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Î Ï�È�ÎÄÅ �ÀÇËÈ×ÍÎÉ ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÎÉ ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÈ�ÀÇÌÅ�À ÀÍÒÈÔÀÇÍÎ�Î ÄÎÌÅÍÀ Â ÑÎÈÇÌÅ�ÈÌÛÕÄËÈÍÍÎÏÅ�ÈÎÄÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÀÕÎ. È. Âåëèêîõàòíûé a, Ñ. Â. Åðåìååâ a;b, È. È. Íàóìîâ a, À. È. Ïîòåêàåâ *baÈíñòèòóò �èçèêè ïðî÷íîñòè è ìàòåðèàëîâåäåíèÿ Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê634021, Òîìñê, �îññèÿbÑèáèðñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò èì. Â. Ä. Êóçíåöîâà634021, Òîìñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 5 àâãóñòà 2003 ã.Èñõîäÿ èç ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è îáîáùåííîé ýëåêòðîííîé âîñïðèèì÷è-âîñòè ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ñâÿçè ìåæäó íåñòèíãîâûìè ñâîéñòâàìè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè è õàðàêòåðîìòåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè äâóõ òèïîâ ñîèçìåðèìûõ äëèííîïåðèîäè÷åñêèõ ñòðóêòóð íà ïðèìåðå ñïëà-âîâ Ag3Mg è Al3Ti. Ïðîàíàëèçèðîâàíà íàáëþäàåìàÿ çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû äëèííîãî ïåðèîäà 2M îòòåìïåðàòóðû â ñïëàâå Al3Ti. Ïîêàçàíî, ÷òî òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ðàçìåðà àíòè�àçíîãî äîìåíàâ äëèííîïåðèîäè÷åñêèõ ñîèçìåðèìûõ ñòðóêòóðàõ îïðåäåëÿåòñÿ îñîáåííîñòÿìè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðûñèñòåìû è, â ÷àñòíîñòè, ãåîìåòðèåé íåñòèíãîâûõ ó÷àñòêîâ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè.PACS: 61.72.Nn, 71.20.Gj, 65.90.+i1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÓïîðÿäî÷åííûå ñïëàâû ñ äëèííîïåðèîäè÷åñêîéñòðóêòóðîé ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îäèí èç èíòåðåñ�íûõ è ïåðñïåêòèâíûõ êëàññîâ ìåòàëëè÷åñêèõ ñïëà�âîâ. Îò îáû÷íûõ óïîðÿäî÷åííûõ ñèñòåì ñ ïðîñòîéñâåðõñòðóêòóðîé îíè îòëè÷àþòñÿ òåì, ÷òî â ñïëà�âàõ ýòîãî êëàññà óïîðÿäî÷åííîå ðàñïîëîæåíèå àòî�ìîâ ïåðèîäè÷åñêè èëè êâàçèîïåðèîäè÷åñêè íàðóøà�åòñÿ àíòè�àçíûìè ãðàíèöàìè (ÀÔ�). Îáû÷íî â óïî�ðÿäî÷åííûõ ñïëàâàõ àíòè�àçíûå ãðàíèöû ýíåðãåòè�÷åñêè íåâûãîäíû, îäíàêî â ñèñòåìàõ ñ äëèííîïåðè�îäè÷åñêîé ñòðóêòóðîé àíòè�àçíûå ãðàíèöû ÿâëÿ�þòñÿ ðàâíîâåñíûìè ýëåìåíòàìè ñòðóêòóðû. Íà �à�çîâûõ äèàãðàììàõ òåìïåðàòóðà�ñîñòàâ óïîðÿäî÷åí�íûå ñïëàâû ñ äëèííîïåðèîäè÷åñêîé ñòðóêòóðîé èìå�þò âïîëíå îïðåäåëåííûå îáëàñòè ñòàáèëüíîñòè [1℄.Ïðîâåäåííûå èññëåäîâàíèÿ ìåõàíè÷åñêèõñâîéñòâ ñïëàâîâ äàííîãî òèïà ïîêàçàëè [2�4℄ âîç�ìîæíîñòü ý��åêòèâíîãî ñîâìåùåíèÿ óïðî÷íåíèÿîò ðàñïàäà ïåðåñûùåííîãî òâåðäîãî ðàñòâîðà ñóïðî÷íåíèåì îò àòîìíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ, ÷òî ïîçâî�*E-mail: kan
�spti.tsu.ru, sergey�eremeev.tomsk.ru

ëÿåò ñîçäàâàòü íåîáû÷íûå äèñïåðñíûå óñòîé÷èâûåñòðóêòóðû ðàñïàäà. Ñïëàâû íà èõ îñíîâå îáëàäàþòâûñîêèìè ìåõàíè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè, ñòàáèëüíûìèâî âñåì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð, â êîòîðîì ñîõðàíÿ�åòñÿ óïîðÿäî÷åííîå ñîñòîÿíèå ìàòðèöû [5; 6℄.Ïî ñâîåìó õàðàêòåðó äëèííîïåðèîäè÷åñêèåñòðóêòóðû ìîãóò áûòü ðàçáèòû íà äâå ãðóïïû �íåñîèçìåðèìûå è ñîèçìåðèìûå. Íåñîèçìåðèìûåîáðàçóþòñÿ, íàïðèìåð, â ñïëàâàõ CuAu, Cu3Au,Au3Cu, Cu3Pd, Cu3Pt [7℄. Îíè õàðàêòåðèçóþòñÿñëó÷àéíûì ðàññòîÿíèåì M ìåæäó àíòè�àçíûìèãðàíèöàìè (àíòè�àçíûå äîìåíû ðàçëè÷íîé äëèíûñòîõàñòè÷åñêè ðàñïðåäåëåíû âäîëü íàïðàâëåíèÿh001i). Ïðè âàðüèðîâàíèè ñîñòàâà è òåìïåðàòóðûñðåäíèé ïî õàîòè÷åñêîìó àíñàìáëþ ïîëóïåðèîäM ìåíÿåòñÿ íåïðåðûâíî, ïðèíèìàÿ â òîì ÷èñëå èèððàöèîíàëüíûå çíà÷åíèÿ.Â íàøèõ ïðåäûäóùèõ ðàáîòàõ [8, 9℄ âûÿâëå�íû îñîáåííîñòè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñïëàâîâCu�Au, Cu�Pd, Cu�Pt è äàí îòâåò íà âîïðîñ, ïî÷åìóâ ýòèõ ñïëàâàõ îáðàçóþòñÿ íåñîèçìåðèìûå äëèííî�ïåðèîäè÷åñêèå ñòðóêòóðû, õàðàêòåðèçóþùèåñÿ èð�ðàöèîíàëüíûì ïåðèîäîì è ðàçìûòûìè àíòè�àçíû�ìè ãðàíèöàìè. �àçúÿñíåíû ïðè÷èíû ñóùåñòâîâà�640
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0n; ýë./Ry � ÿ÷åéêà� �X M R MR X�èñ. 1. Ýëåêòðîííî-ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð "(k) è ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé n(") ñïëàâà Ag3Mg â ñòðóêòó-ðå L12
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qh100i�èñ. 2. Ýëåêòðîííàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü �(q) (âåðõ-íÿÿ êðèâàÿ) è åå ïàðöèàëüíûå âêëàäû, âû÷èñëåí-íûå äëÿ Ag3Mg â íàïðàâëåíèè h100i

íèÿ òàêèõ äëèííîïåðèîäè÷åñêèõ ñòðóêòóð ëèøü âíåáîëüøîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð. Îáúÿñíåíà íà�áëþäàåìàÿ çàâèñèìîñòü äëèííîãî ïåðèîäà îò ñòåïå�íè äàëüíåãî ïîðÿäêà � â ñïëàâàõ Cu�Au [8℄. Âñêðû�òû ïðè÷èíû îáðàçîâàíèÿ äâóìåðíûõ äëèííîïåðèî�äè÷åñêèõ ñòðóêòóð â ñïëàâàõ Au3Ñu è Cu3Pd [9℄.�àññìîòðèì îñîáåííîñòè ñïëàâîâ ñ ñîèçìåðèìû�ìè äëèííîïåðèîäè÷åñêèìè ñòðóêòóðàìè. Ê íèì îò�íîñÿòñÿ òàêèå ñïëàâû êàê Ag3Mg, Cu3Al, Au3Cd,Al3Ti, Pt3V è äð.Ïðè èññëåäîâàíèè ñïëàâîâ Ag3Mg ñ ðàçëè÷íûìñîäåðæàíèåì ìàãíèÿ áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî â íåêîòî�ðîì èíòåðâàëå êîíöåíòðàöèé ïîëóïåðèîä àíòè�àçûîñòàâàëñÿ ïîñòîÿííûì, M = 2, ÷òî ñîîòâåòñòâóåòñâåðõñòðóêòóðå D023 [10, 11℄, ëèáî M ñëåãêà óìåíü�øàåòñÿ ïðè ðîñòå êîíöåíòðàöèè ìàãíèÿ [12℄. Ïðèýòîì ñóùåñòâåííî, ÷òî àíòè�àçíûå ãðàíèöû ÿâëÿ�þòñÿ ÷åòêî îïðåäåëåííûìè, à ïðè èçìåíåíèè òåì�ïåðàòóðû M ïðàêòè÷åñêè íå èçìåíÿåòñÿ. Ê ïîäîá�íîãî òèïà ñïëàâàì òàêæå áûëè ïðè÷èñëåíû Au3Zn,Au3Cd è Au3Mn [13℄.Íåñêîëüêî èíûå ðåçóëüòàòû áûëè ïîëó÷åíû ïðèèññëåäîâàíèè ñïëàâîâ Al3Ti [14�17℄. Áûëè îáíàðóæå�íû âûñîêî- è íèçêîòåìïåðàòóðíûå �àçû ñ äëèííîïå�ðèîäè÷åñêèìè ñòðóêòóðàìè [14℄. Ïðè íèçêèõ òåìïå�ðàòóðàõ íàáëþäàëîñü íåñêîëüêî îòíîñèòåëüíî ïðî�ñòûõ ñîðàçìåðíûõ ñòðóêòóð, à ïðè âûñîêèõ áûë ïðî�èäåíòè�èöèðîâàí ðÿä äîñòàòî÷íî ñëîæíûõ êîí�è�ãóðàöèé. Òàê, ïðè T = 700 ÆÑ íàáëþäàëàñü êîí�èãó�13 ÆÝÒÔ, âûï. 3 641
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�èñ. 3. Ôðàãìåíòû ñå÷åíèé ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äëÿ Ag3Mg: a � â ïëîñêîñòè z = 0, á � â ïëîñêîñòè z = 0:5(2�)=a.Ñòðåëêîé ïîêàçàí íåñòèíãîâûé âåêòîð
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�0:2 n; ýë./Ry � ÿ÷åéêà� �X M R MX R�èñ. 4. Ýëåêòðîííî-ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð "(k) è ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé n(") ñïëàâà Al3Ti â ñòðóêòó-ðå L12ðàöèÿ h211i (äàííàÿ çàïèñü îçíà÷àåò ïîñëåäîâàòåëü�íîñòü äîìåíîâ 2-1-1, ãäå ïîä 2 è 1 ïîíèìàþòñÿ äîìå�íû M = 2 è M = 1), ÷òî ñîîòâåòñòâóåò M � 1:33.Ïðè T = 900 ÆÑ � h21i è ñîîòâåòñòâåííî M � 1:5;T = 1150 ÆÑ � h221i è M � 1:68; T = 1200 ÆÑ �h22221i è M � 1:76. Ïîä÷åðêíåì, ÷òî ÿðêî ïðîÿâëÿ�åòñÿ ðîñò M ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû, â òî âðå�
ìÿ êàê íèçêîòåìïåðàòóðíàÿ �àçà ðåàëèçóåòñÿ â âè�äå ñìåñè àíòè�àçíûõ äîìåíîâ M = 2 è M = 1 ñ ÿâ�íûì ïðåîáëàäàíèåì ýëåìåíòîâ ñâåðõñòðóêòóðû D022(M = 1). Â ñïëàâå ñòåõèîìåòðè÷åñêîãî ñîñòàâà îòìå�÷àëàñü ïðîñòåéøàÿ äëèííîïåðèîäè÷åñêàÿ ñòðóêòóðàD022 [15℄. Ïðè ñîäåðæàíèè 69�73 àò.% Àl íàáëþäàëèñòðóêòóðû ñ 4=3 �M � 2, ïðè÷åì âåëè÷èíàM çàâè�642
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�èñ. 5. Ýëåêòðîííàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü �(q) ñïëàâàAl3Ti, âû÷èñëåííàÿ â ðàìêàõ ñòðóêòóðû L12 â íà-ïðàâëåíèè h001i. Íèæíÿÿ êðèâàÿ � ïàðöèàëüíûéâêëàä îò âíóòðèçîííûõ ýëåêòðîííûõ ïåðåõîäîâ 7�7.Ñòðåëêîé óêàçàí ëîêàëüíûé ìàêñèìóì âîñïðèèì÷è-âîñòèñåëà îò òåìïåðàòóðû. Çàâèñèìîñòü M îò ñîñòàâà èòåìïåðàòóðû îòæèãà îòìå÷àëàñü è â [16, 17℄. Â [18℄èññëåäîâàëèñü ñïëàâû Pt�V ñ äëèííîïåðèîäè÷åñêè�ìè ñòðóêòóðàìè ïðè ñîñòàâàõ âáëèçè Pt3V. Â ïðî�öåññå îòæèãà ïðè 930 ÆÑ ïðîèñõîäèëî ïðåâðàùåíèåóïîðÿäî÷åííîé ñòðóêòóðû D022 (òèïà Al3Ti) â óïî�ðÿäî÷åííóþ ïî òèïó L12, à ïðè 1036 ÆÑ � ïðåâðà�ùåíèå â íåóïîðÿäî÷åííîå ñîñòîÿíèå. Â ðàáîòå [19℄ïðÿìî óêàçûâàåòñÿ, ÷òî âûñîêîòåìïåðàòóðíàÿ �àçà(áîëåå 1000 ÆÑ) èìååò ñòðóêòóðó L12, à íèçêîòåìïå�ðàòóðíàÿ (ìåíåå 900 ÆÑ) � D022. Íàáëþäàëîñü óâå�ëè÷åíèå M ïðè ðîñòå òåìïåðàòóðû.Òàêèì îáðàçîì, â êà÷åñòâå íàèáîëåå õàðàêòåðíûõîñîáåííîñòåé ñîèçìåðèìûõ ñòðóêòóð ìîæíî íàçâàòüñëåäóþùèå:� íèçêîòåìïåðàòóðíàÿ �àçà ðåàëèçóåòñÿ â âèäåñîðàçìåðíîé ñâåðõñòðóêòóðû;� âûñîêîòåìïåðàòóðíîå ñîñòîÿíèå ïðåäñòàâëÿåòñîáîé ñìåñü ñîðàçìåðíûõ ýëåìåíòîâ;

� àíòè�àçíûå ãðàíèöû ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ÷åò�êî îïðåäåëåííûå ïëîñêîñòè, âáëèçè êîòîðûõ îòñóò�ñòâóþò ñóùåñòâåííûå ñòðóêòóðíûå îñîáåííîñòè;� ïðè èçìåíåíèè ñîñòàâà ñïëàâà ¾ñðåäíèé¿ ðàç�ìåð àíòè�àçíîãî äîìåíà ïðîáåãàåò ðàöèîíàëüíûåçíà÷åíèÿ.Òåì íå ìåíåå ñðåäè ñîèçìåðèìûõ äëèííîïåðèî�äè÷åñêèõ ñòðóêòóð âûäåëÿþòñÿ äâå ãðóïïû ñïëàâîâ.Ê ïåðâîé ìîæíî îòíåñòè òàêèå êàê Ag3Mg, Cu3Al,Au3Cd, Au3Zn è Au3Mn, â êîòîðûõ ñðåäíèé ïîëó�ïåðèîä îñòàåòñÿ ïðàêòè÷åñêè ïîñòîÿííûì ïðè èçìå�íåíèè òåìïåðàòóðû. È êî âòîðîé � ñïëàâû Al3Ti,Au4Zn, Pt3V, â êîòîðûõ íàáëþäàåòñÿ ïîðîé âåñüìàñóùåñòâåííàÿ çàâèñèìîñòü ñðåäíåãî ðàçìåðà äîìåíàîò òåìïåðàòóðû.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû èññëåäóåì ðàçëè÷èÿ âòåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè äâóõ òèïîâ ñîèçìåðè�ìûõ äëèííîïåðèîäè÷åñêèõ ñòðóêòóð íà ïðèìåðåñïëàâîâ Ag3Mg è Al3Ti.2. ÄÅÒÀËÈ �ÀÑ×ÅÒÎÂÎñíîâíîé ðàñ÷åòíîé âåëè÷èíîé â íàøåì ïîäõî�äå ÿâëÿåòñÿ îáîáùåííàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü íåâçàèìî�äåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ �(q),�(q) = 2
(2�)3 �� Z d3kX�;�0 f ("�(k)) [1� f ("�0(k+ q))℄"�0(k+ q)� "�(k) ;âû÷èñëÿåìàÿ íà îñíîâå ýëåêòðîííî-ýíåðãåòè÷åñêîãîñïåêòðà ñïëàâà. Åñëè â ñèñòåìå íà ïîâåðõíîñòèÔåðìè èìåþòñÿ ïëîñêèå èëè ñîâïàäàþùèå ïî ñâî�åé �îðìå ó÷àñòêè, ðàçäåëåííûå âåêòîðîì íåñòèíãà2kF , òî �óíêöèÿ �(q) áóäåò èìåòü íåêóþ îñîáåí�íîñòü ïðè ýòîì æå âåêòîðå. Â çàâèñèìîñòè îò ¾êà�÷åñòâà¿ íåñòèíãà, (ò. å. ñòåïåíè ïîäîáèÿ ñîâìåùàþ�ùèõñÿ ó÷àñòêîâ) îñîáåííîñòü â ýëåêòðîííîé âîñïðè�èì÷èâîñòè ïðåäñòàâëÿåò èçëîì, ñòóïåíüêó èëè äà�æå ïèê, ïðè÷åì ÷åì ÿð÷å îñîáåííîñòü â �(q), òåìáîëüøèé ýíåðãåòè÷åñêèé âûèãðûø äîñòèãàåòñÿ ïðèîáðàçîâàíèè äëèííîïåðèîäè÷åñêîé ñòðóêòóðû.�àñ÷åòû ýëåêòðîííî-ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðàïðîâîäèëèñü ¾ïîëíîïîòåíöèàëüíûì¿ ìåòîäîìËÌÒÎ â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ ëîêàëüíîé ýëåê�òðîííîé ïëîòíîñòè [20℄. Îáìåííî-êîððåëÿöèîííûéïîòåíöèàë áðàëñÿ ñîãëàñíî ðàáîòå Áàðòà è Õåäè�íà [21℄, èíòåãðèðîâàíèå ïî çàíÿòûì ñîñòîÿíèÿìâåëîñü òåòðàýäðîííûì ìåòîäîì [22℄, ïðè ñàìîñî�ãëàñîâàííîì ðàñ÷åòå ñïåêòðà "�(k) èñïîëüçîâàëîñü165 (Ag3Mg) è 126 (Al3Ti) îïîðíûõ òî÷åê, à ïðè643 13*
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�èñ. 6. Ôðàãìåíòû ñå÷åíèé ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñïëàâà Al3Ti â äâóõ âçàèìíî ïåðïåíäèêóëÿðíûõ ïëîñêîñòÿõ:a � z = 0; á � y = 0:23(2�=a). Ñòðåëêîé ïîêàçàí íåñòèíãîâûé âåêòîððàñ÷åòå ýëåêòðîííîé âîñïðèèì÷èâîñòè �(q) � 1771(Ag3Mg) è 4851 (Al3Ti) òî÷åê â íåïðèâîäèìîé ÷àñòèçîíû Áðèëëþýíà. Ïðè âû÷èñëåíèè îáîáùåííîéâîñïðèèì÷èâîñòè íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðî�íîâ �(q) ó÷èòûâàëèñü ëèøü ýíåðãåòè÷åñêèå çîíû,ïåðåñåêàþùèå óðîâåíü Ôåðìè è îïðåäåëÿþùèåïîâåäåíèå ýòîé âåëè÷èíû. Ïàðàìåòð ðåøåòêè aáðàëñÿ ðàâíûì 7.766 àò. åä. äëÿ Ag3Mg è 7.264 àò. åä.äëÿ Al3Ti ñ 
=a = 2:23.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÍà ðèñ. 1 ïîêàçàí ýëåêòðîííî-ýíåðãåòè÷åñêèéñïåêòð "(k), âû÷èñëåííûé äëÿ ãèïîòåòè÷åñêîãî óïî�ðÿäî÷åííîãî ïî òèïó L12 ñïëàâà Ag3Mg. Õàðàêòåð�íîé îñîáåííîñòüþ åãî, êàê âïðî÷åì, è âñåõ ñïëà�âîâ íà îñíîâå áëàãîðîäíûõ ìåòàëëîâ, ÿâëÿåòñÿ ÿð�êàÿ d-ïîëîñà Ag, ëîêàëèçîâàííàÿ íèæå óðîâíÿ Ôåð�ìè òàêèì îáðàçîì, ÷òî ãåîìåòðèþ ïîâåðõíîñòè Ôåð�ìè îïðåäåëÿþò 17-ÿ, 18-ÿ è 19-ÿ çîíû, ÿâëÿþùèåñÿïðàêòè÷åñêè ïîëíîñòüþ s- è p-ñîñòîÿíèÿìè Ag è Mg.Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíà âîñïðèèì÷èâîñòü �(q), ðàñ�ñ÷èòàííàÿ âäîëü íàïðàâëåíèÿ ��Õ çîíû Áðèëëþ�ýíà, óïîðÿäî÷åííîãî ïî òèïó L12 ñïëàâà Ag3Mg.Îíà èìååò îñòðûé ìàêñèìóì ïðè âîëíîâîì âåêòî�ðå qn = 2�=a [0.284, 0, 0℄, óêàçûâàÿ íà íåóñòîé�÷èâîñòü ãèïîòåòè÷åñêîé L12-�àçû ê âîçíèêíîâåíèþäëèííîïåðèîäè÷åñêîé ñòðóêòóðû ñ ïîëóïåðèîäîìM = 1:76. Ýòî ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðèìåíòàëüíûì

�àêòàì. Äåéñòâèòåëüíî, ñèñòåìà Ag3Mg â ñòðóêòó�ðå L12 íèêîãäà íå íàáëþäàëàñü: èç ðàçóïîðÿäî÷åí�íîãî ñîñòîÿíèÿ îíà ñðàçó ïåðåõîäèò â äëèííîïåðèî�äè÷åñêîå, õàðàêòåðèçóþùååñÿ ñìåñüþ äîìåíîâ, óïî�ðÿäî÷åííûõ ïî òèïó D022 (M = 1) è D023 (M = 2).Ïðè ýòîì ýëåìåíòû ñâåðõñòðóêòóðû D023 âñòðå÷àþò�ñÿ ÷àùå, òàê ÷òî óñðåäíåííûé ïîëóïåðèîä àíòè�àç�íîãî äîìåíà M ðàâíÿåòñÿ 1.75 [10℄; óêàçàííîå âûøåðàñ÷åòíîå çíà÷åíèå (1.76) íàõîäèòñÿ ñ íèì â ïðåêðàñ�íîì ñîãëàñèè.Àíàëèç ïàðöèàëüíûõ âêëàäîâ â ïîëíóþ âîñïðè�èì÷èâîñòü �(q) ïîêàçàë, ÷òî ìàêñèìóì âîñïðèèì�÷èâîñòè âîçíèêàåò áëàãîäàðÿ ìåæçîííûì ýëåêòðîí�íûì ïåðåõîäàì 18�19 è 19�18 (ðèñ. 2). Â êîíå÷íîìñ÷åòå, ýòîò ìàêñèìóì îáóñëîâëåí ãåîìåòðè÷åñêèìèîñîáåííîñòÿìè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, ïîêàçàííûìè íàðèñ. 3. Â îêðåñòíîñòè òî÷êèM çîíû Áðèëëþýíà ðàñ�ïîëîæåíû äâà âåñüìà îáøèðíûõ ýëåêòðîííûõ ó÷àñò�êà 18-ãî è 19-ãî ëèñòîâ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, ïðàê�òè÷åñêè ñîâïàäàþùèõ ïî ñâîåé �îðìå è ðàçäåëåí�íûõ óïîìÿíóòûì âûøå âåêòîðîì qn = 2�=a [0.284,0, 0℄. Ñòîëü âûñîêàÿ ñòåïåíü ïîäîáèÿ è ïðèâîäèò êÿðêîìó ìàêñèìóìó â �(q). Òàêèì îáðàçîì, ìîæíîïðåäïîëàãàòü, ÷òî óêàçàííûå îñîáåííîñòè ãåîìåòðèèïîâåðõíîñòè Ôåðìè è, â êîíå÷íîì ñ÷åòå, ýëåêòðîí�íîé ñòðóêòóðû, çàëîæåííûå â ãèïîòåòè÷åñêîé �àçåAg3Mg, óïîðÿäî÷åííîé ïî òèïó L12, ñïîñîáñòâóþòâîçíèêíîâåíèþ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîé ñìå�ñè äîìåíîâ ñî ñâåðõñòðóêòóðàìè D022 è D023.Íà ðèñ. 4 ïîêàçàí ýëåêòðîííî-ýíåðãåòè÷åñêèéñïåêòð "(k) ñïëàâà Al3Ti â ñòðóêòóðå L12. Âîñ�644



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 3, 2004 Î ïðèðîäå ðàçëè÷íîé òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè : : :
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�èñ. 7. Ýëåêòðîííàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü �(q) ñïëàâà Al3Ti â êóáè÷åñêîé L12-ñòðóêòóðå ïðè ðàçëè÷íûõ ñòåïåíÿõ òåòðà-ãîíàëüíîñòè (âåðõíèå êðèâûå). Íèæíèå êðèâûå � ïàðöèàëüíûå âêëàäû îò âíóòðèçîííûõ ïåðåõîäîâ 7�7. Ñòðåëêàìèóêàçàíû ëîêàëüíûå ìàêñèìóìû âîñïðèèì÷èâîñòèïðèèì÷èâîñòü �(q) âäîëü íàïðàâëåíèÿ h100i çî�íû Áðèëëþýíà, ðàññ÷èòàííàÿ íà îñíîâå ýëåêòðîí�íî-ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ñïëàâà Al3Ti, ïîêàçàíàíà ðèñ. 5. Ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ ëîêàëüíûé ìàêñè� ìóì âîñïðèèì÷èâîñòè ïðè qn = 0:35, õàðàêòåðèçó�þùèé íåóñòîé÷èâîñòü äàííîé ñèñòåìû îòíîñèòåëü�íî �îðìèðîâàíèÿ äëèííîãî ïåðèîäà ñ M = 1:47.Àíàëèç ïàðöèàëüíûõ âêëàäîâ â ïîëíóþ âîñïðèèì�645



Î. È. Âåëèêîõàòíûé, Ñ. Â. Åðåìååâ, È. È. Íàóìîâ, À. È. Ïîòåêàåâ ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 3, 2004÷èâîñòü �(q) ïîêàçàë, ÷òî çà �îðìèðîâàíèå óêàçàí�íîãî ëîêàëüíîãî ìàêñèìóìà âîñïðèèì÷èâîñòè âñåöå�ëî îòâå÷àåò âêëàä îò âíóòðèçîííûõ ïåðåõîäîâ 7�7,ïîêàçàííûé íà ðèñ. 5. Âèäíî, ÷òî ïðè qn = 0:35 äàí�íûé âêëàä èìååò ÿðêî âûðàæåííûé ìàêñèìóì, ÷òîóêàçûâàåò íà ñóùåñòâîâàíèå íà ïîâåðõíîñòè Ôåð�ìè ñîâìåùàþùèõñÿ ó÷àñòêîâ, ðàçäåëåííûõ âåêòî�ðîì qn = 0:35(2�=a)h001i (ðèñ. 6).Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî íàáëþäàåìàÿ íèçêî�òåìïåðàòóðíàÿ ñòðóêòóðà D022 èìååò äîâîëüíî âû�ñîêóþ ñòåïåíü òåòðàãîíàëüíîñòè 
=a = 2:23 [23℄, ñëå�äîâàòåëüíî, áûëî áû ëîãè÷íî ïðîâåñòè ðàñ÷åò ýëåê�òðîííîãî ñïåêòðà è âîñïðèèì÷èâîñòè äëÿ ñòðóêòó�ðû L12 
 òàêèì æå òåòðàãîíàëüíûì èñêàæåíèåì, êàêè â ñòðóêòóðå D022, ò. å. 
=a = 1:115. Çäåñü ñëåäó�åò îáðàòèòü âíèìàíèå íà ñëåäóþùåå îáñòîÿòåëüñòâî:èç îáùèõ ñîîáðàæåíèé ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî÷åì áîëüøå âåëè÷èíà äëèííîãî ïåðèîäà, òåì ìåíüøåäîëæíà áûòü ñòåïåíü òåòðàãîíàëüíîñòè áàçîâûõ ÿ÷å�åê, èç êîòîðûõ ñîñòîèò äàííàÿ ñòðóêòóðà, è â ïðå�äåëå áåñêîíå÷íîãî äëèííîãî ïåðèîäà äàííàÿ äëèí�íîïåðèîäè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà ïðåâðàùàåòñÿ â îáû÷�íóþ êóáè÷åñêóþ L12-ñòðóêòóðó. Ìàêñèìàëüíàÿ æåñòåïåíü òåòðàãîíàëüíîñòè äîëæíà ïðèñóòñòâîâàòü óïðîñòåéøåé äëèííîïåðèîäè÷åñêîé ñòðóêòóðû, ðåà�ëèçóþùåéñÿ â Al3Ti, ò. å. D022. Òàêèì îáðàçîì, äëÿïîëíîòû êàðòèíû íåîáõîäèìî èññëåäîâàòü è ñòðóê�òóðû ñ ïðîìåæóòî÷íûìè ñòåïåíÿìè òåòðàãîíàëüíî�ãî èñêàæåíèÿ.Ïðîâåäåí àíàëèç çàâèñèìîñòè �(q) îò èçìåíåíèÿïàðàìåòðà 
=a, â äèàïàçîíå 1�1.115. Îñîáåííîñòü,íàáëþäàþùàÿñÿ â êóáè÷åñêîé L12-ñòðóêòóðå ïðèqn = 0:35(2�=a)h001i, ïðè ðîñòå 
=a ñìåùàåòñÿ âïðà�âî è ïîñòåïåííî äåãðàäèðóåò (ñì. ðèñ. 7). Îäíàêîïðè 
=a = 1:10 ïîÿâëÿåòñÿ íîâàÿ îñîáåííîñòü ïðèqn = 0:42(2�=a), êîòîðàÿ ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷å�íèè òåòðàãîíàëüíîñòè íå òîëüêî ñìåùàåòñÿ âïðàâî,íî è äîâîëüíî ðåçêî óñèëèâàåòñÿ. Äëÿ ýêñïåðèìåí�òàëüíîé ñòåïåíè òåòðàãîíàëüíîñòè äàííàÿ îñîáåí�íîñòü ñîîòâåòñòâóåò âåêòîðó qn = 0:46(2�=a), ÷òîîòâå÷àåò äëèííîìó ïîëóïåðèîäó M = 1:1. Äëÿ âñåõóêàçàííûõ âûøå âåêòîðîâ ñóùåñòâóþò ñîîòâåòñòâó�þùèå ñîâìåùàþùèåñÿ ó÷àñòêè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âè�äå çàâèñèìîñòè ñðåäíåé äëèíû ïîëóïåðèîäàM îò ïà�ðàìåòðà òåòðàãîíàëüíîñòè 
=a áàçîâîé ÿ÷åéêè L12.Ïðè ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîé òåòðàãîíàëüíî�ñòè M = 1:1, ÷òî î÷åíü áëèçêî ê èñòèííîé íèçêî�òåìïåðàòóðíîé ñòðóêòóðå D022 (M = 1). Ïðè óìåíü�øåíèè òåòðàãîíàëüíîñòè íàáëþäàåòñÿ ðîñò âåëè÷è�íû àíòè�àçíîãî äîìåíà è â êóáè÷åñêîé ñòðóêòó�ðå M � 1:5. Çäåñü (
=a)�1 èãðàåò ðîëü ñâîåîáðàç�

íîé òåìïåðàòóðû. ×åì ìåíüøå òåòðàãîíàëüíîñòü,òåì âûøå òåìïåðàòóðà è òåì áîëüøå äëèííûé ïåðè�îä äëèííîïåðèîäè÷åñêîé ñòðóêòóðû. Ýòè ðåçóëüòà�òû ìîæíî êà÷åñòâåííî ñîïîñòàâèòü ñ íàáëþäàåìîéýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâèñèìîñòüþ M îò òåìïåðàòó�ðû [14℄.Òàêèì îáðàçîì, òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòüðàçìåðà àíòè�àçíîãî äîìåíà â ñîèçìåðèìûõäëèííîïåðèîäè÷åñêèõ ñòðóêòóðàõ îïðåäåëÿåòñÿîñîáåííîñòÿìè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñèñòåìûè, â ÷àñòíîñòè, ãåîìåòðèåé íåñòèíãîâûõ ó÷àñòêîâïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Â ñïëàâå Ag3Mg ñòåïåíü ñîâ�ìåùåíèÿ óïëîùåííûõ ëèñòîâ ïîâåðõíîñòè Ôåðìèâûñîêàÿ è ó �(q) �îðìèðóåòñÿ äîñòàòî÷íî îñòðûéìàêñèìóì. Â Al3Ti êà÷åñòâî íåñòèíãà íèæå è îñî�áåííîñòü â âîñïðèèì÷èâîñòè íå èìååò ÿðêîãî ïèêà.Ïðè óìåíüøåíèè òåìïåðàòóðû (óâåëè÷åíèè ñòåïåíèòåòðàãîíàëüíîñòè) ïðîèñõîäèò èçìåíåíèå �îðìûïîâåðõíîñòè Ôåðìè è âåëè÷èíû íåñòèíãîâîãî âåêòî�ðà. Â Ag3Mg æå èçìåíåíèÿ íåñòèíãà íå ïðîèñõîäèòè ñòàáèëüíîñòü äëèííîïåðèîäè÷åñêèõ ñòðóêòóðñîõðàíÿåòñÿ âïëîòü äî íèçêèõ òåìïåðàòóð. Äàííîåîòëè÷èå îáúÿñíÿåò, íà íàø âçãëÿä, è ðàçëè÷íóþñòàáèëüíîñòü ñîèçìåðèìûõ äëèííîïåðèîäè÷åñêèõñòðóêòóð ïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Àìåðèêàíñêî�ãî �îíäà ãðàæäàíñêèõ èññëåäîâàíèé è ðàçâèòèÿ(CRDF) è Ìèíèñòåðñòâà îáðàçîâàíèÿ �Ô â ðàìêàõïðîãðàììû ¾Ôóíäàìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ è âûñ�øåå îáðàçîâàíèå¿ (ãðàíò V1-P-16-09).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. À. È. Ïîòåêàåâ, È. È. Íàóìîâ, Â. Â. Êóëàãèíà,Â. Í. Óäîäîâ, Î. È. Âåëèêîõàòíûé, Ñ. Â. Åðåìååâ,Åñòåñòâåííûå äëèííîïåðèîäè÷åñêèå íàíîñòðóêòó�ðû, ÍÒË, Òîìñê (2002).2. Î. Ä. Øàøêîâ, Ë. Í. Áóèíîâà, Â. È. Ñþòêèíà è äð.,ÔÌÌ 28, 1029 (1969).3. Ë. Í. Áóéíîâà, Â. È. Ñþòêèíà, Î. Ä. Øàøêîâ,Ý. Ñ. ßêîâëåâà, ÔÌÌ 29, 1221 (1970).4. Ë. Í. Áóéíîâà, Â. È. Ñþòêèíà, Î. Ä. Øàøêîâ,Ý. Ñ. ßêîâëåâà, ÔÌÌ 33, 1195 (1972).5. Ë. Í. Áóéíîâà, Â. È. Ñþòêèíà, Î. Ä. Øàøêîâ,Ý. Ñ. ßêîâëåâà, ÔÌÌ 34, 561 (1972).6. Â. È. Ñþòêèíà, Ý. Ñ. ßêîâëåâà, ÔÒÒ 6, 2688 (1966).7. M. J. Marñinkîwski and L. Zwell, A
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