âðàçëîæåíèè ñâîáîäíîé ýíåðãèè Ffig ïî Æi ïðè ìà�ëûõ �s. Óñëîâèå îáðàùåíèÿ ýòîãî êîý��èöèåíòà âíóëü äàåò óðàâíåíèå äëÿ ñïèíîäàëè óïîðÿäî÷åíèÿ:Xi;j Sij os(ks �Ri) os(ks �Rj) = 0; (39)ãäå ïðîèçâîäíûå Sij = �2F=�i�j , íàçûâàåìûå íè�æå ¾ìàòðèöà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ æåñòêîñòåé¿ èëèïðîñòî ¾æåñòêîñòè¿, âû÷èñëÿþòñÿ äëÿ èñõîäíîãî ñî�ñòîÿíèÿ fig = fi0g. Äëÿ B2-ñïèíîäàëè ýòî ñîñòîÿ�íèå åñòü íåóïîðÿäî÷åííàÿ ÎÖÊ-�àçà A2, â êîòîðîéâåëè÷èíû Sij çàâèñÿò òîëüêî îò îòíîñèòåëüíîãî ðàñ�ñòîÿíèÿ rij = Ri � Rj ; ks åñòü âåêòîð g1 èç (26);çíà÷åíèÿ os(ks � Ri) ðàâíû 1 èëè �1; è óðàâíå�íèå ñïèíîäàëè (39) ñâîäèòñÿ ê óñëîâèþ îáðàùåíèÿâ íóëü �óðüå-êîìïîíåíòû Sk �óíêöèè Sij = S(rij)äëÿ k = g1: Xr S(r) os(g1 � r) = 0: (40)Äëÿ D03-ñïèíîäàëè èñõîäíîå ñîñòîÿíèå åñòü �àçàB2; ks � âåêòîð g2 â (28), à ìíîæèòåëü os(ks �Ri)â (38) è (39) îáðàùàåòñÿ â íóëü âî âñåõ óçëàõ ¾îáåä�íåííîé¿ ïîäðåøåòêè b â (26) è (27). Ïîýòîìó óðàâ�íåíèå (39) çäåñü ìîæíî çàïèñàòü â âèäåXra S(ra) os(g2 � ra) = 0; (41)ãäå ñóììèðîâàíèå âåäåòñÿ òîëüêî ïî âåêòîðàì îáî�ãàùåííîé ïîäðåøåòêè ra = Raj �Ra0 �àçû B2.

Ïðèâåäåì ÿâíûé âèä óðàâíåíèé äëÿ ñïèíîäàëåéâ ðàññìàòðèâàåìûõ ïðèáëèæåíèÿõ. Â ñëó÷àå ïðè�áëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ èç ñîîòíîøåíèé (6) è (20)äëÿ æåñòêîñòåé Sij èìååìSMFAij = Æij � Ti0i�+ Æij;n vn: (42)Ïîäñòàâëÿÿ ýòî çíà÷åíèå Sij â óðàâíåíèÿ (40) è (41),ïîëó÷àåì èçâåñòíûå âûðàæåíèÿ ïðèáëèæåíèÿ ñðåä�íåãî ïîëÿ äëÿ ñïèíîäàëåé óïîðÿäî÷åíèÿ �(), ñì.,íàïðèìåð, [23℄:�MFAB2 = (�Vg1)0 == (8v1 � 6v2 � 12v3 + 24v4)(1� );�MFAD03 = (�Vg2)a0a == (6v2 � 12v3)(+ �)(1� � �): (43)Çäåñü Vg1 , Vg2 è a � òå æå, ÷òî â (30), (32) è(27), è äëÿ èëëþñòðàöèè çäåñü è íèæå ÿâíûå óðàâ�íåíèÿ äëÿ ñïèíîäàëåé ïðèâîäÿòñÿ äëÿ ìîäåëåé ñîâçàèìîäåéòâèÿìè vn äî ÷åòâåðòûõ ñîñåäåé âêëþ�÷èòåëüíî. Ôîðìóëû (43) ïîêàçûâàþò, â ÷àñòíîñòè,÷òî ðîñò îòíîøåíèÿ v2=v1 ïðèâîäèò ê ïîäàâëåíèþB2-óïîðÿäî÷åíèÿ, à îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ êîí�ñòàíòû v3 (õàðàêòåðíûå äëÿ îáñóæäàåìûõ íèæå ìî�äåëåé ñïëàâîâ Fe�Al) ñïîñîáñòâóþò êàê B2-, òàê èD03-óïîðÿäî÷åíèþ.Îáùèå âûðàæåíèÿ äëÿ æåñòêîñòåé Sij â ìåòî�äå êëàñòåðíûõ ïîëåé ðàññìàòðèâàëèñü â ðàáîòå [6℄è äàþòñÿ �îðìóëàìè [6, �. (10), (11)℄. Â ïðèáëè�æåíèè ïàðíûõ êëàñòåðîâ ¾ïðèâåäåííûå¿ æåñòêîñòè�Sij èìåþò âèä [6, �. (23)℄:�SPCAij = Æij 0� 1i0i +Xk;n aikn 1A� Æij;n fnRijn : (44)Çäåñü fn è Rijn � òå æå, ÷òî â (22), à aijn âûðàæàåòñÿ÷åðåç íèõ òàêèì îáðàçîì:aijn = 4j0jf2n=Rijn [(Rijn + 1)2 � f2n(i � j)2℄: (45)Ïîäñòàíîâêà âûðàæåíèÿ (44) â îáùèå �îðìóëû (40)è (41) äàåò óðàâíåíèÿ ÏÏÊ äëÿ B2- è D03-ñïèíîäà-ëåé. Òàê, äëÿ ìîäåëåé ñî âçàèìîäåéñòâèåì äî ÷åòâåð�òûõ ñîñåäåé B2-ñïèíîäàëü �PCAB2 îïðåäåëÿåòñÿ óðàâ�íåíèåì10 + (8a1 + 6a2 + 12a3 + 24a4) ++ 8 f1R1 � 6 f2R2 � 12 f3R3 + 24 f4R4 = 0; (46)122



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003 Î òî÷íîñòè ðàçëè÷íûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ìåòîäîâ : : :ãäå an = 40f2n=Rn(Rn + 1)2, Rn = (1 + 40fn)1=2.Óðàâíåíèå ÏÏÊ äëÿ D03-ñïèíîäàëè �PCAD03 â òîé æåìîäåëè ñîãëàñíî (41) èìååò âèä1a0a + (8aab1 + 6aaa2 + 12aaa3 + 24aab4 ) ++ 6 f2Raa2 � 12 f3Raa3 = 0; (47)ãäå âåëè÷èíû aijn è Rijn ñ i è j, ðàâíûìè a èëè b, îïðå�äåëÿþòñÿ ðàâåíñòâàìè (45), (22) è (27). Ïðè ñëàáîìâçàèìîäåéñòâèè, �vn � 1, ñîîòíîøåíèÿ ÏÏÊ (46)è (47) ïåðåõîäÿò â óðàâíåíèÿ ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíå�ãî ïîëÿ (43).Ïðè ïåðåõîäå îò ÏÏÊ ê ÒÌÊÏ âêëàäû â æåñò�êîñòè îò âçàèìîäåéñòâèé ïåðâûõ è âòîðûõ ñîñåäåév1 è v2, ò. å. ÷ëåíû ñ n = 1 è n = 2 â (44), íóæíîçàìåíÿòü íà âêëàä Sij(v1; v2) = ��i(v1; v2)=�j , ñî�îòâåòñòâóþùèé ïðîèçâîäíûì îò âòîðîãî è òðåòüåãîñëàãàåìûõ â (24). Ïîñêîëüêó ðàññìàòðèâàåìûå �àçûB2 è D03 èìåþò êóáè÷åñêóþ ñèììåòðèþ, âèä óðàâ�íåíèé (40) è (41) íå çàâèñèò îò âûáîðà âàðèàíòà sðàçáèåíèÿ íà êëàñòåðû â (24), òàê ÷òî èíäåêñ ¾s¿ èóñðåäíåíèå ïî s ìîæíî îïóñêàòü. Èñïîëüçóÿ äëÿ íà�õîæäåíèÿ ïðîèçâîäíûõ ��i(v1; v2)=�j �îðìóëó [6,�. (11)℄, ïîëó÷èì äëÿ äàííîãî âêëàäà�STCAij (v1; v2) = Æij 0� Xk;l;m2ti Siklmii � 4i0i1A++ Æij;1Sijklij + Æij;2 �Sikjlij + �v23 � ; (48)ãäå ìàòðèöà S�ij äëÿ êëàñòåðà � îáðàòíà ìàòðèöåAij = � i=� ln y�j :S�ij = (A�1)ij ; Aij = Æiji0i ++ (1� Æij)�y�i y�jZ� � ij� : (49)Ïîäñòàíîâêà âûðàæåíèÿ (48) â ñîîòíîøåíèÿ (40)è (41) äàåò óðàâíåíèÿ ÒÌÊÏ äëÿ B2- è D03 ñïèíî�äàëåé. Òàê, â ìîäåëè âçàèìîäåéñòâèÿ äî ÷åòâåðòûõñîñåäåé óðàâíåíèå äëÿ �TCAB2 âìåñòî (46) ïðèíèìàåòâèä10 +4�S�11 � 10 � 2S�12 + S�13�+ (12a3 +24a4) ++ 2v2 � 12 f3R3 + 24 f4R4 = 0: (50)

Çäåñü ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû S�ij âû÷èñëÿþòñÿ ïîñîîòíîøåíèÿì (49), â êîòîðûõ óçëû i; j; k; l êëàñ�òåðà � íóìåðóþòñÿ êàê 1; 2; 3; 4, à èõ çàïîëíå�íèÿ 1=2=3=4= ñîîòâåòñòâóþò íåóïîðÿäî÷åí�íîé �àçå A2. Àíàëîãè÷íî, óðàâíåíèå ÒÌÊÏ äëÿD03-ñïèíîäàëè �TCAD03 â òîé æå ìîäåëè âìåñòî (47)èìååò âèä1a0a + 4�S�11 � 1a0a � S�13�++ (12aaa3 + 24aab4 )� 2v2 � 12 f3Raa3 = 0; (51)ãäå óçëû 1; 2; 3; 4 êëàñòåðà � èìåþò çàïîëíåíèÿ 1 == 3 = a è 2 = 4 = b ñî çíà÷åíèÿìè a è b èç (27),ñîîòâåòñòâóþùèìè B2-�àçå.5. �ÀÑ×ÅÒÛ ÔÀÇÎÂÛÕ ÄÈÀ��ÀÌÌ ÄËßÌÎÄÅËÅÉ ÑÏËÀÂÎÂ Fe�AlÍèæå ìû èññëåäóåì òî÷íîñòü îïèñàííûõ ìåòîäîâïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ, ÏÏÊ è ÒÌÊÏ ïðè ðàñ�÷åòàõ �àçîâûõ äèàãðàìì ñ óïîðÿäî÷åíèÿìè òèïà B2è D03 â ÎÖÊ-ðåøåòêå. Äëÿ ýòîãî áóäåì ñðàâíèâàòüðåçóëüòàòû òàêèõ ðàñ÷åòîâ äðóã ñ äðóãîì è ñ èìåþ�ùèìèñÿ ðàñ÷åòàìè ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî [1, 2℄.Êàê óæå îòìå÷àëîñü, òî÷íîñòü àíàëèòè÷åñêèõìåòîäîâ ðåçêî çàâèñèò îò òèïà âçàèìîäåéñòâèé â èñ�ñëåäóåìîé ñèñòåìå. Â ýòîì ðàçäåëå ìû ðàññìîòðèììîäåëè ñïëàâîâ òèïà Fe�Al, äëÿ êîòîðûõ âçàèìîäåé�ñòâèÿ, îïðåäåëÿþùèå óïîðÿäî÷åíèÿ, èìåþò äîñòà�òî÷íî áîëüøîé ðàäèóñ äåéñòâèÿ. Â òàáëèöå ïðèâå�äåíû èìåþùèåñÿ â ëèòåðàòóðå îöåíêè ïðèâåäåííûõêîíñòàíò âçàèìîäåéñòâèé v0n = vn=v1 äëÿ ýòèõ ñïëà�âîâ. Ìîäåëè I, II è III ïðåäëîæåíû Øìèä è Áèíäå�ðîì [2℄ íà îñíîâå àíàëèçà äàííûõ î äè��óçíîì ðàñ�ñåÿíèè â ñïëàâàõ Fe�Al, ïîëó÷åííûõ ñîîòâåòñòâåí�íî â ðàáîòàõ [7℄, [8℄ è [9℄; à ìîäåëü IV ïðåäëîæåíàÕàñàêîé [5℄ íà îñíîâå ïîäãîíêè íàáëþäàåìîé �àçî�âîé äèàãðàììû Fe�Al ê ðàñ÷åòàì â ïðèáëèæåíèèÏðèâåäåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ v0n = vn=v1 äëÿ ðàñ-ñìàòðèâàåìûõ ìîäåëåé ñïëàâîâ Fe�AlÌîäåëü I II III IV VÈñòî÷íèê [2, 7℄ [2, 8℄ [2, 9℄ [5℄ [12℄v02 0.07 0.081 0.167 0.184 �0:8v03 �0:23 �0:305 �0:208 �0:844 �0:5v04 �0:11 � � � �123
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A2 +D03�èñ. 2. Ôàçîâûå äèàãðàììû ; T 0 (ãäå T 0 = T=v1 �ïðèâåäåííàÿ òåìïåðàòóðà) áèíàðíîãî ÎÖÊ-ñïëàâàAB1�, âû÷èñëåííûå äëÿ ìîäåëè I, óêàçàííîé âòàáëèöå. Çäåñü è íèæå øòðèõîâàÿ ëèíèÿ ñîîòâåò-ñòâóåò ïðèáëèæåíèþ ñðåäíåãî ïîëÿ (ÏÑÏ); ïóíê-òèð � ïðèáëèæåíèþ ïàðíûõ êëàñòåðîâ (ÏÏÊ);ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � òåòðàýäðè÷åñêîìó ìåòîäó êëà-ñòåðíûõ ïîëåé (ÒÌÊÏ). Ïðè ýòîì äëÿ ìîäåëåé I,II, III, IV è V èç òàáëèöû ðåçóëüòàòû ÏÏÊ è ÒÌÊÏ,ïðèâåäåííûå ñîîòâåòñòâåííî íà ðèñ. 2, 3, 4, 5 è 6, ñãðà�è÷åñêîé òî÷íîñòüþ ñîâïàäàþò. Òî÷êè ñîîòâåò-ñòâóþò ðàñ÷åòàì ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî [2℄ñðåäíåãî ïîëÿ. Ïðè ýòîì ìû íå áóäåì ó÷èòûâàòüìàãíèòíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, îáñóæäàâøèåñÿ Øìèäè Áèíäåðîì [2℄, ïîñêîëüêó èõ íàëè÷èå íåñóùåñòâåí�íî äëÿ èçó÷àåìûõ íàìè âîïðîñîâ. Ïðè ñðàâíåíèèæå ñ ðàñ÷åòàìè [2℄ ìû áóäåì ðàññìàòðèâàòü òîëü�êî îáëàñòü ìàëûõ êîíöåíòðàöèé ìàãíèòíûõ àòîìîâ(ò. å. îáëàñòü x < 0:5 â ñïëàâàõ FexAl1�x), â êîòî�ðîé âêëàäû ìàãíèòíûõ âçàèìîäåéñòâèé, ðàññìàòðè�âàâøèåñÿ â [2℄, ïî-âèäèìîìó, ïðåíåáðåæèìî ìàëû.Êðîìå òîãî, ìû ðàññìîòðèì òàêæå ìîäåëü V, èñïîëü�çîâàâøóþñÿ â [12℄, êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò íàëè÷èþíà �àçîâîé äèàãðàììå øèðîêîé äâóõ�àçíîé îáëàñ-òè A2�B2, ìíîãî áîëåå øèðîêîé, ÷åì â ðåàëüíûõñïëàâàõ Fe�Al, ïîñêîëüêó ýòà ìîäåëü èëëþñòðèðóåòîñîáåííîñòè �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé â ñèñòåìàõ òàêî�ãî òèïà [12℄.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ �àçîâûõ äèàãðàìì äëÿ ìî�äåëåé I�V ïîêàçàíû íà ðèñ. 2�6. Îáñóäèì èõ ñíà÷à�ëà äëÿ ¾ðåàëèñòè÷åñêèõ¿ ìîäåëåé I�III, ïîëó÷åííûõ
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B2 +D03A2 +D03�èñ. 3. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 2, íî äëÿ ìîäåëè II âòàáëèöå
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B2 +D03A2 +D03�èñ. 4. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 2, íî äëÿ ìîäåëè III âòàáëèöåèç ïðÿìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ îöåíîê êîíñòàíò âçà�èìîäåéñòâèé [7�9℄. Äëÿ âñåõ ýòèõ òðåõ ìîäåëåé ðå�çóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 2, 3, 4, êà÷åñòâåí�íî ñõîäíû, è èõ ñðàâíåíèå ïîçâîëÿåò ñäåëàòü ñëåäó�þùèå âûâîäû.1. �àñ÷åòû â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ ìî�124



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003 Î òî÷íîñòè ðàçëè÷íûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ìåòîäîâ : : :
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B2 +D03A2 +D03�èñ. 5. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 2, íî äëÿ ìîäåëè IV âòàáëèöå, è áåç ðàñ÷åòîâ ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî
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A2 +B2
�èñ. 6. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 5, íî äëÿ ìîäåëè V âòàáëèöåãóò ïðèâîäèòü ê çàìåòíûì îøèáêàì äàæå äëÿ ñèñ-òåì ñ äîñòàòî÷íî ïðîòÿæåííûìè âçàèìîäåéñòâèÿ�ìè, ïðåæäå âñåãî, ê çàâûøåíèþ âû÷èñëåííûõ òåì�ïåðàòóð �àçîâîãî ïåðåõîäà âòîðîãî ðîäà A2 ! B2,ò. å. ê çàâûøåíèþ ïîëîæåíèÿ B2-ñïèíîäàëè �B2()íà �àçîâîé äèàãðàììå (; T ). Òàê, åñëè õàðàêòå�

ðèçîâàòü ýòî çàâûøåíèå îòíîñèòåëüíîé ïîãðåøíî�ñòüþ Æ â âåëè÷èíå êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû T(ò. å. ìàêñèìóìà ñïèíîäàëè �B2) îòíîñèòåëüíî åãîçíà÷åíèÿ TMC , íàéäåííîãî ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî:ÆMFA = (TMFA �TMC )=TMC , òî ïîãðåøíîñòè ÆMFAäëÿ ìîäåëåé I, II è III ñîñòàâëÿþò ñîîòâåòñòâåííî40%, 16% è 20%.2. Èñïîëüçîâàíèå ïðèáëèæåíèÿ ïàðíûõ êëàñòå�ðîâ ïîçâîëÿåò çàìåòíî óòî÷íèòü îïèñàíèå ñðàâíè�òåëüíî ñ ïðèáëèæåíèåì ñðåäíåãî ïîëÿ. Òàê, â ÏÏÊââåäåííàÿ âûøå ïîãðåøíîñòü â êðèòè÷åñêîé òåìïå�ðàòóðå, ò. å. âåëè÷èíà ÆPCA = (TPCA � TMC )=TMC ,äëÿ ìîäåëåé I, II è III ðàâíà ñîîòâåòñòâåííî 17%,8% è 8%, ò. å. ÿâëÿåòñÿ â 2�2.5 ðàçà ìåíüøåé, ÷åìâ ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ. Òàêèì îáðàçîì, èñ�ïîëüçîâàíèå ÏÏÊ çäåñü ïîçâîëÿåò ñóùåñòâåííî ïî�âûñèòü òî÷íîñòü ðàñ÷åòîâ ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðèáëè�æåíèåì ñðåäíåãî ïîëÿ áåç ñêîëüêî-íèáóäü çàìåòíîãîóñëîæíåíèÿ âû÷èñëåíèé.3. Äëÿ âñåõ ðàññìîòðåííûõ ìîäåëåé ðåçóëüòàòûïðèáëèæåíèÿ ïàðíûõ êëàñòåðîâ è òåòðàýäðè÷åñêîãîìåòîäà êëàñòåðíûõ ïîëåé (ÏÏÊ è ÒÌÊÏ) ïðàêòè÷å�ñêè ñîâïàäàþò. Ýòî ñâÿçàíî ñ ìàëîñòüþ âçàèìîäåé�ñòâèé v2, ò. å. îòíîøåíèé v2=T äëÿ ýòèõ ìîäåëåé,âñëåäñòâèå ÷åãî âêëàä v2 ý��åêòèâíî îïèñûâàåòñÿâ ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ, òàê ÷òî âûðàæåíèÿÒÌÊÏ ý��åêòèâíî ïåðåõîäÿò â ÏÏÊ.4. Ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû T òî÷íîñòü îá-ñóæäàåìûõ ïðèáëèæåííûõ ìåòîäîâ äëÿ ðàññìàòðè�âàåìûõ ìîäåëåé îáû÷íî ïîâûøàåòñÿ. Â ñâÿçè ñ ýòèì�àçîâûå ðàâíîâåñèÿ, âêëþ÷àþùèå �àçó D03, îïè�ñûâàþòñÿ òî÷íåå, ÷åì ïåðåõîäû A2 ! B2, îñîáåííîïðè èñïîëüçîâàíèè ÏÏÊ èëè ÒÌÊÏ.Äëÿ ìîäåëè IV ¾ïðèòÿæåíèå¿ òðåòüèõ ñîñå�äåé (�v3), ñïîñîáñòâóþùåå óïîðÿäî÷åíèþ, ÿâëÿåòñÿìíîãî áîëüøèì, ÷åì äëÿ ìîäåëåé I�III. Ïîýòîìó òî÷�íîñòü äàæå ïðîñòîãî ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ (àòåì áîëåå ÏÏÊ) çäåñü, âèäèìî, äîñòàòî÷íî âûñîêà,à ðàçíîñòü ïîãðåøíîñòåé ÆMFA è ÆPCA îêàçûâàåò�ñÿ â 2�3 ðàçà ìåíüøåé, ÷åì äëÿ ìîäåëåé I�III. Äëÿìîäåëè V (â îòëè÷èå îò ìîäåëåé I�IV) îáà âçàèìî�äåéñòâèÿ íåáëèæàéøèõ ñîñåäåé, v2 è v3, íå ìàëû èîòðèöàòåëüíû, ò. å. ñïîñîáñòâóþò B2-óïîðÿäî÷åíèþ.Ïîýòîìó òî÷íîñòü è ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ, èÏÏÊ çäåñü, âèäèìî, âåñüìà âûñîêà, à ðàçíîñòü ÆMFAè ÆPCA ñîñòàâëÿåò âñåãî 4%, ò. å. ÿâëÿåòñÿ â 3�5 ðàçìåíüøåé, ÷åì äëÿ ìîäåëåé I�III. Ïðè ýòîì îáñóæäàâ�øèåñÿ âûøå ðåçóëüòàòû äëÿ ìîäåëåé I�III ïîçâîëÿ�þò îæèäàòü, ÷òî òî÷íûå òåìïåðàòóðû ïåðåõîäîâ Texäëÿ ìîäåëåé IV è V îòëè÷àþòñÿ îò âû÷èñëåííûõ âÏÏÊ çíà÷åíèé TPCA íå áîëåå, ÷åì TPCA îò TMFA:(TPCA � Tex) . (TMFA � TPCA).125



Â. �. Âàêñ, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 20036. ÔÀÇÎÂÛÅ ÄÈÀ��ÀÌÌÛ ÄËß ÑÈÑÒÅÌC ÊÎ�ÎÒÊÎÄÅÉÑÒÂÓÞÙÈÌÈ ÈÊÎÍÊÓ�È�ÓÞÙÈÌÈÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈßÌÈÂ ýòîì ðàçäåëå ìû ðàññìîòðèì ìîäåëèÎÖÊ-ñïëàâîâ, â êîòîðûõ ïðèâåäåííûå ¾îòòàë�êèâàòåëüíûå¿ âçàèìîäåéñòâèÿ âòîðûõ ñîñåäåév02 = v2=v1 îòíîñèòåëüíî âåëèêè, à äðóãèå âçàè�ìîäåéñòâèÿ v0n, ñïîñîáñòâóþùèå óïîðÿäî÷åíèþ,îòñóòñòâóþò èëè ìàëû. Êàê óæå îòìå÷àëîñü, âòàêèõ ñèñòåìàõ êîíêóðåíöèÿ âçàèìîäåéñòâèé v2è v1 ïðèâîäèò ê çàòðóäíåíèþ ïåðåõîäà è ïîíè�æåíèþ ïðèâåäåííûõ òåìïåðàòóð óïîðÿäî÷åíèÿT 0 = T=v1, âñëåäñòâèå ÷åãî â îáëàñòè ïåðåõîäàâàæíû êîððåëÿöèè çàïîëíåíèÿ ïåðâûõ è âòîðûõñîñåäåé.Îòìåòèì, ÷òî, â îòëè÷èå îò ðàññìîòðåííûõ âûøåìîäåëåé ñïëàâîâ òèïà Fe�Al, ïðÿìûõ ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ óêàçàíèé íà ñóùåñòâîâàíèå ÎÖÊ-ñïëàâîâîáñóæäàåìîãî çäåñü òèïà ïîêà íåò. Ìîäåëü ñv02 = 0:5, v0n = 0 áûëà ïðåäëîæåíà â ñâîå âðåìÿòîëüêî íà îñíîâå ñîîáðàæåíèé ¾ïðîñòîòû¿ è ðàñ÷å�òîâ â ïðîñòåéøåì ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ [4℄,äàâøèõ �àçîâóþ äèàãðàììó, ñõîäíóþ ñ íàáëþäàå�ìîé â ñïëàâàõ Fe�Si. Îäíàêî ïîñëåäóþùèå ðàñ÷åòûÌÂÊ è Ìîíòå-Êàðëî [18, 1℄ ïîêàçàëè, ÷òî òî÷íàÿ�àçîâàÿ äèàãðàììà äëÿ ýòîé ìîäåëè íå ñëèøêîìïîõîæà íà íàáëþäàåìóþ. Êðîìå òîãî, èìåþùèåñÿýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î âçàèìîäåéñòâèÿõ â ìå�òàëëè÷åñêèõ ñïëàâàõ óêàçûâàþò íà íàëè÷èå â íèõ,êàê ïðàâèëî, äîñòàòî÷íî ñèëüíûõ âçàèìîäåéñòâèéòðåòüèõ è áîëåå óäàëåííûõ ñîñåäåé, ñóùåñòâåííîâëèÿþùèõ íà âèä �àçîâûõ äèàãðàìì [6�11; 14℄. Ïî�ýòîìó â ðàññìàòðèâàåìûõ íèæå ìîäåëÿõ ìàñøòàáîáñóæäàåìûõ êîððåëÿöèé, âîçìîæíî, ñóùåñòâåííîçàâûøåí ñðàâíèòåëüíî ñ ðåàëüíûìè ñïëàâàìè.Áóäåì äëÿ êðàòêîñòè íàçûâàòü ìîäåëè âçàèìî�äåéñòâèÿ äâóõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé ñ v1 > v2 � 0,vn>2 = 0 ¾v02-ìîäåëÿìè¿. Íàøè ðàñ÷åòû �àçîâûõäèàãðàìì v02-ìîäåëåé ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðèáëèæå�íèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ, ÏÏÊ è ÒÌÊÏ, èëëþñòðèðóåìûåðèñ. 7�9, ïîçâîëÿþò ñäåëàòü òàêèå âûâîäû.1. Ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ v02 . 0:15 �àçîâûå äèà�ãðàììû v02-ìîäåëåé â ÏÏÊ è ÒÌÊÏ ïðàêòè÷åñêèñîâïàäàþò, òàê æå, êàê è äëÿ îáñóæäàâøèõñÿ âû�øå ìîäåëåé ñïëàâîâ Fe�Al. Ïðè ýòîì èñïîëüçîâàíèåÏÏÊ (èëè ÒÌÊÏ) ïîçâîëÿåò ñóùåñòâåííî óòî÷íÿòüðåçóëüòàòû ïðîñòîãî ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ.Òàê, äëÿ v02 = 0, ò. å. ïðè âçàèìîäåéñòâèè òîëüêîáëèæàéøèõ ñîñåäåé, ââåäåííûå âûøå ïîãðåøíîñòèÆ = (T � TMC )=TMC äëÿ ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî
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�èñ. 8. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 7, íî äëÿ ìîäåëè ñv02 = 0:4, vn>2 = 0ïîëÿ è ÏÏÊ ðàâíû ñîîòâåòñòâåííî 0.26 è 0.09, ò. å.îøèáêà äëÿ ÏÏÊ çäåñü âòðîå ìåíüøå, ÷åì äëÿ ïðè�áëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ.2. Ïðè á�îëüøèõ v02 & 0:25 òî÷íîñòü ÏÏÊ íà÷è�íàåò ðåçêî óìåíüøàòüñÿ è ñòàíîâèòñÿ ñóùåñòâåííî126
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B2 +D03 B2D03A2 +D03�èñ. 9. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 7, íî äëÿ ìîäåëè ñv02 = 0:5, vn>2 = 0. Òî÷êè ñîîòâåòñòâóþò ðàñ÷åòàìïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî [1℄íèæå, ÷åì äëÿ ÒÌÊÏ. Ýòî èëëþñòðèðóåòñÿ, â ÷àñò�íîñòè, ðèñ. 3 è 4. Ïðè ýòîì ÏÏÊ çàíèæàåò îáëàñòüñòàáèëüíîñòè óïîðÿäî÷åííûõ �àç êàê ñî ñòîðîíûâûñîêèõ òåìïåðàòóð (âû÷èñëåííûå ñïèíîäàëè �PCAB2ëåæàò íèæå �TCAB2 ), òàê è ñî ñòîðîíû íèçêèõ òåìïå�ðàòóð, ãäå ïðè ýòîì ðåçêî ïðîÿâëÿþòñÿ óïîìèíàâ�øèåñÿ òî÷êè àíòèêþðè Ta, ñîîòâåòñòâóþùèå (�èê�òèâíîìó) èñ÷åçíîâåíèþ óïîðÿäî÷åííîé �àçû.Îòìåòèì, ÷òî òî÷êè àíòèêþðè äëÿ v02-ìîäåëåéâ ÏÏÊ (êàê è â ÒÌÊÏ) ïðèñóòñòâóþò ïðè âñåõv02 > 0. Îäíàêî ïðè ìàëûõ v02 çíà÷åíèÿ Ta âåñüìàìàëû ïî ñðàâíåíèþ ñ êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðîé T.Òàê, äëÿ v02 = 0:1 ïðèâåäåííàÿ êðèòè÷åñêàÿ òåìïå�ðàòóðà T 0 = T=v1 � 1:6, à ïðèâåäåííûå çíà÷åíèÿT 0a = Ta=v1 äëÿ êîíöåíòðàöèé  îò 0.2 äî 0.5 âÏÏÊ ìåíÿþòñÿ îò T 0a � 0:2 äî T 0a = 0:1 (à â ÒÌ�ÊÏ � îò T 0a � 0:1 äî T 0a = 0:03). Ïîýòîìó äëÿ �è�çè÷åñêè èíòåðåñíîé îáëàñòè òåìïåðàòóð T=T & 0:3íàëè÷èå òî÷åê àíòèêþðè ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ v02íåñóùåñòâåííî.Îäíàêî ïðè íåìàëûõ v02 & 0:25 çíà÷åíèÿ òåì�ïåðàòóð àíòèêþðè TPCAa ðåçêî ðàñòóò è ÏÏÊ ñòà�íîâèòñÿ íåïðèìåíèìûì äëÿ îïèñàíèÿ v02-ìîäåëåé.Â ÷àñòíîñòè, ïðè çíà÷åíèÿõ v02 � 0:421 óïîðÿ�äî÷åííàÿ B2-�àçà â ÏÏÊ âîîáùå íå ïîÿâëÿåòñÿ.Ýòî èëëþñòðèðóåòñÿ ðàñ÷åòàìè, ïðåäñòàâëåííûìèíà ðèñ. 7�9.3. Â ðàñ÷åòàõ ÒÌÊÏ òî÷êè àíòèêþðè äëÿ v02-ìî-
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1.0 A2B2 +D03 B2D03A2 +D03�èñ. 10. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 7, íî äëÿ ìîäåëè ñv02 = 0:5, v03 = �0:05, è vn>3 = 0äåëåé òàêæå ïðèñóòñòâóþò. Îäíàêî çíà÷åíèÿ Taçäåñü íàìíîãî ìåíüøå, ÷åì â ÏÏÊ, è äëÿ âñåõ ðàñ�ñìàòðèâàåìûõ v02 � 0:5 ýòè çíà÷åíèÿ ìàëû ïî ñðàâíå�íèþ ñ êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðîé T. Ýòî èëëþñòðè�ðóåòñÿ ðèñ. 7�9. Ïðè ýòîì ðèñ. 9 ïîêàçûâàåò, ÷òîäëÿ v02 = 0:5 íàéäåííàÿ â ÒÌÊÏ �àçîâàÿ äèàãðàì�ìà ïðè âñåõ íå ñëèøêîì íèçêèõ T & 0:3T íåïëîõîñîãëàñóåòñÿ ñ ðàñ÷åòàìè Ìîíòå-Êàðëî [1℄, õîòÿ ïðèìåíüøèõ T . 0:2T óæå ñòàíîâÿòñÿ çàìåòíû ïîãðåø�íîñòè, ñâÿçàííûå ñ íàëè÷èåì òî÷åê àíòèêþðè. �èñó�íîê 9 ïîêàçûâàåò òàêæå, ÷òî ðàñ÷åòû ïðèáëèæåíèÿñðåäíåãî ïîëÿ äëÿ äàííîé ìîäåëè ïðèâîäÿò íå òîëü�êî ê êîëè÷åñòâåííûì, íî è ê êà÷åñòâåííûì èñêàæå�íèÿì âèäà �àçîâîé äèàãðàììû, à ÏÏÊ çäåñü, êàêîòìå÷àëîñü, ñîâñåì íåïðèìåíèìî.Çàìåòèì òåïåðü, ÷òî ïðè áîëüøèõ v02 íàëè÷èå äà�æå îòíîñèòåëüíî ìàëûõ âçàèìîäåéñòâèé áîëåå óäà�ëåííûõ ñîñåäåé, ñïîñîáñòâóþùèõ óïîðÿäî÷åíèþ, ìî�æåò ñóùåñòâåííî ìåíÿòü �àçîâûå äèàãðàììû ïîñðàâíåíèþ ñ ¾÷èñòûìè¿ v02-ìîäåëÿìè. Òàê, ðèñ. 10ïîêàçûâàåò, ÷òî äîáàâëåíèå ê v02-ìîäåëè ñ v02 = 0:5âåñüìà ñëàáîãî ¾ïðèòÿæåíèÿ¿, ñîîòâåòñòâóþùåãîv03 = �0:05, ïðèâîäèò ê çàìåòíîìó ðàñøèðåíèþ îá�ëàñòè ñòàáèëüíîñòè óïîðÿäî÷åííûõ �àç, òàê æå, êàêè ê óìåíüøåíèþ ìåòîäè÷åñêèõ òðóäíîñòåé ñ òî÷êîéàíòèêþðè: îòíîøåíèÿ Ta=T ïðè ýòîì óìåíüøàþò�ñÿ áîëåå ÷åì âäâîå. Êàê îòìå÷åíî âûøå (è èëëþ�ñòðèðóåòñÿ çíà÷åíèÿìè v0n â òàáëèöå), íàëè÷èå òà�êèõ ñïîñîáñòâóþùèõ óïîðÿäî÷åíèþ âçàèìîäåéñòâèé127



Â. �. Âàêñ, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003óäàëåííûõ ñîñåäåé òèïè÷íî äëÿ âñåõ ýêñïåðèìåí�òàëüíî èññëåäîâàâøèõñÿ ñïëàâîâ. Ïîýòîìó åñòü âñåîñíîâàíèÿ îæèäàòü, ÷òî åñëè îáñóæäàåìûå ñïëàâûñ íåìàëûìè v02 è ñóùåñòâóþò â ïðèðîäå, òî â íèõïðèñóòñòâóåò òàêæå è çàìåòíîå ¾ïðèòÿæåíèå¿ áîëååóäàëåííûõ ñîñåäåé, è òîãäà òî÷íîñòü îáñóæäàåìî�ãî ÒÌÊÏ äëÿ íèõ äîëæíà áûòü ñóùåñòâåííî âûøå,÷åì äëÿ v02-ìîäåëè íà ðèñ. 9.7. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ çàêëþ÷åíèå ïåðå÷èñëèì îñíîâíûå ðåçóëüòà�òû äàííîé ðàáîòû. �àçâèòûå ðàíåå êëàñòåðíûåìåòîäû îïèñàíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâñïëàâîâ îáîáùåíû íà ñëó÷àé íåîäíîðîäíûõ èíåðàâíîâåñíûõ àòîìíûõ ðàñïðåäåëåíèé. Ïðåäëîæåíòåòðàýäðè÷åñêèé ìåòîä êëàñòåðíûõ ïîëåé (ÒÌÊÏ)äëÿ ÎÖÊ-ðåøåòîê, êîòîðûé ïîçâîëÿåò àäåêâàòíîîïèñûâàòü òàêæå è ñïëàâû ñ ñèëüíûìè êîðîòêîäåé�ñòâóþùèìè è êîíêóðèðóþùèìè âçàèìîäåéñòâèÿìè,çàòðóäíÿþùèìè óïîðÿäî÷åíèÿ. Èññëåäîâàíà òî÷�íîñòü ðàçëè÷íûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ìåòîäîâ ïðèîïèñàíèè �àçîâûõ äèàãðàìì ÎÖÊ-ñïëàâîâ ñ óïîðÿ�äî÷åíèÿìè òèïà B2 è D03: ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãîïîëÿ (ÏÑÏ), ïðèáëèæåíèÿ ïàðíûõ êëàñòåðîâ(ÏÏÊ), à òàêæå ÒÌÊÏ, ðàçâèòîãî â íàñòîÿùåéðàáîòå. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ðàçíûìè ìåòîäàìèñðàâíèâàþòñÿ äðóã ñ äðóãîì è ñ èìåþùèìèñÿðàñ÷åòàìè ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Íàéäåíî, ÷òîòî÷íîñòü ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ ðåçêî çàâèñèò îòòèïà âçàèìîäåéñòâèé â ñèñòåìå, ïðåæäå âñåãî îòíàëè÷èÿ óïîìÿíóòûõ êîíêóðèðóþùèõ âçàèìîäåé�ñòâèé è êîððåëÿöèé, çàòðóäíÿþùèõ óïîðÿäî÷åíèå.Ïîêàçàíî, ÷òî â îòñóòñòâèå òàêèõ êîððåëÿöèé, â÷àñòíîñòè, äëÿ ñïëàâîâ òèïà Fe�Al ñ ïðîòÿæåííûìèâçàèìîäåéñòâèÿìè, èñïîëüçîâàíèå ÏÏÊ ïîçâîëÿåòñóùåñòâåííî óòî÷íÿòü ðåçóëüòàòû ïðîñòîãî ÏÑÏáåç ñêîëüêî-íèáóäü çàìåòíîãî óñëîæíåíèÿ âû÷èñëå�íèé. Ïðè ýòîì ñðàâíåíèå ñ èìåþùèìèñÿ ðàñ÷åòàìèìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ïîçâîëÿåò äàâàòü ðåàëè�ñòè÷åñêèå îöåíêè òî÷íûõ òåìïåðàòóð ïåðåõîäîâ,èñõîäÿ èç çíà÷åíèé ýòèõ òåìïåðàòóð, âû÷èñëåííûõâ ÏÑÏ è ÏÏÊ. Â ñèñòåìàõ ñ êîðîòêîäåéñòâóþùèìèè êîíêóðèðóþùèìè âçàèìîäåéñòâèÿìè èñïîëüçîâà�íèå êàê ÏÑÏ, òàê è ÏÏÊ ìîæåò ðåçêî èñêàæàòüâèä �àçîâûõ äèàãðàìì. Â òî æå âðåìÿ ïðèìåíåíèåÒÌÊÏ ïîçâîëÿåò è â ýòèõ ñëó÷àÿõ äîñòàòî÷íî òî÷íîðàññ÷èòûâàòü �àçîâûå äèàãðàììû äëÿ �èçè÷åñêèèíòåðåñíûõ çíà÷åíèé òåìïåðàòóðû è êîíöåíòðàöèè.
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