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文章摘要：

基于离散变分Ｘ０６３３原子簇（ＤＶ－Ｘα ｃｌｕｓｔｅｒ）方法的电子结
构计算, 研究了合金元素在Ｌ１２结构Ｃｏ３Ｔｉ中的有序行为在电子结构计
算中考虑了合金原子周围的晶格弛豫, 以原子簇的结合能为参数绘图, 用两条
平行直线将合金元素在亚国中的占位行为分为三类, 在两线外侧的元素分别只
占Ｃｏ位（如Ｎｉ）或Ｔｉ位（如Ｓｃ, Ｙ, Ｚｒ, Ｈｆ等）, 不受成分影
响, 两线之间元素（如Ｖ, Ｃｒ, Ｍｎ, Ｃｕ, Ｐｄ等）的占位行为.
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