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РАСЧЕТ КОНФИГУРАЦИОННОЙ ЭНТРОПИИ
В КЛАСТЕРНОЙ МОДЕЛИ

Вычисление конфигурационной энтропии растворен гю пызывает болъ-
1пого труда , если учитывать г.ппь распределение атоиов но различным
местам в кристаллической решетке ( ' ) L Попытка учета ближнего порядка
Требует использования приближенных выражений (', г ) . В настоящей ра¬

боте предлагается метод расчета конфигурационной онтроппи раствора
в кластерной модели н обсуждается снясь нол ученных аираженни с
обычно используемими ( 1 ) .

Рассмотрим бинарный упорядочивающийся сплав А .В|_
;., для которого

распределение атомов по иодрешеткаи задается матрицей ( ?)
А В
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1 \ :т. .ГЕ| !.' ..J : 1 Г I ; : I.
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( i )

где А — параметр тапа дальнего порядна . Конфигурационная энтропия
раствора ( 1 ) имеет вид (А — число Авогадро )

S =- k ]nW -г* - к In UA/2)Ha —|JV (г -j- А-V*)] I [ A (i — с — А)]!1Л-АЦ [ N (Vi — A)]l
яг — кМ {1д 2+ (с + X — Va) In (с + А — Vs) + (1 — с- X) In (1 — с — Я) +

+ UnX + (Vt- A> b ( V1-J,) >, (2)
Согласно кластерной теории t 3-1 ) п сплаве ( 1 ) можно ниделит г. четыре
кластера Е.тх компонента

i ) А^А?/,-* {^* , 2) BytBy|-+ (^ , 3) А,дВ ," -* ( Q i h j -
4) в?,л!+(",£}• P)

В табл . 1 приведены коэффициенты разложения матрицы раствора ( 1 )
по матрицам кластерных компонентов (КК ) .

Выпишем выражения для конфигурационной энтропии в случае раз ¬

ложений, учитывая, что величины, стоящие 5 таблице , определяют кон¬

центрацию соответствующих кластеров
S i =- kN { ( 1- 21) In ( 1- 2А) + 2 ( l-c-X) I n [2( 1- c X ) ] +

+ 2(c + 2l-{) b ;[!(i:+fe- l)]}, (4)
Ss=- kX { 2 ( c + X- Vs) In [2 (c + X - Vs ) J + 2Xln 2X +

+ 2( 1 — с — 2A) In[2( 1 — с — 2Л) ]}, (5)
Ss = — kN { { 2c — 1) In (2c — 1) + 2Aln 2X +

+ 2 ( 1 — с — A) In [2 ( 1 — с — X ) ) J , * (0)
3^ *= - k X { ( i - 2c ) In (1-2c) + 2 (c + A — 1/s ) In [2 (c + A-Vs) I +

+ 2 ( '/s — X) In [2(’/i — X ) ]}, (7)
Найдем среднеарифметическое isoex энтропийных выражений (4) — (7 ) ,
слитая, что под знаком логарифмов стоит абсолютное значение соответ-
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сгвующих выражений:
3 = >/4 (5, + S t + S> + S t ) = - k N { ( 'h - к ) In ( 4i - Я) +

+ ( i — e — Я) I n ( 1- с- Я) + ( С + Х - Ч2 ) I n (с+ Я — Vi ) +
"4” Я In Я -f* In 2}. (8)

Видно , что найденное таким образом значение энтропийного члена
(8) полностью совпадает о энтропийным членом ( 1 ) , полученным в тео¬

рии упорядочивающихся сплавов.
Из выражении (4) — ( 7 ) легко получить явный вид для активностей

соответствующих компонент , которые точно совпадают с соответствующи¬

ми концентрациями, приведенными е таблице. Такой результат совер¬

шение очевиден, если учесть, что в кластерной модели мы имеем дело с
невзаимодействующими кластерами ( а ) .
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