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В работе (*)  было показано, что интенсивность диффузного рассея­
ния рентгеновских лучей на равновесном ближнем порядке в монокристал­
лах неупорядоченных сплавов определяет Фурье-компоненты энергии сме­
шения (Ф.к.э.с.), отвечающие той точке обратного пространства, в кото­
рой производилось измерение интенсивности. Такое экспериментальное 
определение Ф.к.э.с. было проведено в (2) для сплавов Fe — Al с 9, 12, 16, 
19 и 22 ат.°/о А1. В (2) были найдены Ф.к.э.с. F(ki), V(k2) и У(0) для 
сверхструктурных (к( = 2л (а/+ а2* + а3*)  и к2 = л (а/+ а2* + а3‘)) и 
структурного (к = 0) волновых векторов.

Из теории (3) следует, что в приближении самосогласованного поля 
именно эти три энергетические константы определяют свободную энергию 
твердых растворов, упорядочивающихся по типу Fe3Al. С учетом ферромаг­
нетизма в сплавах Fe — Al эта свободная энергия F имеет вид

F(k) = 7хим(к) +/(k)oV, (2)

Ухим (к) — Ф.к.э.с. в отсутствие магнетизма, 7(к) — Фурье-компонента 
обменной энергии между атомами Fe, о — относительная намагничен­
ность, s— спин, приходящийся на один атом Fe; с—атомная доля Fe, 
х — постоянная Больцмана, Т — абсолютная температура, N — полное 
число атомов; х, у — параметры дальнего порядка, определяющие распре­
деление атомов Fe по узлам R решетки:

п (R) = с + a:e/k‘R + у sin k2R (3)

(функция п (R) на узлах решетки принимает три значения: (с + х), 
(с —я — у) и (с —а: + у)).

В приближении ближайших соседей для обменного взаимодействия (4)

J(k2)=0, J(O)=-Z(k1). (4)
Используя (2) и (4), а также условия равенства нулю первых произ­

водных от свободной энергии dF / дх, дР / ду и dF / до, получим систему из
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трех трансцендентных уравнений для определения равновесных значений 
параметров дальнего порядка х и у и относительной намагниченности 5 
при любой температуре и составе сплава:

] (1—с + х —у)(с —х — у) 2у v ,, .
(1 — с -|- х + у) (с — х + у) 7.7' ' 2'’

111 I1 г — ж)2 (с — а- — у) (с — х у) __ ix_ . г/п\ 2,.2\
(с -(- х)2 (1 —С 4- х + у) (1 — С + X — у) хТ ' ХИМ ' 1' I 1 2 ’» ' '

, 1 + а „ тс1ПТ^ = 2®—-----,

где Тс(х, у) — температура Кюри, равная
Тс(я, у) = J(0)s2c(l-z2/c2). (8)

Систему уравнений (5) — (7) удается свести к одному трансцендент­
ному уравнению (5), в котором величина у определяется соотношением

/ \ 1/2

(5)

(7)

+ х)2 ехр (Бхим (ki)+J (0) o?s2)]—(с—i)2 (1—с—х)2

Г—|_z7' ( хим
(ki) + J (0) o2s2)] — (1 — с — х)2 , (9)

а величина о равна
п = VI — т(1 + 0,73т), т = Т / Тс(х, у). (10)

Уравнение (10) с высокой степенью точности аппроксимирует решение 
трансцендентного уравнения 
равновесия Fe — Al необ­
ходимо выразить свобод­
ную энергию (1) через Т 
и с. Для этого равновесные 
значения х, у, о следует 
выразить через Т и с с по­
мощью уравнений (5), (9) 
и (10) и подставить х, у, 5 
в (1). Из выражений (1), 
(5), (9), (10) следует, что 
при наличии магнетизма 
свободная энергия F опре­
деляется 
вестными 
Ихим(О), . .
Ихим(к2) = У(к2), 7(0) и s.

Для определения ве­
личины s использовались 
экспериментальные дан­
ные (5~7) по концентра­
ционной зависимости чис­
ла СПИНОВ «узел, приходя­
щихся на 1 узел решетки. 
Эти данные для величины 
«узел / с = S (число СПИНОВ 
на 1 атом Fe) приведены 
на рис. 2. Видно, что величина s практически не изменяется вплоть до 
~25 ат.% А1. Поэтому в соответствии с (5_7) концентрационная зависи­
мость s выбрана в виде

( 1,11 (число спинов для чистого Fe) для 1>С>0,7, 
S [0 для с <0,7.

пятью неиз- 
параметрами:

VХИМ (Й1) ,

диаграммы

Рис. 1. Температурная зависимость относительной 
намагниченности o', рассчитанная по формулам (7) 
(7) и (10) (2). 3—6 — экспериментальные данные 
для Fe — Al сплавов с 5 (3), 10 (4), 15 (5) и 20 ат.%

А1 (б) (данные 3. Н. Булычевой)

(7) (см. рис. 1). Для построения

(И)
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Используя (11) и экспериментальные значения температуры Кюри (8)г 
с помощью формулы (8) определили Фурье-компоненту обменной энергии 
/(0). Этот расчет для неупорядоченных сплавов (а: = 0) и приближенно 
для сплавов с дальним порядком (х ¥= 0) дает

7(0) = 915°х ± 25°х для 0,90 > с >0,71. (12)

Эти значения J (0) и s, а также V (ki), V (k2) и V (0), измеренные ранее в- 
(2) методом диффузного рассеяния рентгеновских лучей, использовались 
для нахождения Fx™(ki), Ухим(0) и Уим(к2) = У (к2) по (2) и (4) *.

* В (2) приведено другое значение для УХИм(к1), равное —5700° х, так как вели­
чина J (0) o2s2 определялась в (2) и (4) по-другому.

Ким (к,) = -5000°х ± 200°х, (13)

Ким(к2) = У(к2) = —37ОО°х ± 200°х, Ухим(0) = 5800°х ± 200°х.

Используя численные значения (11) — (13) величин s, 7(0), Ким(к1)у 
Ким(к2) и Ким(0) с помощью ЭВМ Минск-32 был проведен расчет равно­
весных значений параметров дальнего порядка х(Т, с), у(Т, с), относи­
тельной намагниченности 5(7’, с), температуры Кюри Тс(с) и свободной 
энергии F(T, с).

Полученные значения свободной энергии позволили теоретически рас­
считать диаграмму состояния Fe — Al в области 1 > с > 0,5. Она приведе­
на на рис. 3, на котором для сравнения показана также последняя и, по- 
видимому, наиболее надежная диаграмма состояния Fe — Al, полученная 
в (9) методом электронной микроскопии (на закаленных образцах).

Из рис. 3 видно, что рассчитанная нами диаграмма Fe — Al хорошо со­
гласуется с известными экспериментальными данными: содержит неболь­
шую двухфазную область (а,„ + а2), а также двухфазные области 
(am + aim) и (а,„ + ат). Однако получены и новые результаты.

1. Расслоение внутри однофазной области at на магнитную и немаг­
нитную фазы (aim + am), обусловленное магнетизмом.

Левая граница двухфазной области (aim + am) практически совпадает 
с линией точек Кюри Тс(с). Критическая точка К имеет координаты 
Тк = 397° С; ск = 30 ат. % А1.

2. Распад при 71 = 315° С на смесь фаз (aim + a2).
3. Положение точки А определяется пересечением линии точек Кюри 

с линией точек Курнакова для фазового перехода II рода a а2.
4. Показано, что двухфазные области (am + am) и (a2 + ain) генетиче­

ски связаны с линией точек Курнакова Т = Ту(с) для фазового перехода 
II рода а2 «1, который протекал бы в отсутствие распада; двухфазные- 
области (alm + a2) и (aOT + a2) связаны с линией точек Кюри.

5. Линии АВ и CD являются линиями фазовых переходов II рода.
Существование двухфазной области (atm + a2) отмечается в (8,10-12), 
Построенная нами диаграмма дает несколько завышенное по сравне­

нию с (14) (на 11,5% для сплава Fe — 29 ат.% А1) значение температуры 
Ту и смещение к меньшим концентрациям А1 фазовой границы между ат 
и двухфазной областью (am + aim). Эти отклонения, по-видимому, обуслов­
лены принятым нами приближением самосогласованного поля, так как 
учет корреляционных поправок, например, по теории (13) понижает вели­
чину Ту.

Учет магнитной свободной энергии в выражении (1) следует рассмат­
ривать как полуэмпирический (он строго справедлив в приближении само­
согласованного поля для s — '/г (15, 1в))- Однако хорошее согласие вычис­
ленных и экспериментальных значений о (рис. 1) оправдывает его- 
применение (наблюдаемое согласие даже лучше, чем в теории самосогла­
сованного поля при 8 = 1 (для сплавов Fe — Al s 1,1)).
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Рпс. 2. Концентрацион­
ная зависимость числа 
спинов s на 1 атом Fe в 
Fe — Al-сплавах по дан­
ным (5) и (6) (7, 2), по­
лученным магнитным 
методом, и по данным 
(’) (3) методом поляри­
зованных нейтронов.

4— зависимость (11)

Рис. 3. а — диаграмма со­
стояния Fe — Al, теорети­
чески рассчитанная с по­
мощью Ф.к.э.с., измеренных 
в (2) методом диффузного 
рассеяния рентгеновских 
лучей; б — эксперименталь­
ная диаграмма Fe — Al (9). 
ап, ат — неупорядоченный 
твердый раствор, немагнит­
ный и магнитный соответ­
ственно; а1п и aim — твер­
дый раствор, упорядочен­
ный по типу Fe3Al(D0.3), 
немагнитный и магнитный; 
а2 — твердый раствор, упо­
рядоченный по типу FeAl 
(В2), немагнитный. Содер­

жание А1 в ат.%

Настоящая работа показывает, что использование метода диффузного 
рассеяния рентгеновских лучей монокристаллами неупорядоченных спла­
вов для определения Ф.к.э.с. V (к) в точках обратного пространства, от­
вечающих положениям рефлексов упорядоченной фазы, представляет со­
бой новый и весьма эффективный метод определения термодинамических 
характеристик сплавов.
Московский институт Поступило
стали и сплавов 31 VIII1972
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