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ÓÄÊ 536.7

ÐÀÑ×ÅÒÍÎ-ÒÅÎÐÅÒÈ×ÅÑÊÎÅ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ
ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÂÎÉÑÒÂ ÒÐÈÒÈß
Â ÐÀÑÏËÀÂÀÕ ÑÈÑÒÅÌÛ Li–Pb–La1

Â.Ï. Êðàñèí

Ïîèñê íîâûõ ïóòåé ïîâûøåíèÿ ñëóæåáíûõ õàðàêòåðèñòèê ñîâðåìåííûõ ìàòåðèàëîâ 
è ýôôåêòèâíûõ ìåòîäîâ óïðàâëåíèÿ ïðîöåññàìè, â êîòîðûõ èñïîëüçóþòñÿ æèäêèå 
ìåòàëëû, â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè ñâÿçàí ñ èçó÷åíèåì ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ 
ìåòàëëè÷åñêèõ ðàñïëàâîâ. Íà îñíîâå óðàâíåíèé êîîðäèíàöèîííî-êëàñòåðíîé 
ìîäåëè äëÿ ÷åòûðåõêîìïîíåíòíûõ ñèñòåì áûëè ïîëó÷åíû âåëè÷èíû êîýôôèöèåíòîâ 
òåðìîäèíàìè÷åñêîé àêòèâíîñòè íåìåòàëëè÷åñêîãî êîìïîíåíòà (òðèòèÿ) âî âñåì 
èíòåðâàëå êîíöåíòðàöèé ëèòèÿ è ñâèíöà â ðàñïëàâàõ Li–Pb–Là–Ò. Ïðîâåäåíà 
ñðàâíèòåëüíàÿ îöåíêà ýôôåêòèâíîñòè äîáàâîê ëàíòàíà è èòòðèÿ ñ òî÷êè çðåíèÿ 
ñíèæåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîé àêòèâíîñòè òðèòèÿ.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: êîîðäèíàöèîííî-êëàñòåðíàÿ ìîäåëü, ïåðâàÿ êîîðäèíàöèîííàÿ 
ñôåðà, êîýôôèöèåíò òåðìîäèíàìè÷åñêîé àêòèâíîñòè.

THEORETICAL INVESTIGATION OF THERMODYNAMIC 
PROPERTIES OF TRITIUM IN Li–Pb–La MELTS
V.P. Krasin

The coordination-cluster model was used to estimate the influence of small lanthanum admixtures on the 
thermodynamic activity of tritium in the whole range of lithium and lead concentrations in Li–Pb–La–T melts 
at 400–800°C. As follows from the calculation results that lanthanum shiftes the boundary between melts with 
negative and positive deviations from ideality toward higher lead concentrations. It is shown that the derived 
equations are useful to provide understanding of a relationship between thermodynamic properties and local 
ordering in the Li–Pb–La–T melt. The effectiveness of lanthanum admixtures was compared with that of similar 
yttrium admixtures studied earlier.

Keywords: coordination-cluster model, the first coordination sphere, thermodynamic activity coefficient.

© Â.Ï. Êðàñèí, 2015

1 Ñòàòüÿ ïîäãîòîâëåíà â ðàìêàõ âûïîëíåíèÿ áàçîâîé ÷àñòè ãîñóäàðñòâåííîãî çàäàíèÿ ÔÃÁÎÓ ÂÏÎ «ÌÃÈÓ»
(êîä ïðîåêòà 3094).
2 Áëàíêåò òåðìîÿäåðíîãî ðåàêòîðà – îäíà èç îñíîâíûõ ÷àñòåé òåðìîÿäåðíîãî ðåàêòîðà, ñïåöèàëüíàÿ îáîëî÷êà, îêðó-

æàþùàÿ ïëàçìó, â êîòîðîé ïðîèñõîäÿò òåðìîÿäåðíûå ðåàêöèè è êîòîðàÿ ñëóæèò äëÿ óòèëèçàöèè ýíåðãèè òåðìîÿäåðíûõ 
íåéòðîíîâ.

Ââåäåíèå
Íàèáîëåå ÷èñòûì èñòî÷íèêîì ýíåðãèè, ðå-

àëüíî äîñòóïíûì ÷åëîâå÷åñòâó â áëèæàéøåì 
áóäóùåì, ìîæåò áûòü òåðìîÿäåðíàÿ ýíåðãå-
òèêà. Ïîìèìî ðåøåíèÿ ïðîáëåì, ñâÿçàííûõ ñ 
ïîëó÷åíèåì âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ïëàçìû, õà-
ðàêòåðèçóþùåéñÿ îïðåäåëåííûì íàáîðîì ôè-

çè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, ïåðåä ðàçðàáîò÷èêàìè 
ñòîèò öåëûé êîìïëåêñ çàäà÷ òåõíîëîãè÷åñêîãî 
õàðàêòåðà. Ìîäåëèðîâàíèå ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ 
ïðîöåññîâ, ïðîòåêàþùèõ â æèäêîìåòàëëè÷å-
ñêîì áëàíêåòå2 ïåðñïåêòèâíûõ ïðîåêòîâ òåð-
ìîÿäåðíîãî ðåàêòîðà, ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíûì ñ 
òî÷êè çðåíèÿ ðàçâèòèÿ ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ 
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óäàëåíèÿ òðèòèÿ [1–3], êîòîðûé áóäåò îáðàçî-
âûâàòüñÿ èç ëèòèÿ â ðåçóëüòàòå ÿäåðíîé ðåàê-
öèè â ýíåðãåòè÷åñêîì òåðìîÿäåðíîì ðåàêòîðå.

Â ðàáîòå [4] ýêñïåðèìåíòàëüíî èçó÷åíà çà-
âèñèìîñòü ðàâíîâåñíîãî äàâëåíèÿ èçîòîïîâ âî-
äîðîäà íàä æèäêîé ôàçîé îò ñîñòàâà äâîéíûõ 
ðàñïëàâîâ ñèñòåìû Li–Pb â äèàïàçîíå òåìïåðà-
òóð 773–1173 Ê.

Îäíàêî äëÿ áîëåå ñëîæíûõ ñèñòåì, êîãäà â 
ðàñïëàâå Li–Pb êðîìå âîäîðîäà (òðèòèÿ) ïðè-
ñóòñòâóåò ÷åòâåðòûé êîìïîíåíò, òåðìîäèíàìè-
÷åñêèå äàííûå, âñòðå÷àþùèåñÿ â ëèòåðàòóðå, 
î÷åíü îãðàíè÷åíû. Ðàñïëàâû íà îñíîâå äâîé-
íîé ñèñòåìû Li–Pb ïðåäñòàâëÿþò è ÷èñòî òåî-
ðåòè÷åñêèé èíòåðåñ, òàê êàê îíè ïðèíàäëåæàò 
ê êëàññó ðàñïëàâîâ, ïðîÿâëÿþùèõ ÷àñòè÷íî 
èîííîå ïîâåäåíèå [5]. Êàê ñëåäóåò èç òåîðåòè-
÷åñêèõ îöåíîê [14], ïðîâåäåííûõ äëÿ ñèñòåì 
Li–Al–T; Li–Mg–T; Li–Si–T; Li–Y–T; Li–La–T, 
òîëüêî èòòðèé è ëàíòàí çàìåòíî ñíèæàþò òåð-
ìîäèíàìè÷åñêóþ àêòèâíîñòü òðèòèÿ â æèäêîì 
ëèòèè.

Çàäà÷åé íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàñ÷åò-
íîå îïðåäåëåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ 
òðèòèÿ â ðàñïëàâàõ ñèñòåìû Li–Pb–La–T ïðè 
íèçêèõ (< 1%) ñîäåðæàíèÿõ3 ëàíòàíà.

Òåðìîäèíàìè÷åñêàÿ ìîäåëü
Â áîëåå ðàííèõ ïóáëèêàöèÿõ [7, 8] ïîêà-

çàíî, ÷òî ðàñïðîñòðàíåíèå êîîðäèíàöèîííî-
êëàñòåðíîé ìîäåëè, ïðåäëîæåííîé Áëàíäåðîì 
[9] äëÿ òðåõêîìïîíåíòíûõ ñèñòåì, íà ñèñòåìû 
èç ÷åòûðåõ êîìïîíåíòîâ ïðèâîäèò ê òåîðåòè-
÷åñêèì îöåíêàì, êîòîðûå óäîâëåòâîðèòåëüíî 
ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. 
Êîîðäèíàöèîííî-êëàñòåðíàÿ ìîäåëü ïîçâîëÿåò 
íà îñíîâàíèè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ äàííûõ äëÿ 
áèíàðíûõ ñèñòåì ðàññ÷èòûâàòü òåðìîäèíàìè-
÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ðàñòâîðåííîãî íåìå-
òàëëè÷åñêîãî êîìïîíåíòà â ÷åòûðåõêîìïîíåíò-
íîé ñèñòåìå. Ïîñêîëüêó ýêñïåðèìåíòàëüíûå 
äàííûå äëÿ ðàñïëàâîâ ìåòàëë-òðèòèé äîñòàòî÷-
íî îãðàíè÷åíû, äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ äàííûõ, ïî-
ëó÷åííûõ äëÿ âîäîðîäà, â ðàñ÷åòàõ òåðìîäèíà-
ìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñèñòåì, ñîäåðæàùèõ òðèòèé, 
èñïîëüçîâàëîñü ñëåäóþùåå âûðàæåíèå:

ãäå  è  – êîýôôèöèåíòû òåðìîäèíàìè-
÷åñêîé àêòèâíîñòè òðèòèÿ è âîäîðîäà â áèíàð-
íûõ ñèñòåìàõ Ìå–Ò è Ìå–Í ñîîòâåòñòâåííî.

Â ðàáîòå [4] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ðàñïëàâû ñè-
ñòåìû Li–Pb–T óäîâëåòâîðÿþò îñíîâíûì äîïó-
ùåíèÿì êîîðäèíàöèîííî-êëàñòåðíîé ìîäåëè:

1) êîíöåíòðàöèÿ òðèòèÿ â ðàñïëàâàõ äîëæíà 
áûòü äîñòàòî÷íî íèçêîé, ÷òîáû âûïîëíÿëñÿ 
çàêîí Ñèâåðòñà;

2) èç äàííûõ î êîýôôèöèåíòàõ äèôôóçèè 
òðèòèÿ â ìåòàëëè÷åñêèõ ðàñïëàâàõ ñëåäóåò, 
÷òî àòîìû òðèòèÿ çàíèìàþò ïîçèöèè âíåäðå-
íèÿ â êâàçèðåøåòêå;

3) â ðàñïëàâå èìååò ìåñòî áèíîìèíàëüíîå 
ðàñïðåäåëåíèå êëàñòåðîâ, ñîñòîÿùèõ èç öåí-
òðàëüíîãî àòîìà òðèòèÿ, êîòîðûé îêðóæåí àòî-
ìàìè ìåòàëëîâ òðåõ âèäîâ.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå âñåì âåëè÷èíàì, îòíî-
ñÿùèìñÿ ê òðèòèþ, áóäåò ïðèñâàèâàòüñÿ èíäåêñ 4, 
à êîìïîíåíòàì, âõîäÿùèì â ñîñòàâ ðàñïëàâà, 
áóäóò ñîîòâåòñòâîâàòü â êà÷åñòâå èíäåêñîâ 1 
äëÿ Li, 2 äëÿ Pb è 3 äëÿ Là. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, 
÷òî àòîìû òðèòèÿ â ðàñïëàâå òðåõ ìåòàëëîâ Li, 
Pb è La çàíèìàþò ïîçèöèè âíåäðåíèÿ ñ êîîð-
äèíàöèîííûì ÷èñëîì z. Êàæäûé àòîì òðèòèÿ â 
ðàñïëàâå â êà÷åñòâå áëèæàéøèõ ñîñåäåé èìååò 
j àòîìîâ Li, k àòîìîâ Pb è l àòîìîâ La (l = z–j–k). 
Ðàñïëàâ ñîäåðæèò (z+1)(z+2)/2 âèäîâ òàêèõ êîí-
ôèãóðàöèé, êîòîðûå íàçûâàþòñÿ êëàñòåðàìè è 
îáîçíà÷àþòñÿ Ò (Li

j
Pb

k
La

l
). Òåðìîäèíàìè÷åñêèå 

ñâîéñòâà òðèòèÿ â ðàñïëàâå ñâÿçàíû ñ îòíîñè-
òåëüíîé êîíöåíòðàöèåé êëàñòåðîâ ðàçëè÷íîãî 
ñîñòàâà è çàâèñÿò òàêæå îò òåðìîäèíàìè÷åñêèõ 
ïàðàìåòðîâ ðàñòâîðèòåëÿ.

Äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòà òåðìîäèíàìè÷å-
ñêîé àêòèâíîñòè òðèòèÿ â ðàñïëàâàõ ñèñòåìû 
Li–Pb–La–T èñïîëüçîâàëîñü ñëåäóþùåå óðàâ-
íåíèå, ïîëó÷åííîå ðàíåå [7]:

 (1)

ãäå    – êîýôôèöèåíòû òåðìîäèíà-
ìè÷åñêîé àêòèâíîñòè òðèòèÿ â äâîéíûõ ñèñòå-
ìàõ Li–T, Pb–T è La–T ñîîòâåòñòâåííî;  

 è  – êîýôôèöèåíòû àêòèâíîñòè Li, 
Pb è Là â ñèñòåìàõLi–Pb è Li–Pb–La; j

zC  – ÷èñëî 
ñî÷åòàíèé ïî j ýëåìåíòîâ èç z; 1 2,  x x  è 3x  – ìîëü-
íûå äîëè Li, Pb è Là â ðàñïëàâå Li–Pb–La–Ò; t – 
ïàðàìåòð, ó÷èòûâàþùèé îòíîñèòåëüíîå îñëà-
áëåíèå ïðî÷íîñòè ìåòàëëè÷åñêîé ñâÿçè äëÿ 
àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ â ïåðâîé êîîðäèíàöèîí-

3 Â äàííîé ðàáîòå ñîäåðæàíèå êîìïîíåíòà â ðàñïëàâå ïðèâîäèòñÿ â àòîìíûõ ïðîöåíòàõ (%) èëè â ìîëüíûõ äîëÿõ.
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íîé ñôåðå âîêðóã àòîìà òðèòèÿ; 12 23,  h h  è 13h  –
ýíåðãåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ 
êîíñòàíòàìè äëÿ òðîéíûõ ñèñòåì Li–Pb–Ò, Pb–
La–Ò è Li–La–Ò ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå; R –
óíèâåðñàëüíàÿ ãàçîâàÿ ïîñòîÿííàÿ; T – àáñî-
ëþòíàÿ òåìïåðàòóðà.

Äîïîëíèòåëüíóþ èíôîðìàöèþ ìîæíî ïîëó-
÷èòü, èçó÷àÿ âëèÿíèå ÷åòâåðòîãî êîìïîíåíòà 
La íà íåêîòîðóþ âñïîìîãàòåëüíóþ õàðàêòåðè-
ñòèêó DK, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì 
ñîîòíîøåíèåì:

 (2)

ãäå  – êîýôôèöèåíò àêòèâíîñòè òðèòèÿ â ñè-
ñòåìå Li–Pb–La–Ò.

Ïî çíàêó DK ìîæíî ñäåëàòü âûâîä î õàðàê-
òåðå îòêëîíåíèÿ ðàñïëàâà îò èäåàëüíîãî (ïî-
ëîæèòåëüíîå èëè îòðèöàòåëüíîå).

Ïîñêîëüêó äîñòîâåðíûå äàííûå î êîýôôèöè-
åíòàõ àêòèâíîñòè La â æèäêèõ áèíàðíûõ ñèñòå-
ìàõ Li–La è Pb–La â ëèòåðàòóðå îòñóòñòâóþò, 
äëÿ èõ ðàñ÷åòà èñïîëüçîâàëèñü óðàâíåíèÿ ïî-
ëóýìïèðè÷åñêîé ìîäåëè Ìèåäåìû [10]. Ðàñ÷åò 

 ïðîâîäèëñÿ ïî ñëåäóþùåìó óðàâíåíèþ 
ìîäåëè ðåãóëÿðíîãî ðàñòâîðà äëÿ òðåõêîìïî-
íåíòíûõ ñèñòåì:

 (3)

ãäå 12 23Е ,  Е  è 13Е  – ýíåðãèè âçàèìîîáìåíà äëÿ 
ñîîòâåòñòâóþùèõ ïàð àòîìîâ â áèíàðíûõ ñè-
ñòåìàõ.

Ìåòîäû îöåíêè ýíåðãèé âçàèìîîáìåíà ïîä-
ðîáíî èçëîæåíû, íàïðèìåð, â ðàáîòå [11].

Â ðàáîòå [4] ñîîáùàëîñü, ÷òî õîðîøåå ñîãëà-
ñèå ìåæäó ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòà è ýêñïåðèìåíòàëü-
íûìè äàííûìè äëÿ ñèñòåìû Li–Pb–H íàáëþäà-
ëîñü ïðè z = 4, t = 0,25 è h

12
 = 4697 Äæ/ìîëü. 

Ýòè æå çíà÷åíèÿ èñïîëüçîâàëèñü â íàñòîÿùåé 
ðàáîòå. Ïîñêîëüêó ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóåò 
èíôîðìàöèÿ î òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ 
ñèñòåì Li–La–H è Pb–La–H, â ðàñ÷åòàõ èñïîëü-
çîâàëîñü íóëåâîå ïðèáëèæåíèå

23 13 0h h= = .

Èñïîëüçóÿ óðàâíåíèÿ (1)–(3), áûëè ïðîâåäå-
íû ðàñ÷åòû òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ òðèòèÿ 
â ñèñòåìå Li–Pb–La–T â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð 
400–800°Ñ. Ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü ïðè õ

3
 ≤ 0,005, 

÷òîáû íå ïðåâûñèòü ïðåäåë ðàñòâîðèìîñòè ëàí-
òàíà â ðàñïëàâàõ Li–Pb–La. Èñõîäíûå äàííûå 
äëÿ ðàñ÷åòà ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöàõ 1 è 2.

Òàáëèöà 1
Ïàðàìåòðû òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè

γ = åõð (À + Â/Ò) êîýôôèöèåíòîâ àêòèâíîñòè 
ýëåìåíòîâ â ðàçáàâëåííûõ äâîéíûõ ðàñïëàâàõ

Элемент Система А В, К Источник

Н Li–H 8,81 –6180 [4]

Н Pb–H 10,93 1850 [4]

La Li–La 3,12 910 [10]

La Pb–La 8,89 –14240 [10]

Ðàñ÷åò ïî ìîäåëè Ìèåäåìû [10]

Òàáëèöà 2
Ýíòàëüïèè îáðàçîâàíèÿ

ãèäðèäîâ ìåòàëëîâ ïðè 298 Ê

Соединение 0
298 ,ΔΗ  кДж/моль Источник

LiH –90,1 [12]

LaH2 –189,4 [12]

Äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ àêòèâíîñòè âî-
äîðîäà â ðàñïëàâàõ La–Í èñïîëüçîâàëîñü ïðè-
áëèæåííîå ñîîòíîøåíèå

ãäå  è ( )0
298 2LaΔΗ Η  – ýíòàëüïèè îá-

ðàçîâàíèÿ ãèäðèäîâ ìåòàëëîâ.
Âåëè÷èíû  è  êàê ôóíêöèè ñî-

ñòàâà ðàñïëàâà áûëè âçÿòû èç ðàáîòû [5].

Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ
Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ (ðèñ. 1 è 2) ïîêàçàëè, 

÷òî äîáàâêà ëàíòàíà ê ðàñïëàâàì Li–Pb ñíè-
æàåò òåðìîäèíàìè÷åñêóþ àêòèâíîñòü òðèòèÿ 
âî âñåì êîíöåíòðàöèîííîì äèàïàçîíå ñèñòåìû 
Li–Pb. Îòðèöàòåëüíûå îòêëîíåíèÿ îò èäåàëü-
íîãî, èìåþùèå ìåñòî ïðè âûñîêèõ ñîäåðæàíèÿõ 
ëèòèÿ â ðàñïëàâàõ, ïî-âèäèìîìó, îáóñëîâëåíû 
ñèëüíûì õèìè÷åñêèì âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó 
àòîìàìè Li è Ò â æèäêîé ôàçå. Íåáîëüøèå êî-
ëè÷åñòâà ëàíòàíà ñìåùàþò êîíöåíòðàöèîííóþ 
ãðàíèöó, ðàçäåëÿþùóþ ðàñïëàâû ñ îòðèöàòåëü-
íûìè è ïîëîæèòåëüíûìè îòêëîíåíèÿìè îò 
èäåàëüíîãî (ðèñ. 2), ïîòîìó ÷òî ëàíòàí îáëàäà-
åò áóëüøèì ñðîäñòâîì ê òðèòèþ, ÷åì ñâèíåö è 
ëèòèé. Èç ðàñ÷åòîâ ïàðàìåòðà âçàèìîäåéñòâèÿ 
ïåðâîãî ïîðÿäêà  ïðîâåäåííûõ äëÿ ðàçëè÷-
íûõ ñîäåðæàíèé ñâèíöà â ðàñïëàâàõ ñèñòåìû 
Li–Pb–La–T, ñëåäóåò (ðèñ. 3), ÷òî äîáàâêà ëàíòàíà 
â ìàêñèìàëüíîé ñòåïåíè ñíèæàåò êîýôôèöèåíò 
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Ðèñ. 1. Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà àêòèâíîñòè
òðèòèÿ îò ñîäåðæàíèÿ ñâèíöà â äâîéíîé ñèñòåìå 

Li–Pb (1) è â ðàñïëàâàõ Li–Pb, ñîäåðæàùèõ
0,5% ëàíòàíà (2) ïðè 659°Ñ

Ðèñ. 2. Âëèÿíèå ñîäåðæàíèÿ ñâèíöà íà âåëè÷èíó DK 
â äâîéíîé ñèñòåìå Li–Pb (1) è â ðàñïëàâàõ Li–Pb, 

ñîäåðæàùèõ 0.5% ëàíòàíà (2) ïðè 659°Ñ:
1 è 2 – ðàñ÷åò ïî óðàâíåíèÿì (1) è (2);  – ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ äâîéíîé ñèñòåìû Li–Pb [4]

Ðèñ. 3. Çàâèñèìîñòü óäåëüíûõ ïàðàìåòðîâ
âçàèìîäåéñòâèÿ ïåðâîãî ïîðÿäêà:

 (1)

è  (2) [13]
îò ñîäåðæàíèÿ ñâèíöà â ðàñïëàâàõ

Li–Pb–La–T è Li–Pb–Y–T ïðè 659°Ñ

òåðìîäèíàìè÷åñêîé àêòèâíîñòè òðèòèÿ â ðàñ-
ïëàâàõ, äëÿ êîòîðûõ Pb0,3  0,7.x< <

Äîïîëíèòåëüíàÿ èíôîðìàöèÿ î õàðàêòå-
ðå ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé â ðàñïëàâàõ 
ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà èç ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ 
òðèòèÿ ïî êëàñòåðàì òèïà T(Li Pb La )j k  ðàç-
ëè÷íîãî ñîñòàâà. Êîîðäèíàöèîííî-êëàñòåðíàÿ 
ìîäåëü ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü äîëþ àòîìîâ 
òðèòèÿ ,ic  íàõîäÿùèõñÿ â êëàñòåðàõ îïðåäåëåí-
íîé êîíôèãóðàöèè. Î÷åâèäíî, äîëæíî âûïîë-
íÿòüñÿ ñëåäóþùåå ñîîòíîøåíèå:

1
1,

N

i
i
c

=

=∑
ãäå N = (z+1)(z+2)/2 ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îáùåå 
êîëè÷åñòâî òèïîâ êëàñòåðîâ.

Àíàëèçèðóÿ ðàñïðåäåëåíèå àòîìîâ òðèòèÿ ïî 
êëàñòåðàì ðàçëè÷íîãî ñîñòàâà (ðèñ. 4), ìîæíî 
çàêëþ÷èòü, ÷òî â ðàñïëàâå Pb–17% Li–0,5% La 
äîëÿ ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé ëèòèé–òðèòèé óâåëè-
÷èâàåòñÿ ïðè ñíèæåíèè òåìïåðàòóðû ðàñïëàâà. 
Ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ 
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Ðèñ. 4. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü äîëè àòîìîâ
òðèòèÿ ,ic  íàõîäÿùèõñÿ â êîíôèãóðàöèè 

T(Li Pb La ),j k l  äëÿ ðàñïëàâà Pb–17% Li–0,5% La, 
íàñûùåííîãî òðèòèåì:

1 – 0 3 1T(Li Pb La );  2 – 1 2 1T(Li Pb La );

3 – 2 1 1T(Li Pb La );  4 – 3 0 1T(Li Pb La )

Ðèñ. 5. Çàâèñèìîñòü äîëè àòîìîâ òðèòèÿ, íàõîäÿùèõñÿ
â êëàñòåðàõ âñåõ òèïîâ ñ àòîìàìè ëàíòàíà (1)
è èòòðèÿ (2) [13], îò òåìïåðàòóðû â ðàñïëàâàõ 

Pb–17% Li–0,1% La è Pb–17% Li–0,1% Y,
íàñûùåííûõ òðèòèåì

ðàñ÷åòà äëÿ ðàñïëàâîâ ñèñòåìû Li–Pb–La–T ñ 
àíàëîãè÷íûìè âåëè÷èíàìè äëÿ ñèñòåìû Li–
Pb–Y–T. Â ðàáîòàõ [13, 14] ïîêàçàíî, ÷òî äîáàâ-
êè èòòðèÿ äîëæíû çíà÷èòåëüíî ñíèæàòü òåðìî-
äèíàìè÷åñêóþ àêòèâíîñòü òðèòèÿ êàê â ÷èñòîì 
ëèòèè, òàê è â ðàñïëàâàõ ñèñòåìû Li–Pb.

Èç ðàñ÷åòîâ, ïðîâåäåííûõ â íàñòîÿùåé 
ðàáîòå (ðèñ. 3), ñëåäóåò, ÷òî äîáàâêà èòòðèÿ 
ýôôåêòèâíåå ñ òî÷êè çðåíèÿ ñíèæåíèÿ òåðìî-
äèíàìè÷åñêîé àêòèâíîñòè òðèòèÿ, ÷åì äîáàâêà 
ëàíòàíà. Ðàñ÷åòû äëÿ ðàñïëàâà Pb–17% Li–0,1% 
La, íàñûùåííîãî òðèòèåì, ïîêàçûâàþò, ÷òî 
äîëÿ àòîìîâ òðèòèÿ, íàõîäÿùèõñÿ â êëàñòåðàõ, 
ñîäåðæàùèõ ëàíòàí, óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ïîâûøå-
íèåì òåìïåðàòóðû (ðèñ. 5). Â ðàñïëàâå Pb–17% 
Li–0,1% Y, íàñûùåííîì òðèòèåì, äîëÿ àòîìîâ 
òðèòèÿ â êëàñòåðàõ âñåõ òèïîâ, ñîäåðæàùèõ 
èòòðèé, çíà÷èòåëüíî ïðåâîñõîäèò àíàëîãè÷-
íóþ âåëè÷èíó äëÿ êëàñòåðîâ ñ ëàíòàíîì â ðàñ-
ïëàâå Pb–17% Li–0,1% La.

Êðîìå ýòîãî, íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî íà 
ýòîì ãðàôèêå (ñì. ðèñ. 5) äëÿ ðàñïëàâà, ñîäåðæà-
ùåãî èòòðèé, íàáëþäàåòñÿ ìàêñèìóì ïðèìåðíî 
ïðè 450°Ñ. Èç àíàëèçà êëàñòåðíîãî ñîñòàâà [13, 
14] ñëåäóåò, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðàõ íèæå 450°Ñ 
âåëèêà äîëÿ êëàñòåðîâ, ñîäåðæàùèõ òðè èëè 
÷åòûðå àòîìà ëèòèÿ (è íå ñîäåðæàùèõ àòîìîâ 
èòòðèÿ), à ïðè áîëåå âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ 
âîçðàñòàåò äîëÿ êëàñòåðîâ, ãäå àòîìû òðèòèÿ 
â êà÷åñòâå áëèæàéøèõ ñîñåäåé èìåþò òîëüêî 
àòîìû ñâèíöà.

Òàêèì îáðàçîì, óðàâíåíèÿ, ïîëó÷åííûå íà 
îñíîâå êîîðäèíàöèîííî-êëàñòåðíîé ìîäåëè ÷å-
òûðåõêîìïîíåíòíûõ ðàñïëàâîâ, ïîçâîëÿþò íå 
òîëüêî íàõîäèòü âåëè÷èíû êîýôôèöèåíòîâ òåð-
ìîäèíàìè÷åñêîé àêòèâíîñòè íåìåòàëëè÷åñêî-
ãî êîìïîíåíòà (òðèòèÿ), íî è îïðåäåëÿòü ïîëî-
æåíèå êðèòè÷åñêèõ òî÷åê, ãäå ðàñïëàâ ìåíÿåò 
õàðàêòåð îòêëîíåíèÿ îò èäåàëüíîãî, à òàêæå 
òî÷åê, ãäå ðåàêöèÿ ðàñòâîðåíèÿ ýëåìåíòà âíå-
äðåíèÿ èç ýêçîòåðìè÷åñêîé ñòàíîâèòñÿ ýíäî-
òåðìè÷åñêîé. Ìîäåëü ïîçâîëÿåò ñâÿçàòü èçìå-
íåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ðàñïëàâà ñ 
êîíöåíòðàöèåé êëàñòåðîâ ðàçíîãî ñîñòàâà.

Çàêëþ÷åíèå
1. Ðàçðàáîòàí ìåòîä îöåíêè âëèÿíèÿ íåáîëü-

øèõ (ìåíåå 0,5%) äîáàâîê ìåòàëëè÷åñêèõ êîì-
ïîíåíòîâ íà òåðìîäèíàìè÷åñêóþ àêòèâíîñòü 
òðèòèÿ â æèäêîì ëèòèè è ðàñïëàâàõ ñèñòåìû 
ëèòèé-ñâèíåö.

2. Ïîêàçàíî, ÷òî íåáîëüøèå (ìåíåå 0,5%) äî-
áàâêè ëàíòàíà â ðàñïëàâ ñèñòåìû ñâèíåö-ëèòèé 
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ñìåùàþò êîíöåíòðàöèîííóþ ãðàíèöó, ðàçäå-
ëÿþùóþ ðàñïëàâû ñ îòðèöàòåëüíûìè è ïîëî-
æèòåëüíûìè îòêëîíåíèÿìè îò èäåàëüíîñòè â 
îáëàñòü áîëåå âûñîêèõ ñîäåðæàíèé ñâèíöà.

3. Ïîêàçàíî, ÷òî äîáàâêà ëàíòàíà (ìåíåå 
0,5%) â ðàñïëàâû ñèñòåìû ñâèíåö-ëèòèé-òðèòèé 
â ìàêñèìàëüíîé ñòåïåíè ñíèæàåò êîýôôèöèåíò 
òåðìîäèíàìè÷åñêîé àêòèâíîñòè òðèòèÿ â ðàñ-
ïëàâàõ, äëÿ êîòîðûõ Pb0,3  0,7.x< <
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