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Ê ÒÅÎ�ÈÈ ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÉ È ÒÅ�ÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕÑÂÎÉÑÒÂ ÀÒÎÌÎÂ Ó�ËÅ�ÎÄÀ Â �ÏÓ- È �ÖÊ-ÆÅËÅÇÅÂ. �. Âàêñ *, Ê. Þ. Õðîìîâ�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 11 àïðåëÿ 2007 ã.Âûâåäåíû îáùèå âûðàæåíèÿ äëÿ äå�îðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ âíåäðåíèÿ â �ÏÓ-ñïëàâåâíåäðåíèÿ MeX ñ ó÷åòîì âçàèìîäåéñòâèé Me�X ëþáîé ïðîòÿæåííîñòè. Ýòè âûðàæåíèÿ èñïîëüçóþòñÿäëÿ êîëè÷åñòâåííûõ îöåíîê êàê äå�îðìàöèîííûõ, òàê è õèìè÷åñêèõ âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ óãëåðîäàâ �ÏÓ-ñïëàâàõ æåëåçî�óãëåðîä. �åçóëüòàòû ïîêàçûâàþò, ÷òî âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ âíåäðåíèÿ â �ÏÓ-ñïëàâàõ çàìåòíî îòëè÷àþòñÿ îò àíàëîãè÷íûõ âçàèìîäåéñòâèé â êóáè÷åñêèõ ñïëàâàõ, ÿâëÿÿñü, â ÷àñòíîñòè,áîëåå àíèçîòðîïíûìè, áîëåå ïðîòÿæåííûìè è ðåç÷å îñöèëëèðóþùèìè ñ ðàññòîÿíèåì. Äàíû àíàëèòè÷å-ñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âêëàäîâ àòîìîâ âíåäðåíèÿ â íåóïîðÿäî÷åííûõ ñïëàâàõ MeXñ èñïîëüçîâàíèåì êàê ïðîñòîãî ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ, òàê è áîëåå òî÷íûõ êëàñòåðíûõ ìåòîäîâ.Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ýòèõ ðàñ÷åòîâ äëÿ àóñòåíèòà ñ ìîäåëèðîâàíèåì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî è ñ ýêñïå-ðèìåíòàìè ïîêàçûâàåò, ÷òî òî÷íîñòü ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ â ñïëàâàõ MeX î÷åíü íèçêà âñëåäñòâèåíàëè÷èÿ ñèëüíîãî îòòàëêèâàíèÿ ñîñåäíèõ àòîìîâ âíåäðåíèÿ. Â òî æå âðåìÿ òî÷íîñòü êëàñòåðíûõ ìåòîäîâîñòàåòñÿ âûñîêîé ïðè âñåõ èññëåäîâàâøèõñÿ òåìïåðàòóðàõ è êîíöåíòðàöèÿõ.PACS: 65.40.-b, 61.66.Dk1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ�àçâèòèå ìèêðîñêîïè÷åñêèõ òåîðèé ñïëàâîâ âíå�äðåíèÿ, â ÷àñòíîñòè, ñïëàâîâ æåëåçî�óãëåðîä, ñî�ñòàâëÿþùèõ îñíîâó ïðîìûøëåííûõ ñòàëåé, ÿâëÿåò�ñÿ îäíîé èç âàæíûõ çàäà÷ �èçèêè òâåðäûõ òåë. Ñ�óíäàìåíòàëüíîé òî÷êè çðåíèÿ, ñïëàâû âíåäðåíèÿÿâëÿþòñÿ êëàññè÷åñêèì ïðèìåðîì ñèëüíî-êîððåëè-ðîâàííûõ ñèñòåì, êîòîðûå èíòåíñèâíî èññëåäóþòñÿñåé÷àñ âî ìíîãèõ ðàçäåëàõ �èçèêè. ×òî êàñàåòñÿïðèêëàäíîé ñòîðîíû, ðàçâèòèå ìåòîäîâ àäåêâàòíî�ãî òåîðåòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ðàâíîâåñíûõ è íåðàâ�íîâåñíûõ ñïëàâîâ âíåäðåíèÿ ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìûìïåðâûì ýòàïîì â ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ïîäõîäàõ ê îï�òèìèçàöèè ìåòàëëóðãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, ðàçðàáîòêàêîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ âåñüìà àêòóàëüíîé.Áóäåì îáîçíà÷àòü ðàññìàòðèâàåìûå ñïëàâû âíå�äðåíèÿ ñèìâîëîì MeX, ãäå Me îçíà÷àåò àòîì ìåòàë�ëà, X � àòîì âíåäðåíèÿ, à âåëè÷èíà  ñâÿçàíà ñ êîí�öåíòðàöèåé x àòîìîâ X ñîîòíîøåíèåì  = x=(1�x).Â ðàçâèòèè îáñóæäàåìîãî ìèêðîñêîïè÷åñêîãî ïîä�*E-mail: vaks�mbslab.kiae.ru

õîäà ê òåîðèè ñïëàâîâ MeX ìîæíî âûäåëèòü ñëåäó�þùèå íåîáõîäèìûå ýòàïû.À) Ïîñòðîåíèå äîñòàòî÷íî ðåàëèñòè÷åñêîé ìîäå�ëè âçàèìîäåéñòâèé Vij àòîìîâ âíåäðåíèÿ X, ðàñïî�ëîæåííûõ â ïîçèöèÿõ âíåäðåíèÿ (ïîðàõ) Ri è Rjðàññìàòðèâàåìîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû àòî�ìîâ Me.B) �àçðàáîòêà àäåêâàòíûõ ìåòîäîâ âû÷èñëåíèÿðàâíîâåñíûõ ñâîéñòâ, â ÷àñòíîñòè, òåðìîäèíàìè÷å�ñêèõ ïîòåíöèàëîâ, àòîìîâ X â ñïëàâàõ MeX äëÿâûáðàííîé ìîäåëè âçàèìîäåéñòâèé Vij .C) �àçðàáîòêà ìåòîäîâ îïèñàíèÿ ýâîëþöèèíåðàâíîâåñíûõ ñïëàâîâ MeX, â ÷àñòíîñòè, èõäè��óçèîííûõ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé.D) Ïðèìåíåíèå ðàçâèòûõ ìîäåëåé è ìåòîäîâ êèññëåäîâàíèÿì òåðìîäèíàìèêè è êèíåòèêè �àçîâûõïðåâðàùåíèé â ñïëàâàõ MeX.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå áóäóò èññëåäîâàòüñÿ çàäà÷èÀ è B ïðèìåíèòåëüíî ê ñïëàâàì æåëåçî�óãëåðîä ñãåêñàãîíàëüíîé ïëîòíîóïàêîâàííîé è ãðàíåöåíòðè�ðîâàííîé êóáè÷åñêîé (�ÏÓ è �ÖÊ) ñòðóêòóðîé ïîàòîìàì æåëåçà. Ýòè ñòðóêòóðû äëÿ êðàòêîñòè íà�çûâàþò ñîîòâåòñòâåííî "-�àçà è -�àçà, òàê ÷òî è115 8*



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008ñïëàâû MeX íà îñíîâå ýòèõ ñòðóêòóð ìû áóäåì îáî�çíà÷àòü êàê "-MeX è -MeX, à ñïëàâû -FeC íàçû�âàþò òàêæå àóñòåíèòîì. Èññëåäîâàíèå äàííûõ çàäà÷âûçûâàåò áîëüøîé èíòåðåñ. Òàê, âçàèìîäåéñòâèÿàòîìîâ óãëåðîäà â -æåëåçå è èõ âêëàäû â òåðìîäè�íàìèêó àóñòåíèòà îáñóæäàëèñü ìíîãèìè àâòîðàìè(ñì., íàïðèìåð, [1; 2℄ è öèòèðóåìóþ ëèòåðàòóðó). Â÷àñòíîñòè, â ðàáîòå Áëàíòåðà [2℄ âçàèìîäåéñòâèÿ óã�ëåðîäà Vij â àóñòåíèòå âû÷èñëÿëèñü â ìîäåëè äå�îð�ìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé ñ êîðîòêîäåéñòâóþùèìîòòàëêèâàíèåì, îáñóæäàåìîé íèæå, à òåðìîäèíàìè�÷åñêèå âêëàäû ýòèõ âçàèìîäåéñòâèé íàõîäèëèñü ñïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Âíàñòîÿùåé ðàáîòå ìîäåëü è ðåçóëüòàòû ðàáîòû [2℄áóäóò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ èññëåäîâàíèÿ çàäà÷è B,ò. å. ðàçâèòèÿ äîñòàòî÷íî òî÷íûõ àíàëèòè÷åñêèõ ìå�òîäîâ ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñïëàâîâMeX â ðàçëè÷íûõ ñòðóêòóðàõ.Äëÿ ñïëàâîâ "-FeC, òàê æå, êàê è äëÿ äðóãèõñïëàâîâ "-MeX, ïîñëåäîâàòåëüíûå ðàñ÷åòû âçàèìî�äåéñòâèé Vij â ëèòåðàòóðå îòñóòñòâóþò, õîòÿ îáùèìè ìîäåëüíûì îáñóæäåíèÿì äàííûõ ïðîáëåì ïîñâÿ�ùåíî äîñòàòî÷íî ìíîãî ðàáîò [3�5℄. Â òî æå âðå�ìÿ ñâåäåíèÿ î âçàèìîäåéñòâèÿõ óãëåðîäà â ñïëàâàõ"-FeC, â ÷àñòíîñòè, â ìåòàñòàáèëüíîé ãåêñàãîíàëü�íîé ñòðóêòóðå "-Fe3C, ìîãóò ïðåäñòàâëÿòü áîëüøîéèíòåðåñ äëÿ �èçèêè ñòàëåé. Â ëèòåðàòóðå ñòðóêòó�ðó "-Fe3C íàçûâàþò "-êàðáèäîì [6℄, íî íàì áóäåòóäîáíåå íàçûâàòü åå "-öåìåíòèòîì. Âîçìîæíàÿ âàæ�íîñòü èññëåäîâàíèé ñâîéñòâ "-öåìåíòèòà äëÿ �èçèêèñòàëåé ñâÿçàíà ñ òåì, ÷òî îáû÷íûé öåìåíòèò Fe3C ñ16 àòîìàìè â îðòîðîìáè÷åñêîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åé�êå, îáðàçóþùèéñÿ âî ìíîãèõ ïðîöåññàõ ïðîèçâîä�ñòâà ñòàëåé [1℄, áëèçîê ê "-öåìåíòèòó êàê ïî ñòðóê�òóðå, òàê è ïî ðÿäó òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ [6℄.Êðîìå òîãî, èìååòñÿ ðÿä óêàçàíèé íà òî, ÷òî �àçî�âîå ïðåâðàùåíèå àóñòåíèòà â öåìåíòèò îñóùåñòâëÿ�åòñÿ ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íóþ �àçó "-öåìåíòèòà [6℄. Ïî�ýòîìó èçó÷åíèå ñâîéñòâ ñïëàâîâ "-FeC ìîæåò áûòüâàæíûì ýòàïîì â ðàçðàáîòêå ìèêðîñêîïè÷åñêèõòåîðèé âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ïðåâðàùåíèé â ñòà�ëÿõ, â ÷àñòíîñòè, ïðåâðàùåíèé àóñòåíèò!öåìåíòèòè àóñòåíèò! (�åððèò+öåìåíòèò), âêëþ÷àÿ ïåðëèò�íîå ïðåâðàùåíèå [1℄. Ïîäðîáíåå ýòè âîïðîñû îáñó�æäàþòñÿ â äðóãîé ðàáîòå [7℄.Â ðàçä. 2 ìû âûâîäèì îáùèå âûðàæåíèÿ äëÿ äå��îðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ âíåäðåíèÿ,çàïîëíÿþùèõ îêòîïîðû â �ÏÓ-ìåòàëëå. Ýòè âûðà�æåíèÿ îáîáùàþò ïðåäøåñòâóþùèå ðåçóëüòàòû [2�5℄,â ÷àñòíîñòè, íà ñëó÷àé ïðîòÿæåííûõ âçàèìîäåé�ñòâèé àòîìà âíåäðåíèÿ ñ îêðóæàþùèìè åãî àòîìà�ìè ìåòàëëà. Â ðàçä. 3 ðåçóëüòàòû ðàçä. 2 ïðèìå�

íÿþòñÿ äëÿ ìîäåëüíûõ ðàñ÷åòîâ äå�îðìàöèîííûõâçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ óãëåðîäà â ñïëàâàõ "-FeC,à òàêæå äëÿ îáñóæäåíèÿ íà ýòîì ïðèìåðå îáùèõîñîáåííîñòåé âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ âíåäðåíèÿ â�ÏÓ-ìåòàëëàõ. Â ðàçä. 4 ðàçâèòûå ðàíåå êëàñòåð�íûå ìåòîäû [8�10℄ èñïîëüçîâàíû äëÿ àíàëèòè÷åñêèõðàñ÷åòîâ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ àòîìîââíåäðåíèÿ â íåóïîðÿäî÷åííûõ ñïëàâàõ MeX, âêëþ�÷àÿ àóñòåíèò. Â ðàçä. 5 ðåçóëüòàòû ðàçä. 4 ïðèìå�íÿþòñÿ ê âû÷èñëåíèÿì òåðìîäèíàìè÷åñêîé àêòèâíî�ñòè óãëåðîäà â àóñòåíèòå, ñ èñïîëüçîâàíèåì óïîìè�íàâøåéñÿ ìîäåëè Áëàíòåðà [2℄. Ïðè ýòîì ñðàâíåíèå ñðåçóëüòàòàìè ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëîïîçâîëÿåò îöåíèòü òî÷íîñòü ðàçëè÷íûõ àíàëèòè÷å�ñêèõ ìåòîäîâ ïðè ðàñ÷åòàõ ñâîéñòâ ñïëàâîâ MeX.Îñíîâíûå âûâîäû ïðèâîäÿòñÿ â Çàêëþ÷åíèè.2. ÄÅÔÎ�ÌÀÖÈÎÍÍÛÅÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈß ÀÒÎÌÎÂÂÍÅÄ�ÅÍÈß Â �ÏÓ-ÌÅÒÀËËÅÂ ýòîì ðàçäåëå ðàññìîòðèì ñíà÷àëà äå�îðìàöè�îííûå âçàèìîäåéñòâèÿ â ïðîèçâîëüíîì ñïëàâå âíå�äðåíèÿ, à çàòåì ïðèìåíèì îáùèå �îðìóëû ê ñïëà�âàì íà îñíîâå �ÏÓ-ìåòàëëîâ, â êîòîðûõ ïîðàìè âíå�äðåíèÿ ÿâëÿþòñÿ îêòàýäðè÷åñêèå ìåæäîóçëèÿ (îêòî�ïîðû). �àíåå ýòè âîïðîñû îáñóæäàëèñü â ðÿäå ðà�áîò [3�5℄, íî ïðè ýòîì èñïîëüçîâàëñÿ ðÿä ìîäåëü�íûõ ïðèáëèæåíèé, òî÷íîñòü êîòîðûõ íå ÿñíà. Íèæåìû äàåì ïîëíûé âûâîä âñåõ èñïîëüçóåìûõ ñîîòíî�øåíèé.�àñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ X ïî ïîðàì i óäîáíî çàäà�âàòü ñ ïîìîùüþ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ ni, ðàâíûõ åäè�íèöå, åñëè ïîðà i çàíÿòà àòîìîì X, è íóëþ, åñëè ïî�ðà âàêàíòíà. Ïðè ýòîì â òåðìîäèíàìè÷åñêèå �óíê�öèè ñïëàâà âõîäÿò êàê ¾�îíîííûå¿ âêëàäû îò êî�ëåáàíèé âñåõ àòîìîâ Me è X ñ ÷àñòîòàìè, ìíîãîá�îëüøèìè ÷àñòîò ïåðåñêîêà àòîìîâ X ìåæäó ïîðà�ìè, òàê è ¾êîí�èãóðàöèîííûå¿ âêëàäû, îïèñûâàþ�ùèå ýíåðãèè ðàçíûõ ðàñïðåäåëåíèé fnig, óñðåäíåí�íûå ïî áûñòðîìó êîëåáàòåëüíîìó äâèæåíèþ. Ýòèêîí�èãóðàöèîííûå âêëàäû ïðèíÿòî îïèñûâàòü ñ ïî�ìîùüþ êîí�èãóðàöèîííîãî ãàìèëüòîíèàíà Honf ,èìåþùåãî âèä ñóììû ðàçëè÷íûõ ïðîèçâåäåíèé ÷è�ñåë çàïîëíåíèÿ ninj : : : nk, êîý��èöèåíòû ïðè êî�òîðûõ íàçûâàþò ý��åêòèâíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìèVij:::k [11℄:Honffnig =Xi>j Vijninj+ Xi>j>k Vijkninjnk+ : : : (1)Âçàèìîäåéñòâèÿ Vi:::j â ãàìèëüòîíèàíå (1) âêëþ�÷àþò ¾õèìè÷åñêèå¿ âêëàäû V i:::j , êîòîðûå îïèñûâà�116



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008 Ê òåîðèè âçàèìîäåéñòâèé è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ : : :þò èçìåíåíèÿ ýíåðãèè ïðè ïåðåñòàíîâêàõ àòîìîâ Xïî ïîðàì ïðè �èêñèðîâàííûõ ïîëîæåíèÿõ Rl àòî�ìîâ Me â óçëàõ ¾ñðåäíåé¿, êðèñòàëëè÷åñêîé, ðåøåò�êè è ¾äå�îðìàöèîííûå¿ âêëàäû V dij , ñâÿçàííûå ñ ëî�êàëüíûìè èñêàæåíèÿìè ýòîé ðåøåòêè, ò. å. ñî ñìåùå�íèÿìè ul àòîìîâ Me îòíîñèòåëüíîRl, èíäóöèðóåìû�ìè àòîìàìè âíåäðåíèÿ. Ìîäåëè äëÿ ðàñ÷åòà äå�îð�ìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé, ñòàâÿùèå öåëüþ âûðà�çèòü V di:::j ÷åðåç íåáîëüøîå ÷èñëî ýêñïåðèìåíòàëüíîèçìåðèìûõ ïàðàìåòðîâ, îáñóæäàëèñü ìíîãèìè àâòî�ðàìè [2�5; 12�15℄. Íåñìîòðÿ íà ðÿä èñïîëüçóåìûõ âòàêèõ ðàñ÷åòàõ óïðîùåíèé, ýòè ìîäåëè ìîãóò äàâàòüñóùåñòâåííóþ èí�îðìàöèþ î âèäå è ìàñøòàáå äå��îðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé [2; 14℄. Íèæå ìû âû�âîäèì îáùèå âûðàæåíèÿ äëÿ äå�îðìàöèîííûõ âçàè�ìîäåéñòâèé â ñïëàâàõ MeX ñ íåñêîëüêèìè àòîìàìèMe â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, à çàòåì ïðèìåíÿåì èõ êñïëàâàì "-MeX íà îñíîâå �ÏÓ-ñòðóêòóðû.Äëÿ ïðîñòîòû áóäåì, êàê îáû÷íî [12�14℄, ðàñ�ñìàòðèâàòü ñëó÷àé ðàçáàâëåííûõ ñïëàâîâ, â êîòî�ðûõ êîíöåíòðàöèÿ àòîìîâ X ìàëà; âîçìîæíûå îáîá�ùåíèÿ íà êîíöåíòðèðîâàííûå ñïëàâû èëëþñòðèðó�þòñÿ â ðàáîòå [15℄ è äëÿ äàëüíåéøåãî íå ñóùåñòâåí�íû. Òîãäà ïîëíóþ ¾àäèàáàòè÷åñêóþ¿ (ò. å. óñðåäíåí�íóþ ïî áûñòðûì �îíîííûì äâèæåíèÿì) ýíåðãèþH = Hfni;ulg ìîæíî ðàçëîæèòü â ðÿä êàê ïî ëî�êàëüíûì ñìåùåíèÿì ul, òàê è ïî ni:H = E0 +Hfnig+ 12Xl;m u�l u�mA�l;�m ��Xl u�l f�l;ini: (2)Çäåñü E0 � ýíåðãèÿ ÷èñòîãî ìåòàëëà, íå çàâèñÿùàÿîò ni; ñëàãàåìîå Hfnig îïèñûâàåò óïîìÿíóòûå âû�øå õèìè÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ X â íåèñêà�æåííîé ñðåäíåé ðåøåòêå; � è � � äåêàðòîâû èí�äåêñû, ïî êîòîðûì ïîäðàçóìåâàåòñÿ ñóììèðîâàíèå,åñëè îíè ïîâòîðÿþòñÿ; è A�l;�m � ìàòðèöà ñèëî�âûõ ïîñòîÿííûõ â ñðåäíåì êðèñòàëëå (êîòîðóþ äëÿðàçáàâëåííûõ ñïëàâîâ ìîæíî ñ÷èòàòü òîé æå, ÷òîâ ÷èñòîì ìåòàëëå). Ïîñëåäíèé ÷ëåí â �îðìóëå (2),îïèñûâàþùèé âçàèìîäåéñòâèå âíåäðåííûõ àòîìîâ èëîêàëüíûõ äå�îðìàöèé, íàçûâàþò ãàìèëüòîíèàíîìÊàíçàêè HK , à âåêòîð fl;i â ýòîì ñëàãàåìîì � ñèëîéÊàíçàêè.Â ðàññìàòðèâàåìûõ êðèñòàëëàõ ñ íåîäíîàòîì�íîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêîé êîîðäèíàòû àòîìîâ è ïîðèìåþò âèä ñóììû êîîðäèíàòû ÿ÷åéêè R è ñîîòâåò�ñòâóþùåãî áàçèñíîãî âåêòîðà �:Rl = R+ �l; Ri = R+ �i;

ãäå èíäåêñ ¾l¿ èëè ¾i¿ óêàçûâàåò òèï ïîçèöèè àòîìàMe èëè ïîðû â ÿ÷åéêå. Òîãäà ñóììó äâóõ ïîñëåäíèõñëàãàåìûõ â �îðìóëå (2), êîòîðóþ ìû áóäåì íàçû�âàòü äå�îðìàöèîííûì ãàìèëüòîíèàíîì Hd, ìîæíîçàïèñàòü â ñëåäóþùåì ÿâíîì âèäå:Hd = 12 XR;l;R0;mu�RlA��lm(R�R0)u�R0m �� XR0;l;R;i(u�Rl � u�R0i)f�(R0l �Ri)n(Ri): (3)Çäåñü uRl = u(Rl) èëè uR0i = u(R0i) îçíà÷àåò ñìå�ùåíèå àòîìà Me èëè X îòíîñèòåëüíî åãî ñðåäíåéïîçèöèè Rl = R + �l èëè R0i = R0 + �i, è ïðèíàïèñàíèè ïîñëåäíåãî ñëàãàåìîãî ó÷òåíî, ÷òî âñëåä�ñòâèå òðàíñëÿöèîííîé èíâàðèàíòíîñòè âçàèìîäåé�ñòâèé ýíåðãèÿ äå�îðìàöèè ðåøåòêè ìîæåò çàâèñåòüòîëüêî îò ðàçíîñòè ñìåùåíèé àòîìîâ Me è X. Ñè�ëû Êàíçàêè f(R0l �Ri) áóäåì, êàê îáû÷íî, ïðåäïî�ëàãàòü öåíòðàëüíûìè [12�15℄, ò. å. ñ÷èòàòü, ÷òî �óíê�öèÿ f(r) èìååò âèäf(r) =Xn rnfnÆr;rn: (4)Çäåñü n � íîìåð êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû äëÿ êîîð�äèíàòû r = rn àòîìà ìåòàëëà îòíîñèòåëüíî ïîðûi; ïàðàìåòð fn = f(jrnj) îïðåäåëÿåò âåëè÷èíó ñèëÊàíçàêè äëÿ n-é ñ�åðû, è Ær;a � ñèìâîë Êðîíåêåðà,ðàâíûé åäèíèöå ïðè r = a è íóëþ ïðè r 6= a. Ñìåùå�íèå uRi àòîìà X â ïîðå i, âõîäÿùåå â ãàìèëüòîíèàí(3), ìîæíî îïðåäåëÿòü, íàïðèìåð, êàê ñðåäíåå ñìå�ùåíèå âñåõ áëèæàéøèõ ê ýòîé ïîðå àòîìîâ Me. Íîåñëè ýòè àòîìû Me ðàñïîëîæåíû çåðêàëüíî ñèììåò�ðè÷íî îòíîñèòåëüíî êàæäîé ïîðû (êàê ýòî èìååò ìå�ñòî äëÿ îêòîïîð â �ÏÓ- èëè �ÖÊ-ðåøåòêå), òî ïîñëåñóììèðîâàíèÿ ïî êîîðäèíàòàì ýòèõ àòîìîâR0 è l ïî�ñëåäíåå ñëàãàåìîå (3), ñîäåðæàùåå uR0i, îáðàùàåòñÿâ íóëü. Äëÿ ïðîñòîòû íèæå ðàññìàòðèâàåòñÿ òîëüêîýòîò ñëó÷àé. Òîãäà ãàìèëüòîíèàí Êàíçàêè ìîæíî çà�ïèñàòü êàêHK = � XR;i;R0;ln(Ri)u(R0l)fli(R0�R+�l��i): (5)Ñîãëàñíî ñîîòíîøåíèþ (4), �óíêöèþ fli(r) â �îðìó�ëå (5) ìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç îòíîñèòåëüíûå êîîðäè�íàòû àòîìà Me â ïîäðåøåòêå l îòíîñèòåëüíî ïîðûi, ò. å. ðàçíîñòè êîîðäèíàò �lin;s = (Rl �R0i)n;s, ãäåèíäåêñ ¾n¿ íóìåðóåò ðàçíûå êîîðäèíàöèîííûå ñ�å�ðû ïîðû i, à ¾s¿ óêàçûâàåò ðàçíûå ýêâèâàëåíòíûåâåêòîðû â äàííîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå:fli(r) =Xn=1 fnXs �lin;sÆr;�lin;s : (6)117



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008Ïåðåéäåì òåïåðü â �îðìóëàõ (3) è (5) ê êîìïî�íåíòàì Ôóðüå â ñðåäíåì êðèñòàëëå. Òîãäà äå�îðìà�öèîííûé ãàìèëüòîíèàí (3) ïðèìåò âèäHd = 12N Xk;l;mu�l�kD�l;�mk u�mk �� 1N Xk;l;iu�l�kf li;�k nki: (7)Çäåñü N � ïîëíîå ÷èñëî ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê, ñóì�ìà ïî k èäåò ïî çîíå Áðèëëþýíà, è èñïîëüçóþòñÿîáîçíà÷åíèÿnki =XR nRi exp [�ik(R+ �i)℄;nRi = 1N Xk nki exp [ik(R+ �i)℄;u�lk =XR u�Rl exp [�ik(R+ �l)℄;f li;�k =XR f�li (R+ �li) exp [�ik(R+ �li)℄;D�l;�mk =XR A��lm(R+ �lm) exp [�ik(R+ �lm)℄; (8)
ãäå �li = �l � �i, �lm = �l � �m, è Dk � äèíàìè÷å�ñêàÿ ìàòðèöà ñðåäíåãî êðèñòàëëà. Ñ ó÷åòîì ðàâåí�ñòâà (6), �óíêöèþ f li;�k âî âòîðîì ñëàãàåìîì (7) ìîæ�íî çàïèñàòü â âèäå ñóììû âêëàäîâ âçàèìîäåéñòâèéïîðû i ñ àòîìàìè Me â ðàçëè÷íûõ êîîðäèíàöèîííûõñ�åðàõ n ýòîé ïîðû:f li;�k =Xn=1 fnXs �li;�n;s exp (�ik�lin;s): (9)�àâíîâåñíûå çíà÷åíèÿ ëîêàëüíûõ ñìåùåíèé u�lkïðè äàííîì çàïîëíåíèè ïîð fnig íàõîäÿòñÿ â ðåçóëü�òàòå ìèíèìèçàöèè ãàìèëüòîíèàíà (7) ïî u�lk . Ïîä�ñòàâëÿÿ ïîëó÷åííûå u�lk â âûðàæåíèå (7) äëÿ Hd èâûðàæàÿ â ýòîì ãàìèëüòîíèàíå �óðüå-êîìïîíåíòûnki ÷åðåç èñõîäíûå îïåðàòîðû n(Ri) ïî ñîîòíîøåíè�ÿì (8), ìîæíî ïðèâåñòè äå�îðìàöèîííûé ãàìèëüòî�íèàí Hd ê îáû÷íîìó âèäó [13℄:Hd = 12 XR;i;R0;j n(Ri)V dij(Ri �R0j)n(R0j): (10)Çäåñü âåêòîðûRi = R+�i èR0j = R0+�j óêàçûâàþòïîëîæåíèÿ ïîð âíåäðåíèÿ, à äå�îðìàöèîííûå âçàè�ìîäåéñòâèÿ V dij(Ri�R0j) = V dij(Rij) âûðàæàþòñÿ ÷å�ðåç äèíàìè÷åñêóþ ìàòðèöóDk è �óðüå-êîìïîíåíòûñèë Êàíçàêè (9) òàêèì îáðàçîì:V dij(Rij) == � 1N Xk;l;m f li;��k G�l;�mk fmj;�k exp(ikRij); (11)

ãäå Gk = (Dk)�1 � ìàòðèöà, îáðàòíàÿ äèíàìè÷å�ñêîé ìàòðèöå.Îòìåòèì, ÷òî, ñîãëàñíî îáùåé �îðìóëå (11), âðàññìàòðèâàåìûõ êðèñòàëëàõ ñ íåñêîëüêèìè òèïà�ìè ïîð i â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå âçàèìîäåéñòâèÿV dij(Rij) çàâèñÿò íå òîëüêî îò îòíîñèòåëüíîãî ïîëî�æåíèÿ ýòèõ ïîð Rij , íî òàêæå è îò òèïîâ ïîð i èj, ò. å. ìîãóò ðàçëè÷àòüñÿ äàæå ïðè îäèíàêîâûõ Rijâñëåäñòâèå ðàçëè÷èé â ðàñïîëîæåíèè îêðóæàþùèõàòîìîâ ìåòàëëà. Ýòî èëëþñòðèðóåòñÿ ðåçóëüòàòàìè,ïðåäñòàâëåííûìè â òàáë. 1.×òîáû ïîëó÷èòü ÿâíûå âûðàæåíèÿ ñèë Êàíçàêèf l;ik â �ÏÓ-ñïëàâàõ, îáñóäèì ïîëîæåíèÿ îêòîïîð èàòîìîâ Me â �ÏÓ-ðåøåòêå. Îáîçíà÷èì ïåðèîä âäîëüãåêñàãîíàëüíîé îñè z êàê 0, à ïåðèîäû â áàçîâîéïëîñêîñòè (x; y) êàê b1, b2, b3 = �(b1 + b2). Âêà÷åñòâå bs ìîæíî âçÿòü, íàïðèìåð, b1 = (a; 0; 0);b2 = (�a=2; ap3=2; 0), b3 = (�a=2;�ap3=2; 0), ãäåa � äëèíà âåêòîðîâ bs. Áóäåì îáîçíà÷àòü ¾ïðîäîëü�íóþ¿ êîìïîíåíòó âåêòîðîâ ðåøåòêè âäîëü îñè z ñèì�âîëîì H, à èõ ¾ïîïåðå÷íóþ¿ êîìïîíåíòó â ïëîñêî�ñòè (x; y) � ñèìâîëîì r, ïëîòíîóïàêîâàííûå ïëîñêî�ñòè àòîìîâ Me ñî çíà÷åíèÿìè âåêòîðîâ H = n0 èH = (n0+h) (ãäå h = 0=2 � ðàññòîÿíèå ìåæäó ñî�ñåäíèìè ïëîòíîóïàêîâàííûìè ïëîñêîñòÿìè) îáîçíà�÷èì, ñîîòâåòñòâåííî, ñèìâîëàìè A è B, à ïëîñêîñòèïîð ñ H = (n0 + h=2) è H = (n0 + 3h=2) � ñèì�âîëàìè a è b. Òîãäà ïîïåðå÷íûå êîìïîíåíòû r äëÿàòîìîâ è ïîð â ýòèõ ïëîñêîñòÿõ ìîæíî çàïèñàòü êàêrA = m1b1 +m2b2; rB = rA + ds;ra = rA � ds; rb = rA � ds; (12)ãäå s ðàâíî 1, 2 èëè 3, à âåêòîðû ds âûðàæàþòñÿ÷åðåç bs òàêèì îáðàçîì:d1 = (b2 � b3)=3; d2 = (b3 � b1)=3;d3 = (b1 � b2)=3 = �(d1 + d2): (13)Èç �îðìóë (12) âèäíî, ÷òî ïîðû îáðàçóþò ïðîñòóþãåêñàãîíàëüíóþ ðåøåòêó ñ ïåðèîäàìè h, b1, b2 è b3.Òàêèì îáðàçîì, ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà �ÏÓ-ìåòàëëàñîäåðæèò äâà àòîìà â íåýêâèâàëåíòíûõ ïîçèöèÿõl = A è l = B è äâå ïîðû ñ ïîçèöèÿìè i = a èi = b, ãäå èíäåêñ l èëè i óêàçûâàåò ïëîñêîñòü (x; y),â êîòîðîé ëåæèò ýòîò àòîì èëè ïîðà.Êàê îáñóæäàåòñÿ íèæå, äëÿ ðåàëèñòè÷åñêî�ãî îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ óãëåðîäà â�ÏÓ-æåëåçå íåîáõîäèì ó÷åò ñèë Êàíçàêè ïî êðàé�íåé ìåðå â òðåõ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åðàõ, êîãäà âñóììó ïî n â �îðìóëå (9) âõîäÿò ÷ëåíû ñ n îò 1äî 3. Ïðè ýòîì äëÿ êàæäîé ïàðû ïîäðåøåòîê (l; i)118



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008 Ê òåîðèè âçàèìîäåéñòâèé è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ : : :
Òàáëèöà 1. Äå�îðìàöèîííûå âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ óãëåðîäà â �ÏÓ-æåëåçå V dn (â K) äëÿ ìîäåëè, îïèñàííîéâ òåêñòå, ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà � = f3=f1Rn h b1 (b1 + h) 2h (b1 � b2) (b1 + 2h) (b1 � b2 + h) 2b1 (2b1 + h)(Rn=a)an � 1 (1 + �2)1=2 2� (3)1=2 (1 + 4�2)1=2 (3 + �2)1=2 2 (4 + �2)1=2(hn=a)num 0.8 1 1.28 1.6 1.73 1.89 1:91 2 2:15+V dn V1 V2 V3 V4 V5 V6 V7 V8 V9zn 2 6 12 2 6 12 12 6 12� = 0 �5847 �1678 1772 �797 �566 �364 �314 347 241� = 0:08 �7800 �2490 270 �327 �564 259 �290 66 35� = 0:12 �8406 �2891 �304 �216 �597 428 �314 �47 �46� = 0:16 �8858 �3276 �794 �152 �640 530 �351 �145 �116� = 0:2 �9199 �3640 �1218 �121 �689 596 �395 �231 �177Rn (b1 � b2 + 2h) 3h (2b1 + 2h) (b1 + 3h) (2b1 � b2) (2b1 � b2 + h)(Rn=a)an (3 + 4�2)1=2 3� 2(1 + �2)1=2 (1 + 9�2)1=2 71=2 (7 + �2)1=2(Rn=a)num 2.36 2.4 2.56 2.6 2.65 2.76V dn V aa10 V bb10 V11 V12 V13 V14 V15zn 6 6 2 12 12 12 24� = 0 �200 486 233 �196 �35 �65 �11� = 0:08 �204 262 296 �106 121 �88 �49� = 0:12 �189 170 455 �94 231 �103 �69� = 0:16 �168 88 653 �94 347 �120 �88� = 0:2 �144 16 872 �102 465 �137 �107Rn (b1 � b2 + 3h) 3b1 (2b1 � b2 + 2h) (3b1 + h) 4h (3b1 + 2h) (2b1 � 2b2)(Rn=a)an (3 + 9�2)1=2 3 (7 + 4�2)1=2 (9 + �2)1=2 4 � (9 + 4�2)1=2 (12)1=2(Rn=a)num 2.96 3 3.09 3.10 3.20 3.40 3.46V dn V16 V17 V aa18 V bb18 V19 V20 V21 V22zn 12 6 12 12 12 2 12 6� = 0 �94 140 �50 107 37 �85 �49 �10� = 0:08 1 40 �56 35 �5 172 �39 �27� = 0:12 26 4 �62 5 �23 292 �41 �36� = 0:16 44 �25 �68 �21 �40 406 �46 �45� = 0:2 55 �50 �76 �45 �56 511 �52 �53
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Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008â �îðìóëó (9) âõîäÿò òîëüêî òðè âåêòîðà �lin;s ñíîìåðîì s, ðàâíûì 1, 2 èëè 3:�Aa1;s = �12h+ ds;�Aa2;s = �12h� 2ds; �Aa3;s = 32h+ ds;�Ab1;s = 12h+ ds; �Ab2;s = 12h� 2ds;�Ab3;s = �32h+ ds;�Ban;s = ��Aan;s; �Bbn;s = ��Abn;s; (14)
ãäå âåêòîðû ds � òå æå, ÷òî â �îðìóëàõ (13).Çàìåòèì, ÷òî ïðèâåäåííûå ðàäèóñû l0n = j�lin;sj=aäëÿ âòîðîé è òðåòüåé êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð äî�âîëüíî áëèçêè, çàìåòíî îòëè÷àÿñü ïðè ýòîì îòl01 è îò l04 � l05. Òàê, ïðè èäåàëüíîì çíà÷åíèè0=a = (8=3)1=2 = 1:63 çíà÷åíèÿ l0n ïðè n, ðàâíîì 1,2, 3, 4 è 5, ðàâíû ñîîòâåòñòâåííî 0:707; 1:22; 1:35; 1:58è 1:68. Ïîýòîìó ïðèáëèæåíèå, â êîòîðîì êîíñòàí�òà f2 â âûðàæåíèè (9) ó÷èòûâàåòñÿ, à f3 îòáðàñû�âàåòñÿ (èñïîëüçîâàâøååñÿ â ïðåäøåñòâóþùèõ ðàáî�òàõ [3�5℄), âîîáùå ãîâîðÿ, íå îïðàâäàíî. Áîëåå òîãî,ïðèâîäèìûå íèæå è â ðàáîòå [7℄ îöåíêè ïîêàçûâà�þò, ÷òî â ñïëàâàõ "-FeC çíà÷åíèÿ f2, ïî-âèäèìîìó,çàìåòíî ìåíüøå, ÷åì f3: f2 � f3=3, õîòÿ îòíîøå�íèå f3=f1 è äîñòàòî÷íî ìàëî: f3=f1 � 0:16. Â òîæå âðåìÿ îòáðàñûâàíèå â �îðìóëå (9) ÷ëåíîâ ñá�îëüøèìè n � 4 ìîæåò áûòü îïðàâäàííûì, ïîñêîëü�êó, âî-ïåðâûõ, ïðèâåäåííûå ðàññòîÿíèÿ l0n�4 óæå çà�ìåòíî ïðåâûøàþò l02 � l03, è, âî-âòîðûõ, â ðåçóëüòè�ðóþùèõ âçàèìîäåéñòâèÿõ V dij â �îðìóëå (11) ó÷åòêîíñòàíò fn ñ n � 4 ïðèâîäèò â îñíîâíîì òîëüêî êçàìåíå êîíñòàíò f2 è f3 íà íåêîòîðûå ý��åêòèâíûåâûðàæåíèÿ ~f2 è ~f3, ÿâëÿþùèåñÿ ñóììàìè f2 è f3ñ âûñøèìè fn�4. Ïîýòîìó ïðè èñïîëüçóåìûõ íèæåè â ðàáîòå [7℄ îöåíêàõ âçàèìîäåéñòâèé V dij èç ýêñïå�ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ÿâíûé ó÷åò êîíñòàíò fn�4 íåêàæåòñÿ íåîáõîäèìûì.Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ Êàíçàêè fn â �îðìóëå (9)ìîæíî ñâÿçàòü ñ îäíîðîäíûìè äå�îðìàöèÿìè u��ñïëàâà MeX îòíîñèòåëüíî ÷èñòîãî ìåòàëëà Me.Äëÿ ýòîãî çàìåòèì, ÷òî çíà÷åíèå u�� ïðîïîðöè�îíàëüíî �óðüå-êîìïîíåíòå u��k îò äå�îðìàöèèu�� = (�u�=�x�+�u�=�x�)=2 ïðè k! 0 è, ñîãëàñíîîïðåäåëåíèþ (8), �óðüå-êîìïîíåíòû ulk ñâÿçàíû ñu�� ñîîòíîøåíèÿìèu��k jk!0 = 12 i(k�u�k + k�u�k)jk!0 = Nu�� ; (15)ãäå âåêòîð uk = ulk îïèñûâàåò ñðåäíåå (¾àêóñòè÷å�ñêîå¿) ñìåùåíèå ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, â êîòîðîìñìåùåíèÿ âñåõ àòîìîâ l â ýòîé ÿ÷åéêå îäèíàêîâû.

Áóäåì íàçûâàòü âêëàä â ãàìèëüòîíèàí Hd îäíî�ðîäíûõ äå�îðìàöèé u�� (ò. å. ñëàãàåìûõ (7), ñîîò�âåòñòâóþùèõ k ! 0) óïðóãîé ýíåðãèåé Eel. Ïðèìàëûõ k äèíàìè÷åñêàÿ ìàòðèöà Dk â (7) áèëèíåé�íà ïî k è âêëàä â Eel ïåðâîãî ÷ëåíà â (7) ñîîòâåò�ñòâóåò ñòàíäàðòíîìó âûðàæåíèþ äëÿ óïðóãîé ýíåð�ãèè ÷åðåç óïðóãèå ìîäóëè ��Æ, äàâàåìîìó ïåðâûì÷ëåíîì â ïðèâîäèìîé íèæå �îðìóëå (18). Âêëàä âEel âòîðîãî ñëàãàåìîãî (7), îáîçíà÷àåìûé íèæå êàêH0K , ìîæíî íàéòè, ðàçëàãàÿ �óíêöèþ f l;ik â âûðà�æåíèè (9) äî ëèíåéíûõ ïî k ÷ëåíîâ. Ó÷òåì òàê�æå, ÷òî ïðè k ! 0 �óðüå-êîìïîíåíòû nki, ñîãëàñ�íî îïðåäåëåíèþ (8), ïåðåõîäÿò â âûðàæåíèÿ Ni,ãäå i � hnii � ñðåäíåå çàïîëíåíèå ïîð òèïà i, êîòî�ðîå äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî íåóïîðÿäî÷åííîãî ñïëàâàMeX íå çàâèñèò îò i è ðàâíî ñðåäíåìó çàïîëíåíèþïîð . Òîãäà âûðàæåíèå äëÿH0K ìîæíî çàïèñàòü êàêH0K = X�� t�� 12(k�u��k + k�u��k)jk!0; (16)ãäå òåíçîð t�� � áèëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ êîìïîíåíòâåêòîðîâ �lin;s, óêàçàííûõ â �îðìóëàõ (14):t�� =Xl;i Xn;s �li;�n;s �li;�n;s fn; (17)è ó÷òåíî, ÷òî âñëåäñòâèå ñèììåòðèè òåíçîðà t�� ïîèíäåêñàì � è �, âûðàæåíèå k�u�l�k òîæå ìîæíî ñèì�ìåòðèçîâàòü ïî ýòèì èíäåêñàì. Òîãäà,  ó÷åòîì ñîîò�íîøåíèé (15) è ñäåëàííûõ âûøå çàìå÷àíèé óïðóãóþýíåðãèþ Eel ìîæíî çàïèñàòü êàêEel = N�12
��Æu��uÆ � u��t���; (18)ãäå 
 = 0a2p3=2 � îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè�ÏÓ-êðèñòàëëà.Ïîäñòàâëÿÿ äëÿ âåêòîðîâ �lin;s âûðàæåíèÿ (14)è ó÷èòûâàÿ îïðåäåëåíèÿ âåêòîðîâ ds (13), íàõîäèì,÷òî ïîñëå ñóììèðîâàíèÿ ïî s â (17) òåíçîð t�� â (18)ïðèíèìàåò âèä t�� = t0Æ�� + t1Æzz�� : (19)Çäåñü Æ�� � ñèìâîë Êðîíåêåðà; ñèìâîë Æzz�� ðàâåíåäèíèöå ïðè � = � = z è íóëþ ïðè äðóãèõ � è �; àêîý��èöèåíòû t0 è t1 âûðàæàþòñÿ ÷åðåç àìïëèòó�äû ñèë Êàíçàêè fn â �îðìóëå (9) òàêèì îáðàçîì:t0 = 2a2(f1 + 4f2 + f3);t1 = 2a2 [3f1 � 6f2(1� ) + 2f3(1 + 3=2)℄ ; (20)ãäå ïàðàìåòð  = (20=8a2 � 1=3) õàðàêòåðèçóåò ñòå�ïåíü îòêëîíåíèÿ ãåêñàãîíàëüíîãî îòíîøåíèÿ 0=a îòåãî ¾èäåàëüíîãî¿ çíà÷åíèÿ (8=3)1=2.120



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008 Ê òåîðèè âçàèìîäåéñòâèé è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ : : :�àâíîâåñíûå çíà÷åíèÿ u�� â �îðìóëå (18) âîòñóòñòâèå âíåøíèõ íàïðÿæåíèé îïðåäåëÿþòñÿ èçóñëîâèé ìèíèìóìà ýíåðãèè Eel. Ïðè ýòîì â ðàññìàò�ðèâàåìûõ �ÏÓ-ñïëàâàõ îòëè÷íû îò íóëÿ òîëüêîêîìïîíåíòû uxx = uyy è uzz, êîòîðûå óäîáíî âûðà�çèòü ÷åðåç îáúåìíóþ äå�îðìàöèþ u = uxx+uyy+uzzè ñäâèãîâóþ s = uzz � (uxx + uyy)=2. Ìèíèìèçèðóÿâûðàæåíèå (18) ïî u è s, íàõîäèì, ÷òî îáå ýòè äå�îð�ìàöèè ëèíåéíû ïî ñðåäíåìó çàïîëíåíèþ ïîð , è èõïðîèçâîäíûå du=d è ds=d, îïðåäåëÿþùèå êîíöåí�òðàöèîííóþ çàâèñèìîñòü îáúåìà 
 è ãåêñàãîíàëüíî�ãî îòíîøåíèÿ � = (0=a) â ñïëàâå "-MeX, äàþòñÿòàêèìè âûðàæåíèÿìè:dud = 1
 d
d = (tu + ts3~=4s)B
�1� 3~2=4Bs� ;dsd = 1� d�d = (ts + ts~=B)s
�1� 3~2=4Bs� : (21)Çäåñü ìîäóëü ñæàòèÿ B, ìîäóëü ñäâèãà s è ¾ñìå�øàííûé¿ ìîäóëü ~ âûðàæàþòñÿ ÷åðåç óïðóãèå ìî�äóëè ik â îáîçíà÷åíèÿõ Ôîãòà (ñì., íàïðèìåð, [16℄)òàêèì îáðàçîì:B = 19 (211 + 33 + 212 + 413) ;s = 16 (11 + 233 + 12 � 413) ;~ = 29 (11 � 33 + 13 � 12) : (22)Êîíñòàíòû æå tu è ts ñóòü ëèíåéíûå êîìáèíàöèè ïà�ðàìåòðîâ t0 è t1 èç �îðìóë (20):tu = �t0+ t13 � = 2a2 [f1(1+)+2f2(1+) ++ f3�53 + �� ;ts = 23t1 = 2a2 [2f1 � 4f2(1� ) ++ f3�43 + 2�� : (23)
Ïðè êîëè÷åñòâåííûõ îöåíêàõ ïðîèçâîäíûõ du=dè ds=d ïî ñîîòíîøåíèÿì (21)�(23) ìîæíî ó÷åñòü,÷òî â èçâåñòíûõ ïåðåõîäíûõ �ÏÓ-ìåòàëëàõ îáû÷íîâûïîëíåíû ñîîòíîøåíèÿ ~ � B � s: òàê, â êîáàëü�òå ~ � 0:01B, s � 0:7B [16℄. Çíà÷åíèÿ  òàêæåâåñüìà ìàëû: íàïðèìåð, â êîáàëüòå  � �0:005, àâ "-öåìåíòèòå Fe3C çíà÷åíèå  � �0:02 [6℄. Ïîýòîìóïðàêòè÷åñêè âìåñòî óðàâíåíèé (21) è (23) ìîæíî èñ�ïîëüçîâàòü óïðîùåííûå ñîîòíîøåíèÿ:dud � tuB
 ; dsd � tss
 ; (24)

tu � 2a2�f1 + 2f2 + 53f3� ;ts � 2a2�2f1 � 4f2 + 43f3� ; (25)ãäå â âûðàæåíèè äëÿ ts â �îðìóëå (25) ïðî�ïîðöèîíàëüíîå  ïåðâîå ñëàãàåìîå ñîõðàíåíî,÷òîáû îïèñûâàòü òàêæå è âîçìîæíûå ñëó÷àèjf2; f3j . jf1j � jf1j.Äëÿ ïîëíîòû îòìåòèì åùå, ÷òî åñëè ïðèìåíèòüîïèñàííûé ïîäõîä ê �ÖÊ-ñïëàâó (ãäå èìååòñÿ òîëü�êî îäíà ïîäðåøåòêà, òàê ÷òî èíäåêñû ïîäðåøåòîê l; iâ �îðìóëàõ (11) è (9) íóæíî îïóñòèòü) è èñïîëüçî�âàòü ìîäåëü êîðîòêîäåéñòâóþùèõ ñèë Êàíçàêè, ò. å.ñ÷èòàòü, ÷òî â ñóììå ïî n â �îðìóëå (9) ïðèñóòñòâó�þò òîëüêî ÷ëåíû ñ n = 1, òî àìïëèòóäà f1 äàåòñÿâûðàæåíèåì (ñì., íàïðèìåð, [2℄)f1 = 12Ba0 dud ; (26)ãäå a0 � ïîñòîÿííàÿ �ÖÊ-ðåøåòêè. È åñëè â îáñó�æäàâøèõñÿ âûøå óðàâíåíèÿõ äëÿ �ÏÓ-ñïëàâà (24),(25), (28) ñèëû Êàíçàêè òîæå ñ÷èòàòü êîðîòêîäåé�ñòâóþùèìè: f2 = f3 = 0, òî âûðàæåíèÿ (24) èëè (28)äëÿ f1 â �ÏÓ-ñïëàâå ïðè ¾èäåàëüíîì¿ çíà÷åíèè0=a = (8=3)1=2 ñîâïàäàþò ñ âûðàæåíèåì (26) äëÿf1 â �ÖÊ-ñïëàâå ñ òåì æå ìåæàòîìíûì ðàññòîÿíè�åì a = a0=p2.Â çàêëþ÷åíèå ýòîãî ðàçäåëà çàìåòèì, ÷òî ïðèðàññìîòðåíèè ïîëíûõ âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ âíå�äðåíèÿ Vij ê îáñóæäàâøèìñÿ çäåñü äå�îðìàöèîí�íûì âêëàäàì V dij íóæíî äîáàâëÿòü óïîìèíàâøè�åñÿ ¾õèìè÷åñêèå¿ âêëàäû V ij . Ýòî îáñóæäàåòñÿâ ðàçä. 3. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ïðè âûâîäå �îð�ìóë (9)�(21) äëÿ âçàèìîäåéñòâèé V dij â ñïëàâàõ MeXèñïîëüçîâàëîñü ïðåäïîëîæåíèå î ìàëîñòè êîíöåí�òðàöèè àòîìîâ X, õîòÿ íà äåëå ýòè âçàèìîäåéñòâèÿâàæíû â îñíîâíîì äëÿ êîíöåíòðèðîâàííûõ ñïëà�âîâ. Îáîáùåíèÿ �îðìóë (9)�(21) äëÿ ñëó÷àÿ êîí�öåíòðèðîâàííûõ ñïëàâîâ ìîãóò áûòü ñäåëàíû ìå�òîäàìè, îïèñàííûìè â ðàáîòå [15℄. Îäíàêî èìå�þùèéñÿ îïûò ðàñ÷åòîâ äå�îðìàöèîííûõ âçàèìî�äåéñòâèé [2; 11; 14; 15℄ ïîêàçûâàåò, ÷òî èñïîëüçîâà�íèå ìîäåëè ðàçáàâëåííûõ ñïëàâîâ îáû÷íî ðàçóì�íî è äëÿ êîíöåíòðèðîâàííûõ ñïëàâîâ, ïîñêîëüêóá�îëüøàÿ ÷àñòü âîçíèêàþùèõ ïðè ýòîì ïîãðåøíî�ñòåé ¾èñïðàâëÿåòñÿ¿ âñëåäñòâèå èñïîëüçîâàíèÿ â ñî�îòíîøåíèÿõ òèïà (21) ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèédu=d è ds=d.121



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 20083. ÌÎÄÅËÜÍÛÅ �ÀÑ×ÅÒÛÄÅÔÎ�ÌÀÖÈÎÍÍÛÕÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÉ ÀÒÎÌÎÂÓ�ËÅ�ÎÄÀ Â �ÏÓ-ÆÅËÅÇÅÄëÿ ðàñ÷åòà äå�îðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèéïî �îðìóëàì (11) íóæíû ðàñ÷åòíûå èëè ýêñïå�ðèìåíòàëüíûå äàííûå î ïàðàìåòðàõ Êàíçàêè fnâ �îðìóëå (9) è î äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöå Dk â�ÏÓ-æåëåçå èëè "-öåìåíòèòå. Ïîñêîëüêó ïîêà òàêèåäàííûå îòñóòñòâóþò, áóäåì îöåíèâàòü ýòè âåëè÷è�íû, èñïîëüçóÿ òå äàííûå, êîòîðûå èìåþòñÿ, à òàêæåñîîáðàæåíèÿ àíàëîãèé è �èçè÷åñêîãî ïðàâäîïîäî�áèÿ.Ïðè ÷èñëåííûõ îöåíêàõ ïàðàìåòðîâ Êàíçàêè fnäëÿ óãëåðîäà â �ÏÓ-æåëåçå ("-Fe) ìîæíî âîñïîëüçî�âàòüñÿ èìåþùèìèñÿ äàííûìè î çíà÷åíèÿõ ãåêñàãî�íàëüíîãî îòíîøåíèÿ � = 0=a è àòîìíîãî îáúåìà 
â "-öåìåíòèòå è â ÷èñòîì "-Fe [6, 17℄. Ïðè ýòîì çíà�÷åíèÿ ïðîèçâîäíûõ ds=d è du=d â �îðìóëàõ (21)ìîæíî îöåíèòü, åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî âñå èçìå�íåíèå ãåêñàãîíàëüíîãî îòíîøåíèÿ � è îáúåìà 
 ñêîíöåíòðàöèåé óãëåðîäà x = =(1 + ) ìåæäó ÷è�ñòûì �ÏÓ-æåëåçîì (ãäå  = 0) è "-öåìåíòèòîì (ãäå = 1=3) îïèñûâàåòñÿ ëèíåéíûìè ïî  ñîîòíîøåíèÿ�ìè (21):�mt" � �Fe"�Fe" � 13 dsd ; 
mt" �
Fe"
Fe" � 13 dud : (27)Ïîäñòàâëÿÿ â ýòó îöåíêó ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷å�íèÿ ãåêñàãîíàëüíîãî îòíîøåíèÿ äëÿ �ÏÓ-æåëåçàè "-öåìåíòèòà: �Fe" � 1:6 [17℄; �mt" � 1:59 [6℄,íàõîäèì, ÷òî âåëè÷èíà ds=d â �ÏÓ-ñïëàâàõ Fe�C,ïî-âèäèìîìó, âåñüìà ìàëà: ds=d � �0:03, òàê÷òî åå îòëè÷èå îò íóëÿ ëåæèò â ïðåäåëàõ òî÷íî�ñòè öèòèðîâàííûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Àíàëîãè÷íî,èñïîëüçóÿ äëÿ àòîìíûõ îáúåìîâ 
a = 
=2 ýêñïå�ðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ (
a)Fe" � 75:4 àò. åä. [17℄ è(
a)mt" � 94:3 àò. åä. [6℄, ïîëó÷àåì (du=d)" � 0:75.Ýòî çíà÷åíèå êîý��èöèåíòà êîíöåíòðàöèîííîãîðàñøèðåíèÿ íåñêîëüêî ïðåâûøàåò àíàëîãè÷íîå çíà�÷åíèå äëÿ �ÖÊ-ñòðóêòóðû: (du=d) � 0:63 [2℄, íîðàñõîæäåíèå, î÷åâèäíî, ëåæèò â ïðåäåëàõ òî÷íîñòèèñïîëüçóåìûõ îöåíîê. Òîãäà óðàâíåíèÿ (24) è (25)äàþò äëÿ îöåíêè ïàðàìåòðîâ fn â �ÏÓ-ñïëàâàõFe�C ñëåäóþùèå ïðèáëèæåííûå ñîîòíîøåíèÿ:f2 � f3=3; f1 + 73f3 � 1a2 B
a�dud�" : (28)Åñëè ïðåäïîëîæèòü åùå, ÷òî ìîäóëè ñæàòèÿ B â�ÏÓ- è �ÖÊ-ñòðóêòóðàõ æåëåçà áëèçêè (÷òî òàê�æå ñîãëàñóåòñÿ ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè

äàííûìè [17�19℄), òî â èñïîëüçóåìîé ìîäåëè ñîîò�íîøåíèÿ (28) îñòàâëÿþò ñâîáîäíûì òîëüêî îäèí ïà�ðàìåòð � = f3=f1, êîòîðûé åñòåñòâåííî ñ÷èòàòü çà�ìåòíî ìåíüøèì åäèíèöû. Äëÿ èëëþñòðàöèè îáùèõîñîáåííîñòåé äå�îðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé íè�æå ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïðè ðàçëè÷íûõçíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà �. Çíà÷åíèå æå � äëÿ óãëåðî�äà â �ÏÓ-æåëåçå áóäåò îöåíèâàòüñÿ íèæå ñ ïðèâëå�÷åíèåì äàííûõ àíàëèçà �àçîâûõ ðàâíîâåñèé àóñòå�íèò�öåìåíòèò èç ðàáîòû [7℄. Àòîìíûé îáúåì 
a èìîäóëü ñæàòèÿ B â �ÏÓ-æåëåçå áóäåì ñ÷èòàòü òåìèæå, ÷òî â àíàëîãè÷íîì ðàñ÷åòå [2℄ äëÿ �ÖÊ-æåëåçàïðè T = 1428 K: 
a = 83:14 àò. åä.; BFe = 1:33 Ìáàð.Äëÿ ïîñòðîåíèÿ â íàøåì ìîäåëüíîì ðàñ÷åòåäèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû �ÏÓ-æåëåçà D"-Fek áó�äåì èñïîëüçîâàòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î�îíîííûõ ñïåêòðàõ !(k) è îá óïðóãèõ ìîäóëÿõ�ÏÓ-êîáàëüòà [16; 20℄, ïîñêîëüêó äëÿ "-Fe àíàëî�ãè÷íûå äàííûå, ïî-âèäèìîìó, îòñóòñòâóþò. Òàêàÿìîäåëü ìîæåò áûòü äîñòàòî÷íîé äëÿ âûÿñíåíèÿâèäà è ìàñøòàáà äå�îðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèéóãëåðîäà â �ÏÓ-æåëåçå ïî ñëåäóþùèì ñîîáðàæåíè�ÿì. Âî-ïåðâûõ, êîáàëüò ÿâëÿåòñÿ ñîñåäîì æåëåçàâ òàáëèöå Ìåíäåëååâà è ñõîäåí ñ íèì ïî ðÿäóìåõàíè÷åñêèõ è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ. Âî-âòîðûõ,èìåþùèéñÿ îïûò ðàñ÷åòîâ äå�îðìàöèîííûõ âçàè�ìîäåéñòâèé Vd(R) â �ÖÊ- è ÎÖÊ-ìåòàëëàõ [2; 10; 14℄ïîêàçûâàåò, ÷òî, õîòÿ êîîðäèíàòíàÿ çàâèñèìîñòüVd(R) è áûâàåò ñëîæíîé è îñöèëëèðóþùåé, îíàîïðåäåëÿåòñÿ â îñíîâíîì ãåîìåòðè÷åñêèìè �àêòî�ðàìè, ïàðàìåòðàìè Êàíçàêè è îáùèì ìàñøòàáîì�îíîííûõ ÷àñòîò è óïðóãèõ ìîäóëåé. Â òî æå âðåìÿèçìåíåíèÿ �îðìû �îíîííûõ ñïåêòðîâ îò ìåòàëëàê ìåòàëëó íå ñëèøêîì ñèëüíî âëèÿþò íà âèäýòîé çàâèñèìîñòè. �åçóëüòàòû íàñòîÿùåé ðàáîòûïîêàçûâàþò, ÷òî ýòî ñïðàâåäëèâî, âèäèìî, è äëÿäå�îðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé â îáñóæäàåìûõ�ÏÓ-ñïëàâàõ MeX, ÷òî èëëþñòðèðóåòñÿ íèæåðèñ. 3. Â òî æå âðåìÿ îáùèé ìàñøòàá �óíêöèèVd(R) ñèëüíî çàâèñèò òàêæå îò ðÿäà äðóãèõ, íåñëèøêîì òî÷íî îöåíèâàåìûõ �àêòîðîâ: êîý��è�öèåíòà êîíöåíòðàöèîííîãî ðàñøèðåíèÿ (du=d)" âñîîòíîøåíèè (28); òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè âñåõñòðóêòóðíûõ, óïðóãèõ è �îíîííûõ ïàðàìåòðîâ, êî�òîðàÿ ïðè èíòåðåñóþùèõ íàñ âûñîêèõ (T & 1000 K)ìîæåò áûòü çíà÷èòåëüíîé [18, 19℄, è ò. ä. Ïîýòîìóîáùèé ìàñøòàá �óíêöèè Vd(R) íàäåæíåå îöåíè�âàòü èç òåðìîäèíàìè÷åñêèõ äàííûõ, êàê ýòî èäåëàåòñÿ íèæå. Òàêèì îáðàçîì, âñå íàçâàííûåãåîìåòðè÷åñêèå è ìàñøòàáíûå �àêòîðû â íàøåìðàñ÷åòå ó÷èòûâàþòñÿ, òàê ÷òî ïîëó÷àåìûå ïðèýòîì çíà÷åíèÿ âçàèìîäåéñòâèé Vd(R) ìîãóò áûòü122



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008 Ê òåîðèè âçàèìîäåéñòâèé è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ : : :äîñòàòî÷íî ðåàëèñòè÷íûìè.Ìåòîä ïîñòðîåíèÿ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû Dkäëÿ �ÏÓ-êðèñòàëëà íà îñíîâå äàííûõ î �îíîííûõ÷àñòîòàõ !(k) â òî÷êàõ ñèììåòðèè çîíû Áðèëëþýíàè îá óïðóãèõ ìîäóëÿõ îïèñàí â ðàáîòå [21℄. Òàì æåïðèâîäèòñÿ àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèåDCok ýòîé ìàò�ðèöû äëÿ êîáàëüòà, íàéäåííîå â ìîäåëè ìåæàòîì�íûõ âçàèìîäåéñòâèé â ìåòàëëå âïëîòü äî øåñòîé êî�îðäèíàöèîííîé ñ�åðû è õîðîøî îïèñûâàþùåå ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [20℄ î �îíîííûõ ÷àñòîòàõ!(k) â êîáàëüòå.Â ñîîòâåòñòâèè ñî ñêàçàííûì âûøå, äèíàìè÷å�ñêóþ ìàòðèöó �ÏÓ-æåëåçà D"-Fek ìû ìîäåëèðóåì,óìíîæàÿ ìàòðèöó DCok , íàéäåííóþ â ðàáîòå [21℄, íàîòíîøåíèå ìîäóëåé ñæàòèÿ æåëåçà è êîáàëüòà, ò. å.ïîëàãàåì D"-Fek = DCok BFe=BCo: (29)Çäåñü BFe � óêàçàííîå âûøå âûñîêîòåìïåðàòóð�íîå çíà÷åíèå ìîäóëÿ ñæàòèÿ æåëåçà, à BCo � ýêñ�ïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå ìîäóëÿ ñæàòèÿ êîáàëüòàïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå, ïðè êîòîðîé â ðàáî�òå [20℄ èçìåðÿëèñü ÷àñòîòû !(k), èñïîëüçîâàííûå âðàáîòå [21℄ ïðè ïîñòðîåíèè DCok . Ñîîòíîøåíèå (29)îñóùåñòâëÿåò îáñóæäàâøååñÿ âûøå ¾ìàñøòàáèðîâà�íèå¿ �îíîííîãî ñïåêòðà ê èñïîëüçóåìîìó íàìè çíà�÷åíèþ ìîäóëÿ ñæàòèÿ æåëåçà.Òàêèì îáðàçîì, â îáñóæäàåìûõ íèæå ðàñ÷åòàõäå�îðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé óãëåðîäà â æåëå�çå ïî �îðìóëå (11) äèíàìè÷åñêàÿ ìàòðèöà ìîäåëè�ðóåòñÿ âûðàæåíèåì (29). Àíàëîãè÷íî, â èëëþñòðà�òèâíûõ ðàñ÷åòàõ, ðåçóëüòàòû êîòîðûõ ïîêàçàíû íè�æå íà ðèñ. 3 ñâåòëûìè ñèìâîëàìè, äèíàìè÷åñêàÿìàòðèöà ìîäåëèðóåòñÿ ïðèâîäèìûì íèæå âûðàæå�íèåì (31), ñîîòâåòñòâóþùèì çàìåíå â ïðàâîé ÷àñòè�îðìóëû (29) îòíîøåíèÿ DCok =BCo íà àíàëîãè÷íîåîòíîøåíèå äëÿ òèòàíà, DTik =BTi.Â òàáë. 1 ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äå�îð�ìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé óãëåðîäà â �ÏÓ-æåëåçåïî ñîîòíîøåíèÿì (11)�(29). Â ýòîé òàáëèöå â ñòðî�êå Rn óêàçûâàåòñÿ îäèí èç ýêâèâàëåíòíûõ âåêòîðîâðåøåòêè ïîð äëÿ n-é êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû, à âåê�òîðû bs è h � òå æå, ÷òî â �îðìóëàõ (12)�(14) èòàáë. 1. Âåëè÷èíû (Rn=a)an è (Rn=a)num îçíà÷àþòñîîòâåòñòâåííî àíàëèòè÷åñêîå è ÷èñëåííîå çíà÷åíèÿîòíîøåíèÿ (jRnj=a), ãäå a = jbsj åñòü ðàññòîÿíèåìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè â áàçîâîé ïëîñêîñòè�ÏÓ-êðèñòàëëà. Áóêâîé ¾�¿ îáîçíà÷åíî îòíîøåíèåh=a = 0=2a, ÷èñëåííîå çíà÷åíèå êîòîðîãî, â ñîîò�âåòñòâèè ñ äàííûìè ðàáîòû [17℄ äëÿ "-Fe, âûáðàíîðàâíûì � = 0:8; Vn � âåëè÷èíà äå�îðìàöèîííî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ â n-é êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå, à

zn � ñîîòâåòñòâóþùåå êîîðäèíàöèîííîå ÷èñëî, ò. å.÷èñëî ïîð íà ðàññòîÿíèè Rn îò äàííîé ïîðû, âåëè�÷èíà âçàèìîäåéñòâèÿ ñ êîòîðûìè ðàâíà Vn. Ñòðîêè ðàçëè÷íûìè � = f3=f1 óêàçûâàþò çíà÷åíèÿ Vn,âû÷èñëåííûå ïðè ýòîì �. �èñóíîê 1 èëëþñòðèðóåòèçìåíåíèå âçàèìîäåéñòâèé Vn ñ ðàññòîÿíèåì ìåæäóïîðàìè Rn.Á�îëüøàÿ ÷àñòü âçàèìîäåéñòâèé Vn, óêàçàííûõ âòàáë. 1, çàâèñèò òîëüêî îò îòíîñèòåëüíîãî ñìåùåíèÿàòîìîâ âíåäðåíèÿ Rn, íî íå îò òîãî, â êàêîé ïîäðå�øåòêå ïîëíîãî �ÏÓ-êðèñòàëëà, a èëè b, îíè íàõîäÿò�ñÿ. Ïîýòîìó èíäåêñû ïîäðåøåòîê ó ýòèõ âçàèìîäåé�ñòâèé íå óêàçàíû. Îäíàêî äëÿ n = 10 è n = 18, ò. å. â10-é è 18-é êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åðàõ ðåøåòêè ïîð,ïðîèñõîäèò ¾ðàñùåïëåíèå¿ âçàèìîäåéñòâèé: ïðè îä�íîì è òîì æå âåêòîðå îòíîñèòåëüíîãî ñìåùåíèÿ Rnàòîìû âíåäðåíèÿ â ïîäðåøåòêå a è â ïîäðåøåòêå bâçàèìîäåéñòâóþò ïî-ðàçíîìó. Åñëè çàïèñûâàòü âåê�òîð Rn äëÿ ýòèõ n â âèäå ñóììû ïðîäîëüíûõ è ïî�ïåðå÷íûõ êîìïîíåíò:Rn = rn +Hn;ãäå r10 = �(bs � bs+1);r18 = �(2bs � bs�1); Hn = �2h;òî âçàèìîäåéñòâèÿ V aa(Rn) è V bb(Rn) âûðàæàþòñÿ÷åðåç çíà÷åíèÿ V aan è V bbn â òàáë. 1 òàêèì îáðàçîì:V aa [�(rn + 2h)℄ = V bb [�(rn � 2h)℄ = V aan ;V bb [�(rn + 2h)℄ = V aa [�(rn � 2h)℄ = V bbn : (30)Ýòî ðàçëè÷èå âî âçàèìîäåéñòâèÿõ V aa(Rn) èV bb(Rn) ïðè îäíîì è òîì æå Rn ñâÿçàíî ñ òåì,÷òî àòîìû ìåòàëëà, îêðóæàþùèå äâà äàííûõ àòî�ìà âíåäðåíèÿ, â ïåðâîì è âòîðîì ñëó÷àÿõ ðàñïîëî�æåíû ïî-ðàçíîìó. Òàêèì îáðàçîì, äàííîå ðàçëè÷èåñâÿçàíî ñ ðàçëè÷èåì êðèñòàëëè÷åñêîé ñèììåòðèèïðîñòîé ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêè ïîð è áîëåå ñëîæ�íîé �ÏÓ-ðåøåòêè ìåòàëëà, â ÷àñòíîñòè, ñ îòñóòñòâè�åì â �ÏÓ-ðåøåòêå ñèììåòðèè îòíîñèòåëüíî îòðàæå�íèé. Ýòè ¾ðàñùåïëåíèÿ¿ âçàèìîäåéñòâèé íå îòìå÷à�ëèñü â ïðåäøåñòâóþùèõ, óïðîùåííûõ ðàññìîòðåíè�ÿõ äàííûõ ïðîáëåì [3�5℄.Çàìåòèì òåïåðü, ÷òî äëÿ âçàèìîäåéñòâèé íà ìà�ëûõ ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèÿõ R . a, îïèñûâàåìûõêîíñòàíòàìè V1 è V2, íàøè ðàñ÷åòû, êàê è äðóãèåðàñ÷åòû äå�îðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé [2; 5; 10℄,äàþò ñèëüíîå ïðèòÿæåíèå: V1; V2 . �(9�3) � 103 K.Â òî æå âðåìÿ ýêñïåðèìåíòû óêàçûâàþò íà íà�ëè÷èå çäåñü ñèëüíîãî îòòàëêèâàíèÿ, ¾áëîêèðîâà�íèÿ¿ âíåäðåííûì àòîìîì ñîñåäíèõ ïîçèöèé âíåäðå�íèÿ [1; 2; 10℄. Ýòî ðàñõîæäåíèå ðàñ÷åòîâ ñ îïûòîì123



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî âûøå ðàññ÷èòûâàëèñü òîëüêîäå�îðìàöèîííûå âêëàäû (11) â ïîëíûå âçàèìîäåé�ñòâèÿ Vi:::j ãàìèëüòîíèàíà (1), à õèìè÷åñêèå âçàè�ìîäåéñòâèÿ V i:::j íå ðàññìàòðèâàëèñü. Ïðè ìàëûõìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèÿõ R, êîãäà ýëåêòðîííûå îáî�ëî÷êè àòîìîâ âíåäðåíèÿ íà÷èíàþò ïåðåêðûâàòüñÿ,õèìè÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ äîëæíû ïðèâîäèòü êñèëüíîìó îòòàëêèâàíèþ è èõ âêëàä â ïîëíûå Vi:::jñòàíîâèòñÿ îïðåäåëÿþùèì [2; 10℄. Â òî æå âðåìÿ, åñ�ëè ãèáðèäèçàöèÿ ýëåêòðîíîâ àòîìà âíåäðåíèÿ è ìå�òàëëà íåâåëèêà (÷òî, ñîãëàñíî èìåþùèìñÿ ðàñ÷åòàì[22℄, ìîæíî ïðåäïîëàãàòü äëÿ óãëåðîäà â æåëåçå),òî ñ ðîñòîì ðàññòîÿíèÿ R õèìè÷åñêèå âçàèìîäåé�ñòâèÿ V  äîëæíû áûñòðî ïàäàòü. Òîãäà äëÿ âñåõíåáëèæàéøèõ ñîñåäåé îïðåäåëÿþùèì ìîæåò áûòüòîëüêî äå�îðìàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå. Â ñâÿçè ñýòèì â ðÿäå ðàáîò [2, 5℄ èñïîëüçîâàëèñü ìîäåëè, âêîòîðûõ êîðîòêîäåéñòâóþùåå îòòàëêèâàíèå îïèñû�âàëîñü ñ ïîìîùüþ îäíîé-äâóõ �åíîìåíîëîãè÷åñêèõêîíñòàíò, à îñòàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ ñ÷èòàëèñü ÷è�ñòî äå�îðìàöèîííûìè. Ïðè ýòîì â àóñòåíèòå òàêàÿìîäåëü, êàê îáñóæäàåòñÿ íèæå, õîðîøî îïèñûâàåòíàáëþäàåìûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà.Äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ ñïëàâîâ "-FeC àíàëîãè÷�íàÿ ìîäåëü, â êîòîðîé îòòàëêèâàíèå ïåðâûõ è âòî�ðûõ ñîñåäåé îïèñûâàåòñÿ �åíîìåíîëîãè÷åñêèìè êîí�ñòàíòàìè V1 è V2, à îñòàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ Vn�3ñ÷èòàþòñÿ ÷èñòî äå�îðìàöèîííûìè, ïðåäëîæåíà âðàáîòå [7℄. Çíà÷åíèÿ êîíñòàíò V1 è V2, òàê æå, êàê èââåäåííîãî âûøå ïàðàìåòðà � = f3=f1, îöåíèâàþòñÿâ ðàáîòå [7℄ èç ïîäãîíêè êðèâûõ �àçîâîãî ðàâíîâå�ñèÿ ìåæäó àóñòåíèòîì è "-öåìåíòèòîì, ðàññ÷èòàí�íûõ â äàííîé ìîäåëè, ê ýêñïåðèìåíòàëüíîé �àçî�âîé äèàãðàììå àóñòåíèò�öåìåíòèò. Ïðè ýòîì ïîëó�÷àþòñÿ ñëåäóþùèå îöåíêè ââåäåííûõ ïàðàìåòðîâ:V1 � 1400 K, V2 � 2900 K è � � 0:157. Áóäåì èñ�ïîëüçîâàòü ýòè îöåíêè è â íàñòîÿùåé ðàáîòå, â ÷àñò�íîñòè, íà ðèñ. 2, ãäå ñïëîøíîé ëèíèåé ïîêàçàíà çà�âèñèìîñòü ïîëíûõ âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ óãëåðîäàVn îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó íèìè Rn â �ÏÓ-æåëåçå äëÿìîäåëè, ïðåäëîæåííîé â ðàáîòå [7℄. Îòìåòèì òàêæå,÷òî çíà÷åíèÿ Vn â òàáë. 1 âêëþ÷àþò ðÿä íåòî÷íîîöåíèâàåìûõ�àêòîðîâ, îòìå÷åííûõ âûøå: çíà÷åíèådu=d, ìîäåëüíîå ïðåäïîëîæåíèå (29) î äèíàìè÷å�ñêîé ìàòðèöå è ò. ï. Â òî æå âðåìÿ â ðàáîòå [7℄ ïî�êàçàíî, ÷òî ïðè èñïîëüçóåìîé ïîäãîíêå ê �àçîâîéäèàãðàììå àóñòåíèò�öåìåíòèò âàðüèðîâàíèå çíà÷å�íèÿ du=d çàìåòíî ìåíÿåò òîëüêî îöåíêó ïàðàìåòðà�, íî íå çíà÷åíèÿ Vn, à îòíîñèòåëüíî ìàëàÿ ÷óâñòâè�òåëüíîñòü Vn ê âèäó äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû èëëþ�ñòðèðóåòñÿ ðèñ. 3.�åçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå â òàáë. 1 è íà
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�èñ. 1. Èçìåíåíèå äå�îðìàöèîííûõ âçàèìîäåé-ñòâèé V dn = V d(Rn) ñ ìåæàòîìíûì ðàññòîÿíèåìRn äëÿ ìîäåëè, îïèñàííîé â òåêñòå, ïðè ðàçëè÷íûõçíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà � = f3=f1. Çíà÷åíèþ � = 0ñîîòâåòñòâóþò òåìíûå òðåóãîëüíèêè, � = 0:08 �ñâåòëûå òðåóãîëüíèêè, � = 0:12 � òåìíûå êðóæêèè � = 0:20 � ñâåòëûå êðóæêè. Ñèìâîëû ñîåäèíåíûëèíèÿìè äëÿ ÿñíîñòè ðèñóíêàðèñ. 1�3, èëëþñòðèðóþò ðÿä êà÷åñòâåííûõ ðàçëè÷èéìåæäó âçàèìîäåéñòâèÿìè àòîìîâ âíåäðåíèÿ â �ÏÓè â êóáè÷åñêèõ ìåòàëëàõ: â �ÏÓ-ìåòàëëàõ ýòè âçà�èìîäåéñòâèÿ ÿâëÿþòñÿ áîëåå ñèëüíûìè, áîëåå àíè�çîòðîïíûìè è áîëåå ïðîòÿæåííûìè. Ýòî âèäíî, â÷àñòíîñòè, èç ñðàâíåíèÿ âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ óã�ëåðîäà â �ÏÓ- è �ÖÊ-æåëåçå, ïîêàçàííûõ íà ðèñ. 2,èëè èç ñðàâíåíèÿ çàâèñèìîñòåé V (Rn) â òàáë. 1 èàíàëîãè÷íûõ çàâèñèìîñòåé äëÿ âçàèìîäåéñòâèé àòî�ìîâ âîäîðîäà â ÎÖÊ-íèîáèè, ïðèâåäåííûõ â òàáë. 2ðàáîòû [10℄. Ïðè ýòîì îñöèëëÿöèè â êîîðäèíàòíîéçàâèñèìîñòè V (Rn) â �ÏÓ-ìåòàëëàõ ÿâëÿþòñÿ áî�ëåå ñèëüíûìè, ÷åì â êóáè÷åñêèõ ìåòàëëàõ, êàê ïîàìïëèòóäå, òàê è ïî ïðîòÿæåííîñòè. Êà÷åñòâåííîýòè ðàçëè÷èÿ â äå�îðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèÿõìîãóò áûòü ñâÿçàíû ñ òåì, ÷òî ñèììåòðèÿ ãåêñàãî�íàëüíîé ðåøåòêè ïîð â �ÏÓ-ìåòàëëå ñóùåñòâåííî124



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008 Ê òåîðèè âçàèìîäåéñòâèé è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ : : :
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�èñ. 2. Ïîëíûå âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ óãëåðîäàVn(Rn) â ðàçëè÷íûõ ñòðóêòóðàõ æåëåçà. Òåìíûåêðóæêè � �ÏÓ-æåëåçî [7℄; ñâåòëûå òðåóãîëüíèêè ��ÖÊ-æåëåçî [2℄íèæå, ÷åì ó êóáè÷åñêèõ ðåøåòîê ïîð â êóáè÷åñêèõêðèñòàëëàõ, ÷òî è ïðèâîäèò ê ðîñòó ý��åêòîâ êðè�ñòàëëè÷åñêîé àíèçîòðîïèè.Îòìåòèì òàêæå, ÷òî óêàçàííûå îñîáåííîñòè äå��îðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé â ñïëàâàõ "-MeXïðîÿâëÿþòñÿ òîëüêî ïðè âûïîëíåíèè ðàñ÷åòîâ ïîïîëíîé �îðìóëå (11), áåç èñïîëüçîâàíèÿ óïðîùàþ�ùèõ ïðèáëèæåíèé òèïà çàìåíû òî÷íîé äèíàìè÷å�ñêîé ìàòðèöû åå àïïðîêñèìàöèåé ÷åðåç óïðóãèå ìî�äóëè, ìîäåëè êîðîòêîäåéñòâóþùèõ ñèë Êàíçàêè èò. ï., ïðèìåíÿâøèõñÿ äðóãèìè àâòîðàìè [3�5℄. Çàâè�ñèìîñòè V (Rn), ïîëó÷åííûå â ýòèõ óïðîùåííûõ ðàñ�÷åòàõ, íå ïðîÿâëÿþò óêàçàííûõ îñîáåííîñòåé, ÿâëÿ�þòñÿ äîâîëüíî ãëàäêèìè, ìîíîòîííûìè è êàæóòñÿäàæå áîëåå ïëàâíûìè, ÷åì â êîëè÷åñòâåííûõ ðàñ÷å�òàõ äëÿ êóáè÷åñêèõ ìåòàëëîâ [2; 10℄. Ýòî óêàçûâàåòíà íåíàäåæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ óïîìÿíóòûõ óïðî�ùåíèé äëÿ ðåàëèñòè÷åñêèõ îöåíîê âçàèìîäåéñòâèéàòîìîâ âíåäðåíèÿ â �ÏÓ-ìåòàëëàõ.Îáñóäèì òåïåðü âëèÿíèå íà âçàèìîäåéñòâèÿ Vnñèë Êàíçàêè ìåæäó íåáëèæàéøèìè ñîñåäÿìè (äëÿêðàòêîñòè íàçûâàåìûõ íèæå ïðîòÿæåííûìè ñèëà�ìè Êàíçàêè), êîòîðûå â íàøåé ìîäåëè îïèñûâàþò�ñÿ íåíóëåâûìè çíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðà � = f3=f1.Èç òàáë. 1 è ðèñ. 1 ñëåäóåò, ÷òî çíà÷åíèÿ Vn ìå�íÿþòñÿ ñ � î÷åíü ðåçêî, îñîáåííî äëÿ âçàèìîäåé�ñòâèé Vn ñ n îò 3 äî 14, êîòîðûå âíîñÿò îñíîâíîéâêëàä â òåðìîäèíàìèêó [7℄. Òàê, íàïðèìåð, äëÿ òî�
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Rn/a�èñ. 3. Ñðàâíåíèå çàâèñèìîñòåé V dn (Rn), âû÷èñ-ëåííûõ, êàê îïèñàíî â òåêñòå, ñ èñïîëüçîâàíèåì äëÿD"-Fek ñîîòíîøåíèÿ (29), ñîäåðæàùåãî äèíàìè÷å-ñêóþ ìàòðèöó è ìîäóëü ñæàòèÿ êîáàëüòà (òåìíûåñèìâîëû), ñ àíàëîãè÷íûì ðàñ÷åòîì, èñïîëüçóþùèìñîîòíîøåíèå (31) ñ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöåé è ìî-äóëåì ñæàòèÿ òèòàíà (ñâåòëûå ñèìâîëû). Âåðõíèéðèñóíîê ñîîòâåòñòâóþò çíà÷åíèþ � = f3=f1 = 0,íèæíèé � çíà÷åíèþ � = 0:157ãî ÷òîáû íàáëþäàåìàÿ óïîðÿäî÷åííàÿ ïî óãëåðîäóñòðóêòóðà â �ÏÓ-�àçå, "-öåìåíòèò, áûëà òåðìîäè�íàìè÷åñêè âûãîäíåå äðóãèõ ñòðóêòóð (íå íàáëþäà�åìûõ íà îïûòå), êîíñòàíòà V3 äîëæíà îïèñûâàòüïðèòÿæåíèå, ò. å. áûòü îòðèöàòåëüíîé [7℄. Â òî æåâðåìÿ â îòñóòñòâèå ïðîòÿæåííûõ ñèë Êàíçàêè, ò. å.ïðè � = 0, ýòà êîíñòàíòà îïèñûâàëà áû ñèëüíîå îò�òàëêèâàíèå: V3(� = 0) � 1800 K è "-öåìåíòèò íåìîã áû ñóùåñòâîâàòü. Ýòî óêàçûâàåò íà âàæíîñòüó÷åòà ïðîòÿæåííûõ ñèë Êàíçàêè äëÿ àäåêâàòíîãîîïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ âíåäðåíèÿ â ñïëà�âàõ "-MeX. Òàáëèöà 1 è ðèñ. 1 ïîêàçûâàþò òàêæå,÷òî ïðè èçìåíåíèè � âáëèçè �èçè÷åñêè èíòåðåñíîãîçíà÷åíèÿ � � 0:16 ¾ñóùåñòâåííûå¿ âçàèìîäåéñòâèÿV3�V14 ðåçêî ìåíÿþòñÿ óæå â âåñüìà óçêèõ èíòåðâà�ëàõ ��. Ýòî îáëåã÷àåò çàäà÷ó ðåàëèñòè÷åñêèõ îöå�125



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008íîê çíà÷åíèé ïàðàìåòðà � èç ðàñ÷åòîâ êðèâûõ �à�çîâîãî ðàâíîâåñèÿ àóñòåíèò-öåìåíòèò â ðàáîòå [7℄,ïîñêîëüêó ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ îêàçûâàþòñÿ âåñüìà÷óâñòâèòåëüíûìè ê âûáîðó çíà÷åíèÿ �.�èñóíîê 3 èëëþñòðèðóåò çàâèñèìîñòü äå�îðìà�öèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ X â ñïëàâå "-MeXîò âèäà �îíîííîãî ñïåêòðà ìåòàëëà Me ïðè èñïîëü�çîâàíèè â ðàñ÷åòàõ ¾ìàñøòàáèðîâàííîé¿ äèíàìè÷å�ñêîé ìàòðèöû âèäà (29). Òåìíûå ñèìâîëû íà ðèñ. 3ñîîòâåòñòâóþò îáñóæäàâøèìñÿ âûøå çíà÷åíèÿì Vn,âû÷èñëåííûì ñ èñïîëüçîâàíèåì äëÿ D"-Fek ñîîòíîøå�íèÿ (29), à îòêðûòûå ñèìâîëû ñîîòâåòñòâóþò àíàëî�ãè÷íîìó ðàñ÷åòó ñ çàìåíîé â ïðàâîé ÷àñòè ñîîòíîøå�íèÿ (29) ïàðàìåòðîâ êîáàëüòà íà ïàðàìåòðû òèòàíà:D"-Fek (Co! Ti) = DTik BFe=BTi; (31)ãäå DTik � äèíàìè÷åñêàÿ ìàòðèöà, ïîñòðîåííàÿ â ðà�áîòå [7℄ íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòîâ [20℄, à ýêñïåðèìåí�òàëüíîå çíà÷åíèå BTi âçÿòî èç ðàáîòû [16℄.Çàìåòèì, ÷òî �îíîííûå ñïåêòðû, èñïîëüçîâàí�íûå ïðè ïîñòðîåíèè äèíàìè÷åñêèõ ìàòðèö DCok èDTik â óðàâíåíèÿõ (29) è (31), äëÿ òèòàíà è êîáàëüòàðàçëè÷àþòñÿ âåñüìà çàìåòíî, íàïðèìåð, â îêðåñòíî�ñòÿõ òî÷åê K, M è � çîíû Áðèëëþýíà [20; 21℄. Òåìíå ìåíåå, íàøè ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî êàê õàðàê�òåð êîîðäèíàòíîé çàâèñèìîñòè V d(Rn) = V dn , òàêè ñàìè çíà÷åíèÿ V dn , äëÿ äâóõ èñïîëüçîâàííûõ ìî�äåëåé äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû �ÏÓ-æåëåçà, D"-Fek èD"-Fek (Co ! Ti), îñòàþòñÿ ñõîäíûìè ïðè âñåõ ðàñ�ñìîòðåííûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà � = f3=f1, õîòÿ ñà�ìè çàâèñèìîñòè V dn êàê îò îòíîñèòåëüíîãî ñìåùåíèÿRn, òàê è îò ïàðàìåòðà � ÿâëÿþòñÿ ñëîæíûìè è ðåç�êèìè. Ýòî èëëþñòðèðóåòñÿ ðåçóëüòàòàìè, ïðåäñòàâ�ëåííûìè íà ðèñ. 3 äëÿ � = 0 è � = 0:157. Òàêîå ñõîä�ñòâî çíà÷åíèé V dn ïîäòâåðæäàåò ïðèâåäåííûå âû�øå ñîîáðàæåíèÿ, ÷òî äå�îðìàöèîííûå âçàèìîäåé�ñòâèÿ V dn îïðåäåëÿþòñÿ ïðåæäå âñåãî ãåîìåòðè÷å�ñêèìè �àêòîðàìè è çíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðîâ Êàíçà�êè òàê æå, êàê è îáùèì ìàñøòàáîì óïðóãèõ ìîäóëåéèëè �îíîííûõ ñïåêòðîâ. Â òî æå âðåìÿ ÷óâñòâèòåëü�íîñòü V dn ê äåòàëüíîìó èçìåíåíèþ �îíîííûõ ÷àñòîò!(k) â çîíå Áðèëëþýíà ÿâëÿåòñÿ, âèäèìî, íå ñëèø�êîì ñèëüíîé.4. �ÀÑ×ÅÒÛ ÒÅ�ÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕÑÂÎÉÑÒÂ ÍÅÓÏÎ�ßÄÎ×ÅÍÍÛÕ�ÖÊ-ÑÏËÀÂÎÂ ÂÍÅÄ�ÅÍÈß Â�ÀÇËÈ×ÍÛÕ ÑÒÀÒÈÑÒÈ×ÅÑÊÈÕÏ�ÈÁËÈÆÅÍÈßÕÏðè çàäàííîì êîí�èãóðàöèîííîì ãàìèëüòîíè�àíå, ò. å. âçàèìîäåéñòâèÿõ Vi:::j â �îðìóëå (1),

êîí�èãóðàöèîííûå âêëàäû â òåðìîäèíàìèêó ìî�ãóò áûòü íàéäåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëèðîâà�íèÿ Ìîíòå-Êàðëî, è ñîâðåìåííûå ìåòîäû ïîçâîëÿþòâûïîëíÿòü òàêèå âû÷èñëåíèÿ ñ ëþáîé ïðàêòè÷åñêèíóæíîé òî÷íîñòüþ. Îäíàêî ìåòîäû Ìîíòå-Êàðëîïðîñòû è õîðîøî ðàçðàáîòàíû òîëüêî äëÿ îäíî�ðîäíûõ è ðàâíîâåñíûõ ñèñòåì, â òî âðåìÿ êàê âïðèëîæåíèÿõ îñíîâíîé èíòåðåñ èìåþò íåîäíîðîä�íûå è íåðàâíîâåñíûå ñïëàâû. Ïðè èññëåäîâàíèÿõæå íåðàâíîâåñíûõ ñèñòåì ñòàíäàðòíûå ìåòîäû Ìîí�òå-Êàðëî âñòðå÷àþò òðóäíîñòè è ÷èñëî òàêèõ èñ�ñëåäîâàíèé ïîêà íåâåëèêî. Ýòî ñòèìóëèðóåò ðàçâè�òèå ïðèáëèæåííûõ àíàëèòè÷åñêèõ ñòàòèñòè÷åñêèõïîäõîäîâ, êîòîðûå ìîãóò ëåãêî îáîáùàòüñÿ òàêæåè íà ñëó÷àè íåðàâíîâåñíûõ ñèñòåì. Íèæå ìû îá�ñóäèì òðè òàêèõ ïîäõîäà, êîòîðûå îïèñàíû â ñòà�òüÿõ [8; 9℄: ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãî ïîëÿ (mean-fieldapproximation, MFA), ïðèáëèæåíèå ïàðíûõ êëàñ�òåðîâ (pair-luster approximation, PCA) è òåòðà�ýäðè÷åñêèé ìåòîä êëàñòåðíûõ ïîëåé (tetrahedronluster-field approximation, TCA). Ýòè ìåòîäû ñîîò�âåòñòâóþò ðàçíîé ñòåïåíè ó÷åòà êîððåëÿöèé â ðàñ�ïîëîæåíèè àòîìîâ â ñïëàâå. Â ïðîñòåéøåì ìåòî�äå, MFA, êîððåëÿöèè íå ó÷èòûâàþòñÿ ñîâñåì; âPCA äîëæíûì îáðàçîì ó÷èòûâàþòñÿ ïàðíûå, íîïðåíåáðåãàåòñÿ ìíîãî÷àñòè÷íûìè êîððåëÿöèÿìè, àâ TCA, êðîìå ïàðíûõ, ó÷èòûâàþòñÿ òàêæå è âñåòðåõ- è ÷åòûðåõ÷àñòè÷íûå êîððåëÿöèè âíóòðè òåò�ðàýäðà áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Ïðè ýòîì óñëîâèåì ïðè�ìåíèìîñòè MFA ÿâëÿåòñÿ ìàëîñòü âñåõ ìåæàòîì�íûõ âçàèìîäåéñòâèé Vij ñðàâíèòåëüíî ñ òåìïåðàòó�ðîé T : �Vij � 1, ãäå � = 1=T . Åñëè æå ýòî óñëîâèåíå âûïîëíåíî, òî MFA ñòàíîâèòñÿ íåïðèìåíèìûì èíóæíî ïðèìåíÿòü áîëåå òî÷íûå ìåòîäû, òàêèå êàêPCA èëè TCA. Äëÿ ñïëàâîâ âíåäðåíèÿ, êàê îòìå�÷åíî âûøå, õàðàêòåðíî íàëè÷èå ñèëüíîãî îòòàëêè�âàíèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé ñî çíà÷åíèÿìè êîíñòàíòâçàèìîäåéñòâèé �Vij & 1. Ïîýòîìó MFA çäåñü, êàêïðàâèëî, íåïðèìåíèìî, à òî÷íîñòü ìåòîäîâ PCA èëèTCA äëÿ êàæäîé ñèñòåìû ñïëàâîâ äîëæíà, âîîáùåãîâîðÿ, èññëåäîâàòüñÿ îòäåëüíî [10℄.Â ýòîì ðàçäåëå ïðèâåäåì âûðàæåíèÿ äëÿ êîí��èãóðàöèîííûõ âêëàäîâ â òåðìîäèíàìèêó íåóïîðÿ�äî÷åííûõ �ÖÊ-ñïëàâîâ âíåäðåíèÿ â ïðèáëèæåíèÿõMFA, PCA è TCA, à â ñëåäóþùåì ðàçäåëå îöåíèìòî÷íîñòü êàæäîãî èç ýòèõ ïðèáëèæåíèé äëÿ àóñòå�íèòà. Äëÿ êðàòêîñòè, èíäåêñ ¾onf¿ ó êîí�èãóðàöè�îííûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ â ýòîì ðàç�äåëå áóäåì îïóñêàòü.Äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî íåóïîðÿäî÷åííîãî ñïëàâàâíåäðåíèÿ MeX ñðåäíåå çàïîëíåíèå hnii = i äëÿâñåõ ïîð îäèíàêîâî è ðàâíî . Ïîýòîìó âûðàæåíèÿ126



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008 Ê òåîðèè âçàèìîäåéñòâèé è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ : : :äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà áîëüøîãî êàíî�íè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ íà îäíó ïîðó 
, ñâîáîäíîéýíåðãèè íà îäíó ïîðó f è õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà âíåäðåííûõ àòîìîâ � = �f=� ìîæíî ïîëó÷èòüèç ïðèâåäåííûõ â ðàáîòàõ [8; 9℄ �îðìóë äëÿ ïðîèç�âîëüíûõ ðàñïðåäåëåíèé i, ïîëàãàÿ â ýòèõ �îðìóëàõi = . Ñëåäóÿ îáîçíà÷åíèÿì ðàáîòû [9℄, çàïèøåì 
,f è ïðîèçâîäíóþ f = �f=� êàê ñóììó âêëàäà ýí�òðîïèè ñìåøåíèÿ èäåàëüíîãî ðàñòâîðà è âêëàäà âçà�èìîäåéñòâèé, îáîçíà÷àÿ ýòè âêëàäû ñîîòâåòñòâåííîèíäåêñàìè ¾id¿ è ¾int¿:
 = 
id +
int; f = f id + f int;f = f id + f int : (32)Âêëàäû ýíòðîïèè èäåàëüíîãî ðàñòâîðà â íåóïîðÿäî�÷åííîì ñïëàâå äàþòñÿ âûðàæåíèÿìè
id = T ln 0; f id = T ( ln + 0 ln 0);f id = T ln(=0); (33)ãäå 0 = (1 � ). Âèä âêëàäîâ âçàèìîäåéñòâèé 
int,f int è f int çàâèñèò îò èñïîëüçóåìîãî ïðèáëèæåíèÿè äëÿ óïðîùåíèÿ îáîçíà÷åíèé â ýòèõ âêëàäàõ áóäåìîïóñêàòü èíäåêñ ¾int¿, óêàçûâàÿ òîëüêî ïðèáëèæå�íèå, íàïðèìåð 
intMFA � 
MFA è ò. ï. Òîãäà â ïðîñòåé�øåì ïðèáëèæåíèè MFA èìååì äëÿ íåóïîðÿäî÷åííî�ãî ñïëàâà 
MFA = �V022 ; fMFA = V022 ;fMFA = V0; (34)ãäå êîíñòàíòà V0 âûðàæàåòñÿ ÷åðåç âçàèìîäåéñòâèÿVn è êîîðäèíàöèîííûå ÷èñëà zn â n-é êîîðäèíàöè�îííîé ñ�åðå êàê V0 =Pn znVn.Â ïðèáëèæåíèè PCA êîí�èãóðàöèîííûå âêëàäûâ òåðìîäèíàìèêó íåóïîðÿäî÷åííîãî ñïëàâà èìåþòâèä [8; 9℄
PCA = 12 Xn=1 zn
n; fPCA = 12 Xn=1 zn'n;fPCA =Xn=1 zn�n; (35)ãäå âåëè÷èíû 
n, 'n è �n äàþòñÿ òàêèìè âûðàæå�íèÿìè:
n = �T ln(1� gn2); �n = T ln(1� gn);'n = 
n + 2�n;gn = 2fn=(Rn + 1 + 2fn);Rn = (1 + 40fn)1=2;fn = exp(��Vn)� 1: (36)

Íàêîíåö, â ïðèáëèæåíèè ÒÑÀ âêëàäû âçàèìî�äåéñòâèé áëèæàéøèõ ñîñåäåé V1 âû÷èñëÿþòñÿ â ïðè�áëèæåíèè òåòðàýäðè÷åñêîãî êëàñòåðà (4-êëàñòåðà)èç ÷åòûðåõ ïîð � áëèæàéøèõ ñîñåäåé â �ÖÊ- èëèÎÖÊ-ðåøåòêå, êàê îïèñàíî â ðàáîòàõ [8; 9℄, à âêëà�äû âçàèìîäåéñòâèé íåáëèæàéøèõ ñîñåäåé îïèñûâà�þòñÿ â ïðèáëèæåíèè �ÑÀ, êàê â �îðìóëàõ (35). Òàê,äëÿ �ÖÊ-ðåøåòêè âìåñòî ñîîòíîøåíèé (35) èìååì âÒÑÀ 
TCA = 
t + 12 Xn=2 zn
n;fTCA = ft + 12 Xn=2 zn'n;fTCA = �t +Xn=2 zn�n: (37)Çäåñü 
n, 'n è �n � òå æå, ÷òî â �îðìóëàõ (36), àâêëàäû âçàèìîäåéñòâèé áëèæàéøèõ ñîñåäåé 
t, ft è�t âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó 4-êëàñ�òåðà Zt è ¾àêòèâíîñòü¿ ïîðû â ýòîì êëàñòåðå y òà�êèì îáðàçîì:
t = �T ln[Zt(0)4℄; �t = 4T ln y0 ;ft = 
t + �t; (38)Zt = 1 + 4y + 6�y2 + 4�3y3 + �6y4; (39)ãäå � = exp(��V1), à àêòèâíîñòü ïîðû y = y(; T )íàõîäèòñÿ èç óðàâíåíèÿ = yZt (1 + 3�y + 3�3y2 + �6y3): (40)5. �ÀÑ×ÅÒÛ ÀÊÒÈÂÍÎÑÒÈ Ó�ËÅ�ÎÄÀ ÂÀÓÑÒÅÍÈÒÅ �ÀÇËÈ×ÍÛÌÈÑÒÀÒÈÑÒÈ×ÅÑÊÈÌÈ ÌÅÒÎÄÀÌÈÇàìåòèì òåïåðü, ÷òî âûðàæåíèÿ, îáñóæäàâøè�åñÿ â ðàçä. 4, îïèñûâàþò òîëüêî êîí�èãóðàöè�îííûå âêëàäû â òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïîòåíöèàëû
 = 
onf , f = f onf , � = �onf , íî íå âêëþ÷àþòêîíöåíòðàöèîííî-íåçàâèñÿùèå ¾ðåøåòî÷íûå¿ âêëà�äû, êîòîðûå îïèñûâàþò, â ÷àñòíîñòè, èçìåíåíèå õè�ìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà àòîìà âíåäðåíèÿ ïðè åãî ïå�ðåõîäå èç ÷èñòîãî âåùåñòâà X â òâåðäûé ðàñòâîðMeX. Èçìåðÿåìûå æå íà îïûòå âåëè÷èíû âêëþ÷à�þò ýòè ðåøåòî÷íûå âêëàäû. Òàê, èçìåðÿåìàÿ àêòèâ�íîñòü óãëåðîäà â àóñòåíèòå îòíîñèòåëüíî ãðà�èòà,îïðåäåëÿåìàÿ ðàâåíñòâîì aC = exp(���) (ãäå �� �ðàçíîñòü õèìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ óãëåðîäà â àóñòå�íèòå è â ãðà�èòå [1℄), ñâÿçàíà ñ êîí�èãóðàöèîííûì127



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì �onf = fonf â �îðìó�ëàõ (32)�(35) ñîîòíîøåíèåìaC = exp(��GC) exp(��onf ); (41)ãäå �GC = �GC(T ) èìååò ñìûñë ðåøåòî÷íîé,ò. å. íåêîí�èãóðàöèîííîé ÷àñòè èçìåíåíèÿ ñâîáîä�íîé ýíåðãèè ïðè ïåðåõîäå àòîìà óãëåðîäà èç ãðà�è�òà â -æåëåçî. Ýòî èçìåíåíèå ðàâíî ñóììå âêëàäîâ,ñâÿçàííûõ ñ èçìåíåíèåì ïðè òàêîì ïåðåõîäå ýíåðãèèE è ýíòðîïèè S:�GC = �E-grC � T�S-grC ; (42)ãäå �E-grC = EC � EgrC åñòü èçìåíåíèå ýíåðãèèïðè ïåðåõîäå àòîìà óãëåðîäà èç ãðà�èòà â -æåëåçî,�S-grC = SC�SgrC � âîçíèêàþùåå ïðè ýòîì èçìåíå�íèå ýíòðîïèè, à èíäåêñû ¾¿ è ¾gr¿ ñîîòâåòñòâóþò-æåëåçó è ãðà�èòó. Åñëè ïðåíåáðåãàòü àíãàðìîíè�÷åñêèìè ý��åêòàìè êàê â -æåëåçå, òàê è â ãðà�è�òå, òî ïðè ðàññìàòðèâàåìûõ òåìïåðàòóðàõ T , ìíîãîá�îëüøèõ äåáàåâñêîé, âåëè÷èíà �E-grC íå çàâèñèò îòT è ðàâíà ðàçíîñòè ìåæäó ýíåðãèÿìè íåïîäâèæíî�ãî àòîìà óãëåðîäà â îêòîïîðå -æåëåçà è â ãðà�èòå,à ðàçíîñòü ýíòðîïèé �S-grC ðàâíà ðàçíîñòè óòðî�åííûõ ñðåäíèõ ëîãàðè�ìîâ ÷àñòîò êîëåáàíèé àòîìàóãëåðîäà â äâóõ ýòèõ ñîñòîÿíèÿõ [23℄:�S-grC = 3 ln (�!grC =�!C) ; (43)ãäå �!C � ¾ñðåäíåå ãåîìåòðè÷åñêîå¿ çíà÷åíèå ÷àñòî�òû êîëåáàíèé, îïðåäåëåííîå ñîîòíîøåíèåìln!;grC = hln!i;grC = Z d! g;grC (!) ln!: (44)Çäåñü gC(!) èëè ggrC (!) � ïëîòíîñòü êîëåáàòåëüíûõñîñòîÿíèé àòîìà óãëåðîäà â -æåëåçå èëè â ãðà�è�òå, íîðìèðîâàííàÿ íà åäèíèöó, ïðè÷åì �óíêöèÿ gCîïðåäåëÿåòñÿ êàê ðàçíîñòü ïîëíûõ ïëîòíîñòåé êîëå�áàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé â êðèñòàëëå -æåëåçà ñ àòîìîìóãëåðîäà è â òàêîì æå êðèñòàëëå áåç óãëåðîäà.Çíà÷åíèÿ �GC â óðàâíåíèÿõ (41) è (42) ìîæíîîöåíèòü èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ îá àêòèâíî�ñòè aC ïðè ìàëûõ êîíöåíòðàöèÿõ  ñ ïîìîùüþ ðà�âåíñòâà �GC = T ln(aC=)��!0; (45)êîòîðîå ñëåäóåò èç îïðåäåëåíèÿ (41) è îáùåãîñîîòíîøåíèÿ òåðìîäèíàìèêè ñëàáûõ ðàñòâîðîâ:�j!0 ! T ln , èëëþñòðèðóåìîãî ðàâåíñòâàìè (32)è (33). �åçóëüòàòû òàêèõ îöåíîê äëÿ àóñòåíèòà, âû�ïîëíåííûõ Áëàíòåðîì [2℄, ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 4.Âèäíî, ÷òî äëÿ èçó÷àâøèõñÿ òåìïåðàòóð T îò 1000
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�èñ. 4. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ðåøåòî÷íîãîâêëàäà�G(T ) äëÿ óãëåðîäà â àóñòåíèòå, îöåíåííûåâ ðàáîòå [2℄ ïî ñîîòíîøåíèÿì (45). Ïðÿìàÿ ñîîòâåò-ñòâóåò ëèíåéíîé èíòåðïîëÿöèè ýòèõ äàííûõ óðàâíå-íèåì (46)äî 1500 Ê ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î çàâèñèìî�ñòè �GC(T ) (íåñìîòðÿ íà èõ î÷åâèäíûé ðàçáðîñ)äîñòàòî÷íî õîðîøî îïèñûâàþòñÿ ëèíåéíûì ïî Tâûðàæåíèåì �GC � 5217 K� 1:88T; (46)ïîêàçàííûì íà ðèñ. 4 ïðÿìîé ëèíèåé. Ýòî ìîæíîñ÷èòàòü ïîäòâåðæäåíèåì èñïîëüçîâàííîãî ïðåäïîëî�æåíèÿ îá îòíîñèòåëüíîé ìàëîñòè çäåñü àíãàðìîíè÷å�ñêèõ ý��åêòîâ è ñâÿçàííûõ ñ íèìè íåëèíåéíûõ ïîT âêëàäîâ â òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïîòåíöèàëû. Ñðàâ�íåíèå ñîîòíîøåíèé (42) è (46) ïîçâîëÿåò òàêæå îöå�íèòü çíà÷åíèÿ ýíåðãèè è ýíòðîïèè ïåðåõîäà àòîìàóãëåðîäà èç ãðà�èòà â -æåëåçî: �E-grC � 5200 K,�S-grC � 1:88.Ñîîòíîøåíèÿ (41) è (45) ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû�ìè çíà÷åíèÿìè aC(; T ) ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿîöåíîê âçàèìîäåéñòâèé Vn ìåæäó àòîìàìè óãëåðî�äà â àóñòåíèòå [1℄. Íàèáîëåå ïîëíî ýòî áûëî ñäåëà�íî Áëàíòåðîì â ðàáîòå [2℄, ãäå äëÿ êîíñòàíò âçà�èìîäåéñòâèé Vn âî âñåõ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åðàõn, êðîìå ïåðâîé, èñïîëüçîâàëàñü ìîäåëü ÷èñòî äå��îðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé ñ êîðîòêîäåéñòâóþ�ùèìè ñèëàìè Êàíçàêè. Êîíñòàíòà æå âçàèìîäåé�ñòâèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé V1 (äëÿ îöåíîê êîòîðîéäå�îðìàöèîííàÿ ìîäåëü, êàê îòìå÷àëîñü, íåïðèìå�íèìà) ñ÷èòàëàñü ñâîáîäíûì ïàðàìåòðîì, êîòîðûéïðè êàæäîé òåìïåðàòóðå Ti îïðåäåëÿëñÿ èç ïîä�128



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008 Ê òåîðèè âçàèìîäåéñòâèé è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ : : :ãîíêè âû÷èñëåííîé ñ ýòèìè Vn êîíöåíòðàöèîííîéçàâèñèìîñòè aalC (; Ti) ê ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâè�ñèìîñòè aC(; Ti). Çíà÷åíèÿ æå aalC ïðè äàííûõVn íàõîäèëèñü ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Èñïîëüçîâàí�íûå ïðè ýòîì çíà÷åíèÿ äå�îðìàöèîííûõ âçàèìîäåé�ñòâèé Vn�2 è ñðåäíåå çíà÷åíèå V1 = hV1(Ti)i, ïîëó�÷åííîå â ðåçóëüòàòå ïîäãîíêè ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïå�ðàòóðàõ Ti, óêàçàíû â òàáë. 2. Â ýòîé òàáëèöå, àíà�ëîãè÷íîé òàáë. 1, a � ðàññòîÿíèå ìåæäó áëèæàéøè�ìè ñîñåäÿìè, a0 = ap2 � ïîñòîÿííàÿ �ÖÊ-ðåøåòêè,zn � êîîðäèíàöèîííîå ÷èñëî. Ïîëó÷åííûé â ðàáî�òå [2℄ ðàçáðîñ çíà÷åíèé V1(Ti), ò. å. ìàñøòàá �ëóêòó�àöèé Æ = [V1(Ti) � V1℄=V1, áûë íå ñëèøêîì âåëèê:Æ � 0:1�0.2. Ñ ó÷åòîì ðàçáðîñà èñïîëüçîâàííûõ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ýòî ïîçâîëÿåò ñ÷èòàòü, ÷òîïðåäëîæåííàÿ ìîäåëü (â êîòîðîé Vn ïðåäïîëàãàþò�ñÿ íå çàâèñÿùèìè îò T ) íå ïðîòèâîðå÷èò ýêñïåðè�ìåíòàì.Êàê îòìå÷åíî âûøå, ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî (ïðè åãî äîëæíîé âû÷èñëè�òåëüíîé òî÷íîñòè) ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê òî÷�íûå. Ïîýòîìó ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ òàêîãî ìîäåëè�ðîâàíèÿ â ðàáîòå [2℄ ñ ðåçóëüòàòàìè àíàëèòè÷åñêèõðàñ÷åòîâ, îïèñàííûõ â ðàçä. 4, äëÿ îäíîé è òîé æåìîäåëè âçàèìîäåéñòâèé Vn, óêàçàííîé â òàáë. 2, ïîç�âîëÿåò îöåíèòü òî÷íîñòü ïðèáëèæåííûõ àíàëèòè÷å�ñêèõ ìåòîäîâ ïðè îïèñàíèè òåðìîäèíàìèêè àóñòåíè�òà. �åçóëüòàòû òàêîãî ñðàâíåíèÿ äëÿ àêòèâíîñòèóãëåðîäà aC(; T ) ïðèâîäÿòñÿ íà ðèñ. 5. Âèäíî,âî-ïåðâûõ, ÷òî èñïîëüçóåìàÿ ïðîñòàÿ ìîäåëü âçàè�ìîäåéñòâèé [2℄ õîðîøî îïèñûâàåò ýêñïåðèìåíòàëü�íûå äàííûå ïðè âñåõ èçó÷åííûõ  è T . Âî-âòîðûõ,âèäíî, ÷òî ðåçóëüòàòû êëàñòåðíûõ ìåòîäîâ PCAè TCA ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò ñ ðåçóëüòàòàìè ìî�äåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî: ìàêñèìàëüíûåðàñõîæäåíèÿ, çàìåòíûå òîëüêî ïðè ìàêñèìàëüíûõ � 0:1, èìåþò ïîðÿäîê ïðîöåíòà. Òî÷íîñòü æå ïðî�ñòîãî ìåòîäà MFA, ò. å. ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ(èñïîëüçóåìîãî ìíîãèìè àâòîðàìè [3; 4; 13℄), íàïðî�òèâ, î÷åíü íèçêà ïðè âñåõ �èçè÷åñêè èíòåðåñíûõ è T . Êàê îáñóæäàëîñü â ðàáîòå [10℄ è âûøå, íåïðè�åìëåìî íèçêàÿ òî÷íîñòü ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïî�ëÿ ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íîé äëÿ ñïëàâîâ MeX âñëåäñòâèåíàëè÷èÿ çäåñü ñèëüíîãî îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó áëèçêîðàñïîëîæåííûìè àòîìàìè âíåäðåíèÿ. Â òî æå âðåìÿìåòîäû PCA è TCA, êàê âèäíî íà ðèñ. 5, îïèñûâàþòâëèÿíèå ýòîãî îòòàëêèâàíèÿ ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ.Ïîýòîìó ìîæíî äóìàòü, ÷òî ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâñâîéñòâ ñïëàâîâ âíåäðåíèÿ êëàñòåðíûìè ìåòîäàìèîáû÷íî äîñòàòî÷íî òî÷íû íå òîëüêî êà÷åñòâåííî, íîè êîëè÷åñòâåííî.
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü àêòèâíîñòè óãëåðîäà aC âàóñòåíèòå îò êîíöåíòðàöèè óãëåðîäà xC = =(1 + )äëÿ ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð T . Êðèâûå (ñëåâà íàïðà-âî) ñîîòâåòñòâóþò òåìïåðàòóðàì T = 1073, 1173,1273, 1373, 1423, 1573 Ê. Òî÷êè � ýêñïåðèìåíòàëü-íûå äàííûå, ïðèâåäåííûå â ðàáîòå [2℄. Ëèíèè � ðàñ-÷åòû ñ êîíñòàíòàìè âçàèìîäåéñòâèé Vn èç òàáë. 2ïðè èñïîëüçîâàíèè ñëåäóþùèõ ìåòîäîâ: øòðèõîâûåëèíèè � ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî [2℄; ñïëîøíàÿ ëèíèÿ �ÒÑÀ; øòðèõïóíêòèð � �ÑÀ; ïóíêòèð � MFA6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏåðå÷èñëèì îñíîâíûå ðåçóëüòàòû íàñòîÿùåé ðà�áîòû. Îíà ÿâëÿåòñÿ ÷àñòüþ ïðîåêòà, ñòàâÿùåãî öå�ëüþ ðàçâèòèå ìèêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè âûñîêîòåì�ïåðàòóðíûõ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé, ïðîèñõîäÿùèõâ ñïëàâàõ æåëåçî�óãëåðîä. Ïðè ýòîì îáû÷íûé, îð�òîðîìáè÷åñêèé öåìåíòèò Fe3C ìîäåëèðóåòñÿ åãî ìå�òàñòàáèëüíûì àíàëîãîì, ãåêñàãîíàëüíûì êàðáèäîì"-Fe3C ("-öåìåíòèòîì), áëèçêèì ê îáû÷íîìó öåìåí�òèòó êàê ïî ñòðóêòóðå, òàê è ïî òåðìîäèíàìè÷å�ñêèì ñâîéñòâàì [6℄. Ïîýòîìó äëÿ ðàçâèòèÿ â ðàìêàõîáñóæäàåìîãî ïîäõîäà òåîðèè ïðåâðàùåíèé àóñòå�íèò�öåìåíòèò íóæíî, âî-ïåðâûõ, ïîñòðîèòü àäåêâàò�íûå �èçè÷åñêèå ìîäåëè âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ óã�ëåðîäà â "-öåìåíòèòå è â àóñòåíèòå è, âî-âòîðûõ,ðàçðàáîòàòü äîñòàòî÷íî ïðîñòûå è òî÷íûå ìåòîäûðàñ÷åòà ñòàòèñòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ýòèõ ñïëàâîâ.Äëÿ ðåøåíèÿ ïåðâîé èç íàçâàííûõ ïðîáëåì âðàçä. 2 ðàçâèòà îáùàÿ òåîðèÿ äå�îðìàöèîííûõâçàèìîäåéñòâèé â �ÏÓ-ñïëàâàõ âíåäðåíèÿ MeX("-MeX). Ïðè ýòîì èñïîëüçîâàíèå â ðàñ÷åòàõ òîëü�êî êîâàðèàíòíûõ âûðàæåíèé ïîçâîëÿåò íå òîëüêî9 ÆÝÒÔ, âûï. 1 129



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 1, 2008Òàáëèöà 2. Ïîëíûå âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ óãëåðîäà Vn (â K) â �ÖÊ-æåëåçå â ìîäåëè Áëàíòåðà [2℄2Rn=a0 110 200 211 220 310 222 321 400 330 411 420Rn=a 1 1.41 1.73 2 2.24 2:45 2:65 2.83 3 3 3.16V (Rn) V1 V2 V3 V4 V5 V6 V7 V8 V9 V10 V11zn 12 6 24 12 24 8 48 6 12 24 24Vn 1334 1961 �487 46 46 267 �23 �139 58 �12 �23óïðîñòèòü îïèñàíèå ñðàâíèòåëüíî ñ ïðåäøåñòâóþ�ùèìè ðàáîòàìè [3�5℄, íî è âêëþ÷èòü â ðàññìîòðå�íèå âçàèìîäåéñòâèÿ Me�X (ñèëû Êàíçàêè) ëþáîéïðîòÿæåííîñòè. Â ðàçä. 3 îáùèå �îðìóëû ðàçä. 2ïðèìåíÿþòñÿ ê ðàñ÷åòàì äå�îðìàöèîííûõ âçàèìî�äåéñòâèé àòîìîâ óãëåðîäà (C�C-âçàèìîäåéñòâèé) âñïëàâàõ "-FeC, ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ïîñòðî�åíèÿ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû �ÏÓ-ìåòàëëà D"k íàîñíîâå äàííûõ î �îíîíàõ â òî÷êàõ ñèììåòðèè çî�íû Áðèëëþýíà è îá óïðóãèõ ìîäóëÿõ, ðàçâèòîãîâ ðàáîòå [21℄. Ïðè ýòîì, ïîñêîëüêó äëÿ "-Fe ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, íåîáõîäèìûå äëÿ òàêîãîïîñòðîåíèÿ, îòñóòñòâóþò, ìîäåëüíàÿ äèíàìè÷åñêàÿìàòðèöà D"-Fek ñòðîèòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì àíàëîãè÷�íûõ äàííûõ äëÿ êîáàëüòà � ñòðóêòóðíîãî è ìàã�íèòíîãî àíàëîãà "-Fe, à òàêæå ïðåäïîëîæåíèÿ, ÷òî�îíîííûå ñïåêòðû è óïðóãèå ìîäóëè ýòèõ äâóõ�ÏÓ-ìåòàëëîâ ïðîïîðöèîíàëüíû äðóã äðóãó. Äëÿáîëåå êîëè÷åñòâåííûõ îöåíîê C�C-âçàèìîäåéñòâèéâ ñïëàâàõ "-FeC èñïîëüçóþòñÿ òàêæå ðåçóëüòàòûäðóãîé ðàáîòû [7℄, ãäå òàêèå îöåíêè ïîëó÷åíû èçñðàâíåíèÿ ñ îïûòîì êðèâûõ �àçîâîãî ðàâíîâåñèÿàóñòåíèò�öåìåíòèò, âû÷èñëåííûõ íà îñíîâå ðàçâèâà�åìîé ìîäåëè.Íàéäåííûå â ðåçóëüòàòå âûïîëíåííûõ ðàñ÷åòîââçàèìîäåéñòâèÿ VCC(R) â �ÏÓ-æåëåçå ñóùåñòâåííîîòëè÷àþòñÿ îò àíàëîãè÷íûõ âçàèìîäåéñòâèé â êó�áè÷åñêèõ ìåòàëëàõ, ÿâëÿÿñü áîëåå àíèçîòðîïíûìè,áîëåå äàëüíîäåéñòâóþùèìè è ðåç÷å îñöèëëèðóþùè�ìè ïðè èçìåíåíèè âåêòîðà îòíîñèòåëüíîãî ñìåùå�íèÿ R. Óñòàíîâëåíî, ÷òî äëÿ ðåàëèñòè÷åñêîãî îïè�ñàíèÿ C�C-âçàèìîäåéñòâèé â ñïëàâàõ "-FeC íóæ�íî ó÷èòûâàòü ñèëû Êàíçàêè íå ìåíåå, ÷åì äî òðå�òüåé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû, â òî âðåìÿ êàê îáû÷�íî èñïîëüçóåìàÿ ìîäåëü êîðîòêîäåéñòâóþùèõ ñèëÊàíçàêè çäåñü äàåò êà÷åñòâåííî íåâåðíîå îïèñàíèå.Íàéäåíî òàêæå, ÷òî íåñìîòðÿ íà íàëè÷èå ñëîæíûõè ðåçêèõ çàâèñèìîñòåé äå�îðìàöèîííûõ âçàèìîäåé�ñòâèé VXX(R) îò âåëè÷èíû è ïðîòÿæåííîñòè ñèëÊàíçàêè, à òàêæå îò ìàñøòàáà �îíîííûõ ÷àñòîò è

óïðóãèõ ìîäóëåé ìåòàëëà Me, ýòè âçàèìîäåéñòâèÿ âñïëàâàõ "-MeX îêàçûâàþòñÿ íå ñëèøêîì ÷óâñòâè�òåëüíûìè ê äåòàëÿì èçìåíåíèÿ �îíîííûõ ÷àñòîòìåòàëëà Me â çîíå Áðèëëþýíà. Ïîýòîìó èñïîëüçî�âàííîå â ðàáîòå ìîäåëèðîâàíèå äèíàìè÷åñêîé ìàò�ðèöû �ÏÓ-æåëåçà äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöåé êîáàëüòàïðåäñòàâëÿåòñÿ îïðàâäàííûì.Â ðàçä. 4 è 5 ðàññìàòðèâàåòñÿ ïðîáëåìà ðàç�âèòèÿ àäåêâàòíûõ àíàëèòè÷åñêèõ ìåòîäîâ ðàñ÷åòàñòàòèñòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñïëàâîâ MeX. Èñïîëüçóåò�ñÿ êàê ïðîñòîå ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãî ïîëÿ (MFA),òàê è ðàçâèòûå ðàíåå [8; 9℄ êëàñòåðíûå ìåòîäû, â êî�òîðûõ â îòëè÷èå îò MFA ó÷èòûâàþòñÿ êîððåëÿöèèâ ðàñïîëîæåíèè àòîìîâ âíåäðåíèÿ â ñïëàâå. Âñåýòè àíàëèòè÷åñêèå ìåòîäû ïðèìåíÿþòñÿ ê ðàñ÷åòàìòåðìîäèíàìè÷åñêîé àêòèâíîñòè àòîìîâ óãëåðîäà aCâ íåóïîðÿäî÷åííûõ �ÖÊ-ñïëàâàõ FeC äëÿ ìîäåëèÁëàíòåðà [2℄, äàþùåé âåñüìà òî÷íîå îïèñàíèåýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î çàâèñèìîñòÿõ aC(; T )â àóñòåíèòå. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ âûïîëíåííûõðàñ÷åòîâ ñ ìîäåëèðîâàíèåì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëîïîêàçûâàåò, ÷òî òî÷íîñòü ïðîñòîãî ìåòîäà MFA (èñ�ïîëüçóåìîãî ìíîãèìè àâòîðàìè [3; 4; 13℄) ÿâëÿåòñÿíåïðèåìëåìî íèçêîé ïðè âñåõ �èçè÷åñêè èíòåðåñ�íûõ  è T . Â òî æå âðåìÿ ðåçóëüòàòû êëàñòåðíûõìåòîäîâ ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò ñ ðåçóëüòàòàìèìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ïðè âñåõèññëåäîâàâøèõñÿ òåìïåðàòóðàõ è êîíöåíòðàöèÿõ.Òàêèì îáðàçîì, ïðåäëîæåííûå êëàñòåðíûå ìåòîäûñî÷åòàþò ïðîñòîòó âû÷èñëåíèé ñ âûñîêîé ïðàêòè�÷åñêîé òî÷íîñòüþ è êàæóòñÿ ïåðñïåêòèâíûìè äëÿèçó÷åíèÿ ñâîéñòâ êàê ðàâíîâåñíûõ, òàê è íåðàâíî�âåñíûõ ñïëàâîâ âíåäðåíèÿ.Àâòîðû ãëóáîêî áëàãîäàðíû Ì. Ñ. Áëàíòåðó çàìíîãî÷èñëåííûå îáñóæäåíèÿ è ïîìîùü â ðàáîòå,à òàêæå èññëåäîâàòåëüñêî-òåõíîëîãè÷åñêîìó öåíòðó¾Àóñ�åðð¿, ã. Ìàãíèòîãîðñê çà èíèöèèðîâàíèå èïîääåðæêó ýòîé ðàáîòû. �àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîä�äåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíò �06-02-16557).130
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