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ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈ ÑÈËÎÂÎ�Î ÌÅÆÀÒÎÌÍÎ�ÎÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈß Â ÊÂÀÇÈÊ�ÈÑÒÀËËÅ i-AlCuFeÏ. Ï. Ïàðøèí, Ì. �. Çåìëÿíîâ *�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿ�. À. Áðàíä **Duisburg UniversityD-47048, Duisburg, GermanyÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 23 ìàÿ 2005 ã.Ïîëó÷åííûå ðàíåå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î ïàðöèàëüíûõ ñïåêòðàõ òåïëîâûõ êîëåáàíèé, à òàêæåîá àòîìíîé ñòðóêòóðå è ýëåêòðîííîì ñòðîåíèè èêîñàýäðè÷åñêèõ êâàçèêðèñòàëëîâ i-AlCuFe èñïîëüçóþò-ñÿ äëÿ àíàëèçà ðîëè àòîìîâ àëþìèíèÿ, ìåäè è æåëåçà â ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèÿõ â ýòèõ êâàçè-êðèñòàëëàõ. Ïðåäëîæåíà �èçè÷åñêàÿ ìîäåëü ñòðîåíèÿ êâàçèêðèñòàëëîâ i-AlCuFe, êîòîðàÿ ñîãëàñóåòñÿ ñèìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè è äàåò êà÷åñòâåííîå îïèñàíèå îñîáåííîñòåé ìåæàòîìíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ.PACS: 63.22.+m, 63.50.+x, 63.90.+tÈíòåðåñ ê èññëåäîâàíèþ êâàçèêðèñòàëëîâ îáóñ-ëîâëåí óíèêàëüíûìè ñâîéñòâàìè ýòèõ ñîåäèíåíèé.Êàê ïðàâèëî, ñòàáèëüíûå êâàçèêðèñòàëëè÷åñêèå �à�çû ñèíòåçèðóþòñÿ â òðîéíûõ ñèñòåìàõ ìåòàëëè÷åñ-êèõ ýëåìåíòîâ ñ ó÷àñòèåì ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ. Â÷àñòíîñòè, òèïè÷íûì ïðåäñòàâèòåëåì èêîñàýäðè÷å�ñêèõ êâàçèêðèñòàëëîâ (ñ îñüþ ñèììåòðèè ïÿòîãî ïî�ðÿäêà) ÿâëÿåòñÿ ñïëàâ Al0:62Cu0:255Fe0:125. Ýêñïåðè�ìåíòàëüíî óñòàíîâëåíî (ñì. ðàáîòó [1℄ è ïðèâåäåí�íûå â íåé ññûëêè), ÷òî ýëåêòðè÷åñêîå ñîïðîòèâëå�íèå êâàçèêðèñòàëëîâ çíà÷èòåëüíî (â ðÿäå ñëó÷àåâíà òðè ïîðÿäêà) âûøå, ÷åì ñîïðîòèâëåíèå ñîñòàâ�ëÿþùèõ èõ ìåòàëëîâ. Òåïëîïðîâîäíîñòü è êîý��è�öèåíò òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ êâàçèêðèñòàëëîâ ñóùå�ñòâåííî íèæå ýòèõ æå õàðàêòåðèñòèê, òèïè÷íûõ äëÿìåòàëëîâ. Óíèêàëüíûìè ÿâëÿþòñÿ îïòè÷åñêèå ñâîé�ñòâà êâàçèêðèñòàëëîâ, äëÿ êîòîðûõ õàðàêòåðíî ñå�ëåêòèâíîå ïîãëîùåíèå â ðàçëè÷íûõ ó÷àñòêàõ ñïåê�òðà ýëåêòðîìàãíèòíîãî èçëó÷åíèÿ. Óñòàíîâëåíî òàê�æå, ÷òî êîý��èöèåíò àäãåçèè ïîëÿðíûõ æèäêîñòåéíà ïîâåðõíîñòè êâàçèêðèñòàëëîâ ñóùåñòâåííî íèæå,÷åì íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ èëè îêñèäîâ. Êðîìåòîãî, ïîâåðõíîñòü êâàçèêðèñòàëëîâ îáëàäàåò ñóùå�*E-mail: zeml�isssph.kiae.ru**R. A. Brand

ñòâåííî ìåíüøèì êîý��èöèåíòîì òðåíèÿ è âûñîêîéêîððîçèîííîé ñòîéêîñòüþ.Â ñàìîì îáùåì âèäå àòîìíóþ ñòðóêòóðó êâàçè�êðèñòàëëîâ ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê ñåòêó âçàèìî�ïðîíèêàþùèõ êëàñòåðîâ, äèàìåòð êîòîðûõ ñîñòàâ�ëÿåò íåñêîëüêî ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèé, óïàêîâàí�íûõ êâàçèïåðèîäè÷åñêè. Â ñëó÷àå èêîñàýäðè÷åñêèõêâàçèêðèñòàëëîâ ýòè àòîìíûå êëàñòåðû ñòðîÿòñÿ èçîáîëî÷åê â �îðìå èêîñàýäðà è äîäåêàýäðà, èìåþùèõîñü ñèììåòðèè ïÿòîãî ïîðÿäêà [2℄. Íàëè÷èå óçêèõäè�ðàêöèîííûõ ìàêñèìóìîâ â êàðòèíàõ ýëåêòðîí�íîé [3℄, ðåíòãåíîâñêîé [4℄ è íåéòðîííîé [5℄ äè�ðàê�öèè íà êâàçèêðèñòàëëàõ ñâèäåòåëüñòâóåò î íàëè÷èèâ ýòèõ ñïëàâàõ äàëüíåãî ïîðÿäêà â ðàñïîëîæåíèèàòîìîâ. Â òî æå âðåìÿ ïðîñòðàíñòâåííàÿ ïåðèîäè÷�íîñòü îòñóòñòâóåò, ïîñêîëüêó îíà íåñîâìåñòèìà ñ íà�ëè÷èåì îñåé ñèììåòðèè ïÿòîãî è äåñÿòîãî ïîðÿäêîâ.Íåîáû÷íûå ñâîéñòâà êâàçèêðèñòàëëè÷åñêèõ �àç,ñ îäíîé ñòîðîíû, äåëàþò èõ ïåðñïåêòèâíûìè ìàòå�ðèàëàìè äëÿ ðàçëè÷íûõ òåõíè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé, àñ äðóãîé, � ñòèìóëèðóþò ýêñïåðèìåíòàòîðîâ è òåî-ðåòèêîâ â èõ ñòðåìëåíèè ïîíÿòü �èçè÷åñêóþ ïðè�ðîäó ñâîéñòâ è âûÿñíèòü óñëîâèÿ âîçíèêíîâåíèÿ èìèêðîñêîïè÷åñêèå ïðè÷èíû ñòàáèëüíîñòè ýòèõ ñî�åäèíåíèé. Îäíà èç âîçìîæíîñòåé íà ýòîì ïóòè ñâÿ�8 ÆÝÒÔ, âûï. 4 (10) 785



Ï. Ï. Ïàðøèí, Ì. �. Çåìëÿíîâ, �. À. Áðàíä ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005çàíà ñ èññëåäîâàíèåì îñîáåííîñòåé àòîìíîé äèíà�ìèêè êâàçèêðèñòàëëè÷åñêèõ ñïëàâîâ. Ïðÿìûì ìåòî�äîì ïîëó÷åíèÿ òàêîé èí�îðìàöèè ÿâëÿåòñÿ íåóïðó�ãîå ðàññåÿíèå ìåäëåííûõ íåéòðîíîâ ñ ïðèìåíåíèåìòåõíèêè èçîòîïè÷åñêîãî êîíòðàñòà. Â ðàáîòå [6℄ íà�ìè áûëî âûïîëíåíî ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäîâà�íèå íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ õîëîäíûõ íåéòðîíîâ íà îá�ðàçöàõ èêîñàýäðè÷åñêîãî êâàçèêðèñòàëëà ñ ñîñòàâîìAl0:62Cu0:25:5Fe0:12:5, ðàçëè÷àâøèõñÿ èçîòîïíûìè ñî�ñòàâàìè ïî ìåäè è æåëåçó. Â ðåçóëüòàòå âïåðâûåóäàëîñü íåïîñðåäñòâåííî èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí�íûõ, áåç èñïîëüçîâàíèÿ êàêèõ-ëèáî ìîäåëüíûõ ïðåä�ñòàâëåíèé, âîññòàíîâèòü ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû òåï�ëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ ìåäè, æåëåçà è àëþìèíèÿâ ýòîì ñîåäèíåíèè. Â äàííîé ðàáîòå ñ öåëüþ âûÿñ�íåíèÿ ñïåöè�èêè ñèëîâîãî ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ â èêîñàýäðè÷åñêîì êâàçèêðèñòàëëå i-AlCuFeïðîâîäèòñÿ ïîäðîáíûé àíàëèç ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åí�íûõ â ðàáîòå [6℄, ñîâìåñòíî ñ äàííûìè íåçàâèñèìûõèññëåäîâàíèé.Íàïîìíèì îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû [6℄. Âïàðöèàëüíûõ ñïåêòðàõ êîëåáàíèé àòîìîâ ìåäè, æå�ëåçà è àëþìèíèÿ íàáëþäàåòñÿ öåëûé ðÿä ìàêñèìó�ìîâ. Áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî àòîìû ìåäè è æåëåçàñîâåðøàþò êîëåáàíèÿ â îñíîâíîì â îòíîñèòåëüíî óç�êèõ äèàïàçîíàõ ýíåðãèé âáëèçè ñîîòâåòñòâåííî 16è 30 ìýÂ, à àòîìû àëþìèíèÿ � âî âñåé ðàçðåøåí�íîé ïîëîñå ýíåðãèé âïëîòü äî 60 ìýÂ. Îáíàðóæå�íî, ÷òî ñïåêòð êîëåáàíèé àòîìîâ ìåäè çàìåòíî ìÿã�÷å ñïåêòðà êîëåáàíèé æåëåçà. Óêàçàííîå ðàçëè÷èåñïåêòðîâ íåëüçÿ îáúÿñíèòü òîëüêî ðàçëè÷èåì àòîì�íûõ ìàññ, ïîñêîëüêó ìàññû àòîìîâ ðàçëè÷àþòñÿ ïðè�ìåðíî íà 10%, â òî âðåìÿ êàê çíà÷åíèÿ ñðåäíèõ ïîñïåêòðó ýíåðãèé êîëåáàíèé � ïðèìåðíî íà 40%. Îò�ñþäà ñëåäóåò, ÷òî àòîìû ìåäè â èññëåäîâàííîì êâà�çèêðèñòàëëå â ñðåäíåì ñâÿçàíû ñëàáåå, ÷åì àòîìûæåëåçà. Êðîìå òîãî, ïëîòíîñòü êîëåáàòåëüíûõ ñîñòî�ÿíèé ìåäè, õîòÿ è ñîñðåäîòî÷åíà â îñíîâíîì âáëèçèýíåðãèè 16 ìýÂ, ïðîñòèðàåòñÿ è â îáëàñòü áîëüøèõýíåðãèé âïëîòü äî 60 ìýÂ. Îñíîâíàÿ ïîëîñà â ñïåê�òðå êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà èìååò çíà÷èòåëüíóþøèðèíó, çàìåòíî ïðåâûøàþùóþ øèðèíó îñíîâíîéïîëîñû â ñïåêòðå êîëåáàíèé àòîìîâ ìåäè. Ñëåäóåòîòìåòèòü, ÷òî ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû êîëåáàíèé àòî�ìîâ ìåäè, æåëåçà è àëþìèíèÿ â èññëåäîâàííîì êâà�çèêðèñòàëëå ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò ñïåêòðîâêîëåáàíèé ýòèõ àòîìîâ â ÷èñòûõ ìåòàëëàõ [7�9℄. Â÷àñòíîñòè, ñðåäíèå ýíåðãèè êîëåáàíèé àòîìîâ ìåäèè æåëåçà â êâàçèêðèñòàëëå çàìåòíî íèæå, ÷åì â ñî�îòâåòñòâóþùèõ ìåòàëëàõ. Â òî æå âðåìÿ ãðàíè÷íàÿýíåðãèÿ ñïåêòðà êîëåáàíèé àòîìîâ àëþìèíèÿ â êâà�çèêðèñòàëëå (Emax � 60 ìýÂ) çàìåòíî âûøå ãðà�

íè÷íîé ýíåðãèè â ñëó÷àå ìåòàëëè÷åñêîãî àëþìèíèÿ(Emax = 40 ìýÂ). Ýòè ðåçóëüòàòû óêàçûâàþò íà òî,÷òî â êâàçèêðèñòàëëå äëÿ àòîìîâ àëþìèíèÿ ðåàëè�çóþòñÿ áîëåå æåñòêèå ñèëîâûå ñâÿçè, à äëÿ àòîìîâæåëåçà è ìåäè � áîëåå ìÿãêèå, ÷åì â êðèñòàëëàõêàæäîãî èç ýòèõ ìåòàëëîâ.Äëÿ îáúÿñíåíèÿ ýòèõ ðåçóëüòàòîâ ìîæíî ïðè�âëå÷ü èí�îðìàöèþ îá àòîìíîé ñòðóêòóðå è ýëåê�òðîííîì ñòðîåíèè êâàçèêðèñòàëëîâ i-AlCuFe. Èìå�þòñÿ äàííûå, ïîëó÷åííûå ìåòîäîì ñïåêòðîñêîïèèêðàÿ ðåíòãåíîâñêîãî ïîãëîùåíèÿ (EXAFS) äëÿ êâà�çèêðèñòàëëà i-AlCuFe [10℄ è êðèñòàëëè÷åñêîé �à�çû 1/1 Al(Si)-Cu-Fe, àïïðîêñèìèðóþùåé ýòîò êâà-çèêðèñòàëë [11℄, èç êîòîðûõ ñëåäóåò, ÷òî ñðåäíèåîêðóæåíèÿ àòîìîâ ìåäè è æåëåçà â i-AlCuFe çàìåò�íî ðàçëè÷àþòñÿ. Â ÷àñòíîñòè, â ðàáîòå [10℄ ïîêàçà�íî, ÷òî áëèæàéøåå îêðóæåíèå æåëåçà õàðàêòåðèçó�åòñÿ îäíîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðîé, çàïîëíåííîéàòîìàìè àëþìèíèÿ è ìåäè, â òî âðåìÿ êàê äëÿ àòî�ìîâ ìåäè òàêèõ ñ�åð äâå: áëèæàéøàÿ çàïîëíåíà àòî�ìàìè æåëåçà, à ñëåäóþùàÿ � àòîìàìè àëþìèíèÿ èìåäè. Êðîìå òîãî, ñóùåñòâóåò ìîäåëü ñòðóêòóðû èðàñïîëîæåíèÿ àòîìîâ ðàçëè÷íûõ ýëåìåíòîâ, ïîñòðî�åííàÿ íà äàííûõ íåéòðîíîãðà�è÷åñêîãî èññëåäîâà�íèÿ ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî îáðàçöà êâàçèêðèñòàëëài-AlCuFe [12℄, ñîãëàñíî êîòîðîé àòîìíîå ñòðîåíèåñïëàâà ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíî êàê ñåòêà âçàè�ìîïðîíèêàþùèõ àòîìíûõ êëàñòåðîâ. Â êàæäîì èçýòèõ êëàñòåðîâ àòîì ìåäè îêðóæåí äâåíàäöàòüþàòîìàìè àëþìèíèÿ, ðàñïîëîæåííûìè â óçëàõ èêî�ñàýäðà ñ ðàäèóñîì Ri = 2:75�A, è äâàäöàòüþ àòîìà�ìè (ïðèìåðíî 10.5 àòîìîâ Al, 8.5 àòîìîâ Cu, 1 àòîìFe), ðàñïîëîæåííûìè â óçëàõ äîäåêàýäðà ñ ðàäèó�ñîì Rd = 4:07�A. Ïðèìåðíî ïîëîâèíà âåðøèí âíåø�íåãî äîäåêàýäðà ÿâëÿåòñÿ îáùåé äëÿ äâóõ ñîñåäíèõêëàñòåðîâ. Ñåòêà èç ýòèõ àòîìíûõ êëàñòåðîâ ñîäåð�æèò îêîëî 80% âñåõ âîçìîæíûõ àòîìíûõ ïîçèöèé.Îñòàëüíûå ïîçèöèè íàõîäÿòñÿ â êëàñòåðàõ äðóãîãîòèïà, â êîòîðûõ àòîì æåëåçà îêðóæåí ñåìüþ àòîìà�ìè, ðàñïðåäåëåííûìè ïî óçëàì äîäåêàýäðà ñ ðàäè�óñîì Rd = 2:51�A, âñòàâëåííîãî â ïîëíîñòüþ çàïîë�íåííûé èêîñàýäð ñ Ri = 4:65�A. Ñîãëàñíî ýòîé ìîäå�ëè ñòðîåíèÿ, â ñòðóêòóðå êâàçèêðèñòàëëà i-AlCuFeäîñòóïíûìè ÿâëÿþòñÿ òðè òèïà ïîçèöèé äëÿ àòîìîâìåäè, îäèííàäöàòü � äëÿ àòîìîâ àëþìèíèÿ è äâàä-öàòü � äëÿ àòîìîâ æåëåçà.Íà îñíîâå ñêàçàííîãî åñòåñòâåííîå îáúÿñíåíèåïîëó÷àåò ðàçëè÷èå ñïåêòðîâ êîëåáàíèé àòîìîâ ìåäèè æåëåçà, ïîñêîëüêó çíà÷èòåëüíîå êîëè÷åñòâî àòî�ìîâ ìåäè íàõîäèòñÿ â èíîì, ïî ñðàâíåíèþ ñ æåëå�çîì, îêðóæåíèè è, ñëåäîâàòåëüíî, èìååò äðóãîé íà�áîð ñèëîâûõ ñâÿçåé. Êðîìå òîãî, íàõîäèò ñâîå îáú�786



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005 Îñîáåííîñòè ñèëîâîãî ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ : : :Ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ â ïàðöèàëüíûõ ñïåêòðàõêîëåáàíèé àòîìîâ àëþìèíèÿ, ìåäè è æåëåçà â êâà-çèêðèñòàëëå i-AlCuFeÀòîì E1, ìýÂ E2, ìýÂ E3, ìýÂ E4, ìýÂAl 7:8� 0:6 14:5� 0:3 25:3� 0:5 40:2� 0:8Cu 7:2� 0:4 14:2� 0:1 22:1� 0:3 38:0� 1:8Fe 9:8� 0:4 28:8� 0:4 � �ÿñíåíèå è çíà÷èòåëüíàÿ øèðèíà îñíîâíîé ïîëîñû âñïåêòðå êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà � îíà îáóñëîâëå�íà áîëüøèì êîëè÷åñòâîì âàðèàíòîâ ðàñïîëîæåíèÿýòèõ àòîìîâ ñ èçìåíåíèåì áëèæàéøåãî îêðóæåíèÿè, ñîîòâåòñòâåííî, ðàçëè÷èåì ñèëîâîãî ìåæàòîìíî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ àòîìîâ æåëåçà â êàæäîé èçâîçìîæíûõ ïîçèöèé.Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, â ïàðöèàëüíûõ ñïåêòðàõòåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ ìåäè, æåëåçà è àëþìè�íèÿ, ïîëó÷åííûõ â ðàáîòå [6℄, íàáëþäàþòñÿ ìàêñèìó�ìû, ðàñïîëîæåííûå â øèðîêîì èíòåðâàëå ýíåðãèé.Êàæäûé èç ýòèõ ñïåêòðîâ áûë àïïðîêñèìèðîâàí ñó�ïåðïîçèöèåé ìèíèìàëüíî âîçìîæíîãî ÷èñëà �óíê�öèé �àóññà A exp"��E �E
W �2# ; (1)ãäå A, E
 è W � ïîäãîíî÷íûå ïàðàìåòðû. Ïîäãîíêàïàðàìåòðîâ �óíêöèé �àóññà (1) ïðîâîäèëàñü ìåòî�äîì íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ ïî êðèòåðèþ �2, êîòî�ðûé âî âñåõ ñëó÷àÿõ áûë áëèçêèì ê åäèíèöå.�åçóëüòàòû òàêîãî ðàçäåëåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîèçìåðåííûõ ñïåêòðîâ íà ñïåêòðàëüíûå ïîëîñû ïðè�âåäåíû íà ðèñóíêå, èç êîòîðîãî âèäíî, ÷òî ñïåêòðûêîëåáàíèé ìåäè è àëþìèíèÿ ñîñòîÿò èç ÷åòûðåõ ïî�ëîñ, à ñïåêòð êîëåáàíèé æåëåçà � èç äâóõ. Îáðàùàåòíà ñåáÿ âíèìàíèå òîò �àêò, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêèå ïî�ëîæåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ïîëîñ â ïàðöèàëüíûõ ñïåê�òðàõ êîëåáàíèé àòîìîâ ìåäè è àëþìèíèÿ ñ õîðîøåéòî÷íîñòüþ ñîâïàäàþò (ñì. òàáëèöó). Â òî æå âðåìÿîòíîøåíèå ýíåðãåòè÷åñêèõ ïîëîæåíèé ïîëîñ êîëåáà�íèé àòîìîâ æåëåçà (E1 = 9:8 ìýÂ è E2 = 28:8 ìýÂ)è àëþìèíèÿ (E2 = 14:5 ìýÂ è E4 = 40:2 ìýÂ) áëèçêîê êîðíþ èç îáðàòíîãî îòíîøåíèÿ ìàññ:EFeEAl �rMAlMFe � 0:7:Èç ñêàçàííîãî ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî ìåæ�äó àòîìàìè àëþìèíèÿ è æåëåçà èìååòñÿ ñèëîâàÿñâÿçü, áîëåå æåñòêàÿ, ÷åì òà, êîòîðàÿ ðåàëèçóåòñÿ
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80400Ïàðöèàëüíûé ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâìåäè (à), æåëåçà (á ) è àëþìèíèÿ (â) â êâàçèêðèñ-òàëëå i-AlCuFe. Ñïëîøíûå ëèíèè � ðàçäåëåíèå íàñïåêòðàëüíûå ïîëîñûâ �ÖÊ-àëþìèíèè, è õîðîøî îïèñûâàåìàÿ ïðîñòåé�øåé ìîäåëüþ âçàèìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé.Âåëè÷èíà ýòîé ñèëîâîé ñâÿçè èçìåíÿåòñÿ â çàâèñè�ìîñòè îò ëîêàëüíîãî îêðóæåíèÿ æåëåçà â äâàäöàòèâîçìîæíûõ ïîçèöèÿõ è, ïî-âèäèìîìó, ñëàáî çàâèñèòîò íàëè÷èÿ â ñèñòåìå àòîìîâ ìåäè. Â ñâîþ î÷åðåäü,êîëåáàíèÿ àòîìîâ ìåäè ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàêêâàçèëîêàëüíûå ìîäû â ñèëüíî ìîäè�èöèðîâàííîé787 8*



Ï. Ï. Ïàðøèí, Ì. �. Çåìëÿíîâ, �. À. Áðàíä ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005ìàòðèöå àëþìèíèÿ.Ýëåêòðîííîå ñòðîåíèå èêîñàýäðè÷åñêîãî ñïëàâàAlCuFe ïîäðîáíî èññëåäîâàíî â ðàáîòå [13℄, â êîòî�ðîé ìåòîäîì �îòîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè áûëèïîëó÷åíû äàííûå î ïàðöèàëüíûõ ïëîòíîñòÿõ ýëåê�òðîííûõ ñîñòîÿíèé àëþìèíèÿ, ìåäè è æåëåçà â âà�ëåíòíîé çîíå. Èç ýòèõ äàííûõ ñëåäóåò, ÷òî îñíîâíàÿïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé â d-çîíå ìåäè ëåæèò â ãëóáèíåâàëåíòíîé çîíû, çíà÷èòåëüíî íèæå óðîâíÿ Ôåðìè.Â òî æå âðåìÿ âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè èìååò ìåñòîñèëüíîå ïåðåêðûòèå s- è p-ñîñòîÿíèé àëþìèíèÿ ñd-ñîñòîÿíèÿìè æåëåçà. Ýòî ïðèâîäèò ê õîðîøî èç�âåñòíîìó äëÿ êâàçèêðèñòàëëîâ è êðèñòàëëè÷åñêèõàïïðîêñèìèðóþùèõ �àç è ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîä�òâåðæäåííîìó ý��åêòó s; p�d-ãèáðèäèçàöèè [14℄.×àñòü âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ àëþìèíèÿ óõîäèò äëÿçàïîëíåíèÿ d-çîíû æåëåçà. Æåëåçî ïðè ýòîì âûñòó�ïàåò êàê ýëåìåíò ñ ý��åêòèâíîé îòðèöàòåëüíîé âà�ëåíòíîñòüþ è îáðàçóåò æåñòêóþ êîâàëåíòíóþ ñâÿçüñ àëþìèíèåì [15℄. Ñ ýòèõ ïîçèöèé íàõîäèò åñòåñòâåí�íîå îáúÿñíåíèå è áîëåå æåñòêèé ñïåêòð êîëåáàíèéàòîìîâ æåëåçà, ÷åì àòîìîâ ìåäè, à òàêæå è ñóùå�ñòâåííîå óâåëè÷åíèå ãðàíè÷íîé ýíåðãèè ñïåêòðà êî�ëåáàíèé àòîìîâ àëþìèíèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ êðèñòàë�ëè÷åñêèì �ÖÊ-àëþìèíèåì.×òî êàñàåòñÿ ìåäè, òî îíà ìîæåò çàíèìàòü îãðà�íè÷åííîå ÷èñëî ïîçèöèé è ó÷àñòâóåò â õèìè÷å�ñêîé ñâÿçè ñâîèì åäèíñòâåííûì âàëåíòíûì ýëåê�òðîíîì, ìèíèìèçèðóÿ ýëåêòðîííóþ ýíåðãèþ ñèñòå�ìû [16, 17℄. Àòîìû ìåäè ñîâåðøàþò êîëåáàíèÿ âîâñåé ïîëîñå ñïåêòðà, íî ñ âåðîÿòíîñòüþ, ñóùåñòâåí�íî çàâèñÿùåé îò ýíåðãèè. Ìàêñèìàëüíûé âêëàä àòî�ìîâ ìåäè â ñïåêòðàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå òåïëîâûõêîëåáàíèé êâàçèêðèñòàëëà ïðèõîäèòñÿ íà ýíåðãèþîêîëî 16 ìýÂ, òîãäà êàê ïðè ýíåðãèÿõ, áîëüøèõ30 ìýÂ, âêëàä êîëåáàíèé òÿæåëûõ àòîìîâ ìåäè íåâå�ëèê. Ôàêòè÷åñêè ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ìåäü ìîæíî ðàñ�ñìàòðèâàòü êàê òÿæåëóþ ïðèìåñü â ëåãêîé ìàòðèöåAl�Fe, êîòîðàÿ â çíà÷èòåëüíîé ìåðå ïîäñòðàèâàåòñÿïîä ñèëîâîå âçàèìîäåéñòâèå â ìàòðèöå Al�Fe.Òàêèì îáðàçîì, èìåþùèåñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûåðåçóëüòàòû ïî ïàðöèàëüíûì ñïåêòðàì êîëåáàíèéàòîìîâ ìåäè, æåëåçà è àëþìèíèÿ â èêîñàýäðè÷å�ñêîì êâàçèêðèñòàëëå i-AlCuFe õîðîøî ñîãëàñóþòñÿñî ñëåäóþùåé �èçè÷åñêîé ìîäåëüþ åãî ñòðîåíèÿ.Èìååòñÿ êàðêàñ èç êëàñòåðîâ, îáðàçîâàííûõ âîñíîâíîì àòîìàìè àëþìèíèÿ, ñóùåñòâåííî ìîäè�è�öèðîâàííûé è óñèëåííûé æåñòêèìè êîâàëåíòíûìèñâÿçÿìè ñ æåëåçîì. Ñòàáèëüíîñòü ýòîé ñèñòåìû, ñòî÷êè çðåíèÿ ïðàâèëà Þì-�îçåðè [17℄, îáåñïå÷èâà�åòñÿ äîáàâëåíèåì àòîìîâ ìåäè ñ åå åäèíñòâåííûìâàëåíòíûì ýëåêòðîíîì, êîòîðàÿ, ÷òîáû îêàçàòü ìè�

íèìàëüíîå âîçäåéñòâèå íà êàðêàñ Al�Fe, çàíèìàåòî÷åíü îãðàíè÷åííîå ÷èñëî ïîçèöèé è ïîäñòðàèâà�åòñÿ ïîä ñèëîâîå âçàèìîäåéñòâèå, ñëîæèâøååñÿ âìàòðèöå Al�Fe.Àâòîðû ñ÷èòàþò ñâîèì ïðèÿòíûì äîëãîì âûðà�çèòü áëàãîäàðíîñòü Â. �. Âàêñó çà ó÷àñòèå â îáñóæ-äåíèè ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå �ÔÔÈ(ãðàíò �04-02-16448), Ïðîãðàììû ãîñóäàðñòâåí�íîé ïîääåðæêè âåäóùèõ íàó÷íûõ øêîë �Ô(ãðàíò �ÍØ-2037.2003.2) è �îñóäàðñòâåííîéíàó÷íî-òåõíè÷åñêîé ïðîãðàììû ¾Àêòóàëüíûåíàïðàâëåíèÿ â �èçèêå êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåä¿(íàïðàâëåíèå ¾Íåéòðîííûå èññëåäîâàíèÿ êîíäåíñè�ðîâàííûõ ñðåä¿, ãîñêîíòðàêò �40.012.1.1.1148).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. J.-M. Dubois, J. Phys.: Cond. Matter 13, 7753 (2001).2. D. Gratias, F. Puyraimond, M. Quiquandon, andA. Katz, Phys. Rev. B 63, 024202 (2001).3. D. She
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