ТЕРМОДИНАМИКА УПОРЯДОЧЕНИЯ НИЗШЕГО КАРБИДА ВОЛЬФРАМА W2C
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Согласно [1] единственная упорядоченная фаза низшего гексагонального (пр. гр. P63/mmc) карбида вольфрама (-W2C - тригональная (пр. гр. 
[image: image1.wmf]m

P

1

3

) фаза (-W2C. Упоминают также орторомбическую (пр. гр. Pbcn) ( '-W2C и ромбоэдрическую (пр. гр. 
[image: image2.wmf]1

3

m

P

) ( ''-W2C сверхструктуры карбида (-W2C. В связи с этим в данной работе проведен термодинамический анализ фазовых равновесий в области существования (-W2C и его возможных сверхструктур W2tC2t-1 (t = 1). Расчет фазовых равновесий выполнен методом функционала параметров порядка [2]. Для описания упорядочения в гексагональной решетке использовали базисный кластер s в виде октаэдра из шести узлов неметаллической подрешетки с атомом W в центре. Свободную энергию неупорядоченной (( = 0) и возможных упорядоченных фаз с параметром дальнего порядка, равным (, записывали в виде 

F(y,(,T) = F0(T) + yF1(T) + 
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где F0(T), F1(T), F2(T) - коэффициенты разложения свободной энергии (без учета конфигурационной энтропии) неупорядоченного кристалла M2Xy в степенной ряд по y; 
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 - вероятность комплектной связи C-C в рассматриваемой сверхструктуре; a(s) – коэффициент, зависящий от симметрии и типа сверхструктуры; Sc(y,() - конфигурационная энтропия. 
Расчет показал, что в области гомогенности карбида W2​C при температуре 1300-2600 K наименьшую свободную энергию имеет тригональная фаза (-W2C. Свободная энергия сверхструктур ( '-W2C и ( ''-W2C больше свободной энергии упорядоченной тригональной фазы (-W2C, поэтому они не образуются.  

Работа поддержана проектами РФФИ №№ 07-03-96066 и 09-03-00010 и грантом Президента РФ MK 805.2008.3.  
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