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Фазовая диаграмма Cu-Sc [1] включает следующие интерметаллические соединения (ИМС): Cu4Sc, Cu2Sc и CuSc. Ранее стандартные энтальпии образования этих ИМС при 298,15 K были определены методами электродвижущих сил и калориметрии. Эти данные имеют существенные расхождения. В то же время, энтальпии смешения, оцененные по данным различных калориметрических исследований, хорошо согласуются между собой.

В данной работе мы использовали метод идеального раствора продуктов взаимодействия (ИРПВ) для описания всей доступной термодинамической информации, касающейся системы Cu-Sc, а также для расчета термодинамических характеристик смешения при 1873 К (энтальпия и энергия Гиббса). Метод ИРПВ является модификацей хорошо известной модели «идеальных ассоциированных растворов». Для расчетов была использована специализированная программа термодинамического моделирования “Terra”.

Исходные параметры, такие как стандартные энтальпии образования ИМС, были усреднены для различных экспериментальных работ. Другие данные, необходимые для термодинамического моделирования, были получены с помощью полуэмпирических расчетов с использованием известных соотношений [2].

Сопоставление данных, полученных в результате термодинамического моделирования, с результатами экспериментов, показывает удовлетворительную сходимость значений энтальпий смешения при 1873 К. Например, при атомной доле скандия x=0,1 энтальпия смешения составляет –10,1 кДж/г(ат (расчет) и –9,3 кДж/г(ат (эксперимент [3]). Для середины концентрационного интервала (x=0,5) расхождение несколько больше: -26,1 кДж/г(ат (расчет) и -23,8 кДж/г(ат (эксперимент).

Данная работа была выполнена при финансовой поддержке РФФИ (грант 08-03-00941-а).
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