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ANAL�Z STRUKTURI ROZPLAV�V SISTEMI Fe{Sn

Z VIKORISTANN�M METODU RMCA
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vul. Volodimirs~ka, 60, KiÝv, 01033, UkraÝna

(Otrimano 24 veresn� 1999 r.; v ostatoqnomu vigl�d� | 9 grudn� 1999 r.)

Rent�enograf�qnim metodom otriman� kriv� strukturnogo faktora ta parnogo rozpod�lu

atom�v dl� r�dkih splav�v sistemi Fe{Sn z um�stom 0, 10, 26, 30.3, 39, 66.7, 80, 90 ta 100

at.% Sn. Eksperimental~n� rezul~tati proanal�zovano z vikoristann�m krivih par��l~nih

strukturnih faktor�v ta parnogo rozpod�lu atom�v, otrimanih dl� vs�h splav�v za dopomo-

go� metodu RMCA. Pokazano, wo konentra��na oblast~ �snuvann� r�dkih splav�v mo�e

buti rozd�lena na tri v�dm�nnih u strukturnomu plan� �ntervali: 0{10 at.% Sn | struktur-

noodnor�dni� rozqin na osnov� zal�za, 10{39 at.% Sn ta 66.7{100 at.% Sn m�kroneodnor�dni�

rozqin, komponentami �kogo  m�krougrupovann� z atom�v zal�za � olova z hem�qno� vzamo-

d�� m�� nimi ta m�krougrupovann� atom�v olova z strukturo�, harakterno� dl� r�dkogo

olova. Bli�n�� por�dok u drugomu konentra��nomu �nterval� harakterizut~s� �k taki�,

wo zber�ga pod�bn�st~ do r�dkogo zal�za, u tret~omu | do r�dkogo olova.

Kl�qov� slova: struktura, strukturni� faktor, par��l~n� kriv� rozpod�lu atom�v, roz-

plav, model�vann�.

PACS number(s): 61.25.Mv

I. VSTUP

Odnim �z metod�v anal�zu strukturi bagatokompo-

nentnih nevpor�dkovanih sistem  metod par��l~-

nih funk��, v osnov� �kogo le�it~ vikoristann�

par�al~nih funk�� rozpod�lu atom�v g

ij

(R) ta par-

��l~nih strukturnih faktor�v a

ij

(s).

Dl� na�prost�xogo vipadku dvokomponentnogo me-

tal�qnogo rozplavu opis strukturi dos�gat~s� za

dopomogo� tr~oh par��l~nih funk�� g

ij

(R) abo

a

ij

(s). Pri difrak��nomu eksperiment� otrimu�t~

zagal~ni� strukturni� faktor (SF) a(s), wo zada-

t~s� qerez l�n��nu komb�na�� a

ij

(s) z v�dpov�dnimi

koef��ntami:
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| mol~na dol� ta atomni� faktor i{go kom-

ponenta u splav� v�dpov�dno, F

2

= n

1

f

2

1
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2
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2
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| use-

redneni� za skladom atomni� faktor splavu.

Z (1) vipliva, wo dl� znahod�enn� a

ij

(s) neob-

h�dno mati sistemu z tr~oh nezale�nih r�vn�n~. V [1℄

bulo pokazano, wo dl� ~ogo neobh�dno provesti dl�

rozplavu zadanogo skladu tri nezale�nih difrak-

��nih eksperimenti z vikoristann�m rent�en�vs~-

kih promen�v, elektron�v ta ne�tron�v abo � rent�e-

n�vs~kih promen�v ta ne�tron�v dl� rozplavu z r�znim

�zotopnim skladom. �de� pol�ga v tomu, wo tri eks-

perimental~n� kriv� SF budut~ v�dr�zn�tis�, zg�dno

z (1), koef��ntami pered a

ij

(s) za rahunok viko-

ristann� viprom�n�vann� r�znoÝ prirodi. Takim qi-

nom, prinipovo dos�gnuti postavlenoÝ meti mo�na,

odnak praktiqna real�za�� takogo p�dhodu z�tknu-

las� z� znaqnimi trudnowami [2{4℄,wo, peredus�m, zu-

movleno nedostatn~o� toqn�st� eksperimental~nih

danih ta matematiqnimi trudnowami pri rozv'�zku

sistemi r�vn�n~ tipu (1).

R�zn� var��nti eksperimental~nogo viznaqenn�

par��l~nih funk��, �k to: nezale�n�st~ Ýh v�d kon-

entra�Ý, wo dozvol� vikoristovuvati odin vid vi-

prom�n�vann�, ale dl� tr~oh splav�v r�znogo skladu

[5,6℄, abo � vikoristann� anomal~nogo rozs��vann�

rent�en�vs~kih promen�v poblizu kra� poglinann�

[7℄ | tako� ma�t~ ukra� obme�ene zastosuvann�

[3,4℄. Faktiqno, nad��no vdat~s� viznaqiti par��-

l~n� SF lixe v oblast� perxogo maksimumu, us� po-

dal~x� maksimumi viznaqa�t~s� z tako� pohibko�,

�ka robit~ nedo�l~nim rozrahunok funk�� g

ij

(R)

qerez nemo�liv�st~ Ýh k�l~k�snoÝ �nterpreta�Ý. �kwo

� do ~ogo dodati we znaqn� qasov� ta mater��l~n�

zatrati, to sta zrozum�lim, qomu ostann�mi rokami

eksperimental~ni� p�dh�d do viznaqenn� par��l~-

nih funk�� u zaznaqenih viwe var��ntah perestali

zastosovuvati pri dosl�d�enn�h b�narnih rozplav�v.

Por�d z im znaqnogo poxirenn� nabuli ener�o-

dispers��ni� metod ta metod z vikoristann�m dif-

rak�Ý ne�tron�v visokih ener���, �k� dozvol��t~ ot-

rimuvati SF do s

max

> 30:0

�

A, a ot�e, � funk�� roz-

pod�lu atom�v, z veliko� rozd�l~no� zdatn�st� [8℄ v

oblast� perxogo koordina��nogo maksimumu. Metod

da horox� rezul~tati dl� amorfnih splav�v z� znaq-

no� r�znie� atomnih rad�us�v komponent�v, napri-
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klad Fe{B, Pd{Si, dozvol��qi viznaqati bezposered-

n~o z funk�Ý rozpod�lu par��l~n� v�dstan� R

1

(Fe{

Fe) (R

1

(Pd{Pd)) ta R

1

(Fe{B) (R

1

(Pd{Si)) ta v�dpo-

v�dn� par��l~n� koordina��n� qisla. Odnak � � me-

todi ne da�t~ zmogi otrimuvati kriv� a

ij

(s), a ot�e,

� g

ij

(R), u xirokomu �nterval� kut�v rozs��vann� z

meto� Ýh podal~xogo vikoristann� dl� rozrahunku

f�ziko{hem�qnih vlastivoste� r�dkih splav�v u ram-

kah �snu�qih teoretiqnih nabli�en~.

Ris. 1. Eksperimental~n� kriv� strukturnogo faktora

a(s) dl� rozplav�v sistemi zal�zo{olovo: 1 | 0.0, 2 |

10.0, 3 | 26.0, 4 | 30.3, 5 | 39.0, 6 | 66.7, 7 | 80.0, 8 |

90.0, 9 | 100 at.% Sn.

�z model~nih p�dhod�v sl�d ukazati na model~ tver-

dih sfer [9℄, �ka dozvol� v me�ah zadanogo poten-

��lu otrimati toqn� anal�tiqn� virazi dl� rozra-

hunku a

ij

(s). Statistiqn� metodi| Monte{Karlo ta

molekul�rnoÝ dinam�ki | v prinip� mo�ut~ buti

vikoristan� dl� rozv'�zann� ~ogo pitann�, odnak

voni potrebu�t~ znann� poten��lu vzamod�Ý, �ki�

dl� kondensovannogo stanu, vlasne ka�uqi, nev�do-

mi�.

Ostann�mi rokami �ntensivnogo rozvitku nabuv me-

tod RMCA (Revers Monte{Carlo approximation) |

oberneni� metod Monte{Karlo [10℄, �ki� dl� znaho-

d�enn� r�vnova�noÝ konf��ura�Ý atom�v vikoristo-

vu m�n�m�za�� za eksperimental~nim SF �z zastosu-

vann�m klasiqnogo al�oritmu metodu Monte{Karlo.

Dl� otrimanoÝ konf��ura�Ý, �ka na�l�pxe opisu ek-

perimental~ni� SF, mo�na rozrahuvati g

ij

(R) ta

a

ij

(s) � provesti Ýh detal~ni� anal�z. Toqn�st~ otri-

manih funk�� viznaqena toqn�st� ekperimental~-

noÝ krivoÝ SF. Taki� p�dh�d mi vikoristali dl� ana-

l�zu strukturi rozplav�v sistemi zal�zo{olovo.

Ris. 2. Kriv� parnogo rozpod�lu atom�v g(R) dl� roz-

plav�v sistemi zal�zo{olovo: 1 | 0.0, 2 | 10.0, 3 | 26.0,

4 | 30.3, 5 | 39.0, 6 | 66.7, 7 | 80.0, 8 | 90.0, 9 | 100

at.% Sn.

II. REZUL^TATI TA ÕH OBGOVORENN�

Kriv� �ntensivnosti rozs��nogo viprom�n�vann�

buli otriman� v�d v�l~noÝ poverhn� r�dkogo zrazka

z vikoristann�m MoK

�

{viprom�n�vann�, monohro-

matizovanogo paro� zbalansovanih diferen��l~nih

Zr{Y f�l~tr�v, vigotovlenih z oksid�v v�dpov�dnih

metal�v,wo ma pevn� perevagi pered metal�qnimi f�-

l~trami [11℄. Dosl�d�eno splavi z um�stom 0, 10, 26,

30.3, 39, 66.7, 80, 90 ta 100 at.% Sn �k pri temperatu-

rah poblizu l�n�Ý l�kv�dus, tak � pri viwih (tabl. 1).

Kriv� strukturnogo faktora ta parnogo rozpod�lu

atom�v, otrimanih pri temperaturah poblizu l�n�Ý

l�kv�dus, naveden� na ris. 1{2 v�dpov�dno, znaqenn�

strukturnih parametr�v | u tabli� 1, de s

1

| po-

lo�enn� perxogo maksimumu krivih a(s), R

1

ta A

1

| polo�enn� ta znaqenn� plow� perxogo maksimumu

krivih rad��l~nogo rozpod�lu.V ostann~omu vipadku

rozrahunok provodili pri simetriqnomu rozd�lenn�

maksimumu (A

sim

1

) ta �nte�ruvann� do perxogo m�n�-

mumu (A

min

1

). Harakter otrimanih krivih da zmogu

vid�liti dv� konentra��n� oblast� | 0{39 at.% Sn

ta 66.7{100 at.% Sn, priqomu v perx�� �z nih forma

krivih slabo zale�it~ v�d zm�ni skladu splav�v � zbe-

r�ga pod�bn�st~ do v�dpov�dnih krivih qistogo zal�za,

tod� �k u drug�� sposter�gamo znaqnu transforma��

�z zm�no� konentra�Ý. Dobavka zal�za do olova pri-

vodit~ do znaqnogo zmenxenn� korel��Ý v polo�enn�

atom�v rozplavu, obme�u�qi rozm�r oblasti vpor�d-

kuvann� perxo� koordina��no� sfero� ( rozplavi

z um�stom 80 ta 66.7 at.% Sn). Ne vikl�qeno, wo ta-

ki� harakter bli�n~ogo por�dku zumovleni� for-

muvann�m u rozplav� m�krougrupovan~ �z strukturo�

splavu z um�stom 66.7 at.% Sn, �komu v�dpov�da �n-

termetal�d FeSn

2

[12℄.
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Sn, at.% T,K �,

�

A

�3

S

1

,

�

A

�1

R

1

,

�

A A

sim

1

A

min

1

0 1883 0.07503 2.96 2.56 8.2 12.6

1713 0.06924 2.86 2.65 7.7 14.0

10

1923 0.06772 2.91 2.67 8.3 12.4

1513 0.06150 2.83 2.72 5.9 11.1

26

1913 0.05886 2.81 2.68 5.0 9.7

1433 0.05970 2.87 2.73 5.5 9.5

30.3 1513 0.05919 2.85 2.71 5.0 10.6

1773 0.05752 2.85 2.73 5.4 8.0

39 1763 0.05295 2.80 2.85 7.1 10.3

66.7 1513 0.04220 2.58 3.07 6.5 7.5

1373 0.03817 2.31 3.08 5.3 9.1

80

1773 0.03644 2.38 3.08 5.7 10.1

1333 0.03522 2.31 3.11 4.7 7.4

90

1513 0.03452 2.34 3.14 5.0 6.6

100 1373 0.03263 2.25 3.16 4.9 7.7

Tabli� 1. Strukturn� parametri rozplav�v zal�za z olovom.

Podal~xi� anal�z provedeno xl�hom zastosuvann�

metodu RMCA do otrimanih rezul~tat�v z meto�

rozrahunku par��l~nih krivih a

ij

(s) ta g

ij

(R), wo

dast~ zmogu �runtovn�xe dosl�diti vpliv komponen-

t�v na strukturu rozplavu. M�n�mal~ne zbli�enn�

atom�v obme�eno veliqinami 2.05

�

A dl� �

Fe�Fe

, 2.40

�

A

dl� �

Sn�Sn

ta 2.20

�

A dl� �

Fe�Sn

, priqomu v perxih

dvoh vipadkah znaqenn� vz�to �z krivih g(R) qistih

komponent�v.Vih�dnu konf��ura�� atom�v zadano vi-

padkovim qinom, qislo atom�v v osnovn�� kom�r� do-

r�vn�valo 5000. Otriman� kriv� g

ij

(R) ta a

ij

(s) nave-

den� na ris. 3{4.Proanal�zumo otriman� rezul~tati.

Vidno, wo v splav� z 10 at.% Sn kriv� gFe � Fe(R) ta

g

Fe�Sn

(R) povn�st� zb�ga�t~s� m�� sobo� ta z v�dpo-

v�dno� krivo� dl� r�dkogo zal�za, odnak polo�enn�

perxogo maksimumu (R

1

(Fe{Fe)=R

1

(Fe{Sn)=2.60

�

A>

R

1

(Fe)= 2.56

�

A) dewo zsuvat~s� v b�k b�l~xih zna-

qen~. Ce mo�livo, �kwo atomi olova za�ma�t~ po-

lo�enn� atom�v zal�za, utvor��qi strukturu za ti-

pom tverdogo rozqinu zam�wenn�. Zva�a�qi na te,

wo atomni� rad�us olova znaqno b�l~xi�, n�� dl�

zal�za, sl�d qekati zb�l~xenn� R

1

(Fe{Fe) u splav�

por�vn�no z qistim zal�zom. Z �nxogo boku, vrahovu-

�qi r�vn�st~ R

1

(Fe{Fe)=R

1

(Fe{Sn), mo�na govoriti

pro na�vn�st~ hem�qnoÝ vzamod�Ý m�� atomami zal�za

ta olova, wo svo� qergo� po�sn� harakter krivoÝ

g

Sn�Sn

(R). Podal~xe zb�l~xenn� vm�stu olova (kriv�

3{5 na ris. 4) privodit~ do postupovogo rozmivann�

perxogo maksimumu krivih g

Fe�Fe

(R) ta g

Fe�Sn

(R)

z neviznaqen�st� �ogo polo�enn� v splav� z um�s-

tom 39at.% Sn. Analog�qnih zm�n zazna�t~ v�dpov�dn�

kriv� a

ij

(s) (ris. 3). Vodnoqas kriva a

Sn�Sn

(s) zsuva-

t~s� v b�k menxih znaqen~ s, harakternih dl� kri-

voÝ a(s) qistogo olova. �k rezul~tat ukazanih trans-

forma�� sl�d rozgl�dati rozweplenn� perxogo mak-

simumu krivoÝ g

Sn�Sn

(R) na dva p�ki pri vm�st� 39

at.% Sn (kriva 5, ris. 4), perxi� z �kih znahodi-

t~s� na 2.50{2.60

�

A, a drugi� | na 2.85

�

A, wo vkazu

na postupove formuvann� v rozplavah m�krooblaste�

z� strukturo� qistogo olova. Na p�dstav� otrimanih

rezul~tat�v mo�na govoriti, wo e� proes poqina-

t~s�, koli vm�st olova pereviwu 10 at.% (kriva 3

na ris. 3).

Ris. 3. Kriv� par��l~nih (| Fe{Fe, - - - Fe{Sn, � � �

Sn{Sn) strukturnih faktor�v a

ij

(s) dl� rozplav�v sis-

temi zal�zo{olovo, otriman� metodom RMCA: 1 | 0.0, 2

| 10.0, 3 | 26.0, 4 | 30.3, 5 | 39.0, 6 | 66.7, 7 | 80.0,

8 | 90.0, 9 | 100 at.% Sn.

Proes de�rada�Ý krivih a

Fe�Fe

(s), a

Fe�Sn

(s) ta

g

Fe�Fe

(R), g

Fe�Sn

(R) prodov�ut~s� pri zb�l~xenn�

vm�stu olova do 66,7 at.% � dal� do 90 at.% (kriv� 6{8

na ris. 3{4). V�dpov�dn� kriv� a

Sn�Sn

(s) ta g

Sn�Sn

(R)

use b�l~xe nabuva�t~ vigl�du, harakternogo dl�
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qistogo olova, odnak forma perxogo maksimumu kri-

voÝ g

Sn�Sn

(R) pri vm�st� 66.7 ta 80 at.% Sn vkazu na

na�vn�st~ korotkih v�dstane� v oblast� 2.5{2.6

�

A, wo

v�dpov�da�t~ vzamod�Ý m�� atomami zal�za ta olova.

U rozplavah z um�stom 80 ta 90 at.% Sn atomi za-

l�za, �k vidno z ris. 3{4, rozpod�len� v ob'm� r�dkogo

zrazka vipadkovim qinom.

Ris. 4. Kriv� par��l~nih (| Fe{Fe, - - - Fe{Sn, � � �

Sn{Sn) funk�� parnogo rozpod�lu g

ij

(R) dl� rozplav�v

sistemi zal�zo{olovo: 1 | 0.0, 2 | 10.0, 3 | 26.0, 4 |

30.3, 5 | 39.0, 6 | 66.7, 7 | 80.0, 8 | 90.0, 9 | 100 at.%

Sn.

III. VISNOVKI

Provedene dosl�d�enn� da p�dstavi govoriti pro

na�vn�st~ hem�qnoÝ vzamod�Ý m�� atomami zal�za ta

olova v r�dkih splavah v us�� konentra��n�� ob-

last�.Pri vm�st� olova do 10 at.% utvor�t~s� struk-

turno odnor�dni� rozqin na osnov� zal�za z odnako-

vimi v�dstann�mi m�� atomami r�znih komponent�v.

Na krivih a

ij

(s) ta g

ij

(R) v�dsutn� dokazi �snuvann�

m�krougrupovan~ z �nxim tipom upor�dkuvann� ato-

m�v. Otrimani� rezul~tat uzgod�ut~s� z d��gramo�

stanu dosl�d�uvanoÝ sistemi, zg�dno z �ko� maksi-

mal~na rozqinn�st~ olova v zal�z� sklada 9.8 at.%

[12℄. Podal~xe zb�l~xenn� vm�stu olova privodit~

do formuvann� v rozplavah m�krougrupovan~ atom�v

olova z vlasno� strukturo� bli�n~ogo por�dku ta

m��atomno� v�dstann� bliz~ko 3.1

�

A. Takim qinom, u

rozplavah pri n

Sn

> 10 at.% sp�v�snu�t~ m�krougru-

povann� atom�v r�znogo sortu z hem�qno� vzamod��

m�� nimi ta strukturo� bli�n~ogo por�dku na os-

nov� r�dkogo zal�za � m�krougrupovann� atom�v olova.

Na�vn�st~ m�krougrupovan~ perxogo tipu v us�� kon-

entra��n�� oblast� stvor� peredumovi dl� kris-

tal�za�Ý �loÝ nizki �ntermetal�d�v pri oholod�enn�

r�dkih splav�v [12℄. Mi ne zna�xli p�dtverd�en~

�snuvann� v rozplavah atomnih m�krougrupovan~ z�

strukturo� bli�n~ogo por�dku za tipom �ntermeta-

l�d�v Fe

3

Sn ta FeSn

2

, odnak sl�d zauva�iti, wo dl�

strukturi Fe

3

Sn R

ser

1

(Fe-Fe)=R

ser

1

(Fe-Sn)=2,55

�

A, �k�

zb�ga�t~s� z otrimanimi znaqenn�mi dl� vkazanih

v�dstane� u m�krougrupovann�h r�znosortnih atom�v.

Odnak dl� �Ý � fazi R

1

(Sn-Sn)=3.83

�

A, �ke ne ma

analoga v rozplav�. Ot�e, mo�na govoriti pro na�v-

n�st~ hem�qnogo vpor�dkuvann� v rozplavah zal�za z

olovom, odnak v �nxomu rozum�nn�, n�� u pra� [13℄.

Urahovu�qi skazane, sl�d zauva�iti, wo take vizna-

qenn� harakteru atomnogo vpor�dkuvann� dl� dosl�-

d�enoÝ sistemi  nepovnim.

Zva�a�qi na strukturnu m�kroneodnor�dn�st~ roz-

plav�v, u �lomu zaznaqimo, wo bli�n�� por�dok u

konentra��n�� oblast� 0{39 at.% Sn mo�e buti oha-

rakterizovani� �k taki�, wo zber�ga pod�bn�st~ do

strukturi r�dkogo zal�za; bli�n�� por�dok rozpla-

v�v u konentra��n�� oblast� 66.7{100 at.% Sn znaq-

no� m�ro� pod�bni� do r�dkogo olova. Na p�dstav�

~ogo mo�na vva�ati, wo same taka suttva v�dm�n-

n�st~ u struktur� rozplav�v ukazanih konentra��-

nih oblaste�, mo�livo,  priqino� rozxaruvann� v

r�dkomu stan� [12℄.
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Experimental struture fators and radial distribution funtions have been obtained by using of X{ray di�ra-

tion for liquid binary Fe{Sn alloys with 10.0, 26.0, 30.3, 39.0, 66.7, 80.0 and 90.0 at.% Sn at above liquidus

temperatures. Partial struture fators and partial radial distribution funtions have been obtained by RMCA

simulation of the struture of liquid alloys. The analysis of the reeived results shows the strutures of liquid alloys

respond to regions 0{10 at.% Sn, 10{39 at.% Sn and 66.7{100 at.% Sn with di�erent atomi arrangement.
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