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ФИЗИКА ТВЕРДОГО ТЕЛА 

УДК 539.1 

РАСЧЕТ УПРУГИХ ПОСТОЯННЫХ МНОГОКОМПОНЕНТНЫХ 
ТВЕРДЫХ РАСТВОРОВ 

В. М. Силонов, С. К). Родин, Л. Энхтор 

(кафедра физики твердого тела) 

Рассчитаны упругие постоянные переходных двух-, трех- и четырехкомпонентных сплавов. Расчет 

основан на вычислении методом модельного потенциала двадцати радиальных и тангенциаль

ных силовых постоянных. Рассчитанные значешш постоянных удовлетворительно согласуются с 

экспериментальными. Результаты свидетельствуют о возможности применения метода модельного 

потенциала для определения концентрационных зависимостей упругих постоянных. Отмечается 

важная роль точности определения значений ради~vсов координационных сфер. 

В работе [1] предложена модель, позволяющая 

рассчитывать фононные спектры, плотность фо
нонных состояний, упругие постоянные кристаллов, 

дебаевскую температуру и другие характеристики. 

В этой модели основополагающее значение играют 

силовые постоянные (СП), которые зависят от эф
фективных сил межатомного взаимодействия. В ра
ботах [2-4] СП для металлов определялись из экс
периментальных значений упругих постоянных и из 

фононных спектров металлов. При этом предприни
мались попытки определять СП сплавов посредст

вом усреднения по концентрации СП чистых метал

лов и использовать полученные значения для расче

та характеристик сплавов. В этих и других ранних 

работах предполагался короткодействующий харак

тер сил межатомного взаимодействия. С развитием 

квантовомеханических методов, в частности мето

да модельного потенциала, появилась возможность 

расчета СП металлов с учетом дальнодействия этих 

сил. В работах [5, 6] были предприняты попытки 
расчета силовых и упругих постоянных переходных 

металлов Ni, Pd и сплавов Ni0,55Pd0,45 и Coo,92Feo,os 
методом модельного потенциала [7], параметры ко
торого определялись путем подгонки рассчитанных 

и экспериментально определенных фононных спект
ров. В этих работах с использованием определенных 

теоретически упругих постоянных и учетом взаимо

действия до десятой координационной сферы рассчи
тывались фононные спектры, плотность фононных 
состояний и температурная зависимость характерис

тической дебаевской температуры. 

В работе [8] применение модельных потенциа

лов [7] позволило описать почти всю совокупность 
знаков параметров ближнего порядка для первой ко

ординационной сферы бинарных сплавов переход
ных металлов. Все это говорит о возможности ис

пользования метода модельного потенциала для рас

чета характеристик металлов и сплавов, связанных с 

дальнодействующим межатомным взаимодействием. 

Расчет упругих постоянных важен также и для опи

сания фурье-компонент полей статических смещений, 
без адекватного учета которых невозможно коррект-

ное определение параметров межатомных корреля

ций в сплавах [9, 10]. 
Целью настоящей работы было распространение 

методики [5, 6] на многокомпонентные сплавы. 

Методика расчета 

В рамках теории псевдопотенциала энергию меж

атомного взаимодействия атомов кристалла можно 

представить в виде [ 11] 
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Здесь Z - валентность, е - заряд электрона, q -
модуль волнового вектора, r - межатомное рас

стояние, G(q) - нормированная характеристическая 
функция: 
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2
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где W(q) - неэкранированный ионный потенци
ал, e(q) - диэлектрическая проницаемость, rl -
атомный объем, f(q) - обменно-корреляционная 
поправка, 

47rZe
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e(q) = 1 + [1 + f(q)]~ 3EF Х 

х [~ + 4k} - q2 ln l 2kp + q 1] 
2 8kpq 2kp - q , 

Ер = hk}/(2m*), m* - эффективная масса элек
трона, поправка на обмен и корреляцию вы

биралась согласно Хаббарду и Шему: f(q) = 

= q2 /[2(q2 + k} + k;)J' k; = 2kp /7r' kp - импульс 
Ферми. 

В настоящей работе используется формфактор мо
дельного потенциала переходных металлов [7]: 

W( k k') = B(q) + F(q, k, k') 
q, , e(q) . 
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Здесь B(q) - локальная часть, F(q, k, k') - нело
кальная часть формфактора (эти выражения не при
водятся полностью ввиду их громоздкости). 

В случае центральных взаимодействий, исходя из 

межатомного потенциала F ( r) , можно определить 
два типа независимых СП [12]: 
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Эти СП обычно обозначаются следующим обра

зом: ai = [ d2 F / dr 2]r; - радиальные СП, /Зi = 
[(1/r)dF/dr]r; -тангенциальные СП, индекс i здесь 
обозначает номер координационной сферы. 

Используя вычисленные значения СП сплава, 

можно составить динамическую матрицу D(q) и 
определить значения фононных частот в результате 
решения уравнения 

(3) 

где v - фононная частота, I - единичная матрица, 
М - масса иона. Для расчета упругих постоянных 

с использованием элементов динамической матрицы 

D(q) применяется длинноволновое приближение [6]. 
В результате перехода к пределу при q ---+ О получа
ются следующие соотношения: 
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(4) 

Эти выражения позволяют по двадцати значениям 

радиальных и тангенциальных СП проводить расчет 

упругих постоянных металлов и сплавов с гранецент

рированной кубической решеткой. 

В случае многокомпонентных сплавов тангенци-

альные a:lloy и радиальные ;з:110У СП определялись 
с помощью усреднения по концентрации: 

п 

/Зalloy _ ~ /3· ·С. 
i - ~ iJ J' 

j=l 

(5) 

где п - число компонент сплава, Cj - атомная 

концентрация j-й компоненты, i - номер коорди

национной сферы. Упругие постоянные многоком
понентного сплава находились путем использования 

СП (5) и выражений (4). Отметим, что в многоком
понентных сплавах, как правило, компоненты имеют 

различную кристаллическую структуру и для некото

рых структур данные об упругих постоянных либо 
отсутствуют, либо в принципе не могут быть найде

ны экспериментально. В то же время в рамках метода 

модельного потенциала СП компонент могут быть 

рассчитаны как для любых значений радиусов коор

динационных сфер, так и для любой кристаллической 
структуры, в частности и для тех структур, которые 

не характерны для компонент, входящих в состав 

сплава. 

По предложенной схеме проводился расчет уп

ругих постоянных бинарных, трехкомпонентных и 

четырехкомпонентных сплавов, для которых из

вестны экспериментальные значения упругих по

стоянных. В качестве бинарных сплавов были 

выбраны Cuo 75Zno 25, Nio so4Cro 196, Nio 502Feo 498, 
Nio,1зsFeo,262 'и Ni~,s92Feo,~os. Т~ким ж~ обрdзом 
проводились расчеты трехкомпонентных сплавов 

Feo,16Cro,12Nio,12, Feo,105Cro,175Nio,120 и четырехком
понентного Feo,6s5Cro,145Nio,145Moo,025. 

Резул"аты расчета 

С целью проверки выражений (1)-(5) предвари
тельно проводился расчет СП и упругих постоянных 

никеля. Рассчитанные значения радиальных и тан

генциальных СП никеля (табл. 1) практически сов
падают с данными [6]. Обращает на себя внимание 
то, что вклад первой координационной сферы на 
два порядка превышает вклады большинства других 

координационных сфер. Однако из соотношений (4) 
видно, что это превышение компенсируется величи

ной коэффициентов, стоящих перед СП. Результаты 
расчета упругих постоянных для никеля в настоящей 

работе и в работе [6], а также значения параметра 
решетки, использованные при вычислении радиусов 

координационных сфер ri = аV'Я /2, приведены в 
табл. 2. Следует отметить, что рассчитанные СП 

сильно зависят от точности определения радиусов 

координационных сфер, т. е. от точности измерения 
параметров кристаллической решетки. Приведенные 

в табл. 2 рассчитанные упругие постоянные для ни
келя близки к экспериментальным данным [ 13]. 
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Таблица 

Тангенциальные сч и радиальные /Зi 
силовые постоянные никеля 

(в дин/см) 

i а; (3; 

1 41100,0 -3453,0 
2 299,7 -36,1 
3 56,8 92,9 
4 -645,8 9,0 
5 186,9 -15,1 
6 161,3 8,2 
7 -168,1 5,6 
8 -89,8 -5,1 
9 100,9 -4,0 

10 85,6 2,0 

В табл. 2 приведены также результаты 
расчета упругих постоянных бинарных спла

вов Cuo,15Zno,25, Nio,so4Cro,196, Nio,502Feo,49S, 
Nio,1зsFeo,262, Nio,892Fe0,108 и экспериментальные 
данные [13, 14]. 

Таблица 2 
Упругие постоянные никеля и различных сплавов 

(в 1011 дин/см2 ) 

Расчет 
Эксперимент 

Сплав а, А 
[13, 14] 

С11 С12 С44 С11 С12 С44 

Ni 3,5165 23,2 18,3 8,9 24,6 15,0 12,2 
Ni [6] 3,5165 22,8 17,8 8,7 
Cuo,75Zno,25 3,670 14,7 13,0 5,0 14,5 10,7 7,1 
Nio,804 Cro,196 3,540 24,5 19,1 8,8 24,7 15,4 12,2 

Nio ,502 Feo ,498 3,578 20,7 14,1 7,4 20,5 14,6 10,8 
Nio,7З8Feo,262 3,549 22,4 16,3 7,8 23,0 14,4 11,9 

Nio,892Feo,108 3,528 23,0 18,1 8,6 25,5 15,3 13,0 

Feo,76 Cro,12 Nio,12 3,570 22,9 15,0 8,2 23,3 16,3 12,3 
Feo,105 Cro,175 Nio,120 3,585 22,2 15,2 8,2 21,6 14,4 12,9 

Feo,685 Cro,145 Nio,145 Моо,025 3,560 22,6 12,9 7,3 20,4 13,4 12,9 

Можно отметить, что в случае сплавов Ni-Fe по 
мере роста содержания никеля экспериментальные и 

рассчитанные значения упругих постоянных С11 и 
С44 растут. При переходе от сплава Ni0,502Fe0,498 к 
Nio 1зsFeo 262 экспериментальное значение С12 прак
ти~ески ~е меняется, а рассчитанное значение С12 

растет. Это расхождение может быть связано и с 

неточностями экспериментального определения уп

ругих постоянных. В целом для всех сплавов наблю

дается удовлетворительное согласие вычисленных и 

экспериментальных значений. 

Результаты настоящей работы свидетельствуют о 

том, что методом модельного потенциала можно рас

считывать концентрационные зависимости упругих 

постоянных сплавов. 

Рассчитанные и экспериментальные упру-

гие постоянные для трехкомпонентных сплавов 

Fe0 76Cr0 12Ni0 12 , Fe0 705Cr0 175Ni0 120 , четырехком

по~ентнЬго с~лава Feo 6s5Cro 145Nio 145Моо 025 (см. 
табл. 2) также удовлетвЬрител'ьно с~гласую'тся друг 
с другом. 
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