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�	��	�� �����	�	�� ����! "���"����� �	�� �� �!	#	�� ���������$�% ��#� ��������� ����
������	�� �� "���	�	�� "��	�	#� �!������� �����	�!� &�� �	 
�����	��' �� "���	��!��� �	(�)��

����� �� ����"��
!� !���� ��"��	��� �!������ 	�����	�� ��� �*�����	�� �����	��� �& �	 	���
���� "!��� �� ��!��	#�!� !�� "�����	�!� �& +',- . #�' �	/�	�' ������ �� �!'$-% �!���!� ������
���� ����� ��� ��� ��!	� ��!��	�� ���	��� ����	�� 
��� ���"�	��� �& ��� �	��	
	!	�� ��" �� ����
���"�������� ��� 	�����	�� ��� �*�����	�� �����	��� �& �	 	��� 	� �	(�)�� 
��	��!!� ���������
� ��� "���� �0�	!	
�	��' (����������� 	� 	� ��"����� ���� ��� �	��	
	!	�� ��" ���	��� ���
��!	� ��!��	�� ���	��� �*���� �	�� ������� �	�� �& �	(�)�� "���	�!��'$+12% ��"��	�!!�� 3	
��
�� �!'$4% "��"���� ���� �	��� �	(�)�� "���	�!�� �& �
��� ,5 ��� ��� ������������ 
� 6 
��� �	7����	�� ���� 	�����	�� ��� �*�����	�� �����	��� �& �	 	��� "�������� &���	�� � ��!	�
��!��	�� �& �	�(�)�� �#�� ��� �!���� ���	�� ���"��	�	�� ������ �!������ ��� �!������� 
"�����	�! #��	��	�� ��	!! 	��	����� ��� "���� �0�	!	
�	��'

�� ��� ����� ����� ������!� ��#���! ����� ��"����� ���� ��� "���� ��"����	�� �	���	�� ���
�	��	8����!� ��""������ �� ��������'$91:% ����� 	�������	�� "�������� ��� ������!!� 
�!	�#��
�� 
� ��� �� ��� �!���	� ����	� ��� �� ��� !���	�� �	������'$2� �5� ��% ;!�� 	� ��� "��#	���
"�"����$�-� �+% ��� ����	� �7���� ��#� 
��� �	������� &�� �����	#� �!������� �����	�!� <��� ;!
���= 	� �	 
�����	��� ��	�� ��#� ����� ���� ��� �!������� "�����	�! <�"�� �	���	� "�����	�!=
��� 
� �	��	8����!� �7����� 
� ��� ����	� ������' ����� ��� ��������� �� � �����&�����	��
����	� 
� !	��	��	�� ��� ��!	��	��	�� 	� ������!!� 
����	�� &��0����' �� ����� �& ��� �!���	�
����	� ������� 	� 	� ����!!� ����	����� ���� ��� ����"���	�!�� ��� 0�	�� ��#��������� &��
��� "���� ��"����	��� 
������ ��� �!���	� ����	� �����"��	�� 
� ��� "���� ��"����	�� ���

� ���	!� ��!����� 	� ��� #	�	�	�� �& ��� "���	�!� ���&��� <�#�� �	����� 	�������	�� �	�8�
�	�!����	��� �� ����	�	��=' �	��� ��� ���&��� �7���� ��� ����!!� �������� �� ��� "���	�!�
�	�� ���������� ��� "���� ��"����	�� 	� ��""���� �� 
� &��	!	����� 	� ���� ���!! "���	�!��'
>���#��� 	� ���?	�� �	�� ��	� �*"�����	��� ��#���! ������ ����� ��#� ����� ���� ���� �	���
"���	�!�� ���� �� ������� ��� �	��!� "���� �����	��� �� 
�&���'$+12% ����� �� ��� "������
������ 	� 	� ��� ��� �!��	8�� ��� ��� �����	���� �!���	� ����	� �7���� ��� "���� ��"����	��
���	�� ��� ������/�	������� "��������'

(�� ���" ����	�����	�� �& ��� �	(�)��/(�)�� ������� �� ���� �� ���� ������� �& ��� �!�� 
�	� ����	� ��� �� ��� !���	�� �	������ �����"��	�� 
� ��� "���� ��"����	��' ; "���� 8�!�
<�� �	�� ��"������ 3	��
��� ������= �	��!��	�� 	� ���
	���	�� �	�� ��� �	��������� 
	�� ������ 	� "����&�! ���! &�� ���!��	�� ��� �	������������! �#�!��	�� �� ���������! "����
�����&�����	���'$�,1�4% @�����!�� &�� �	(�)�� ���	#� �����	�!�� ����� ��� �!����� ��#���!
��!���� "�"��� �� ��� ��� ������!!	�� "���� &�����	���$�9% ��� �	��!��	�� &�� �	 �	���	
��	��
	� ��� "���	�!�'$�A% ��"��	�!!�� ��� ������ ���	!
!��	�� ����� ��	�� ��� "���� 8�!� �	��!��	���

� B�	� C�����!! ��� B�����$��� �:% ��#� �������&�!!� "��#	��� �	�� ���" ����������	��
�& ��� ���	#� �����	�! ��� ���� 	��	���	��� &�� � &������ ��#�!�"����' �� ���	� "�"��� ���
&��� ������ &����	���! <�0���	�� � �����	�= ����	��	�� �& ��� ����	��! &��� ������ 
���� ��
��� �	 ����� ��� �!���������	��! "�����	�! �& �	 	��� ��� �	#�� ������ 
�� 	� 	� ����!� ��� 
"!	����� �� ���������� ����	���&������!� ��� "���	��! ����	�� �& ��� &����	���!' �� ������!�
	� ��� ���� �& ��� 	��	� ���	#� �����	�!� 	� ��� 
������ ��!!�� 	� 	� ��������� �� ����	��� ���
&��� ������ &�� ��� 	��	� ���	#� �����	�! ����� �� �!���������	� "�����	�!' �� ���� �����
"��#	���!� ��"������ ��� &��� ������ &����	��� 
���� �� ��� �!����	� ������! �	 ����� <���
�	 	���= ��� &��0����!� ����� 	� ���� ������ �	����� ����	!�� ��8�	�	��' ;����!!�� ����� ���
�&��� ���&��	�� ����� 	� ���� ��� ���	#��	#� �& ��� &��� ������ &����	�� �	#�� ��� ����	��!
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"�����	�! �& ���� �	�� �& ����	��! �"��	�� <	'�'� �	 ����� �� �	 	���D='
�� ��	� ����� �� ����	��� ��� �!���	� ����	� �7���� �� ��� "���� ��"����	�� �	���	�� �& ���

�	(�)�� ������� �� ��� 
��	� �& ��� "���� 8�!� �	��!��	�� �	�� �	���������	�� ������$-5�
-�% ��� C���E� �"	����! �����"��	�	�� ������'$--1-,% (	��� �� �����	
� ��� 
��	� ���������
&�� ��� �	 ����� 	� 	��	� "��	�	#� �!������� �����	�!� ��� 	����� �� �!���!� ���� ��� #�!	�	�� �&
��� &��� ������ &����	���!$��% &�� ��� �!���������	��! "�������� 
� ��� "������ "���� 8�!�
�	��!��	�� �	�� � �	7����� ��������� &����	�� �� ��� �������� ������� ����	�	�� <�	�����
����	���	�� ��� #�!�� �& ��� �#��"�����	�!=' �� ��� ���!	�� �����$�4% �� ��#� ����
!	����
��� ������������ ��� �������!��� &�� ��� "���� 8�!� <�	�� ��"������ 3	��
��� ������=
�	��!��	��� �	�� ��� �	���������	��! ������ &�� ��� ��� ������#�� ������ ����� �� �*�����!
8�!�' >��� �� ��� �� ������� ��� �� ��!��!��� ��� �	������������ �#�!��	�� ���"��	�� �	��
� ������! ������ 	� ��� �#���!! �	 ���"��	�	�� <
� ��� ������/�	������� "������=� ����� ���
������#�� "�������� 	� ��� �	 ���"��	�	�� ��� 	� ������� 
� ������ �� �	������� "������'

F�*�� �� ��� �����"�	�� �& ��� �������	��! �	��!��	���� �� ���!! �����	
� ��#���! �	��	8����
&������� 	� ��� "���� ��"����	�� �����"���	�� ��� �������� ����	� �& ��� �	(�)��/(�)��

������� ��� ������	�� ��� ����	� �7��� �� ��� ���	#� �����	�!� 	� ��� !	��� �& "��#	���
�*"��	�����! ����!��' �� ����� ��#���! ����!� <�'�'� ���� ���!!� ���	�� �������� �"	����! 
�����"��	�	�� ����!�= &�� ��� ������/�	������� "�������� ��#� 
��� "��"���� &��� ���
#	��"�	�� �& ��� �*"��	�����! &���� ��� ������	��� 	� ��� !	��������'$-2% >���� &��� ���
#	��"�	�� �& ��� ���"���� �	��!��	��� �� �����	
� ��� "!���	
!� �����	�� ���� �& ���
������/�	������� "������ 	� ��� �	(�)��/(�)�� ������' ;� ����	���� �
�#�� ���� ���
"���	�!� �	�� 	� ��������� ���� �� ��� !���� !	�	� <�
��� ,5 �� 
� 3	
�� �� �!'$4%=� ���
"���� ��"����	�� ����� �� 
� ��""������� 
�� ���� 	� ���������/�	������� ���� 	� ��� "���� 
��"����	�� �����	�� ����� ������ ���� ��� "���	�!� �	�� 	� ��Æ�	���!� �
�#� ��� !���� !	�	�'
��� ������ ��� ��� �	(�)�� ����"���	�!�� ������� ��� �	��!� "���� �����	�� <�	����� "����
��"����	��= �	!! 
� �����	
�� �!�������'$-4%
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������� ��������� �� �� ����� �� ����� �������� ������ ���� ���

;� ����	���� �
�#�� � �	�	!�� �	��!��	�� ��� �!����� 
��� ��"����� #��� ������!��$��%
	� ��	�� �� �!���������	��! "�����	�! !	�� &��� ������ &����	���! &�� ������! �	 ����� ���
����	������ ��� 	�� &����	���! �	7�����	�! ��� �	����!� ��
��	����� �� ��� �#��"�����	�! ����
	� ��� B��!�� .�!��� �0���	��' �� 	� �� 	�������	�� ��	�! 	� ����� �& ��� ��������	��! &���� 
!��	��� 
�� ��	� ��������� 	� ������ ���"!	����� �� 
� ���������� 	� ����� �& ���!	�� �	��
��� ������! �	 �����' >���� 	� ����� �� ���� ��� #�!	�	�� �& ��� &��� ������ &����	���!� ��
"������ � ���� ����	!�� "���	��! ����	�� &�� ��� �!���������	��! "�����	�! !	�� &��� ������
&����	���! �	#�� 
� ��� "�"��'$��%

;��	#� �����	�!� &�� "��	�	#� �!�������� �& �	 
�����	�� ������!!� ����	�� �& �	 	��� ���
����� 	���' ����� 	� ����� �	Æ��!� �� ����	��� ��� ����	��! "�����	�! �& G�	 �����H� ���� 	�
��� 	��	� ���	#� �����	�!�' �� 	�� ����#��� 	��#	��
!� ��0�	��� �� ���� ��� ����	��! "�����	�!
�	7������ 
������ �	 ����� 	� ��� �	 ����! �����	#� �!������� ��� ���� 	� ��� "��	�	#�
�����	�!� ��	�� �	�!�� ��� �!��������	#� &���� <���= 	� �	 
�����	��'

;�����	�� �� 	�� ��8�	�	��� ��� ����	��! "�����	�! �& �	 ������ ���� 	� ��8��� �� ���
3	

� &��� ������ �	7������ ���� ��� �	 ���� 	� 	�������/�*������� 	���/&��� ��� ������
����� ��� �������� "������� ��� ���"�������' ����� ���� �����	�� ��� �!���������	��!
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�0�	!	
�	�� 	� ��� "��	�	#� �!�������� �� ��#� &����!!�

<����� I J���= I <���� � J���= K ����� I ���� K ����� <�=

����� ��� ��� ���� ��� ��� ����	��! "�����	�!� �& �!������� ��� �	 	��� 	� ��� �!��������
���"���	#�!�� �� ��� (������ ��������� J ��� �!����	� 	���� "�����	�! <�!���������	� "�����	�!=
��� ��� ��"�����	"� G)H ������� ��� G"��	�	#�H �!�������' (�� �*��"!�� 	� ��� ���� �&
�	�������� �&��� ��� �	 ���� 	� 	������� 	��� ��� ������� ��� �	 ���� ���!� 
� ��"������ ��
��� �	 	�� ��� ��� �!������ 	� ��� 	��	� ���	#� �����	�!� ��� 	� &��0���� ����� ��� ����� 	���
<�'�'� C��� 	� �	C���� (�	� 	� �	(�)��� ���= ��� ������� 
� ��� ��"������ �!������'

�#�� &�� � �	 ����! �����	#� <GFH= �!�������� 
� ����	���	�� &����!!� ��� ��"������ �	
	�� ��� ��� �!������� �� �	�	!��!� ��#�

<�
��� I J
��= I <�
�� � J
��= K �
��� I �
�� K �
��� <-=

����� �
�� �0��!� ��� ����	��! "�����	�!� ����� �& � "��� �	 ����! ���� &�� � �����	#� �!�������'
L��� �� ����	��� ��� �& �	 
�����	��� �� ����!� �#�!���� ��� �	7������ 	� ��� ��� �& ���
�!���������	��! "�����	�!� �& �!������� ��� �	 	��� 
������ "��	�	#� ��� �����	#� �!��������'
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��' ��	� -� ������ ������� ���� ��� �	7��	�� �& �	 ����� <	���= �!��� ��� * �*	� 	� 0�	��
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� C�����!! ��
�!'�$��% ��� �!�� #��� �	�	!�� �� ��� �����! �	������������ �
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��� C ���� �& �/<-5555 �E=' (	����� 2<�= ��� 2<
= ���� ��� �	���	�� ��� �	������������! �#� 
!��	�� ���	�� ������ <	'�'� ��!	��	��	��= "������P <�= C ���� � �/<-5555 �E= ��� <
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(b) Regular solution type
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With la�ce mismatch
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VLi composition (x 100) Elastic energy (MJ/m3)Free energy (MJ/m3)
2.7964 97.333 0.0374 25.7090.10936 29.022

0.99958 98.998 1.1741 28.267-0.47672 27.578

(a) bc plane (normal to the [100] direction)
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