
УДК 536.421+621 
К расчету линий фазовых равновесий в бинарных системах  

на основе алюминия 
 

Юркевич Н.П., Савчук Г.К.  
Белорусский национальный технический университет 

 
Целью данной работы является расчет границы растворимости  никеля 

в α - твердом растворе алюминия на основе модели ассоциированных рас-
творов с учетом образования микронеоднородностей и их эволюции при 
изменении температуры. В предлагаемой модели основными параметрами 
являлись: атомные радиусы, потенциалы, коэффициенты термического 
расширения элементов базовых компонентов сиcтемы Al-Ni, а также ком-
понентов данной системы, которые образуют ассоциативные группы с из-
мененной конфигурацией электронных оболочек за счет переноса заряда. 
Области ассоциации моделировались в виде микропластинок никеля, ок-
руженных атомами алюминия. Доля атомов, участвующих в образовании 
подобных ассоциированных областей микронеоднородностей, являлась 
моделируемым параметром.  

Анализ расчетных вариантов переноса зарядов в системе Al-Ni показал, 
что наилучшее согласование расчетных и экспериментальных данных по 
границе растворимости наблюдается для случая образования микронеод-
нородностей со связью Al3(s2p2)Ni(s2d5), для которой смещение электронов 
происходит от атомов никеля к атомам алюминия. Поэтому можно сделать 
вывод о том, что ассоциация атомов в областях микронеоднородностей 
представляет собой группы атомов алюминия и никеля с соотношением 
элементов, соответствующим стехиометрии интерметаллида NiAl3. По-
видимому, такой вариант переноса заряда энергетически является наибо-
лее выгодным, поскольку атомы никеля в областях микронеоднородностей 
приобретают стабильную полузаполненную конфигурацию d5. 

Установлено, что другие варианты изменения конфигурации атомов 
исходных компонентов в данной системе при образовании ассоциирован-
ных областей микронеоднородностей приводят к менее удовлетворитель-
ному результату согласованности с экспериментальными кривыми при 
определении границы растворимости никеля в матрице α−твердого рас-
твора алюминия. 

Проведенный расчет в предположении отсутствия переноса заряда ме-
жду атомами алюминия и никеля при образовании таких областей показал 
ретроградный характер границы растворимости  никеля в α−твердом рас-
творе алюминия в зависимости от температуры. 
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