
Вестник Московского университета. Серия 3. Физика. Астрономия. 2001. № 3 79 

Взаимная корреляция синхронных последователь­

ностей при Л<р 1 (t 1 ) = Л<р2 (t 1 ) составляла 95%. На 
рис. 3 показан фрагмент формируемых потоков (а) и 
соответствующая ему функция автокорреляции ( 6). 
Фрактальная случайность потоков, типичная для 

динамического хаоса, инвариантна к частоте выбо­
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Для ОЦК структуры в микроскопическом пр111ближении выявлена нехаотичность в располо­

жении векторов смещений атомов матрицы вок1руг одиночных примесных атомов замещения. 

В работе [1] были предприняты попытки расчета 
полей статических смещений вокруг точечных де­

фектов в ГЦК структуре. При этом рассматривались 

лишь дефекты в твердом аргоне. В работах [2-4] 
в рамках макроскопической теории проводились 

расчеты статических смещений вдали от дефектов. 

В настоящей работе рассчитаны поля статических 

смещений в ОЦК металлах вблизи одиночной при­
меси замещения в рамках модели Борна-Бегби с 

целью выявления их возможных особенностей в 

О ЦК структуре. 

В рамках метода флуктуационных волн [5] при 
внесении одного дефекта в кристалл его атомы сме­

щаются из узлов идеальной периодической решетки 

на величину 

(1) 

где k - волновой вектор волны смещений, Rs -
вектор s-го узла идеальной решетки кристалла, 

N - число точек суммирования в зоне Бриллюэна. 

Амплитуды волн статических смещений Ak могут 
быть найдены в результате решения системы линей­

ных уравнений 

(2) 

Конкретные выражения для динамических матриц 

Dkij' и квазиупругих сил были получены в модели 
Борна-Бегби [6, 7]. 

Расчеты полей статических смещений проводи­

лись для одиночных примесей атома алюминия в 

решетке железа. Были выбраны следующие пара­

метры: 

aFe = 2.866 А, С11=2.43·10 12 , С12 = 1.38 · 1012 , 

с44 = 1.22 · 1012 дин/см2 , 
1 дV 
V де = 0.3, 

где а - параметр решетки, V - объем элементар­

ной ячейки, с - концентрация второго компонента, 

Cij - упругие постоянные. 

Правильность использованного в работе выра­

жения для динамической матрицы проверялась с 

помощью расчетов фононных спектров v( k). Рас­
считанные и экспериментальные значения [8] удов­
летворительно соответствовали друг другу. При вы­

числении величины дRs суммирование проводилось 

по неприводимой части зоны Бриллюэна с увели­

чением числа точек суммирования до достижения 

сходимости результатов. 

Результаты расчета статических смещений при 

замещении какого-либо атома железа атомом при­

меси большего радиуса (А!) приведены на рисунке. 
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Проекции векторов статических смещений атомов Fe вбли­
зи одиночной примеси Al (в начале координат), лежащих в 
плоскосп~ z = а/2 (а) и z = О (6). Сплошной линией 
обозначены проекции векторов с z > О, пунктиром -

cz<O 

х 

Стрелками показаны проекции смещений соседних 
атомов на горизонтальную плоскость в соответствии 

с выбранным для них масштабом (указан на ри­
сунке). В целях наглядности ячейка изображена в 
другом масштабе, не соответствующем масштабам 

смещений. Из рисунка, а следует, что характер 
смещений ближайших соседних атомов оказался 

различным. Видно, что смещения атомов в узлах 

[ [~ ~ ~]] и [ [~ ~ ~]] носят существенно радиаль-
ный, а в узлах [[~ ~ ~]] и [[~ ~ ~]] - скорее 
тангенциальный характер. Смещения атомов второй 

ю2ординацио~_шой сферы в узлах [[100]], [[010]], 
[[100]] и [[010]] имеют тангенциальный характер. 
Характер смещений на третьей координационной 
сфере оказался практически таким же, как на пер­

вой сфере. Смещения всех этих атомов имеют раз­
личные составляющие по оси z. Так, атомы в узлах 
[[110]], [[110]], [[100]] и [[010]] смещаются вверх, а 
атомы в узлах [[110]], [[100]], [[010]] и [[110]] -
вниз. Следует отметить, что сумма смещений ато­
мов какой-либо координационной сферы равна ну­

лю. В соответствии с выражением (1) смещения 
дRs(r) центросимметричны, что подтверждалось ре­
зультатами расчетов: например, смещения атомов в 

узлах [[110]] и [[110]] равны по модулю и противо­
положны по направлению. Среди других соседних 
атомов можно выделить аналогичные пары. Все это 

относится и к плоскостям z = ±а/2, ±а. Таким 
образом, в ОЦК структуре замещение одного атома 
железа атомом алюминия приводит к смещениям 

атомов матрицы, причем расположение векторов 

смещений носит не хаотический, а скоррелирован­

ный характер. Большинство из них расположено 

почти параллельно плоскости (110). 

Диффузные эффекты, связанные со статически­

ми смещениями, наблюдались на рентгенограммах 

концентрированных О ЦК твердых растворов мно­
гократно [9, 10]. Наиболее ярко они проявляют­
ся при образовании в сплавах w-фазы. Структура 

w-фазы получается из ОЦК решетки, искаженной 

волной смещений атомов 2 (uo/JЗ) sin (kwr + <р), 
где uo 11 [111], luol - величина смещений атомов 
из узлов ОЦК решетки, k"' = (27r /3)5222, S222 -
вектор узла [[222]] ОЦК решетки, <р =О и ±27r /3. 
Анализ этих смещений показывает, что и в слу­
чае w -фазы лишь некоторые векторы смещений 

оказываются чисто радиальными, остальные либо 

тангенциальны, либо имеют обе составляющие -
и тангенциальные и радиальные. Поэтому наблю­

давшиеся в данной работе статические смещения 

имеют сходные черты со смещениями, характерны­

ми для w -фазы. 
Проводились расчеты и для следующих коорди­

национных сфер. Оказалось, что смещения значи­
тельны и носят скоррелированный характер на рас­

стояниях ,....., 10а, где а - параметр решетки. Этот 
факт отвечает дальнодействующему типу деформа­

ционных межатомных взаимодействий в металлах 

и, в частности, говорит о том, что их формиро­

вание определяется как прямым кулоновским, так 

и косвенным взаимодействием - через электроны 

проводимости. 
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