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Äàëüíèé ïîðÿäîê â ïîëèêðèñòàëëè÷åñêîì òâåðäîì ðàñòâîðåPd � 30 àò.% AuÂ.Ì. Ñèëîíîâ1a , Ò. Â. Ñêîðîáîãàòîâà2 , Î. Â. Êðèñüêî3 , �. Ï. Æìóðêî41Ìîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èìåíè Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, �èçè÷åñêèé �àêóëüòåò, êà�åäðà�èçèêè òâåðäîãî òåëà. �îññèÿ, 119991, Ìîñêâà, Ëåíèíñêèå ãîðû, ä. 1, ñòð. 2. 2Êèãàëüñêèé èíñòèòóò íàóêèè òåõíîëîãèè, êà�åäðà ìàòåìàòèêè. �óàíäà, 3900, Êèãàëè. 3Âëàäèìèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò.�îññèÿ, 600005, ã. Âëàäèìèð, óë. �îðüêîãî, ä. 87. 4Ìîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èìåíèÌ.Â. Ëîìîíîñîâà, õèìè÷åñêèé �àêóëüòåò, êà�åäðà îáùåé õèìèè. �îññèÿ, 119991, Ìîñêâà, Ëåíèíñêèåãîðû, ä. 1, ñòð. 3. E-mail: a silonov_v�mail.ruÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 01.12.2008, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 12.01.2009.Â ïîëèêðèñòàëëè÷åñêîì ñïëàâå Pd � 30% Au ðåíòãåíîãðà�è÷åñêè óñòàíîâëåíî ñóùåñòâîâàíèåîáëàñòåé ñ äàëüíèì ïîðÿäêîì òèïà Cu3Au.Êëþ÷åâûå ñëîâà: òâåðäûå ðàñòâîðû, äè��óçíîå ðàññåÿíèå, äàëüíèé ïîðÿäîê, áëèæíèé ïîðÿäîê.ÓÄÊ: 539.1:536.4. PACS: 61.10.Eq.

Ââåäåíèå�åíòãåíîãðà�è÷åñêîìó óñòàíîâëåíèþ �àêòà ñóùå-ñòâîâàíèÿ áëèæíåãî ïîðÿäêà â ñïëàâàõ ïàëëàäèÿ ñ çîëî-òîì áûëè ïîñâÿùåíû ðàáîòû [1, 2℄. Â ðàáîòå [3℄ â ñïëà-âàõ, ñîäåðæàùèõ 36.5 è 23 àò.% Au áûëè îïðåäåëåíûïàðàìåòðû áëèæíåãî ïîðÿäêà äëÿ ïåðâûõ ÷åòûðåõ êîîð-äèíàöèîííûõ ñ�åð ïðè òåìïåðàòóðàõ 20, 400 è 700ÆC.Â ðàáîòå [3℄ äëÿ ñïëàâà Pd � 23 at.% Au áûëî âûÿâëåíî,÷òî ïàðàìåòð �1 ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû.Íà ýòîì îñíîâàíèè áûëî ñäåëàíî ïðåäïîëîæåíèå î ñó-ùåñòâîâàíèè ìàëûõ óïîðÿäî÷åííûõ îáëàñòåé ðàçìåðîì20�30 �A. Òàì æå îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ïîäîáíàÿ èíòåðïðåòà-öèÿ ñîãëàñóåòñÿ ñ äàííûìè ðàáîòû [4℄, â êîòîðîé äëÿáëèçêîãî ïî ñîñòàâó ñïëàâà íà ýëåêòðîíîãðàììàõ òîíêèõñëîåâ îáíàðóæåíû ñëàáûå ñâåðõñòðóêòóðíûå ðå�ëåêñû.Â ðàáîòå [5℄ íà ìîíîêðèñòàëëè÷åñêèõ ïëåíêàõ, ïîëó-÷åííûõ íàïûëåíèåì, îáíàðóæåíà îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿñâåðõñòðóêòóðû Pd3Au òèïà Cu3Au. Îäíàêî ýòè æåàâòîðû íå íàáëþäàëè ñâåðõñòðóêòóðû íà òîíêèõ �îëüãàõ,ïîëó÷åííûõ èç ìàññèâíûõ îáðàçöîâ. Â ðàáîòå [6℄ îòìå-÷àåòñÿ, ÷òî äèàãðàììà ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû Pd�Au òðåáóåòóòî÷íåíèÿ.Ñîãëàñíî äèàãðàììå ñîñòîÿíèÿ ñïëàâîâ Pd�Au [6℄,ïðèâåäåííîé íà ðèñ. 1, ïðè òåìïåðàòóðàõ îò 900ÆCäî òåìïåðàòóð ïëàâëåíèÿ èìååòñÿ îáëàñòü íåîãðàíè÷åí-íîé ðàñòâîðèìîñòè êîìïîíåíò. Â îáëàñòè êîíöåíòðàöèé15�25 àò.% Au íèæå òåìïåðàòóðû 900ÆC ïîñòðîåíà ïóíê-òèðîì âîçìîæíàÿ îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ ñâåðõñòðóêòó-ðû Pd3Au òèïà Cu3Au. Ó÷èòûâàÿ çíà÷åíèÿ ðàñòâîðèìî-ñòè çîëîòà â òâåðäîì ïàëëàäèè, äëÿ èññëåäîâàíèÿ áëèæ-íåãî ïîðÿäêà â ïàëëàäèåâî-çîëîòûõ òâåðäûõ ðàñòâîðàõáûë âûáðàí ñïëàâ Pd � 30 àò.% Au. Â ñïëàâå òàêîãîñîñòàâà ñîäåðæàíèå çîëîòà áûëî äîñòàòî÷íî âåëèêî, äëÿòîãî ÷òîáû ý��åêòû, ñâÿçàííûå ñ áëèæíèì ïîðÿäêîì,ìîãëè íàäåæíî âûÿâëÿòüñÿ.Ìåòîäèêà ýêñïåðèìåíòàÑïëàâ Pd � 30 àò.% Au ãîòîâèëè â ýëåêòðîäóãîâîéâàêóóìíîé ïå÷è â àòìîñ�åðå àðãîíà âûñîêîé ÷èñòîòû.�îìîãåíèçèðóþùèé îòæèã ïðîâîäèëñÿ ïðè òåìïåðàòóðå1000ÆC â òå÷åíèå 10 ÷, ïîñëå ÷åãî ñëèòîê ïðîêàòûâàëñÿ,øëè�îâàëñÿ è ïîëèðîâàëñÿ. Îáðàçåö äëÿ èññëåäîâàíèÿðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé îòæèãàëñÿ â âàêóóìèðî-âàííîé àìïóëå ïðè 300 ÆC â òå÷åíèå 10 ÷ è ìåäëåííîîõëàæäàëñÿ äî êîìíàòíîé òåìïåðàòóðû.

�èñ. 1. Äèàãðàììà ñîñòîÿíèÿ ñïëàâîâ ñèñòåìû Pd�AuÈçìåðåíèÿ èíòåíñèâíîñòè äè��óçíîãî ðàññåÿíèÿðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé (Ä��Ë) ïðîâîäèëèñü íà äè�ðàêòî-ìåòðå òèïà Ä�ÎÍ ñ ãîíèîìåòðîì �Ó�-5 íà âîçäóõå ïðèêîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîíîõðîìàòè-çèðîâàííîãî CuK� -èçëó÷åíèÿ. Íàïðÿæåíèå íà òðóáêå âû-áèðàëîñü ðàâíûì 25 êÂ, ÷òî ïîçâîëÿëî èñêëþ÷èòü âòîðóþãàðìîíèêó CuK� -èçëó÷åíèÿ. Ïîñëåäóþùèå ãàðìîíèêèèñêëþ÷àëèñü ñ ïîìîùüþ àìïëèòóäíîé äèñêðèìèíàöèè.Ñ öåëüþ óñðåäíåíèÿ êàðòèíû ðàññåÿíèÿ îòäåëüíûõ çåðåíîáðàçåö âðàùàëñÿ â ïëîñêîñòè îòðàæåíèÿ ñî ñêîðîñòüþ60 îá/ìèí. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïðèâîäèëèñü ê ýëåê-òðîííûì åäèíèöàì ñ ïîìîùüþ ðàññåÿíèÿ ïëàâëåíûìêâàðöåì, ïîñëå ÷åãî ïðîâîäèëîñü èñêëþ÷åíèå ¾ïîáî÷íûõ¿êîìïîíåíò äè��óçíîãî �îíà: òåïëîâîãî, êîìïòîíîâñêîãîè äâîéíîãî áðýããîâñêîãî ðàññåÿíèé.�åçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòà�åçóëüòàòû èçìåðåíèé èíòåíñèâíîñòè äè��óçíîãîðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé ñïëàâîì ïðèâåäåíû íàðèñ. 2. Âèäíî, ÷òî ïðè óñëîâèè 2� = 24Æ è 2� = 30Æ
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�èñ. 2. �àñïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòè äè��óçíîãî ðàññå-ÿíèÿ äëÿ ïîëèêðèñòàëëè÷åñêîãî ñïëàâà Pd � 30 at.% Auíàáëþäàþòñÿ äâà äè��óçíûõ ìàêñèìóìà. Ïàðàìåòð êðè-ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ñïëàâà ñîñòàâëÿåò 3.947 �A. Óçëûîáðàòíîé ðåøåòêè (100) è (110) ýòîãî ñïëàâà ðàñïîëàãà-þòñÿ íà óãëàõ 22.5Æ è 32.1Æ ñîîòâåòñòâåííî. Ïîýòîìóîêàçàëîñü, ÷òî íàáëþäàåìûå ìàêñèìóìû ëåæàò ìåæäóóçëàìè îáðàòíîé ðåøåòêè (100) è (110) è ñìåùåíû ïîíàïðàâëåíèþ äðóã ê äðóãó îòíîñèòåëüíî íèõ ïðèáëèçè-òåëüíî íà 1.8Æ . Îáíàðóæåííûå äâà ìàêñèìóìà ÿâëÿþòñÿñâåðõñòðóêòóðíûìè. Îñîáåííîñòüþ äàííîé äè�ðàêöèîí-íîé êàðòèíû ÿâëÿåòñÿ àñèììåòðèÿ çíà÷åíèé èíòåíñèâíî-ñòè äè��óçíîãî ðàññåÿíèÿ â ïîëîæåíèÿõ óçëîâ îáðàòíîéðåøåòêè (100) è (110). Òàê, ñ ðîñòîì çíà÷åíèé óãëîâ 2�äî 22.5Æ íàáëþäàåòñÿ çàìåòíûé ðîñò çíà÷åíèé èíòåí-ñèâíîñòè Ä��Ë. Â òî æå âðåìÿ ïàäåíèå èíòåíñèâíîñòèÄ��Ë ñ ðîñòîì çíà÷åíèé óãëîâ 2� îò 32Æ äî 40Æ íåíàáëþäàåòñÿ. Ýòè îñîáåííîñòè â ïîâåäåíèè èíòåíñèâíî-ñòè Ä��Ë õàðàêòåðèçóþò óïîðÿäî÷åíèå â ñïëàâå Pd �30 àò.% Au.Ñõîäíîå ðàñïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòè äè��óçíîãîðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé, ñâÿçàííîå ñ áëèæíèìïîðÿäêîì, äëÿ ìîíîêðèñòàëëà ñïëàâà Au � 40 àò.% Pdïðèâåäåíî íà ðèñ. 3 â ïëîñêîñòè (h1, h2, 0) [7℄. Âèäíî,÷òî èíòåíñèâíûå äè��óçíûå ìàêñèìóìû âûÿâëåíû íàëèíèÿõ, ñîåäèíÿþùèõ óçëû ñî ñìåøàííûìè èíäåêñàìèíà ðàññòîÿíèÿõ 3/8 è 5/8 îò óçëîâ. Ñëåäóåò òàêæåîòìåòèòü, ÷òî â ïîëîæåíèè (110) íàáëþäàåòñÿ ñëà-áûé äè��óçíûé ìàêñèìóì. Ïðè ïåðåñ÷åòå íà ãðàäóñûñäâèã äè��óçíûõ ìàêñèìóìîâ îòíîñèòåëüíî óçëîâ (100)è (110) ñîñòàâëÿåò îêîëî 3.5Æ ãðàäóñîâ ïî 2� . Äëÿñïëàâà Pd � 30 àò.% Au òàêèå æå ñäâèãè ñîñòàâèëèîêîëî 1.8Æ . Ïðèáëèæåíèå ïîëîæåíèé äè��óçíûõ ìàê-ñèìóìîâ ê ïîëîæåíèÿì ñâåðõñòðóêòóðíûõ óçëîâ (100)è (110) ïðè óâåëè÷åíèè ñîäåðæàíèÿ ïàëëàäèÿ äî 70 àò.%ñâèäåòåëüñòâóåò îá èçìåíåíèè òèïà äàëüíåãî ïîðÿäêà.Åñëè â ñïëàâå àâòîðû ñâÿçûâàëè ïîÿâëåíèå äè��óçíûõìàêñèìóìîâ, â ÷àñòíîñòè, ñ âîçíèêíîâåíèåì îáëàñòåé ñäàëüíèì ïîðÿäêîì òèïà Ni4Mo, òî îáíàðóæåííûå â íà-ñòîÿùåé ðàáîòå äè��óçíûå ìàêñèìóìû äëÿ ñïëàâà Pd �30 àò.% Au îòâå÷àþò îáëàñòÿì ñ äàëüíèì ïîðÿäêîì òèïàCu3Au. Âûÿâëåííàÿ òåíäåíöèÿ ñìåùåíèé ïîëîæåíèéäè��óçíûõ ìàêñèìóìîâ ñ ðîñòîì ñîäåðæàíèÿ ïàëëàäèÿâ ñèñòåìå Au�Pd ê ïîëîæåíèÿì ñâåðõñòðóêòóðíûõ ðå-�ëåêñîâ (100) è (110) ñâèäåòåëüñòâóåò î ñóùåñòâîâàíèèâ ñïëàâå Pd � 30 àò.% Au ñâåðõñòðóêòóðû Pd3Au.Íåîáû÷íûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ âûÿâëåííîå â ðàáîòå [7℄ ïðèèçó÷åíèè ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî ñïëàâà Au � 40 àò.% Pdîäíîâðåìåííîå ñóùåñòâîâàíèå òðåõ ñâåðõñòðóêòóðíûõäè��óçíûõ ìàêñèìóìîâ.

�èñ. 3. �àñïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòè äè��óçíîãî ðàññå-ÿíèÿ, îáóñëîâëåííîå áëèæíèì ïîðÿäêîì, äëÿ ìîíîêðè-ñòàëëà ñïëàâà Au � 40 àò.% Pd â ïëîñêîñòè (h1h20) [7℄Ñ öåëüþ îïðåäåëåíèÿ âîçìîæíîñòè ðåàëèçàöèè ïîäîá-íîé íåîáû÷íîé êàðòèíû ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòèÄ��Ë áûëî ïðîâåäåíî åå ìîäåëèðîâàíèå äëÿ ñâåðõñòðóê-òóðû Cu3Au. Ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü ñ èñïîëüçîâà-íèåì âûðàæåíèÿ äëÿ èíòåíñèâíîñòè Ä��Ë, ïîëó÷åííîãîâ ðàáîòå [8℄:ID = CACB+CACBX� �(�) os q�!��(fA� fB)�hf i (qAABQ )��2.(1)Çäåñü �(�) = 1� PAB(�)CB Q = q �G � ïàðàìåòð áëèæíåãîïîðÿäêà Êàóëè, � � ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå, CA, CB �àòîìíûå êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíò A è B , fa, fB �àòîìíûå �àêòîðû, q � âåêòîð ðàññåÿíèÿ, PAB(�) �âåðîÿòíîñòü âñòðåòèòü àòîì ñîðòà B íà ðàññòîÿíèè � îòàòîìà ñîðòà A, Q= q�G � âåêòîð ðàññåÿíèÿ, ïðèâåäåí-íûé ê ïåðâîé çîíå Áðèëëþýíà, G � âåêòîð îáðàòíîéðåøåòêè. Â ñóïåðïîçèöèîííîì ïðèáëèæåíèè, ñîãëàñíîêîòîðîìó �óðüå-êîìïîíåíòû ñòàòè÷åñêèõ ñìåùåíèé ïðî-ïîðöèîíàëüíû �óðüå-êîìïîíåíòàì âîëí êîíöåíòðàöèè:UQ =AQCQ,ãäå AQ � êîý��èöèåíòû ïðîïîðöèîíàëüíîñòè. Òîãäàçàäà÷à âû÷èñëåíèÿ ñòàòè÷åñêèõ ñìåùåíèé ñâîäèòñÿ ê ðå-øåíèþ ñèñòåìû óðàâíåíèé3Xj=1 DQijAQj = FQi ,ãäå DQ è FQ � äèíàìè÷åñêàÿ ìàòðèöà è �óðüå-îáðàçêâàçèóïðóãîé ñèëû, êîòîðûå ðàññ÷èòûâàþòñÿ â ïðèáëè-æåíèè Áîðíà�Áåãáè [9℄ ñ èñïîëüçîâàíèåì âûðàæåíèéDQXX = dC11 �2� os QXd2 �os QYd2 + os QZd2 ��++ d(2C44 �C11)�1� os QYd2 os QZd2 � ,DQXY = DQYX = d(C12 +C44) sin QXd2 sin QYd2 , (2)FQX = d212(C11 + 2C12) sin QXd2 ���os QYd2 + os QZd2 � 1v �v� .Îñòàëüíûå ÷ëåíû ìàòðèöû �DQ è âåêòîðà FQ ïîëó÷àþòñÿöèêëè÷åñêîé ïåðåñòàíîâêîé èíäåêñîâ. Óïðóãèå ïîñòîÿí-
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�èñ. 4. �àññ÷èòàííàÿ çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè Ä��Ëäëÿ ñïëàâà Pd � 30 àò.% Au ñ ó÷åòîì ìàêñèìàëüíûõçíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ áëèæíåãî ïîðÿäêà Êàóëè äëÿ áëè-æàéøèõ 14 êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åðíûå ñïëàâà Pd � 30 àò.% Au C11 , C12 è C44 ðàññ÷è-òûâàëèñü êàê ñðåäíèå ïî êîíöåòðàöèè êîìïîíåíò è ñî-îòâåòñòâåííî ðàâíû 209, 165, 63 �Ïà. Â âûðàæåíèÿõ (2)�v� � ïðîèçâîäíàÿ îáúåìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè ñïëàâà ïîêîíöåíòðàöèè. Çíà÷åíèå ïàðàìåòðà 1v �v� â ñîîòâåòñòâèèñ êîíöåíòðàöèîííûì èçìåíåíèåì èçìåðåííûõ çíà÷åíèéïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê ïðèíèìàëîñü ðàâ-íûì 0.1. Âûðàæåíèå (1) çàïèñàíî äëÿ ìîíîêðèñòàëëè÷å-ñêîãî ñïëàâà. Äëÿ íàøåãî ñëó÷àÿ ïîëèêðèñòàëëè÷åñêîãîñïëàâà âûðàæåíèå (1) óñðåäíÿëîñü ïî âñåì óãëàì � è 'äëÿ êàæäîãî çíà÷åíèÿ ìîäóëÿ âåêòîðà ðàññåÿíèÿ. �åçóëü-òàòû ðàñ÷åòîâ ñ ó÷åòîì 14 êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð ïðèâå-äåíû íà ðèñ. 4. Â êà÷åñòâå ïàðàìåòðîâ áëèæíåãî ïîðÿäêàâûáèðàëèñü èõ ìàêñèìàëüíûå çíà÷åíèÿ äëÿ ñâåðõñòðóê-òóðû Cu3Au. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî â îáëàñòè óãëîâ äî40Æ ãðàäóñîâ ïî 2� íà ðàññ÷èòàííîì ñ èñïîëüçîâàíèåìâûðàæåíèé (1), (2) ðàñïðåäåëåíèè èíòåíñèâíîñòè Ä��Ëâîçíèêàþò òðè äè��óçíûõ ìàêñèìóìà. Èõ âîçíèêíîâå-íèå îáóñëîâëåíî èñïîëüçîâàâøèìñÿ â ðàñ÷åòàõ ñïåêòðîìçíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ áëèæíåãî ïîðÿäêà, õàðàêòåðíûìäëÿ ñâåðõñòðóêòóðû Cu3Au. Èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ïî-ÿâëåíèå íà äè�ðàêòîãðàììàõ íå îäíîãî, à òðåõ äè��óç-íûõ ìàêñèìóìîâ, ïîëó÷åííûõ êàê ýêñïåðèìåíòàëüíî, òàêè â ìîäåëüíûõ ðàñ÷åòàõ. Äîïîëíèòåëüíûå äè��óçíûåìàêñèìóìû, ïîÿâëÿþùèåñÿ íà äè�ðàêòîãðàììàõ ñïëàâîâñî çíà÷åíèÿìè ñïåêòðîâ ïàðàìåòðîâ áëèæíåãî ïîðÿä-êà, áëèçêèì ê ñïåêòðàì, îïèñûâàþùèì ñâåðõñòðóêòóðû,
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