ȷURNAL FIZIQNIH DOSLIDȷEN^ t. 4, ˝ 1 (2000) s. 68–72

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 4, No. 1 (2000) p. 68–72

ANAL�Z STRUKTURI ROZPLAV�V SISTEMI Fe–Sn Z VIKORISTANN˚M METODU RMCA

V. P. Kaz˛m˛rov, S. “. Smik KiÝvs~kiȷ un˛versitet ˛men˛ Tarasa Xevqenka, hem˛qniȷ fakul~tet, vul. Volodimirs~ka, 60, KiÝv, 01033, UkraÝna (Otrimano 24 veresnffl 1999 r.; v ostatoqnomu viglffld˛ — 9 grudnffl 1999 r.)

Rentİenograf˛qnim metodom otriman˛ kriv˛ strukturnogo faktora ta parnogo rozpod˛lu atom˛v dlffl 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 vikoristannfflm krivih parc˛ffll~nih strukturnih faktor˛v ta parnogo rozpod˛lu atom˛v, otrimanih dlffl vs˛h splav˛v za dopomogo metodu RMCA. Pokazano, wo koncentrac˛ȷna oblast~ ˛snuvannffl r˛dkih splav˛v moıe buti rozd˛lena na tri v˛dm˛nnih u strukturnomu plan˛ ˛ntervali: 0–10 at.% Sn — strukturnoodnor˛dniȷ rozqin na osnov˛ zal˛za, 10–39 at.% Sn ta 66.7–100 at.% Sn m˛kroneodnor˛dniȷ rozqin, komponentami fflkogo ‚ m˛krougrupovannffl z atom˛v zal˛za ȷ olova z hem˛qno vza‚mod˛‚ m˛ı nimi ta m˛krougrupovannffl atom˛v olova z strukturo, harakterno dlffl r˛dkogo olova. Bliın˛ȷ porffldok u drugomu koncentrac˛ȷnomu ˛nterval˛ harakterizu‚t~sffl fflk takiȷ, wo zber˛ga‚ pod˛bn˛st~ do r˛dkogo zal˛za, u tret~omu — do r˛dkogo olova.

Klqov˛ slova: struktura, strukturniȷ faktor, parc˛ffll~n˛ kriv˛ rozpod˛lu atom˛v, rozplav, modelvannffl.

PACS number(s): 61.25.Mv

I. VSTUP

Odnim ˛z metod˛v anal˛zu strukturi bagatokomponentnih nevporffldkovanih sistem ‚ metod parc˛ffll~- nih funkc˛ȷ, v osnov˛ fflkogo leıit~ vikoristannffl parc˛al~nih funkc˛ȷ rozpod˛lu atom˛v g_{ij}(R) ta parc˛ffll~nih strukturnih faktor˛v a_{ij}(s).

Dlffl naȷprost˛xogo vipadku dvokomponentnogo metal˛qnogo rozplavu opis strukturi dosfflga‚t~sffl za dopomogo tr~oh parc˛ffll~nih funkc˛ȷ g_{ij}(R) abo a_{ij} (s). Pri difrakc˛ȷnomu eksperiment˛ otrimut~ zagal~niȷ strukturniȷ faktor (SF) a(s), wo zada‚- t~sffl qerez l˛n˛ȷnu komb˛nac˛ a_{ij}(s) z v˛dpov˛dnimi koef˛c˛‚ntami:

a(s) − 1 = n^2_1f^2_1 (s) F^2(s)

[a_{11}(s) − 1]

+ 2n_1n_2f_1(s)f_2(s)

F^2(s)

[a_{12}(s) − 1] (1)

+ n^2f^2_2 (s) F^2(s)

[a_{22}(s) − 1] ,

de n_i, f^2_i — mol~na dolffl ta atomniȷ faktor i–go komponenta u splav˛ v˛dpov˛dno, F_2 = n_1f^2_1 + n_2f^2_2 — useredneniȷ za skladom atomniȷ faktor splavu.

Z (1) vipliva‚, wo dlffl znahodıennffl a_{ij}(s) neobh˛dno mati sistemu z tr~oh nezaleınih r˛vnffln~. V [1] bulo pokazano, wo dlffl c~ogo neobh˛dno provesti dlffl rozplavu zadanogo skladu tri nezaleınih difrakc˛ȷnih eksperimenti z vikoristannfflm rentİen˛vs~- kih promen˛v, elektron˛v ta neȷtron˛v abo ı rentİen˛vs~kih promen˛v ta neȷtron˛v dlffl rozplavu z r˛znim

˛zotopnim skladom. ¨deffl polfflga‚ v tomu, wo tri eksperimental~n˛ kriv˛ SF budut~ v˛dr˛znffltisffl, zg˛dno z (1), koef˛c˛‚ntami pered a_{ij}(s) za rahunok vikoristannffl viprom˛nvannffl r˛znoÝ prirodi. Takim qinom, principovo dosfflgnuti postavlenoÝ meti moına, odnak praktiqna real˛zac˛ffl takogo p˛dhodu z˛tknulasffl z˛ znaqnimi trudnowami [2–4], wo, peredus˛m, zumovleno nedostatn~o toqn˛st eksperimental~nih danih ta matematiqnimi trudnowami pri rozv’fflzku sistemi r˛vnffln~ tipu (1).

R˛zn˛ var˛fflnti eksperimental~nogo viznaqennffl parc˛ffll~nih funkc˛ȷ, fflk to: nezaleın˛st~ Ýh v˛d koncentrac˛Ý, wo dozvolffl‚ vikoristovuvati odin vid viprom˛nvannffl, ale dlffl tr~oh splav˛v r˛znogo skladu [5,6], abo ı vikoristannffl anomal~nogo rozs˛vannffl rentİen˛vs~kih promen˛v poblizu kra poglinannffl [7] — takoı mat~ ukraȷ obmeıene zastosuvannffl [3,4]. Faktiqno, nad˛ȷno vda‚t~sffl viznaqiti parc˛ffll~n˛ SF lixe v oblast˛ perxogo maksimumu, us˛ podal~x˛ maksimumi viznaqat~sffl z tako pohibko, fflka robit~ nedoc˛l~nim rozrahunok funkc˛ȷ g_{ij}(R) qerez nemoıliv˛st~ Ýh k˛l~k˛snoÝ ˛nterpretac˛Ý. kwo ı do c~ogo dodati we znaqn˛ qasov˛ ta mater˛ffll~n˛ zatrati, to sta‚ zrozum˛lim, qomu ostann˛mi rokami eksperimental~niȷ p˛dh˛d do viznaqennffl parc˛ffll~- nih funkc˛ȷ u zaznaqenih viwe var˛fflntah perestali zastosovuvati pri dosl˛dıennfflh b˛narnih rozplav˛v.

Porffld z cim znaqnogo poxirennffl nabuli enerİodispers˛ȷniȷ metod ta metod z vikoristannfflm difrakc˛Ý neȷtron˛v visokih enerİ˛ȷ, fflk˛ dozvolfflt~ otrimuvati SF do s_{max} > 30.0 Å, a otıe, ˛ funkc˛ rozpod˛lu atom˛v, z veliko rozd˛l~no zdatn˛st [8] v oblast˛ perxogo koordinac˛ȷnogo maksimumu. Metod da‚ horox˛ rezul~tati dlffl amorfnih splav˛v z˛ znaqno r˛znice atomnih rad˛us˛v komponent˛v, napri-

ANAL¨Z STRUKTURI ROZPLAV¨V SISTEMI Fe–Sn Z VIKORISTANNM METODU RMCA

klad Fe–B, Pd–Si, dozvolfflqi viznaqati bezposeredn~o z funkc˛Ý rozpod˛lu parc˛ffll~n˛ v˛dstan˛ R_1(Fe– Fe) (R_1(Pd–Pd)) ta R_1(Fe–B) (R_1(Pd–Si)) ta v˛dpov˛dn˛ parc˛ffll~n˛ koordinac˛ȷn˛ qisla. Odnak ˛ c˛ metodi ne dat~ zmogi otrimuvati kriv˛ a_{ij}(s), a otıe, ˛ g_{ij}(R), u xirokomu ˛nterval˛ kut˛v rozs˛vannffl z meto Ýh podal~xogo vikoristannffl dlffl rozrahunku f˛ziko–hem˛qnih vlastivosteȷ r˛dkih splav˛v u ramkah ˛snuqih teoretiqnih nabliıen~.

Ris. 1. Eksperimental~n˛ kriv˛ strukturnogo faktora a(s) dlffl 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~ tverdih sfer [9], fflka dozvolffl‚ v meıah zadanogo potenc˛ffllu otrimati toqn˛ anal˛tiqn˛ virazi dlffl rozrahunku a_{ij}(s). Statistiqn˛ metodi — Monte–Karlo ta molekulfflrnoÝ dinam˛ki — v princip˛ moıut~ buti vikoristan˛ dlffl rozv’fflzannffl c~ogo pitannffl, odnak voni potrebut~ znannffl potenc˛ffllu vza‚mod˛Ý, fflkiȷ dlffl kondensovannogo stanu, vlasne kaıuqi, nev˛domiȷ.

Ostann˛mi rokami ˛ntensivnogo rozvitku nabuv metod RMCA (Revers Monte–Carlo approximation) — oberneniȷ metod Monte–Karlo [10], fflkiȷ dlffl znahodıennffl r˛vnovaınoÝ konf˛İurac˛Ý atom˛v vikoristovu‚ m˛n˛m˛zac˛ za eksperimental~nim SF ˛z zastosuvannfflm klasiqnogo alİoritmu metodu Monte–Karlo. Dlffl otrimanoÝ konf˛İurac˛Ý, fflka naȷl˛pxe opisu‚ ekperimental~niȷ SF, moına rozrahuvati g_{ij}(R) ta a_{ij}(s) ˛ provesti Ýh detal~niȷ anal˛z. Toqn˛st~ otrimanih funkc˛ȷ viznaqena toqn˛st ekperimental~- noÝ krivoÝ SF. Takiȷ p˛dh˛d mi vikoristali dlffl anal˛zu strukturi rozplav˛v sistemi zal˛zo–olovo.

Ris. 2. Kriv˛ parnogo rozpod˛lu atom˛v g(R) dlffl 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.

II. REZUL^TATI TA ÕH OBGOVORENN

Kriv˛ ˛ntensivnosti rozs˛fflnogo viprom˛nvannffl buli otriman˛ v˛d v˛l~noÝ poverhn˛ r˛dkogo zrazka z vikoristannfflm MoK_α–viprom˛nvannffl, monohromatizovanogo paro zbalansovanih diferenc˛ffll~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˛dıeno splavi z um˛stom 0, 10, 26, 30.3, 39, 66.7, 80, 90 ta 100 at.% Sn fflk pri temperaturah 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, znaqennffl strukturnih parametr˛v — u tablic˛ 1, de s_1 — poloıennffl perxogo maksimumu krivih a(s), R_1 ta A_1 — poloıennffl ta znaqennffl plow˛ perxogo maksimumu krivih rad˛ffll~nogo rozpod˛lu. V ostann~omu vipadku rozrahunok provodili pri simetriqnomu rozd˛lenn˛ maksimumu (A^{sim}_1 ) ta ˛nteİruvann˛ do perxogo m˛n˛- mumu (A^{min}_1 ). Harakter otrimanih krivih da‚ zmogu vid˛liti dv˛ koncentrac˛ȷn˛ oblast˛ — 0–39 at.% Sn ta 66.7–100 at.% Sn, priqomu v perx˛ȷ ˛z nih forma krivih slabo zaleıit~ v˛d zm˛ni skladu splav˛v ˛ zber˛ga‚ pod˛bn˛st~ do v˛dpov˛dnih krivih qistogo zal˛za, tod˛ fflk u drug˛ȷ sposter˛ga‚mo znaqnu transformac˛ ˛z zm˛no koncentrac˛Ý. Dobavka zal˛za do olova privodit~ do znaqnogo zmenxennffl korelfflc˛Ý v poloıenn˛ atom˛v rozplavu, obmeıuqi rozm˛r oblasti vporffldkuvannffl perxo koordinac˛ȷno sfero ( rozplavi z um˛stom 80 ta 66.7 at.% Sn). Ne viklqeno, wo takiȷ harakter bliın~ogo porffldku zumovleniȷ formuvannfflm u rozplav˛ m˛krougrupovan~ ˛z strukturo splavu z um˛stom 66.7 at.% Sn, fflkomu v˛dpov˛da‚ ˛ntermetal˛d FeSn_2 [12].

V. P. KAZ¨M¨ROV, S. “. SMIK

Sn, at.% T,K ρ, Å^{−3} S_1, Å^{−1} R_1, Å 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

Tablicffl 1. Strukturn˛ parametri rozplav˛v zal˛za z olovom.

Podal~xiȷ anal˛z provedeno xlfflhom zastosuvannffl metodu RMCA do otrimanih rezul~tat˛v z meto rozrahunku parc˛ffll~nih krivih a_{ij}(s) ta g_{ij}(R), wo dast~ zmogu İruntovn˛xe dosl˛diti vpliv komponent˛v na strukturu rozplavu. M˛n˛mal~ne zbliıennffl atom˛v obmeıeno veliqinami 2.05Å dlffl σ_{Fe−Fe}, 2.40Å dlffl σ_{Sn−Sn} ta 2.20Å dlffl σ_{Fe−Sn}, priqomu v perxih dvoh vipadkah znaqennffl vzfflto ˛z krivih g(R) qistih komponent˛v. Vih˛dnu konf˛İurac˛ atom˛v zadano vipadkovim qinom, qislo atom˛v v osnovn˛ȷ kom˛rc˛ dor˛vnvalo 5000. Otriman˛ kriv˛ g_{ij} (R) ta a_{ij}(s) naveden˛ na ris. 3–4. Proanal˛zu‚mo otriman˛ rezul~tati. Vidno, wo v splav˛ z 10 at.% Sn kriv˛ gFe − Fe(R) ta g_{Fe−Sn}(R) povn˛st zb˛gat~sffl m˛ı sobo ta z v˛dpov˛dno krivo dlffl r˛dkogo zal˛za, odnak poloıennffl perxogo maksimumu (R_1(Fe–Fe)=R_1(Fe–Sn)=2.60Å> R_1(Fe)= 2.56Å) dewo zsuva‚t~sffl v b˛k b˛l~xih znaqen~. Ce moılivo, fflkwo atomi olova zaȷmat~ poloıennffl atom˛v zal˛za, utvorqi strukturu za tipom tverdogo rozqinu zam˛wennffl. Zvaıaqi na te, wo atomniȷ rad˛us olova znaqno b˛l~xiȷ, n˛ı dlffl zal˛za, sl˛d qekati zb˛l~xennffl R_1(Fe–Fe) u splav˛ por˛vnfflno z qistim zal˛zom. Z ˛nxogo boku, vrahovuqi r˛vn˛st~ R_1(Fe–Fe)=R_1(Fe–Sn), moına govoriti pro nafflvn˛st~ hem˛qnoÝ vza‚mod˛Ý m˛ı atomami zal˛za ta olova, wo svo‚ qergo pofflsn‚ harakter krivoÝ g_{Sn−Sn} (R). Podal~xe zb˛l~xennffl vm˛stu olova (kriv˛ 3–5 na ris. 4) privodit~ do postupovogo rozmivannffl perxogo maksimumu krivih g_{Fe−Fe}(R) ta g_{Fe−Sn}(R) z neviznaqen˛st ȷogo poloıennffl v splav˛ z um˛stom 39at.% Sn. Analog˛qnih zm˛n zaznat~ v˛dpov˛dn˛ kriv˛ a_{ij}(s) (ris. 3). Vodnoqas kriva a_{Sn−Sn}(s) zsuva- ‚t~sffl v b˛k menxih znaqen~ s, harakternih dlffl krivoÝ a(s) qistogo olova. k rezul~tat ukazanih transformac˛ȷ sl˛d rozglffldati rozweplennffl perxogo maksimumu krivoÝ g_{Sn−Sn}(R) na dva p˛ki pri vm˛st˛ 39 at.% Sn (kriva 5, ris. 4), perxiȷ z fflkih znahodit~sffl na 2.50–2.60Å, a drugiȷ — na 2.85Å, wo vkazu‚ na postupove formuvannffl v rozplavah m˛krooblasteȷ z˛ strukturo qistogo olova. Na p˛dstav˛ otrimanih rezul~tat˛v moına govoriti, wo ceȷ proces poqina- ‚t~sffl, koli vm˛st olova pereviwu‚ 10 at.% (kriva 3 na ris. 3).

Ris. 3. Kriv˛ parc˛ffll~nih (— Fe–Fe, - - - Fe–Sn, · · · Sn–Sn) strukturnih faktor˛v aij (s) dlffl rozplav˛v sistemi 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.

Proces deİradac˛Ý krivih a_{Fe−Fe}(s), a_{Fe−Sn}(s) ta g_{F e−F e}(R), g_{F e−Sn}(R) prodovıu‚t~sffl 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 nabuvat~ viglffldu, harakternogo dlffl

ANAL¨Z STRUKTURI ROZPLAV¨V SISTEMI Fe–Sn Z VIKORISTANNM METODU RMCA

qistogo olova, odnak forma perxogo maksimumu krivoÝ g_{Sn−Sn} (R) pri vm˛st˛ 66.7 ta 80 at.% Sn vkazu‚ na nafflvn˛st~ korotkih v˛dstaneȷ v oblast˛ 2.5–2.6Å, wo v˛dpov˛dat~ vza‚mod˛Ý m˛ı atomami zal˛za ta olova. U rozplavah z um˛stom 80 ta 90 at.% Sn atomi zal˛za, fflk vidno z ris. 3–4, rozpod˛len˛ v ob’‚m˛ r˛dkogo zrazka vipadkovim qinom.

Ris. 4. Kriv˛ parc˛ffll~nih (— Fe–Fe, - - - Fe–Sn, · · · Sn–Sn) funkc˛ȷ parnogo rozpod˛lu gij (R) dlffl 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˛dıennffl da‚ p˛dstavi govoriti pro nafflvn˛st~ hem˛qnoÝ vza‚mod˛Ý m˛ı atomami zal˛za ta olova v r˛dkih splavah v us˛ȷ koncentrac˛ȷn˛ȷ oblast˛. Pri vm˛st˛ olova do 10 at.% utvor‚t~sffl strukturno odnor˛dniȷ rozqin na osnov˛ zal˛za z odnakovimi v˛dstannfflmi m˛ı atomami r˛znih komponent˛v. Na krivih a_{ij} (s) ta g_{ij}(R) v˛dsutn˛ dokazi ˛snuvannffl m˛krougrupovan~ z ˛nxim tipom uporffldkuvannffl atom˛v. Otrimaniȷ rezul~tat uzgodıu‚t~sffl z d˛fflgramo stanu dosl˛dıuvanoÝ sistemi, zg˛dno z fflko maksimal~na rozqinn˛st~ olova v zal˛z˛ sklada‚ 9.8 at.% [12]. Podal~xe zb˛l~xennffl vm˛stu olova privodit~ do formuvannffl v rozplavah m˛krougrupovan~ atom˛v olova z vlasno strukturo bliın~ogo porffldku ta m˛ıatomno v˛dstann bliz~ko 3.1Å. Takim qinom, u rozplavah pri n_{Sn} > 10 at.% sp˛v˛snut~ m˛krougrupovannffl atom˛v r˛znogo sortu z hem˛qno vza‚mod˛‚ m˛ı nimi ta strukturo bliın~ogo porffldku na osnov˛ r˛dkogo zal˛za ˛ m˛krougrupovannffl atom˛v olova. Nafflvn˛st~ m˛krougrupovan~ perxogo tipu v us˛ȷ koncentrac˛ȷn˛ȷ oblast˛ stvor‚ peredumovi dlffl kristal˛zac˛Ý c˛loÝ nizki ˛ntermetal˛d˛v pri oholodıenn˛ r˛dkih splav˛v [12]. Mi ne znaȷxli p˛dtverdıen~ ˛snuvannffl v rozplavah atomnih m˛krougrupovan~ z˛ strukturo bliın~ogo porffldku za tipom ˛ntermetal˛d˛v Fe_3Sn ta FeSn_2, odnak sl˛d zauvaıiti, wo dlffl strukturi Fe_3Sn R^{ser}_1 (Fe-Fe)=R^{ser}_1 (Fe-Sn)=2,55Å, fflk˛ zb˛gat~sffl z otrimanimi znaqennfflmi dlffl vkazanih v˛dstaneȷ u m˛krougrupovannfflh r˛znosortnih atom˛v. Odnak dlffl c˛‚Ý ı fazi R_1(Sn-Sn)=3.83Å, fflke ne ma‚ analoga v rozplav˛. Otıe, moına govoriti pro nafflvn˛st~ hem˛qnogo vporffldkuvannffl v rozplavah zal˛za z olovom, odnak v ˛nxomu rozum˛nn˛, n˛ı u prac˛ [13]. Urahovuqi skazane, sl˛d zauvaıiti, wo take viznaqennffl harakteru atomnogo vporffldkuvannffl dlffl dosl˛- dıenoÝ sistemi ‚ nepovnim.

Zvaıaqi na strukturnu m˛kroneodnor˛dn˛st~ rozplav˛v, u c˛lomu zaznaqimo, wo bliın˛ȷ porffldok u koncentrac˛ȷn˛ȷ oblast˛ 0–39 at.% Sn moıe buti oharakterizovaniȷ fflk takiȷ, wo zber˛ga‚ pod˛bn˛st~ do strukturi r˛dkogo zal˛za; bliın˛ȷ porffldok rozplav˛v u koncentrac˛ȷn˛ȷ oblast˛ 66.7–100 at.% Sn znaqno m˛ro pod˛bniȷ do r˛dkogo olova. Na p˛dstav˛ c~ogo moına vvaıati, wo same taka sutt‚va v˛dm˛nn˛st~ u struktur˛ rozplav˛v ukazanih koncentrac˛ȷnih oblasteȷ, moılivo, ‚ priqino rozxaruvannffl v r˛dkomu stan˛ [12].

[1] D. T. Keating, J. Appl. Phys. 34, 923 (1963). [2] P. Andonov, M.–C. Bellisent–Funel, R. Bellisent, G. Tourand, J. Phys. F 12, 2757 (1982).

[3] D. K. Belawenko, Struktura ıidkih i amorfnyh metallov (Metallurgiffl, Moskva, 1985).

[4] V. V. Nemoxkalenko, A. V. Romanova, A. G. Il~inskiȷ i dr., Amorfnye metalliqeskie splavy (Naukova dumka, KiÝv, 1987).

[5] N. C. Halder, C. N. G. Wagner, J. Chem. Phys. 47, 4385 (1967).

[6] H. F. Buhner, S. Steeb, Z. Naturforsch. 25a, 1862 (1970). [7] Y. Waseda, S. Tamaki, Philos. Mag. 32, 851 (1975).

[8] Y. Waseda, Progr. Mater. Science 26, 1 (1981). [9] E. I. Har~kov, V. I. Lysov, V.E. Fedorov, Fizika ıidkih metallov (Viwa xkola, KiÝv, 1979).

[10] R. L. McGreevy, L. Pusztai, Molecular Simulation 1, 359 (1988).

[11] W. Bol, J. Sci. Imstrum. 44, 736 (1967).

[12] O. M. Barabax, “. N. Koval~, Struktura i svoȷstva metallov i splavov. Spravoqnik. Kristalliqeskaffl struktura metallov i splavov (Naukova dumka, KiÝv, 1986).

[13] S. I. Mudryȷ, M. S. Komarnickiȷ, V. P. Gal~qak, Rasplavy } 1, 84 (1992).

V. P. KAZ¨M¨ROV, S. “. SMIK

ANALYSIS OF STRUCTURE OF MOLTEN Fe–Sn ALLOYS WITH RMCA METHOD APPLICATION

V. P. Kazimirov, S. Yu. Smyk Kyiv Taras Shevchenko University, Chemical Department, 60 Volodymyrska Str., Kyiv, UA–01033, Ukraine E–mail: smyk@akcecc.kiev.ua

Experimental structure factors and radial distribution functions have been obtained by using of X–ray diffraction 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 structure factors and partial radial distribution functions have been obtained by RMCA simulation of the structure of liquid alloys. The analysis of the received results shows the structures of liquid alloys respond to regions 0–10 at.% Sn, 10–39 at.% Sn and 66.7–100 at.% Sn with different atomic arrangement.