Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 86, ćżŕ. 2, ś. 117 { 123 cfl 2007 č. 25 ĺ¿ń£

Őąńăśšĺ ďőŕşśšĺňżţ ğŋăůěŋĺľ ŕăřŋżţ łőřřěń£űĺľ ĺ ćěřő£šŋőśšĺ ňŋőčőůăśšĺůŋżţ ťĺčşř

Ă. Ĺ. Čşśěć^{1)}

Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă Şřăńĳśłőčő őšď. ŘĂŊ, 620041 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 10 ňă£ 2007 č.

Őŕřěďěńěŋż őąńăśšĺ ďőŕşśšĺňőčő ĺğňěŋěŋĺ£ ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺĺ ďń£ šćěřďżţ řăśšćőřőć AyB1�y, ăšőňż łőšőřżţ řăśŕřěďěńěŋż ŕő şğńăň šřěşčőńĳŋőľ, łćăďřăšŋőľ, őąžěňŋő- ĺ čřăŋěűěŋšřĺřőćăŋŋőľ łşąĺůěśłőľ (ŐŰŁ ĺ ČŰŁ) řěÿěšőł. Ăŋăńĺšĺůěśłĺ řěÿěŋă ğăďăůă őŕřěďěńěŋĺ£ ćěřő£šŋőśšěľ ňŋőčőůăśšĺůŋżţ ťĺčşř ś şůěšőň ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺĺ ε ć řăśŕőńőęěŋĺĺ ąńĺęăľÿĺţ ăšőňőć ďń£ šćěřďżţ řăśšćőřőć AyB1�y ś šřěşčőńĳŋőľ, łćăďřăšŋőľ, ŐŰŁ ĺ ČŰŁ řěÿěšłăňĺ. Ŕőłăğăŋő, ůšő ŋăńĺůĺě łőřřěń£űĺĺ ć ŕěřćőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě šćěřďżţ řăśšćőřőć AyB1�y ś łćăďřăšŋőľ ĺ ČŰŁ řěÿěšłăňĺ ŕřĺćőďĺš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ŕřőšĺćőŕőńőęŋőčő ğŋăłă ćő ćšőřőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě.

PACS: 05.50+q, 64.60.Cn, 64.70.Kb

Őďŋőćřěňěŋŋżľ şůěš ďăńĳŋěčő ĺ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłőć ć şŕőř£ďőůĺćă¿źĺţś£ śĺśšěňăţ £ćń£ěšś£ ŋěřěÿěŋŋőľ ğăďăůěľ śšăšĺśšĺůěśłőľ šěőřĺĺ ăšőňŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£. Łńăśšěřŋżě ňěšőďż, ćłń¿ůă£ ŋăĺąőńěě řăğćĺšżľ ňěšőď ćăřĺăűĺĺ łńăśšěřőć (CV) [1, 2], šőůŋő şůĺšżćă¿š ćğăĺňőďěľśšćĺě ůăśšĺű ćŋşšřĺ łńăśšěřă, šő ěśšĳ ąńĺęŋĺľ ŕőř£ďőł ĺ ňŋőčőůăśšĺůŋżě łőřřěń£űĺĺ, ŋő ŋě şůĺšżćă¿š ćğăĺňőďěľśšćĺě łńăśšěřă ś őłřşęěŋĺěň. Ŕő¡šőňş CV-ňěšőď ňăńő ŕřĺňěŋĺň ł śĺśšěňăň, čďě ďăńĳŋĺľ ŕőř£ďőł ćőğŋĺłăěš śłăůłőőąřăğŋő łăł ŕřěćřăźěŋĺě ŕěřćőčő řőďă. Ŕřĺ ăŋăńĺğě ŕěřěţőďőć ŕőř£ďőł { ąěśŕőř£ďőł ć śĺśšěňăţ ś ğăňěźěŋĺěň ¡ťťěłšĺćěŋ ňěšőď ťşŋłűĺőŋăńă ŕăřăňěšřőć ŕőř£ďłă (OPF) [3 { 5], łőšőřżľ śőůěšăěš őśőąěŋŋőśšĺ ňěšőďőć ćăřĺăűĺĺ łńăśšěřőć ĺ śšăšĺůěśłĺţ łőŋűěŋšřăűĺőŋŋżţ ćőńŋ [6]. Ňěšőďőň OPF šěőřěšĺůěśłĺ ŋăľďěŋż şŕőř£ďőůěŋŋżě ťăğż śĺńĳŋő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ MX_y�_1�_y (M = Ti, Zr, Hf, V, Nb, Ta; X = C, N; � { ćăłăŋśĺ£) ĺ šćěřďżţ řăśšćőřőć ğăňěźěŋĺ£ A_y B_1�_y [4, 5]. Ŋő ćąńĺğĺ šěňŕěřăšşřż ŕěřěţőďă ŕőř£ďőł { ąěśŕőř£ďőł čřăŋĺűż şŕőř£ďőůěŋŋżţ ťăğ ŋă řăśśůĺšăŋŋżţ ťăğőćżţ ďĺăčřăňňăţ śňěźěŋż ć śšőřőŋş śőěďĺŋěŋĺ£ AB (ĺńĺ MX_{0.5}�_{0.5}), ůšő ŋě śőőšćěšśšćşěš řěăńĳŋőśšĺ. İšőš ŋěďőśšăšőł őąşśńőćńěŋ šěň, ůšő śşźěśšćş¿źă£ ćěřśĺ£ ňěšőďă OPF şůĺšżćăěš šőńĳłő ďăńĳŋĺľ ŕőř£ďőł. Őďŋăłő ć şŕőř£ďőůěŋŋżţ ťăğăţ ĺňě¿šś£ ąńĺğłőďěľśšćş¿źĺě łőřřěń£űĺĺ, łőšőřżě ŋě ĺśůěğă¿š ŕřĺ ŕěřěţőďě ŕőř£ďőł { ąěśŕőř£ďőł, ă śőţřăŋ£¿šś£ ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğě, ŕőśšěŕěŋŋő şňěŋĳÿă£śĳ ś řőśšőň šěňŕěřăšşřż.

1)e-mail: gusev@ihim.uran.ru

Šăłĺň őąřăğőň, ďő śĺţ ŕőř ŋě řěÿěŋă ğăďăůă őą őďŋőćřěňěŋŋőň şůěšě ąńĺęŋěčő ĺ ďăńĳŋěčő ŕőř£ďłőć ŕřĺ ğăŕĺśĺ šěřňőďĺŋăňĺůěśłőčő ŕőšěŋűĺăńă şŕőř£- ďőůěŋŋőľ śĺśšěňż. Ŕěřćżň ÿăčőň ł ěě řěÿěŋĺ¿ £ćń£ěšś£ ŕřěďśšăćńěŋĺě ćěřő£šŋőśšěľ ňŋőčőůăśšĺůŋżţ ťĺčşř ůěřěğ łőřřěń£űĺĺ ĺńĺ ŕăřăňěšřż ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă. Ŋő ĺ ¡šă ůăśšŋă£ ğăďăůă ŋě řěÿěŋă ć őąźěň ćĺďě. Ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ šăłĺě ğăďăůĺ řěÿă- ¿š łőňŕĳ¿šěřŋżň ňőďěńĺřőćăŋĺěň, šő ěśšĳ ć ůĺśńěŋŋőň ćĺďě (śň., ŋăŕřĺňěř, [7, 8]). Řěğşńĳšăšż ¡šĺţ řěÿěŋĺľ ĺňě¿š őčřăŋĺůěŋŋş¿ őąńăśšĳ ŕřĺňěŋěŋĺ£, ă šőůŋőśšĳ řěÿěŋĺľ ğăćĺśĺš őš ůĺśńă şğńőć ňőďěńĳŋőľ řěÿěšłĺ.

Ŕşśšĳ P^{(s)}_i { ćěřő£šŋőśšĳ őąŋăřşęěŋĺ£ i-łőŋťĺ-čşřăűĺĺ łńăśšěřŋőľ ťĺčşřż s ć šćěřďőň řăśšćőřě A_yB_1�_y. Ń¿ąă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ ĺňěěš őďŋş ĺńĺ ŋěśłőńĳłő ¡łćĺćăńěŋšŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ, šő ěśšĳ őąńăďăěš ňşńĳšĺŕńěšŋőśšĳ¿ λ^{(s)}_i . Ňşńĳšĺŕńěšŋőśšĳ λ^{(s)}_i řăćŋă ĺŋďěłśş šőůěůŋőľ čřşŕŕż śĺňňěšřĺĺ G^{(s)}_i ťĺčşřż s ś i-łőŋťĺčşřăűĺěľ őšŋőśĺšěńĳŋő šőůěůŋőľ čřşŕŕż G^{(s)}_i ťĺčşřż s, şğńż łőšőřőľ ğăŋ£šż ăšőňăňĺ őďŋőčő śőřšă, šő ěśšĳ λ^{(s)}_i = n(G^{(s)}_0 )/n(G^{(s)}_i ), čďě n(G) { ŕőř£ďőł čřşŕŕż G. Ś şůěšőň ňşńĳšĺŕńěšŋőśšĺ ŋőřňĺřőćłă ćěřő£šŋőśšěľ ĺňěěš ćĺď ∑ i2s^λ (s) i P^{(s)}_i = 1. (1)

Ěśńĺ l^{(s)}_i { ďőń£ şğńőć, ğăŋ£šżţ ăšőňăňĺ śőřšă A ć i-łőŋťĺčşřăűĺĺ ťĺčşřż s, šő ňőęŋő ğăŕĺśăšĳ şśńőćĺě ŋőřňĺřőćłĺ ŋă śőśšăć šćěřďőčő řăśšćőřă A_yB_1�_y: ∑ i2s^l (s) i λ^{(s)}_i P^{(s)}_i = y. (2)

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 1 { 2 2007 117

Łńăśšěřŋă£ ťĺčşřă ňőęěš ćłń¿ůăšĳ şğńż ŋěśłőńĳłĺţ łőőřďĺŋăűĺőŋŋżţ śťěř (ŁŚ) { őš ŕěřćőľ ďő k-ľ. Ěśńĺ n^{(s)}_{i(AA)k} , n^{(s)}_{i(AB)k} ĺ n^{(s)}_{i(BB)k} { őšŋőśĺšěńĳŋőě ůĺśńő ŕăřŋżţ ść£ğěľ A{A, A{B ĺ B{B śřěďĺ ćśěţ ŕăř k-ľ ŁŚ i-łőŋťĺčşřăűĺĺ ťĺčşřż s, šő ňőęŋő ğăŕĺśăšĳ şśńőćĺ£ ŋőřňĺřőćłĺ ćěřő£šŋőśšěľ łńăśšěřőć ŋă ćěřő£šŋőśšĳ šőľ ĺńĺ ĺŋőľ ŕăřż ć k-ľ ŁŚ: ∑ i2s^n (s) i(AA)k λ (s) i P^{(s)}_i = λ^{(bk)}_0 P^{(bk)}_0 , ∑ i2s^n (s) i(AB)k λ (s) i P^{(s)}_i = λ^{(bk)}_1 P^{(bk)}_1 , (3) ∑ i2s^n (s) i(BB)k λ (s) i P^{(s)}_i = λ^{(bk)}_2 P^{(bk)}_2 .

Ňşńĳšĺŕńěšŋőśšĺ ŕăř A{A, A{B ĺ B{B řăćŋż λ^{(bk)}_0 = = 1, λ^{(bk)}_1 = 2 ĺ λ^{(bk)}_2 = 1 ďń£ ń¿ążţ k.

Ćěřő£šŋőśšĺ łńăśšěřőć, ğăŕĺśăŋŋżě ś şůěšőň łőřřěń£űĺľ, ďőńęŋż şďőćńěšćőř£šĳ şśńőćĺ£ň ŋőřňĺřőćłĺ (1){(3). Łřőňě šőčő, ćěřő£šŋőśšĺ P^{(s)}_i ŋě ňőčşš ążšĳ őšřĺűăšěńĳŋż, šő ěśšĳ

P^{(s)}_i ≥ 0. (4)

Ďń£ őűěŋłĺ ćżŕőńŋěŋĺ£ şśńőćĺ£ (4) ŋăľďěň ĺŋšěřćăń ĺğňěŋěŋĺ£ łőřřěń£űĺĺ ε łăł ťşŋłűĺ¿ śőśšăćă šćěřďőčő řăśšćőřă. Řăśśňőšřĺň šćěřďżľ řăśšćőř A_yB_1�_y, ăšőňż łőšőřőčő řăğňěźěŋż ŋă şğńăţ ŕřőĺğćőńĳŋőľ řěÿěšłĺ ś ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺěľ ε (ε_{AA} = = ε_{BB} ≡ ε ĺ ε_{AB} ≡ −ε) ć 1-ľ ŁŚ. Ć ¡šőň śńşůăě ćěřő£šŋőśšĺ ŕăř A{A, A{B ĺ B{B řăćŋż

P^{(b)}_0 = y^2 + ε ≥ 0,

P^{(b)}_1 = y(1 − y) − ε ≥ 0, (5)

P^{(b)}_2 = (1 − y)^2 + ε ≥ 0.

Ĺğ (5) śńěďşěš, ůšő ňăšěňăšĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňă£ őąńăśšĳ ĺğňěŋěŋĺ£ ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺĺ ěśšĳ

−(1 − y)^2 −y^2 } ≤ ε ≤ y(1 − y), ěśńĺ y ≥ 0.5 ěśńĺ y ≤ 0.5

. (6)

Őďĺŋăłőćżľ ďń£ ćśěţ śšřşłšşř ĺ ń¿ążţ łőőřďĺŋăűĺőŋŋżţ śťěř ŕőńőęĺšěńĳŋżľ ćěřţŋĺľ ŕřěďěń ε = = y(1 − y) ňőęŋő ŕőńşůĺšĳ šăłęě ĺğ ŕřőśšżţ śőőąřăęěŋĺľ. Ňăłśĺňăńĳŋőě ŕőńőęĺšěńĳŋőě ğŋăůěŋĺě ŕăřăňěšřă ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă α_{max} ć ń¿ąőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě šćěřďőčő řăśšćőřă A_y B_1�_y ś ń¿ąőľ śšřşłšşřőľ, śőőšćěšśšćş¿źěě ąńĺęŋěňş řăśśńőěŋĺ¿, řăćŋő 1. Ŕăřăňěšř ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă α ĺ ŕăřŋă£ łőřřěń£űĺ£ ε ść£ğăŋż śőőšŋőÿěŋĺěň ε ≡ ε_{AA} = ε_{BB} = = y(1 − y)α, ŕő¡šőňş ŕřĺ α_{max} = 1 ňăłśĺňăńĳŋă£ ŕăřŋă£ łőřřěń£űĺ£ ěśšĳ ε_{max} = y(1 − y).

Ňăšěňăšĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňă£ őąńăśšĳ (6) ěśšĳ śăňă£ ÿĺřőłă£ őąńăśšĳ ďőŕşśšĺňżţ ğŋăůěŋĺľ ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺĺ ε. İšă őąńăśšĳ śőćŕăďăěš ś ťĺğĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňżňĺ őąńăśš£ňĺ ĺğňěŋěŋĺ£ ε ďń£ šćěřďżţ řăśšćőřőć A_yB_1�_y ś łćăďřăšŋőľ ĺ őąžěňŋőűěŋšřĺřőćăŋŋőľ łşąĺůěśłőľ (ŐŰŁ) řěÿěšłăňĺ. Ďěľśšćĺšěńĳŋő, ć őąźěň śńşůăě ŕřĺ y < 0.5 ďń£ ń¿ąőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřż ňăłśĺňăńĳŋă£ ćěřő£šŋőśšĳ P^{max}_{AB} = = P^{max}_B P_A, čďě P_A = y. Ŕřĺ ňăńőň śőďěřęăŋĺĺ ăšőňőć A, łőčďă y → 0, ćěřő£šŋőśšĳ P^{max}_B = 1, ŕő¡šőňş P^{max}_{AB} = 1. Ňăłśĺňăńĳŋă£ śšěŕěŋĳ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ďőśšĺčăěšś£ ć ŕőńŋőśšĳ¿ şŕőř£ďőůěŋŋżţ śćěřţśšřşłšşřăţ. Ć šćěřďőň řăśšćőřě A_yB_1�_y ś łćăďřăšŋőľ řěÿěšłőľ ć őąńăśšĺ śőśšăćőć y ≤ 0.5 ćőğňőęŋż śćěřţśšřşłšşřż A_3B (y = 1/4) ĺ AB (y = 1/2). Ďń£ ŋĺţ ć 1-ľ ŁŚ ćěřő£šŋőśšĳ λ_{AB}P^{(1) max}_{AB} řăćŋă 1/2 ĺ 1, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕőśłőńĳłş λ_{AB} = 2, šő P^{(1) max}_{AB} řăćŋă 1/4 ĺ 1/2, šő ěśšĳ śőćŕăďăěš ś y. Šăłĺň őąřăğőň, ďń£ šćěřďőčő řăśšćőřă A_yB_1�_y ś łćăďřăšŋőľ řěÿěšłőľ ć őąńăśšĺ 0 ≤ y ≤ 0.5 ćěřő£šŋőśšĳ P^{(1) max}_{AB} = y. Ăŋăńőčĺůŋő ć őąńăśšĺ 0.5 ≤ y ≤ 1.0 ćěřő£šŋőśšĳ P^{(1) max}

AB = (1 − y). Ŕőśłőńĳłş

ε = P^{bin}_{AB} − P^{(1) max}_{AB} , (7)

čďě P^{bin}_{AB} = y(1 − y) { ćěřő£šŋőśšĳ ŕăřż A-B ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň řăśšćőřě, šő ś şůěšőň ğŋăůěŋĺľ P^{(1) max}_{AB} ŕřěďěńĳŋă£ ćěńĺůĺŋă łőřřěń£űĺĺ ε ≡ ε_{AA} ć ŕěřćőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě řăśšćőřă A_yB_1�_y ś łćăďřăšŋőľ řěÿěšłőľ ŕřĺ 0 ≤ y ≤ 0.5 řăćŋă −y^2, ă ŕřĺ 0.5 ≤ ≤ y ≤ 1.0 ŕřěďěńĳŋă£ ćěńĺůĺŋă ε řăćŋă −(1 − y)^2. Šăłĺň őąřăğőň, ďń£ šćěřďőčő řăśšćőřă A_yB_1�_y ś łćăďřăšŋőľ řěÿěšłőľ čřăŋĺűż ťĺğĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňőľ őąńăśšĺ ĺğňěŋěŋĺ£ ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺĺ ε śőćŕăďă¿š ś ĺŋšěřćăńőň (6).

Ć śńşůăě šćěřďőčő řăśšćőřă A_yB_1�_y ś ŐŰŁ řěÿěšłőľ ĺğ šăłĺţ ęě řăśśşęďěŋĺľ, łăł ďń£ łćăďřăšŋőľ řěÿěšłĺ, śńěďşěš, ůšő ŕřĺ ňăńőň śőďěřęăŋĺĺ ăšőňőć A (y → 0) ćěřő£šŋőśšĳ P^{max}_{AB} = y. Ć šćěřďőň řăśšćőřě A_yB_1�_y ś ŐŰŁ řěÿěšłőľ ć őąńăśšĺ śőśšăćőć y ≤ 0.5 ćőğňőęŋż śćěřţśšřşłšşřż A_3B (y = 1/4) (Fe_3Al śő śšřşłšşřőľ D0_3) ĺ AB (y = 1/2) (FeAl, CuBe, CuZn śő śšřşłšşřőľ B2 (β-ńăšşŋĳ)). Ďń£ ¡šĺţ śćěřţśšřşłšşř ś ąăğĺśŋőľ ŐŰŁ řěÿěšłőľ ć ŕěřćőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě ćěřő£šŋőśšĳ P^{(1) max}_{AB} řăćŋă 1/4 ĺ 1/2, šő ěśšĳ śőćŕăďăěš ś y. Ŕő¡šőňş ŕřěďěńĳŋă£ ćěńĺůĺŋă łőřřěń£űĺĺ ε ≡ ε_{AA} ć ŕěřćőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě řăśšćőřă A_yB_1�_y ś ŐŰŁ řěÿěšłőľ ŕřĺ 0 ≤ y ≤ 0.5 řăćŋă −y^2, ă ŕřĺ 0.5 ≤ y ≤ 1.0 ŕřěďěńĳŋă£ ćěńĺůĺŋă ε řăćŋă −(1 − y)^2. Šăłĺň őąřăğőň, čřăŋĺűż ťĺğĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňőľ őąńăśšĺ ĺğňěŋěŋĺ£ ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺĺ ε

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 1 { 2 2007 ďń£ šćěřďőčő řăśšćőřă A_yB_1�_y ś ŐŰŁ řěÿěšłőľ śőćŕăďă¿š ś ĺŋšěřćăńőň (6).

Ŋő ćő ňŋőčĺţ śńşůă£ţ čěőňěšřĺ£ łőŋłřěšŋőľ řěÿěšłĺ ŋăłńăďżćăěš ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě őčřăŋĺůěŋĺ£ ŋă ňăšěňăšĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňş¿ őąńăśšĳ ĺğňěŋěŋĺ£ ε ĺ śőłřăźăěš ěě.

Ć šćěřďőň řăśšćőřě A_yB_1�_y ś ŕřăćĺńĳŋőľ šřěşčőńĳŋőľ řěÿěšłőľ ŕřĺ y ≤ 1/3 ćěřő£šŋőśšĳ P^{(1) max}

AB = y ĺ ŕřĺ y ≥ 2/3 ćěřő£šŋőśšĳ P^{(1) max}

AB = (1 − y). Ć őąńăśšĺ śőśšăćőć 1/3 ≤ y ≤ 2/3 ňăłśĺňăńĳŋă£ ćěřő£šŋőśšĳ P^{(1) max}_{AB} ≡ P^{(b1) max}_1 ŕăřŋőľ ść£ğĺ A{B, řăćŋă£ 1/3, ďőśšĺčăěšś£ ć ŕőńŋőśšĳ¿ şŕőř£ďőůěŋŋżţ ťăğăţ, łőšőřżě ĺňě¿š śšěţĺőňěšřĺůěśłĺě śőśšăćż A_2B, AB ĺ AB_2. Šăłĺň őąřăğőň, ŕřĺ 1/3 ≤ y ≤ 2/3 ćěřő£šŋőśšĳ P^{(1) max}_{AB} = 1/3. Ś şůěšőň ¡šőčő ć śőőšćěšśšćĺĺ ś (7) ŕřěďěńĳŋă£ ćěńĺůĺŋă ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺĺ ε ≡ ε_{AA} ć ŕěřćőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě řăśšćőřă A_yB_1�_y ś šřěşčőńĳŋőľ řěÿěšłőľ ŕřĺ 1/3 ≤ y ≤ 2/3 řăćŋă ε = −1/3 + y(1 − y), ă ćś£ ťĺğĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňă£ őąńăśšĳ ĺğňěŋěŋĺ£ łőřřěń£űĺĺ ε ć šřěşčőńĳŋőľ řěÿěšłě ĺňěěš ćĺď

−(1 − y)^2 −1/3+y(1−y) −y^2 ≤ ε ≤ y(1 − y), ěśńĺ y ≥ 2/3 ěśńĺ 1/3 ≤ y ≤ 2/3 ěśńĺ y ≤ 1/3 . (8) Ć čřăŋěűěŋšřĺřőćăŋŋőň łşąĺůěśłőň (ČŰŁ) šćěřďőň řăśšćőřě A_yB_1�_y őąřăğş¿šś£ śćěřţśšřşłšşřż AB_3, AB ĺ A_3B (ŋăŕřĺňěř, CuAu_3, CuAu, Cu_3Au). Ć ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ MX_y (MX_y �_1�_y) ś ąăğĺśŋőľ śšřşłšşřőľ B1, ć ČŰŁ ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłě łőšőřżţ şŕőř£ďőůĺćă¿šś£ ăšőňż ćŋěďřěŋĺ£ X ĺ ćăłăŋśĺĺ �, őąřăğş¿šś£ śćěřţśšřşłšşřż M_8X_7, M_6X_5, M_4X_3, M_3X_2 ĺ M_2X [3, 4]. Ĺň ¡łćĺćăńěŋšŋż şŕőř£ďőůěŋŋżě šćěřďżě řăśšćőřż ğăňěźěŋĺ£ A_7B, A_5B, A_3B, A_2B, AB. Ŕőśłőńĳłş śšřşłšşřă ĺŋćăřĺăŋšŋă őšŋőśĺšěńĳŋő ğăňěŋż ăšőňőć A ĺ B, šő ďőąăćĺň ěźě şŕőř£ďőůěŋŋżě šćěřďżě řăśšćőřż AB_7 (A_{1/8}B_{7/8} ĺńĺ y = 1/8), AB_5 (y = 1/6), AB_3 (y = 1/4) ĺ AB_2 (y = 1/3). Ňăłśĺňăńĳŋżľ ąńĺęŋĺľ ŕőř£ďőł śşźěśšćşěš ć ĺďěăńĳŋżţ śćěřţśšřşłšşřăţ ś ŋăĺąőńĳÿĺňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ ćěřő£šŋőśšěľ λ_{AB}P^{(1) max}_{AB} (λ_{AB} = 2). Ŋăĺąőńĳÿĺě ćěřő£šŋőśšĺ λ_{AB}P^{(1) max}_{AB} , řăćŋżě 1/4, 1/3, 1/2, 5/9 ĺ 2/3, ďőśšĺčă¿šś£ ć śćěřţśšřşłšşřăţ AB_7 (ŕř. čř. F m—3m, P 4_332), AB_5 (ŕř. čř. C2/m, P 3_1, C2), AB_3 (ŕř. čř. P m—3m, I4/mmm), AB_2 (ŕř. čř. Immm, P 2) ĺ AB (ŕř. čř. P 4/mmm, I4_1/amd), śőőšćěšśšćěŋŋő.

Ďń£ śćěřţśšřşłšşř AB_7 (y = 1/8), AB_5 (y = 1/6) ĺ AB_3 (y = 1/4) ğŋăůěŋĺ£ P^{(1) max}_{AB} řăćŋż 1/8, 1/6 ĺ 1/4 ĺ śőćŕăďă¿š ś y, ŕő¡šőňş ć ĺŋšěřćăńě 0 ≤ y ≤ 1/4 ćżŕőńŋ£ěšś£ ğăćĺśĺňőśšĳ P^{(1) max}_{AB} = y. Ďń£ ĺŋšěřćăńă 1/4 ≤ y ≤ 1/2 ś şůěšőň ğŋăůěŋĺľ P^{(1) max}_{AB} = 1/4 ŕřĺ y = 1/4, P^{(1) max}_{AB} = 5/18 ŕřĺ y = 1/3 ĺ P^{(1) max}_{AB} = = 1/3 ŕřĺ y = 1/2 ŕőńşůĺň P^{(1) max}_{AB} = (1+2y)/6. Ďěľśšćĺšěńĳŋő, ¡šă ğăćĺśĺňőśšĳ śŕřăćěďńĺćă ďń£ śćěřţśšřşłšşř AB_3 (ŕř. čř. P m—3m, I4/mmm), AB_2 (ŕř. čř. Immm, P 2) ĺ AB (ŕř. čř. P 4/mmm, I4_1/amd) ś y = 1/4, 1/3 ĺ 1/2. Ŕőśłőńĳłş śšřşłšşřă ĺŋćăřĺăŋšă őšŋőśĺšěńĳŋő ğăňěŋż ăšőňőć A ŋă ăšőňż B, ŕőńşůĺň ěźě ďćě őąńăśšĺ ğŋăůěŋĺľ P^{(1) max}_{AB} , ğăňěŋ££ ć ŋăľďěŋŋżţ ťşŋłűĺ£ţ P^{(1) max}_{AB} (y) ćěńĺůĺŋş y ŋă (1 − y). Ć ĺšőčě ťĺğĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňă£ őąńăśšĳ ĺğňěŋěŋĺ£ ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺĺ ε ć ČŰŁ řěÿěšłě ĺňěěš ćĺď

−(1 − y)^2 −1/2+y/3+y(1−y) −1/6−y/3+y(1−y) −y^2 ≤ε≤y(1 − y), ěśńĺ y ≥ 3/4 ěśńĺ 1/2≤y≤3/4 ěśńĺ 1/4≤y≤1/2 ěśńĺ y ≤ 1/4 .

(9) Ďőŕşśšĺňżě őąńăśšĺ ĺğňěŋěŋĺ£ ŕăřŋőľ łőřřěń£- űĺĺ ε ≡ ε_{AA} ć ŕěřćőľ ŁŚ šćěřďżţ řăśšćőřőć A_yB_1�_y ś łćăďřăšŋőľ, ŐŰŁ, šřěşčőńĳŋőľ ĺ ČŰŁ řěÿěšłăňĺ ŕőłăğăŋż ŋă řĺś.1. Ćĺďŋő, ůšő őąńăśšĺ ĺğňěŋěŋĺ£ ε ć šćěřďżţ řăśšćőřăţ ś łćăďřăšŋőľ ĺ ŐŰŁ řěÿěšłăňĺ śőćŕăďă¿š ś ňăšěňăšĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňőľ őąńăśšĳ¿ (6), ă ć šćěřďżţ řăśšćőřăţ ś šřěşčőńĳŋőľ ĺ ČŰŁ řěÿěšłăňĺ ťĺğĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňżě őąńăśšĺ (8) ĺ (9) ąőńěě şğłĺě, ůěň ĺŋšěřćăń (6).

Ďń£ ăŋăńĺšĺůěśłőčő şůěšă łőřřěń£űĺľ ŕřĺ ćżůĺśńěŋĺĺ ćěřő£šŋőśšěľ ňŋőčőůăśšĺůŋżţ ťĺčşř ŕżšăńĺśĳ ĺśŕőńĳğőćăšĳ şśńőćŋş¿ ćěřő£šŋőśšĳ [9, 10]. Ć ¡šőň śńşůăě ćěřő£šŋőśšĺ ďćşţůăśšĺůŋżţ ťĺčşř ěśšĳ ĺğćěśšŋżě ćěńĺůĺŋż, ğăďăŋŋżě ś şůěšőň ŕăřŋżţ łőřřěń£űĺľ. Ŕřĺ ĺğćěśšŋőľ ćěřő£šŋőśšĺ ğăŕőńŋěŋĺ£ ŕřőĺğćőńĳŋő ćżąřăŋŋőčő ŋăůăńĳŋőčő şğńă ĺğ ćěřő£šŋőśšĺ ďćşţůăśšĺůŋőľ ťĺčşřż ŋăţőď£š ćěřő£šŋőśšĳ ğăŕőńŋěŋĺ£ śőśěďŋěčő şğńă ăšőňőň šőčő ĺńĺ ĺŋőčő śőřšă. Ŕřőďőńęă£ ŕřőűěďşřş ŕő űěŕőůłě şğńőć ňŋőčőůăśšĺůŋőľ ťĺčşřż, ňőęŋő őŕřěďěńĺšĳ şśńőćŋżě ćěřő£šŋőśšĺ ğăŕőńŋěŋĺ£ ćśěţ şğńőć ĺ šěň śăňżň ś şůěšőň ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺĺ ŋăľšĺ ćěřő£šŋőśšĳ ňŋőčőůăśšĺůŋőľ ťĺčşřż. Ŋő ğăňěŋă ŋěğăćĺśĺňżţ őďŋőůăśšĺůŋżţ ćěřő£šŋőśšěľ şśńőćŋżňĺ ŋě ćŕőńŋě łőřřěłšŋă, šăł łăł ĺňěěšś£ ŋěőŕřěďěńěŋŋőśšĳ ćżąőřă ŋăůăńĳŋőčő şğńă ĺ śőőšćěšśšćş¿źěľ ěňş ćěřő£šŋőśšĺ, ă šăłęě ŋăŕřăćńěŋĺ£ őąţőďă şğńőć.

Ć řăąőšăţ [11, 12] ďń£ ăŋăńĺšĺůěśłőčő ćżůĺśńěŋĺ£ ćěřő£šŋőśšěľ ňŋőčőůăśšĺůŋżţ ťĺčşř ŕřěďńőęěŋő ĺśŕőńĳğőćăšĳ łőřřěń£űĺőŋŋżě ňőňěŋšż (łőřřěń£űĺĺ) ε. Śőčńăśŋő [11, 12], ćěřő£šŋőśšĳ P^{(s)}_i őąŋăřşęěŋĺ£ ć łřĺśšăńńě A_yB_1�_y i-łőŋťĺčşřăűĺĺ ťĺčşřż s, ćłń¿-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 1 { 2 2007

Řĺś.1. Őąńăśšĺ ďőŕşśšĺňżţ ğŋăůěŋĺľ ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺĺ ε ć ŕěřćőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżţ šćěřďżţ řăśšćőřőć AyB1�y ś řăğŋżňĺ řěÿěšłăňĺ: (a) łćăďřăšŋă£ ĺ ŐŰŁ, (b) ŕřăćĺńĳŋă£ šřěşčőńĳŋă£, (c) ČŰŁ. Čřăŋĺűż ťĺğĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňżţ őąńăśšěľ ďń£ łćăďřăšŋőľ, ŐŰŁ, šřěşčőńĳŋőľ ĺ ČŰŁ řěÿěšőł ŕőłăğăŋż śŕńőÿŋżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ (ŐŰŁ řěÿěšłă ĺňěěš šăłş¿ ęě ťĺğĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňş¿ őąńăśšĳ ğŋăůěŋĺľ ε, łăł łćăďřăšŋă£ řěÿěšłă). Ĺŋšěřćăńż ďőŕşśšĺňżţ ğŋăůěŋĺľ łőřřěń£űĺĺ ε, śńěďş¿źĺě ĺğ ťőřňşń (10){(12) ňěšőďă łőřřěń£űĺőŋŋżţ ňőňěŋšőć [11], ğăÿšřĺţőćăŋż. Ćĺďŋő, ůšő őąńăśšĺ ťĺğĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňżţ ğŋăůěŋĺľ łőřřěń£űĺĺ ε ğŋăůĺšěńĳŋő ÿĺřě, ůěň ĺŋšěřćăńż ĺğňěŋěŋĺ£ ε, śńěďş¿źĺě ĺğ ňěšőďă łőřřěń£űĺőŋŋżţ ňőňěŋšőć. İšő ğŋăůĺš, ůšő ŕřĺ šěţ ğŋăůěŋĺ£ţ ε, łőšőřżě śőőšćěšśšćş¿š ťĺğĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňżň őąńăśš£ň, ŋő ńěęăš ğă ŕřěďěńăňĺ ĺŋšěřćăńőć ε, śńěďş¿źĺţ ĺğ ňěšőďă łőřřěń£űĺőŋŋżţ ňőňěŋšőć, ťőřňşńż (10){(12) ¡šőčő ňěšőďă [11] ŕřĺćőď£š ł őšřĺűăšěńĳŋżň ćěřő£šŋőśš£ň ŋěłőšőřżţ ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ łńăśšěřőć, šő ěśšĳ ł ťĺğĺůěśłĺ ŋěłőřřěłšŋőňş řěğşńĳšăšş

ůă¿źěľ R^{(s)} şğńőć řěÿěšłĺ, ğăŋ£šżţ (R^{(s)} − p) ăšőňăňĺ śőřšă A ĺ p ăšőňăňĺ śőřšă B, ĺňěěš ćĺď P^{(s)}_i = ⟨σ_j (A)|⟩^{R(s)} �^p⟨σ_j (B)⟩^p+ + q=n�r_∑ q=2�r^{⟨σj} (A)⟩^{R(s)} �^p�^q ⟨σ_j (B)⟩^p�^r ∑ n2s^a (n) q,r ε_{n,q,r}. (10) Ć ¡šőľ ťőřňşńě σ_j (A), σ_j (B) { ůĺśńă ğăŕőńŋěŋĺ£; j { ŋőňěř şğńă; a^{(n)}q,r { łőńĺůěśšćő ¡łćĺćăńěŋšŋżţ n-ŕőď-ťĺčşř ć ťĺčşřě s, ĺňě¿źěľ i-łőŋťĺčşřăűĺ¿ (n-ŕőď-ťĺčşřă śőďěřęĺš n = q+r şğńőć, ĺğ ŋĺţ q şğńőć ğăŋ£- šő ăšőňăňĺ A ĺ r şğńőć ğăŋ£šő ăšőňăňĺ B); p { ůĺśńő şğńőć ťĺčşřż s, ğăŋ£šżţ ăšőňăňĺ śőřšă B; ε_{n,q,r} { łőřřěń£űĺ£ ŕőř£ďłă n. Ěśńĺ ć łřĺśšăńńě ěśšĳ šőńĳłő ŕăřŋżě łőřřěń£űĺĺ ε_{2,q,r} ≡ ε ňěęďş ăšőňăňĺ, řăśŕőńőęěŋŋżňĺ ŋă ąńĺęăľÿĺţ śőśěďŋĺţ şğńăţ, šő P^{(s)}_i = ⟨σ_j (A)⟩^{R(s)} �^p⟨σ_j (B)⟩^p+ + q=0∑ q=2�r^{⟨σj} (A)⟩^{R(s)} �^p�^q ⟨σ_j (B)⟩^p�^r a^{(2)}_{q,r}ε. (11)

Ć őšśşšśšćĺě ďăńĳŋěčő ŕőř£ďłă śřěďŋĺě őš ůĺśěń ğăŕőńŋěŋĺ£ řăćŋż łőŋűěŋšřăűĺ£ň łőňŕőŋěŋšőć, šő ěśšĳ ďń£ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő řăśšćőřă A_yB_1�_y ⟨σ_j (A)⟩ = y ĺ ⟨σ_j (B)⟩ = (1 − y), ŕő¡šőňş

P^{(s)}_i = y^{(R(s)}�^{p)}(1 − y)^p+ + q=0,r=2 ∑ q=2,r=0 y^{(R(s)}�^p�^{q)}(1 − y)^{(p}�^{r)}a^{(2)}_{q,r}ε. (12)

Ŋăśłőńĳłő ćěřŋă ťőřňşńă (12) ĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő, ąőńěě őąźĺě ťőřňşńż (10) ĺ (11)?

Ńěčłő şąěďĺšĳś£, ůšő ťőřňşńă (12) şďőćńěšćőř£ěš ćśěň şśńőćĺ£ň ŋőřňĺřőćłĺ (1){(3). Ś ćżŕőńŋěŋĺěň şśńőćĺ£ ŋěőšřĺűăšěńĳŋőśšĺ ćěřő£šŋőśšěľ ďěńő őąśšőĺš ĺŋăůě.

Ŕşśšĳ ăšőňż šćěřďőčő řăśšćőřă A_yB_1�_y řăğňěźěŋż ŋă şğńăţ ŕřăćĺńĳŋőľ šřěşčőńĳŋőľ řěÿěšłĺ. Ďń£ őŕĺśăŋĺ£ šřěşčőńĳŋőľ řěÿěšłĺ ĺśŕőńĳğşěň łńăśšěř ć ćĺďě řăćŋőśšőřőŋŋěčő šřěşčőńĳŋĺłă (R^{(s)} = 3), ĺňě¿źĺľ ůěšżřě ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżţ łőŋťĺčşřăűĺĺ: P^{(c)}_0 (šřĺ ăšőňă A), P^{(c)}_1 (ďćă ăšőňă A ĺ ăšőň B), P^{(c)}_2 (őďĺŋ ăšőň A ĺ ďćă ăšőňă B) ĺ P^{(c)}_3 (šřĺ ăšőňă B) ś ňşńĳšĺŕńěšŋőśš£ňĺ λ^{(c)}_0 = 1, λ^{(c)}_1 = 3, λ^{(c)}_2 = 3 ĺ λ^{(c)}_3 = 1. Ťĺčşřăňĺ ŕěřěłřżšĺ£ šřěşčőńĳŋżţ łńăśšěřőć £ćń£¿šś£ ść£ğĺ A{A, A{B ĺ B{B ś ćěřő£šŋőśš£ňĺ P^{(b)}_i , ă ťĺčşřăňĺ ŕěřěłřżšĺ£ ść£ğěľ { şğńż, łőšőřżě ś ćěřő£šŋőśšĳ¿ P^{(a)}_i ğăŋ£šż ăšőňăňĺ A ĺ B. Šřěşčőńĳŋżľ łńăśšěř ĺ ťĺčşřż ŕěřěłřżšĺ£ őąřăğş¿š ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĳ {s} ťĺčşř, őďŋőğŋăůŋő őŕĺśżćă¿źş¿ őąśşęďăěňş¿ řěÿěšłş.

Ć śőőšćěšśšćĺĺ ś (12)

P^{(c)}_0 = y^3 + 3yε, P^{(c)}_1 = y^2(1 − y) + (1 − 3y)ε,

P^{(c)}_2 =y(1−y)^2 − (2−3y)ε, P^{(c)}_3 =(1−y)^3 + 3(1−y)ε, (13)

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 1 { 2 2007 őšłşďă śńěďşěš, ůšő ćěřő£šŋőśšĺ P^{(c)}_i ≥ 0 šőńĳłő ć šőň śńşůăě, ěśńĺ ε ňěŋ£ěšś£ ć ĺŋšěřćăńě −y^2/3≤ε≤y(1−y)^2/(2−3y), ěśńĺ 0≤y≤1/2 −(1−y)^2/3≤ε≤y^2(1−y)/(3y−1), ěśńĺ 1/2≤y≤1 . (14) Ĺŋšěřćăń (14) őŕřěďěń£ěš őąńăśšĳ ďőŕşśšĺňżţ ğŋăůěŋĺľ łőřřěń£űĺĺ ε ďń£ řăśšćőřă A_yB_1�_y ś šřěşčőńĳŋőľ řěÿěšłőľ ŕřĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺĺ ťőřňşń (12) ĺńĺ (13) (řĺś.1b), śńěďş¿źĺţ ĺğ ňěšőďă łőřřěń£űĺőŋŋżţ ňőňěŋšőć. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś.1b, ¡šă őąńăśšĳ şęě ťĺğĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňőčő ďń£ šřěşčőńĳŋőľ řěÿěšłĺ ĺŋšěřćăńă (8) ĺ ŋě ŕőğćőń£ěš şůěśšĳ ćśě ďőŕşśšĺňżě ğŋăůěŋĺ£ ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺĺ ε. Ŕő¡šőňş ŕřĺ őŕřěďěńěŋŋżţ ğŋăůěŋĺ£ţ łőřřěń£űĺĺ, şďőćńěšćőř£¿źĺţ ĺŋšěřćăńş (8), ŋěłőšőřżě ĺğ ćěřő£šŋőśšěľ P^{(c)}_i , řăśśůĺšăŋŋżţ ŕő ťőřňşńăň (12) ĺńĺ (13), ąşďşš őšřĺűăšěńĳŋż. İšő ğŋăůĺš, ůšő ŕřĺňěŋěŋĺě ťőřňşń (12) ĺ (13) ĺ ąőńěě őąźĺţ ťőřňşń (10) ĺ (11), ŕřěďńőęěŋŋżţ ć řăąőšăţ [11, 12], ŕřĺćőďĺš ł ŋěćěřŋőňş řěÿěŋĺ¿.

Ăŋăńőčĺůŋżľ ăŋăńĺğ, ćżŕőńŋěŋŋżľ ďń£ ąĺŋăřŋżţ řăśšćőřőć A_yB_1�_y ś łćăďřăšŋőľ, ŐŰŁ ĺ ČŰŁ řěÿěšłăňĺ, ŕőğćőńĺń őŕřěďěńĺšĳ ďń£ ŋĺţ őąńăśšĺ ĺğňěŋěŋĺ£ ε, śńěďş¿źĺě ĺğ ňěšőďă łőřřěń£űĺőŋŋżţ ňőňěŋšőć [11, 12] (řĺś.1). Łăł ćĺďŋő, řăğńőęěŋĺě ŕő łőřřěń£űĺőŋŋżň ňőňěŋšăň ŋě şůĺšżćăěš ćśě ťĺğĺůěśłĺ ďőŕşśšĺňżě ğŋăůěŋĺ£ ε ĺ, łăł śńěďśšćĺě, ŕřĺ ŋěłőšőřżţ ćěńĺůĺŋăţ ε ŕřĺćőďĺš ł őšřĺűăšěńĳŋżň ćěřő£šŋőśš£ň ňŋőčőůăśšĺůŋżţ ťĺčşř.

Šăłĺň őąřăğőň, ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ďń£ řăśůěšă ćěřő- £šŋőśšěľ ňŋőčőůăśšĺůŋżţ ťĺčşř şśńőćŋőľ ćěřő£šŋőśšĺ [9, 10] ĺńĺ řăğńőęěŋĺ£ ŕő łőřřěń£űĺőŋŋżň ňőňěŋšăň [11, 12] ďăěš ŋěćěřŋżě řěğşńĳšăšż, őśőąěŋŋő ŕřĺ ąőńĳÿĺţ ăąśőń¿šŋżţ ćěńĺůĺŋăţ łőřřěń£űĺĺ. Őďŋăłő ŕőśšăćńěŋŋş¿ ğăďăůş ňőęŋő řěÿĺšĳ, şůĺšżćă£ ňăłśĺňşň łőŋťĺčşřăűĺőŋŋőľ ¡ŋšřőŕĺĺ.

Ďěľśšćĺšěńĳŋő, ć ŕřěďěńě ćżśőłĺţ šěňŕěřăšşř, T → ∞, ĺńĺ ňăńżţ ¡ŋěřčĺľ łńăśšěřőć, e^{(s)}_i → 0, śćőąőďŋă£ ¡ŋěřčĺ£ F šćěřďőčő řăśšćőřă ŕřőŕőřűĺőŋăńĳŋă ¡ŋšřőŕĺĺ, ćğ£šőľ ś őąřăšŋżň ğŋăłőň, šő ěśšĳ F ∼ −S. Šăłĺň őąřăğőň, ňĺŋĺňşňş śćőąőďŋőľ ¡ŋěřčĺĺ śőőšćěšśšćşěš ňăłśĺňşň ¡ŋšřőŕĺĺ. Ěśńĺ ğăďăŋă šőńĳłő ďćşţůăśšĺůŋă£ łőřřěń£űĺ£, ă łőřřěń£űĺĺ ąőńěě ćżśőłĺţ ŕőř£ďłőć řăćŋż ŋşń¿, šő ¡šő šőęďěśšćěŋŋő ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőňş řăśŕřěďěńěŋĺ¿ ŕăř ć łřĺśšăńńě, ŕřĺ łőšőřőň łőŋťĺčşřăűĺőŋŋă£ ¡ŋšřőŕĺ£ ąşďěš ňăłśĺňăńĳŋă.

Řăśśňőšřĺň šćěřďżľ řăśšćőř A_yB_1�_y, ăšőňż łőšőřőčő řăśŕřěďěńěŋż ŕő şğńăň ŕřăćĺńĳŋőľ šřěşčőńĳŋőľ řěÿěšłĺ ś ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺěľ ε ć ŕěřćőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě. Ćěřő£šŋőśšĺ P^{(b)}_i ŕăř őŕĺśżćă¿šś£ ťőřňşńăňĺ (5). Ďń£ ćěřő£šŋőśšěľ P^{(c)}_i šřěţůăśšĺůŋżţ ťĺčşř (šřěşčőńĳŋżţ łńăśšěřőć) ďőńęŋż ćżŕőńŋ£šĳś£ şśńőćĺ£ ŋőřňĺřőćłĺ (1){(3) ć ćĺďě

P^{(c)}_0 + 3P^{(c)}_1 + 3P^{(c)}_2 + P^{(c)}_3 = 1, P^{(c)}_0 + 2P^{(c)}_1 + 2P^{(c)}_2 = y, P^{(c)}_0 + P^{(c)}_1 = P^{(b)}_0 = y^2 + ε.

(15)

Ć śőőšćěšśšćĺĺ ś ňěšőďőň ćăřĺăűĺĺ łńăśšěřőć [1, 2] ŕřěďśšăćĺň łőŋťĺčşřăűĺőŋŋş¿ ¡ŋšřőŕĺ¿ S_c ŋěłőšőřőčő ňăłřőśőśšő£ŋĺ£ šćěřďőčő řăśšćőřă A_yB_1�_y łăł S_c(y, ε) ≡ S_c(P^{(s)}_i ) = −k_BN_A c∑ s=a y^{(s)} ∑ i=s λ^{(s)}_i P^{(s)}_i ln P^{(s)}_i .

(16) Ďń£ ćżąřăŋŋőľ ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĺ ťĺčşř (şğěń a, ŕăřŋă£ ść£ğĳ b, šřěşčőńĳŋżľ łńăśšěř c ĺğ ąńĺęăľÿĺţ šřěţ şğńőć), őŕĺśżćă¿źĺţ šřěşčőńĳŋş¿ řěÿěšłş, łő¡ťťĺűĺěŋšż ŕěřěőűěŋłĺ y^{(s)} ć śőőšćěšśšćĺĺ ś [2, 4, 13] řăćŋż y^{(a)} = 1, y^{(b)} = −3 ĺ y^{(c)} = 2. Ś şůěšőň ¡šőčő ĺ ğŋăůěŋĺľ ňşńĳšĺŕńěšŋőśšěľ λ^{(s)}_i ťőřňşńş (16) ğăŕĺÿěň łăł

S_c(y, ε) = k_B[(P^{(a)}_0 ln P^{(a)}_0 + P^{(a)}_1 ln P^{(a)}_1 )−

−3(P^{(b)}_0 + 2P^{(b)}_1 ln P^{(b)}_1 + P^{(b)}_2 ln P^{(b)}_2 )+

+2(P^{(c)}_0 ln P^{(c)}_0 + 3P^{(c)}_1 ln P^{(c)}_1 +

+3P^{(c)}_2 ln P^{(c)}_2 + P^{(c)}_3 ln P^{(c)}_3 )]. (17)

Řěÿă£ śĺśšěňş şřăćŋěŋĺľ (15), ćżřăğĺň ćěřő£šŋőśšĺ P^{(c)}_1 , P^{(c)}_2 ĺ P^{(c)}_3 ůěřěğ y, ε ĺ P^{(c)}_0 ĺ ŕőďśšăćĺň ĺţ ć ťőřňşńş (17). Ŕřĺ ďőśšĺęěŋĺĺ ňăłśĺňşňă łőŋťĺčşřăűĺőŋŋőľ ¡ŋšřőŕĺĺ

∂S_c(P^{(s)}_i )/∂P^{(c)}_0 ≡ ∂S_c(y, ε, P^{(c)}_0 )/∂P^{(c)}_0 = 0. (18)

Ŕőśńě ďĺťťěřěŋűĺřőćăŋĺ£ (17) ĺ řěÿěŋĺ£ şřăćŋěŋĺ£ (18) őšŋőśĺšěńĳŋő P^{(c)}_0 , ŕőńşůĺň

P^{(c)}_0 = y(y^2 + ε) + ε − [y(1 − y) − ε]A, P^{(c)}_1 = y[y(1 − y) − ε)] + [y(1 − y) − ε]A, P^{(c)}_2 = (1 − y)[y(1 − y) − ε)] − [y(1 − y) − ε]A, P^{(c)}_3 = (1 − y)[(1 − y)^2 + ε)] + ε + [y(1 − y) − ε]A, (19) čďě A = [ε(1−2y)/2+B/18]^{1/3}+[ε(1−2y)/2−B/18]^{1/3} ĺ B = [81ε^2(1 − 2y)^2 + 12(y − y^2 + 2ε)^3]^{1/2}. Ŋăľďěŋŋőě řěÿěŋĺě £ćń£ěšś£ őąźĺň ďń£ ćśěţ y ĺ ε, łőšőřżě şďőćńěšćőř£¿š čřăŋĺůŋżň şśńőćĺ£ň (8) (śň. řĺś.1). Ťăłšĺůěśłĺ ¡šő šě řěÿěŋĺ£, łőčďă ćěřő£šŋőśšĺ ń¿ąőľ łőŋťĺčşřăűĺĺ šřěşčőńĳŋőčő łńăśšěřă ŕőńőęĺšěńĳŋż ĺ ŋě řăćŋż ŋşń¿. Ŋă řĺś.2 łăł ŕřĺňěř

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 1 { 2 2007

Řĺś.2. Ğăćĺśĺňőśšĺ ćěřő£šŋőśšěľ λ^{(c)}_0 P^{(c)}_0 , λ^{(c)}_1 P^{(c)}_1 , λ^{(c)}_2 P^{(c)}_2 ĺ λ^{(c)}_3 P^{(c)}_3 šřěşčőńĳŋżţ łńăśšěřőć őš ćěńĺůĺŋż łőřřěń£űĺĺ ε ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň šćěřďőň řăśšćőřě AyB1�y (y = 1/4 ĺ y = 1/3) ś ŕřăćĺńĳŋőľ šřěşčőńĳŋőľ řěÿěšłőľ. Čřăŋĺůŋżě ğŋăůěŋĺ£ łőřřěń£űĺĺ ε ŕőłăğăŋż ÿšřĺţőćżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ

ŕőłăğăŋż ğăćĺśĺňőśšĺ ćěřő£šŋőśšěľ λ^{(c)}_i P^{(c)}_i őš ćěńĺůĺŋż łőřřěń£űĺĺ ε ďń£ y = 1/4 ĺ 1/3. Ć ůăśšŋőň śńşůăě, ěśńĺ ε = −(1−y)^2 ĺ y > 2/3, ć řěÿěšłě ŋěš ść£ğěľ B{B. Ŕő¡šőňş ć şśńőćĺ£ţ ŋőřňĺřőćłĺ şůĺšżćă¿šś£ ńĺÿĳ łőŋťĺčşřăűĺĺ P^{(c)}_0 ĺ P^{(c)}_1 , šăł łăł P^{(c)}_2 = 0 ĺ P^{(c)}_3 = 0; őšś¿ďă śńěďşěš řěÿěŋĺě P^{(c)}_0 = 3y − 2 ĺ P^{(c)}_1 = 1 − y. Ć śńşůăě, łőčďă ε = −y^2 ĺ y < 1/3, šő ěśšĳ ć šřěşčőńĳŋőľ řěÿěšłě ŋěš ść£ğěľ A{A, ĺňěěň ăŋăńőčĺůŋőě řěÿěŋĺě P^{(c)}_0 = 0, P^{(c)}_1 = 0, P^{(c)}_2 = y ĺ P^{(c)}_3 = 1 − 3y.

Ĺśŕőńĳğş£ ŕřěďńőęěŋŋş¿ śţěňş ňăłśĺňĺğăűĺĺ łőŋťĺčşřăűĺőŋŋőľ ¡ŋšřőŕĺĺ, ňőęŋő ŋăľšĺ ůăśšŋżě řěÿěŋĺ£ ďń£ šćěřďőčő řăśšćőřă A_yB_1�_y ś łćăďřăšŋőľ ĺ ČŰŁ řěÿěšłăňĺ. Ěśńĺ y > 0.5 ĺ ε = −(1 − y)^2, šő ć ¡šĺţ řěÿěšłăţ ŋěš ść£ğěľ B{B ĺ ŕőšőňş ĺňě¿šś£ šőńĳłő šřĺ łőŋťĺčşřăűĺĺ ąăğĺśŋőčő łńăśšěřă. Ďń£ łćăďřăšŋőľ řěÿěšłĺ ¡šő łćăďřăš ĺğ ůěšżřěţ ăšőňőć A (λ^{(c)}_0 = 1), łćăďřăš ĺğ šřěţ ăšőňőć A ĺ őďŋőčő ăšőňă B (λ^{(c)}_1 = 4 ), łćăďřăš ĺğ ďćşţ ŋěśňěęŋżţ ăšőňőć A ĺ ďćşţ ŋěśňěęŋżţ ăšőňőć B (λ^{(c)}_2 = 2); y^{(a)} = 1, y^{(b)} = −2 ĺ y^{(c)} = 1. Ć ČŰŁ řěÿěšłě ¡šĺňĺ łőŋťĺčşřăűĺ£ňĺ £ćń£¿šś£ łőňŕńěłšŋżľ őłšă¡ďřĺůěśłĺľ łńăśšěř (λ^{(c)}_0 = 1), őłšă¡ďř ś őďŋĺň ăšőňőň ďřşčőčő śőřšă (λ^{(c)}_1 = 6) ĺ őłšă¡ďř ś ďćşň£ ăšőňăňĺ ďřşčőčő śőřšă, řăśŕőńőęěŋŋżňĺ ŕő ďĺăčőŋăńĺ ďřşč ŕřőšĺć ďřşčă (λ^{(c)}_2 = 3); y^{(a)} = 7, y^{(b)} = −6 ĺ y^{(c)} = 1.

Řěÿěŋĺě ďń£ łćăďřăšŋőľ řěÿěšłĺ, łőčďă ε = −(1− − y)^2 ĺ y > 0.5, ĺňěěš ćĺď

P^{(c)}_0 = −(1 − y^2 − ε) + [(1 − y^2 − ε)^2 + (y^2 + ε)^2]^{1/2},

P^{(c)}_1 = {1 − [(1 − y^2 − ε)^2 + (y^2 + ε)^2]^{1/2}}/2,

P^{(c)}_2 = {−(y^2 + ε) + [(1 − y^2 − ε)^2 + (y + ε)^2]^{1/2}/2. (20)

Řěÿěŋĺě ďń£ ČŰŁ řěÿěšłĺ, łőčďă ε = −(1 − y)^2 ĺ y > 0.5, ŕřĺňěš ćĺď

P^{(c)}_0 = {[6(y^2 + ε) − 5] + 3[6(y^2 + ε)^2− −8(y^2 + ε) + 3]^{1/2}}/4,

P^{(c)}_1 = {1 − [6(y^2 + ε)^2 − 8(y^2 + ε) + 3]^{1/2}}/4,

P^{(c)}_2 = {1 − 2(y^2 + ε) + [6(y^2 + ε)^2− −8(y^2 + ε) + 3]^{1/2}}/4.

(21)

Ăŋăńőčĺůŋżě řěÿěŋĺ£ ďń£ šćěřďőčő řăśšćőřă A_yB_1�_y ś łćăďřăšŋőľ ĺ ČŰŁ řěÿěšłăňĺ ŕřĺ y < 0.5 ĺ ε = = −y^2, łőčďă ć ¡šĺţ řěÿěšłăţ ŋěš ść£ğěľ A{A, ňőęŋő ŕőńşůĺšĳ ğăňěŋőľ ć ťőřňşńăţ (20) ĺ (21) ćěńĺůĺŋ y^2 ŋă (1 − y)^2.

Ćśě şğńż šřěşčőńĳŋőčő łńăśšěřă ŕřăćĺńĳŋőľ šřěşčőńĳŋőľ řěÿěšłĺ řăśŕőńőęěŋż ďřşč őšŋőśĺšěńĳŋő ďřşčă ć ŕěřćőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě, ŕő¡šőňş řěÿěŋĺě (19) ŋě ŕőğćőń£ěš őŕřěďěńĺšĳ, ŕřĺćőďĺš ńĺ ŋăńĺůĺě łőřřěń£űĺĺ ć 1-ľ ŁŚ ł ŕő£ćńěŋĺ¿ łőřřěń£- űĺľ ćő 2-ľ ĺ śńěďş¿źĺţ ŁŚ. Łćăďřăšŋżľ ĺ őłšă- ¡ďřĺůěśłĺľ łńăśšěřż ćłń¿ůă¿š şğńż, řăśŕőńőęěŋŋżě ďřşč őšŋőśĺšěńĳŋő ďřşčă ć 1-ľ ĺ 2-ľ ŁŚ. Ĺśŕőńĳğş£ ťőřňşńż (3) ĺ ćěřő£šŋőśšĺ (20) ĺ (21), ňőęŋő ŕřĺ ĺğćěśšŋżţ łő¡ťťĺűĺěŋšăţ n^{(c)}_{i(AB)2} ŋăľšĺ ćěřő£šŋőśšĺ ŕăřŋżţ ść£ğěľ ĺ ŕăřŋş¿ łőřřěń£űĺ¿ ćő 2-ľ ŁŚ. Ďń£ łćăďřăšŋőčő łńăśšěřă ć łćăďřăšŋőľ řěÿěšłě n^{(c)}_{0(AB)2} = 0, n^{(c)}_{1(AB)2} = 1/2 ĺ n^{(c)}_{2(AB)2} = 0, ă ďń£ őłšă¡ďřĺůěśłőčő łńăśšěřă ć ČŰŁ řěÿěšłě n^{(c)}_{0(AB)2} = 0, n^{(c)}_{1(AB)2} = 1/3 ĺ n^{(c)}_{2(AB)2} = 0. Řăśůěš ŕőłăğăń, ůšő ďń£ łćăďřăšŋőľ řěÿěšłĺ, łőčďă ε = −(1 − y)^2 ĺ y > 0.5, ćěřő£šŋőśšĳ ść£ğĺ A{B ćő 2-ľ ŁŚ őšńĺůăěšś£ őš ąĺŋőňĺăńĳŋőľ:

λ^{(b2)}_1 P^{(b2)}_1 = 2P^{(c)}_1 = 1 − [(1 − y^2 − ε)^2 + (y^2 + ε)^2]^{1/2}. (22)

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 1 { 2 2007

Łőřřěń£űĺ£ ε_{AB} ć j-ľ ŁŚ řăćŋă ε_{ABj} = −ε_{AAj} = = −(P^{bin}_{AB} − P^{(j)}_{AB}. Ś şůěšőň ¡šőčő ĺ ćěńĺůĺŋż P^{(b2)}_1 ≡ ≡ P^{(2)}_{AB} (22) ďń£ łćăďřăšŋőľ řěÿěšłĺ, łőčďă ε = −(1 − − y)^2 < 0 ĺ y > 0.5, łőřřěń£űĺ£ ε_2 ≡ ε_{AA2} ćő 2-ľ ŁŚ ěśšĳ

ε_2 = y(1 − y) − {1 − [(1 − y^2 − ε)^2 +(y^2 + ε)^2]^{1/2}}/2 > 0. (23) Ăŋăńőčĺůŋő ďń£ ČŰŁ řěÿěšłĺ, łőčďă ε = −(1 − − y)^2 < 0 ĺ y > 0.5, ćěřő£šŋőśšĳ P^{(b2)}_1 ≡ P^{(2)}_{AB} ŕăřż A{B ĺ ŕăřŋă£ łőřřěń£űĺ£ ε_2 ≡ ε_{AA2} ćő 2-ľ ŁŚ ĺňě¿š ćĺď λ^{(b2)}_1 P^{(b2)}_1 = 2P^{(c)}_1 = {1−[6(y^2+ε)^2−8(y^2+ε)+3]^{1/2}}/2, (24) ε_2 = y(1−y)−{1−[6[y^2 +ε)^2 −8(y^2 +ε)+3]^{1/2}}/4 > 0. (25) Šăłĺň őąřăğőň, ŋăńĺůĺě ŕăřŋőľ łőřřěń£űĺĺ, šő ěśšĳ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ć 1-ľ ŁŚ łćăďřăšŋőľ ĺ ČŰŁ řěÿěšőł ŕřĺćőďĺš, łăł ňĺŋĺňşň, ł ŕő£ćńěŋĺ¿ ŕřőšĺćőŕőńőęŋőľ ŕő ğŋăłş łőřřěń£űĺĺ ćő 2-ľ ŁŚ ¡šĺţ řěÿěšőł. İšő śőčńăśşěšś£ ś řěğşńĳšăšăňĺ łőňŕĳ¿- šěřŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ć ąĺŋăřŋőň šćěřďőň řăśšćőřě A_yB_1�_y ś łćăďřăšŋőľ řěÿěšłőľ [7] ĺ ć şčńěřőďŋőľ ČŰŁ ŕőďřěÿěšłě łăřąĺďă šĺšăŋă TiC_y�_1�_y [8]: ŋăńĺůĺě ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ć 1-ľ ŁŚ łćăďřăšŋőľ ĺ ČŰŁ řěÿěšőł śőŕřőćőęďăěšś£ ŕő£ćńěŋĺěň ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ś őąřăšŋżň ğŋăłőň ćő 2-ľ, 3-ľ ĺ 4-ľ ŁŚ.

Ŕřěďńőęěŋŋżľ ňěšőď őŕřěďěńěŋĺ£ ćěřő£šŋőśšěľ ňŋőčőůăśšĺůŋżţ ťĺčşř ś şůěšőň łőřřěń£űĺĺ ć řăśŕőńőęěŋĺĺ ăšőňőć ŕřĺňěŋĺň ł őŕĺśăŋĺ¿ ďćşňěřŋżţ ĺ, ć ůăśšŋżţ śńşůă£ţ, šřěţňěřŋżţ řěÿěšőł. Řăğćĺšĺě ňěšőďă ŕőğćőńĺš ŕěřěľšĺ ł řěÿěŋĺ¿ ąőńěě śńőęŋőľ ğăďăůĺ őďŋőćřěňěŋŋőčő şůěšă ąńĺęŋěčő ĺ ďăńĳŋěčő ŕőř£ďłă ć şŕőř£ďőůĺćă¿źĺţś£ śĺśšěňăţ.

Ĺśśńěďőćăŋĺě ŕőďďěřęăŋő Řőśśĺľśłĺň ťőŋďőň ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ, čřăŋš # 06-03- 32047.

1. R. Kikuchi, Phys. Rev. 81, 988 (1951).

2. M. Kurata, R. Kikuchi, and T. Watari, J. Chem. Phys.

21, 434 (1953).

3. Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŋěśšěţĺőňěšřĺ£, ąěśŕőř£ďőł, ąńĺęŋĺľ ĺ ďăńĳŋĺľ ŕőř£ďőł ć šćěřďőň šěńě, Ň.: Ťĺğňăšńĺš, 2007.

4. A. I. Gusev, A. A. Rempel, and A. J. Magerl, Disorder and Order in Strongly Nonstoichiometric Compounds. Transition Metal Carbides, Nitrides and Oxides, Berlin { Heidelberg { New York { London, Springer, 2001.

5. Ă. Ĺ. Čşśěć, ŞŤŊ 170, 3 (2000).

6. Ă. Č. Ţăůăšşř£ŋ, Šěőřĺ£ ťăğőćżţ ŕřěćřăźěŋĺľ ĺ śšřşłšşřă šćěřďżţ řăśšćőřőć, Ň.: Ŋăşłă, 1974.

7. Ś. Ĺ. Śăďőćŋĺłőć, Ă. Ă. Řěňŕěńĳ, ŤŠŠ 49, 1470 (2007). 8. Ă. Ć. Śăťőŋőć, Ă. Ă. Řěňŕěńĳ, Ă. Ĺ. Čşśěć, Ĺğć. ĆŞĞőć.

Ťĺğĺłă (ŕřĺńőęěŋĺě) 43, 214 (2000).

9. A. von Heilmann and W. Zinn, Z. Metallkunde 58, 113 (1967).

10. O. Br-ummer, G. Dr-ager, and I. Mistol. Ann. Physik 7F.

28, 135 (1972).

11. Ť. Ă. Śĺďőřěŋłő, ŤŠŠ 23, 3514 (1981).

12. F. A. Sidorenko, P. V. Geld, V. Ya. El’ner, and B. V. Ryzhenko, J. Phys. Chem. Solids 43, 297 (1982).

13. J. Hijmans and J. de Boer, Physica 21, 471 (1955).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 1 { 2 2007