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ОЦЕНКА ИЗБЫТОЧНОГО ОБЪЕМА РАСТВОРА 
ПО МОДЕЛИ СФЕРИЧЕСКОГО ПОЛЯ С ОСЦИЛЛИРУЮЩИМ 

ПОТЕНЦИАЛОМ «3 — 12»

В соответствии с (*) примем, что частица движется в сферическом поле, 
обусловленном соседними атомами, но зависимость энергии е взаимодейст­
вия двух частиц от расстояния г описывается законом, отличным от 
«6—12».

Среднее значение е(г) находим, интегрируя по сферической поверхно­
сти и деля на величину последней:

ё(г) = —Je(r)sin0d0. (1)
о

Воспользуемся сначала неосциллирующей зависимостью 

е(г)=А/г>2-В/г3. (2)

Согласно (*), мгновенное расстояние г между двумя частицами связано 
с радиусом сферы b и расстоянием а между центрами ячеек:

r2=b2+a~~2ab cos 0. (3)

Подставляя (2), (3) в (1) и обозначая число соседних атомов z, получим 
для средней потенциальной энергии частицы

При смещении атома от центра ячейки потенциальная энергия (4), вы­
раженная через координаты точки минимума, изменится на

а(г)-а(0)=К{(У*/У)Ч{у)-1,5(УУУ)т(у)}-, (5)
здесь

и (0) =ze*{ (У7У)4—1,5 (77V)}, 

Г(Р7Р)4=г4а-12, l,5r(77F)=zBa-3, V=e*z, 
l(y) = [l+12y+25,2y2+12y3+y4] (1 -у)1, 

m(y)=2(l-y)-‘-l, y=b2/a\

Применим теперь осциллирующий парный потенциал
А В cos(2kFr)

е(г) = —------------------ , (6)

где энергия притяжения взята по (2).
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Подстановка (3), (6) в (1) дает для средней потенциальной энергии ча­
стицы

со (г)
z г А / 1 ^‘du \ В / 1 1;?ccos(2A:ran)<iu
2 L а12 \ с J и" / а" \ с •>

1 —С 1—с
и2 )]■ (7)

(с)}, (8)

где

М }■

zBa-\

и2

/ 1 ‘Г du \ /1 7 cos (2kFau) du \

1 —C 1—C

r = ua, c = b/a.
Конфигурационный интеграл для раствора, состоящего из Л\ частиц 

первого рода и частиц второго рода, .V1+jV2=A', запишется как
Л7! г (0) + Л’2со2(О) гQ = '■ «■*■> ■ {-------->кт }■

Конфигурационная же парциальная функция компонента i в растворе 
(*) для неосцпллирующего потенциала

(9)

1Д « * 4

ip; -~2л«3 J У/2ехр|-^[1,5 ) m\y)~ ) I (у) J } dy = 2ла3#;, (10)

о
для осциллирующего

« , f , ( Ъ / V \ М ч / V’ \4 к+В 1*-2“ Ь МйА—mW-(—)
(И)

где gi — интегральная часть выражений (10) и (11).
Потенциальная энергия частицы компонента в центре ячейки при хао­

тичном распределении атомов имеет вид в первом случае

®i(0) = ail^1+Xlzx2)p'(y) -1,55'( | , (12)

а во втором

{А' (т) ‘глгй'(г) г'г}; (13>
здесь А' и В' — постоянные, учитывающие взаимодействие с частицами 
второй и последующих координационных сфер, А'=1, В'=2.

Имея в виду, что F=kTlnQ, и дифференцируя (9) по объему с учетом 
(10) —(13), получим уравнение состояния, которое при пренебрежимо ма-
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kT gl

(14)

лых давлениях принимает вид

, / , kl gl, k2 gl2
а -----+ 4*2T7’—V kT gi kT g2

кг gm2

, \ ~ к: g,nt
+ л кТ/ а \1

+ ^_o^ + A_L\+l=0.
kT g2 2 кТ /

Для осциллирующего потенциала

г Г кг ( , / V \ Мs„-f Л(е)юр[—{В „>(С)-
О

(15)

а для неосциллирующего

gu= J\'W)exp [—{1,5В' (-^г)"1(г/)-^'(у ) К*/)}] dy.

О

(16)

Величину gmi находим аналогично g({, но перед экспонентой Z(c) заменя­
ются на т(с); АР=1,65 А-1 — радиус Ферми находим по (3).

Подставляя в (14) значения кн* и объема в точке минимума потенци­
альной кривой У,;*, определенные по теплотам испарения и радиусам ато­
мов, а также кц и F,/, найденные по методике, описанной в (4), вычисля­
ем объем раствора.

Таблица 1
Опытные и расчетные значения АГ, см3/моль, для сплавов Fe — Ni при 1500° С

Атомная доля Fe

о,1 0,3 0,5 0,7 0,9

Данные (5) 0,018 0,045 0,075 0,06 0,028
Расчет

(14), (16) 0,016 0,037 0,061 0.051 0,023
(14), (15) 0,018 0,043 0,072 0,056 0,026

Поскольку выше обсуждались лишь сплавы с равными (или очень 
близкими) размерами атомов, формулу (14) применили для расчета на 
ЭВМ мольного объема системы Fe—Ni.

Значения избыточного объема AV'=V— ViXt—V2x2, вычисленные по мо­
дели сферического поля с «осциллирующим потенциалом» «3—12», удовлет­
ворительно (5—10%) согласуются (табл. 1) с опытными (5), в то время 
как расхождение расчета с экспериментом при потенциале «3—12» несколь­
ко больше (15—20%).
Институт металлургии Поступило
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