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ÌÎËÅÊÓËß�ÍÎ-ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÎÅ ÈÇÓ×ÅÍÈÅ Ï�ÎÖÅÑÑÀÑÒÅÊËÎÂÀÍÈß ÁÈÍÀ�ÍÎ�Î ÑÏËÀÂÀ Ni60Ag40À. Þ. Ïðÿäèëüùèêîâ *, À. Ò. Êîñèëîâ, À. Â. Åâòååâ, Å. Â. Ëåâ÷åíêîÂîðîíåæñêèé ãîñóäàðñòâåííûé òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò394026, Âîðîíåæ, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 11 àïðåëÿ 2007 ã.Â ðàìêàõ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ èñïîëüçîâàíèåì ìíîãî÷àñòè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ ìåæàòîìíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ, ðàññ÷èòàííûõ â ðàìêàõ ìåòîäà ïîãðóæåííîãî àòîìà, ðàñêðûòû çàêîíîìåðíîñòè ýâîëþ-öèè àòîìíîé ñòðóêòóðû ñïëàâà Ni60Ag40 â ïðîöåññå çàêàëêè èç æèäêîãî íåóïîðÿäî÷åííîãî ñîñòîÿíèÿ.Ïîêàçàíî, ÷òî â îñíîâå ñòðóêòóðíîé ñòàáèëèçàöèè àìîð�íîé �àçû Ni60Ag40 â ïðîöåññå ñòåêëîâàíèÿëåæèò îáðàçîâàíèå ïåðêîëÿöèîííîãî êëàñòåðà èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîéèêîñàýäðîâ, â âåðøèíàõ êîòîðûõ ðàñïîëîæåíû àòîìû íèêåëÿ è ñåðåáðà, à â öåíòðàõ � ïðåèìóùåñòâåííîàòîìû íèêåëÿ.PACS: 61.43.Bn, 61.43.Dq, 61.82.Bg, 64.70.Pf1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÇàêîíîìåðíîñòè ñòðóêòóðíîé îðãàíèçàöèè ìå�òàëëè÷åñêèõ ðàñïëàâîâ è ñòåêîë îñòàþòñÿ êëþ÷åâû�ìè ïðîáëåìàìè �èçèêè íåóïîðÿäî÷åííûõ ñèñòåì.Â ïîñëåäíåå âðåìÿ ïîÿâèëñÿ ðÿä ðàáîò, â êîòîðûõïîëó÷åíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñâèäåòåëüñòâà íàëè�÷èÿ èêîñàýäðè÷åñêîé ñèììåòðèè â ðàñïëàâå Pb [1℄, àòàêæå óâåëè÷åíèÿ îáúåìíîé äîëè èêîñàýäðè÷åñêîãîáëèæíåãî ïîðÿäêà ïðè ïåðåîõëàæäåíèè ðàñïëàâîâFe, Ni, Zr [2℄, Co [3℄, Cu [4℄. Ïîÿâèëèñü è ïåðâûå ñîîá�ùåíèÿ î ñòðóêòóðíîé ñàìîîðãàíèçàöèè èêîñàýäðîâ âìåòàëëè÷åñêèõ ñòåêëàõ [5�7℄. Òàê, â ðàáîòàõ [5, 6, 8,9℄, íà ïðèìåðå æåëåçà â ðàìêàõ ìåòîäà ìîëåêóëÿð�íîé äèíàìèêè ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàðíîãî ïîòåíöèà�ëà ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ Ïàêà �Äîÿìû áû�ëî ïîêàçàíî, ÷òî â îñíîâå ñòðóêòóðíîé ïåðåñòðîé�êè ðàñïëàâà ïðè ñòåêëîâàíèè ÷èñòûõ ìåòàëëîâ ëå�æèò ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ ïåðêîëÿöèîííîãî êëàñòå�ðà èç êîíòàêòèðóþùèõ è âçàèìîïðîíèêàþùèõ èêî�ñàýäðîâ, â âåðøèíàõ è öåíòðàõ êîòîðûõ ðàñïîëîæå�íû àòîìû.Èêîñàýäðè÷åñêèé áëèæíèé ïîðÿäîê áûë îáíàðó�æåí è â äâóõêîìïîíåíòíîì ìåòàëëè÷åñêîì ñòåêëåNiAg [10℄, ïîëó÷åííîì êîíäåíñàöèåé èç ãàçîâîé �à�çû íà îõëàæäåííóþ êðåìíèåâóþ ïîäëîæêó. Âçàèì�*E-mail: alexeypr�inbox.ru

íàÿ íåðàñòâîðèìîñòü êîìïîíåíòîâ ýòîãî ñïëàâà (ïî�ëîæèòåëüíàÿ ýíòàëüïèÿ ñìåøåíèÿ) ñîçäàåò ïðåäïî�ñûëêè äëÿ îòñóòñòâèÿ êîìïîçèöèîííîãî óïîðÿäî÷å�íèÿ. Â òî æå âðåìÿ íå èñêëþ÷åíî âëèÿíèå òîïîëî�ãè÷åñêîãî �àêòîðà íà �îðìèðîâàíèå èêîñàýäðè÷å�ñêîãî áëèæíåãî ïîðÿäêà â ýòîé ñèñòåìå (ðàçìåðíîåíåñîîòâåòñòâèå ïàðàìåòðîâ ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê Niè Ag ñîñòàâëÿåò îêîëî 15%). Â íàñòîÿùåé ðàáîòåñ öåëüþ óñòàíîâëåíèÿ çàêîíîìåðíîñòåé ïåðåñòðîé�êè àòîìíîé ñòðóêòóðû ñïëàâà Ni60Ag40 â ïðîöåñ�ñå ñòåêëîâàíèÿ ïðè çàêàëêå èç ðàñïëàâà, â êîòîðîìàòîìû ðàçíîãî ñîðòà èçíà÷àëüíî ðàñïðåäåëåíû ñëó�÷àéíûì îáðàçîì â îáúåìå îáðàçöà, ïðîâåäåí ñòàòè�ñòèêî-ãåîìåòðè÷åñêèé è êëàñòåðíûé àíàëèç ìîëåêó�ëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé ìîäåëè ýòîãî ñïëàâà íà âñåõýòàïàõ åå ýâîëþöèè ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ÿâëÿþòñÿ ðàçâèòèåì ñ�îð�ìóëèðîâàííûõ â ðàáîòàõ [5; 6; 8; 9℄ ìîäåëüíûõ ïðåä�ñòàâëåíèé î ñòðóêòóðå ìåòàëëè÷åñêèõ ñòåêîë è àòîì�íûõ ìåõàíèçìàõ åå �îðìèðîâàíèÿ ïðèìåíèòåëüíî êäâóõêîìïîíåíòíîé ñèñòåìå.2. ÎÏÈÑÀÍÈÅ ÌÎÄÅËÈ È ÌÅÒÎÄÈÊÈÊÎÌÏÜÞÒÅ�ÍÎ�Î ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀÌîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêàÿ ìîäåëü ñïëàâàNi60Ag40 ñîäåðæàëà 100000 àòîìîâ â îñíîâíîì êóáå1352
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T; K�èñ. 1. Çàâèñèìîñòü òåðìîäèíàìè÷åñêèõ �óíêöèé ìîäåëè Ni60Ag40 è èõ ïðîèçâîäíûõ îò òåìïåðàòóðû ¾îêðóæàþùåéñðåäû¿ T â óñëîâèÿõ îõëàæäåíèÿ èç ðàñïëàâà ñî ñêîðîñòüþ 4:4 � 1012 Ê/ññ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè. Âçàèìî�äåéñòâèå ìåæäó àòîìàìè ðàññ÷èòûâàëè â ðàìêàõìåòîäà ïîãðóæåííîãî àòîìà [11℄. Â êà÷åñòâå èñõîä�íîé ìîäåëè áûëà âçÿòà ñëó÷àéíàÿ ïëîòíàÿ óïàêîâêààòîìîâ. Ìîäåëü æèäêîãî ðàñïëàâà Ni60Ag40 áûëàïîñòðîåíà ïðè T = 2300 Ê ñ ïëîòíîñòüþ 9829 êã/ì3.Ìåòîäèêà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ðàñ÷åòàñîñòîÿëà â ÷èñëåííîì èíòåãðèðîâàíèè óðàâíåíèéäâèæåíèÿ ñ âðåìåííûì øàãîì �t = 1:5 � 10�15 ñ ïîàëãîðèòìó Âåðëå. Ñèñòåìà âûäåðæèâàëàñü â èçîòåð�ìè÷åñêèõ óñëîâèÿõ ïðè óêàçàííîé òåìïåðàòóðå â òå�÷åíèå 3000 âðåìåííûõ øàãîâ. Çàòåì òåìïåðàòóðíîåîãðàíè÷åíèå ñíèìàëîñü, è íà ïðîòÿæåíèè 3000 âðå�ìåííûõ øàãîâ â àäèàáàòè÷åñêèõ óñëîâèÿõ ïðè ïî�ñòîÿííîé âíóòðåííåé ýíåðãèè óñòàíàâëèâàëîñü òåï�ëîâîå ðàâíîâåñèå.Çàêàëêà ìîäåëè ïðîèçâîäèëàñü ñî ñêîðîñòüþ4:4 � 1012 Ê/ñ. Ïðîöåäóðà çàêàëêè èìåëà öèêëè÷å�

ñêèé õàðàêòåð è ñâîäèëàñü ê ñòóïåí÷àòîìó ïîíèæå�íèþ òåìïåðàòóðû íà �T = 20 Ê, ïîääåðæàíèþ ýòîéòåìïåðàòóðû â ñèñòåìå íà ïðîòÿæåíèè 1000�t è ïî�ñëåäóþùåìó îòæèãó â àäèàáàòè÷åñêèõ óñëîâèÿõ âòå÷åíèå 2000�t. Òàêèì îáðàçîì, ïðîäîëæèòåëüíîñòüîäíîãî öèêëà ñîñòàâëÿëà 3000�t èëè 4:5 � 10�12 ñ.Òåìïåðàòóðà ðàññ÷èòûâàëàñü ïóòåì óñðåäíåíèÿ ïî�ëó÷åííûõ äàííûõ â òå÷åíèå ïîñëåäíèõ 1000 øàãîâêàæäîãî öèêëà.Ïîñëå êàæäîãî öèêëà ìåòîäîì ñòàòè÷åñêîé ðå�ëàêñàöèè àòîìû ïåðåâîäèëèñü â ðàâíîâåñíûå ïîëî�æåíèÿ, òåì ñàìûì �èêñèðîâàëîñü ñîñòîÿíèå ñèñòå�ìû ïðè T = 0. Äëÿ ñòàòè÷åñêè ðåëàêñèðîâàííûõìîäåëåé ðàññ÷èòûâàëèñü ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ U0,ïðîèçâåäåíèå äàâëåíèÿ íà îáúåì P0V , à òàêæå â ðàì�êàõ ñòàòèñòèêî-ãåîìåòðè÷åñêîãî è êëàñòåðíîãî àíà�ëèçà èçó÷àëàñü àòîìíàÿ ñòðóêòóðà ñïëàâà íà âñåõýòàïàõ åå ïåðåñòðîéêè â ïðîöåññå çàêàëêè.1353
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�èñ. 2. Ïàðíàÿ �óíêöèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäå-ëåíèÿ âñåõ àòîìîâ ìîäåëè ïðè T = 1700 K (à),T = 300 K (á )3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ×óâñòâèòåëüíûìè èíäèêàòîðàìè ñòðóêòóðíîéïåðåñòðîéêè êîíäåíñèðîâàííîé ñðåäû ÿâëÿþòñÿ ååòåðìîäèíàìè÷åñêèå �óíêöèè. Ïîâåäåíèÿ �óíêöèéïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäóàòîìàìè U0 è ïðîèçâåäåíèÿ äàâëåíèÿ íà îáúåìP0V0 ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû â ïðîöåññåçàêàëêè ìîäåëè ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1. ßðêîâûðàæåííûå ìàêñèìóìû íà ïåðâûõ ïðîèçâîäíûõîò ýòèõ âåëè÷èí ïðè T � 1200 Ê ñâèäåòåëüñòâóþòî ïåðåõîäå ñèñòåìû â íîâîå ýíåðãåòè÷åñêè áîëååóñòîé÷èâîå ñîñòîÿíèå. Ïðåäâàðèòåëüíûé àíàëèçïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 2 �óíêöèé ðàäèàëüíîãîðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ ïîêàçàë, ÷òî â ðåçóëüòàòåçàêàëêè ïðè òåìïåðàòóðàõ íèæå 1200 Ê ïðîèñõîäèòðàñùåïëåíèå âòîðîãî ìàêñèìóìà, ÷òî ÿâëÿåòñÿõàðàêòåðíûì ïðèçíàêîì àìîð�èçàöèè ñïëàâà.Äëÿ èçó÷åíèÿ çàêîíîìåðíîñòåé îðãàíèçàöèèàòîìíîé ñòðóêòóðû áëèæíåãî ïîðÿäêà â ðàñïëàâåè åå ïåðåñòðîéêè â ïðîöåññå çàêàëêè áûë ïðîâåäåíñòàòèñòèêî-ãåîìåòðè÷åñêèé àíàëèç ìîëåêóëÿð�íî-äèíàìè÷åñêèõ ìîäåëåé ñïëàâà ïóòåì ïîñòðîåíèÿìíîãîãðàííèêîâ Âîðîíîãî [12; 13℄. Â òàáëèöå ïðè�
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N 0i

�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü îò òåìïåðàòóðû ¾îêðóæàþùåéñðåäû¿ T ÷èñëà àòîìîâ Ni, íàõîäÿùèõñÿ â öåíòðàõèêîñàýäðîâ, è îáùåãî ÷èñëà àòîìîâ N 0i , çàäåéñòâî-âàííûõ â ïîñòðîåíèè èêîñàýäðîââåäåíû 13 òèïîâ ìíîãîãðàííèêîâ Âîðîíîãî, äîëÿêîòîðûõ ïðåâûøàåò 1% îò îáùåãî ÷èñëà ìíîãî�ãðàííèêîâ â ñïëàâå, íàõîäÿùåìñÿ êàê â æèäêîì,òàê è â àìîð�íîì ñîñòîÿíèè. Èç òàáëèöû òàêæåâèäíî, ÷òî â ïðîöåññå çàêàëêè ðàñïëàâà íàèáîëååèíòåíñèâíî ïðîèñõîäèò óâåëè÷åíèå äîëè àòîìîâ,äëÿ êîòîðûõ êîîðäèíàöèîííûé ìíîãîãðàííèê �èêîñàýäð, à ìíîãîãðàííèê Âîðîíîãî (0�0�12�0) �ïåíòàãîíàëüíûé äîäåêàýäð. Äîëÿ îñòàëüíûõ êî�îðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ íå ïðåòåðïåâàåòçíà÷èòåëüíûõ èçìåíåíèé.Íàëè÷èå ó èêîñàýäðîâ îñåé ïÿòîãî ïîðÿäêà äå�ëàåò èõ íåñîâìåñòèìûìè ñ òðàíñëÿöèîííîé ñèììåò�ðèåé, è, ñëåäîâàòåëüíî, �îðìèðîâàíèå àìîð�íîé1354



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 6 (12), 2007 Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå èçó÷åíèå ïðîöåññà ñòåêëîâàíèÿ : : :�àñïðåäåëåíèå äëÿ ìîäåëè Ni60Ag40 êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ, äîëÿ êîòîðûõ áîëüøå 1% êàê â æèäêîñòè,òàê è â òâåðäîì àìîð�íîì ñîñòîÿíèè� Ìíîãîãðàííèê Êîîðäèíàöèîííîå ÷èñëî Äîëÿ ïðè T = 2300 Ê, % Äîëÿ ïðè T = 0, %1 (0�0�12�0) 12 4.671 8.1052 (0�2�8�2) 12 5.318 5.9983 (0�3�6�3) 12 1.836 1.6844 (0�1�10�2) 13 5.774 6.9035 (0�2�8�3) 13 2.559 2.6856 (0�3�6�4) 13 6.842 7.0797 (0�1�10�3) 14 2.384 2.7568 (0�2�8�4) 14 4.975 4.9059 (0�3�6�5) 14 3.350 3.06010 (0�4�4�6) 14 2.190 1.72011 (0�1�10�4) 15 2.469 3.87012 (0�2�8�5) 15 3.514 4.25113 (0�3�6�6) 15 2.524 2.268ñòðóêòóðû íà îñíîâå òàêèõ êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãî�ãðàííèêîâ çàòðóäíÿåò ïðîöåññ àòîìíîé ïåðåñòðîéêèïðè êðèñòàëëèçàöèè, ñîçäàâàÿ ïðåäïîñûëêè äëÿ ñòà�áèëèçàöèè àìîð�íîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïîýòîìó îñíîâíîåâíèìàíèå áûëî óäåëåíî èçó÷åíèþ çàêîíîìåðíîñòåéýâîëþöèè â ïðîöåññå çàêàëêè ñòðóêòóðíûõ ýëåìåí�òîâ ñ èêîñàýäðè÷åñêîé ñèììåòðèåé. Êàê ïîêàçàíîíà ðèñ. 3, â èñõîäíîé ìîäåëè æèäêîñòè äîëÿ àòî�ìîâ, íàõîäÿùèõñÿ â öåíòðàõ èêîñàýäðîâ, ñîñòàâëÿåò4.671%, à îáùàÿ äîëÿ àòîìîâ, çàäåéñòâîâàííûõ â ïî�ñòðîåíèè èêîñàýäðîâ, � 41.326%. Êàæäîìó èêîñàýä�ðó â ñðåäíåì ïðèíàäëåæèò îêîëî 9 àòîìîâ.Ïîñëå çàêàëêè ÷èñëî àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ â öåí�òðå èêîñàýäðîâ, óâåëè÷èâàåòñÿ äî 8.105%, à ÷èñ�ëî àòîìîâ, çàäåéñòâîâàííûõ â èõ ïîñòðîåíèè, � äî59.263%. Ïðè ýòîì ñðåäíåå ÷èñëî àòîìîâ, ïðèíàäëå�æàùèõ îäíîìó èêîñàýäðó, óìåíüøèëîñü äî 7 çà ñ÷åòóâåëè÷åíèÿ äîëè âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðó�þùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ. Ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî èç 8105 àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ â öåíòðàõ èêîñà�ýäðîâ, 8027 ïðèõîäèòñÿ íà àòîìû Ni, ÷òî ñîñòàâëÿ�åò 99%. Ìàêñèìàëüíàÿ ñêîðîñòü ðîñòà ÷èñëà èêî�ñàýäðîâ (òî÷êè ïåðåãèáà íà ðèñ. 3) ïðèõîäèòñÿ íàT � 1200 Ê.Íà ðèñ. 4à ïðèâåäåíû ïàðíûå �óíêöèè ðàäèàëü�

íîãî ðàñïðåäåëåíèÿ gii(r) àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ âöåíòðå èêîñàýäðîâ. Âèä ýòèõ �óíêöèé ïðàêòè÷åñêèíå çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû. Ïåðâûé ïèê gii(r) ñî�îòâåòñòâóåò êîíòàêòó âçàèìîïðîíèêàþùèõ èêîñàýä�ðîâ, âòîðîé � êîíòàêòó èêîñàýäðîâ ïî ãðàíÿì è ðå�áðàì, à òðåòèé � êîíòàêòó èêîñàýäðîâ ïî âåðøèíàì.Äëÿ èçó÷åíèÿ çàêîíîìåðíîñòåé ñòðóêòóðíîé îð�ãàíèçàöèè èêîñàýäðè÷åñêèõ êîîðäèíàöèîííûõ ìíî�ãîãðàííèêîâ ïðè îõëàæäåíèè ìîäåëè Ni60Ag40 âðàìêàõ òåîðèè ïðîòåêàíèÿ áûë ïðîâåäåí êëàñòåð�íûé àíàëèç. Íà ðèñ. 4á ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè ÷èñ�ëà èêîñàýäðîâ Nmaxi â íàèáîëüøåì ïî ðàçìåðó êëà�ñòåðå ñ ðàññòîÿíèÿìè ìåæäó ñîñåäÿìè ìåíüøèìè,ëèáî ðàâíûìè r, îò âåëè÷èíû r äëÿ òåìïåðàòóð¾îêðóæàþùåé ñðåäû¿ 2300, 1400, 1200, 1180, 1100,1000 è 0 Ê. Êàê âèäíî íà ðèñ. 4á, ïðè T > 1200 Ê ïî�ðîã ïåðêîëÿöèè íàáëþäàåòñÿ ïðàâåå øòðèõîâîé âåð�òèêàëüíîé ëèíèè, îòäåëÿþùåé îáëàñòü âçàèìîïðî�íèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýä�ðîâ îò îáëàñòè èçîëèðîâàííûõ èêîñàýäðîâ. Ñëåäîâà�òåëüíî, ïðè T > 1200 Ê ïåðêîëÿöèîííûé êëàñòåðèç âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäóñîáîé èêîñàýäðîâ íå îáðàçóåòñÿ. Ïðÿìûìè íàáëþ�äåíèÿìè çà ïîâåäåíèåì àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ â öåí�òðàõ èêîñàýäðîâ, áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî â ýòîì ñëó�1355
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�èñ. 4. Ïàðíàÿ �óíêöèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëå-íèÿ gii(r) àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ â öåíòðàõ èêîñàýä-ðîâ (à), è ÷èñëî Nmaxi òàêèõ àòîìîâ â íàèáîëüøåìïî ðàçìåðó êëàñòåðå ñ ðàññòîÿíèÿìè ìåæäó ñîñå-äÿìè, ìåíüøèìè ëèáî ðàâíûìè r (á ). Øòðèõîâàÿâåðòèêàëüíàÿ ëèíèÿ ðàçäåëÿåò îáëàñòè âçàèìîïðî-íèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé (ñëåâà)è èçîëèðîâàííûõ (ñïðàâà) èêîñàýäðîâ. Öè�ðû 1, 2,3, 4, 5, 6 è 7 ñîîòâåòñòâóþò òåìïåðàòóðàì ¾îêðóæà-þùåé ñðåäû¿ 2300, 1400, 1200, 1180, 1100, 1000 è0 Ê÷àå îáðàçóþòñÿ èçîëèðîâàííûå äðóã îò äðóãà êîíå÷�íûå êëàñòåðû èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðó�þùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ, êîòîðûå íåïðåðûâíîèçìåíÿþò ñâîþ �îðìó è ðàçìåð ïî ìåðå ïîíèæåíèÿòåìïåðàòóðû. Ïðè îõëàæäåíèè â ïðîöåññå çàêàëêèíèæå T = 1200 Ê ïîðîã ïåðêîëÿöèè ñìåùàåòñÿ ëåâååøòðèõîâîé âåðòèêàëüíîé ëèíèè (ðèñ. 4á ) â îáëàñòüâçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñî�
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü ðàçìåðà íàèáîëüøåãî êëàñòå-ðà èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæ-äó ñîáîé èêîñàýäðîâ Nmaxi îò òåìïåðàòóðû ¾îêðó-æàþùåé ñðåäû¿ T . Øòðèõîâàÿ âåðòèêàëüíàÿ ëèíèÿñîîòâåòñòâóåò òåìïåðàòóðå ñòåêëîâàíèÿ Tg. Öè�ðû1, 2, 3, 4, ñîîòâåòñòâóþò òåìïåðàòóðàì ¾îêðóæàþ-ùåé ñðåäû¿ 1300, 1260, 1180, 0 Ê è íîìåðàì ïðî-åêöèé êëàñòåðîâ íà ðèñ. 6áîé èêîñàýäðîâ, ïðè ýòîì ïðîèñõîäÿò îáðàçîâàíèåè ïîñëåäóþùèé ðîñò ïðîíèçûâàþùåãî âñþ ñòðóêòó�ðó ïåðêîëÿöèîííîãî êëàñòåðà òîëüêî èç âçàèìîïðî�íèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýä�ðîâ.Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíà ýâîëþöèÿ íàèáîëüøåãî ïî ðàç�ìåðó êëàñòåðà, îáðàçîâàííîãî òîëüêî âçàèìîïðîíè�êàþùèìè è êîíòàêòèðóþùèìè ìåæäó ñîáîé èêîñà�ýäðàìè, â ïðîöåññå çàêàëêè. Êàê âèäíî íà ðèñóíêå,ìàêñèìàëüíàÿ ñêîðîñòü ðîñòà êëàñòåðà ïðèõîäèòñÿíà òåìïåðàòóðó îáðàçîâàíèÿ ïåðêîëÿöèîííîãî êëàñ�òåðà, ðàâíóþ ïðèìåðíî 1200 Ê.Â îáëàñòè òåìïåðàòóð 1200�1300 Ê ðåçêî óâåëè�÷èâàþòñÿ �ëóêòóàöèè ðàçìåðà íàèáîëüøåãî êëàñòå�ðà èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæ�äó ñîáîé èêîñàýäðîâ. Ïðè T < 1200 Ê íàáëþäàåòñÿóñòîé÷èâûé ðîñò ïåðêîëÿöèîííîãî êëàñòåðà çà ñ÷åòïðèñîåäèíåíèÿ ê íåìó áîëåå ìåëêèõ êëàñòåðîâ è îò�1356
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�èñ. 6. Ïðîåêöèè íà îäíó èç ãðàíåé ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè íàèáîëüøåãî ïî ðàçìåðó êëàñòåðà èç âçàèìîïðîíèêàþùèõè êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ ¾îêðóæàþùåé ñðåäû¿: 1 � 1300 Ê, 2 �1260 Ê, 3 � 1180 Ê è 4 � 0; ñèìâîëû � àòîìû, íàõîäÿùèåñÿ â öåíòðàõ èêîñàýäðîâäåëüíûõ èêîñàýäðîâ. Íà ðèñ. 6 ïðèâåäåíû ïðîåêöèèíà îäíó èç ãðàíåé ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè ìàêñèìàëüíîãîïî ðàçìåðó êëàñòåðà ïðè òåìïåðàòóðàõ ¾îêðóæàþ�ùåé ñðåäû¿ T = 1300, 1260, 1180, 0 Ê.Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè îñíîâíûõ òåðìîäè�íàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ìîäåëè, ïðèâåäåííûå íàðèñ. 1, õîðîøî êîððåëèðóþò ñ ðåçóëüòàòàìè àíàëèçàñòðóêòóðíîé ñàìîîðãàíèçàöèè ñèñòåìû â ïðîöåññåñòåêëîâàíèÿ. Ìàêñèìóìû íà òåìïåðàòóðíûõ çàâèñè�ìîñòÿõ ïðîèçâîäíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðè�ñòèê, êîòîðûå òàêæå íàáëþäàþòñÿ ïðè T = 1200 K,ñâèäåòåëüñòâóþò î òîì, ÷òî ñòåêëîâàíèå ìîäåëè, êàêïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ ïåðêîëÿöèîííîãî êëàñòåðà, íî�ñèò ïðèçíàêè �àçîâîãî ïåðåõîäà âòîðîãî ðîäà [14℄.

4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðåäñòàâëåííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðåçóëüòàòûèññëåäîâàíèÿ ýâîëþöèè àòîìíîé ñòðóêòóðû ñïëàâàNiAg â ïðîöåññå çàêàëêè ñâèäåòåëüñòâóþò î òîì,÷òî â îñíîâå ñòðóêòóðíîé ïåðåñòðîéêè ïðè ñòåêëîâà�íèè ýòîé ñèñòåìû ëåæèò îáðàçîâàíèå ïåðêîëÿöèîí�íîãî êëàñòåðà èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðó�þùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ, â öåíòðàõ êîòîðûõïðåèìóùåñòâåííî íàõîäÿòñÿ àòîìû Ni.Ôîðìèðîâàíèå ïåðêîëÿöèîííîãî êëàñòåðà èç âçà�èìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîéèêîñàýäðîâ, â öåíòðàõ êîòîðûõ íàõîäÿòñÿ ïðåèìóùå�ñòâåííî (îêîëî 99%) ìåíüøèå ïî ðàçìåðó àòîìû Ni,1357



À. Þ. Ïðÿäèëüùèêîâ, À. Ò. Êîñèëîâ, À. Â. Åâòååâ, Å. Â. Ëåâ÷åíêî ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 6 (12), 2007ÿâëÿåòñÿ ðåçóëüòàòîì ïîñëåäîâàòåëüíîãî ïðèñîåäè�íåíèÿ àòîìîâ ê òðåóãîëüíûì ãðàíÿì ïîëèòåòðàýä�ðè÷åñêèõ çàðîäûøåé, êîòîðûå âñåãäà ïðèñóòñòâóþòâ èñõîäíîì ðàñïëàâå. Ïðè ýòîì êàæäûé âíîâü ïðè�ñîåäèíèâøèéñÿ àòîì óâåëè÷èâàåò ÷èñëî òåòðàýäðîââ çàðîäûøå íà åäèíèöó. Ïðîöåññ ïîñëåäîâàòåëüíî�ãî ïðèñîåäèíåíèÿ íîâûõ òåòðàýäðîâ ïðîõîäèò ñòà�äèè �îðìèðîâàíèÿ ïåíòàãîíàëüíûõ äèïèðàìèä (5òåòðàýäðîâ èç 7 àòîìîâ), èçîëèðîâàííûõ èêîñàýäðîâ(20 òåòðàýäðîâ èç 13 àòîìîâ), âçàèìîïðîíèêàþùèõè êîíòàêòèðóþùèõ ïî ãðàíÿì èêîñàýäðîâ, ñëèÿíèåîòäåëüíûõ èêîñàýäðè÷åñêèõ êëàñòåðîâ â ïåðêîëÿöè�îííûé. Òàê êàê 99% àòîìîâ Ni, àòîìíûé ðàäèóñ êî�òîðûõ ïðèìåðíî íà 15% ìåíüøå àòîìíîãî ðàäèóñàAg, çàíèìàþò öåíòðû èêîñàýäðîâ, òî ¾óãëîâîé äå��èöèò¿, êîòîðûé âîçíèêàåò ïðè îáðàçîâàíèè èêîñà�ýäðè÷åñêèõ ìíîãîãðàííèêîâ [15℄, ëèêâèäèðóåòñÿ èëèñâîäèòñÿ ê ìèíèìóìó.Îáúåäèíåíèå îòäåëüíûõ êëàñòåðîâ â ïåðêîëÿöè�îííûé ÿâëÿåòñÿ êëþ÷åâûì ýòàïîì â �îðìèðîâàíèèìåòàëëè÷åñêîãî ñòåêëà. Âîçíèêàåò ñòðóêòóðà, ñîñòî�ÿùàÿ èç ïëîòíîóïàêîâàííîãî, ïðîíèçûâàþùåãî âåñüîáúåì ðàçâåòâëåííîãî èêîñàýäðè÷åñêîãî �ðàêòàëü�íîãî êàðêàñà, íà êîòîðûé ïðèõîäèòñÿ îêîëî 60%âñåõ àòîìîâ, è èñõîäíîãî ¾çàìîðîæåííîãî¿ ðàñïëà�âà, êîòîðûé ñîäåðæèò îêîëî 40% àòîìîâ.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. H. Rei
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