ȷURNAL FIZIQNIH DOSLIDȷEN^ t. 6, ˝ 1 (2002) s. 78–82

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 6, No. 1 (2002) p. 78–82

FL“KTUAC¨Õ KOORDINAC¨„NIH QISEL U R¨DKIH METALAH

V. P. Gal~qak, S. ¨. Mudriȷ L~v˛vs~kiȷ nac˛onal~niȷ un˛versitet ˛men˛ ¨vana Franka, kafedra f˛ziki metal˛v vul. Kirila ˛ Mefod˛ffl, 8, L~v˛v, 79005, UkraÝna (Otrimano — 28 grudnffl 2000 r.; v ostatoqnomu viglffld˛ — 1 bereznffl 2001 r.)

Konstatovano nevidpovidnist~ nafflvnih ufflvlen~ pro riven~ flktuaciȷ koordinaciȷnih qisel u ridkih metalah ta zagal~nih poloıen~ teoriÝ flktuaciȷ. Obİruntovano neobhidnist~ provesti povtorn˛ rozrahunki z vikoristannfflm suqasnih eksperimental~nih danih i metodik. Obqisleno flktuaciÝ qisla qastinok u perxih xesti koordinaciȷnih sferah ridkih Ga, Pb i Cd. Dovedeno, wo v ridkih metalah vidnosna flktuaciffl z rostom nomera koordinaciȷnogo qisla zmenxu‚t~sffl, a ne navpaki, fflk priȷnfflto vvaıati doteper. Krim togo, ustanovleno, wo zaleınosti flktuaciȷnih parametriv vid radiusa mikroob’‚mu ridini mat~ oscilqiȷ harakter. Otrimani novi dani dozvolfflt~ pereglfflnuti defflki poloıennffl teoriÝ ridin wodo mehanizmiv protikannffl kinetiqnih procesiv ta kolektivnih fflviw, napriklad, procesiv nukleaciÝ ta zarodkoutvorennffl kristaliqnoÝ fazi.

Kl¸qovfi slova: korelfflc˛ȷna funkciffl, flktuaciffl, koordinaciȷne qislo, ridki metali, bliıniȷ porffldok.

PACS number(s): 61.20-p, 61.25.Mv

k v˛domo, koordinac˛ȷne qislo Z, fflke viznaqa‚ k˛l~k˛st~ atom˛v pevnoÝ koordinac˛ȷnoÝ sferi u r˛dk˛ȷ faz˛, ‚ seredn~ostatistiqno veliqino. A tomu spektr ȷogo mitt‚vih abo lokal~nih znaqen~ formu‚t~sffl flktuac˛ȷnimi v˛dhilennfflmi. Za danimi monograf˛Ý [1], de p˛dsumovano rezul~tati provedenih ran˛xe, u [2,3], obqislen~, v˛dnosna flktuac˛ffl perxogo koordinac˛ȷnogo qisla ΔZ_1 u prostih r˛dinah stanovit~ 0, 1 . . .0, 2. Znaqennffl ΔZ_2 obqisleno v meıah 0, 35 . . .0, 45. A r˛ven~ flktuac˛ȷ tret~ogo ȷ viwih koordinac˛ȷnih qisel, za timi ı danimi, prognozu‚t~sffl viwim za 50%.

U l˛teratur˛ z difrakc˛ȷnih dosl˛dıen~ r˛dkih metal˛v [4,5] c˛ rezul~tati navedeno bez zastereıen~, hoq voni ȷ supereqat~ defflkim zagal~nim poloıennfflm. Tak, napriklad, koıne nastupne koordinac˛ȷne qislo b˛l~xe za poperedn‚, a tomu z rostom u nih k˛l~kosti qastinok v˛dnosna flktuac˛ffl povinna b zmenxuvatis~, a ne navpaki.

Pri bezposeredn~omu oznaȷomlenn˛ z navedenimi v publ˛kac˛fflh [2,3] prom˛ınimi rezul~tatami legko vstanoviti, wo dlffl obqislen~ flktuac˛ȷ koordinac˛ȷnih qisel vikoristovuvali nedostatn~o korektno rozrahovan˛ funkc˛Ý rad˛ffll~nogo rozpod˛lu atom˛v. Õh, u svo qergu, otrimano z eksperimental~- nih danih per˛odu stanovlennffl difrakc˛ȷnih dosl˛- dıen~ r˛dkih metal˛v. Zokrema, naveden˛ tam znaqennffl drugogo koordinac˛ȷnogo qisla Z_2: Pb—3.1; Cd—3.3; Hg—5.5; In—3.2 ˛ t.d. — sutt‚vo rozhodfflt~sffl ˛z suqasnimi danimi. ¨ lixe dlffl dvoh metalevih rozplav˛v — zolota ȷ İal˛ — znaqennffl Ýh Z_2 viznaqeno bliz~kimi do real~nih — 46 ˛ 52 v˛dpov˛dno. A obqislen˛ dlffl nih tam ıe v˛dnosn˛ flktuac˛Ý vifflvilis~ menximi, n˛ı dlffl perxogo koordinac˛ȷnogo qisla˛ r˛vnimi dlffl oboh 0,06. Prote pri uzagal~nenn˛ v [1] vs˛h rezul~tat˛v bulo priȷnfflto poloıennffl, wo r˛ven~ flktuac˛ȷ drugogo koordinac˛ȷnogo qisla viwiȷ v˛d perxogo, a tret~ogo — viwiȷ, n˛ı u drugogo.

Na p˛dstav˛ c~ogo poloıennffl v monograf˛Ý [1] ob- İruntovano nemoıliv˛st~ real˛zac˛Ý v r˛dinah sutt‚vogo atomnogo vporffldkuvannffl kristal˛qnogo tipu nav˛t~ mitt‚vih poloıen~ qastinok u malih ob’‚- mah. Tim samim ˛stotno obmeıut~sffl moılivost˛ teor˛Ý r˛din wodo pofflsnennffl molekulfflrnih mehan˛zm˛v bagat~oh eksperimental~no vstanovlenih fakt˛v, takih, fflk efekt p˛slfflplavlennffl qi trivaloÝ gomogen˛zac˛Ý r˛dkometalevih rozqin˛v. C˛ ta nizka ˛nxih nev˛dpov˛dnosteȷ zumovlt~ neobh˛dn˛st~ provesti povtorn˛ obqislennffl m˛kroflktuac˛ȷ gustini v r˛dkih metalah z vikoristannfflm suqasn˛xih eksperimental~nih danih ˛ metodik, a takoı kritiqnogo anal˛zu zroblenih ran˛xe uzagal~nen~.

Metodika obqislen~ flktuac˛ȷ koordinac˛ȷnih qisel İruntu‚t~sffl na zastosuvann˛ metodu korelfflc˛ȷnih funkc˛ȷ.Tak, vikoristovuqi superpozic˛ȷne nabliıennffl, F˛xer [1] otrimav take sp˛vv˛dnoxennffl dlffl rozrahunku kvadratiqnoÝ flktuac˛Ý qisla qastinok ΔN^2_G′ v ruhomomu ob’‚m˛ G^′, koordinati fflkogo ıorstko pov’fflzan˛ z centrom vid˛lenoÝ qastinki:

(ΔN_G′ )^2 = N_G′ + ρ^2_0 ∫ G^′ ∫ G^′ F_2 (q) F_2 (q^′)

× [F_2 (|q − q^′|)−1] dq dq^′. (1)

Tut ρ_0 — serednffl koncentrac˛ffl qastinok (atom˛v) v ob’‚m˛ G^′; q ˛ q^′ — rad˛usi-vektori dov˛l~- noÝ pari qastinok, wo znahodfflt~sffl v c~omu ob’‚m˛; F_2(q) i F_2(q^′) — b˛narn˛ korelfflc˛ȷn˛ funkc˛Ý dlffl koınoÝ z qastinok dov˛l~noÝ pari atom˛v c~ogo ob’‚mu; F_2(|q − q^′|) — b˛narna korelfflc˛ȷna funkc˛ffl dlffl dov˛- l~noÝ pari qastinok ruhomogo ob’‚mu G^′, vibrana tak,

FLUKTUAC¨Õ KOORDINAC¨„NIH QISEL U R¨DKIH METALAH

wo poqatok ÝÝ koordinat znahodit~sffl v centr˛ odn˛‚Ý z cih qastinok ˛ ne zb˛ga‚t~sffl z poqatkom v˛dl˛ku funkc˛ȷ F_2(q) ta F_2(q^′).

V ˛zotropnih seredoviwah, do fflkih naleıat~ ˛ metalev˛ rozplavi, korelfflc˛ȷn˛ funkc˛Ý ‚ sferiqnosimetriqnimi ˛ zaleıat~ lixe v˛d v˛ddal˛ m˛ı qastinkami, a tomu:

F_2(q) = g(r); F_2(q^′) = g(ρ); F_2(|q − q^′|) = g(t). (2)

Õh znaqennffl vibirat~ ˛z v˛dpov˛dnih znaqen~ eksperimental~noÝ funkc˛Ý rozpod˛lu m˛ıatomnih v˛ddaleȷ g(r). kwo teper ruhomiȷ ob’‚m G^′ zadati u viglffld˛ koordinac˛ȷnoÝ sferi, to veliqina (ΔN_G′ )^2 bude oznaqati kvadratiqnu flktuac˛ v˛dpov˛dnogo koordinac˛ȷnogo qisla — Z.

Vikoristavxi sferiqn˛ koordinati ta pro˛nteİruvavxi za zm˛nnimi φ ˛ θ, otrima‚mo sp˛vv˛dnoxennffl dlffl bezposeredn~ogo obqislennffl flktuac˛ȷ. Napriklad, dlffl perxogo koordinac˛ȷnogo qisla matimemo:

ΔZ^2_1 = Z_1 + 8π^2ρ^2_0

r_1∫

r_0 g (r) r_1∫

r_0 g (ρ) r+ρ∫ |r−ρ| [g (t) − 1] tdt rρ drdρ, (3)

de r_0 ˛ r_1 — vnutr˛xn˛ȷ ˛ zovn˛xn˛ȷ rad˛usi perxoÝ koordinac˛ȷnoÝ sferi.

Pri obqislenn˛ ΔZ^2_2 meıami drugoÝ koordinac˛ȷnoÝ sferi v˛dpov˛dno budut~: l˛viȷ — r_1 ta praviȷ — r_2 m˛n˛mumi funkc˛Ý g(r) (ris. 1); u zagal~nomu vipadku dlffl dov˛l~noÝ koordinac˛ȷnoÝ sferi: r_i — l˛- viȷ, a r_j — praviȷ m˛n˛mumi. Zaznaqimo lixe, wo dlffl r˛din term˛ni “koordinac˛ȷna sfera” ˛ “koordinac˛ȷne qislo” ‚ qisto umovnimi pri bud~-fflkomu sposob˛ vid˛lennffl. V c~omu raz˛ voni ‚ qastkovimi vipadkami zagal~n˛xih ponfflt~ — “sferiqniȷ poffls” ta “seredn‚ qislo atom˛v” u n~omu. A v˛dnosnu flktuac˛ obqislt~ za v˛domim sp˛vv˛dnoxennfflm:

δZ = √ ΔZ^2 Z . (4)

Meı˛ vnutr˛xn~ogo ˛nteİrala (u f˛İurnih duıkah) vstanovleno okremo dlffl koınoÝ pari znaqen~ r ˛ ρ. Priqomu, fflk legko perekonatisffl, maksimal~ne (r+ρ) dor˛vn‚ 2r_1 dlffl perxoÝ abo 2r_j dlffl dov˛l~noÝ koordinac˛ȷnoÝ sferi. Z ostann~ogo vipliva‚, wo funkc˛ g(r) neobh˛dno poperedn~o rozrahuvati v ˛nterval˛ v˛d nulffl do v˛ddal˛ R, udv˛q˛ b˛l~xoÝ za zovn˛xn˛ȷ rad˛us koordinac˛ȷnoÝ sferi, fflku rozrahovu‚mo R ≥ 2r_j. Zokrema dlffl perxoÝ koordinac˛ȷnoÝ sferi R ≥ 2r_1.

U zagal~nomu vipadku znaqennffl vnutr˛xn~ogo ˛nteİrala (˛nteİral~noÝ sumi) ‚ asimtotiqno oscilqo funkc˛‚ oboh ȷogo granic~ — I(r, R), wo, zavdfflki r˛vnost˛ g(r) = 0 v ˛nterval˛ r ∈ [0, r_0], zahodit~ u d˛lfflnku v˛d’‚mnih znaqen~ (ris. 2). Glibina zahodu zaleıit~ v˛d viboru niın~oÝ meı˛ ˛nteİruvannffl — r. Tomu rezul~tat obqislennffl drugogo dodanka virazu (3) bude, fflk pravilo, v˛d’‚mnim qislom. Same tomu ΔZ^2 < Z ˛ v˛dnosna flktuac˛ffl menxa za odinic.

A vnasl˛dok neq˛tkoÝ per˛odiqnosti ta asimtotiki, vlastivoÝ funkc˛fflm g(r) ta I(r, R), nizka posl˛dovnih znaqen~ flktuac˛ȷ koordinac˛ȷnih qisel matime oznaki vipadkovih v˛dhilen~ v˛d pevnoÝ tendenc˛Ý Ýh zm˛ni.

Ris. 1. Funkc˛ffl m˛ıatomnih v˛ddaleȷ g(r) dlffl r˛dkogo Ga.

Rozrahunki flktuac˛ȷ koordinac˛ȷnih qisel z urahuvannfflm navedenih viwe vikladok bulo vikonano dlffl tr~oh metalevih rozplav˛v: Ga, Pb ˛ Cd. Õhn˛ strukturn˛ faktori vzfflto z tr~oh nezaleınih dıerel: dlffl Ga — ˛z [6], a Cd — [7], dlffl r˛dkogo svinc vikoristano vlasn˛ eksperimental~n˛ dan˛, fflk˛ otrimali avtori na kafedr˛ f˛ziki metal˛v L~v˛vs~- kogo nac˛onal~nogo un˛versitetu ˛men˛ ¨vana Franka. Rozkid toqok eksperimental~nih znaqen~ poperedn~o usuvali metodom kub˛qnih splaȷn˛v abo Ýh aproksi-

V. P. GAL^QAK, S. ¨. MUDRI„

mac˛‚ alİebraÝqnim pol˛nomom. Dlffl zmenxennffl ampl˛tudi hvil~ obrivu verhn~oÝ meı˛ ˛nteİrala Fur’‚ strukturniȷ faktor dodatkovo ekstrapolvali do znaqe~ S = 20 Å^{−1} virazom, zaproponovanim u prac˛ [8]:

a (S) = 1 + A S^2 e^{−αS2} cos (βS + γ) , (5)

de A, α, β, iγ — koefici‚nti priv’fflzki.

Ris. 2. Zaleın˛st~ vnutr˛xn~ogo ˛nteİrala fflk funkc˛Ý niın~oÝ (a) ta verhn~oÝ (b) meı ˛nteİruvannffl.

Rozrahovani za userednenimi ta modifikovanimi takim qinom danimi, funkciÝ miıatomnih viddaleȷ g(r) takoı mali pomitniȷ rozkid znaqen~ na viddalfflh r > 10 . . . 12Å. Tomu mi Ýh takoı spoqatku dodatkovo aproksimuvali alİebraÝqnim polinomom, a potim ekstrapolvali do viddali r = 40 Å asimptotiqnim virazom zgidno z [1]:

g (r) = 1 +

A_1 r e^{−α1r} sin (β_1r + γ_1) . (6)

Dodatkovu perev˛rku na dostov˛rn˛st~ otrimanih takim sposobom krivih mi zd˛ȷsnvali metodom por˛vnfflnnffl strukturnih faktor˛v, rozrahovanih zvorotnim fur’‚-˛nteİruvannfflm funkc˛ȷ g(r), ˛z pervinnimi, otrimanimi eksperimental~no.

Na vs˛h stad˛fflh obqislen~ strukturn˛ faktori ta funkc˛Ý g(r) tabulvali z krokom ΔS = 0.05Å^{−1} ta Δr = 0.05Å v˛dpov˛dno. Takiȷ ˛nterval m˛ı toqkami zabezpequ‚ ≈ 50 krok˛v ˛nteİruvannffl na Ýh per˛od. Zavdfflki c~omu rezul~tati qisel~nogo ˛nteİruvannffl metodami prfflmokutnik˛v, trapec˛ȷ ˛ S˛mpsona pokazut~ praktiqno zb˛ın˛ znaqennffl fflk funkc˛ȷ g(r), tak ˛ Ýhn˛h ˛nteİral~nih sum. Ostann‚ osoblivo vaılivo pri obqislenn˛ vnutr˛xn~ogo ˛nteİrala u viraz˛ (3), zokrema dlffl rozrahunku flktuac˛ȷ u dalekih koodinac˛ȷnih sferah.

Rezul~tati qisel~nogo ˛nteİruvannffl virazu (3) ta rozrahunku flktuac˛ȷnih parametr˛v dlffl rozplav˛v Ga, Pb ˛ Cd zvedeno v tablic 1 ˛ v˛dobraıeno na ris. 3 ˛ 4. Z nih odnoznaqno vipliva‚, wo v˛dnosna flktuac˛ffl z rostom nomera koordinac˛ȷnogo qisla zmenxu‚t~sffl. Ce dewo nespod˛vaniȷ rezul~- tat, osk˛l~ki v˛n rozhodit~sffl z dom˛nuqimi v l˛teratur˛ poglffldami. Natom˛st~ v˛n povn˛st v˛dpov˛da‚ osnovnomu poloıenn klasiqnoÝ teor˛Ý flktuac˛ȷ, zg˛dno z fflko v˛dnosna flktuac˛ffl z˛ zb˛l~xennfflm k˛l~kosti qastinok u sistem˛ zmenxu‚t~sffl.

Ris. 3. Zaleın˛st~ kvadratiqnoÝ flktuac˛Ý qisla qastinok ΔZ^2(R) v˛d rad˛usa R sferiqnogo ob’‚mu 1 — Cd, 2 — Ga, 3 — Pb (kriv˛ 2 ˛ 3 zm˛wen˛ na odinic masxtabu).

Bezposeredn˛m obqislennfflm legko pokazati, wo δZ → 0 pri r → ∞. Tak, dlffl umovnoÝ koordinac˛ȷnoÝ sferi Ga z vnutr˛xn˛m r_i = 37.5 Å ˛ zovn˛xn˛m r_j = 40.0 Å rad˛usami, δZ = 0.01. Tomu stanovit~ ˛nteres prosteıiti za postupovo zm˛no k˛l~k˛snih parametr˛v flktuac˛ȷ v˛d k˛l~kosti qastinok abo,

FLUKTUAC¨Õ KOORDINAC¨„NIH QISEL U R¨DKIH METALAH

wo naoqn˛xe, v˛d rad˛usa sferiqnogo ob’‚mu R. Dlffl pobudovi takih zaleınosteȷ u viraz˛ (3) neobh˛dno zaf˛ksuvati vnutr˛xn˛ȷ rad˛us koordinac˛ȷnoÝ sferi ȷogo m˛n˛mal~nim znaqennfflm r_i = r_o = const. Tod˛ veliqini ΔZ^2 ˛ δZ budut~ funkc˛fflmi lixe verhn~oÝ meı˛ ˛nteİruvannffl, tobto rad˛usa sferi R: ΔZ^2(R) i δZ(R) v˛dpov˛dno.

Rozrahovan˛ takim qinom zaleınost˛, naveden˛ na ris. 3 ˛ 4, vifflvlfflt~ fflvno nemonotonnu (oscilqu) poved˛nku, ˛ na nih dosit~ upevneno moına vid˛- liti dek˛l~ka ekstremum˛v. Bezposeredn˛m por˛vnfflnnfflm moına takoı konstatuvati nafflvn˛st~ pevnoÝ korelfflc˛Ý poloıen~ osoblivih toqok abo hodu krivih g(r), I(r, R), ΔZ^2(R) ta δZ(R).

Rozp- } koord. r_i,^∘A r_j ,^∘A Z ΔZ^2 δZ lav sferi

1 2.4 3.75 12.1 1.84 0.112 2 3.75 6.90 60 12.2 0.057 Ga 3 6.90 9.30 107 19.5 0.041 4 9.30 11.65 174 34.4 0.034 5 11.65 14.35 306 69.1 0.027 6 14.35 17.05 446 101.8 0.023

1 2.70 4.35 12.3 3.71 0.157 2 4.35 7.50 44 11.7 0.078 Pb 3 7.50 10.10 95 28.3 0.056 4 10.10 13.55 165 50.5 0.043 5 13.55 16.45 249 77.5 0.035 6 16.45 19.40 361 114 0.030

1 2.55 4.00 11.9 1.30 0.096 2 4.00 6.60 41 3.12 0.043 Cd 3 6.60 9.05 83 8.45 0.035 4 9.05 11.40 136 15.5 0.029 5 11.40 13.55 186 26.4 0.028 6 13.55 16.00 295 31.8 0.019

Tablicffl 1. Rozrahunok flktuaciȷnih parametriv dlffl rozplaviv Ga, Pb i Cd.

Vifflvlena korelfflc˛ffl formal~no ‚ nasl˛dkom superpozic˛Ý k˛l~koh maȷıe per˛odiqnih funkc˛ȷ, wo vhodfflt~ u viraz (3) ˛ sp˛l~no osnovo fflkih ‚ funkc˛ffl g(r). Tomu moına pripustiti, wo same zavdfflki nafflvnost˛ m˛ıatomnoÝ korelfflc˛Ý vs˛ seredn˛ veliqini, wo zaleıat~ v˛d k˛l~kosti qastinok, u masxtab˛ rozm˛r˛v bliın~ogo porffldku povinn˛ mati oscilqu poved˛nku. Sered nih ˛ tak˛, fflk flktuac˛ffl qisla qastinok abo, napriklad, konf˛İurac˛ȷna entrop˛ffl [9,10].

k vipliva‚ z rezul~tat˛v provedenih obqislen~, z˛ zb˛l~xennfflm k˛l~kosti qastinok sistemi Ýhnffl v˛dnosna flktuac˛ffl zmenxu‚t~sffl. F˛ziqno ce oznaqa‚ zb˛l~xennffl st˛ȷkosti sistemi fflk ob’‚dnannffl, wo viniklo v rezul~tat˛ m˛ıatomnoÝ vza‚mod˛Ý. Takim qinom, zn˛ma‚t~sffl osnovne zastereıennffl statistiqnoÝ teor˛Ý r˛din [1], wo ne dopuska‚ moılivosti utvorennffl v˛dnosno st˛ȷkih kristalopod˛bnih konf˛İurac˛ȷ atom˛v rozm˛rami prinaȷm˛ v dek˛l~ka elementarnih kom˛rok, takih, napriklad, fflk zarodki kristal˛- zac˛Ý dokritiqnih rozm˛r˛v.

Ris. 4. Zaleın˛st~ v˛dnosnoÝ flktuac˛Ý qisla qastinok δZ(R) v˛d rad˛usa R sferiqogo ob’‚mu dlffl 1 — Cd, 2 — Ga, 3 — Pb (kriv˛ 1 ˛ 3 zm˛wen˛ na odinic masxtabu).

¨nxu vifflvlenu vlastiv˛st~ — oscilqu zaleın˛st~ st˛ȷkosti m˛ıatomnih utvoren~ — bezpereqno, sl˛d urahovuvati pri modelvann˛ mehan˛zm˛v k˛netiqnih proces˛v ˛ kolektivnih fflviw, fflk ot: samodifuz˛Ý, vza‚modifuz˛Ý komponent˛v rozqin˛v, Ýh gomogen˛zac˛Ý qi stab˛l˛zac˛Ý, zarodkoutvorennffl, nukleac˛Ý ˛ t. p. Vodnoqas neobh˛dno p˛dkresliti, wo fflk naveden˛ rezul~tati, tak ˛ visnovki z nih moıut~ v˛dobraıati lixe fflk˛snu kartinu flktuac˛ȷnih proces˛v u real~nih r˛dinah. Zokrema tomu, wo vrahuvannffl lixe parnoÝ m˛ıqastinkovoÝ vza‚mod˛Ý u vih˛dnomu sp˛vv˛dnoxenn˛ (1) privodit~ do zaniıenih znaqen~ flktuac˛ȷnih v˛dhilen~ [1]. Tod˛ fflk pri vrahuvann˛ ternarnoÝ korelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý popravki moıut~ vifflvitis~ ˛stotnimi.

V. P. GAL^QAK, S. ¨. MUDRI„

[1] I. Z. Fixer, Statistiqeskaffl teoriffl ıidkosteȷ.

(Fizmatgiz, Moskva, 1961).

[2] V. K. Prohorenko, I. Z. Fixer, ”urn. fiz. himii 33, 1852, (1959).

[3] I. Z. Fixer, V. K. Prohorenko, Sb. Kritiqeskie fflvleniffl i flktuacii v rastvorah. (Izd. AN SSSR, Moskva, 1960).

[4] A. F. Skryxevskiȷ, Strukturnyȷ analiz ıidkosteȷ i amorfnyh tel. (Vysxaffl xkola, Moskva, 1980).

[5] P. P. Arsent~ev, L. A. Koledov, Metalliqeskie rasplavy i ih svoȷstva. (Metallurgiffl, Moskva, 1976).

[6] A. H. Narten, J. Chem. Phys., 56, 1185 (1972). [7] Y. Waseda, The structure of non crystalline materials.

(McGraw-Hill, N-Y, 1980).

[8] “. N. Vorob~ev, G. S. “r~ev, ”urn. strukt. himii 16, 396 (1975).

[9] S. ¨. Mudriȷ, disert. dokt. f˛z.-mat. nauk, L~v˛v (1997).

[10] S. Takeuchi, Trans. Jpn. Inst. Met. 21, 543 (1980).

THE COORDINATION NUMBER FLUCTUATIONS IN LIQUID METALS

V. P. Halchak, S. I. Mudryi Ivan Franko National University of Lviv, Physics of Metals Department 8 Kyrylo i Mefodii Str., Lviv, 79005, Ukraine

It is stated that there exist some discrepancies between the description of coordination number fluctuations in liquid metals and general statements of theory of fluctuation. Taking into account this fact it is needed to calculate the fluctuation using a more precisiely obtained structure factors and new methods. The estimation of the fluctuations for the number of atoms in six coordination shells in liquid Ga, Pb and Cd was carried out. It was found that relative fluctuation in liquid metals decreases with the increasing of coordination shell number but not vice versa. Besides it is established that the fluctuation parameter dependces on the radius of microvolume in liquid have the oscillating form.

The obtained new data allows to revise some postulates of the theory of liquids in respect to the mechanism of kinetics processes and cooperative phenomena, for example it is important for nucleation in liquid state.