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Моделирование ближнего порядка аморфных сплавов металл-металлоид 

В работе предложен метод изучения ближнего атомного расположения в аморфных металлических сплавах 

металл-металлоид на основе результатов рентгеновских и акустических результатов . Неравновесные усло­

вия кристаллизаuии сплавов достигаются с помощью сверхбольших скоростей охлаждений или перенапря­

жений при осаждении . Подобные условия формирования твердой фазы способствует тому, что кристалли­

ческая структура не успевает образовываться во всем объеме, а образовывается только в областях упорядо­

ченного расположения атомов размерами 2--б нм . Многочисленные эксперименты показали, что в аморф­

ном состоянии ближний порядок сплавов содержит области упорядоченного расположения атомов в виде 
простых геометрических структур, подобных кристаллическим структурам ОЦК, ГЦК. Предложенный ме­

тод совместного моделирования ближнего порядка сплавов металл-металлоид с использованием функции 

радиального расположения атомов, аппроксимации главного пика структурного фактора, с учетом скорости 

звука в сплаве, позволил установить характеристики ближнего порядка сплавов: тип упаковки атомов в об­

ластях упорядоченного расположения атомов (тип многогранника) , средние размеры этих областей, объем ­

ную долю, которую они занимают, а также параметры элементарной ячейки, базирующейся на этих много­

гран никах . 

А merlюd tor studying tl1e near atomic location in amorphous metal alloys 01· а meta l-metallo id is proposed based 
on tJ1e results ot" Х-гау апd acoustic res ults . Nonequilib rium coпdit io ns for the crystallization o f alloys аге acl1ieved 
Ьу using extremely high cooling rates ог overvoltages in the prec ip itation. Such conditions fo r the fon11ation ot' а 
solid phase contribute to the fact that the crystal structure does not have time to form in the entire volume, but 
fon11s only in the regions of the ordered arrangement of atoms 2-6 nm in size. Numerous experiments have s lю\vn 
tlшt in tl1e amorphous state tl1e s lюrt-range order of alloys contains regions of the ordered arra11ge111ent of ato111s in 
tl1e torm of s impk geometric structures sim ilar to crystal structures ot' Ь.с . с. and 1·.с.с. The proposed method of joint 
modeling of' tl1e sl1oti-range order of metal-metallo id alloys us ing tl1e radial a1тange111ent ol' atoms, the 
approxinшtion о[ tl1e nшin peak of the s tructшal factoг, taking into ассошн tl1e speed ot· sound iп tl1e alloy. made it 
possiЫe to estaЫ i s h tJ1e cl1aracte1·istics of the s lюrt-1·ange огdег of alloys: the type of packiпg of atoms in regions of 
ordered arra11gemen1 of atoms (po lyhedron type) tl1e average s ize o f these regions, the vоl шпе tracrion that tl1ey 
occupy, and also the parameters o f' tl1e ш1it cell based оп tJ1ese polyl1edron. 

Постановка проблемы 

Аморфные металлические сплавы 

металлоид, обладают комплексом уникальных 

металл­

физико-

химических свойств и являются новым классом пер­

спективных материалов, представляющих несомненный 

теоретический и практический интерес [1- 10]. 
Структурное состояние металлических аморф­

ных сплавов характеризуется ближним атом ным упоря­

доченном, и в отличие от кристаллических вешеств 

отсутствием трансляционной симметрии в размешении 

атомов . В связи с этим для описания структуры таких 

систем с ближним порядком испо.1ьзуется метод корре­

лятивных функций, вводится парная сферичес ки сим­

метричная функция - радиальная функция атомной 

плотности p(r) [ 1-2]. Дифракционные эксперименты 

свидетельствуют о наличии в пространстве преимуще­

ственных межатомных расстояний с определен ным 

числом ближайших соседей для каждого атома, взятого 

за начало координат, - ближним порядком. В случае 

двух- и многокомпонентных систем в понятие «ближ­

ний порядок» входит пространственное распределение 

атомов независимо от сорта и взаимное распределение 

разносортных атомов. Примените.1ьно к аморфным 

материалам пространственный ближний порядок назы­

вают топологическим (или конфигурационным) , а упо­

рядоченное распределение разносортных атомов -
химическим (композиционным) ближним порядком . 

Изучение строения аморфных металлических сплавов 

необходимо для понимания :1-1еханизмов образования 

неравновесного состояния и получения сплавов с за­

данными структурой и свойствами. 
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Анализ последних источников исследований 

и публикаций 

Известно ряд методо в исследования ближне го 

порядка в разупорядоченных структурах (жидкостей, 

расплавов, аморфных сплавов) . [ 1-3, 10, 11 ]. Каждый 
из этих методов имеют сво и недостатки и положитель­

ные стороны . Данный метод расчета ближнего порядка, 

является одним из методов наряду с известными мето­

дами МКД (молекулярной динамики) и Монте-Карло. 

Результаты исследований ближнего порядка, получе н­

ные методами МКД и Монте-Карло базируются на 

стандартных программах [1-3, 10, 11], а метод рас­

смотренный в данной работе является авторским [4, 5] . 

Цел ь. работы 

Цель настоящей работы заключается в разработ­

ке и апробации метода моделирования ближнего поряд­

ка в аморфных металличес ких сплавах на основе дан­

ных рентгеновских экспериментов. Описание механиз­

мов формирования ближне го порядка аморфного со­

стояния является важной и актуальной задачей, необхо ­

димой для более глубокого понимания физических 

процессов, протекающих на начальных стадиях форми­

рования твердой фазы, в условиях далеких от равнове­

сия , а также для расчета свойств, с целью оптимизации 

экспериментов по получению сплавов с заданным ком ­

плексом свойств. 

Методика эксперимента. Для изучения ближне го 

порядка сплавов получены рентгеновские дифракто­

граммы на автоматизированном экспериментальном 

комплексе ДРОН-2.0-IВМ в монохроматизированном 

Мат. мод . № 1 (36), 20 1 7 
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Мо - Ка-излучении (с изогнутым LiF монохромато­

ром) по точка."'' с интервалом О, 1 градуса не менее 100 
секунд выдержки на точку. Усреднение проводилось по 

пяти кр ивым интенсивности рассеяния. Дифрактограм­

мы нормировали и получал и структурные факторы [9]. 
Изложение осн овного материала 

По структурным факторам были рассчитаны 

функции радиального распределения атомов (ФРРА) и 

определен тип упаковки областей упорядоченного рас ­

положения атомов (ОУРА) для соответствующих моде­

лей [4---6]: 

2 '"'" l 

G(r) = 4пр0 r + - f[i( s ) - l ]se-0
' Sin(sr)ds ( I ) 

7f о 

где р0 - средняя межатомная плотность, i(s)- теку­

щее значение структурного фактора, а - коэффици­

ент ослабления, который понижает ложные, максимумы 

и имеет значение в промежутке от 0,0 1 до 0,02 [5]. 
Расшифровку кривых, рассчитанных по формуле 

( 1) проводили моделированием ФРРА методом «размы­

тия» идеальных гауссовских пиков на основе соответст­

вующей модели упаковки атомов в ОУРА [10, 11]: 

zm(r+
2
;,a) [ ( (r - rт)') ( (r+ r.)')] 

G( r) = ~ ~ еч\- 2и' + 4а + exl\- 2и' + 4а ' 

2т{ 1 + ~~)' (r;+ и') 
(2) 

где r" - средний радиус т -координационной сфе-

ры ; z" - координационное число атомов в т -ой коор­

динационной сфере. 

В качестве примера для моделирования испол ь­

зовали спла.в Cr--C. На рисунке 1 приведены функции 
радиального распределения атомов аморфного сплава 

Cr--C. По данным ФРРА рассчитываются радиусы 
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Рис. 1. Функция радиального распределения 

атомов сплава Сг--С с различным содержанием углеро­

да (ат.%): 1-10 %; 2-12 %; 3-14% 

Параметры расшифровки ближнего порядка 

аморфного сплава Cr--C по формуле (3 ) приведены в 
таблице. Из таблицы 1 видно, что с увеличением степе­

ни разупорядоченности сплав~ металл-металлоид уве­

личивается размер ОУР.А, и уменьшаются зазоры между 

ними. При этом происходит увеличение объемной доли 

первых координационных слоев для межатомного рас­

стояния в аморфных сплавах и сравниваются с радиу­

сам и и числом атомов в координационном слое для 

структур подобных кубооктаэдрам , тетраэдрам или 

других геометрических объектов, упакованных по типу 

ОЦК или ГЦК структуры . На основании этого делается 

предположение, что в объеме аморфного сплава суще­

ствуют ОУРА со структурами подобными простым 

геометрическим объектам . 

Для уточнения параметров ближнего порядка 

проводили моделирование главного пика структурно го 

фактора по формулам [4--5]: 

J(s0 ) = ~,.:' [ 1 +с. [ ехр( - es~ i J - 1)] ехр( - и ~s~ J 
(3) 

Данное выражение является функцией основных физ и­

ческих параметров аморфного вещества : d." - межпло-

скостное расстояние отражения ( 1 1 О}, [ - средний 

размер ОУР А, u2 
- среднеквадратичные смещения 

атомов из положения равновесия , i
0 

- максимальное 

значение экспериментального структурного фактора . 

Величина & о пределяются в процессе моделирования 

структуры ОУРА. Для исследуемой модели Q, и Q, 
равны соответственно 0,9544 и 0,9654. Моделирование 
формы главного пика структурного фактора ( 11 О) ис­
следуем ых пленок позволило определить средние ·раз­

меры ОУРА и их геометрическую форму. Используя 

правило Бравэ-Доннея-Харкера для определения огран ­

ки кристалла [ 12], выбирались модельные геометриче­

ские объекты из форм ограненных плоскостями ( 11 О) и 

( 100). Модельные профили структурного фактора рас­
считывались по формуле (3) и сравнивались с формой 
главного максимума структурного фактора (см. рис.2). 
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Рис. 2. Профил и главного пика структурного фактора 

аморфного сплава Cr86C 14 : а) экспериментальный пик, б) 

модельный пик для кубооктаэдров, в) модельный пик для 

тетраэдров 

ОУРА в сплаве, что свидетельствует о наличии микро­

кристаллов. 

Выводы 

Предложеный метод моделирования ближнего 

порядка в аморфных сплавах на основе результатов 

рентгеновских экспериментов. Показано, что с помо-
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щью данной методики можно установить размеры и 

форму ОУРА а также величину зазоров между ними, 

параметры решетки ОУРА, а также объемную долю их 

объеме металла. Моделирование показало, что в аморф-

А.Н. Гуливец, А.С . Баскевич 

ных сплавах Cr-C ОУ?'А представляют собой пре­
имущественно кубооктаэдры, а зазоры между ними 

заполнены атомами аморфизатора образующими твер­

дый раствор в металле. 

Таблица 1. Параметры ближнего порядка аморфного сплава Cr-C 

Сплав ФормаОУРА а. н,и и 2• н.м i'vf, н,и - Vд. % L . 1-/оИ 

Cr86CN кубооктаэдр 0,2842 0,0 113 0, 1502 3,98 42 

Cr88C12 кубооктаэдр 0,2846 0,0 115 0, 1272 4,35 52 

Cr90C t0 кубооктаэдр 0,285 1 0,0 120 0, 1084 4,9 1 64 

При.иечание: а - параметр решетки ОУРА, u1
- среднеквадратичные относительные смещения атомов из 

положен ия равновесия , I- средний размер ОУРА, L'vf ·- размеры зазороs между ОУРА; V0 - объемная доля ОУРА 
в сплаве . 
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