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В последнее время уделяется большое внимание высокоэнтропийным сплавам (ВЭС). Одной из особенностей этих материалов, не имеющих адекватного объяснения, является сохранение неупорядоченного состояния даже при длительном отжиге. Разработка теории, которая описывала бы кинетику установления ближнего порядка, является актуальной задачей не только для многокомпонентных систем, но и для бинарных. В работе развит теоретический подход к описанию кинетики упорядочения в бинарных сплавах в рамках модели ближайших соседей.
Кинетическое уравнение для двухчастичной функции PAB(t), которая описывает вероятность нахождения атомов двух разных сортов по соседству, разрабатывается при рассмотрении баланса скачков атомов в вакансию и обратных процессов (рисунок 1), как это ранее делалось в [1], подобно получению уравнения обобщённого баланса.
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Рис. 1. Пример конфигурации расположения атомов в окрестности вакансии. 
Случай распада пары A–B при скачке атома сорта A
Частоты Гα скачков атомов сорта α в вакансию описываются в рамках теории, разработанной Глайдом [2]:

	[image: image2.png]Iy = Vo - exp(—(E' — E)/KT),




	(1)


где E’ — энергия системы при нахождении атома в седловой точке, а E — в исходной позиции, которая зависят от окружения. Шестичастичная вероятность каждого из окружений определяется конфигурацией атомов и взаимодействиями между ними. В отличие от других подходов [4], в данном варианте не используется приближение среднего поля: шестичастичные вероятности аппроксимируются нормированным произведением двухчастичных функций аналогично методу Кирквуда [3].
После суммирования всех вкладов уравнение для однородной плоской системы имеет вид:

	[image: image3.png]dPyp/dt = K - B, - exp(—E'/kT) - (B35 + a;P% + a; Pyp + ay).




	(2)


Коэффициенты a2, a1, a0 зависят от параметров взаимодействия, температуры и концентрации компонентов. Это уравнение можно решить аналитически, если представить полином как произведение одночленов, поэтому находятся корни кубического уравнения с помощью алгоритма Кардано, один из которых описывает состояние равновесия.
Проведены расчёты зависимостей корней от температуры и концентраций при (AA = (BB = –0,60 эВ, (AB = –0,66 эВ. На рисунке 2 представлена температурная зависимость первого корня для сплавов различного состава.
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Рис. 2. Температурная зависимость [image: image7.png]


 для сплавов двух составов

На рисунке 3 приведены температурные зависимости энергии и теплоёмкости.
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Рис. 3. Зависимость энергии и теплоёмкости от температуры для эквиатомного сплава
Кинетическое уравнение представляет собой ОДУ с разделяющимися переменными:
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имеющее аналитическое решение при известных нулях [image: image12.png]X1, X2,X3



 многочлена. Особенностью для состава 50-50 является равенство корней [image: image14.png]


 и [image: image16.png]


. Зависимости [image: image18.png]


 от времени при изначально неупорядоченном состоянии представлены на рисунке 4.
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Рис. 4. Кинетика упорядочения сплавов двух составов
Анализ кинетики упорядочения показал, что приближение к равновесному состоянию происходит наиболее медленно для эквиатомных сплавов.
Автор выражает благодарность научному руководителю Назарову А.В.
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