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ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÍÀß Î��ÀÍÈÇÀÖÈß ÈÊÎÑÀÝÄ�È×ÅÑÊÈÕÊÎÎ�ÄÈÍÀÖÈÎÍÍÛÕ ÌÍÎ�Î��ÀÍÍÈÊÎÂÂ ÌÎËÅÊÓËß�ÍÎ-ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÎÉ ÌÎÄÅËÈÌÅÒÀËËÈ×ÅÑÊÎ�Î ÑÒÅÊËÀ Ni60Ag40À. Þ. Ïðÿäèëüùèêîâ a*, À. Ò. Êîñèëîâ a, À. Â. Åâòååâ a;b, Å. Â. Ëåâ÷åíêî a;baÂîðîíåæñêèé ãîñóäàðñòâåííûé òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò394026, Âîðîíåæ, �îññèÿbThe University of New
astle, CallaghanNSW 2308, AustraliaÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 4 �åâðàëÿ 2008 ã.Â ðàìêàõ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè è ñòàòèñòèêî-ãåîìåòðè÷åñêîãî àíàëèçà èçó÷åíû çàêîíîìåð-íîñòè �îðìèðîâàíèÿ ñòðóêòóðû ïåðêîëÿöèîííîãî êëàñòåðà èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ â ïðîöåññå ñòåêëîâàíèÿ ñïëàâà Ni60Ag40. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû àíàëèçàìîð�îëîãèè êëàñòåðîâ, îáðàçîâàííûõ òîëüêî èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ èêîñàýäðîâ, è õàðàêòåðà èõ ñîïðÿ-æåíèÿ â ïåðêîëÿöèîííîì êëàñòåðå.PACS: 61.43.Bn, 61.43.Dq, 61.82.Bg, 64.70.P-, 64.70.Q-1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑòðóêòóðà ðàñïëàâîâ, àìîð�íûõ òâåðäûõ òåë äîñèõ ïîð îñòàåòñÿ îäíîé èç íàèáîëåå àêòóàëüíûõ è äîêîíöà íå ðåøåííûõ ïðîáëåì �èçèêè íåóïîðÿäî÷åí�íûõ ñèñòåì [1℄. Ôóíäàìåíòàëüíàÿ èäåÿ îá îïðåäåëÿ�þùåé ðîëè ïåðêîëÿöèîííîãî ïåðåõîäà ïðè ñòåêëî�âàíèè, âïåðâûå ñ�îðìóëèðîâàííàÿ â ðàìêàõ ìîäå�ëè ñâîáîäíîãî îáúåìà â ðàáîòå [2℄, ïîçâîëèëà çà ïî�ñëåäíèå ãîäû ñóùåñòâåííî ïðîäâèíóòüñÿ â ðàñêðû�òèè çàêîíîìåðíîñòåé àòîìíîé ïåðåñòðîéêè â ïðîöåñ�ñå ñàìîîðãàíèçàöèè àìîð�íûõ ìàòåðèàëîâ âáëèçèòåìïåðàòóðû ñòåêëîâàíèÿ [3�11℄. Îäíàêî ñòðóêòóðà�ðàêòàëüíûõ êëàñòåðîâ, ïðîäèêòîâàííûõ �èçèêîéïðîöåññîâ ñòåêëîâàíèÿ, îñòàåòñÿ íåðàñêðûòîé è ÿâ�ëÿåòñÿ ïðåäìåòîì ñàìîñòîÿòåëüíîãî èçó÷åíèÿ.Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû èçó÷åíèÿ áëèæ�íåãî ïîðÿäêà ðàñïîëîæåíèÿ àòîìîâ â ðàñïëàâàõ èìåòàëëè÷åñêèõ ñòåêëàõ ÷èñòûõ ìåòàëëîâ è ñïëàâîâ[12�18℄ ñâèäåòåëüñòâóþò î òîì, ÷òî êàê â æèäêîì,òàê è òâåðäîì àìîð�íîì ñîñòîÿíèè ñòðóêòóðàïðîÿâëÿåò èêîñàýäðè÷åñêóþ ñèììåòðèþ, îáúåìíàÿäîëÿ êîòîðîé ðàñòåò â ïðîöåññå çàêàëêè. Îäíàêî*E-mail: alexeypr�inbox.ru

îãðàíè÷åííûå âîçìîæíîñòè èíñòðóìåíòàëüíûõìåòîäîâ èññëåäîâàíèÿ íå ïîçâîëÿþò îòâåòèòü íàâîïðîñ î çàêîíîìåðíîñòÿõ ñàìîîðãàíèçàöèè èêîñàýä�ðè÷åñêèõ ñòðóêòóðíûõ ýëåìåíòîâ è èõ ïåðåñòðîéêèâ ïðîöåññå ñòåêëîâàíèÿ. Â ýòîé ñâÿçè áîëüøèå íà�äåæäû âîçëàãàþòñÿ íà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîåìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ ñòåêëîâàíèÿ. Ýòîòìåòîä ïîçâîëÿåò àíàëèçèðîâàòü ïðîñòðàíñòâåí�íî-âðåìåííûå ñðåçû êîíäåíñèðîâàííîé ñðåäû íàâñåõ ýòàïàõ åå ýâîëþöèè. Òàê, â ðàáîòàõ [4�7℄ ìîëå�êóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèì ìåòîäîì â ðàìêàõ ìîäåëèïàðíîãî ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà ïðèìåðåæåëåçà áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â îñíîâå ïðîöåññîâ ñòåê�ëîâàíèÿ ÷èñòûõ ìåòàëëîâ â ðåçóëüòàòå çàêàëêè èçæèäêîé �àçû ëåæèò îáðàçîâàíèå ïåðêîëÿöèîííîãîêëàñòåðà èç âçàìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ, â âåðøèíàõ è öåíòðàõêîòîðûõ íàõîäÿòñÿ àòîìû.Àíàëîãè÷íûå ðåçóëüòàòû áûëè ïîëó÷åíû è â ðàì�êàõ ìîäåëè äâóõêîìïîíåíòíîãî ñïëàâà Ni60Ag40 [8℄,ïðè ïîñòðîåíèè êîòîðîé èñïîëüçîâàëèñü ìíîãî÷à�ñòè÷íûå ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ, ðàññ÷èòàííûåâ ðàìêàõ ìåòîäà ïîãðóæåííîãî àòîìà. Êàê è â ñëó�÷àå æåëåçà, â îñíîâå ñòðóêòóðíîé ïåðåñòðîéêè ñïëà�509



À. Þ. Ïðÿäèëüùèêîâ, À. Ò. Êîñèëîâ, À. Â. Åâòååâ, Å. Â. Ëåâ÷åíêî ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 3 (9), 2008âà Ni60Ag40 â ïðîöåññå ñòåêëîâàíèÿ ïðè çàêàëêå èçðàñïëàâà òàêæå ëåæèò îáðàçîâàíèå ïåðêîëÿöèîííî�ãî êëàñòåðà èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðó�þùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ, â öåíòðàõ êîòîðûõíàõîäÿòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî àòîìû Ni. Ñ�îðìèðî�âàííàÿ ñòðóêòóðà ñòåêëà ñîñòîèò èç ïëîòíîóïàêî�âàííîãî, ïðîíèçûâàþùåãî âåñü îáúåì ðàçâåòâëåííî�ãî �ðàêòàëüíîãî êàðêàñà, îáðàçîâàííîãî âçàèìîïðî�íèêàþùèìè è êîíòàêòèðóþùèìè ìåæäó ñîáîé èêî�ñàýäðàìè, íà êîòîðûé ïðèõîäèòñÿ îêîëî 60% âñåõàòîìîâ, è îñòàâøåéñÿ ñòðóêòóðû ðàñïëàâà, êîòîðàÿñîäåðæèò îêîëî 40% àòîìîâ.Îòñóòñòâèå òðàíñëÿöèîííîé ñèììåòðèè â ïåðêî�ëÿöèîííîì êëàñòåðå âûçûâàåò òðóäíîñòè àíàëèçàåãî àòîìíîé ñòðóêòóðû. Çäåñü íåîáõîäèì ïîäõîä, êî�òîðûé áûë áû îñíîâàí íà ó÷åòå òèïà ñîïðÿæåíèÿìåæäó èêîñàýäðàìè è ÷èñëà òàêèõ ñîïðÿæåíèé äëÿêàæäîãî èêîñàýäðà. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå íà îñíî�âå ñòàòèñòèêî-ãåîìåòðè÷åñêîãî àíàëèçà âçàèìíîãîðàñïîëîæåíèÿ èêîñàýäðîâ â ìîäåëè ìåòàëëè÷åñêîãîñòåêëà Ni60Ag40 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû, ðàñêðû�âàþùèå íåêîòîðûå çàêîíîìåðíîñòè ñòðóêòóðíîé îð�ãàíèçàöèè ïåðêîëÿöèîííîãî êëàñòåðà, à òàêæå ìîð��îëîãèþ è ðàçìåðíûå õàðàêòåðèñòèêè åãî ñóáñòðóê�òóðíûõ ýëåìåíòîâ.2. ÎÏÈÑÀÍÈÅ ÌÎÄÅËÈÈñõîäíàÿ ìîäåëü ðàñïëàâà ïëîòíîñòüþ9829 êã/ì3 áûëà ïîñòðîåíà ïðè T = 2300 Êïóòåì ñëó÷àéíîé ïëîòíîé óïàêîâêè 60000 àòîìîâ Niè 40000 àòîìîâ Ag â îñíîâíîì êóáå ñ ïåðèîäè÷åñêè�ìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè. Âçàèìîäåéñòâèå ìåæäóàòîìàìè ðàññ÷èòûâàëè â ðàìêàõ ìåòîäà ïîãðóæåí�íîãî àòîìà [19℄. Çàêàëêà ðàñïëàâà ïðîèçâîäèëàñü ñîñêîðîñòüþ 4:4 � 1012 Ê/ñ â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò2300 Ê äî 0.Ìåòîäèêà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ðàñ÷åòàñîñòîÿëà â ÷èñëåííîì èíòåãðèðîâàíèè óðàâíåíèéäâèæåíèÿ ñ âðåìåííûì øàãîì �t = 1:5 � 10�15 ñïî àëãîðèòìó Âåðëå. Ïðîöåäóðà çàêàëêè èìåëà öè�êëè÷åñêèé õàðàêòåð è ñâîäèëàñü ê ñòóïåí÷àòîìó ïî�íèæåíèþ òåìïåðàòóðû íà �T = 20 Ê, ïîääåðæà�íèþ ýòîé òåìïåðàòóðû â ñèñòåìå íà ïðîòÿæåíèè1000�t è ïîñëåäóþùåìó îòæèãó â àäèàáàòè÷åñêèõóñëîâèÿõ â òå÷åíèå 2000�t. Òàêèì îáðàçîì, ïðîäîë�æèòåëüíîñòü îäíîãî öèêëà ñîñòàâëÿëà 3000�t èëè4:5 � 10�12 ñ. Òåìïåðàòóðà ðàññ÷èòûâàëàñü ïóòåìóñðåäíåíèÿ ïîëó÷åííûõ äàííûõ â òå÷åíèå ïîñëåä�íèõ 1000 øàãîâ êàæäîãî öèêëà.Ïîñëå êàæäîãî öèêëà ìåòîäîì ñòàòè÷åñêîé ðå�ëàêñàöèè àòîìû ïåðåâîäèëèñü â ðàâíîâåñíûå ïîëî�

æåíèÿ, �èêñèðóÿ òåì ñàìûì ñîñòîÿíèå ñèñòåìû ïðèT = 0.Ñòðóêòóðíàÿ îðãàíèçàöèÿ ìåòàëëè÷åñêîãî ñòåê�ëà Ni60Ag40 èçó÷àëàñü â ðàìêàõ ñòàòèñòèêî-ãåîìåò-ðè÷åñêîãî àíàëèçà ïóòåì ïîñòðîåíèÿ ìíîãîãðàííè�êîâ Âîðîíîãî è êëàñòåðíîãî àíàëèçà èêîñàýäðè÷å�ñêèõ êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ. Èçó÷åíèåñòðóêòóðû ïåðêîëÿöèîííîãî êëàñòåðà, �îðìèðîâà�íèå êîòîðîãî ëåæèò â îñíîâå ñòåêëîâàíèÿ ñïëàâà [8℄,ïðîâîäèëîñü ïóòåì ðàçáèåíèÿ åãî íà ìàëûå ïî ðàçìå�ðó íàíîêëàñòåðû, îáðàçîâàííûå òîëüêî âçàèìîïðî�íèêàþùèìè èêîñàýäðàìè, è ïîñëåäóþùåãî àíàëèçàðàñïðåäåëåíèÿ èõ ïî ðàçìåðàì è ìîð�îëîãè÷åñêèìïðèçíàêàì.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÈêîñàýäðû â çàâèñèìîñòè îò èõ âçàèìíîãî ðàñ�ïîëîæåíèÿ â ñòðóêòóðå ñòåêëà ìîãóò áûòü èçîëèðî�âàííûìè äðóã îò äðóãà, èìåòü îáùèå âåðøèíû, ãðà�íè èëè îáðàçîâûâàòü âçàèìîïðîíèêàþùèå ïàðû, êàêýòî ïîêàçàíî íà ðèñ. 1. Î íàëè÷èè âñåõ ÷åòûðåõ âàðè�àíòîâ âçàèìíîãî ñîïðÿæåíèÿ èêîñàýäðîâ â ñòðóêòó�ðå ìîäåëè ìåòàëëè÷åñêîãî ñòåêëà ñèñòåìû Ni60Ag40ñâèäåòåëüñòâóåò ïîêàçàííàÿ íà ðèñ. 2 ïàðíàÿ �óíê�öèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ, íàõîäÿùèõ�ñÿ â öåíòðàõ èêîñàýäðîâ. Ïåðâûé ïèê ñîîòâåòñòâóåòêîíòàêòó âçàèìîïðîíèêàþùèõ èêîñàýäðîâ, âòîðîé �êîíòàêòó èêîñàýäðîâ ïî ãðàíÿì, à òðåòèé � êîíòàê�òó èêîñàýäðîâ ïî âåðøèíàì. Øòðèõîâàÿ âåðòèêàëü�íàÿ ëèíèÿ ðàçäåëÿåò îáëàñòè âçàèìîïðîíèêàþùèõ èêîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðoâ (ñëåâà) èèçîëèðîâàííûõ äðóã îò äðóãà èêîñàýäðîâ (ñïðàâà).Ïîäîáíûé õàðàêòåð âçàèìíîãî ðàñïîëîæåíèÿ êî�îðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ íàáëþäàåòñÿ â êðè�ñòàëëàõ. Íàïðèìåð, ñòðóêòóðó �ÖÊ-êðèñòàëëà ìîæ�íî ïðåäñòàâèòü êàê ñèñòåìó âçàèìîïðîíèêàþùèõ êî�îðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ � êóáîîêòàýäðîâ.Ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ òàêîé ñòðóêòóðû ïðåä�ñòàâëÿåò ñîáîé ñèñòåìó óçêèõ ïèêîâ äëÿ ïåðâîé, âòî�ðîé, òðåòüåé è ò. ä. êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð, êîòîðûìñîîòâåòñòâóþò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó öåíòðàìè âçàèìî�ïðîíèêàþùèõ, êîíòàêòèðóþùèõ ïî ãðàíÿì, ðåáðàìè ò. ä. êóáîîêòàýäðîâ. Ñîâìåñòèìîñòü ñèììåòðèèêóáîîêòàýäðà ñ òðàíñëÿöèîííîé ñèììåòðèåé îáåñ�ïå÷èâàåò çàïîëíåíèå êðèñòàëëè÷åñêîãî ïðîñòðàí�ñòâà âçàèìîïðîíèêàþùèìè êóáîîêòàýäðàìè áåç êà�êèõ-ëèáî íàðóøåíèé ïåðèîäè÷íîñòè â ðàñïîëîæå�íèè àòîìîâ [20℄.Ñèììåòðèÿ èêîñàýäðîâ, ñîäåðæàùèõ îñè ïÿòîãîïîðÿäêà, íå ñîâìåñòèìà ñ òðàíñëÿöèîííîé ñèììåò�ðèåé, ïîýòîìó çàïîëíåíèå ïðîñòðàíñòâà âçàèìîïðî�510



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 3 (9), 2008 Ñòðóêòóðíàÿ îðãàíèçàöèÿ èêîñàýäðè÷åñêèõ êîîðäèíàöèîííûõ : : :
 

‡ · ‚ „�èñ. 1. Âàðèàíòû âçàèìíîãî ðàñïîëîæåíèÿ èêîñàýäðîâ â ìåòàëëè÷åñêîì ñòåêëå: à � èçîëèðîâàííûé èêîñàýäð, á �êîíòàêò ïî îáùåé âåðøèíå, â � êîíòàêò ïî îáùåé ãðàíè, ã � âçàèìîïðîíèêàþùèå èêîñàýäðû
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�èñ. 2. Ïàðíàÿ �óíêöèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäå-ëåíèÿ àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ â öåíòðàõ èêîñàýäðîâàìîð�íîãî ñïëàâà Ni60Ag40íèêàþùèìè èêîñàýäðàìè íåâîçìîæíî áåç íàðóøå�íèÿ ïåðèîäè÷íîñòè èõ ðàçìåùåíèÿ, íàêîïëåíèÿ ïî�ëåé âíóòðåííèõ íàïðÿæåíèé. Ïîýòîìó ïðåäñòàâëåí�íûå íà ðèñ. 2 ïèêè ïàðíîãî ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëå�íèÿ àòîìîâ ðàçìûòû. Óñòîé÷èâûìè ñòðóêòóðíûìèîáðàçîâàíèÿìè òîëüêî èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ èêî�ñàýäðîâ ìîãóò áûòü ìàëûå ïî ðàçìåðó ïîëèòåòðàýä�ðè÷åñêèå íàíîêëàñòåðû � êâàçèêðèñòàëëû, êîòîðûåïîäîáíî çåðíàì â íàíîêðèñòàëëè÷åñêèõ ïëîòíîóïà�êîâàííûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëàõ èìåþò ìàêñè�ìàëüíóþ óïàêîâêó àòîìîâ è ìèíèìàëüíóþ ýíåðãèþ.Âçàèìíûå êîíòàêòû ìåæäó òàêèìè íàíîêëàñòåðàìè,ò. å. êîíòàêòû èêîñàýäðîâ, ïðèíàäëåæàùèõ ñîñåäíèìíàíîêëàñòåðàì ïî ãðàíÿì è âåðøèíàì, îáåñïå÷èâà�þò ïåðêîëÿöèþ. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èññëåäîâàíèÿñòðóêòóðîé îðãàíèçàöèè ïðîâåäåíû òîëüêî äëÿ ïåð�
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ñòåðîâ
�èñ. 3. �àñïðåäåëåíèå íàíîêëàñòåðîâ ïî ÷èñëó îá-ðàçóþùèõ ýòè íàíîêëàñòåðû âçàèìîïðîíèêàþùèõèêîñàýäðîâ äëÿ ìîäåëè ñòåêëà Ni60Ag40 ïðè T = 0êîëÿöèîííîãî êëàñòåðà, îáðàçîâàííîãî âçàèìîïðî�íèêàþùèìè è êîíòàêòèðóþùèìè ìåæäó ñîáîé èêî�ñàýäðàìè.Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èçó÷åíèÿ ðàñ�ïðåäåëåíèÿ íàíîêëàñòåðîâ ïî êîëè÷åñòâó îáðàçóþ�ùèõ ýòè íàíîêëàñòåðû èêîñàýäðîâ â ñòàòè÷åñêè ðå�ëàêñèðîâàííîé ìîäåëè ñòåêëà Ni60Ag40 . Ìàêñèìàëü�íîå ÷èñëî íàíîêëàñòåðîâ ïðèõîäèòñÿ íà îäèíî÷íûåèêîñàýäðû, êàæäûé èç êîòîðûõ ñîäåðæèò ïî 13 àòî�ìîâ. Ñ ðîñòîì ÷èñëà èêîñàýäðîâ â íàíîêëàñòåðå ÷èñ�ëî òàêèõ íàíîêëàñòåðîâ ðåçêî óìåíüøàåòñÿ. Íåêî�òîðûå íàèáîëåå êðóïíûå îäèíî÷íûå íàíîêëàñòåðûñîäåðæàò 20 è áîëåå èêîñàýäðîâ. Ìàêñèìàëüíûé íà�íîêëàñòåð ñîäåðæàë 48 èêîñàýäðîâ, â ïîñòðîåíèè êî�òîðûõ çàäåéñòâîâàíî 167 àòîìîâ.Íà ðèñ. 4 ïîêàçàíû âçÿòûå èç ìîäåëè äëÿ íåêîòî�ðûõ íàíîêëàñòåðîâ ïðèìåðû âçàèìíîãî ðàñïîëîæå�511



À. Þ. Ïðÿäèëüùèêîâ, À. Ò. Êîñèëîâ, À. Â. Åâòååâ, Å. Â. Ëåâ÷åíêî ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 3 (9), 2008
à á â
ã ä å�èñ. 4. Âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ â öåíòðàõ âçàèìîïðîíèêàþùèõ èêîñàýäðîâ, äëÿ íåêîòîðûõêëàñòåðîâ ìîäåëè ñòåêëà Ni60Ag40 ïðè T = 0íèÿ àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ òîëüêî â öåíòðàõ èêîñàýä�ðîâ. Ëèíèè ñîåäèíÿþò ñîñåäíèå àòîìû, íàõîäÿùèå�ñÿ â öåíòðàõ äâóõ âçàèìîïðîíèêàþùèõ èêîñàýäðîâ.Êàæäûé êëàñòåð èìååò îïðåäåëåííîå ÷èñëî èêîñàýä�ðîâ N , êîëè÷åñòâî âçàèìîïðîíèêàþùèõ ñâÿçåé ìåæ�äó èêîñàýäðàìè Z è îáùåå ÷èñëî àòîìîâ â êëàñòåðåM . Ñîîòíîøåíèå ìåæäó ÷èñëîì èêîñàýäðîâ â êëà�ñòåðå N è ÷èñëîì âçàèìîïðîíèêàþùèõ ñâÿçåé ìåæ�äó èêîñàýäðàìè Z õàðàêòåðèçóåò ñòåïåíü êîìïàêòíî�ñòè íàíîêëàñòåðà. Ìèíèìàëüíîé ñòåïåíüþ êîìïàêò�íîñòè îáëàäàþò íàíîêëàñòåðû, îáðàçóþùèå öåïî÷êèèç âçàèìîïðîíèêàþùèõ èêîñàýäðîâ. Â ýòîì ñëó÷àåâûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå Z = N � 1, à ÷èñëî ñâÿçåé äëÿêàæäîãî èêîñàýäðà íå ïðåâûøàåò äâóõ. Ïðèìåð òà�êîãî íàíîêëàñòåðà, ïðåäñòàâëåííîãî àòîìàìè, íàõî�äÿùèìèñÿ â öåíòðàõ âçàèìîïðîíèêàþùèõ èêîñàýä�ðîâ, ïîêàçàí íà ðèñ. 4à. Íà ðèñ. 4á ïîêàçàíà êîí�èãó�ðàöèÿ íàíîêëàñòåðà ìàêñèìàëüíîé ñòåïåíè óïàêîâ�êè. Íàíîêëàñòåð ñîäåðæèò 6 èêîñàýäðîâ, â ïîñòðîå�íèè êîòîðîãî çàäåéñòâîâàíî 30 àòîìîâ, è 12 âçàèìî�ïðîíèêàþùèõ ñâÿçåé. Îñíîâíàÿ äîëÿ íàíîêëàñòåðîâèìååò ïðîìåæóòî÷íóþ ñòåïåíü êîìïàêòíîñòè. Ïðè�ìåðû òàêèõ íàíîêëàñòåðîâ ïîêàçàíû íà ðèñ. 4â�å.�àñïðåäåëåíèå íàíîêëàñòåðîâ ïî ñòåïåíè èõ êîì�ïàêòíîñòè èëëþñòðèðóåò ðèñ. 5. Êàæäàÿ òî÷êà íàðèñóíêå óêàçûâàåò íà íàëè÷èå îäíîãî èëè íåñêîëü�êèõ êëàñòåðîâ, îáðàçîâàííûõ N èêîñàýäðàìè, êîòî�ðûå èìåþò Z âçàèìîïðîíèêàþùèõ ñâÿçåé. Íà âåðõ�
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5�èñ. 5. �àñïðåäåëåíèå íàíîêëàñòåðîâ ïî ÷èñëó ñî-äåðæàùèõñÿ â íèõ èêîñàýäðîâ N è ÷èñëó âçàèìî-ïðîíèêàþùèõ ñâÿçåé Z ïðè T = 0; âåðõíÿÿ îãðàíè-÷èòåëüíàÿ ëèíèÿ óäîâëåòâîðÿåò óñëîâèþ Z = N�1,íèæíÿÿ îãðàíè÷èòåëüíàÿ ëèíèÿ ñîåäèíÿåò èêîñàýäð(N = 1, Z = 0, M = 13) è êëàñòåð Áåðãìàíà [15℄(N = 13, Z = 42, M = 45). Öâåòîâîé ãðàäèåíòóêàçûâàåò íà êîëè÷åñòâî íàíîêëàñòåðîâ ñ îïðåäå-ëåííûìè çíà÷åíèÿìè Z è N (òåìíåå � áîëüøå)íåé îãðàíè÷èòåëüíîé ëèíèè, óäîâëåòâîðÿþùåé óñëî�âèþ Z = N � 1, ðàñïîëîæåíû íàíîêëàñòåðû ñ ìèíè�512



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 3 (9), 2008 Ñòðóêòóðíàÿ îðãàíèçàöèÿ èêîñàýäðè÷åñêèõ êîîðäèíàöèîííûõ : : :ìàëüíîé ñòåïåíüþ êîìïàêòíîñòè (öåïî÷êè èêîñàýä�ðîâ). Íèæíÿÿ îãðàíè÷èòåëüíàÿ ëèíèÿ ïðîõîäèò ÷å�ðåç äâà íàèáîëåå âûñîêîñèììåòðè÷íûõ ïëîòíîóïà�êîâàííûõ êëàñòåðà � èêîñàýäð è êëàñòåð Áåðãìà�íà [21℄.Êàê îòìå÷àëîñü â ðàáîòå [8℄, �îðìèðîâàíèå ïåð�êîëÿöèîííîãî êëàñòåðà èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ èêîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ â ïðîöåñ�ñå çàêàëêè ÿâëÿåòñÿ ðåçóëüòàòîì ïîñëåäîâàòåëüíî�ãî ïðèñîåäèíåíèÿ àòîìîâ ê òðåóãîëüíûì ãðàíÿì ïî�ëèòåòðàýäðè÷åñêèõ çàðîäûøåé, êîòîðûå âñåãäà ïðè�ñóòñòâóþò â èñõîäíîì ðàñïëàâå. Ïðè ýòîì êàæäûéâíîâü ïðèñîåäèíèâøèéñÿ àòîì óâåëè÷èâàåò ÷èñëîòåòðàýäðîâ â çàðîäûøå íà åäèíèöó. Èçâåñòíî [22℄,÷òî ïðè îáðàçîâàíèè èêîñàýäðà èç òàêèõ ðàâíîñòî�ðîííèõ òåòðàýäðîâ âîçíèêàåò óãëîâîé ¾äå�èöèò¿ â7Æ200, ÷òî â êîíå÷íîì èòîãå ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþâíóòðåííèõ íàïðÿæåíèé. Ýòè íàïðÿæåíèÿ â çíà÷è�òåëüíîé ñòåïåíè âîçðàñòàþò, åñëè â ïðîöåññå äàëü�íåéøåãî ïðèñîåäèíåíèÿ òåòðàýäðîâ ê èñõîäíîìó èêî�ñàýäðó àòîìû, íàõîäÿùèåñÿ â åãî âåðøèíàõ, îêàçû�âàþòñÿ öåíòðàëüíûìè àòîìàìè âíîâü îáðàçîâàííûõèêîñàýäðîâ. Ìàêñèìàëüíûå íàïðÿæåíèÿ âîçíèêàþò,êîãäà âñå 12 âåðøèííûõ àòîìîâ îêàçûâàþòñÿ â öåí�òðàõ íîâûõ èêîñàýäðîâ. Ïîýòîìó ýíåðãåòè÷åñêè áî�ëåå âûãîäíî óâåëè÷åíèå ðàçìåðà êëàñòåðà íå â òðåõèçìåðåíèÿõ, à â îäíîì. Ïðè ýòîì îáðàçóþòñÿ ïðå�èìóùåñòâåííî ðàçâåòâëåííûå öåïî÷êè èç âçàèìîïðî�íèêàþùèõ èêîñàýäðîâ. Ìàêñèìàëüíîå ÷èñëî âçàèìî�ïðîíèêàþùèõ ñâÿçåé äëÿ îäíîãî èêîñàýäðà îáû÷íîíå ïðåâûøàåò 6�7.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííûõ èññëåäîâàíèé óñòàíîâ�ëåíî, ÷òî â îñíîâå ñòðóêòóðíîé îðãàíèçàöèè ïåð�êîëÿöèîííîãî êëàñòåðà, îáðàçîâàííîãî âçàèìîïðî�íèêàþùèìè è êîíòàêòèðóþùèìè ìåæäó ñîáîé èêî�ñàýäðàìè, ìåòàëëè÷åñêîãî ñòåêëà Ni60Ag40 ëåæàòìàëûå ïî ðàçìåðó êâàçèêðèñòàëëû-íàíîêëàñòåðû.Íàíîêëàñòåðû ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ðàçâåòâëåííûåöåïî÷êè âçàèìîïðîíèêàþùèõ èêîñàýäðîâ, ëèáî îò�äåëüíûå èêîñàýäðû. Êîëè÷åñòâî íàíîêëàñòåðîâ ðåç�êî óâåëè÷èâàåòñÿ ñ óìåíüøåíèåì èõ ðàçìåðîâ. ×èñ�ëî èêîñàýäðîâ â íàíîêëàñòåðàõ íàõîäèòñÿ â ïðåäå�ëàõ îò 1 äî ïðèìåðíî 20, à ÷èñëî àòîìîâ, çàäåéñòâî�âàííûõ â èõ ïîñòðîåíèè, � ñîîòâåòñòâåííî îò 13 äîïðèìåðíî 80. Â ïðîöåññå ñòåêëîâàíèÿ ðîñò òàêèõ íà�íîêëàñòåðîâ èç ðàçíûõ çàðîäûøåé ñîïðîâîæäàåòñÿèõ ¾ñòîëêíîâåíèÿìè¿ äðóã ñ äðóãîì è ïîÿâëåíèåììåæäó íèìè êîíòàêòîâ. Îáúåäèíåíèå îòäåëüíûõ íà�íîêëàñòåðîâ â ïåðêîëÿöèîííûé, íà êîòîðûé ïðèõî�
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