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Большое число работ, преимущественно экспериментальных, посвящено исследованиям изменений физических свойств твердых растворов при их термической и механической обработке. По мнению многих авторов, параметры ближнего и дальнего порядков отражают формирование обнаруженных изменений в свойствах сплавов. Фазовый переход порядок-беспорядок может быть вызван различными энергетическими воздействиями, в том числе, и температурными изменениями состояний [1-2]. Свойства бинарных сплавов формируются концентрацией компонент и расположением их по подрешеткам, соответствующих сверхструктур, чем обуславливаются особые значения в свойствах таких материалов. Известно, что все аномалии структурных и физических свойств, при температурах близких к температурам фазовых переходов, связаны с наличием дефектов в сплавах. В упорядочивающихся сплавах или интерметаллидах при воздействиях внешних параметров, таких, как температура, концентрация и деформация, возможны изменения степени дальнего и ближнего порядка. Параметры порядка очень чувствительны к изменениям механических свойств материалов. Например, явления атомного упорядочения связано с пластической деформацией. Проблема, взаимозависимости механических и физических свойств в сплавах под влиянием внешних воздействий в ходе эксплуатации, обширна и многообразна, допускает множество различных подходов к ее исследованию. 
В настоящей работе целью проведения компьютерных экспериментов является исследование фазовых превращений, происходящих на атомном уровне, а также изменений основных структурно-энергетических характеристик в модельных бинарных сплавах. В качестве объектов исследования взяты упорядочивающиеся сплавы на основе г.ц.к. решетки со сверхструктурами L10 и L12, имеющие наномасштабные атифазные домены. Взаимодействие между атомами задавалось двумя разными подходами, в первом использовались парные потенциальные функциями Морзе [3], во втором – tight-binding многочастичный потенциал [4]. Рассмотрено влияние однородной упругой деформации на атомный порядок сплава и энергию системы, а также на изменение состояния доменной структуры. На примере сплавов CuAu и Ni3Al моделировались деформации всестороннего сжатия или растяжения. С использованием модели диффузии атомов по вакансионному механизму исследовался термический отжиг сплава методом Монте – Карло. В результате экспериментов были получены зависимости параметров дальнего и ближнего порядков от температуры, рассчитаны энергетические характеристики и проведен анализ изменений доменной структуры сплава.  
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