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Современная практика создания мате-

риалов с заданными физическими и механи-
ческими свойствами тесно связана с изуче-
нием атомного упорядочения сплавов и фа-
зовых переходов порядок-беспорядок (ФПП-
Б), поскольку именно в этих процессах можно 
целенаправленно влиять на свойства мате-
риалов, изменять их физические характери-
стики, меняя состояния упорядоченности. 

Несмотря на то, что существует боль-
шое число экспериментальных [1-4] и теоре-
тических работ [5-11], в которых исследовано 
атомное упорядочение, целый ряд вопросов, 
касающихся особенностей протекания про-
цессов упорядочения в сплавах и фазовых 
переходов П-Б, практически не изучен или 
мало изучен. Имеющиеся данные противоре-
чивы. 

Кинетика атомного упорядочения спла-
вов и фазовые переходы порядок-беспорядок 
изучались преимущественно в зависимости 
от температуры [2-4], концентрации вакансий 
и концентрации компонентов материала [5]. 
При этом все выполненные теоретические 
исследования учитывают в основном бли-
жайшие координационные сферы. При этом 
используются выводы квантовой теории, по-
казывающие, что силы, действующие между 
атомами, убывают быстрее, чем расстояние 
между ними [5-8].Однако известно, что в не-
которых сплавах, как, например железоалю-
миниевых, атомное упорядочение обуслов-
лено взаимодействием во второй координа-
ционной сфере. Кроме того, учет взаимодей-
ствия атомов во второй координационной 
сфере приводит к особенностям, как в даль-
нем, так и в ближнем упорядочении, при этом 
варьирование соотношения между энергиями 
упорядочения в первой и второй координаци-
онных сферах позволяет получить результа-
ты, достаточно близкие к экспериментальным 
[9,10]. Соотношения энергий смешения в 
различных координационных сферах опреде-
ляют сверхструктуры, которые могут осуще-
ствляться в сплавах. Вопрос об эффекте ра-
зупорядочения материала, вносимом даль-
ними координационными сферами, и, как 
следствие, приближении модельных атомных 
систем к реальным материалам, ранее прак-
тически не рассматривался. Существуют от-
дельные данные, указывающие на сущест-

венный вклад в моделируемую атомную кар-
тину дальнодействующих вкладов вплоть до 
пятой-шестой координационных сфер [11, 
12]. При этом в основном исследуются кор-
реляционные факторы для диффузии по ва-
кансионной подрешетке, анализ тонкой струк-
туры материала, полного и локального по-
рядка на структурных особенностях материа-
ла в зависимости от протяженности модель-
ного взаимодействия ранее не проводился.  

В основу настоящего исследования по-
ложена простая модель диффузии атомов по 
вакантным узлам решетки в многокомпонент-
ных сплавах. В настоящей работе рассмат-
ривается бинарный сплав стехиометрическо-
го состава АВ. Предполагается при этом, что 
атомы располагаются в узлах квадратной 
кристаллической решетки в соответствии с 
заданной концентрацией. Часть узлов, опре-
деляемая концентрацией вакансий, остается 
свободной. Размер кристаллического блока 
выбирался 100x100 узлов. Чтобы распро-
странить результаты, получаемые для мало-
го кристалла, для границы расчетной области 
вводятся периодические условия «сшивания» 
микрокристалла с внешним объемом мате-
риала. Тем самым имитируется бесконечная 
протяженность кристалла. Более подробно 
описание модели приводится в работах [13-
23]. 

При моделировании учитывается взаи-
модействие атомов от одной до девяти коор-
динационных сфер. Любой атом решетки 
взаимодействует с атомами, лежащими в 
этих сферах. 

В серии компьютерных экспериментов 
моделируется изотермический отжиг мате-
риала. В кристалле задается равномерное 
распределение температуры T(x,y)=const.  

В рамках этой модели методом компью-
терного моделирования исследованы осо-
бенности структурно-энергетических превра-
щений в гомофазных и гетерофазных тонкоп-
леночных атомных системах, содержащих та-
кие внутренние границы раздела, как меж-
фазные и антифазные границы. Термоакти-
вируемое упорядочение и разупорядочение 
изучено с учетом взаимодействия в двух пер-
вых координационных сферах [13-23]. Про-
анализировано влияние на специфику такого 
рода процессов концентрации вакансий [23] и 
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отклонения концентрации компонентов мате-
риала от выбранной стехиометрии.  

В тонких пленках в зависимости от кон-
центрации избыточных вакансий обнаружены 
явления самоорганизации структуры, при ко-
торых происходит переход от кристалличе-
ского состояния в нанокристаллическое. По-
казано, что структурная перестройка тонкоп-
леночных атомных систем протекает в не-
сколько стадий, число которых определяется 
температурой отжига пленки и концентрацией 
вакансий. Вакансии движутся преимущест-
венно по границам раздела, легко изменяя их 
структуру. Установлено существование не-
скольких механизмов релаксации границ до-
менов в зависимости от ориентации послед-
них. При сохранении в расчетном блоке за-
данной ориентации доменов, структура гра-
ниц их разделяющих становится лабиринтной 
и фасетированной. С ростом температуры 
отжига, по мере приближения к Tк наблюда-
ется эффект размытия межфазных и анти-
фазных границ, которые оказываются «цен-
трами» разупорядочения, на них локализуют-
ся зародыши новой фазы, кластеры и сегре-
гации, микродомены. Получены и проиллюст-
рированы картины эволюции “тонкой” струк-
туры антифазных границ, проведен анализ 
распределения структурных особенностей на 
них, их подвижность и коалесценция анти-
фазных доменов. Для АФГ различных ориен-
таций исследовано изменение протяженно-
сти, степени и глубины фасетирования от 
времени и температуры отжига сплава, рас-
смотрен переход антифазных границ в меж-
фазные (в данном случае МФГ являются раз-
делом между фазами с ближним и дальним 
порядком в расположении атомов). Рассчи-
таны структурные характеристики МФГ, ана-
лизируется структура фазы с ближним поряд-
ком. 

В работе, в продолжение проведенного 
ранее комплекса исследований, изучается 
влияние протяженности межатомного потен-
циала (влияния числа координационных 
сфер, учитываемых в межатомном взаимо-
действии) на кинетику разупорядочения ма-
териала и фазовый переход порядок – бес-
порядок в температурном интервале от 0 до 
1,1Тк (Тк – температура исчезновения даль-
него порядка в атомной системе). Рассмат-
риваются структурные и энергетические осо-
бенности атомного упорядочения, анализи-
руется необходимость и объективность уче-
та дальнодействующих вкладов при моде–
лировании фазовых превращений порядок-
беспорядок и кинетики процессов темпера-
турного разупорядочения и упорядочения. 

Результаты и дискуссия 

В представленной работе описываются 
только равновесные состояния сплава, кото-
рых сплав достигает, проходя через цепочку 
последовательных неравновесных конфигу-
раций. Кинетика процесса упорядочения не 
рассматривается. Равновесное состояние 
характеризуется тем, что параметры, опре-
деляющие систему, сколь угодно долго флук-
туируют около некоторого среднего значения, 
а сама система не может выйти из данного 
состояния без внешних воздействий. Отме-
тим, что в реальном эксперименте получить 
равновесную структуру сплава очень трудно 
из-за длительности процесса отжига мате-
риала, сложности обработки образцов и ин-
терпретации результатов эксперимента. В 
литературе нередко встречается описание 
состояний сплава далеких от равновесия, 
особенно при температурах далеких от тем-
пературы фазового превращения порядок-
беспорядок, когда диффузионная подвиж-
ность атомов ничтожно мала, и практически 
невозможно достичь равновесных состояний 
сплава. На рисунке 1 приводятся типичные 
равновесные конфигурации модельного спла-
ва при различной протяженности потенциала 
для температуры 250 К. Последовательное 
введение во взаимодействие более удален-
ных атомов приводит к существенному изме-
нению равновесной структуры материала. 
Очевидно, что эффект, вносимый дальними 
координационными сферами, проявляется 
только до 6 координационных сфер. Если 
учет ближайших соседей (первая координа-
ционная сфера) приводит к образованию пре-
имущественно точечных дефектов замеще-
ния, последовательное введение более уда-
ленных соседей (вплоть до 4 координацион-
ной сферы) влечет за собой появление новых 
структурных образований - кластеров и сег-
регаций (рисунок 1б), микродоменов, анти-
фазных границ. Далее с  увеличением глуби-
ны взаимодействия (5 и 6 координационные 
сферы) наблюдается измельчение доменной 
структуры материала и увеличение плотности 
антифазных границ, структура последних 
становится лабиринтной, и на них локализу-
ются структурные образования – кластеры, 
сегрегации и микродомены. Наблюдаются 
значительные области фазы с ближним по-
рядком в расположении атомов по узлам кри-
сталлической решетки. Отметим, что полу-
ченные результаты дают неплохое согласие с 
данными [12, 24, 25], где показано, что в 
сплавах системы Cu-Au взаимодействие но-
сит существенно дальнодействующий харак-
тер, и вклады в энергию упорядочения даль-
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них сфер, по крайней мере, до пятой, значи-
тельны. 
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Рисунок 1 – Типичные равновесные структуры 
модельного сплава при различной протяжен-
ности потенциала межатомного взаимодейст-
вия 
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Зависимости средней конфигурационной 
энергии сплава в расчете на один атом в от-
носительных единицах представлены на ри-
сунке 2 в координатах EL(T). Индекс L указы-
вает глубину межатомного взаимодействия, 
иначе число сфер, учитываемых во взаимо-
действии. Отметим, что кривые EL(T) моно-
тонно возрастают. Некоторое различие в по-
ведении кривых, а именно, изменение скоро-
сти роста кривых, обусловлено понижением с 
увеличением L температур, при которых на-
чинают «включаться» различные механизмы 
разупорядочения: точечные дефекты заме-
щения (ТДЗ), кластеры и сегрегации, микро-
домены (МКД), антифазные границы (АФГ). 
Кроме того, если рассматривать отжиг при 
некоторой постоянной температуре, последо-
вательное введение в рассмотрение более 
удаленных координационных сфер приводит 
к росту числа и размеров разного рода струк-
турных особенностей. Увеличивается плот-
ность АФГ, растет число структурных особен-

ностей на них. Наблюдается эффект «размы-
тия» АФГ, и понижение степени порядка в 
слоях их (АФГ) составляющих. Измельчается 
доменная структура материала. Можно сде-
лать вывод, что с ростом L появляются вкла-
ды обусловленные корреляционными эффек-
тами (трех- и четырехчастичные корреляции).  

 
Рисунок 2 – Средняя конфигурационная энер-
гия сплава E(L) при различных температурах 
отжига. 

Понимание природы атомного упорядо-
чения невозможно без детального описания 
характера поведения параметра дальнего 
порядка во всем температурном интервале 
фазового превращения порядок-беспорядок. 
Зависимости параметра дальнего порядка 
среднего по объему и в упорядоченной фазе 
при различном числе координационных сфер 
L, учитываемых во взаимодействии, пред-
ставлены на рисунке 3 в координатах ηL(T). 
Рисунок 4 иллюстрирует изменение темпера-
туры превращения порядок-беспорядок с 
увеличением протяженности межатомного 
взаимодействия. Очевидно, что для данного 
модельного сплава превращение проходит 
через двухфазную область, причем темпера-
турный интервал существования в материале 
двух фаз – упорядоченной фазы с дальним 
порядком (антифазные домены) и фазы с 
ближним порядком (микродомены, кластеры 
и сегрегации), – смещается в область более 
низких температур. По классификации Майе-
ра и Стриттера, развитой в последнее время 
Роловым [26], модельный сплав обнаружива-
ет черты размытого фазового перехода пер-
вого рода. 

С увеличением числа сфер L увеличи-
вается скачок ∆ηL в Тк, то есть понижается 
устойчивость упорядоченной фазы по отно-
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шению к фазе с ближним порядком. Наряду с 
наименьшей степенью порядка, еще сохра-
няющейся в сплаве при Тк (конец двухфазной 
области) имеет смысл и наибольшая величи-
на ηL, при которой начинается разупорядоче-
ние (начало двухфазной области). Эта вели-
чина также характеризует устойчивость упо-
рядоченного состояния. Сопоставление этих 
двух характеристик показало, что с увеличе-
нием числа координационных сфер, учиты-
ваемых во взаимодействии, устойчивость 
упорядоченной фазы уменьшается, возник-
новение фазы с ближним порядком становит-
ся более вероятным. Потеря устойчивости 
упорядоченной фазы вплоть до шестой коор-
динационной сферы наступает при разных 
значениях T. 
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Рисунок 3 – Зависимости параметра дальнего 
порядка среднего по объему (а) и в упорядо-
ченной фазе (б) при различном числе коор-
динационных сфер L, учитываемых во взаи-
модействии 

С точки зрения статистической теории 
атомного упорядочения, оперирующей даже с 
постоянной энергией упорядочения, это сви-
детельствует о том, что для данного мате-
риала существенна роль трех и четырех час-
тичных корреляций, и различен их вклад в 
парную энергию упорядочения. 
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Рисунок 4 – Изменение температуры пре-
вращения порядок-беспорядок с увеличени-
ем протяженности межатомного взаимодей-
ствия 

 
Во всех случаях, для данного модельно-

го сплава при температурах выше Тк обнару-
живается значительный ближний порядок, ко-
торый в микродоменной модели может быть 
пересчитан в дальний порядок. Средняя сте-
пень дальнего порядка в микродоменах уве-
личивается с измельчением доменной струк-
туры материала. Когда реализуется микро-
доменная структура, степень порядка высока 
(микродомены практически совершенны) ~ 
0,94. Отметим, что фаза с ближним порядком 
в расположении атомов при температурах 
выше Тк чувствительна к повышению темпе-
ратуры (вне зависимости от дальнодейст-
вующих вкладов), о чем свидетельствует по-
ведение параметров порядка среднего по 
объему материала и в антифазных доменах и 
микродоменах вместе. При сохранении высо-
кого внутридоменного порядка средний по 
объему порядок продолжает убывать. Это 
обусловлено, по-видимому, дальнейшим из-
мельчением микродоменов с сохранением 
высокой степени порядка в них и увеличени-
ем плотности кластеров и сегрегаций.  

Заключение 
Анализ результатов компьютерного экс-

перимента показал, что последовательное 
введение во взаимодействие более удален-
ных атомов приводит к значительному изме-
нению равновесной структуры материала. 
Для рассматриваемого модельного сплава 
превращение порядок-беспорядок протекает 
через двухфазную область и имеет характе-
ристики диффузионного фазового перехода 
первого рода. Температурный интервал со-
существования в материале двух фаз – фаз с 
ближним и дальним порядком в расположе-
нии атомов  с увеличением протяженности 
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потенциала межатомного взаимодействия 
смещается в область более низких темпера-
тур (относительно первой координационной 
сферы). Сравнение рассматриваемых харак-
теристик показывает, что стабильность упо-
рядоченной фазы уменьшается с увеличени-
ем протяженности действия потенциала. По-
теря стабильности упорядоченной фазы 
вплоть до 6-й координационной сферы про-
исходит при различных температурах. Вве-
дение в рассмотрение более удаленных со-
седей не приводит к существенному измене-
нию картины фазового превращения. 

 
Работа выполнена при поддержке мини-

стерства образования РФ. 
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