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ÀÒÎÌÍÛÅ ÌÅÕÀÍÈÇÌÛ ÑÒÅÊËÎÂÀÍÈß ×ÈÑÒÎ�Î ÆÅËÅÇÀÀ. Â. Åâòååâ *, À. Ò. Êîñèëîâ, Å. Â. Ëåâ÷åíêîÂîðîíåæñêèé ãîñóäàðñòâåííûé òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò394026, Âîðîíåæ, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 13 �åâðàëÿ 2004 ã.Â ðàìêàõ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íà ìîäåëè æåëåçà ñ ïàðíûì ïîòåíöèàëîì ìåæàòîìíîãî âçàè-ìîäåéñòâèÿ Ïàêà �Äîÿìû ïîêàçàíî, ÷òî â îñíîâå ñòðóêòóðíîé ñòàáèëèçàöèè àìîð�íîé �àçû ÷èñòîãîæåëåçà â ïðîöåññå çàêàëêè èç ðàñïëàâà ëåæèò îáðàçîâàíèå ïåðêîëÿöèîííîãî êëàñòåðà èç âçàèìîïðî-íèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ, â âåðøèíàõ è â öåíòðàõ êîòîðûõ ðàñïîëîæåíûàòîìû.PACS: 61.43.Bn 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎäíîé èç íàèáîëåå àêòóàëüíûõ è íåðåøåííûõ çà�äà÷ �èçèêè àìîð�íîãî ñîñòîÿíèÿ ÿâëÿåòñÿ óñòàíîâ�ëåíèå ïðèíöèïèàëüíûõ ðàçëè÷èé ìåæäó àòîìíîéñòðóêòóðîé ðàñïëàâà è ìåòàëëè÷åñêîãî ñòåêëà. Ýòîñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ñóùåñòâóþùèå äè�ðàêöèîííûåìåòîäû èçó÷åíèÿ ñòðóêòóðû íåóïîðÿäî÷åííûõ ìàòå�ðèàëîâ äàþò ëèøü îäíîìåðíóþ óñðåäíåííóþ êàðòè�íó ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ â âèäå ñòðóêòóðíûõ �óíê�öèé [1℄, à ïðåäëîæåííûå ìîäåëè áëèæíåãî ïîðÿäêàíà îñíîâå ñëó÷àéíîé ïëîòíîé óïàêîâêè àòîìîâ (ìî�äåëü Áåðíàëà è äð.) èëè êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãî�ãðàííèêîâ (ìîäåëü íà îñíîâå ìíîãîãðàííèêîâ Ôðàí�êà �Êàñïåðà è äð.) îäèíàêîâî óñïåøíî ïðèìåíÿþòñÿäëÿ îïèñàíèÿ âçàèìíîãî ðàñïîëîæåíèÿ àòîìîâ êàêâ æèäêèõ, òàê è â àìîð�íûõ ìåòàëëàõ [2�5℄, îñòàâ�ëÿÿ ïðè ýòîì îòêðûòûì âîïðîñ îá èíäèâèäóàëüíûõîñîáåííîñòÿõ èõ ñòðóêòóðíîé îðãàíèçàöèè.Ñóùåñòâåííûé ïðîãðåññ â �îðìèðîâàíèè ìîäåëü�íûõ ïðåäñòàâëåíèé î ñòðóêòóðå æèäêîãî è àìîð�íî�ãî ñîñòîÿíèé ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåì, à òàêæå àòîì�íûõ ìåõàíèçìîâ èõ âçàèìíûõ ïðåâðàùåíèé ìîæåòáûòü äîñòèãíóò íà ïóòè ïðîâåäåíèÿ êîìïüþòåðíûõýêñïåðèìåíòîâ â ðàìêàõ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äè�íàìèêè ñ èñïîëüçîâàíèåì âûñîêîý��åêòèâíûõ, õî�ðîøî îïòèìèçèðîâàííûõ àëãîðèòìîâ è àäåêâàòíûõïîòåíöèàëîâ ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Äëÿ äåòàëüíîãî èçó÷åíèÿ ñòðóêòóðû êîíäåíñè�ðîâàííûõ ñðåä íåîáõîäèì àíàëèç êîîðäèíàöèîí�*E-mail: evteev�vmail.ru

íûõ ìíîãîãðàííèêîâ àòîìîâ ñèñòåìû è óñòàíîâëå�íèå ãåîìåòðè÷åñêèõ çàêîíîâ, ëåæàùèõ â îñíîâå èõâçàèìíîãî ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïîëîæåíèÿ. Äëÿêðèñòàëëîâ ýòà çàäà÷à ñóùåñòâåííî óïðîùàåòñÿ �òðàíñëÿöèîííàÿ èíâàðèàíòíîñòü ñóæàåò îáúåì èçó�÷àåìîãî îáúåêòà äî ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, â êîòî�ðîé àòîìû çàíèìàþò �èêñèðîâàííûå ïîçèöèè, íà�õîäÿñü íà îïðåäåëåííûõ ðàññòîÿíèÿõ äðóã îò äðó�ãà. Äëÿ ñòðóêòóðíî-íåóïîðÿäî÷åííûõ êîíäåíñèðî�âàííûõ ñðåä, òàêèõ êàê ðàñïëàâû è àìîð�íûå òâåð�äûå òåëà, îòñóòñòâèå òðàíñëÿöèîííîé èíâàðèàíòíî�ñòè ñîçäàåò ñëîæíóþ ìîçàèêó ëîêàëüíûõ àòîìíûõêîí�èãóðàöèé, êîððåêòíîå ñèñòåìàòè÷åñêîå èçó÷å�íèå êîòîðûõ ìîæíî ïðîâåñòè ëèøü íà ïóòè ïîñòðîå�íèÿ êîìïüþòåðíîé ìîäåëè ñòðóêòóðû èññëåäóåìîãîîáúåêòà è àíàëèçà êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííè�êîâ âñåõ åå àòîìîâ.Ïðèâåäåííûå íèæå ðåçóëüòàòû ñòàòèñòèêî-ãåî-ìåòðè÷åñêîãî è êëàñòåðíîãî àíàëèçà ñòðóêòóðû ìî�ëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé ìîäåëè æåëåçà ñ ïàðíûììåæàòîìíûì ïîòåíöèàëîì Ïàêà �Äîÿìû [6℄ â ïðî�öåññå çàêàëêè èç æèäêîãî ñîñòîÿíèÿ ÿâëÿþòñÿ ðàç�âèòèåì ñ�îðìóëèðîâàííûõ â ðàáîòå [7℄ ìîäåëüíûõïðåäñòàâëåíèé î ñòðóêòóðå ÷èñòûõ àìîð�íûõ ìåòàë�ëîâ è àòîìíûõ ìåõàíèçìàõ åå �îðìèðîâàíèÿ.2. ÎÏÈÑÀÍÈÅ ÌÎÄÅËÈÂíà÷àëå áûëà ïîñòðîåíà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè-÷åñêàÿ ìîäåëü æèäêîãî æåëåçà ïðè T = 2300 Ê ñïëîòíîñòüþ 7800 êã/ì3 (ïëîòíîñòü çàäàâàëàñü â ñî�îòâåòñòâèè ñ äàííûìè äëÿ �-Fe [8℄ ñ ó÷åòîì ïîïðàâ�600



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004 Àòîìíûå ìåõàíèçìû ñòåêëîâàíèÿ ÷èñòîãî æåëåçàêè ïîðÿäêà 1% íà àìîð�èçàöèþ). Â êà÷åñòâå èñõîä�íîé ñòðóêòóðû áûëà âçÿòà ñëó÷àéíàÿ ïëîòíàÿ óïà�êîâêà àòîìîâ. Âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó àòîìàìè îïè�ñûâàëè ñ ïîìîùüþ ýìïèðè÷åñêîãî ïàðíîãî ïîòåíöè�àëà Ïàêà �Äîÿìû, êîòîðûé èìååò âèä [6℄�(r) = �0:188917(r� 1:82709)4 ++ 1:70192(r� 2:50849)2 � 0:198294 ýÂ; (1)ãäå r âûðàæåíî â �A. �àäèóñ îáðåçàíèÿ ïîòåíöèà�ëà (ðàññòîÿíèå, ïðè êîòîðîì ïîòåíöèàë è åãî ïåð�âàÿ ïðîèçâîäíàÿ ïëàâíî îáðàùàþòñÿ â íóëü) ðàâåír = 3:44�A. Ïàðàìåòðû ýòîãî ïîòåíöèàëà îïðåäåëå�íû èç äàííûõ ïî óïðóãèì ñâîéñòâàì �-Fe. Èñïîëü�çîâàíèå åãî ïðè ìîäåëèðîâàíèè æèäêîãî è àìîð��íîãî æåëåçà [9�11℄, à òàêæå åãî ñïëàâîâ ñ ìåòàëëîè�äàìè [12; 13℄ îáåñïå÷èâàåò õîðîøåå ñîãëàñèå ðàñ÷åò�íûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðè�ñòèê. Ìîäåëü ñîäåðæàëà 100000 àòîìîâ â îñíîâíîìêóáå ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè. Àòî�ìàì â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè ñîîáùàëèñü ñêî�ðîñòè ñîãëàñíî ðàñïðåäåëåíèþ Ìàêñâåëëà. Ìåòîäè�êà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà ñîñòîÿëà â÷èñëåííîì èíòåãðèðîâàíèè óðàâíåíèé äâèæåíèÿ ñâðåìåííûì øàãîì �t = 1:523 � 10�15 ñ ïî àëãîðèòìóÂåðëå [14℄. Ñèñòåìà âûäåðæèâàëàñü ïðè óêàçàííîéòåìïåðàòóðå â òå÷åíèå 3000 âðåìåííûõ øàãîâ (èçî�òåðìè÷åñêèå óñëîâèÿ). Çàòåì òåìïåðàòóðíîå îãðàíè�÷åíèå ñíèìàëîñü, è â ñèñòåìå íà ïðîòÿæåíèè 3000âðåìåííûõ øàãîâ ïðè ïîñòîÿííîé âíóòðåííåé ýíåð�ãèè (àäèàáàòè÷åñêèå óñëîâèÿ) óñòàíàâëèâàëîñü òåï�ëîâîå ðàâíîâåñèå.Äàëåå ñèñòåìó â èçîõîðè÷åñêèõ óñëîâèÿõ îõëà�æäàëè ñî ñêîðîñòüþ 4:4 �1012 Ê/ñ. Öèêëè÷åñêàÿ ïðî�öåäóðà çàêàëêè ñâîäèëàñü ê ñòóïåí÷àòîìó ïîíèæå�íèþ òåìïåðàòóðû íà �T = 20 Ê (Ti = (115� i)�T ,ãäå Ti � òåìïåðàòóðà ¾îêðóæàþùåé ñðåäû¿ íà i-ìöèêëå), ïîääåðæàíèþ ýòîé òåìïåðàòóðû â ñèñòåìåíà ïðîòÿæåíèè 1000�t è ïîñëåäóþùåìó îòæèãó âàäèàáàòè÷åñêèõ óñëîâèÿõ â òå÷åíèå 2000�t. Òàêèìîáðàçîì, ïðîäîëæèòåëüíîñòü îäíîãî öèêëà ñîñòàâëÿ�ëà 3000�t èëè 4:569 �10�12 ñ. Óñðåäíåíèå òåðìîäèíà�ìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìû (T � òåìïåðàòó�ðû, U � ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, PV � ïðîèçâåäå�íèÿ äàâëåíèÿ íà îáúåì) ïðîâîäèëîñü â òå÷åíèå ïî�ñëåäíèõ 1000�t êàæäîãî öèêëà. Ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî òåìïåðàòóðà T ñèñòåìû, íàõîäÿùåéñÿ â àäèà�áàòè÷åñêèõ óñëîâèÿõ, è òåìïåðàòóðà Ti ¾îêðóæàþ�ùåé ñðåäû¿ ñòðîãî íå ñîâïàäàþò ìåæäó ñîáîé. Ïî�ñëå êàæäîãî öèêëà ñèñòåìó ìåòîäîì ñòàòè÷åñêîé ðå�ëàêñàöèè ïåðåâîäèëè â ñîñòîÿíèå ñ T = 0, ïðåäî�ñòàâëÿÿ âîçìîæíîñòü àòîìàì çàíÿòü ðàâíîâåñíûå

ïîëîæåíèÿ â ëîêàëüíûõ ïîòåíöèàëüíûõ ÿìàõ. Äëÿñòàòè÷åñêè ðåëàêñèðîâàííûõ ìîäåëåé ðàññ÷èòûâà�ëèñü ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ (U0), ïðîèçâåäåíèå äàâ�ëåíèÿ íà îáúåì (P0V ) è ïðîâîäèëñÿ ñòðóêòóðíûéàíàëèç. Òàêàÿ ïðîöåäóðà ïîçâîëÿëà îïðåäåëÿòü ñòå�ïåíü ñòðóêòóðíîé ðåëàêñàöèè ìîäåëè ñ ïîíèæåíèåìòåìïåðàòóðû.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÊàê âèäíî íà ðèñ. 1, â ïðîöåññå îõëàæäåíèÿ ïî�òåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ è ïðîèçâåäåíèå äàâëåíèÿ íàîáúåì èçìåíÿþòñÿ íåïðåðûâíî, îäíàêî ïðîèçâîäíûåîò óêàçàííûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí ïðè òåì�ïåðàòóðå ¾îêðóæàþùåé ñðåäû¿ Ti � 1180 Ê íà÷è�íàþò äîâîëüíî ðåçêî óìåíüøàòüñÿ. Íà òåìïåðàòóð�íûõ çàâèñèìîñòÿõ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè è ïðîèçâå�äåíèÿ äàâëåíèÿ íà îáúåì ïîñëå ñòàòè÷åñêîé ðåëàê�ñàöèè ïðè òîé æå òåìïåðàòóðå íàáëþäàåòñÿ òî÷êàïåðåãèáà, î ÷åì ñâèäåòåëüñòâóåò ìàêñèìóì íà ïðî�èçâîäíûõ ýòèõ çàâèñèìîñòåé (ðèñ. 1). Áûëî òàêæåóñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè Ti < 1180 Ê ðåçêî óìåíüøàåò�ñÿ âåëè÷èíà ñðåäíåãî ñóììàðíîãî ñìåùåíèÿ àòîìîâ,÷òî õàðàêòåðíî ïðè ñìåíå ìåõàíèçìà ïåðåìåùåíèÿàòîìîâ îò áåçàêòèâàöèîííîãî (äëÿ äè��óçèè àòî�ìîâ â æèäêîñòè) ê àêòèâàöèîííîìó (äëÿ äè��óçèèàòîìîâ â òâåðäîì òåëå) [15℄.Ñòàòèñòèêî-ãåîìåòðè÷åñêèé àíàëèç ñòðóêòó�ðû ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ìîäåëåé æèäêîãîè àìîð�íîãî æåëåçà íà îñíîâå ìíîãîãðàííèêîâÂîðîíîãî [2�5℄ ïîêàçàë, ÷òî ñîîòâåòñòâåííî 70 è80% âñåõ àòîìíûõ êîí�èãóðàöèé îïèñûâàþòñÿìíîãîãðàííèêàìè Âîðîíîãî, èìåþùèìè ðàçëè÷íûåñî÷åòàíèÿ òîëüêî ÷åòûðåõ-, ïÿòè- è øåñòèóãîëüíûõãðàíåé. Ïðè ýòîì áîëåå 90% âñåõ àòîìîâ ìîäåëåéêàê æèäêîãî, òàê è àìîð�íîãî æåëåçà èìåþòãåîìåòðè÷åñêîå êîîðäèíàöèîííîå ÷èñëî îò 12 äî 15.Íàïîìíèì, ÷òî îòäåëüíûé ìíîãîãðàííèê Âîðîíîãîìîæíî îïèñàòü ñîâîêóïíîñòüþ ÷èñåë nq , ðàâíûõ÷èñëó ãðàíåé, èìåþùèõ q ñòîðîí (n3�n4�n5� : : : )[2�5℄. Ïðèâåäåííóþ ñîâîêóïíîñòü ÷èñåë ìîæíîèñïîëüçîâàòü òàêæå äëÿ îïèñàíèÿ êîîðäèíàöèîí�íûõ ìíîãîãðàííèêîâ. Â ýòîì ñëó÷àå nq óêàçûâàåòêîëè÷åñòâî âåðøèí, â êîòîðûõ ñõîäÿòñÿ q ðåáåð.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîçâîëèëè âûâåñòè 28òîïîëîãè÷åñêè ðàçðåøåííûõ êîîðäèíàöèîííûõìíîãîãðàííèêîâ òèïà (0� n4 � n5 � n6) ñ êîîðäèíà�öèîííûìè ÷èñëàìè îò 12 äî 15.Åñëè â ìíîãîãðàííèêå Âîðîíîãî ÷èñëà âåðøèí,ðåáåð, ãðàíåé îáîçíà÷èòü ñîîòâåòñòâåííî VV , EV ,FV , òî ñîãëàñíî òåîðåìå Ýéëåðà ìåæäó íèìè ñóùå�ñòâóåò ñëåäóþùåå ñîîòíîøåíèå:601
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0 600 1200 1800�èñ. 1. Çàâèñèìîñòü òåðìîäèíàìè÷åñêèõ �óíêöèé ìîäåëè æåëåçà è èõ ïðîèçâîäíûõ îò òåìïåðàòóðû ¾îêðóæàþùåéñðåäû¿ Ti â óñëîâèÿõ îõëàæäåíèÿ èç ðàñïëàâà ñî ñêîðîñòüþ 4:4 � 1012 K/ñ: à � ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ U , á � ïðî-èçâåäåíèå äàâëåíèÿ íà îáúåì, PV , â � ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ïîñëå ñòàòè÷åñêîé ðåëàêñàöèè U0, ã � ïðîèçâåäåíèåäàâëåíèÿ íà îáúåì ïîñëå ñòàòè÷åñêîé ðåëàêñàöèè, P0VVV �EV + FV = 2: (2)Ïîñêîëüêó äëÿ îáðàçîâàíèÿ âåðøèíû ìíîãîãðàííè�êà Âîðîíîãî äîñòàòî÷íî ïåðåñå÷åíèÿ òðåõ ïëîñêî�ñòåé, à âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ âåðøèíû íà ïåðå� ñå÷åíèè ÷åòûðåõ è áîëåå ïëîñêîñòåé èç-çà ãåîìåòðè�÷åñêèõ èñêàæåíèé â àìîð�íîé ñòðóêòóðå ñëèøêîììàëà, äëÿ ìíîãîãðàííèêà Âîðîíîãî àòîìîâ àìîð��íîé ñòðóêòóðû ñïðàâåäëèâî ðàâåíñòâî602



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004 Àòîìíûå ìåõàíèçìû ñòåêëîâàíèÿ ÷èñòîãî æåëåçà2EV = 3VV ; (3)êîòîðîå îçíà÷àåò, ÷òî êàæäîå ðåáðî ñîåäèíÿåò äâåâåðøèíû, à â êàæäîé âåðøèíå ñõîäÿòñÿ ïî òðè ðå�áðà. Äëÿ êîîðäèíàöèîííîãî ìíîãîãðàííèêà êîëè÷å�ñòâî âåðøèí, ðåáåð è ãðàíåé ñîîòâåòñòâåííî ðàâíîVC = FV , EC = EV , FC = VV , ïîýòîìó èç ñîîòíîøå�íèÿ (3) ñëåäóåò, ÷òî â êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàí�íèêàõ, ïîñòðîåííûõ äëÿ àòîìîâ àìîð�íîé ñòðóêòó�ðû, ìîãóò ïðèñóòñòâîâàòü òîëüêî òðåóãîëüíûå ãðà�íè.Óðàâíåíèå Ýéëåðà (2) ñ ó÷åòîì ñîîòíîøåíèÿ (3)ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå3FV �EV = 6: (4)Äàëåå äëÿ ìíîãîãðàííèêà Âîðîíîãî òèïà(0 �n4 �n5 �n6) èç óðàâíåíèÿ (4) ñ ó÷åòîì òîãî,÷òî FV = n4 + n5 + n6; (5)EV = 12(4n4 + 5n5 + 6N6); (6)ïîëó÷èì ñîîòíîøåíèån5 = 2(6� n4): (7)Ïîñêîëüêó n4 è n5 äîëæíû áûòü öåëûìè ïîëîæè�òåëüíûìè ÷èñëàìè, òî, ñîãëàñíî âûðàæåíèþ (7), èõçíà÷åíèÿ îãðàíè÷åíû è ñâÿçàíû ïîïàðíî ìåæäó ñî�áîé. ×èñëåííîå çíà÷åíèå n6 äëÿ êàæäîé òàêîé ïàðûè çàäàííîãî êîîðäèíàöèîííîãî ÷èñëà èç èíòåðâàëà12 � FV � 15 ìîæíî íàéòè, èñïîëüçóÿ ñîîòíîøå�íèå (5).Â òàáëèöå ïðèâåäåíû 28 òîïîëîãè÷åñêè ðàç�ðåøåííûõ êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâòèïà (0 �n4 �n5 �n6), óäîâëåòâîðÿþùèõ óñëîâèþ12 � n4 + n5 + n6 � 15, à òàêæå èõ äîëÿ â ìîäåëÿõæèäêîãî è àìîð�íîãî æåëåçà ïðè òåìïåðàòóðàõ¾îêðóæàþùåé ñðåäû¿ 2300 Ê è 0 Ê. Æèðíûìøðè�òîì âûäåëåíû õàðàêòåðíûå êàê äëÿ æèäêî�ãî, òàê è äëÿ àìîð�íîãî ñîñòîÿíèÿ 14 îñíîâíûõòèïîâ êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ, äîëÿêîòîðûõ áîëüøå 1%. Îñòàëüíûå êîîðäèíàöèîí�íûå ìíîãîãðàííèêè ÿâëÿþòñÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèíåñòàáèëüíûìè.Èç òàáëèöû âèäíî, ÷òî â ïðîöåññå çàêàëêè ðàñ�ïëàâà íàèáîëåå èíòåíñèâíî ïðîèñõîäèò óâåëè÷åíèå(ïîðÿäêà 4%) äîëè àòîìîâ, äëÿ êîòîðûõ êîîðäè�íàöèîííûé ìíîãîãðàííèê (0 � 0 � 12 � 0) � èêîñàýäð,à ìíîãîãðàííèê Âîðîíîãî � äîäåêàýäð (ðèñ. 2).Çäåñü íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî èç âñåõ êîîðäèíà�öèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ, âñòðå÷àþùèõñÿ â ïëîò�íîóïàêîâàííûõ ñòðóêòóðàõ (êàê óïîðÿäî÷åííûõ,

òàê è íåóïîðÿäî÷åííûõ), èêîñàýäð ÿâëÿåòñÿ íàè�áîëåå êîìïàêòíûì è ýíåðãåòè÷åñêè ñòàáèëüíûì.Òàê, íàïðèìåð, ýíåðãèÿ èçîëèðîâàííîãî èêîñàýä�ðà (êîîðäèíàöèîííîå ÷èñëî 12), ðàññ÷èòàííàÿ ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì ïàðíîãî ïîòåíöèàëà Ïàêà �Äîÿìû,ñîñòàâëÿåò �0:79 ýÂ/àò. Äëÿ ñðàâíåíèÿ, ýíåðãèèèçîëèðîâàííûõ êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ�ÖÊ- è ÎÖÊ-ðåøåòîê (êóáîîêòàýäð, êîîðäèíàöèîí�íîå ÷èñëî 12 è ðîìáîäîäåêàýäð, êîîðäèíàöèîííîå÷èñëî 14) ñîñòàâëÿþò ñîîòâåòñòâåííî �0:69 ýÂ/àò è�0:73 ýÂ/àò. Îäíàêî íàëè÷èå ó èêîñàýäðà îñåé ïÿòî�ãî ïîðÿäêà äåëàåò åãî íåñîâìåñòèìûì ñ òðàíñëÿöè�îííîé ñèììåòðèåé, è, ñëåäîâàòåëüíî, �îðìèðîâàíèåàìîð�íîé ñòðóêòóðû ÷èñòûõ ìåòàëëîâ íà îñíîâå òà�êèõ êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ çàòðóäíÿåòïðîöåññ àòîìíîé ïåðåñòðîéêè ïðè êðèñòàëëèçàöèè,ñîçäàâàÿ ïðåäïîñûëêè äëÿ ñòàáèëèçàöèè àìîð�íîãîñîñòîÿíèÿ. Ïîýòîìó îñíîâíîå âíèìàíèå áûëî óäåëå�íî èçó÷åíèþ çàêîíîìåðíîñòåé ýâîëþöèè â ïðîöåññåçàêàëêè ñòðóêòóðíûõ ýëåìåíòîâ ñ èêîñàýäðè÷åñêîéñèììåòðèåé.Êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 3, â èñõîäíîé ìîäåëè æèä�êîñòè äîëÿ àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ â öåíòðàõ èêîñà�ýäðîâ, ñîñòàâëÿåò 4.315%, à îáùàÿ äîëÿ àòîìîâ,çàäåéñòâîâàííûõ â ïîñòðîåíèè èêîñàýäðîâ, ðàâíà38:813%. Êàæäîìó èêîñàýäðó â ñðåäíåì ïðèíàäëå�æèò îêîëî 9 àòîìîâ. Ïî ìåðå ïîíèæåíèÿ òåìïåðà�òóðû â ïðîöåññå çàêàëêè ÷èñëî èêîñàýäðîâ ðàñòåò,à â íàèáîëåå ñòðóêòóðíî îòðåëàêñèðîâàííîé ìîäå�ëè ïðè 0 Ê ýòè âåëè÷èíû äîñòèãàþò ñîîòâåòñòâåí�íî çíà÷åíèé 8.033% è 59.024%. Êàæäîìó èêîñàýä�ðó â ñðåäíåì ïðèíàäëåæèò ïðèìåðíî 7 àòîìîâ, ÷òîñâèäåòåëüñòâóåò îá óâåëè÷åíèè ÷èñëà àòîìîâ, ïðè�íàäëåæàùèõ îäíîâðåìåííî íåñêîëüêèì èêîñàýäðàì,ò. å. óâåëè÷èâàåòñÿ äîëÿ âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîí�òàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ. Òî÷êè ïåðå�ãèáà íà ýòèõ êðèâûõ, ñîîòâåòñòâóþùèå ìàêñèìàëü�íîé ñêîðîñòè ðîñòà ÷èñëà èêîñàýäðîâ, êàê è íà çà�âèñèìîñòÿõ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè è ïðîèçâåäåíèÿäàâëåíèÿ íà îáúåì ïîñëå ñòàòè÷åñêîé ðåëàêñàöèè,íàõîäÿòñÿ ïðè Ti � 1180 Ê.Èíòåðåñíî îòìåòèòü, ÷òî ÷èñëî àòîìîâ, íàõî�äÿùèõñÿ â öåíòðå èêîñàýäðîâ, êîòîðûå íå èìåþòâçàèìîïðîíèêàþùèõ êîíòàêòîâ, â ïðîöåññå çàêàë�êè ïðàêòè÷åñêè íå èçìåíÿåòñÿ, òîãäà êàê ÷èñëî ïàðâçàèìîïðîíèêàþùèõ èêîñàýäðîâ ñóùåñòâåííî óâåëè�÷èâàåòñÿ.Íà ðèñ. 4à ïðèâåäåíû ïàðíûå �óíêöèè ðàäèàëü�íîãî ðàñïðåäåëåíèÿ gII(r) àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ âöåíòðå èêîñàýäðîâ, ðàññ÷èòàííûå ïðè òåìïåðàòóðàõ¾îêðóæàþùåé ñðåäû¿ 2300, 1500, 1300, 1200, 1100 è0 Ê. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî âèä ýòèõ �óíêöèé ïðàê�603



À. Â. Åâòååâ, À. Ò. Êîñèëîâ, Å. Â. Ëåâ÷åíêî ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004�àñïðåäåëåíèå äëÿ ìîäåëè æåëåçà òîïîëîãè÷åñêè ðàçðåøåííûõ â æèäêîì è àìîð�íîì ñîñòîÿíèÿõ êîîðäèíà-öèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ òèïà (0 � n4 � n5 � n6) ñ êîîðäèíàöèîííûìè ÷èñëàìè, óäîâëåòâîðÿþùèìè óñëîâèþ12 � VC � 15. Ïåðâîå ÷èñëî óêàçûâàåò äîëþ êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ â ðàñïëàâå ïðè Ti = 2300 K,âòîðîå � â àìîð�íîì ñîñòîÿíèè ïîñëå çàêàëêè ïðè Ti = 0. Æèðíûì øðè�òîì âûäåëåíû êîîðäèíàöèîííûåìíîãîãðàííèêè, äîëÿ êîòîðûõ áîëüøå 1% êàê â ðàñïëàâå, òàê è â àìîð�íîì ñîñòîÿíèèVC 12 13 14 15(0 � 0 � 12 �n6) (0 � 0 � 12 � 0) (0 � 0 � 12 � 1) (0 � 0 � 12 � 2) (0 � 0 � 12 � 3)Äîëÿ, % 4:315! 8:033 0 2:180! 4:933 1:218! 2:589(0 � 1 � 10 �n6) (0 � 1 � 10 � 1) (0 � 1 � 10 � 2) (0 � 1 � 10 � 3) (0 � 1 � 10 � 4)Äîëÿ, % 0 10:144! 13:183 4:882! 7:105 3:569! 4:820(0 � 2 � 8 �n6) (0 � 2 � 8 � 2) (0 � 2 � 8 � 3) (0 � 2 � 8 � 4) (0 � 2 � 8 � 5)Äîëÿ, % 3:001! 1:961 2:521! 1:620 9:783! 10:981 3:962! 4:432(0 � 3 � 6 �n6) (0 � 3 � 6 � 3) (0 � 3 � 6 � 4) (0 � 3 � 6 � 5) (0 � 3 � 6 � 6)Äîëÿ, % 1:137! 0:391 9:867! 9:215 5:337! 4:284 2:617! 2:076(0 � 4 � 4 �n6) (0 � 4 � 4 � 4) (0 � 4 � 4 � 5) (0 � 4 � 4 � 6) (0 � 4 � 4 � 7)Äîëÿ, % 0:433! 0:131 1:108! 0:548 3:940! 3:068 1:149! 0:796(0 � 5 � 2 �n6) (0 � 5 � 2 � 5) (0 � 5 � 2 � 6) (0 � 5 � 2 � 7) (0 � 5 � 8)Äîëÿ, % 0:044! 0:003 0:469! 0:259 0:006! 0 0:159! 0:088(0 � 6 � 0 �n6) (0 � 6 � 0 � 6) (0 � 6 � 0 � 7) (0 � 6 � 0 � 8) (0 � 6 � 0 � 9)Äîëÿ, % 0:001! 0 0:002! 0 0:158! 0:252 0:001! 0Âñåãî, % 8:754! 10:519 24:111! 24:825 26:286! 30:623 12:675! 14:801

ба�èñ. 2. Êîîðäèíàöèîííûé ìíîãîãðàííèê èêîñàýäð (à) è åãî ìíîãîãðàííèê Âîðîíîãî äîäåêàýäð (á )òè÷åñêè íå çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû. Ïåðâûé ïèêgII(r) ñîîòâåòñòâóåò êîíòàêòó âçàèìîïðîíèêàþùèõèêîñàýäðîâ, âòîðîé � êîíòàêòó èêîñàýäðîâ ïî ãðà�íÿì è ðåáðàì, à òðåòèé (ðàñùåïëåííûé) � êîíòàêòó èêîñàýäðîâ ïî âåðøèíàì.Äëÿ èçó÷åíèÿ çàêîíîìåðíîñòåé ñòðóêòóðíîé îð�ãàíèçàöèè èêîñàýäðè÷åñêèõ êîîðäèíàöèîííûõ ìíî�ãîãðàííèêîâ ïðè îõëàæäåíèè ìîäåëè æåëåçà â ðàì�604



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004 Àòîìíûå ìåõàíèçìû ñòåêëîâàíèÿ ÷èñòîãî æåëåçà
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü îò òåìïåðàòóðû ¾îêðóæàþ-ùåé ñðåäû¿ Ti ÷èñëà àòîìîâ NI, íàõîäÿùèõñÿ âöåíòðàõ èêîñàýäðîâ, è îáùåãî ÷èñëà àòîìîâ N 0I , çà-äåéñòâîâàííûõ â ïîñòðîåíèè èêîñàýäðîâ. Ñêîðîñòüîõëàæäåíèÿ ñîñòàâëÿåò 4:4 � 1012 Ê/ñêàõ òåîðèè ïðîòåêàíèÿ áûë ïðîâåäåí êëàñòåðíûéàíàëèç. Íà ðèñ. 4á ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè ÷èñëàèêîñàýäðîâ NmaxI â íàèáîëüøåì ïî ðàçìåðó êëàñòå�ðå ñ ðàññòîÿíèÿìè ìåæäó ñîñåäÿìè ìåíüøèìè, ëèáîðàâíûìè r, îò âåëè÷èíû r äëÿ òåìïåðàòóð ¾îêðó�æàþùåé ñðåäû¿ 2300, 1500, 1300, 1200, 1100 è 0 Ê.Êàê âèäíî íà ðèñ. 4á, ïðè Ti > 1200 Ê ïîðîã ïåð�êîëÿöèè íàáëþäàåòñÿ ïðàâåå øòðèõîâîé âåðòèêàëü�íîé ëèíèè, ðàçäåëÿþùåé îáëàñòü âçàèìîïðîíèêàþ�ùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ îòîáëàñòè èçîëèðîâàííûõ èêîñàýäðîâ. Ñëåäîâàòåëüíî,ïðè Ti > 1200Ê ïåðêîëÿöèîííûé êëàñòåð èç âçàèìî�ïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêî�ñàýäðîâ íå îáðàçóåòñÿ. Ïðÿìûìè íàáëþäåíèÿìè çàïîâåäåíèåì àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ â öåíòðàõ èêîñàýä�
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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 è 6 ñîîòâåòñòâóþò òåìïåðàòóðàì ¾îêðóæà-þùåé ñðåäû¿ 2300, 1500, 1300, 1200, 1100 è 0 Ê.Ñêîðîñòü îõëàæäåíèÿ ñîñòàâëÿåò 4:4 � 1012 Ê/ñðîâ, áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå îáðàçóþò�ñÿ èçîëèðîâàííûå äðóã îò äðóãà êîíå÷íûå êëàñòå�ðû èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæ�äó ñîáîé èêîñàýäðîâ, êîòîðûå íåïðåðûâíî èçìåíÿ�þò ñâîþ �îðìó è ðàçìåð ïî ìåðå ïîíèæåíèÿ òåìïå�ðàòóðû. Ïðè îõëàæäåíèè â ïðîöåññå çàêàëêè íèæå1200 Ê ïîðîã ïåðêîëÿöèè ñìåùàåòñÿ ëåâåå øòðèõî�âîé âåðòèêàëüíîé ëèíèè (ðèñ. 4á ) â îáëàñòü âçàèìî�ïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêî�ñàýäðîâ, ïðè ýòîì ïðîèñõîäèò îáðàçîâàíèå è ïîñëå�605
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü ðàçìåðà íàèáîëüøåãî êëàñ-òåðà èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþùèõìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ NmaxI îò òåìïåðàòóðû¾îêðóæàþùåé ñðåäû¿ Ti. Øòðèõîâàÿ âåðòèêàëüíàÿëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò òåìïåðàòóðå ñòåêëîâàíèÿ Tg.Öè�ðû 1, 2, 3, 4, 5, 6 ñîîòâåòñòâóþò òåìïåðàòóðàì¾îêðóæàþùåé ñðåäû¿ 1460, 1300, 1260, 1200, 1180,0 Ê è íîìåðàì ïðîåêöèé êëàñòåðîâ íà ðèñ. 6. Ñêî-ðîñòü îõëàæäåíèÿ ñîñòàâëÿåò 4:4 � 1012 Ê/ñäóþùèé ðîñò ïðîíèçûâàþùåãî âñþ ñòðóêòóðó ïåð�êîëÿöèîííîãî êëàñòåðà òîëüêî èç âçàèìîïðîíèêàþ�ùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ.Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíî èçìåíåíèå ðàçìåðà íàè�áîëüøåãî êëàñòåðà èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîí�òàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ ñ ðàññòîÿ�íèÿìè ìåæäó ñîñåäÿìè ìåíüøèìè, ëèáî ðàâíûìèr = 5:46�A (ïîëîæåíèå øòðèõîâîé âåðòèêàëüíîé ëè�íèè íà ðèñ. 4á ) ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû â ïðî�öåññå çàêàëêè, à íà ðèñ. 6. ïðèâåäåíû ïðîåêöèè íàîäíó èç ãðàíåé ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè òàêîãî êëàñòåðà

ïðè òåìïåðàòóðàõ ¾îêðóæàþùåé ñðåäû¿ 1460, 1300,1260, 1200, 1180 è 0 Ê. Íà ðèñ. 5 è 6, âèäíî, ÷òîïðè Ti < 1460 Ê ðåçêî óâåëè÷èâàþòñÿ �ëóêòóàöèèðàçìåðà íàèáîëüøåãî êëàñòåðà èç âçàèìîïðîíèêàþ�ùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ;ïðè Ti < 1180 Ê íàáëþäàåòñÿ åãî ìàêñèìàëüíûéðîñò (çà ñ÷åò îáúåäèíåíèÿ êðóïíûõ êëàñòåðîâ) èïðè Ti < 1180 Ê � ìîíîòîííîå óâåëè÷åíèå äî íà�ñûùåíèÿ çà ñ÷åò ïðèñîåäèíåíèÿ ìàëûõ ïî ðàçìåðóêëàñòåðîâ è îäèíî÷íûõ èêîñàýäðîâ.Âûÿâëåííûå çàêîíîìåðíîñòè ñàìîîðãàíèçàöèèèêîñàýäðè÷åñêîé ñóáñòðóêòóðû ïðè ñòåêëîâàíèè õî�ðîøî êîððåëèðóþò ñ òåìïåðàòóðíûìè çàâèñèìîñòÿ�ìè îñíîâíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ìî�äåëè (ðèñ. 1), êîòîðûå îáíàðóæèâàþò íåêîòîðûåïðèçíàêè �àçîâîãî ïåðåõîäà âòîðîãî ðîäà [16℄ è îáú�ÿñíÿþò èõ ïîâåäåíèå íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå.Ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ íå ïîçâîëÿþòòî÷íî îïðåäåëèòü òåìïåðàòóðó ñòåêëîâàíèÿ Tg (òåì�ïåðàòóðó, ïðè êîòîðîé îáðàçóåòñÿ ïåðêîëÿöèîííûéêëàñòåð èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ êîíòàêòèðóþùèõìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ) ìîäåëè, òàê êàê ïåðêîëÿ�öèîííûé êëàñòåð ïî ñâîåé ñóòè ÿâëÿåòñÿ áåñêîíå÷�íîé ñòðóêòóðîé, íåñîèçìåðèìîé ñ ðàñ÷åòíîé ÿ÷åé�êîé. Ìîæíî ëèøü ãîâîðèòü î íåêîòîðîì èíòåðâàëå,â êîòîðîì íàõîäèòñÿ òåìïåðàòóðà ñòåêëîâàíèÿ. Òàê,äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé ìîäåëè æåëåçà òåìïåðàòóðàñòåêëîâàíèÿ, êàê âèäíî èç ðèñ. 5, íàõîäèòñÿ â èíòåð�âàëå Tg = 1180 � 80 K. Îäíàêî èíòóèòèâíî ìîæíîîæèäàòü, ÷òî óâåëè÷åíèå ðàçìåðà ðàñ÷åòíîé ÿ÷åé�êè áóäåò ïðåïÿòñòâîâàòü îáðàçîâàíèþ ïåðêîëÿöèîí�íîãî êëàñòåðà è, ñëåäîâàòåëüíî, òî÷êà ñòåêëîâàíèÿáóäåò ñìåùàòüñÿ â ñòîðîíó ìåíüøèõ òåìïåðàòóð. Âìîäåëè æåëåçà ïðè 0 Ê íàèáîëüøèé ïî ðàçìåðó êëàñ�òåð èìååò �ðàêòàëüíóþ ðàçìåðíîñòü D = 2:99 è ñî�ñòîèò èç 7559 âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðóþ�ùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ, â ïîñòðîåíèè êîòîðûõó÷àñòâóåò 54.485% âñåõ àòîìîâ ìîäåëè. Â ïåðåñ÷åòåíà îáúåì 1 ìì3 ýòà âåëè÷èíà óìåíüøàåòñÿ ïðèìåðíîäî 52:5%.Óìåíüøåíèå ñêîðîñòè îõëàæäåíèÿ ìîäåëè ðàñ�ïëàâà æåëåçà äî 6:6 � 1011 Ê/ñ ïðèâîäèò ê åå êðè�ñòàëëèçàöèè [17; 18℄.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðåäñòàâëåííûå ðåçóëüòàòû ìîæíî ñ�îðìóëèðî�âàòü â âèäå ñëåäóþùåãî ïðèíöèïèàëüíîãî ïîëîæå�íèÿ, ðàñêðûâàþùåãî �èçè÷åñêóþ ïðèðîäó ñòåêëîâà�íèÿ ÷èñòîãî æåëåçà.Â îñíîâå ñòðóêòóðíîé îðãàíèçàöèè àìîð�íîé606
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�èñ. 6. Ïðîåêöèè íà îäíó èç ãðàíåé ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè íàèáîëüøåãî ïî ðàçìåðó êëàñòåðà èç âçàèìîïðîíèêàþ-ùèõ è êîíòàêòèðóþùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ ¾îêðóæàþùåé ñðåäû¿: 1 � 1460 Ê,2 � 1300 Ê, 3 � 1260 Ê, 4 � 1200 Ê, 5 � 1180 Ê è 6 � 0 Ê607



À. Â. Åâòååâ, À. Ò. Êîñèëîâ, Å. Â. Ëåâ÷åíêî ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004�àçû ÷èñòîãî æåëåçà ëåæèò îáðàçîâàíèå â òî÷êåñòåêëîâàíèÿ è ïîñëåäóþùèé ðîñò ïåðêîëÿöèîííî�ãî êëàñòåðà èç âçàèìîïðîíèêàþùèõ è êîíòàêòèðó�þùèõ ìåæäó ñîáîé èêîñàýäðîâ, â âåðøèíàõ è â öåí�òðàõ êîòîðûõ ðàñïîëîæåíû àòîìû. Ôðàêòàëüíûéêëàñòåð èç íåñîâìåñòèìûõ ñ òðàíñëÿöèîííîé ñèì�ìåòðèåé èêîñàýäðîâ, â ïîñòðîåíèè êîòîðûõ çàäåé�ñòâîâàíî áîëåå ïîëîâèíû âñåõ àòîìîâ, èãðàåò ðîëüñäåðæèâàþùåãî êðèñòàëëèçàöèþ ñâÿçóþùåãî êàðêà�ñà è ÿâëÿåòñÿ òîé �óíäàìåíòàëüíîé îñíîâîé ñòðóê�òóðíîé îðãàíèçàöèè òâåðäîãî àìîð�íîãî ñîñòîÿíèÿæåëåçà, êîòîðàÿ ïðèíöèïèàëüíî îòëè÷àåò åãî îò ðàñ�ïëàâà.Ýòèì ïîëîæåíèåì òàêæå âïåðâûå ââîäèòñÿ ïðåä�ñòàâëåíèå î ñóáñòðóêòóðå àìîð�íûõ ìåòàëëîâ.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. À. Ô. Ñêðûøåâñêèé, Ñòðóêòóðíûé àíàëèç æèä�êîñòåé è àìîð�íûõ òåë, Âûñøàÿ øêîëà, Ìîñêâà(1980).2. Äæ. Çàéìàí, Ìîäåëè áåñïîðÿäêà, Ìèð, Ìîñêâà(1982).3. R. Zallen, The Physis of Amorphous Solids, JohnWiley & Sons, New York (1983).4. Â. À. Ïîëóõèí, Í. À. Âàòîëèí, Ìîäåëèðîâàíèåàìîð�íûõ ìåòàëëîâ, Íàóêà, Ìîñêâà (1985).
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