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ÀÒÎÌÍÀß ÄÈÍÀÌÈÊÀ ÄÅÊÀ�ÎÍÀËÜÍÎ�ÎÊÂÀÇÈÊ�ÈÑÒÀËËÀ d-AlNiFeÏ. Ï. Ïàðøèí a, Ì. �. Çåìëÿíîâ a*, �. Õ. Ïàíîâà a,À. À. Øèêîâ a, �. À. Áðàíä b, Á. �ðóøêî **a�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿbDuisburg UniversityD-47048, Duisburg, GermanyInstitute of Solid-State Researh, Researh enter JulihD-52425, Julih, GermanyÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 2 èþíÿ 2009 ã.Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà èçîòîïè÷åñêîãî êîíòðàñòà ïðè íåóïðóãîì ðàññåÿíèè íåéòðîíîâ ýêñïåðèìåíòàëüíîèññëåäîâàíà àòîìíàÿ äèíàìèêà äåêàãîíàëüíîãî êâàçèêðèñòàëëà Al71:3Ni24Fe4:7. Â ðåçóëüòàòå íåïîñðåä-ñòâåííî èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, áåç ïðèâëå÷åíèÿ ìîäåëüíûõ ïðåäñòàâëåíèé, âîññòàíîâëåíû ïàð-öèàëüíûå ñïåêòðû êîëåáàíèé àòîìîâ Ni, Fe è Al è ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáàíèé ñïëàâà. Îïðåäåëåíûãðàíè÷íûå ýíåðãèè è ïîëîæåíèÿ îñíîâíûõ îñîáåííîñòåé ñïåêòðîâ. Óñòàíîâëåíî, ÷òî â èññëåäîâàííîìêâàçèêðèñòàëëå àòîìû íèêåëÿ â ñðåäíåì ñâÿçàíû ñëàáåå, ÷åì àòîìû æåëåçà, à ñïåêòð êîëåáàíèé àòî-ìîâ àëþìèíèÿ çàìåòíî æåñò÷å ñïåêòðà ÷èñòîãî ìåòàëëà. Ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâäëÿ äåêàãîíàëüíîãî d-AlNiFe ñ ðàíåå îïóáëèêîâàííûìè äàííûìè äëÿ èêîñàýäðè÷åñêîãî êâàçèêðèñòàëëài-AlCuFe.PACS: 61.05.fg, 61.44.Br, 63.20.dd1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑî âðåìåíè îòêðûòèÿ â 1984 ã. ñïëàâîâ ñ íåêðè�ñòàëëè÷åñêîé òî÷å÷íîé ñèììåòðèåé [1℄, çà êîòîðûìèçàêðåïèëîñü íàçâàíèå êâàçèêðèñòàëëû, îïóáëèêîâà�íî îãðîìíîå êîëè÷åñòâî ðàáîò, ïîñâÿùåííûõ èññëå�äîâàíèþ íåîáû÷íîé ñòðóêòóðû è óíèêàëüíûõ �èçè�êî-õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ýòèõ ñîåäèíåíèé. Èíòåðåñ êòàêèì èññëåäîâàíèÿì íå îñëàáåâàåò è äèêòóåòñÿ, ñîäíîé ñòîðîíû, øèðîêèìè ïåðñïåêòèâàìè âîçìîæ�íûõ ïðàêòè÷åñêèõ ïðèìåíåíèé êâàçèêðèñòàëëè÷å�ñêèõ ñïëàâîâ, à ñ äðóãîé ñòîðîíû � æåëàíèåì íà ìè�êðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå ïîíÿòü ïðè÷èíû âîçíèêíî�âåíèÿ è óñëîâèÿ ñòàáèëüíîñòè êâàçèêðèñòàëëè÷åñêî�ãî ñîñòîÿíèÿ. Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè íàèáîëåå ïîëíîèññëåäîâàíû ñòðóêòóðà è ñâîéñòâà êâàçèêðèñòàëëè�÷åñêèõ ñïëàâîâ, ïðèíàäëåæàùèõ ê äâóì ñòðóêòóð�*E-mail: zeml�isssph.kiae.ru**B. Grushko

íûì êëàññàì. Ýòî, âî-ïåðâûõ, êâàçèêðèñòàëëû ñ èêî�ñàýäðè÷åñêîé ñèììåòðèåé, îñíîâíîé îòëè÷èòåëüíîéîñîáåííîñòüþ êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå îñè ñèì�ìåòðèè 5-ãî ïîðÿäêà è â êîòîðûõ âî âñåõ òðåõ ïðî�ñòðàíñòâåííûõ èçìåðåíèÿõ ðåàëèçóåòñÿ êâàçèïåðèî�äè÷åñêèé äàëüíèé ïîðÿäîê [2℄. Âî-âòîðûõ, ýòî äåêà�ãîíàëüíûå êâàçèêðèñòàëëû (ñ îñüþ ñèììåòðèè äåñÿ�òîãî ïîðÿäêà), ñòðóêòóðà êîòîðûõ óñòðîåíà òàê, ÷òîâäîëü îñè äåñÿòîãî ïîðÿäêà èìååòñÿ íîðìàëüíàÿ ïðî�ñòðàíñòâåííàÿ ïåðèîäè÷íîñòü, êàê â îáû÷íîì êðè�ñòàëëå, à â ïëîñêîñòÿõ, ïåðïåíäèêóëÿðíûõ ýòîé îñè,ðåàëèçóåòñÿ äâóìåðíûé êâàçèïåðèîäè÷åñêèé ïîðÿ�äîê â ðàñïîëîæåíèè àòîìîâ [2℄. Ôàêòè÷åñêè ýòè ñè�ñòåìû äåìîíñòðèðóþò ñìåøàííûé ïåðèîäè÷åñêèé èêâàçèïåðèîäè÷åñêèé ñïîñîá ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñ�ïîëîæåíèÿ àòîìîâ ñ äàëüíèì ïîðÿäêîì.Âïîëíå åñòåñòâåííî îæèäàòü, ÷òî íåîáû÷íîåñòðîåíèå êâàçèêðèñòàëëîâ îáóñëîâëåíî îñîáåí�íîñòÿìè ñèëîâîãî ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,750



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Àòîìíàÿ äèíàìèêà äåêàãîíàëüíîãî êâàçèêðèñòàëëà d-AlNiFeîòëè÷àþùèìè èõ îò êðèñòàëëè÷åñêèõ ìåòàëëè�÷åñêèõ ñïëàâîâ. Îäíèì èç ñïîñîáîâ âûÿâëåíèÿè èçó÷åíèÿ ýòèõ îñîáåííîñòåé ÿâëÿåòñÿ ýêñïå�ðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå àòîìíîé äèíàìèêèêâàçèêðèñòàëëè÷åñêèõ ñïëàâîâ. Íàèáîëåå ïîëíóþè ïðÿìóþ èí�îðìàöèþ îá àòîìíîé äèíàìèêåòâåðäûõ òåë ìîæíî ïîëó÷èòü èç èññëåäîâàíèé ñïåê�òðîâ òåïëîâûõ êîëåáàíèé, ïîëó÷åííûõ ìåòîäàìèíåéòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè.Â ñòàíäàðòíîì ýêñïåðèìåíòå ïî íåóïðóãîìó ðàñ�ñåÿíèþ íåéòðîíîâ êâàçèêðèñòàëëàìè èí�îðìàöèÿî ñïåêòðå òåïëîâûõ êîëåáàíèé ìîæåò áûòü ïîëó�÷åíà òîëüêî íà óðîâíå òàê íàçûâàåìîãî íåéòðî�íî-âçâåøåííîãî ñïåêòðà êîëåáàíèé G(E), êîòîðûéêà÷åñòâåííî ïåðåäàåò îñíîâíûå îñîáåííîñòè ýíåðãå�òè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ òåïëîâûõ êîëåáàíèé, íîíå ìîæåò ïðåòåíäîâàòü íà åãî êîëè÷åñòâåííîå îïè�ñàíèå. Êðîìå òîãî, èç ñïåêòðà G(E) íåâîçìîæíîèçâëå÷ü èí�îðìàöèþ î êîëåáàíèÿõ àòîìîâ ðàçëè÷�íûõ õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ, êîòîðàÿ èñêëþ÷èòåëüíîâàæíà äëÿ âûÿñíåíèÿ îñîáåííîñòåé ñèëîâîãî ìåæ�àòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷å�íèå äåòàëüíîé èí�îðìàöèè î ñïåêòðàõ êîëåáàíèéêàê ñïëàâà â öåëîì, òàê è àòîìîâ õèìè÷åñêèõ ýëå�ìåíòîâ, òðåáóåò ïðèìåíåíèÿ íåñòàíäàðòíûõ ïîäõî�äîâ.Â ðàáîòàõ [3, 4℄ áûëè îïóáëèêîâàíû ðåçóëüòà�òû òàêîãî èññëåäîâàíèÿ àòîìíîé äèíàìèêè èêîñà�ýäðè÷åñêîãî êâàçèêðèñòàëëà i-AlCuFe. Ïðèìåíåíèåòåõíèêè èçîòîïè÷åñêîãî êîíòðàñòà â íåóïðóãîì ðàñ�ñåÿíèè íåéòðîíîâ ïîçâîëèëî ýêñïåðèìåíòàëüíî, áåçïðèâëå÷åíèÿ êàêèõ-ëèáî ìîäåëüíûõ ïðåäñòàâëåíèé,ïîëó÷èòü ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû òåïëîâûõ êîëåáà�íèé àòîìîâ àëþìèíèÿ, ìåäè è æåëåçà, à òàêæå âîñ�ñòàíîâèòü ñïåêòð òåïëîâûõ âîçáóæäåíèé ñîåäèíå�íèÿ â öåëîì. Íà îñíîâå àíàëèçà ýòèõ äàííûõ áû�ëà ïðåäëîæåíà �èçè÷åñêàÿ ìîäåëü ñòðîåíèÿ èññëå�äîâàííîãî êâàçèêðèñòàëëà.Â äàííîé ðàáîòå âûïîëíåíî ýêñïåðèìåíòàëüíîåèññëåäîâàíèå àòîìíîé äèíàìèêè (íà óðîâíå ïàðöè�àëüíûõ ñïåêòðîâ êîëåáàíèé àòîìîâ õèìè÷åñêèõ ýëå�ìåíòîâ) ñïëàâà ñ ñîñòàâîì Al71:3Ni24Fe4:7, òèïè÷íîãîïðåäñòàâèòåëÿ ñåìåéñòâà äåêàãîíàëüíûõ êâàçèêðè�ñòàëëîâ.2. ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒ È ÎÁ�ÀÁÎÒÊÀÄÀÍÍÛÕÄëÿ ïîëó÷åíèÿ èí�îðìàöèè î ïàðöèàëüíûõ ñïåê�òðàõ òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ Al, Ni è Fe â äåêà�ãîíàëüíîì êâàçèêðèñòàëëå èñïîëüçîâàí ìåòîä èçîòî�

ïè÷åñêîãî êîíòðàñòà ïðè íåóïðóãîì ðàññåÿíèè íåé�òðîíîâ [5℄. Èäåÿ ìåòîäà [6℄ îñíîâàíà íà òîì, ÷òîñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ ìîãóò çàìåòíî ðàçëè�÷àòüñÿ äëÿ ðàçíûõ èçîòîïîâ îäíîãî è òîãî æå õèìè�÷åñêîãî ýëåìåíòà. Â ýòîì ñëó÷àå âîçíèêàåò âîçìîæ�íîñòü âûäåëèòü âêëàä äàííîãî õèìè÷åñêîãî ýëåìåí�òà â ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðÿåìóþ �óíêöèþ ðàññå�ÿíèÿ íåéòðîíîâ è òàêèì îáðàçîì ïîëó÷èòü èí�îð�ìàöèþ î ïàðöèàëüíîì ñïåêòðàëüíîì ðàñïðåäåëåíèèòåïëîâûõ êîëåáàíèé.Èç òðåõ õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ, âõîäÿùèõ â ñî�ñòàâ èññëåäîâàííîãî êâàçèêðèñòàëëà Al71:3Ni24Fe4:7,æåëåçî è íèêåëü èìåþò èçîòîïû ñ çàìåòíûì ðàç�ëè÷èåì ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ [7℄: natFe == 11:62 á è 57Fe = 1:0 á; natNi = 18:5 á è 60Ni == 0:99 á. Â ñâÿçè ñ ýòèì áûëè ñèíòåçèðîâàíû è èñ�ïîëüçîâàëèñü â ýêñïåðèìåíòå îáðàçöû ñ ðàçëè÷íûìèèçîòîïíûìè ñîñòàâàìè: A � îáðàçåö ñ åñòåñòâåííû�ìè ñìåñÿìè èçîòîïîâ âñåõ òðåõ ýëåìåíòîâ, B � îáðà�çåö, ñèíòåçèðîâàííûé ñ èçîòîïîì 60Ni, C � îáðàçåö,ñèíòåçèðîâàííûé ñ èçîòîïîì 57Fe.Ïîñêîëüêó äåêàãîíàëüíàÿ �àçà â ñèñòåìåAl�Ni�Fe ñòàáèëüíà â óçêîé îáëàñòè ñîñòàâîâ èòåìïåðàòóð, äëÿ ïîëó÷åíèÿ îäíî�àçíîãî îáðàç�öà îõëàæäåííûé ñïëàâ íåîáõîäèìî ïîäâåðãíóòüîòæèãó ïðè òåìïåðàòóðå, îòâå÷àþùåé îáëàñòèñòàáèëüíîñòè äåêàãîíàëüíîé �àçû ïðè äàííîì ñî�ñòàâå ñ ïîñëåäóþùåé çàêàëêîé â âîäó. Ïîëó÷åííàÿòàêèì îáðàçîì äåêàãîíàëüíàÿ ñòðóêòóðà ñòàáèëüíàïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. Óñëîâèÿ ñèíòåçà,îïòèìàëüíûé ñîñòàâ îáðàçöîâ è ïðîöåäóðà îòæèãàáûëè îòðàáîòàíû ïåðâîíà÷àëüíî íà ìàòåðèàëå ñåñòåñòâåííûìè ñìåñÿìè èçîòîïîâ âñåõ õèìè÷åñêèõýëåìåíòîâ, à çàòåì òå æå óñëîâèÿ áûëè âîñïðî�èçâåäåíû ïðè ñèíòåçå èçîòîïè÷åñêè îáîãàùåííûõîáðàçöîâ. Èñõîäíûå ñïëàâû áûëè ïîëó÷åíû ìåòî�äîì èíäóêöèîííîé ïëàâêè âî âçâåøåííîì ñîñòîÿíèèâ àòìîñ�åðå àðãîíà â âîäîîõëàæäàåìîì ìåäíîìòèãëå. Çàòåì îáðàçöû îòæèãàëèñü â àòìîñ�åðåàðãîíà ïðè T = 870 ÆC â òå÷åíèå 86 ÷. Îòîææåííûåîáðàçöû áûëè àòòåñòîâàíû ìåòîäàìè ðåíòãåíîâñêîéïîðîøêîâîé äè�ðàêöèè è ñêàíèðóþùåé ýëåêòðîí�íîé ìèêðîñêîïèè. Îáà ìåòîäà ïîäòâåðäèëè, ÷òî âñåñèíòåçèðîâàííûå îáðàçöû îäíî�àçíû, à èõ ñòðóêòó�ðà ñîîòâåòñòâóåò äåêàãîíàëüíîìó êâàçèêðèñòàëëó.Èçìåðåíèÿ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâïðîâîäèëèñü ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå íà ñïåê�òðîìåòðå ïî âðåìåíè ïðîëåòà IN6 â èíñòèòóòåËàóý �Ëàíæåâåíà. Êðîìå ñïåêòðîâ íåéòðîíîâ,ðàññåÿííûõ óêàçàííûìè âûøå îáðàçöàìè, áûëèèçìåðåíû ñïåêòðû íåéòðîíîâ, ðàññåÿííûõ ñòàí�äàðòíûì îáðàçöîì âàíàäèÿ è êîíòåéíåðîì îáðàçöà,751



Ï. Ï. Ïàðøèí, Ì. �. Çåìëÿíîâ, �. Õ. Ïàíîâà è äð. ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009ñäåëàííûì èç àëþìèíèÿ. Âçàèìíàÿ êàëèáðîâêàý��åêòèâíîñòè íåéòðîííûõ äåòåêòîðîâ, óñòà�íîâëåííûõ ïîä ðàçëè÷íûìè óãëàìè ðàññåÿíèÿ,ïðîâîäèëàñü ïî èíòåíñèâíîñòè óïðóãîãî íåêîãåðåíò�íîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ âàíàäèåì. Ïðè îáðàáîòêåèçìåðåííûõ ñïåêòðîâ ó÷èòûâàëàñü ýíåðãåòè÷åñêàÿçàâèñèìîñòü âåðîÿòíîñòè ðåãèñòðàöèè íåéòðîíàäåòåêòîðîì, à òàêæå îñëàáëåíèå ïó÷êà íåéòðî�íîâ çà ñ÷åò ïîãëîùåíèÿ è ðàññåÿíèÿ â îáðàçöå.Äàëüíåéøàÿ îáðàáîòêà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõïðîâîäèëàñü â íåêîãåðåíòíîì ïðèáëèæåíèè [8℄, àíåîáõîäèìîå äëÿ ýòîãî óñðåäíåíèå ïî �àçîâîìó ïðî�ñòðàíñòâó äîñòèãàëîñü ñóììèðîâàíèåì ñïåêòðîâ,èçìåðåííûõ ïîä ðàçíûìè óãëàìè ðàññåÿíèÿ, ñ âåñî�âûì ìíîæèòåëåì, ðàâíûì ñèíóñó óãëà ðàññåÿíèÿ.Ýíåðãèÿ íåéòðîíîâ â ïåðâè÷íîì ïó÷êå ñîñòàâëÿëà4.82 ìýÂ, ÷òî â ñî÷åòàíèè ñ øèðîêèì äèàïàçîíîìóãëîâ ðàññåÿíèÿ (10Æ�115Æ) îáåñïå÷èâàëî äîñòà�òî÷íîå óñðåäíåíèå äàííûõ ïî îáúåìó �àçîâîãîïðîñòðàíñòâà, äàæå ïðè ìàëûõ ïåðåäà÷àõ ýíåðãèè.Ïîñëå ó÷åòà âñåõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïîïðàâîê èóñðåäíåíèÿ ïî �àçîâîìó ïðîñòðàíñòâó âîññòàíàâëè�âàëñÿ íåéòðîíîâçâåøåííûé ñïåêòð êîëåáàíèé ìíî�ãîàòîìíîãî ñîåäèíåíèÿ G(E), êîòîðûé â îäíî�îíîí�íîì ïðèáëèæåíèè ìîæíî ïðåäñòàâèòü [9℄ êàêG(E) =Xi i�iMi gi(E)e�2Wi : (1)Çäåñü i � àòîìíàÿ êîíöåíòðàöèÿ, �i � ïîëíîå ñå�÷åíèå ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ, Mi � àòîìíàÿ ìàññà,gi(E) � ïàðöèàëüíûé ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáàíèé,2Wi = hu2i iQ2 � ïàðöèàëüíûé òåïëîâîé �àêòîð Äå�áàÿ �Óîëëåðà, hu2i i� ñðåäíèé êâàäðàò òåïëîâûõ ñìå�ùåíèé äëÿ àòîìîâ i-ãî õèìè÷åñêîãî ýëåìåíòà, àQ2 �êâàäðàò ïåðåäàííîãî â àêòå ðàññåÿíèÿ èìïóëüñà.Ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáàíèé ñîåäèíåíèÿ (�îíîííûéñïåêòð) ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàêg(E) =Xi igi(E): (2)Ñóììèðîâàíèå âî âñåõ ñëó÷àÿõ ïðîâîäèòñÿ ïîâñåì àòîìàì �îðìóëüíîé åäèíèöû. Èç ñîîòíîøå�íèé (1) è (2) ñëåäóåò, ÷òî �óíêöèÿ G(E) îòëè÷àåòñÿîò g(E) ñïåöè�è÷åñêèì ¾íåéòðîííûì¿ ìíîæèòåëåìpi = e�2Wii�i=Mi. Èìåííî íàëè÷èå ýòîãî ìíîæè�òåëÿ, ñ îäíîé ñòîðîíû, íå ïîçâîëÿåò âîññòàíîâèòüèñòèííûé �îíîííûé ñïåêòð èç äàííûõ ïî íåóïðóãî�ìó ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ íà ìíîãîàòîìíîì âåùåñòâå,à ñ äðóãîé � îòêðûâàåò ïðèíöèïèàëüíóþ âîçìîæ�íîñòü ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà èçîòîïè÷åñêîãî êîíòðàñòàäëÿ îïðåäåëåíèÿ ïàðöèàëüíûõ ñïåêòðîâ êîëåáàíèéàòîìîâ ðàçëè÷íûõ õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ.

Äëÿ ó÷åòà �àêòîðà Äåáàÿ �Óîëëåðà è âêëàäàìíîãî�îíîííûõ ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ ïðèìåíÿëàñüñïåöèàëüíî ðàçðàáîòàííàÿ èòåðàöèîííàÿ ïðîöåäó�ðà. Íà ïåðâîé èòåðàöèè ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî âêëàäïðîöåññîâ ìíîãî�îíîííîãî ðàññåÿíèÿ ïðåíåáðåæè�ìî ìàë (îäíî�îíîííîå ïðèáëèæåíèå).Ïàðöèàëüíûé ñïåêòð êîëåáàíèé gi(E) îïðåäåëåíòàê, ÷òî ïëîùàäü ïîä íèì ðàâíà åäèíèöå [9℄. Êðîìåòîãî, åñëè â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ñ÷èòàòü, ÷òî ïàð�öèàëüíûå òåïëîâûå �àêòîðû íåâåëèêè è íå çàâèñÿòîò ýíåðãèè, òàê ÷òî e�2Wi � 1, òîZ G(E) dE =Xi i�iMi : (3)Ñîîòíîøåíèå (3) äàåò óñëîâèå âçàèìíîé íîðìè�ðîâêè �óíêöèé G(E), ïîëó÷åííûõ èç äàííûõ ïî èç�ìåðåíèþ ñïåêòðîâ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâíà îáðàçöàõ ñ ðàçíûìè èçîòîïíûìè ñîñòàâàìè. Ýòàíîðìèðîâêà, êîòîðóþ ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ðàñ�ñåèâàþùóþ ñïîñîáíîñòü �îðìóëüíîé åäèíèöû âåùå�ñòâà â íåóïðóãîì ïðîöåññå, èñïîëüçîâàëàñü ïðè îá�ðàáîòêå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ íà ïåðâîé èòå�ðàöèè.Ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû êîëåáàíèé àòîìîâ íèêåëÿ,æåëåçà è àëþìèíèÿ â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè áûëèïîëó÷åíû êàê ðàçíîñòè �óíêöèé G(E), ýêñïåðèìåí�òàëüíî èçìåðåííûõ äëÿ îáðàçöîâ ñ ðàçíûìè èçîòîï�íûìè ñîñòàâàìè. Ïðè ýòîì ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî ñàìèïàðöèàëüíûå ñïåêòðû êîëåáàíèé gi(E) íå çàâèñÿòîò èçîòîïíîãî ñîñòàâà îáðàçöîâ, ÷òî, ïî-âèäèìîìó,îïðàâäàíî, ïîñêîëüêó ìàññû èñïîëüçóåìûõ èçîòîïîâðàçëè÷àþòñÿ íå áîëåå ÷åì íà íåñêîëüêî ïðîöåíòîâ.Ïî ïîëó÷åííûì â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ïàðöè�àëüíûì ñïåêòðàì êîëåáàíèé gi(E) â èòåðàöèîííîéïðîöåäóðå âû÷èñëÿëèñü âåëè÷èíû ñðåäíèõ òåïëî�âûõ ñìåùåíèé hu2i i, ïàðöèàëüíûå òåïëîâûå �àêòîðûWi è ïàðöèàëüíûå âêëàäû ìíîãî�îíîííîãî ðàññåÿ�íèÿ íåéòðîíîâ â �óíêöèþ G(E). Ïðè ýòîì îãðàíè÷è�ëèñü äâóõ- è òðåõ�îíîííûìè ïðîöåññàìè, ïîñêîëü�êó ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå âêëàä ÷åòûðåõ�î�íîííûõ ïðîöåññîâ çàìåòíî ìåíüøå ñòàòèñòè÷åñêîéîøèáêè èçìåðåíèé.Ïàðöèàëüíûå ìíîãî�îíîííûå âêëàäû îò ðàññåÿ�íèÿ íåéòðîíîâ íà àòîìàõ àëþìèíèÿ, íèêåëÿ è æå�ëåçà, âû÷èñëåííûå íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ â ïåðâîìïðèáëèæåíèè gi(E), âû÷èòàëèñü èç èçìåðåííûõ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíî �óíêöèé G(E) ñ ó÷åòîì èçîòîïíî�ãî ñîñòàâà èññëåäîâàííûõ îáðàçöîâ. Äàëåå âåñü ïðî�öåññ, íà÷èíàÿ ñ íîðìèðîâêè �óíêöèé G(E), ïîâòî�ðÿëñÿ âî âòîðîé èòåðàöèè. �àçëè÷èå çàêëþ÷àëîñüòîëüêî â òîì, ÷òî òåïåðü, ïîñêîëüêó íà ïåðâîé èòå�ðàöèè äëÿ àòîìîâ âñåõ õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ áû�752
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4�èñ. 1. Îäíî�îíîííûå íåéòðîíîâçâåøåííûå ñïåê-òðû òåïëîâûõ êîëåáàíèé äåêàãîíàëüíîãî êâàçèêðè-ñòàëëà d-AlNiFe, ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííûå íàîáðàçöàõ ñ ðàçëè÷íûìè èçîòîïíûìè ñîñòàâàìè: 1�îáðàçåö A ñ åñòåñòâåííûìè ñìåñÿìè èçîòîïîâ âñåõõèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ; 2 � îáðàçåö B ñ èçîòîïîì60Ni; 3 � îáðàçåö C ñ èçîòîïîì 57Fe; 4 � âêëàä ïðî-öåññîâ ìíîãî�îíîííîãî ðàññåÿíèÿ â �óíêöèþ G(E)äëÿ îáðàçöà Aëè íàéäåíû ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû êîëåáàíèé gi(E)è òåïëîâûå �àêòîðû Wi, äëÿ âçàèìíîé íîðìèðîâêè�óíêöèé G(E) âìåñòî �îðìóëû (3) èñïîëüçîâàëîñüáîëåå êîððåêòíîå âûðàæåíèå:Z G(E) dE =Xi i�iMi Z gi(E)e�2WidE: (4)�àçëè÷èå âåëè÷èí ìíîãî�îíîííîãî âêëàäà, ïî�ëó÷åííûõ íà âòîðîé è òðåòüåé èòåðàöèÿõ, áûëî íåâåëèêî ïî ñðàâíåíèþ ñî ñòàòèñòè÷åñêîé ïîãðåøíî�ñòüþ èçìåðåíèé, ïîýòîìó ïðîöåññ âû÷èñëåíèÿ îäíî��îíîííûõ G(E) áûë îãðàíè÷åí òðåìÿ èòåðàöèÿìè.Â ðåçóëüòàòå âûïîëíåíèÿ îïèñàííîé âûøå îáðàáîò�êè äëÿ êàæäîãî èç òðåõ îáðàçöîâ d-AlNiFe áûëèïîëó÷åíû îäíî�îíîííûå íåéòðîíîâçâåøåííûå ñïåê�òðû êîëåáàíèé G(E) (ðèñ. 1). Äëÿ ñðàâíåíèÿ íà ðè�ñóíêå ïîêàçàí âêëàä ìíîãî�îíîííîãî ðàññåÿíèÿ íåé�òðîíîâ äëÿ îáðàçöà ñ åñòåñòâåííûìè ñìåñÿìè èçîòî�ïîâ âñåõ òðåõ ýëåìåíòîâ.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÑïåêòðû G(E), ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 1, ñó�ùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà, õîòÿ îòðà�æàþò àòîìíóþ äèíàìèêó îäíîãî è òîãî æå âå�ùåñòâà � äåêàãîíàëüíîãî êâàçèêðèñòàëëà ñ ñîñòà�âîì Al71:3Ni24Fe4:7. Íàáëþäàåìûå ðàçëè÷èÿ ñïåê�
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�èñ. 2. Ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû òåïëîâûõ êîëåáàíèéàòîìîâ â äåêàãîíàëüíîì êâàçèêðèñòàëëå d-AlNiFe:1 � ñïåêòð àëþìèíèÿ; 2 � ñïåêòð íèêåëÿ; 3 �ñïåêòð æåëåçàòðîâ îáóñëîâëåíû ðàçíûì èçîòîïíûì ñîñòàâîì îá�ðàçöîâ è äåìîíñòðèðóþò ïðîÿâëåíèå èçîòîïè÷åñêî�ãî êîíòðàñòà â íåóïðóãîì ðàññåÿíèè íåéòðîíîâ. Äåé�ñòâèòåëüíî, îáðàçöû Â è Ñ ñîäåðæàò, ñîîòâåòñòâåí�íî, ñëàáî ðàññåèâàþùèå èçîòîïû íèêåëÿ è æåëåçà,ïîýòîìó è ñïåêòðû, èçìåðåííûå íà ýòèõ îáðàçöàõ,ðàñïîëàãàþòñÿ íèæå ñïåêòðà, ïîëó÷åííîãî íà îáðàç�öå A.Ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû êîëåáàíèé àòîìîâ íèêåëÿ,æåëåçà è àëþìèíèÿ â äåêàãîíàëüíîì Al71:3Ni24Fe4:7(ðèñ. 2) áûëè ïîëó÷åíû ïî îïèñàííîé âûøå ïðîöå�äóðå êàê ðàçíîñòè ñîîòâåòñòâóþùèõ �óíêöèé G(E).Ïëîùàäè ïîä ñïåêòðàìè íîðìèðîâàíû íà àòîìíóþêîíöåíòðàöèþ ñîîòâåòñòâóþùåãî õèìè÷åñêîãî ýëå�ìåíòà. Ïî ïàðöèàëüíûì ñïåêòðàì ðàññ÷èòàíû èí�òåãðàëüíûå ïàðàìåòðû òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâðàçëè÷íûõ õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ (òàáë. 1).Íà îñíîâå ïàðöèàëüíûõ ñïåêòðîâ êîëåáàíèé àòî�ìîâ âñåõ õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ â ñîîòâåòñòâèè ññîîòíîøåíèåì (2) áûë âîññòàíîâëåí ñïåêòð òåïëî�âûõ êîëåáàíèé êâàçèêðèñòàëëà (�îíîííûé ñïåêòð)d-AlNiFe (ðèñ. 3). Äëÿ ñðàâíåíèÿ íà ýòîì æå ðèñóí�êå ïðèâåäåí îäíî�îíîííûé íåéòðîíîâçâåøåííûéñïåêòð, èçìåðåííûé äëÿ îáðàçöà À (ïëîùàäè ïîäñïåêòðàìè íîðìèðîâàíû íà åäèíèöó). Âèäíî, ÷òî,êàê ýòî è ñëåäóåò èç ñîîòíîøåíèé (1), (2), íåéòðî�íîâçâåøåííûé ñïåêòð G(E) îòíþäü íå ñîâïàäàåò ñîñïåêòðîì òåïëîâûõ êîëåáàíèé g(E) è, ñëåäîâàòåëü�íî, íå ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí ïðè ðàñ÷åòàõ òåðìî�äèíàìè÷åñêèõ è êèíåòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñïëàâà.9 ÆÝÒÔ, âûï. 4 (10) 753



Ï. Ï. Ïàðøèí, Ì. �. Çåìëÿíîâ, �. Õ. Ïàíîâà è äð. ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009Òàáëèöà 1. Èíòåãðàëüíûå òåðìîäèíàìè÷åñêèåïàðàìåòðû äëÿ äåêàãîíàëüíîãî êâàçèêðèñòàëëàd-AlNiFeÀòîì hu2i, 10�3�A2 hEi, ìýÂ hBi, H/ìAl 7:67� 0:13 35:8� 0:5 156� 3Ni 5:08� 0:05 28:3� 0:2 215� 2Fe 5:75� 0:25 37:5� 1:4 347� 17Ïðèìå÷àíèå. hu2i i � ñðåäíèé êâàäðàò òåïëîâûõ ñìåùå�íèé àòîìîâ ïðè T = 300 Ê, hEi � ñðåäíÿÿ ïî ñïåêòðóýíåðãèÿ êîëåáàíèé, hBi � MhE2i � ñðåäíÿÿ ñèëîâàÿêîíñòàíòà ñâÿçè.
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�èñ. 3. Âîññòàíîâëåííûé ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáà-íèé g(E) äåêàãîíàëüíîãî êâàçèêðèñòàëëà d-AlNiFe,íåéòðîíîâçâåøåííûé ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáàíèéG(E) äåêàãîíàëüíîãî êâàçèêðèñòàëëà d-AlNiFe,ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííûé äëÿ îáðàçöà AÝêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííûå ïàðöèàëüíûåñïåêòðû òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ âñåõ õèìè�÷åñêèõ ýëåìåíòîâ ìîãóò ñëóæèòü îñíîâîé äëÿáîëåå àäåêâàòíîãî âûáîðà ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèà�ëîâ ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè ïðîâåäåíèèìîäåëüíûõ ðàñ÷åòîâ [10℄ ñòðóêòóðû è àòîìíîéäèíàìèêè òàêèõ ñëîæíûõ ñîåäèíåíèé, êàê êâàçè�êðèñòàëëû.Â äåêàãîíàëüíîì êâàçèêðèñòàëëå ïàðöèàëüíûåñïåêòðû òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ íèêåëÿ è æå�ëåçà (ðèñ. 4, 5) ñîñðåäîòî÷åíû â îñíîâíîì âáëèçèýíåðãèé ñîîòâåòñòâåííî 24 è 33 ìýÂ è èìåþò çàìåò�íûå ¾õâîñòû¿ ñî ñòîðîíû âûñîêèõ ýíåðãèé. Ñïåêòðêîëåáàíèé àòîìîâ íèêåëÿ çàìåòíî ìÿã÷å ñïåêòðà êî�ëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà ïðè ïðàêòè÷åñêè ðàâíûõ
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�èñ. 4. Ïàðöèàëüíûé ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáàíèéàòîìîâ íèêåëÿ â äåêàãîíàëüíîì êâàçèêðèñòàëëåd-AlNiFe: 1 � ñïåêòð, âîññòàíîâëåííûé èç ýêñïåðè-ìåíòàëüíûõ äàííûõ, 2 � �îíîííûé ñïåêòð �ÖÊ-íè-êåëÿ (ïî äàííûì [11℄), 3, 4, 5, 6 � �óíêöèè �àóññà,àïïðîêñèìèðóþùèå ÷åòûðå ïîëîñû â ñïåêòðå êîëå-áàíèé àòîìîâ íèêåëÿ, 7 � ñóììà ÷åòûðåõ �óíêöèé�àóññà
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�èñ. 5. Ïàðöèàëüíûé ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáàíèéàòîìîâ æåëåçà â äåêàãîíàëüíîì êâàçèêðèñòàëëåd-AlNiFe: 1 � ñïåêòð, âîññòàíîâëåííûé èç ýêñ-ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, 2 � �îíîííûé ñïåêòðÎÖÊ-æåëåçà (ïî äàííûì [12℄), 3, 4, 5 � �óíêöèè�àóññà, àïïðîêñèìèðóþùèå òðè ïîëîñû â ñïåêòðåêîëåáàíèé àòîìîâ íèêåëÿ, 6 � ñóììà òðåõ �óíêöèé�àóññààòîìíûõ ìàññàõ. Èç ýòèõ íàáëþäåíèé ñëåäóåò, ÷òîâ ñòðóêòóðå èññëåäîâàííîãî êâàçèêðèñòàëëà àòîìûíèêåëÿ è æåëåçà ðàñïðåäåëåíû ïî áîëüøîìó êîëè�÷åñòâó ïîçèöèé ñ ðàçëè÷íûì ñèëîâûì âçàèìîäåé�754



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Àòîìíàÿ äèíàìèêà äåêàãîíàëüíîãî êâàçèêðèñòàëëà d-AlNiFe

E; ìýÂ20 40 60 8000:010:020:030:04g; ìýÂ�1 2 53 4 61, 7�èñ. 6. Ïàðöèàëüíûé ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáàíèéàòîìîâ àëþìèíèÿ â äåêàãîíàëüíîì êâàçèêðèñòàë-ëå d-AlNiFe: 1 � ñïåêòð, âîññòàíîâëåííûé èç ýêñ-ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, 2 � �îíîííûé ñïåêòð�ÖÊ-àëþìèíèÿ (ïî äàííûì [13℄), 3, 4, 5, 6 � �óíê-öèè �àóññà, àïïðîêñèìèðóþùèå ÷åòûðå ïîëîñû âñïåêòðå êîëåáàíèé àòîìîâ àëþìèíèÿ, 7 � ñóììà÷åòûðåõ �óíêöèé �àóññàñòâèåì. Àòîìû íèêåëÿ â ñòðóêòóðå êâàçèêðèñòàëëàâ ñðåäíåì ñâÿçàíû ñëàáåå, ÷åì àòîìû æåëåçà (ñì.òàáë. 1), ñëåäîâàòåëüíî, ïî êðàéíåé ìåðå, ÷àñòü àòî�ìîâ íèêåëÿ è æåëåçà çàíèìàåò ðàçíûå ïîçèöèè ñ ñó�ùåñòâåííî ðàçëè÷àþùèìèñÿ ñèëîâûìè ñâÿçÿìè. Íà�ëè÷èå õâîñòîâ, ðàñïîëîæåííûõ ïðèìåðíî â îäèíàêî�âûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ äèàïàçîíàõ, ïîçâîëÿåò ïðåäïî�ëîæèòü, ÷òî äðóãàÿ ÷àñòü àòîìîâ íèêåëÿ è æåëåçàíàõîäèòñÿ â îäèíàêîâûõ ïîçèöèÿõ, ñ òî÷êè çðåíèÿñèëîâîãî ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Íà ðèñ. 4�6 ïðèâåäåíû òàêæå �îíîííûå ñïåêòðûêðèñòàëëè÷åñêèõ íèêåëÿ, æåëåçà è àëþìèíèÿ, ïîëó�÷åííûå ïóòåì ñâåðòêè îïóáëèêîâàííûõ ðàñ÷åòíûõñïåêòðîâ [11�13℄ ñ àïïàðàòíîé �óíêöèåé ñïåêòðî�ìåòðà IN6.Ïîëó÷åííûå äëÿ êâàçèêðèñòàëëà ïàðöèàëüíûåñïåêòðû òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ íèêåëÿ è æåëå�çà (ðèñ. 4, 5) çàìåòíî îòëè÷àþòñÿ îò ñïåêòðîâ ìåòàë�ëè÷åñêèõ �ÖÊ-Ni è ÎÖÊ-Fe. Ñðåäíèå ïî ñïåêòðàìýíåðãèè êîëåáàíèé àòîìîâ ýòèõ ýëåìåíòîâ â êâàçè�êðèñòàëëå âûøå (ñì. òàáë. 1) è, ñîîòâåòñòâåííî, âñðåäíåì íèêåëü è æåëåçî ñâÿçàíû â äåêàãîíàëüíîìêâàçèêðèñòàëëå ñèëüíåå, ÷åì â ÷èñòûõ ìåòàëëàõ.Ïàðöèàëüíûé ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ Alâ äåêàãîíàëüíîì êâàçèêðèñòàëëå (ðèñ. 6) òàêæå ñó�ùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò ñïåêòðà òåïëîâûõ êîëåáà�íèé �ÖÊ-àëþìèíèÿ. Â ÷àñòíîñòè, ãðàíè÷íàÿ ýíåð�ãèÿ ñïåêòðà êîëåáàíèé àòîìîâ àëþìèíèÿ â êâàçè�

Òàáëèöà 2. Ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ �óíêöèé �àóñ-ñà, àïïðîêñèìèðóþùèõ ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû êîëå-áàíèé àòîìîâ Al, Ni è Fe â äåêàãîíàëüíîì êâàçè-êðèñòàëëå d-AlNiFeÀòîì E1, ìýÂ E2, ìýÂ E3, ìýÂ E4, ìýÂAl 11:71� 0:0521:21� 0:0437:97� 0:0655:8� 0:1Ni 10:77� 0:0223:13� 0:0927:57� 0:0745:9� 0:1Fe 10:4� 0:1 � 32:9� 0:1 49:0� 0:5êðèñòàëëå (Eut � 70 ìýÂ) çàìåòíî âûøå ãðàíè÷íîéýíåðãèè ìåòàëëè÷åñêîãî àëþìèíèÿ (Eut = 40 ìýÂ).Òàêèì îáðàçîì, â èññëåäîâàííîì êâàçèêðèñòàëëåäëÿ àòîìîâ àëþìèíèÿ ðåàëèçóþòñÿ áîëåå æåñòêèåñèëîâûå ñâÿçè, ÷åì ýòî èìååò ìåñòî â êðèñòàëëè÷å�ñêîì àëþìèíèè.Â ïàðöèàëüíûõ ñïåêòðàõ òåïëîâûõ êîëåáàíèéàòîìîâ íèêåëÿ, æåëåçà è àëþìèíèÿ (ðèñ. 4�6) íà�áëþäàþòñÿ ìàêñèìóìû, ðàñïîëîæåííûå â øèðîêîìèíòåðâàëå ýíåðãèé. Êàæäûé èç ýòèõ ñïåêòðîâ, ïî�äîáíî òîìó, êàê ýòî ñäåëàíî â ðàáîòå [4℄, áûë àïïðîê�ñèìèðîâàí ñóïåðïîçèöèåé ìèíèìàëüíî âîçìîæíîãî÷èñëà �óíêöèé �àóññà:A exp ��(E �E)2=D2� ;ãäå A, E è D � ïîäãîíî÷íûå ïàðàìåòðû. Ïîäãîíêàïàðàìåòðîâ �óíêöèé �àóññà (5) ïðîâîäèëàñü ìåòî�äîì íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ ïî êðèòåðèþ �2.�åçóëüòàòû òàêîãî ðàçäåëåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîèçìåðåííûõ ñïåêòðîâ íà ñïåêòðàëüíûå ïîëîñû ïðè�âåäåíû íà ðèñ. 4�6, íà êîòîðûõ âèäíî, ÷òî ñïåêòðûêîëåáàíèé íèêåëÿ è àëþìèíèÿ ñîñòîÿò èç ÷åòûðåõïîëîñ, à ñïåêòð êîëåáàíèé æåëåçà � èç òðåõ. Îáðà�ùàåò íà ñåáÿ âíèìàíèå òîò �àêò, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêèåïîëîæåíèÿ ïåðâûõ äâóõ ñïåêòðàëüíûõ ïîëîñ â ïàð�öèàëüíûõ ñïåêòðàõ êîëåáàíèé àòîìîâ íèêåëÿ è àëþ�ìèíèÿ äîâîëüíî áëèçêè (òàáë. 2). Áëèçêè òàêæå èïîëîæåíèÿ øèðîêèõ ÷åòâåðòîé ïîëîñû â ñïåêòðå êî�ëåáàíèé àòîìîâ íèêåëÿ è òðåòüåé ïîëîñû â ñïåêòðåàòîìîâ æåëåçà (òàáë. 2).Öåëåñîîáðàçíî ñðàâíèòü ýòè äàííûå ñ ðàíåå ïî�ëó÷åííûìè ðåçóëüòàòàìè äëÿ èêîñàýäðè÷åñêîãî êâà�çèêðèñòàëëà i-AlCuFe [4℄. Êàê áûëî óñòàíîâëåíî äëÿi-AlCuFe, ïîëîæåíèÿ ïîëîñ êîëåáàíèé àòîìîâ æå�ëåçà ñîîòíîñÿòñÿ ñ ïîëîæåíèÿìè äâóõ ïîëîñ êîëå�áàíèé àëþìèíèÿ â îòíîøåíèè, áëèçêîì ê êîðíþèç îáðàòíîãî îòíîøåíèÿ ìàññ (EFe=EAl � 0:7 �� pMAl �MFe ). Ñëåäîâàòåëüíî, â ñëó÷àå i-AlCuFeìåæäó àòîìàìè àëþìèíèÿ è æåëåçà èìååòñÿ ñè�755 9*



Ï. Ï. Ïàðøèí, Ì. �. Çåìëÿíîâ, �. Õ. Ïàíîâà è äð. ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009ëîâàÿ ñâÿçü, õîðîøî îïèñûâàåìàÿ ïðîñòåéøåé ìî�äåëüþ âçàèìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Â äå�êàãîíàëüíîì êâàçèêðèñòàëëå ïîäîáíîãî ñîîòíîøå�íèÿ ýíåðãèé êîëåáàíèé àòîìîâ àëþìèíèÿ è æåëå�çà íå íàáëþäàåòñÿ (òàáë. 2). Åñòü è äðóãîå ðàç�ëè÷èå: â èêîñàýäðè÷åñêîì êâàçèêðèñòàëëå ýíåðãå�òè÷åñêèå ïîëîæåíèÿ ÷åòûðåõ ñïåêòðàëüíûõ ïîëîñâ ïàðöèàëüíûõ ñïåêòðàõ êîëåáàíèé àòîìîâ ìåäè èàëþìèíèÿ ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ ñîâïàäàëè [4℄, àâ ñëó÷àå äåêàãîíàëüíîãî � áëèçêè ýíåðãèè òîëü�êî äâóõ ïåðâûõ ïîëîñ. Áîëåå òîãî, ñîîòíîøåíèåýíåðãèé òðåòüèõ ïîëîñ â ñïåêòðå êîëåáàíèé íèêå�ëÿ (E3 = 27:57 ìýÂ) è àëþìèíèÿ (E3 = 37:97 ìýÂ)ENi=EAl = 0:73 �pMAl=MNi = 0:68 áëèçêî ê êîðíþèç ñîîòíîøåíèÿ ìàññ ýòèõ àòîìîâ. Ñëåäîâàòåëüíî,ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ÷àñòü àòîìîâ íèêåëÿ, ïî�äîáíî òîìó, êàê ýòî èìååò ìåñòî äëÿ àòîìîâ æåëåçàâ i-AlCuFe, îáðàçóåò æåñòêóþ ñèëîâóþ ñâÿçü ñ áëè�æàéøèìè àòîìàìè àëþìèíèÿ.Íàì íåèçâåñòíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå èëè ðàñ�÷åòíûå äàííûå îá ýëåêòðîííîì ñòðîåíèè äåêàãî�íàëüíîãî ñïëàâà AlNiFe, îäíàêî ìîæíî ïðåäïî�ëîæèòü, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå, êàê è â i-AlCuFe,âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè èìååò ìåñòî ñèëüíîå ïåðå�êðûòèå s-, p-ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ àëþìèíèÿ ñd-ñîñòîÿíèÿìè ýëåêòðîíîâ æåëåçà. Ýòî ïðèâîäèòê õîðîøî èçâåñòíîìó äëÿ êâàçèêðèñòàëëîâ ý��åê�òó s,p�d-ãèáðèäèçàöèè âîëíîâûõ �óíêöèé ýëåêòðî�íîâ [14℄. ×àñòü âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ àëþìèíèÿ óõî�äèò äëÿ çàïîëíåíèÿ d-çîíû æåëåçà. Æåëåçî ïðèýòîì âûñòóïàåò êàê ýëåìåíò ñ ý��åêòèâíîé îòðè�öàòåëüíîé âàëåíòíîñòüþ è îáðàçóåò æåñòêóþ êîâà�ëåíòíóþ ñâÿçü ñ àëþìèíèåì [15℄. Ïî ñâîåìó ýëåê�òðîííîìó ñòðîåíèþ àòîìû æåëåçà è íèêåëÿ î÷åíüñõîæè ìåæäó ñîáîé è ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îòàòîìîâ ìåäè. Æåëåçî è íèêåëü èìåþò îäèíàêî�âûå âíåøíèå 4s-îáîëî÷êè, à ðàçëè÷àþòñÿ òîëüêîçàñåëåííîñòè âíóòðåííèõ d-óðîâíåé. Ñëåäóåò îæè�äàòü, ÷òî è â êâàçèêðèñòàëëå ýëåêòðîííûå ñïåêòðûýòèõ ìåòàëëîâ ñõîäíû. Êîñâåííûì ïîäòâåðæäåíè�åì ýòîìó ìîãóò ñëóæèòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí�íûå îá ýëåêòðîííîì ñòðîåíèè ðîäñòâåííîãî äåêà�ãîíàëüíîãî êâàçèêðèñòàëëà d-AlNiCo [16℄, èç êîòî�ðûõ ñëåäóåò, ÷òî ïàðöèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåê�òðîíîâ â âàëåíòíîé çîíå ïðàêòè÷åñêè îäèíàêîâûäëÿ 3d�4s-ýëåêòðîíîâ íèêåëÿ è 3d�4s-ýëåêòðîíîâ êî�áàëüòà. Ñëåäîâàòåëüíî, ìîæíî îæèäàòü ñõîäíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ æåëåçà è íèêåëÿ ñ àëþìè�íèåì. Â ýòîì ñëó÷àå ÷àñòü àòîìîâ íèêåëÿ, íàðÿ�äó ñ àòîìàìè æåëåçà, ó÷àñòâóåò â ñîçäàíèè êîâà�ëåíòíîé ñâÿçè ñ àëþìèíèåì. Ñ ýòèõ ïîçèöèé íàõî�äèò åñòåñòâåííîå îáúÿñíåíèå ñóùåñòâåííîå óæåñòî�

÷åíèå ñïåêòðà òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ àëþìè�íèÿ ïî ñðàâíåíèþ êàê ñî ñïåêòðîì êðèñòàëëè÷åñêî�ãî �ÖÊ-àëþìèíèÿ [13℄, òàê è ñî ñïåêòðîì êîëåáàíèéàëþìèíèÿ â èêîñàýäðè÷åñêîì êðèñòàëëå [4℄.Àíàëèç ïîëó÷åííûõ äàííûõ ïîçâîëÿåò ïðåäïîëî�æèòü, ÷òî ñòðîåíèå äåêàãîíàëüíîãî êâàçèêðèñòàë�ëà ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò ìîäåëè, ïðåäëîæåí�íîé äëÿ èêîñàýäðè÷åñêîãî [4℄. Îäíî ðàçëè÷èå ñâÿçà�íî, ïî-âèäèìîìó, ñ òåì, ÷òî â ñëó÷àå äåêàãîíàëüíî�ãî êâàçèêðèñòàëëà èìååòñÿ ïðîñòðàíñòâåííàÿ ïåðè�îäè÷íîñòü âäîëü îñè 10-ãî ïîðÿäêà. Íàëè÷èå ýòîéïåðèîäè÷íîñòè âêëþ÷àåò äàëüíîäåéñòâèå ìåæàòîì�íûõ ñèë ïî îäíîìó ïðîñòðàíñòâåííîìó èçìåðåíèþ è,ñëåäîâàòåëüíî, ìîäåëü âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî áëè�æàéøèõ ñîñåäåé âäîëü îñè 10-ãî ïîðÿäêà óæå íå ïðè�ìåíèìà. Âòîðîå ðàçëè÷èå çàêëþ÷àåòñÿ â òîé ðîëè,êîòîðóþ èãðàþò àòîìû íèêåëÿ. ×àñòü èç íèõ, â îò�ëè÷èå îò ìåäè â i-AlCuFe, çàíèìàåò òàêèå æå ïîçè�öèè, êàê è àòîìû æåëåçà è, ñóäÿ ïî âñåìó, íàðàâíåñ æåëåçîì àêòèâíî ó÷àñòâóåò â óñèëåíèè æåñòêîãîêàðêàñà, ñîñòàâëåííîãî èç àòîìîâ àëþìèíèÿ, íèêå�ëÿ è æåëåçà. Äðóãàÿ æå ÷àñòü àòîìîâ íèêåëÿ âåäåòñåáÿ ïîäîáíî ìåäè â i-AlCuFe.Ñîâîêóïíîñòü ïîëó÷åííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõðåçóëüòàòîâ ïî ïàðöèàëüíûì ñïåêòðàì êîëåáàíèéàòîìîâ íèêåëÿ, æåëåçà è àëþìèíèÿ â äåêàãîíàëü�íîì êâàçèêðèñòàëëå d-AlNiFe ñîãëàñóåòñÿ ñ òàêîé�èçè÷åñêîé ìîäåëüþ åãî ñòðîåíèÿ. Èìååòñÿ êàðêàñèç êëàñòåðîâ, îáðàçîâàííûõ, â îñíîâíîì, àòîìàìèàëþìèíèÿ, ñóùåñòâåííî ìîäè�èöèðîâàííûé è óñè�ëåííûé æåñòêèìè êîâàëåíòíûìè ñâÿçÿìè ñ àòîìàìèæåëåçà è ÷àñòüþ àòîìîâ íèêåëÿ. Ñòàáèëüíîñòü ýòîéñèñòåìû (ñ òî÷êè çðåíèÿ ïðàâèëà Þì-�îçåðè [17℄)îáåñïå÷èâàåòñÿ äðóãîé ÷àñòüþ àòîìîâ íèêåëÿ, êîòî�ðûå îòäàþò ñâîè ýëåêòðîíû â çîíó ïðîâîäèìîñòè èçàíèìàþò â ñòðóêòóðå òàêèå ïîçèöèè, ÷òîáû îêàçàòüìèíèìàëüíîå âëèÿíèå íà ñèëîâîå âçàèìîäåéñòâèå,ñ�îðìèðîâàâøååñÿ â æåñòêîì êàðêàñå Al�Fe�Ni.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÝêñïåðèìåíòàëüíî, ìåòîäîì èçîòîïè÷åñêîãî êîí�òðàñòà ïðè íåóïðóãîì ðàññåÿíèè íåéòðîíîâ, ïîëó÷å�íû ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòî�ìîâ Ni, Fe è Al â äåêàãîíàëüíîì êâàçèêðèñòàëëå ññîñòàâîì Al71:3Ni24Fe4:7, à íà èõ îñíîâå è ñïåêòð òåï�ëîâûõ êîëåáàíèé ñïëàâà.Óñòàíîâëåíî, ÷òî êàê ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû òåï�ëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ àëþìèíèÿ, íèêåëÿ è æå�ëåçà, òàê è ñïåêòð êîëåáàíèé ñïëàâà â öåëîì, çà�ìåòíî æåñò÷å ñîîòâåòñòâóþùèõ ñïåêòðîâ, ðàíåå èç�756



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Àòîìíàÿ äèíàìèêà äåêàãîíàëüíîãî êâàçèêðèñòàëëà d-AlNiFeìåðåííûõ äëÿ èêîñàýäðè÷åñêîãî êâàçèêðèñòàëëà âñèñòåìå Al�Cu�Fe [3℄. Ñïåêòðàëüíûå ðàñïðåäåëå�íèÿ òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ â äåêàãîíàëüíîìêâàçèêðèñòàëëå ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò �îíîí�íûõ ñïåêòðîâ ñîîòâåòñòâóþùèõ ìåòàëëîâ. Â ÷àñòíî�ñòè, ãðàíè÷íàÿ ýíåðãèÿ êîëåáàíèé àòîìîâ àëþìèíèÿâ êâàçèêðèñòàëëå ñîñòàâëÿåò 70 ìýÂ, òîãäà êàê â�ÖÊ-àëþìèíèè � 40 ìýÂ.Äëÿ äåêàãîíàëüíîãî êâàçèêðèñòàëëà d-AlNiFeïðåäëîæåíà �èçè÷åñêàÿ ìîäåëü åãî ñòðîåíèÿ,îòëè÷àþùàÿñÿ îò ïðåäëîæåííîé ðàíåå äëÿ èêîñà�ýäðè÷åñêîãî êâàçèêðèñòàëëà i-AlCuFe [4℄ òåì, ÷òîâ îòëè÷èå îò àòîìîâ ìåäè, àòîìû íèêåëÿ íàðàâíåñ àòîìàìè æåëåçà ó÷àñòâóþò â �îðìèðîâàíèèæåñòêîãî Al�Fe�Ni êàðêàñà.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå�ÔÔÈ (ãðàíò �04-02-16448) è �ÍÖ ¾ÊÈ¿ â ðàìêàõèíèöèàòèâíîãî ïðîåêòà �18-2008.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. D. Shehtman, I. Bleh, D. Gratias, and J. W. Cahn,Phys. Rev. Lett. 53, 1951 (1984).2. E. Huttunen-Saarivirta, J. Alloys Comp. 363, 150(2004).3. Ï. Ï. Ïàðøèí, Ì. �. Çåìëÿíîâ, À. Â. Ìàøêîâ,�. À. Áðàíä, À.-Æ. Äèàíî, È. Êàëâàéðàê, ÔÒÒ 46,510 (2004).
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