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文章摘要：

中国科学院中国科学技术大学材料力学行为和设计重点实验室,合肥230027 
利用集团变分法,计算了Fe-Al-Co,Fe-Al Cr,Fe-Al Ni三元合金700 K等温
截面的Fe3Al相区.三个三元合金等温截面的计算结果显示,Fe Al-Ni相图中的
Fe3Al相区最小,Fe-Al Cr相图中的Fe3Al相区最大;根据等温截面的几何性
质,可以将Co和Ni看成是一类原子,而Cr原子属于另一类.利用Monte Carlo方
法分析了Co,Cr和Ni对Fe3Al金属间化合物原子组态的影响.从不同原子在不同
亚点阵上的占位情况和原子组态图都可以看出,Cr原子倾向于占据β亚点阵;Co
和Ni原子倾向于占据α亚点阵,也有一部分Co和Ni原子倾向于与Al原子形成B2
结构晶粒,分布于D03晶粒中,这将加剧晶体中缺陷的形成.从Monte Carlo法得
到的这些结果,也可以看出Co和Ni属于一类原子,而Cr属于另一类. 
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