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kholm, SwedendÏåòåðáóðãñêèé èíñòèòóò ÿäåðíîé �èçèêè èì. Á. Ï. Êîíñòàíòèíîâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê188300, �àò÷èíà, Ëåíèíãðàäñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 30 èþëÿ 2010 ã.Ôîðìèðîâàíèå áëèæíåãî ïîðÿäêà â ìàãíèòîìÿãêèõ ñïëàâàõ Fe�Si â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû îòæè-ãà èññëåäîâàíî òåîðåòè÷åñêè è ýêñïåðèìåíòàëüíî. Áëèæíèé ïîðÿäîê òèïà B2 íàáëþäàåòñÿ â îáðàçöàõ,çàêàëåííûõ îò òåìïåðàòóð T > TC (TC � òåìïåðàòóðà Êþðè) ñ êîíöåíòðàöèåé 
Si, áëèçêîé ê ãðàíèöåäâóõ�àçíîé îáëàñòè. Îòæèã ïðè òåìïåðàòóðàõ T < TC è êîíöåíòðàöèè 
Si � 0:08 ïðèâîäèò ê óâå-ëè÷åíèþ îòíîñèòåëüíîé äîëè îáëàñòåé ñ áëèæíèì ïîðÿäêîì DO3. Ìåõàíèçì �îðìèðîâàíèÿ áëèæíåãîïîðÿäêà â òâåðäûõ ðàñòâîðàõ Fe�Si èññëåäîâàí ìîäåëèðîâàíèåì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ñ èñïîëüçîâàíèåìðàññ÷èòàííûõ ab initio ïàðàìåòðîâ ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Ïîêàçàíî, ÷òî ýíåðãèÿ ý��åêòèâíîãîSi�Si-âçàèìîäåéñòâèÿ â ÎÖÊ-æåëåçå ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò ìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ ìàòðèöû. Â ðåçóëü-òàòå, áëèæíèé ïîðÿäîê òèïà B2 �îðìèðóåòñÿ ïðè T > TC è �èêñèðóåòñÿ ïðè çàêàëêå, â òî âðåìÿ êàêâ �åððîìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè ðàâíîâåñíûì ÿâëÿåòñÿ áëèæíèé ïîðÿäîê òèïà DO3. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòà-òû âûÿâëÿþò îïðåäåëÿþùóþ ðîëü ìàãíåòèçìà â �îðìèðîâàíèè áëèæíåãî ïîðÿäêà â Fe�Si è ïîçâîëÿþòîáúÿñíèòü íàáëþäàåìûå ýêñïåðèìåíòàëüíî ñòðóêòóðíûå îñîáåííîñòè ñïëàâà â çàâèñèìîñòè îò ñîñòàâà èòåìïåðàòóðû.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÌàãíèòîìÿãêèå ñïëàâû Fe�Si èíòåíñèâíî èññëå�äóþòñÿ íà ïðîòÿæåíèè ìíîãèõ ëåò â ñâÿçè ñ èõ øè�ðîêèì ïðàêòè÷åñêèì ïðèìåíåíèåì â ýëåêòðîòåõíè�êå [1�3℄. Îñîáûé èíòåðåñ âûçûâàþò ñïëàâû ñ êîí�öåíòðàöèåé êðåìíèÿ, áëèçêîé ê ãðàíèöå äâóõ�àç�íîé îáëàñòè (6�10 àò.%), â êîòîðûõ òåðìîîáðàáîòêàâ ìàãíèòíîì ïîëå èëè ïîä äåéñòâèåì ìåõàíè÷åñêèõíàïðÿæåíèé ïðèâîäèò ê �îðìèðîâàíèþ ñîñòîÿíèÿñ íàâåäåííîé ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè [4�6℄. Ñóùå�ñòâóþùèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå �àêòû óêàçûâàþò íàòî, ÷òî íàâåäåííàÿ âíåøíèì âîçäåéñòâèåì ìàãíèò�*A. V. Ruban**E-mail: lukshina�imp.uran.ru

íàÿ àíèçîòðîïèÿ îáóñëîâëåíà îñîáûì òèïîì áëèæ�íåãî ïîðÿäêà, �îðìèðóþùåãîñÿ â ñïëàâå ïðè òåðìî�ìåõàíè÷åñêîé èëè òåðìîìàãíèòíîé îáðàáîòêå [7�9℄.Ïîýòîìó âîïðîñ î �îðìèðîâàíèè áëèæíåãî ïîðÿäêàâ ñïëàâå Fe�Si, åãî èçìåíåíèè ñ òåìïåðàòóðîé èëèâ ïðîöåññå îòæèãà îêàçûâàåòñÿ êëþ÷åâûì äëÿ ïðî�áëåìû íàâåäåííîé ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè. Îäíàêîìåõàíèçì ýòîãî ÿâëåíèÿ ïî-ïðåæíåìó îñòàåòñÿ ïðåä�ìåòîì äèñêóññèé (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòó [10℄).Èçâåñòíî, ÷òî ñïëàâ Fe�Si 
 ñîäåðæàíèåì êðåì�íèÿ 6�10 àò.% ìîæåò íàõîäèòüñÿ â ñîñòîÿíèè ñ áëèæ�íèì àòîìíûì ïîðÿäêîì, êîòîðîå ñ óâåëè÷åíèåì êîí�öåíòðàöèè ñìåíÿåòñÿ �àçàìè ñ äàëüíèì ïîðÿäêîìòèïà DO3 ïðè T < 600 ÆÑ èëè B2 ïðè T > 700 ÆÑ (ñì.äèàãðàììó íà ðèñ. 1 [11℄). Òàê, â ðàáîòå [12℄ ìåòî�969
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�èñ. 1. Áîãàòàÿ æåëåçîì ÷àñòü �àçîâîé äèàãðàì-ìû ñïëàâîâ Fe�Si (äàííûå ðàáîòû [11℄), 
-�àçà íåïîêàçàíà. Øòðèõîâîé ëèíèåé îòìå÷åíà òåìïåðàòó-ðà Êþðè � TC . Ôàçû �, �1, �2 ñîîòâåòñòâóþò êðè-ñòàëëîãðà�è÷åñêèì ñòðóêòóðàì A2, DO3, B2äîì ýëåêòðîííîé ïðîñâå÷èâàþùåé ìèêðîñêîïèè ïî�êàçàíî, ÷òî ïðè ñîäåðæàíèè 8 àò.% êðåìíèÿ ñïëàâïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íåóïîðÿäî÷åííûé òâåðäûé ðàñ�òâîð, à â ñïëàâå ñ 15.5 àò.% êðåìíèÿ âî âðåìÿ îòæè�ãà ïðè òåìïåðàòóðàõ 550 ÆÑ è 650 ÆÑ �îðìèðóþòñÿîáëàñòè ñ ñîñòàâîì Fe3Si, èìåþùèå ñòðóêòóðó DO3.Îáëàñòè ñî ñâåðõñòðóêòóðîé B2 ïîÿâëÿþòñÿ ïîñëåîòæèãà ïðè òåìïåðàòóðå íå ìåíåå 700 ÆÑ.Â ðàáîòàõ [13; 14℄ ìåòîäîì äè�ðàêöèè íåéòðî�íîâ ïîêàçàíî, ÷òî âïëîòü äî T = 600 ÆÑ â ñïëà�âå æåëåçà ñ 6.1 àò.% êðåìíèÿ ðåàëèçóåòñÿ áëèæ�íèé ïîðÿäîê òèïà DO3, à ïðè êîíöåíòðàöèÿõ êðåì�íèÿ 
Si � 7:6 àò.% ïîÿâëÿþòñÿ äîìåíû óïîðÿäî÷åí�íîé DO3-�àçû; ïîðÿäîê B2 íå îáíàðóæåí íè â îä�íîì èç îáðàçöîâ ïðè âñåõ èññëåäîâàííûõ çíà÷åíèÿõòåìïåðàòóð. �åçóëüòàòû ìåññáàóýðîâñêîé ñïåêòðî�ñêîïèè òàêæå ñâèäåòåëüñòâóþò îá îáðàçîâàíèè ëî�êàëüíî DO3-óïîðÿäî÷åííûõ îáëàñòåé, êîòîðûå ñìå�íÿþòñÿ íà îáëàñòè ñ áëèæíèì ïîðÿäêîì B2 ïðè óâå�ëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè êðåìíèÿ îò 7 äî 10 àò.% [15℄.Íàáëþäàåìûå îñîáåííîñòè äè��óçíîãî ðàññåÿíèÿóêàçûâàþò íà òî, ÷òî óæå ïðè 5�6 àò.% êðåì�íèÿ [7; 8℄ â ñïëàâå ïðèñóòñòâóþò êëàñòåðû ðàçìåðîì0.5�0.9 íì, ñî÷åòàþùèå â ñåáå õèìè÷åñêîå óïîðÿäî�

÷åíèå B2-òèïà è ëîêàëüíûé ïîðÿäîê àòîìíûõ ñìå�ùåíèé. Ìåòîäàìè ß��-ñïåêòðîñêîïèè è ðåíòãåíîâ�ñêîé äè�ðàêöèè óñòàíîâëåíî [16; 17℄, ÷òî â çàêàëåí�íîì îò T = 850 ÆÑ ñïëàâå ñ êîíöåíòðàöèåé êðåìíèÿ5�8 àò.%, ïðèñóòñòâóþò îáëàñòè ñ áëèæíèì ïîðÿä�êîì B2-òèïà. Ïðè ýòîì áëèæíåå ðàññëîåíèå ñîõðà�íÿåòñÿ è ïîñëå ñèëüíîé ïëàñòè÷åñêîé äå�îðìàöèè(ñäâèã ïîä äàâëåíèåì) [16℄.Òîò �àêò, ÷òî ñìåíà òèïà õèìè÷åñêîãî ïîðÿäêàïðîèñõîäèò ïðè òåìïåðàòóðå, áëèçêîé ê òåìïåðàòó�ðå Êþðè TC , óêàçûâàåò íà ñóùåñòâåííóþ ðîëü ìàã�íåòèçìà â �îðìèðîâàíèè ñòðóêòóðíîãî ñîñòîÿíèÿñïëàâà Fe�Si. Ñîãëàñíî ñóùåñòâóþùèì ïðåäñòàâëå�íèÿì [18℄, ó÷åò îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ñâî�áîäíîé ýíåðãèè ñïëàâà ìîæåò ïðèâåñòè ê äîïîëíè�òåëüíûì îñîáåííîñòÿì íà �àçîâîé äèàãðàììå. Îäíà�êî íå ÿñíî, ïî÷åìó ïðè ïîâûøåííûõ òåìïåðàòóðàõ,T > TC , ðåàëèçóåòñÿ ñîñòîÿíèå, â êîòîðîì àòîìûêðåìíèÿ íàõîäÿòñÿ â ïîëîæåíèè áîëåå áëèçêèõ ñî�ñåäåé (ñâåðõñòðóêòóðà B2), ÷åì ïðè T < TC (ñâåðõ�ñòðóêòóðà DO3), è ïî÷åìó áëèæíèé ïîðÿäîê òèïàB2 ñîõðàíÿåòñÿ ïðè îõëàæäåíèè äî êîìíàòíîé òåì�ïåðàòóðû.Â ðàáîòàõ [19�21℄ ìåòîäàìè ab initio áûëè èññëå�äîâàíû �àçîâàÿ ñòàáèëüíîñòü, ýëåêòðîííàÿ è ìàã�íèòíàÿ ñòðóêòóðà ñîåäèíåíèé Fe3Si, FeSi, FeSi2.Ïîêàçàíî, ÷òî ýíòàëüïèÿ îáðàçîâàíèÿ âîçìîæíûõñâåðõñòðóêòóð Fe�Si íà îñíîâå ÎÖÊ-ðåøåòêè îòðè�öàòåëüíà è èìååò íàèìåíüøåå çíà÷åíèå äëÿ FeSiB2-òèïà [20℄. Òàêîé ðåçóëüòàò ñîãëàñóåòñÿ ñ òåì,÷òî ñâåðõñòðóêòóðà B2 íà �àçîâîé äèàãðàììå ðåà�ëèçóåòñÿ â îáëàñòè áîëåå âûñîêèõ òåìïåðàòóð, ÷åìDO3 (Fe3Si). Ñîãëàñíî [21℄ ìàãíèòíàÿ ýíåðãèÿ èãðà�åò îïðåäåëÿþùóþ ðîëü â îòíîñèòåëüíîé ïðåäïî÷òè�òåëüíîñòè B2- è DO3-ñòðóêòóð, ÷òî ïîçâîëÿåò îáúÿñ�íèòü ñìåíó òèïà óïîðÿäî÷åíèÿ ïðè ïîâûøåíèè òåì�ïåðàòóðû âûøå òî÷êè Êþðè.Äëÿ âûÿñíåíèÿ �óíäàìåíòàëüíûõ ìåõàíèçìîâ�îðìèðîâàíèÿ áëèæíåãî ïîðÿäêà â ñïëàâàõ Fe�Siíåîáõîäèìû ðàñ÷åòû ab initio êîí�èãóðàöèé àòîìîâêðåìíèÿ, ìîäåëèðóþùèõ ðàçáàâëåííûå òâåðäûå ðàñ�òâîðû. �àñ÷åò ðåøåòî÷íûõ äå�îðìàöèé è ìàãíèò�íîãî ìîìåíòà â îêðåñòíîñòè èçîëèðîâàííîãî àòîìàêðåìíèÿ â ðåøåòêå �åððîìàãíèòíîãî ÎÖÊ-æåëåçàïðåäïðèíÿò â ðàáîòàõ [22; 23℄, ïîëíîïîòåíöèàëüíûìçîííûì ìåòîäîì (FP LAPW) è â ðàìêàõ ïñåâäîïî�òåíöèàëüíîãî ïîäõîäà [10℄. Ïîêàçàíî, ÷òî îòäåëüíûéàòîì êðåìíèÿ â ïîçèöèè çàìåùåíèÿ âûçûâàåò ìàëûåèñêàæåíèÿ ðåøåòêè ÎÖÊ-æåëåçà. Â ðàáîòå [10℄ âïåð�âûå ïðîâåäåí ðàñ÷åò ab initio ýíåðãèè ïàðíîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè êðåìíèÿ â ìàòðèöå �åð�ðîìàãíèòíîãî ÎÖÊ-æåëåçà. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòà�970



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011 �îëü ìàãíåòèçìà â �îðìèðîâàíèè áëèæíåãî ïîðÿäêà : : :òû ïîçâîëèëè çàêëþ÷èòü, ÷òî îáðàçîâàíèå èçîëèðî�âàííûõ Si�Si-ïàð ïåðâûõ èëè âòîðûõ ñîñåäåé â �åð�ðîìàãíèòíîì ÎÖÊ-æåëåçå ìàëîâåðîÿòíî, ïîñêîëüêóñîïðîâîæäàåòñÿ çíà÷èòåëüíûì ïðîèãðûøåì â ýíåð�ãèè. Ïîýòîìó ìåõàíèçì �îðìèðîâàíèÿ áëèæíåãî ïî�ðÿäêà ÿâëÿåòñÿ áîëåå ñëîæíûì, ÷åì ýòî ïðåäïîëàãà�ëîñü â ðàáîòå [4℄, ãäå ðàññìàòðèâàëîñü íàïðàâëåííîåóïîðÿäî÷åíèå Si�Si-ïàð âòîðûõ ñîñåäåé â ìàãíèòíîìïîëå â ïðîöåññå îòæèãà ïðè T < TC .�åçóëüòàòû [10℄ ïîëó÷åíû äëÿ �åððîìàãíèòíîãîñîñòîÿíèÿ è íå ìîãóò îáúÿñíèòü èçìåíåíèå áëèæíå�ãî ïîðÿäêà â ñïëàâàõ Fe�Si â çàâèñèìîñòè îò òåì�ïåðàòóðû è, â ÷àñòíîñòè, ïðè ïåðåõîäå ÷åðåç òåì�ïåðàòóðó Êþðè. ×òîáû îòâåòèòü íà âîïðîñ î ìåõà�íèçìå �îðìèðîâàíèÿ áëèæíåãî ïîðÿäêà â ñïëàâàõFe�Si, íåîáõîäèìî ðàññ÷èòàòü ý��åêòèâíûå ïîòåí�öèàëû Si�Si-âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ ìàãíèò�íûõ ñîñòîÿíèé ìàòðèöû ÎÖÊ-æåëåçà, ìîäåëèðóþ�ùèõ êàê �åððî-, òàê è ïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû èçìå�ðåíèÿ èíòåíñèâíîñòè äè��óçíîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãå�íîâñêèõ ëó÷åé è åãî èçìåíåíèÿ â ïðîöåññå îòæèãàäëÿ îáðàçöîâ ñïëàâà Fe�Si ñ ñîäåðæàíèåì êðåìíèÿ5�8 àò.%. Ìåõàíèçì �îðìèðîâàíèÿ áëèæíåãî ïîðÿä�êà òåîðåòè÷åñêè èçó÷åí â ðàìêàõ êîìïëåêñíîãî ïîä�õîäà, âêëþ÷àþùåãî ðàñ÷åò ý��åêòèâíûõ êëàñòåð�íûõ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó àòîìàìè êðåìíèÿ äëÿðàçëè÷íûõ ñîñòîÿíèé ìàòðèöû ÎÖÊ-æåëåçà è Ìîí�òå-Êàðëî-ìîäåëèðîâàíèå ñòðóêòóðû ñïëàâà ïðè ðàç�ëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîç�âîëÿþò çàêëþ÷èòü, ÷òî áëèæíèé ïîðÿäîê òèïà B2�îðìèðóåòñÿ â ïàðàìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè è ìîæåò�èêñèðîâàòüñÿ ïðè çàêàëêå, â òî âðåìÿ êàê â �åððî�ìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè ðàâíîâåñíûì ÿâëÿåòñÿ áëèæ�íèé ïîðÿäîê òèïà DO3.2. ÄÈÔÔÓÇÍÎÅ �ÀÑÑÅßÍÈÅ Â ÑÏËÀÂÅFe�Si ÏÎÑËÅ ÇÀÊÀËÊÈ È ÎÒÆÈ�À2.1. Îáðàçöû è òåõíèêà ýêñïåðèìåíòàÎáúåêòàìè ñòðóêòóðíîãî èññëåäîâàíèÿ ñëóæèëèìîíîêðèñòàëëè÷åñêèå îáðàçöû ñïëàâà Fe�Si ñ ñî�äåðæàíèåì êðåìíèÿ 8 àò.%, êîòîðûå áûëè âûðå�çàíû â âèäå òîíêèõ äèñêîâ (òîëùèíà 0.3 ìì, äèà�ìåòð 8�9 ìì) èç êðèñòàëëà, âûðàùåííîãî ïî ìåòîäóÁðèäæìåíà. Ïëîñêîñòü äèñêà îðèåíòèðîâàëàñü ïà�ðàëëåëüíî êðèñòàëëîãðà�è÷åñêîé ïëîñêîñòè (010)(êóáè÷åñêàÿ òåêñòóðà), äâå êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèåîñè [100℄ è [001℄ ëåæàò â ïëîñêîñòè îáðàçöà.Îáðàçöû ïðåäâàðèòåëüíî áûëè ïîäâåðãíóòû ðà��èíèðóþùåìó âàêóóìíîìó îòæèãó ïðè òåìïåðàòó�

ðå 1050�1300 ÆÑ â òå÷åíèå 2�6 ÷, ïîñëå êîòîðîãî ñî�äåðæàíèå óãëåðîäà íå ïðåâûøàëî 0.005 âåñ.%. Çà�òåì ñ öåëüþ ïîëó÷åíèÿ ðàçóïîðÿäî÷åííîãî ñîñòî�ÿíèÿ îäèí îáðàçåö áûë ïîäâåðãíóò çàêàëêå â âî�äó (ñêîðîñòü çàêàëêè 400 ÆÑ/ñ) ïîñëå îòæèãà â òå�÷åíèå 10 ìèí ïðè òåìïåðàòóðå ðàçóïîðÿäî÷åíèÿðàâíîé 850 ÆÑ, ïðåâûøàþùåé òåìïåðàòóðó ÊþðèFe�Si-ñïëàâà TC = 680 ÆÑ ïðè ñîäåðæàíèè êðåìíèÿ8 àò.% [24℄. Âòîðîé îáðàçåö áûë ìåäëåííî îõëàæäåíïîñëå ïÿòè ìèíóò îòæèãà ïðè òåìïåðàòóðå 450 ÆÑ,ïðè êîòîðîé â ñïëàâå àêòèâèðóþòñÿ äè��óçèîííûåïðîöåññû [25℄. Ïîñëå òåðìîîáðàáîòîê òîëùèíà îá�ðàçöîâ äîâîäèëàñü äî îïòèìàëüíîé äëÿ ðåíòãåíîäè��ðàêöèîííûõ èçìåðåíèé âåëè÷èíû 45�55 ìêì ìåõà�íè÷åñêîé è õèìè÷åñêîé ïîëèðîâêàìè.�åíòãåíîâñêèå äè�ðàêòîãðàììû èçìåðÿëèñü ïðèêîìíàòíîé òåìïåðàòóðå â ãåîìåòðèè ¾íà ïðîñâåò¿ ñïîìîùüþ ÷åòûðåõêðóæíîãî ëàáîðàòîðíîãî äè�ðàê�òîìåòðà â ÏÈßÔ �ÀÍ. Õàðàêòåðèñòè÷åñêîå èçëó�÷åíèå K� (� = 0:071 íì) ðåíòãåíîâñêîé òðóáêèñ Mo-àíîäîì âûäåëÿëîñü ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîíî�õðîìàòîðà èç ïèðîëèòè÷åñêîãî ãðà�èòà. �àññåÿííîåèçëó÷åíèå ðåãèñòðèðîâàëîñü òâåðäîòåëüíûì ýíåðãî�äèñïåðñèîííûì Si(Li)-äåòåêòîðîì [9℄.2.2. �åçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàÍà ðèñ. 2 ïîêàçàíû ðåçóëüòàòû èçìåðåíèÿ èíòåí�ñèâíîñòè äè��óçíîãî ðàññåÿíèÿ ïðè ñêàíèðîâàíèèâ íàïðàâëåíèè [111℄ ìîíîêðèñòàëëè÷åñêèõ îáðàçöîâ÷èñòîãî æåëåçà è ñïëàâà ñ ñîäåðæàíèåì êðåìíèÿ 5,6 è 8 àò.%. Äàííûå äëÿ æåëåçà è ñïëàâà ñ ñîäåðæà�íèåì êðåìíèÿ 5, 6 àò.% âçÿòû èç ðàáîòû [17℄.Åñëè â äè�ðàêòîãðàììå îò ìîíîêðèñòàëëà æå�ëåçà îòìå÷àþòñÿ òîëüêî äâå îñîáåííîñòè (øèðîêèåìàêñèìóìû) îò ïåðåñå÷åíèé ñ ïëîñêîñòÿìè òåïëî�âîãî äè��óçíîãî ðàññåÿíèÿ [26℄, òî â äè�ðàêòî�ãðàììàõ îáðàçöîâ ñïëàâà Fe1�xSix ïðè x = 0:06çà�èêñèðîâàíû äè��óçíûå ñâåðõñòðóêòóðíûå ïèêè(h+k+ l � íå÷åòíîå ÷èñëî), êîòîðûå ñâèäåòåëüñòâó�þò î ëîêàëüíîì óïîðÿäî÷åíèè B2-òèïà. Íàïðèìåð,íà ðèñ. 2 � ýòî øèðîêèé ïèê (111). Ïðè x = 0:08â äè�ðàêòîãðàììàõ äîïîëíèòåëüíî ïîÿâëÿþòñÿ òî�æå äè��óçíûå, íî áîëåå óçêèå ïèêè ñ ïîëóöåëû�ìè èíäåêñàìè (0:5; 0:5; 0:5), (1:5; 1:5; 1:5) è äð., ñâè�äåòåëüñòâóþùèå î ïîÿâëåíèè îáëàñòåé ñ ëîêàëüíûìïîðÿäêîì DO3-òèïà. Ïîñëå îòæèãà â ñïëàâå ñ ñîäåð�æàíèåì êðåìíèÿ 8 àò.% èíòåíñèâíîñòü ýòèõ ñâåðõ�ñòðóêòóðíûõ ïèêîâ óâåëè÷èâàåòñÿ è, ñëåäîâàòåëüíî,îáúåìíàÿ äîëÿ îáëàñòåé ñ DO3-òèïîì óïîðÿäî÷åíèÿðàñòåò.Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåíû ïðî�èëè äè��óçíûõ ïèêîâ971
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�èñ. 2. Ïðî�èëè èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ, çàðåãè-ñòðèðîâàííûå ïðè ��2�-ñêàíèðîâàíèè â íàïðàâëå-íèè [111℄ îò ìîíîêðèñòàëëîâ: 1 � �-æåëåçà è ñïëà-âà æåëåçî�êðåìíèé, 2, 3 � çàêàëåííûõ îáðàçöîâñ ñîäåðæàíèåì êðåìíèÿ ñîîòâåòñòâåííî 6, 8 àò.%,4 � îòîææåííîãî îáðàçöà ñ ñîäåðæàíèåì êðåì-íèÿ 8 àò.%. Âåðòèêàëüíûìè øòðèõîâûìè ëèíèÿìèïîêàçàíû ðàñ÷åòíûå ïîëîæåíèÿ ñâåðõñòðóêòóðíûõìàêñèìóìîâ è ïåðåñå÷åíèé ñ ïëîñêîñòÿìè òåïëîâî-ãî äè��óçíîãî ðàññåÿíèÿ (ÒÄ�)(100) è (300), èçìåðåííûå ïðè ��2�-ñêàíèðîâàíèè âíàïðàâëåíèè [100℄ ìåæäó áðýããîâñêèìè (îñíîâíûìè)ðå�ëåêñàìè (000)�(200) è (200)�(400), îò ìîíîêðè�ñòàëëè÷åñêèõ îáðàçöîâ ñ ðàçíûì ñîäåðæàíèåì êðåì�íèÿ. Åñëè îáðàçöû ñ ñîäåðæàíèåì êðåìíèÿ 8 àò.%ïðîøëè ðàçíûå òåðìîîáðàáîòêè, òî îáðàçöû ñ ñîäåð�æàíèåì êðåìíèÿ 5 è 6 àò.% ïîäâåðãàëèñü çàêàëêå ââîäó îò òåìïåðàòóðû ðàçóïîðÿäî÷åíèÿ T = 850 ÆÑ(äàííûå èç ðàáîòû [17℄).Ïðèâåäåííûå íà ðèñ. 3 äè�ðàêòîãðàììû ïîçâî�ëÿþò ïðîñëåäèòü èçìåíåíèÿ ñâåðõñòðóêòóðíûõ ðå��ëåêñîâ ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè êðåìíèÿ îò5 äî 8 àò.% è âëèÿíèå íèçêîòåìïåðàòóðíîãî îòæèãàïðè 
Si = 8 àò.%. Íèæíèå êðèâûå äëÿ 
Si = 5 àò.%è 
Si = 6 àò.% ïðàêòè÷åñêè íåîòëè÷èìû çà èñêëþ�÷åíèåì íåçíà÷èòåëüíîãî ïîâûøåíèÿ êîíòðàñòíîñòèñâåðõñòðóêòóðíûõ ïèêîâ (100) è (300) ïðè óâåëè÷å�íèè ñîäåðæàíèÿ êðåìíèÿ. Ïðè ñîäåðæàíèè êðåìíèÿ8 àò.% ñòðóêòóðà ïèêîâ óñëîæíÿåòñÿ: ïèê (100) ñòà�
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à 20Æ 25Æ 35Æ 45Æ 55Æ2�10Æ5Æ 15Æ�èñ. 3. Ïðî�èëè èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ, çàðå-ãèñòðèðîâàííûå ïðè ��2�-ñêàíèðîâàíèè â íàïðàâ-ëåíèè [100℄, îò ìîíîêðèñòàëëîâ ñïëàâà æåëåçî�êðåìíèé: à,á � çàêàëåííûõ îáðàçöîâ ñ ñîäåðæàíèåìêðåìíèÿ ñîîòâåòñòâåííî 5, 6 àò.%, â,ã � çàêàëåí-íîãî è îòîææåííîãî îáðàçöîâ ñ ñîäåðæàíèåì êðåì-íèÿ 8 àò.%. Âåðòèêàëüíûìè øòðèõîâûìè ëèíèÿìèïîêàçàíû ðàñ÷åòíûå ïîëîæåíèÿ ñâåðõñòðóêòóðíûõìàêñèìóìîâíîâèòñÿ áîëåå èíòåíñèâíûì, íà ïðàâîé ñòîðîíå øè�ðîêîãî ïèêà (300) ïîÿâëÿåòñÿ óçêàÿ îñîáåííîñòü. Ïî�ëîæåíèå åå ìàêñèìóìà ñîâïàäàåò ñ ðàñ÷åòíîé ïîçè�öèåé äëÿ ñâåðõñòðóêòóðíîãî ïèêà (300). Â îáðàçöå,ïîäâåðãíóòîì íèçêîòåìïåðàòóðíîìó îòæèãó, äîïîë�íèòåëüíàÿ ñâåðõñòðóêòóðà ñòàíîâèòñÿ áîëåå âûðà�æåííîé. Ïîñêîëüêó óñëîæíåíèå ñâåðõñòðóêòóðíûõïèêîâ (100) è (300) ñîïðîâîæäàåòñÿ ïîÿâëåíèåì èðîñòîì ïèêîâ ñ ïîëóöåëûìè èíäåêñàìè íà äè�ðàê�òîãðàììàõ, èçìåðåííûõ ïðè ñêàíèðîâàíèè âäîëü íà�ïðàâëåíèÿ [111℄ è ïðèâåäåííûõ íà ðèñ. 2, äîïîë�íèòåëüíûå ñâåðõñòðóêòóðíûå ïèêè ñëåäóåò èíòåð�ïðåòèðîâàòü êàê âêëàäû îò íåáîëüøèõ îáëàñòåé ñDO3-óïîðÿäî÷åíèåì. Ýòè èçìåíåíèÿ ïðîèñõîäÿò íà�îíå øèðîêèõ ñâåðõñòðóêòóðíûõ ðå�ëåêñîâ (100),972



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011 �îëü ìàãíåòèçìà â �îðìèðîâàíèè áëèæíåãî ïîðÿäêà : : :(111) è (300), õàðàêòåðíûõ è äëÿ îáðàçöîâ ñïëàâàFe�Si ñ ìåíüøèìè êîíöåíòðàöèÿìè êðåìíèÿ, ìàêñè�ìóìû êîòîðûõ íåñêîëüêî ñìåùåíû âëåâî, â ñòîðîíóìåíüøèõ óãëîâ ðàññåÿíèÿ.Ñâåðõñòðóêòóðíûå ïèêè ñ íå÷åòíîé ñóììîé èí�äåêñîâ (h + k + l) èíòåðïðåòèðóþòñÿ êàê âêëàäâ ðàññåÿíèå îò êëàñòåðîâ ñ ëîêàëüíûì ïîðÿäêîìB2-òèïà. Ñìåùåíèå ñâåðõñòðóêòóðíûõ ïèêîâ â íà�ïðàâëåíèè ìåíüøèõ óãëîâ ðàññåÿíèÿ ÿâëÿåòñÿ ïðè�çíàêîì ëîêàëüíûõ äå�îðìàöèé ÎÖÊ-ðåøåòêè. Ïî�ýòîìó ñòðóêòóðà B2-êëàñòåðà ìîæåò áûòü ïðåäñòàâ�ëåíà êàê äâå ñîñòûêîâàííûå ãðàíÿìè B2-ÿ÷åéêè,îêðóæåííûå ðàñòÿíóòûìè ÿ÷åéêàìè ÎÖÊ-æåëåçà. Âöåíòðå òàêîãî êëàñòåðà íàõîäÿòñÿ äâà àòîìà êðåì�íèÿ íà ðàññòîÿíèè ïàðàìåòðà ÎÖÊ-ðåøåòêè, ò. å.ýòè àòîìû ÿâëÿþòñÿ âòîðûìè ñîñåäÿìè äðóã äðó�ãà. Ýòè êëàñòåðû èìåþò àíèçîòðîïíóþ �îðìó �îíè áîëåå âûòÿíóòû âäîëü îäíîé èç îñåé ëåãêîãîíàìàãíè÷èâàíèÿ h100i [8; 17℄. Ìåòîäîì ìîäåëèðîâà�íèÿ ß��-ñïåêòðîâ è èõ ñîïîñòàâëåíèÿ ñ ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè äàííûìè îò îáðàçöîâ ñïëàâîâ Fe1�xSix(x = 0:05�0.08) óñòàíîâëåíî, ÷òî çíà÷èòåëüíàÿ ÷àñòüàòîìîâ êðåìíèÿ (îêîëî 1/3) íå ó÷àñòâóåò â îáðàçîâà�íèè ïàð Si�Si, îðèåíòèðîâàííûõ âäîëü îñè h100i [16℄.Â îáëàñòÿõ DO3-�àçû èñêàæåíèÿ ðåøåòêè íå îòìå�÷àþòñÿ.Àíàëèç äàííûõ âûïîëíÿëñÿ ìåòîäîì íàèìåíü�øèõ êâàäðàòîâ (ÌÍÊ) ñ àïïðîêñèìàöèåé �îíà, áðýã�ãîâñêèõ è äè��óçíûõ ïèêîâ �óíêöèÿìè íåñêîëüêèõïàðàìåòðîâ. Áðýããîâñêèå ðå�ëåêñû õîðîøî ïîäãî�íÿëèñü �óíêöèÿìè Ëîðåíöà, à äè��óçíûå ïèêè �îäèíàêîâî õîðîøî è �óíêöèÿìè �àóññà, è �óíêöè�ÿìè Ëîðåíöà. Íàèáîëüøóþ ïðîáëåìó ïðåäñòàâëÿåòàïïðîêñèìàöèÿ �îíà, òàê êàê íåáîëüøàÿ íåîïðåäå�ëåííîñòü â åãî îïèñàíèè ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíûìèçìåíåíèÿì ïàðàìåòðîâ äè��óçíûõ ïèêîâ, òàêèõêàê èíòåíñèâíîñòü â ìàêñèìóìå, Imax, ïîëîæåíèå,2�max, è øèðèíà W íà ïîëóâûñîòå. Ïðèâîäèìûåçäåñü ðåçóëüòàòû ÌÍÊ-ðàçëîæåíèÿ áûëè ïîëó÷åíûñ èñïîëüçîâàíèåì ëèíåéíîé çàâèñèìîñòè �îíà ðàñ�ñåÿíèÿ îò óãëà 2�. Ïðî�èëè ïèêîâ (300) è (003), èñ�ïîëüçîâàííûå äëÿ ÌÍÊ-àíàëèçà, è ðåçóëüòàòû ðàç�ëîæåíèÿ ïîêàçàíû íà ðèñ. 4 äëÿ îáðàçöîâ ñïëàâàFe1�xSix (x = 0:08). Àíàëîãè÷íûå ðàçëîæåíèÿ äëÿçàêàëåííûõ îáðàçöîâ FeSi-ñïëàâîâ ñ ñîäåðæàíèåìêðåìíèÿ 5 è 6 àò.% áûëè ïðèâåäåíû ðàíåå [17℄. Îïðå�äåëåííûå â ðåçóëüòàòå ÌÍÊ-ðàçëîæåíèÿ ïàðàìåòðûïèêîâ è ðåçóëüòàòû îöåíêè ñðåäíåãî ðàçìåðà óïîðÿ�äî÷åííûõ îáëàñòåé (êëàñòåðîâ) ïðèâåäåíû â òàáë. 1.Äëÿ êîíöåíòðàöèé â äèàïàçîíå 5�8 àò.% êðåìíèÿè ïðè ðàçíûõ òåðìîîáðàáîòêàõ õàðàêòåðíûì îáùèìñâîéñòâîì ÿâëÿåòñÿ ïîëîæåíèå è ïîëóøèðèíà ñâåðõ�

ñòðóêòóðíûõ ïèêîâ (300) îò êëàñòåðîâ B2-�àçû, êî�òîðûå èçìåíÿþòñÿ â ïðåäåëàõ, ñîîòíîñèìûõ ñ ïî�ãðåøíîñòÿìè èçìåðåíèé: 2�max � 41:4Æ � 0:3Æ, W �îò 5.5Æ äî 7Æ. Øèðèíà íà ïîëóâûñîòå ïèêà ïîçâî�ëÿåò îöåíèòü ñðåäíèå ðàçìåðû îáëàñòåé ñ ñîîòâåò�ñòâóþùèì òèïîì ëîêàëüíîãî ïîðÿäêà [27℄. �åçóëü�òàòû òàêîé îöåíêè äàþò 0.6�0.75 íì èëè äâå�òðèÎÖÊ-ÿ÷åéêè äëÿ B2-êëàñòåðîâ è 1.3�2 íì äëÿ îá�ëàñòåé ñ áëèæíèì DO3-ïîðÿäêîì. Ïîñêîëüêó ïà�ðàìåòð DO3-ÿ÷åéêè ðàâåí óäâîåííîìó ïàðàìåòðóÎÖÊ-ÿ÷åéêè, ñðåäíèé ðàçìåð DO3-îáëàñòåé ñîîòâåò�ñòâóåò òðåì�÷åòûðåì DO3-ÿ÷åéêàì. Ïðè ýòîì îòìå�÷àþòñÿ ðîñò îáúåìíîé äîëè è íåáîëüøîå óâåëè÷åíèåðàçìåðîâ îáëàñòåé DO3-�àçû â ðåçóëüòàòå îòæèãàïðè T = 450 ÆÑ.Òàêèì îáðàçîì, ñèñòåìàòè÷åñêîå èññëåäîâàíèåáëèæíåãî ïîðÿäêà ìåòîäàìè ðåíòãåíîâñêîé äè�ðàê�öèè è ìåññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè [16; 28℄ ïîêà�çàëî, ÷òî â ñïëàâå Fe1�xSix (x = 0:08), çàêàëåííîìîò T = 850 ÆÑ, îáëàñòè DO3-òèïà ïîÿâëÿþòñÿ è ñî�ñóùåñòâóþò ñ êëàñòåðàìè B2. Ïðè ýòîì îòæèã ïðèT = 450 ÆÑ óâåëè÷èâàåò îòíîñèòåëüíûé îáúåì îáëà�ñòåé DO3 (ñì. ðèñ. 2 è 4) è äîëþ ïàð àòîìîâ Si�Si,ÿâëÿþùèõñÿ ÷åòâåðòûìè ñîñåäÿìè äðóã äðóãà [28℄.Óâåëè÷åíèå òåìïåðàòóðû îòæèãà ïðèâîäèò ê óìåíü�øåíèþ äîëè îáëàñòåé DO3-�àçû âïëîòü äî èõ ïîëíî�ãî èñ÷åçíîâåíèÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ, ïðåâûøàþùèõòåìïåðàòóðó Êþðè. Íàáëþäàåìîå èçìåíåíèå ñòðóê�òóðíîãî ñîñòîÿíèÿ ñïëàâà Fe1�xSix (x = 0:08) â ïðî�öåññå îòæèãà óêàçûâàåò íà òî, ÷òî áëèæíèé ïîðÿäîêDO3-òèïà ÿâëÿåòñÿ ðàâíîâåñíûì ñîñòîÿíèåì ñïëà�âà ïðè ïîíèæåííûõ òåìïåðàòóðàõ, â òî âðåìÿ êàêáëèæíèé ïîðÿäîê B2-òèïà �îðìèðóåòñÿ â îáëàñòèâûñîêèõ òåìïåðàòóð è ñîõðàíÿåòñÿ ïðè îõëàæäåíèè.3. ÌÅÕÀÍÈÇÌ ÔÎ�ÌÈ�ÎÂÀÍÈßÁËÈÆÍÅ�Î ÏÎ�ßÄÊÀ Â ÑÏËÀÂÅ Fe�Si3.1. Ìåòîä ðàñ÷åòà ý��åêòèâíûõâçàèìîäåéñòâèé è êëàñòåðíûõ êîí�èãóðàöèé�àñ÷åò ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ïîëíîé ýíåðãèèñïëàâà Fe�Si ïðîâîäèëñÿ â ðàìêàõ òåîðèè �óíê�öèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (density-fun
tionaltheory, DFT) [29℄ â ïðèáëèæåíèè êîãåðåíòíîãîïîòåíöèàëà (
oherent potential approximation, CPA)[30℄ ñ èñïîëüçîâàíèåì �óíêöèé �ðèíà (GF), âðàìêàõ ìåòîäà Êîððèíãè �Êîíà ��îñòîêåðà (Kor-ringa�Kohn�Rostoker, KKR) [31℄ è ïðèáëèæåíèÿàòîìíûõ ñ�åð (atomi
 sphere approximation, ASA)[32℄. Ïðèáëèæåíèå CPA ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå òî÷íûìèç èñïîëüçóåìûõ â ìîäåëÿõ íåóïîðÿäî÷åííîãî973
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2θ�èñ. 4. Ïðî�èëè ñâåðõñòðóêòóðíûõ ïèêîâ (300) è (003) (ñîîòâåòñòâåííî òåìíûå è ñâåòëûå òî÷êè) äè��óçíîãî ðàñ-ñåÿíèÿ îò ìîíîêðèñòàëëîâ Fe1�xSix (x = 0:08): à � ïîñëå çàêàëêè îò T = 850 ÆÑ, á � ïîñëå îòæèãà ïðè T = 450 ÆÑ,à òàêæå ðåçóëüòàòû ÌÍÊ-àïïðîêñèìàöèè ïðî�èëåé ïèêîâ (300), (003) � ñîîòâåòñòâåííî êðèâûå 1, 2, äëÿ �îíà �ñîîòâåòñòâåííî 3, 4. Â íèæíèõ ÷àñòÿõ ïîêàçàíû ðåçóëüòàòû ðàçëîæåíèÿ äëÿ âêëàäîâ óïîðÿäî÷åííûõ îáëàñòåé B2(êðèâûå 1, 3 ) è DO3 (êðèâûå 2, 4 )Òàáëèöà 1. Ïàðàìåòðû ïèêîâ äè��óçíîãî ðàññåÿíèÿ îò îáëàñòåé ñ B2- è DO3-òèïàìè óïîðÿäî÷åíèÿ, âûäåëåííûåâ ðåçóëüòàòå ÌÍÊ-àíàëèçà, è îöåíêè ñðåäíèõ ðàçìåðîâ êëàñòåðîâx Òåðìîîáðàáîòêà Imax 2�max W Ôàçà Ñðåäíèé ðàçìåð, íì0.05 çàêàëêà 145(16) 41.5(3) 5.8(6) B2 0:70� 0:070.06 çàêàëêà 172(13) 41.2(2) 6.9(7) B2 0:59� 0:060.08 çàêàëêà 88 41.1(2) 7.0(2) B2 0:58� 0:0254 43.3(2) 3.2(2) DO3 1:29� 0:0893 41.2(1) 5.5(1) B2 0:74� 0:0261 43.8(1) 2.4(1) DO3 1:75� 0:070.08 îòæèã 170 41.4(2) 5.4(1) B2 0:75� 0:01190 43.4(1) 2.1(1) DO3 2:04� 0:04150 41.7(2) 5.4(2) B2 0:76� 0:02210 43.4(1) 2.3(1) DO3 1:91� 0:05ñïëàâà â îäíîóçåëüíîì ïðèáëèæåíèè, â íåé ðå�àëüíîå ðàñïðåäåëåíèå àòîìîâ â ñïëàâå çàìåíÿåòñÿý��åêòèâíîé ñðåäîé ñ îïðåäåëÿåìûìè ñàìîñî�ãëàñîâàííî ïàðàìåòðàìè ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ.Îáìåííî-êîððåëÿöèîííàÿ ýíåðãèÿ îïðåäåëÿëàñü âîáîáùåííîì ãðàäèåíòíîì ïðèáëèæåíèè (generalizedgradient approximation, GGA) [33℄. Íåñ�åðè÷åñêèåïîïðàâêè ê îäíîýëåêòðîííîìó ïîòåíöèàëó è ýëåê�
òðîñòàòè÷åñêîé ýíåðãèè Ìàäåëóíãà ó÷èòûâàëèñü âïðèáëèæåíèè ASA+M [34℄.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ý��åêòèâíûõ âçàèìîäåéñòâèéèñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä îáîáùåííûõ âîçìóùåíèé ñýêðàíèðîâàííûì êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì(s
reened generalized perturbation method, SGPM)[35; 36℄. Ýòîò ìåòîä áàçèðóåòñÿ íà ìåòîäå îáîáùåí�íûõ âîçìóùåíèé (generalized perturbation method,974



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011 �îëü ìàãíåòèçìà â �îðìèðîâàíèè áëèæíåãî ïîðÿäêà : : :GPM) [37℄. Âêëàä ýêðàíèðîâàííûõ êóëîíîâñêèõ âçà�èìîäåéñòâèé â ðàìêàõ îäíîóçåëüíîãî ïðèáëèæåíèÿó÷èòûâàëñÿ â ìîäåëè, ïðåäëîæåííîé â ðàáîòå [38℄,êàêEs
r = ��2 Xi 
iqiV s
ri ; V s
ri = �e2�s
rqi=RWZ ;�s
r è � � ïàðàìåòðû ýêðàíèðîâàíèÿ, qi � îáùèéçàðÿä íà êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå i-ãî êîìïîíåíòà,RWZ � ðàäèóñ Âèãíåðà �Çåéòöà. Ïàðàìåòðû ýêðà�íèðîâàíèÿ áûëè îïðåäåëåíû èç ñîïîñòàâëåíèÿ ñ ðå�çóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì ëîêàëüíî ñàìîñîãëàñî�âàííûõ ãðèíîâñêèõ �óíêöèé (lo
ally self-
onsistentGreen's fun
tion, LSGF) [39℄. Äëÿ ñïëàâà Fe�Si èìå�åì �s
r = 0:63 è � = 1:15.Îñíîâíàÿ èäåÿ GPM-ìåòîäà çàêëþ÷àåòñÿ ââû÷èñëåíèè ýíåðãèè ñïåöè�è÷åñêèõ êîí�èãóðàöèéàòîìíûõ êëàñòåðîâ â íåóïîðÿäî÷åííîì ñïëàâå ïîòåîðèè âîçìóùåíèé [35℄. Âàæíûì ïðåèìóùåñòâîìýòîãî ïîäõîäà ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî îí íå òðåáóåòèñïîëüçîâàíèÿ ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèéè ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü èí�îðìàöèþ î âçàèìî�äåéñòâèÿõ ëþáîãî çàäàííîãî òèïà. Ýòî äåëàåòâåñüìà ïðèâëåêàòåëüíûì åãî èñïîëüçîâàíèå ïðèèññëåäîâàíèè äå�åêòîâ è ðàñ÷åòå ý��åêòèâíûõêëàñòåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé (âêëþ÷àÿ ìíîãî÷à�ñòè÷íûå), îïðåäåëÿþùèõ ýíåðãèþ ñïëàâà. Äðóãèìâàæíûì äîñòîèíñòâîì GPM-ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ òî,÷òî îí ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ðàñ÷åò êàê äëÿ �åððî�ìàãíèòíîãî, òàê è äëÿ ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ�-Fe â ïðèáëèæåíèè ðàçóïîðÿäî÷åííûõ ëîêàëüíûõìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ (disordered lo
al moment,DLM) [40℄.Äëÿ ðàñ÷åòà ý��åêòèâíûõ êëàñòåðíûõ âçàèìî�äåéñòâèé èñïîëüçîâàëèñü ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷å�íèÿ ïàðàìåòðà ðåøåòêè. Îïðàâäàííîñòü èñïîëüçî�âàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïàðàìåòðà ðåøåòêè îáñó�æäàåòñÿ â ðàáîòå [35℄.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèé �èêñèðîâàííûõ êîí��èãóðàöèé ïðèìåñíûõ àòîìîâ è èõ âçàèìîäåéñòâèÿñ âàêàíñèÿìè èñïîëüçîâàëñÿ LSGF-ìåòîä, ïîçâîëÿ�þùèé òî÷íî ó÷èòûâàòü ïåðåðàñïðåäåëåíèå çàðÿäî�âîé ïëîòíîñòè è ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû äîñòàòî÷íî áîëü�øèõ ñóïåðÿ÷ååê áëàãîäàðÿ ëèíåéíîìó óâåëè÷åíèþâû÷èñëèòåëüíûõ çàòðàò ñ ðîñòîì ÷èñëà àòîìîâ. Âýòîì ìåòîäå êàæäûé óçåë â ñóïåðÿ÷åéêå âìåñòå ñîêðóæåíèåì âîêðóã íåãî ðàññìàòðèâàåòñÿ ñàìîñî�ãëàñîâàííî â çîíå ëîêàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (lo
alintera
tion zone, LIZ), êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ âëîæåííîéâ ý��åêòèâíóþ ñðåäó, èìåþùóþ òó æå ñèììåò�ðèþ, ÷òî è èñõîäíàÿ ðåøåòêà. Ïàðàìåòðû ý��åê�òèâíîé ñðåäû âûáèðàëèñü òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îíè

â ñðåäíåì îïèñûâàëè ðàññåèâàþùèå ñâîéñòâà ñèñòå�ìû. ×òîáû èñêëþ÷èòü âëèÿíèå ãðàíè÷íûõ óñëîâèé,â ðàñ÷åòå èñïîëüçîâàëàñü äîñòàòî÷íî áîëüøàÿ ñóïåð�ÿ÷åéêà 6 � 6 � 6(�2) (432 àòîìà). �àñ÷åò �óíêöèè�ðèíà ïðîâîäèëñÿ ñ ìàêñèìàëüíîé âåëè÷èíîé îðáè�òàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà lmax = 3.Â ðàìêàõ SGPM-ïîäõîäà óäàåòñÿ ðàññ÷èòàòüòîëüêî õèìè÷åñêèé âêëàä â ýíåðãèþ ý��åêòèâíûõêëàñòåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Äëÿ îöåíêè âêëàäàëîêàëüíîé àòîìíîé ðåëàêñàöèè, �Vd, â ýíåðãèþïàðíûõ ý��åêòèâíûõ âçàèìîäåéñòâèé (òàê íàçû�âàåìàÿ ýíåðãèÿ äå�îðìàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ)áûë èñïîëüçîâàí ìåòîä ñïðîåêòèðîâàííûõ ïðèñî�åäèíåííûõ ïëîñêèõ âîëí (PAW) [41℄, ðåàëèçîâàí�íûé â ïàêåòå VASP (Vienna Ab-initio SimulationPa
kage [42�44℄). ×òîáû èçáåæàòü âëèÿíèÿ ïåðèîäè�÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, èñïîëüçîâàëàñü ÿ÷åéêàèç 256 àòîìîâ, â êîòîðîé äâà àòîìà æåëåçà áûëè çà�ìåùåíû íà àòîìû êðåìíèÿ; ïåðâûé ðàñïîëàãàëñÿ âóçëå ñ êîîðäèíàòàìè (0,0,0), à âòîðîé � â îäíîì èçóçëîâ, ïðèíàäëåæàùèõ n-é êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå,íà ðàññòîÿíèè Rn îò íà÷àëà êîîðäèíàò.Âåëè÷èíà �Vd(Rn) îïðåäåëÿëàñü êàê ðàçíîñòüýíåðãèé ðåëàêñàöèè �E êðèñòàëëèòà ñ äâóìÿ àòî�ìàìè êðåìíèÿ íà ðàññòîÿíèè Rn è óäâîåííîé ýíåð�ãèè ðåëàêñàöèè îäíîãî àòîìà êðåìíèÿ, �Vd(Rn) == �E2Si(Rn)�2�ESi. Âêëàä îáìåííî-êîððåëÿöèîí-íîé ýíåðãèè ñ îáîáùåííûìè ãðàäèåíòíûìè ïîïðàâ�êàìè (GGA) ó÷èòûâàëñÿ â �îðìå, ïðåäëîæåííîé âðàáîòå [33℄ ñ ïàðàìåòðèçàöèåé èç ðàáîòû [45℄. Èñ�ïîëüçîâàëàñü ðàâíîìåðíàÿ 2 � 2 � 2-ñåòêà k òî÷åêÌîíêðîñòà �Ïàêà, îáðåçàíèå ïî êèíåòè÷åñêîé ýíåð�ãèè ñîñòàâëÿëî 500 ýÂ.Èññëåäîâàíèå �îðìèðîâàíèÿ áëèæíåãî ïîðÿäêàâ ðàçáàâëåííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðàõ Fe�Si â çàâèñè�ìîñòè îò òåìïåðàòóðû è êîíöåíòðàöèè êðåìíèÿ ïðî�âîäèëîñü ïðÿìûì ìîäåëèðîâàíèåì ñïëàâà ìåòîäîìÌåòðîïîëèñ Ìîíòå-Êàðëî (MMC) [46℄ ñ ðàññ÷èòàí�íûìè ab initio ïàðàìåòðàìè ìåæàòîìíûõ âçàèìî�äåéñòâèé. Ýíåðãèÿ ñïëàâà îïðåäåëÿëàñü â êëàñòåð�íîì ïðèáëèæåíèè ñ ó÷åòîì âêëàäà ïàðíûõ, òðåõ- è÷åòûðåõ÷àñòè÷íûõ ý��åêòèâíûõ ìåæàòîìíûõ âçà�èìîäåéñòâèé. Ïðè ýòîì ïðèíèìàëèñü âî âíèìàíèåêîí�èãóðàöèè àòîìîâ êðåìíèÿ, ðàñïîëîæåííûõ íåäàëåå 11-é êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû äðóã îò äðóãà.Ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü äëÿ êðèñòàëëèòà ðàç�ìåðîì 20� 20� 20(�2) (âñåãî 16000 àòîìîâ) ñ ïåðè�îäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè. Èñïîëüçîâàëñÿàëãîðèòì Ìåòðîïîëèñà è ïðîâîäèëñÿ ïðÿìîé îáìåíàòîìàìè, íåçàâèñèìî îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó íèìè; òà�êîé ïîäõîä íå â ñîñòîÿíèè îïèñàòü ðàííèå ñòàäèè èêèíåòèêó ïðåâðàùåíèÿ, îäíàêî ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü975
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�èñ. 5. Õèìè÷åñêèé âêëàä â ýíåðãèþ ý��åêòèâíîãîïàðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè êðåìíèÿ âçàâèñèìîñòè îò íîìåðà êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû näëÿ ðàçëè÷íûõ ìàãíèòíûõ ñîñòîÿíèé ÎÖÊ-æåëåçà:m = 0 (�), m = 0:8 (N), m = 1 (�). Íà âñòàâêåïðèâåäåíà ýíåðãèÿ ý��åêòèâíîãî ïàðíîãî âçàèìî-äåéñòâèÿ ñ ó÷åòîì àòîìíîé ðåëàêñàöèèðàâíîâåñíîå ñîñòîÿíèå ñïëàâà ñóùåñòâåííî áûñòðåå,÷åì â ñõåìå ñ îáìåíîì áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè.3.2. Ýíåðãèÿ ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿàòîìîâ êðåìíèÿÍà ðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíû ýíåðãèè ý��åêòèâíûõïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé V (Rn), ðàññ÷èòàííûåSGPM-ìåòîäîì äëÿ ðàçëè÷íûõ ìàãíèòíûõ ñîñòîÿ�íèé, ðàçëè÷àþùèõñÿ âåëè÷èíîé ïîëíîãî ìàãíèòíîãîìîìåíòà. Çíà÷åíèÿ m, ðàâíûå 1.0, 0, 0.8, ñîîòâåò�ñòâóþò �åððîìàãíèòíîìó, ïàðàìàãíèòíîìó (âïðèáëèæåíèè DLM) è ÷àñòè÷íî ìàãíèòíî-ðàç-óïîðÿäî÷åííîìó ñîñòîÿíèÿì ñ âåëè÷èíîé ïîëíîãîìàãíèòíîãî ìîìåíòà, ñîñòàâëÿþùåé 0.8 îò ìàêñè�ìàëüíîãî çíà÷åíèÿ. Êàê âèäíî íà ðèñ. 5, äëÿ âñåõìàãíèòíûõ ñîñòîÿíèé âçàèìîäåéñòâèå ÿâëÿåòñÿêîðîòêîäåéñòâóþùèì (ïðàêòè÷åñêè îãðàíè÷åíîäâóìÿ êîîðäèíàöèîííûìè ñ�åðàìè) è ñîîòâåòñòâó�åò ý��åêòèâíîìó îòòàëêèâàíèþ ìåæäó àòîìàìèêðåìíèÿ. Ïåðåõîä ê ïàðàìàãíèòíîìó ñîñòîÿíèþñîïðîâîæäàåòñÿ óìåíüøåíèåì ýíåðãèè âçàèìîäåé�ñòâèÿ âòîðûõ Si�Si-ñîñåäåé, â òî âðåìÿ êàê ýíåðãèÿâçàèìîäåéñòâèÿ ïåðâûõ ñîñåäåé ðàñòåò.Êðîìå ý��åêòèâíûõ ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé áû�ëè ðàññ÷èòàíû òðåõ- è ÷åòûðåõ÷àñòè÷íûå âçàèìî�äåéñòâèÿ. Èõ ýíåðãèÿ ñîñòàâèëà ìåíåå 10% îò âêëà�äà ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé â ýíåðãèþ ñîîòâåòñòâó�þùèõ êëàñòåðîâ. Ïîýòîìó âëèÿíèåì ìíîãî÷àñòè÷�

Òàáëèöà 2. Ýíåðãèÿ äå�îðìàöèîííîãî âçàèìîäåé-ñòâèÿ �Vd(Rn) ìåæäó àòîìàìè êðåìíèÿ äëÿ ðàç-ëè÷íûõ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð (ÊÑ) â �åððîìàã-íèòíîì ÎÖÊ-æåëåçåÊÑ �V (n)d , mRy1 �8:162 �4:413 +0:154 �0:335 0íûõ âçàèìîäåéñòâèé íà îáðàçîâàíèå áëèæíåãî ïî�ðÿäêà â ðàçáàâëåííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðàõ Fe�Si ìîæ�íî ïðåíåáðå÷ü. Â òî æå âðåìÿ èõ âêëàä ñòàíîâèò�ñÿ ñóùåñòâåííûì ïðè óâåëè÷åíèè ñîäåðæàíèÿ êðåì�íèÿ. Òàê, âêëàä òðåõ- è ÷åòûðåõ÷àñòè÷íûõ âçàèìî�äåéñòâèé â ýíåðãèþ óïîðÿäî÷åíèÿ äëÿ ñòðóêòóðûDO3 ñîñòàâëÿåò îêîëî 35%. Ïðè ýòîì ðàçëè÷èå ìåæ�äó ýíåðãèÿìè óïîðÿäî÷åíèÿ â �åððîìàãíèòíîì ñî�ñòîÿíèè, ïîëó÷åííûìè â SGPM-ïðèáëèæåíèè è ïó�òåì ïðÿìîãî ðàñ÷åòà LSGF-ìåòîäîì, íå ïðåâûøàëî0.7 mRy, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î íàäåæíîñòè ðàññ÷è�òàííûõ ý��åêòèâíûõ êëàñòåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ýíåðãèè äå�îðìàöèîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ �Vd(Rn) àòîìîâ êðåìíèÿ íà ðàñ�ñòîÿíèè Rn ìåòîäîì PAW�VASP äëÿ �Vd (�åððî�ìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ ìàòðèöû ÎÖÊ-æåëåçà) ïðè�âåäåíû â òàáë. 2. Âèäíî, ÷òî ó÷åò ðåëàêñàöèè ïðè�âîäèò ê ñóùåñòâåííîìó ïîíèæåíèþ ýíåðãèè ïàð�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (ïðèìåðíî íà 30%) äëÿ ïåð�âîé è âòîðîé êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð. Äëÿ ïàðàìàã�íèòíîãî DLM-ñîñòîÿíèÿ ïðè ïðÿìîì ðàñ÷åòå ýíåð�ãèè Rn íåîáõîäèìî îáåñïå÷èòü ñîõðàíåíèå íàïðàâ�ëåíèÿ è âåëè÷èíû ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ â áîëü�øîì êðèñòàëëèòå, ÷òî òðóäíî ðåàëèçîâàòü â ðàì�êàõ PAW�VASP-ïîäõîäà. Ìîæíî, îäíàêî, ïîëàãàòü,÷òî âåëè÷èíà �V (n)d ìàëî÷óâñòâèòåëüíà ê èçìåíå�íèþ ìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ æåëåçà, ïîñêîëüêó ñòðóê�òóðíàÿ ðåëàêñàöèÿ êîíòðîëèðóåòñÿ ãèáðèäèçàöèåép-îðáèòàëè êðåìíèÿ è d-îðáèòàëè æåëåçà, êîòîðàÿñëàáî ìåíÿåò ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, îò�âåòñòâåííûõ çà ìàãíèòíîå ïîâåäåíèå æåëåçà âáëèçèóðîâíÿ Ôåðìè. Ïîýòîìó äàëåå ìû ïðèíèìàåì îäíîè òî æå çíà÷åíèå ýíåðãèè äå�îðìàöèîííîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ �Vd(Rn) äëÿ ðàçëè÷íûõ ìàãíèòíûõ ñîñòî�ÿíèé ìàòðèöû, ïîëó÷åííîå äëÿ �åððîìàãíèòíîãî ñî�ñòîÿíèÿ.976



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011 �îëü ìàãíåòèçìà â �îðìèðîâàíèè áëèæíåãî ïîðÿäêà : : :Ýíåðãèÿ ý��åêòèâíûõ ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé ñó÷åòîì àòîìíîé ðåëàêñàöèè Vtot = V +�Vd ïîêàçàíàíà âñòàâêå ðèñ. 5. Âèäíî, ÷òî ïðè ïåðåõîäå â ïàðàìàã�íèòíîå ñîñòîÿíèå ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ Vtot ñóùå�ñòâåííî ïîíèæàåòñÿ äëÿ âòîðûõ ñîñåäåé, âîçðàñòàåòäëÿ ïåðâûõ ñîñåäåé è ìàëî èçìåíÿåòñÿ â îñòàëüíûõñëó÷àÿõ. Â ðåçóëüòàòå, ñëåäóåò îæèäàòü, ÷òî �îðìè�ðóþùèéñÿ â ñïëàâå Fe�Si ïîðÿäîê â ðàñïîëîæåíèèàòîìîâ êðåìíèÿ â �åððîìàãíèòíîì è ïàðàìàãíèò�íîì ñîñòîÿíèÿõ áóäåò êà÷åñòâåííî ðàçëè÷åí.3.3. Ìîíòå-Êàðëî-ìîäåëèðîâàíèå áëèæíåãîïîðÿäêà â ñïëàâå Fe�SiÌîäåëèðîâàíèå ñïëàâà ïðîâîäèëîñü ìåòîäîìÌåòðîïîëèñ Ìîíòå-Êàðëî äëÿ ðàçëè÷íûõ òåìïå�ðàòóð T = 0�900 ÆÑ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàðàìåòðîâý��åêòèâíûõ êëàñòåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé, ñîîòâåò�ñòâóþùèõ ìàãíèòíîìó ñîñòîÿíèþ ìàòðèöû �-Feïðè äàííîé òåìïåðàòóðå â èíòåðâàëå çíà÷åíèéêîíöåíòðàöèé 
Si = 6�10 àò.%. Äëÿ êàæäîãî ïîëó�÷åííîãî â ðåçóëüòàòå ìîäåëèðîâàíèÿ ðàñïðåäåëåíèÿàòîìîâ âû÷èñëÿëèñü êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿPBBn , îïðåäåëÿþùàÿ âåðîÿòíîñòü íàõîæäåíèÿàòîìà B â n-é êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå äðóãîãîàòîìà B, à òàêæå ïàðàìåòð áëèæíåãî ïîðÿäêàÓîððåíà �Êàóëè [47℄�WCn = 1� PABn
B ; (1)ãäå PABn � óñëîâíàÿ âåðîÿòíîñòü îáíàðóæåíèÿ àòî�ìà ñîðòà B â óçëå n-é êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû ïðèóñëîâèè, ÷òî â öåíòðå ðàññìàòðèâàåìîé êîîðäèíàöè�îííîé ñ�åðû íàõîäèòñÿ àòîì ñîðòà A, 
B � êîíöåí�òðàöèÿ àòîìîâ ñîðòà B â äàííîì ñïëàâå. Âåëè÷èíà�WCn ðàâíà íóëþ äëÿ ïîëíîñòüþ íåóïîðÿäî÷åííîãîðàñïîëîæåíèÿ àòîìîâ, à ïîëîæèòåëüíûå èëè îòðèöà�òåëüíûå çíà÷åíèÿ õàðàêòåðèçóþò ñêëîííîñòü ñïëàâàñîîòâåòñòâåííî ê ðàñïàäó èëè îáðàçîâàíèþ óïîðÿäî�÷åííîãî ñîñòîÿíèÿ.Ïîëó÷åííàÿ â ðåçóëüòàòå Ìîíòå-Êàðëî-ìîäåëè-ðîâàíèÿ âåðîÿòíîñòü ïîÿâëåíèÿ Si�Si-ñîñåäåé P SiSiníà ðàññòîÿíèè Rn ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 6 äëÿ òåìïå�ðàòóð íèæå (a) è âûøå (á ) òåìïåðàòóðû Êþðè TC .Âèäíî, ÷òî ïðè T < TC àòîìû êðåìíèÿ èçáåãàþòíàõîäèòüñÿ â ïîçèöèÿõ ïåðâûõ è âòîðûõ ñîñåäåé, àíàèáîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíûìè ÿâëÿþòñÿ êîí�èãóðà�öèè òðåòüèõ è ÷åòâåðòûõ ñîñåäåé, äëÿ êîòîðûõ ýíåð�ãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ~V (Rn) ìèíèìàëüíà (ðèñ. 5). Ñðîñòîì n âåëè÷èíà P SiSin ñòðåìèòñÿ ê çíà÷åíèþ ñðåä�íåé êîíöåíòðàöèè 
Si â ñïëàâå. Âåðîÿòíîñòü ïîÿâ�ëåíèÿ òðåòüèõ è ÷åòâåðòûõ Si�Si-ñîñåäåé îêàçàëàñü

çíà÷èòåëüíîé äàæå ïðè ìàëîì ñîäåðæàíèè êðåìíèÿè ðàñòåò ñ óâåëè÷åíèåì êîíöåíòðàöèè. Òàê, ïðè ñî�äåðæàíèè êðåìíèÿ 4 àò.% îòíîñèòåëüíîå ïðåâûøå�íèå P SiSi3 íàä ñðåäíåé êîíöåíòðàöèåé 
Si ñîñòàâëÿåò25%, à ïðè 
Si = 10 àò.% � îêîëî 50% (ðèñ. 6à). Ôîð�ìèðóþùèéñÿ â �åððîìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè áëèæíèéïîðÿäîê ñ ïðåîáëàäàíèåì òðåòüèõ Si�Si-ñîñåäåé õà�ðàêòåðåí äëÿ ñâåðõñòðóêòóðû DO3. Êðîìå òîãî, ñó�ùåñòâåííóþ äîëþ ñîñòàâëÿþò êîí�èãóðàöèè, â êî�òîðûõ àòîìû êðåìíèÿ íàõîäÿòñÿ äðóã îòíîñèòåëü�íî äðóãà â ïîëîæåíèè ÷åòâåðûõ ñîñåäåé. Óâåëè÷å�íèå äîëè ïàð àòîìîâ Si�Si, ÿâëÿþùèõñÿ ÷åòâåðòûìèñîñåäÿìè äðóã äðóãà, äåéñòâèòåëüíî íàáëþäàåòñÿ âñïëàâå æåëåçà ñ ñîäåðæàíèåì êðåìíèÿ 8 àò.% ïîñëåîòæèãà ïðè T = 450 ÆÑ [28℄.Äëÿ òåìïåðàòóð T > TC êàðòèíà êàðäèíàëüíîìåíÿåòñÿ (ðèñ. 6á ). Ïðè 
Si < 6 àò.% ðàñïðåäåëåíèåàòîìîâ êðåìíèÿ áëèçêî ê ñëó÷àéíîìó (P SiSin � 
Siïðè n > 1), à ïðè óâåëè÷åíèè ñîäåðæàíèÿ êðåì�íèÿ ïðåäïî÷òèòåëüíûìè ñòàíîâÿòñÿ êîí�èãóðàöèè,â êîòîðûõ àòîìû êðåìíèÿ íàõîäÿòñÿ â ïîëîæåíèÿõâòîðûõ, òðåòüèõ è ïÿòûõ ñîñåäåé. Ïðè ýòîì îòíîñè�òåëüíîå ïðåâûøåíèå P SiSin íàä ñðåäíåé êîíöåíòðàöè�åé 
Si íåâåëèêî (îêîëî 
Si = 30% ïðè 
Si = 10 àò.%).Ôîðìèðóþùèéñÿ ïðè T > TC áëèæíèé ïîðÿäîê îò�âå÷àåò ñâåðõñòðóêòóðå B2, äëÿ êîòîðîé õàðàêòåðíîðàñïîëîæåíèå àòîìîâ êðåìíèÿ â ïîëîæåíèè 2, 3, 5,6, 8, 9-õ è ò. ä. ñîñåäåé.Òàêèì îáðàçîì, ðåçóëüòàòû Ìîíòå-Êàðëî-ìîäå-ëèðîâàíèÿ ñ ðàññ÷èòàííûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè ïî�êàçûâàþò, ÷òî áëèæíèé ïîðÿäîê â ñïëàâå Fe�Si êà÷å�ñòâåííî èçìåíÿåòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû (ðèñ. 7).Îñíîâíîé ïðè÷èíîé ýòîãî ÿâëÿåòñÿ çàâèñèìîñòü ý���åêòèâíîé ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ îò ìàãíèòíî�ãî ñîñòîÿíèÿ ìàòðèöû ÎÖÊ-æåëåçà. Â ðåçóëüòàòå,áëèæíèé ïîðÿäîê DO3-òèïà, îòâå÷àþùèé �åððîìàã�íèòíîìó ñîñòîÿíèþ, ñìåíÿåòñÿ íà áëèæíèé ïîðÿäîêB2-òèïà ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû è ïåðåõîäå âïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå.Äëÿ ïîÿâëåíèÿ ïàð âòîðûõ ñîñåäåé è ðåàëèçà�öèè áëèæíåãî ïîðÿäêà B2-òèïà ïðè T > TC òðå�áóåòñÿ äîñòàòî÷íî áîëüøàÿ êîíöåíòðàöèÿ êðåìíèÿ,ïðè êîòîðîé áîëüøèíñòâî ïîçèöèé, ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ áîëåå äàëåêèì Si�Si-ñîñåäñòâàì, çàïîëíåíû. Ñî�ãëàñíî ðåçóëüòàòàì íàøèõ ðàñ÷åòîâ áëèæíèé ïîðÿ�äîê B2-òèïà �îðìèðóåòñÿ â èíòåðâàëå êîíöåíòðà�öèé 8�10 àò.% êðåìíèÿ. Ïðè ïîâûøåíèè ñîäåðæà�íèÿ êðåìíèÿ äî çíà÷åíèé 15 àò.% < 
Si < 30 àò.%áëèæíèé ïîðÿäîê ïåðåõîäèò â äàëüíèé, ñîîòâåòñòâó�þùèé ñâåðõñòðóêòóðàì B2 (ïðè T > TC) èëè DO3(ïðè T < TC). Â ýòîì ñëó÷àå âåëè÷èíà P SiSin áëèçêàê åäèíèöå äëÿ çíà÷åíèé n, îòâå÷àþùèõ çàïîëíåíèþ10 ÆÝÒÔ, âûï. 5 977
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87654321�èñ. 7. Âåðîÿòíîñòü P SiSin íàõîæäåíèÿ àòîìà êðåì-íèÿ â n-é êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå îò äàííîãî àòîìàêðåìíèÿ â ñïëàâå æåëåçà ñ ñîäåðæàíèåì êðåìíèÿ8 àò.% äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé òåìïåðàòóðû: 0 ÆÑ(N), 300 ÆÑ (�), 600 ÆÑ (�), 900 ÆÑ (�)àòîìàìè êðåìíèÿ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð äëÿ ñîîò�âåòñòâóþùèõ ñâåðõñòðóêòóð.Íà ðèñ. 8 ïðåäñòàâëåíû ïðî�èëè äè��óçíîãîðàññåÿíèÿ âäîëü çàäàííîãî íàïðàâëåíèÿ âåêòîðà k,ðàññ÷èòàííûå ïî �îðìóëå [18℄J(k) � 
(1� 
) 1 +Xn Zn�WCn 
os(k �Rn)! (2)ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàðàìåòðîâ Óîðåíà �Êàóëè (1),ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòàòå ìîäåëèðîâàíèÿ Ìîí�

òå-Êàðëî. Îòìåòèì, ÷òî â âûðàæåíèè (2) íå ó÷è�òûâàþòñÿ ëîêàëüíûå äå�îðìàöèè ÎÖÊ-ðåøåòêèâáëèçè ïðèìåñíûõ àòîìîâ è çàòóõàíèå èíòåíñèâíî�ñòè ðàññåÿíèÿ, ñâÿçàííîå ñ òåïëîâûìè êîëåáàíèÿìèàòîìîâ. Êàê äëÿ ïàðàìàãíèòíîãî (T > TC), òàê èäëÿ �åððîìàãíèòíîãî (T < TC) ñîñòîÿíèé â íàïðàâ�ëåíèè k k h100i ïîëó÷åíû ñâåðõñòðóêòóðíûå ïèêèñ èíäåêñàìè (100), (300), êîòîðûå ïðè ïîíèæåííûõòåìïåðàòóðàõ T < TC (ðèñ. 8à) ñòàíîâÿòñÿ ìåíååèíòåíñèâíûìè, íî áîëåå øèðîêèìè. Â íàïðàâëåíèèk k h111i â ïàðàìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè (T > TC)äîìèíèðóåò ñâåðõñòðóêòóðíûé ïèê (111), êîòîðûéâ ñî÷åòàíèè ñ äðóãèìè ïèêàìè ñ íå÷åòíîé ñóì�ìîé èíäåêñîâ (h + k + l) ñîîòâåòñòâóåò áëèæíåìóïîðÿäêó B2-òèïà. Â �åððîìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè(T < TC) åãî èíòåíñèâíîñòü óìåíüøàåòñÿ. Â òî æåâðåìÿ �îðìèðóþòñÿ ïèêè ñ ïîëóöåëûìè èíäåêñàìè,õàðàêòåðíûå äëÿ ñâåðõñòðóêòóðû DO3 (ðèñ. 8á ). Äî�ïîëíèòåëüíûå îñîáåííîñòè íà êðèâûõ çàâèñèìîñòèJ(k) îáóñëîâëåíû âêëàäîì ïàð ÷åòâåðòûõ (è áîëååóäàëåííûõ) ñîñåäåé Si�Si, êîòîðûé â ðàñ÷åòå áåçó÷åòà çàòóõàíèÿ ñóùåñòâåííî ïåðåîöåíåí. Òåì íåìåíåå, ïðåäñòàâëåííàÿ íà ðèñ. 8 êàðòèíà ïðàâèëüíîâîñïðîèçâîäèò îñíîâíûå ÷åðòû ýêñïåðèìåíòàëüíîíàáëþäàåìîãî äè��óçíîãî ðàññåÿíèÿ â ñïëàâåFe�Si (ðàçä. 2).Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿþò ïîíÿòü, ïî÷å�ìó íà ðàâíîâåñíîé äèàãðàììå ñîñòîÿíèé [11℄ �àçàDO3 ñìåíÿåòñÿ íà B2 ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòó�ðû âûøå òî÷êè Êþðè. Äëÿ îáúÿñíåíèÿ íàáëþäàå�ìîãî ïðè T < TC áëèæíåãî ïîðÿäêà B2-òèïà ñëåäó�åò ïðåäïîëîæèòü, ÷òî àòîìíûå êëàñòåðû, âêëþ÷àþ�978
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�èñ. 8. Èíòåíñèâíîñòè äè��óçíîãî ðàññåÿíèÿ îò ìîäåëüíîãî òâåðäîãî ðàñòâîðà Fe�Si ïðè 
Si = 8 àò.%, ðàññ÷èòàí-íûå âäîëü íàïðàâëåíèé h100i (à) è h111i (á). Êðèâûå 1 è 2 îòíîñÿòñÿ ñîîòâåòñòâåííî ê ïàðàìàãíèòíîìó (T = 900 ÆÑ)è �åððîìàãíèòíîìó (T = 300 ÆÑ) ñîñòîÿíèÿìùèå Si�Si-ïàðû âòîðûõ ñîñåäåé, �îðìèðóþòñÿ ïðèâûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ è ñîõðàíÿþòñÿ ïðè áûñòðîìîõëàæäåíèè. Èçìåíåíèå áëèæíåãî ïîðÿäêà â ñïëà�âàõ ñ ñîäåðæàíèåì êðåìíèÿ 5�8 àò.% ïîñëå îòæè�ãà ïðè T = 450 ÆÑ (ðèñ. 3, 4) óêàçûâàåò íà òî, ÷òîðàçðóøåíèå òàêèõ êîí�èãóðàöèé ïðè îõëàæäåíèèíå ïðîèñõîäèò ñïîíòàííî, à ðàçâèâàåòñÿ â ïðîöåññåâûäåðæêè. Âîçìîæíûå ïðè÷èíû óñòîé÷èâîñòè êîí��èãóðàöèé, ñîäåðæàùèõ Si�Si-ïàðû âòîðûõ ñîñåäåé,ðàññìàòðèâàþòñÿ â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.3.4. Îáðàçîâàíèå êîìïëåêñîâêðåìíèé�âàêàíñèÿ è ïåðåñòðîéêà áëèæíåãîïîðÿäêà B2 â DO3 ïðè îòæèãåÈçìåíåíèå áëèæíåãî ïîðÿäêà B2 íà DO3, êîòî�ðîå íàáëþäàåòñÿ ïðè îòæèãå çàêàëåííûõ îáðàçöîâ,òðåáóåò ïåðåñòðîéêè Si�Si-ïàð âòîðûõ ñîñåäåé â ïî�ëîæåíèå òðåòüèõ ñîñåäåé. Ñîãëàñíî ðåçóëüòàòàì íà�øèõ ðàñ÷åòîâ, òàêîé ïðîöåññ ñîïðîâîæäàåòñÿ ïîíè�æåíèåì ýíåðãèè. Îäíàêî îí íå ìîæåò ïðîèçîéòèñïîíòàííî, ïîñêîëüêó âêëþ÷àåò äè��óçèîííîå ïåðå�ìåùåíèå àòîìîâ, îñóùåñòâëÿåìîå ñ ó÷àñòèåì âàêàí�ñèé. Ïîýòîìó äëÿ âûÿñíåíèÿ êèíåòèêè ïðåîáðàçîâà�íèÿ áëèæíåãî ïîðÿäêà B2 â DO3 íåîáõîäèìî çíàòüýíåðãèþ ñâÿçè (2Si+V)-êîìïëåêñîâ, ñîñòîÿùèõ èçäâóõ àòîìîâ êðåìíèÿ è âàêàíñèè è èìåþùèõ êîí�è�ãóðàöèè, îòâå÷àþùèå âîçìîæíûì ïóòÿì ïåðåñòðîé�êè Si�Si-ïàð âòîðûõ ñîñåäåé â òðåòüè.Ýíåðãèÿ ñâÿçè âàêàíñèè ñ ïàðîé àòîìîâ êðåì�

a

b c

d

b′ c′�èñ. 9. Êîí�èãóðàöèè àòîìîâ êðåìíèÿ è âàêàí-ñèè, èëëþñòðèðóþùèå ìåõàíèçì ïåðåñòðîéêè áëèæ-íåãî ïîðÿäêà B2 ! DO3. Ïîêàçàíà ïðîåêöèÿ íàïëîñêîñòü f100g, ãäå ÷åðíûìè êðóæêàìè îáîçíà÷å-íû àòîìû êðåìíèÿ, ñâåòëûì êâàäðàòîì � âàêàí-ñèÿ, àòîìû æåëåçà ðàñïîëàãàþòñÿ â îñòàëüíûõ óç-ëàõ ñåòêè. Âàðèàíò a�b�
�d âêëþ÷àåò îáðàçîâàíèåïåðâûõ Si�Si-ñîñåäåé â êà÷åñòâå ïðîìåæóòî÷íîãîøàãà, âàðèàíò a�b0�
0�d � ïåðåìåùåíèå âàêàíñèèèç ïîëîæåíèÿ ïåðâûõ ñîñåäåé â ñîñåäíþþ ñâîáîä-íóþ ïîçèöèþíèÿ â (2Si+V)-êîìïëåêñå, �E2Si+V, îïðåäåëÿëàñüêàê ðàçíîñòü�E2Si+V = E(2Si+V)�E(2Si;V); (3)ãäå E(2Si+V) � ýíåðãèÿ êðèñòàëëèòà, ñîäåðæàùåãî(2Si+V)-êîìïëåêñ, E(2Si;V) � ýíåðãèÿ êðèñòàëëèòà,ñîäåðæàùåãî äâà àòîìà êðåìíèÿ â ïîëîæåíèè âòî�ðûõ ñîñåäåé è âàêàíñèþ íà ðàññòîÿíèè, ìàêñèìàëü�íî óäàëåííîì îò àòîìîâ êðåìíèÿ. �àñ÷åòû ýíåðãèéáûëè ïðîâåäåíû LSGF-ìåòîäîì äëÿ �åððîìàãíèòíî�979 10*



Î. È. �îðáàòîâ, À. �. Êóçíåöîâ, Þ. Í. �îðíîñòûðåâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011Òàáëèöà 3. Êîîðäèíàòû àòîìîâ è ýíåðãèè ñâÿçèêîìïëåêñà 2Si+VSi1 Si2 V �E2Si+V,mRya [000℄ [100℄ [0:5; 0:5; 0:5℄ �32:0b [000℄ [0:5; 0:5; 0:5℄ [100℄ �8:4
 [000℄ [0:5; 0:5; 0:5℄ [110℄ 3:6d [000℄ [110℄ [0:5; 0:5; 0:5℄ �44:7b0 [000℄ [100℄ [110℄ �4:9
0 [000℄ [110℄ [100℄ �27:1ãî ñîñòîÿíèÿ ÎÖÊ-æåëåçà. Äëÿ èñïîëüçóåìîé â ðàñ�÷åòàõ 6�6�6(�2) ñâåðõÿ÷åéêè ìàêñèìàëüíîå ðàññòî�ÿíèå ìåæäó âàêàíñèåé è àòîìàìè êðåìíèÿ ñîñòàâëÿ�ëî îêîëî 5a (a � ïàðàìåòð ðåøåòêè ÎÖÊ-æåëåçà),òàê ÷òî âàêàíñèþ è Si�Si-ïàðó â ýòîì ïîëîæåíèèìîæíî ñ÷èòàòü íåçàâèñèìûìè. Êîí�èãóðàöèè ïàðûàòîìîâ êðåìíèÿ è âàêàíñèè, âîçíèêàþùèå â ïðîöåñ�ñå ïåðåñòðîéêè áëèæíåãî ïîðÿäêà B2 ! DO3, ïîêà�çàíû íà ðèñ. 9, à ñîîòâåòñòâóþùèå ýíåðãèè �E2Si+Vïðèâåäåíû â òàáë. 3. Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ �E2Si+Víå ó÷èòûâàþò âêëàäà àòîìíîé ðåëàêñàöèè, êîòîðàÿìîæåò áûòü çíà÷èòåëüíîé âáëèçè âàêàíñèè. Òåì íåìåíåå, ïîñêîëüêó àòîìíûå ðàäèóñû êðåìíèÿ è æåëå�çà âåñüìà áëèçêè, òàê ÷òî èñêàæåíèÿ ðåøåòêè âáëè�çè àòîìà êðåìíèÿ ìàëû, ìîæíî îæèäàòü, ÷òî õèìè�÷åñêèé âêëàä â Si�V-âçàèìîäåéñòâèå ÿâëÿåòñÿ äîìè�íèðóþùèì. Ïîýòîìó ñîîòíîøåíèå ìåæäó ðàññ÷èòàí�íûìè âåëè÷èíàìè äàåò ïðàâèëüíóþ îöåíêó èçìåíå�íèÿ ýíåðãèè ïðè ïåðåñòðîéêå (2Si+V)-êîìïëåêñà.�àñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî îáðàçîâàíèå(2Si+V)-êîìïëåêñà, ñîñòîÿùåãî èç àòîìîâ êðåì�íèÿ â ïîëîæåíèè âòîðûõ ñîñåäåé è âàêàíñèè âïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå êàæäîãî èç àòîìîâêðåìíèÿ (êîí�èãóðàöèÿ a, ðèñ. 9), ñîïðîâîæäàåòñÿçíà÷èòåëüíûì âûèãðûøåì â ýíåðãèè (òàáë. 3).Ïîýòîìó òàêàÿ êîí�èãóðàöèÿ ðàññìàòðèâàëàñü âêà÷åñòâå íà÷àëüíîé äëÿ ïåðåñòðîéêè áëèæíåãîïîðÿäêà B2 â DO3. Âåðõíèé ðÿä íà ðèñ. 9 ñîîò�âåòñòâóåò ïðîöåññó ïåðåñòðîéêè, âêëþ÷àþùåìóîáðàçîâàíèå Si�Si-ïàð ïåðâûõ ñîñåäåé íà ïðîìå�æóòî÷íîì øàãå, íèæíèé ðÿä � ïðåîáðàçîâàíèþïóòåì ïåðåìåùåíèÿ âàêàíñèè èç ïîëîæåíèÿ ïåðâûõñîñåäåé â ñîñåäíþþ ñâîáîäíóþ ïîçèöèþ.Êàê ñëåäóåò èç òàáë. 3, äëÿ îáîèõ âàðèàíòîâ îá�ðàçîâàíèå ïðîìåæóòî÷íîé êîí�èãóðàöèè (b, 
 èëèb0, 
0) ïðèâîäèò ê ïîâûøåíèþ ýíåðãèè. Â ðåçóëüòà�

òå, äëÿ ïåðåñòðîéêè (2Si+V)-êîìïëåêñà òðåáóåòñÿïðåîäîëåíèå çíà÷èòåëüíîãî áàðüåðà; åãî âåëè÷èíàñîñòàâëÿåò 35 è 27 mRy (èëè 0.48 è 0.37 ýÂ) ñîîò�âåòñòâåííî äëÿ ïåðâîãî è âòîðîãî âàðèàíòà. Òàêèìîáðàçîì, ïàðû àòîìîâ êðåìíèÿ â ïîëîæåíèè âòîðûõñîñåäåé, êîòîðûå �îðìèðóþòñÿ â ïàðàìàãíèòíîì ñî�ñòîÿíèè, áóäóò ñîõðàíÿòüñÿ è ïðè îõëàæäåíèè â îá�ëàñòü òåìïåðàòóð T < TC , ïîñêîëüêó èõ äè��óçèîí�íàÿ ïåðåñòðîéêà âêëþ÷àåò ñêà÷îê âàêàíñèè, ñîïðî�âîæäàþùèéñÿ çíà÷èòåëüíûì óâåëè÷åíèåì ýíåðãèè.Â ðåçóëüòàòå, ýíåðãèÿ ìèãðàöèè âàêàíñèè óâåëè÷è�âàåòñÿ ïðèìåðíî íà 50% ïî ñðàâíåíèþ ñ ÷èñòûìÎÖÊ-æåëåçîì. Ïîýòîìó ïåðåñòðîéêà áëèæíåãî ïî�ðÿäêà B2 â DO3 íå ïðîèñõîäèò ñïîíòàííî, à òðåáóåòòåðìè÷åñêîé àêòèâàöèè è ðàçâèâàåòñÿ ïîñòåïåííî âïðîöåññå îòæèãà ïðè T < TC .4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðîâåäåííîå êîìïëåêñíîå òåîðåòè÷åñêîå è ýêñïå�ðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå ïîçâîëèëî âûÿâèòü ìå�õàíèçìû è óñëîâèÿ �îðìèðîâàíèÿ áëèæíåãî ïîðÿä�êà â òâåðäîì ðàñòâîðå Fe1�xSix. Ìåòîäàìè ðåíòãå�íîâñêîé äè�ðàêöèè è ìåññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêî�ïèè îáíàðóæåíû îáëàñòè áëèæíåãî ïîðÿäêà B2- èëèDO3-òèïà ïðè êîíöåíòðàöèè êðåìíèÿ, ïðèáëèæàþ�ùåéñÿ ê ãðàíèöå äâóõ�àçíîé îáëàñòè (5�8 àò.%).Ïðè ýòîì â çàêàëåííîì îò T = 850 ÆÑ ñïëàâå(
Si = 8 àò.%) â äè��óçíîì ðàññåÿíèè äîìèíèðó�åò âêëàä îáëàñòåé ñ áëèæíèì ïîðÿäêîì B2, à îòæèãïðè T = 450 ÆÑ óâåëè÷èâàåò äîëþ îáëàñòåé ñ áëèæ�íèì ïîðÿäêîì DO3. Ýòè ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿþò çà�êëþ÷èòü, ÷òî ëîêàëüíîå óïîðÿäî÷åíèå B2-òèïà �îð�ìèðóåòñÿ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ (âûøå òî÷êèÊþðè ñïëàâà TC) è �èêñèðóåòñÿ ïðè îõëàæäåíèè.Ïðè íèçêîòåìïåðàòóðíîì îòæèãå (íèæå TC) �îðìè�ðóþòñÿ íåáîëüøèå îáëàñòè ñ DO3-óïîðÿäî÷åíèåì,ðàçìåðû è îáúåìíàÿ äîëÿ êîòîðûõ óâåëè÷èâàþòñÿñ ïîâûøåíèåì êîíöåíòðàöèè êðåìíèÿ.Â ñîãëàñèè ñ ðåçóëüòàòàìè ïðåäûäóùèõ ðàñ÷åòîâ[10℄, ìû íàøëè, ÷òî â �åððîìàãíèòíîì ÎÖÊ-æåëå-çå ñáëèæåíèå àòîìîâ êðåìíèÿ äî ïîëîæåíèÿ ïåðâûõèëè âòîðûõ ñîñåäåé ñîïðîâîæäàåòñÿ çíà÷èòåëüíûìóâåëè÷åíèåì ýíåðãèè. Ýòî ñîãëàñóåòñÿ ñ øèðîêîé îá�ëàñòüþ ðàñòâîðèìîñòè êðåìíèÿ â æåëåçå è óêàçûâà�åò íà òî, ÷òî íàáëþäàåìûé áëèæíèé ïîðÿäîê íå ñâÿ�çàí, êàê ýòî ïðåäïîëàãàåòñÿ â ðàáîòàõ [4; 5℄, ñ îáðàçî�âàíèåì ïàð àòîìîâ êðåìíèÿ â ïðîöåññå îòæèãà ïðèT < TC . �åçóëüòàòû Ìîíòå-Êàðëî-ìîäåëèðîâàíèÿïîçâîëÿþò çàêëþ÷èòü, ÷òî ïðè ïîâûøåíèè êîíöåí�òðàöèè êðåìíèÿ â �åððîìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè �îð�ìèðóåòñÿ áëèæíèé ïîðÿäîê òèïà DO3.980



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011 �îëü ìàãíåòèçìà â �îðìèðîâàíèè áëèæíåãî ïîðÿäêà : : :Âàæíîé îñîáåííîñòüþ, îáíàðóæåííîé â äàííîéðàáîòå, îêàçàëîñü ñóùåñòâåííîå èçìåíåíèå ý��åê�òèâíûõ Si�Si-âçàèìîäåéñòâèé ïðè ïåðåõîäå èç �åð�ðîìàãíèòíîãî â ïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå. Ïðè ýòîìïðîèñõîäèò ïîíèæåíèå ýíåðãèé ïàðíûõ âçàèìîäåé�ñòâèé ìåæäó àòîìàìè êðåìíèÿ, òàê ÷òî ïðåäïî÷òè�òåëüíûì ñòàíîâèòñÿ �îðìèðîâàíèå áëèæíåãî ïîðÿä�êà B2-òèïà. Îáðàçóþùèåñÿ â ïàðàìàãíèòíîì ñîñòî�ÿíèè, õàðàêòåðíûå äëÿ áëèæíåãî ïîðÿäêà B2-òèïà,ïàðû âòîðûõ ñîñåäåé àòîìîâ êðåìíèÿ ñîõðàíÿþòñÿïðè îõëàæäåíèè, áëàãîäàðÿ îáðàçîâàíèþ èìè óñòîé�÷èâîãî êîìïëåêñà ñ âàêàíñèåé, ïðåïÿòñòâóþùåãî èõäèññîöèàöèè äè��óçèîííûì ïóòåì. Òàêèì îáðàçîì,ìàãíåòèçì èãðàåò îïðåäåëÿþùóþ ðîëü â �îðìèðî�âàíèè áëèæíåãî ïîðÿäêà â ñïëàâå Fe�Si; áëèæíèéïîðÿäîê B2-òèïà �îðìèðóåòñÿ â ïàðàìàãíèòíîì ñî�ñòîÿíèè è �èêñèðóåòñÿ ïðè îõëàæäåíèè, â òî âðåìÿêàê â �åððîìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè ðàâíîâåñíûì ÿâ�ëÿåòñÿ áëèæíèé ïîðÿäîê DO3-òèïà.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû îáîñíîâûâàþò ïðåäñòàâ�ëåíèÿ ðàáîò [4; 5℄ î òîì, ÷òî íàâåäåííàÿ ìàãíèòíàÿàíèçîòðîïèÿ â ñïëàâàõ Fe�Si îáóñëîâëåíà íàëè÷èåìSi�Si-ïàð è èõ óïîðÿäî÷åíèåì â ìàãíèòíîì ïîëå èëèïîä âíåøíåé íàãðóçêîé. Îäíàêî ýòè ïàðû ïîÿâëÿþò�ñÿ íå â ïðîöåññå îòæèãà ïðè T < TC , à íàñëåäóþòñÿïðè îõëàæäåíèè èç ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé �èíàíñîâîéïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíòû �10-02-100435) è Ïðåçè�äèóìà Óðî �ÀÍ (ïðîåêò 09-Ï-2-1035).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. �. Áîçîðò, Ôåððîìàãíåòèçì, Èçä-âî èíîñòð. ëèò.,Ìîñêâà (1956).2. Y. Yoshizawa, S. Oguma, and K. Yamau
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