
Нетрудно убедиться, что из соотношения 

- y l g ^ - ^ l g ^ + lg", ( 8 ) 

•следующего из (2) и (5), можно оценить величину показателя е: 

-J- lg - - J - l g = -f- lg {AfSun/-« Jup} • (9) 

-Из рисунка следует, что левая часть равенства имеет значение ~1,3. Принимая во 
внимание оценку AfSun/MJuP~103 [1], получаем, что Si —1,3 (е^0,6—0,7). 

Теперь можно поставить вопрос о фундаментальной массе т. Используя M S u n ^ 
~2-1033 г, rg=YMSun/c2-l,49-105 см, /г=2л:гг/с^я-10~5 с, 1 год~я-1012 с, из выра-
жения (5) получаем оценку 

/ 2-1033 \sj-l 
я-10" ~ я-10-5 ) (Ю) 

\ т j 
т. е. 

т ~ 2-1033-34/е г. (11) 

Если е ^ОД то т^2-10~24 г по порядку величины сравнима с массой прото-
на тр=1,67-10-24 г. 

Полученный результат показывает, что отмеченная в данной работе закономер-
ность порядка, возможно [10], имеет значительно более глубокий смысл, чем это 
представляется на первый взгляд. 
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Ф И З И К А ТВЕРДОГО ТЕЛА 

УДК 539.213 

КОНЦЕНТРАЦИОННАЯ ЗАВИСИМОСТЬ МИКРОСТРУКТУРЫ 

В СПЛАВАХ А1—Мп 

В. С. Степанюк, Г. М. Калибаева, А. А. Кацнельсон 

(кафедра физики твердого тела) 

Методом молекулярной динамики были смоделированы сплавы А1—Мп при кон-
центрациях Мп 14%» 18, 22,5 и 25%. Установлено, что микроструктура данных спла-
вов при разных концентрациях Мп существенно отличается, причем в структуре всех 
сплавов присутствует большой процент икосаэдрических микрокластеров, а при кон-
центрации 22,5% наблюдается максимум икосаэдроподобных структур. 

Квазикристаллическое состояние характеризуется дальним ориентационным упо-
рядочением икосаэдров [1, 2]. В ряде исследований [3—6], выполненных в рамках 
феноменологического подхода теории фазовых переходов Ландау, было показано, что 
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при определенных условиях структура с точечной группой симметрии икосаэдра мо-
жет быть энергетически более выгодной, чем структура с трансляционной инвариант-
ностью. Локальная структура сплава и возможность образования икосаэдрической 
структуры определяются как особенностями электронного строения, так и концент-
рацией компонент. Оба этих фактора определяют возможность существования икоса-
эдров в сплаве и их упорядочение. 

Как правило, в сплавах А1—Мп наряду с квазикристаллической фазой обнару-
живают остатки ГЦК-фазы А1. Причем в работе [7] отмечалось, что эксперименталь-
но икосаэдрическая фаза наиболее отчетливо выражена в сплаве Al77,sMn22,5. В ра-
боте [8] исследовались фазовые переходы в пленках А1—Мп из аморфного состоя-
ния в квазикристаллическое и было установлено, что этот переход сопровождается 
упорядочением икосаэдров. Таким образом, необходимо определить, какова микро-
структура в аморфных сплавах А1—Мп разных концентраций и при какой концент-
рации компонент наиболее ярко выражены микрогруппировки с симметрией икоса-
эдра? Ответ на второй вопрос позволит понять, при каком составе сплава более 
выгодно икосаэдрическое упорядочение. 

Для решения поставленных вопросов нами использовался метод молекулярной 
динамики [9]. Взаимодействие между атомами описывалось потенциалом Морзе. Па-
раметры этого потенциала (глубина и положение первого минимума) были опреде-
лены подгонкой под парные потенциалы, рассчитанные методом псевдопотенциала с 
формфактором Хейне—Абаренкова—Анималу с экранированием Вашиста—Сингви 
[10, 11]. 

Было смоделировано быстрое охлаждение расплавов до температуры 300 К с 
временным шагом Ю- 1 5 с (всего 1700 шагов). Далее проводилась термостабилизация 
модели в течение 10 000 шагов. 

Основные результаты, приводимые ниже, получены для относительно неболь-
ших ансамблей, состоящих из 256 атомов. 

Для всех сплавов проводился анализ многогранников Вороного [10]. Результа-
ты анализа многогранников Вороного приведены на рис. 1 и 2 и в таблице. 

Доли (в процентах) типов многогранников Вороного, полученные компьютерным 
моделированием для Al86Mn14, AI82Mn18, А177,БМп22,5 и А175Мп25 при температуре 300 К 

Многогранники 

Концентрация 
Мп 

Атом в центре 
многогранника 

икосаэдроподобные призмы структуры типа ГЦК 

Н % 

А1 
Мп 

Средневзвешенное 
значение 

22,3 
66 
28 

17,2 
14,4 
16,8 

14,2 
2,9 

12,5 

18% 

AI 
Мп 

Средневзвешенное 
значение 

24,3 
60.8 
30,9 

20,1 
13 
18,8 

16,3 
6,5 

14,5 

22,5% 
А1 
Мп 

Средневзвешенное 
значение 

31.7 
69 
39.8 

13,5 
12,3 
13,3 

15,6 
3,6 

12,9 

25о/о 
А1 
Мп 

Средневзвешенное 
значение 

27,5 
58,1 
35,1 

16,6 
14,4 
16 

24,5 
12,5 
21,5 

На рис. 1 представлено количество многоугольников N, имеющих п сторон 
(п=3, 4, ..., 9) и составляющих грани многогранников Вороного, описанных вокруг 
атомов А1 и Мп (в процентах от общего числа граней многогранников вокруг 
А1 и Мп). Светлые области соответствуют А1, заштрихованные — Мп. Концентрация 
Мп составляет 14% (а), 18% (б), 22,5% (в) и 25% (г). 

На всех рисунках наблюдается явно выраженный максимум при п=5. В общем 
случае эта ситуация соответствует не только икосаэдрам, но и, например, антиприз-
ме Архимеда, но процентное содержание для последнего существенно меньше, чем 
для икосаэдров, что также видно из таблицы. 
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В таблице представлены характерные типы многогранников Вороного, окружа-
ющих А1 и Мп (в процентах от общего числа многогранников вокруг данного типа 
атомов и от числа многогранников в целом) для разных концентраций Мп при 
температуре 300 К. 

На рис. 2 представлено количество многогранников Вороного М, имеющих т 
граней (т= 10, 11, ..., 19) и описанных вокруг атомов А1 и Мп (в процентах от об-
щего числа многогранников вокруг этих атомов). Концентрации Мп и условные 
обозначения те же, что на рис. 1. 

Из рис. 2 и таблицы видно, что микроструктура данных сплавов при разных 
концентрациях Мп существенно отличается, причем при концентрации 22,5% наблю-
дается максимум икосаэдроподобных структур. 

Эти результаты согласуются с экспериментальными данными и показывают, что 
концентрация микрокластеров икосаэдрического типа при увеличении концентрации 
Мп сначала растет, достигает максимума при 22,5% и далее начинает уменьшаться. 

Более строгий количественный анализ требует применения более реалистичных 
потенциалов взаимодействия (возможно, эмпирических) и увеличения количества ато-
мов в ансамбле во много раз. Применение суперкомпьютеров в этом случае, воз-
можно, позволит наблюдать переход из аморфного состояния в квазикристаллическое 
при длительной выдержке системы. Изменяя концентрацию компонент, как следует 
из нашего анализа, можно регулировать такие переходы. 
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