
第 36卷 第 3期 

2 0 0 0 年 3 月 

金 属 学 故 
ACTA METALLURGICA SINICA 

Vo1．36 No．3 

March 2 0 0 0 

Monte Carlo法分析 Co，Cr和 V在 Fe3Al金属间 

化合物亚点阵中的占位 

旦 
(中国科学技术大学力学和机械工程系，合肥 230027) 

齐藤 良行 
(日本早稻田大学材料科学和工程系．东京 169—8555) 

摘 要 利用 Monte Carlo方法分析了Co，Cr和 V三种代位台盒元素在 aAl金属间化台物中亚点阵上的占位性质 分析表 

明 Co占据 Al的最近邻位置， Cr和 V 主要占据 Al的扶近邻位置．井有少量的 Cr和 V 占据 Al的位置．三种代位台金元素 

中． V 原子嘎显地降低了旨叠的 D03有序度 
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ABSTRACT The Monte Car1o method is used for the analysis on site occupation of three substitution 

elements Co，Cr and V at SUb_htrices in Fe3Al intermetallics．The results indicate that CO occupies the 

nearest neighbor of Al and hardly occupies the next nearest neighbor of Al_Cr and V mainly occupy the 

next nearest neighbor of Al and Sinall part of them occupy Al site．Few Cr and V atoms occupy the~ amst 

neighbors of Al_ 

K EY W ORDs Monte Carlo method F Al intermetallics．sub-Jatrice，atomic arran gement 

代位合金元素在 FeaA1金属间化合物中的不同分布将 

导致化合物不同的物理性质．二元合金的相变以及原子构型 

的理论计算已经取得了一些成果 【 ，但是对于代位合金元 

素在金属间化台物中的分布这样的多元合金问题，还没有合 

适的解析方法进行分析． Monte Carlo方法已逐渐用于多 

元合金的原子构型计算 J 利用 Monte Carlo方法对代 

位合金元素在金属间化合物中的分布进行预测，将有助于金 

属材料性质的研究．本文利用 Monte Carlo方法分析 Co， 

Cr和 V在 FesA1金属间化合物亚点阵中的占位 

1 模拟方法 

用 Monte Carlo法计算合金原子构型的步骤如下 _6l= 

(1)随机地给出初始的原子构型；(2)随机选取一个原子 
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此时的原子构型记为s，；(3)在这个原子的％01(712l为第 l阶 

配位数)个近邻中再随机地选取一个原子；(4)调换两个原 

子的位置，此时的原子构型记为 s，计算两种构型之间的能 

量差 △日，进而计算原子构型的变换概率 Ⅳ 为 

(s，，s)= ex p(-- AH面／kT面) (1) 

式中k为 Boltzmann常数； (5)任取一个随机数 兄；(6) 

当兄 时，确认两个原子位置的调换，将 s构型记为新 

构型；如果 R>W．放弃 s构型，仍将 s，构型带入下一步 

计算；(7)返回第 (2)步，继续进行计算． 

计算是在大小为 323(65536个原子)的bcc结掏中进 

行的 为消除边界对结果的影响，计算中使用了周期性边界 

条件 通过聚类分析．得出有序和无序相的组成以及各种原 

子在不同亚点阵中所占的百分比．文中将每 65536次交换 

原子的过程(即从步骤(2)到(7)的经过，无论成功与否)称 
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为一个 Monte Carlo步长 (Monte Carlo step 

每一个系统都进行 10000 MCS的模拟． 

2 计算和讨论 

MCS)，对 其中e 和 rij分别为i j原子对相互作用能的能量参数 

和几何参数 i和 J表示原子种类 对于合金，总的能量为 

2．1 体心立方 (bcc)合金中的两种有序结构 

bcc结构的 Fe—Al合金除了无序的 A2结构外，还显 

示出B2(FeA1)和D0a(FeaA1】两种有序结构 这两种结构 

可以用图 1上半部分所示的三种亚点阵上的原子占位情况 

来表示 在完全的B2结构中 Q亚点阵被 原子占据， 

而 和1位置被 Al原子占据 在完全的 DO3结构中．Al 

原子占据 1格子．Fe原子占据其他两种位置 如果将相邻 

两层 (100)面的原子沿 【100】方向投影在一张图上 (如图 1 

下半部分的投影方法) 就得到如图 2所示完整的 FesA1和 

FeAl结构的原子构型． 

围 1 体心立方 (bcc)结构中的亚点阵 及两层原子的投影 

Fig．1 Sub-lattlces in bcc structure and projection of two l · 
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围 2 完整的 FeaAl和 FeA[结构的原子构型在 (i00)面上的投影 

Fig．2 (100)projections of atomic arrangement of perfect 

Fe3AI(a)and FeA1(b)structures 

·Fe ● AI 

2．2 Lennard-Jones参数的计算 

为了计算原子构型的能量，应该知道原子间的相互作用 

能．原子间相互作用能可用 Lennaxd Jones公式 【 】计算 

e =e0[(孚) 一 ( ) ] 

：  妻 ∑， (3) 

其中Ⅳ 为Avogadro常数，n为计算中所考虑的原子对阶 

数 Wk是第 阶的配位数 p 是 阶 — 原子对数目 

占所有 k阶原子对总数的比例， e 是 阶 i—J原子对 

的相互作用能 在 bcc结构的几种相中，A2和 B2结构主 

要由第一阶原子相互作用决定，而 D0a结构由前两阶原子 

相互作用决定，所以在本文的计算中取 n=2 在 bec结掏 

中 1=8，。叫2=6．对只含一种原子的系统， (3)式简化为 

=  

k=l 

当晶格常数 Ⅱ等于真实值 Ⅱ 陋’ 时 作用能 E取极小值且 

等于真实的能量值 。 由此可以得出各种元素以及 

不同元素间作用能的参数值 (见表 1】 

衰 1 Lennard Joaes相互作用参数 

Table l Parameters of Lennard Jones pair potentials 

Note：Ⅳe Fe=63 6 u／g mol， eFe=0 257 D．m 

2．3 模拟结果和讨论 

图 3是代位合金元素和 A1原子在不同亚点阵中的占位 

情况，合金成分在 Fe~21A1—4X 到 FE一27Al一4X(X=Co， 

Cr或 V)之间．由图中可以看出， Co主要占据 n亚点 

阵，即 Al的最近邻位置，比例随 Al原子分数的增加变化 

很小 Co几乎不占据 和 1亚点阵． Cr和 V原子主要 

占据 亚点阵，即Al的次近邻位置，比例随着 Al原子分 

数的增加而有所减少 在 亚点阵中， Cr和 V原子的含 

量随 Al原子分数的增加而增加，但总体含量不高； Cr和 

V原子在 Q亚点阵中的原子分数均小于 0．5％．其变化没有 

在图 3a中表示出来．从图中还可以看出台金元素的加入对 

Al原子占位性质的影响 三种代位台金元素对 Al原子在 a 

亚点阵中的比例影响不大； V原子使 Al原子在 亚点阵 

中的比例比其他两种情况太。 使 A】原子在 亚点阵中的 
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囝 3 台金代位元素和 A1原于在 a．卢和 1亚点阵中的占位 

Fig．3 Occupancy of a]loying atoms and AI atoms On a(a)．口 

(b)and (C)sub-lattices 

0 肛 A】—cD 0 Fe~A]一Cr ● A卜v 

比例比其他两种低．而在 卢和 亚点阵中， Cr和 V所占 

比例的差明显小于二者引起的 Al原子所占比例之差，说明 

V原子明显降低了台金的 DO3有序度．计算所得的 Cr原 

子在 a亚点阵中的占位虽然与文献 『131中的结果有出入， 

但 cr原子主要占据 亚点阵的结论与文献 『131中的结果 

是一致的． 

图4是台金Fe-24AI-4Co， 24A】 Cr和Fe-24Al- 

4V的原子构型．为了便于观察．每张图只在左下角画出Fe 

原子的位置．从图中我们可以清楚地看到， Co原子主要占 

据 Al的最近邻位置，而 Cr和 V原子主要占据 Al的次近 

邻位置 从图中还可以看到，l -24A1—4Co的 DO3有序度 

最高． Fe-24A1-4Cr次之、 E 24Al V的 DO3有序度 

最低 
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圈 4 三种台金的原于构型 

Fi@I-4 Atomic arrangement of F~24AI-4Co(a]F~24AI-4Cr 

(b)and F~24AI一4V(c) 

·Fe ● A1 ◇ Co 口 C r △ V 
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3 结论 

(1)利用 Monte Carlo方法分析了 Co．Cr和 V 在 

Fe3A1金属间化合物中亚点阵的占位．结果表明： Co主要 

占据 A1的最近邻位置，几乎不占据 Al的次近邻位置： Cr 

和 V主要占据 A1的次近部位置，并少量占据 Al的位置， 

几乎都不占据 Al的最近邻位置 

(2)三种代位合金元素中． Co引起的 DO3有序度的 

降低最小， Cr次之，而 V 明显地降低了合金的 DO3有序 

度 
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