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Исследование структуры и свойств мно-
гокомпонентных аморфных систем представ-
ляет весьма актуальную задачу, так как прак-
тически все аморфные материалы является 
сплавами, содержащими две и более компо-
нент. Экспериментальное исследование де-
талей тонкой структуры аморфных бинарных 
сплавов представляет серьезную проблему 
так как для нахождения трех парциальных 
дебаевских структурных факторов требуются 
три независимых эксперимента по рассеянию 
либо рентгеновских лучей, электронов и ней-
тронов, либо рентгеновские лучи плюс два 
нейтронных экспериментa на разных изото-
пах, что резко сужает интервал исследуемых 
материалов и усложняет их интерпретацию. 
Кроме того, картина рассеяния позволяет по-
лучить только интегральные характеристики 
структуры, а исследование тонких локальных 
деталей в эксперименте вообще проблема-
тично.  

Компьютерное моделирование структу-
ры и свойств аморфных металлов и сплавов 
позволяет, напротив, получить полную ин-
формацию о системе, для которой заданы 
потенциалы взаимодействия  

В настоящей работе приведены резуль-
таты компьютерного моделирования структу-
ры и свойств бинарного аморфного интерме-
таллида Ni3Al [1].  

С использованием потенциалов Морзе, 
построенных в работе [2] для сплава Ni3Al и 
оригинальной компьютерной методики по-
строения аморфных структур, описанной в 
[3], был построен кластер из 50000 атомов и 
рассчитаны практически все статические 
структурные характеристики, и в первую оче-
редь парные корреляционные функции A-A, 
A-B и В-В, а также дополнительные корреля-
ции Бхатья-Торнтона типа концентрация-
концентрация WCC, плотность - концентрация 
WNC и плотность-плотность WNN [4].  

Алгоритм построения бинарной модель-
ной структуры кратко может быть описан 
следующим образом. Все пространство раз-
бивалось на 8 октантов. Первый атом поме-
щался в начало координат. Все последующие 
случайным образом размещались по восьми 
октантам близко к поверхности уже построен-
ного кластера. Сорт атома также выбирался 
генератором случайных чисел в соответствии 
с заданной концентрацией. Следующим ша-

гом являлась минимизация энергии добав-
ляемого атома в суммарном силовом поле 
прилегающих атомов. Число этих атомов оп-
ределяется радиусом взаимодействия, кото-
рый в свою очередь определяется видом по-
тенциала взаимодействия. Так для использо-
ванного в работе потенциала Морзе радиус 
взаимодействия принимается равным 5÷6Å, а 
число атомов, попадающих в сферу взаимо-
действия составляет ~10

2
÷10

3
, что приводит к 

значительным вычислительным затратам. 
Использованные в работе потенциалы в со-
ответствие с обозначениями работы [2] могут 
быть представлены в виде:  

rrα2

mnmnmnmn
mnmn e2eD)r(V  (1), 

Dmn, βmn, αmn подгоночные константы. 
На рисунке 1 представлены потенциалы 

Морзе (1) для рассматриваемой системы. 
Взаимодействие Ni-Al является самым силь-
ным, а соответствующий потенциальный ми-
нимум самым глубоким.  

Построенный таким образом кластер 
подвергался релаксации с использованием 
метода прямой безградиентной минимизации 
энергии аморфной структуры [4]. Для отре-
лаксированной структуры были расчитаны 
все статические структурные характеристики 
такие как парные и угловые парциальные 
корреляционные функции, парциальные рас-
пределения ближайших соседей, а также 
весь набор парциальных микронапряжений.  
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Рисунок 1 – Зависимость потенциалов Морзе 

(1) от расстояния для сплава Ni3Al 
 
В бинарном сплаве Ni3Al существуют три 

парциальные корреляционные функции WNi-

Ni(R), WNiAl(R), WAlAl(R) и три корреляционные 
функции Бхатья-Торнтона [5] WNN( R)- корре-



 

 

ДЕТАЛИ ТОНКОЙ СТРУКТУРЫ АМОРФНЫХ БИНАРНЫХ СИСТЕМ. КОМПЬЮТЕРНОЕ 
МОДЕЛИРОВАНИЕ 

 

ПОЛЗУНОВСКИЙ ВЕСТНИК №2 (ч. 2) 2005  143 

ляционная функция плотность-плот–ность, 
WNC(R ) плотность-концентрация и WCC(R) 
концентрация-концентрация.  

Особый интерес представляет корреля-
ционная функция WCC, пропорциональная 
обобщенному параметру химического ближ-
него порядка Уоррена [5]. По определению 
WCC<0 там, где преобладают разноименные 
корреляции и WCC>0 в остальных случаях. 
Расчет выявил существование явного хими-
ческого упорядочения в первой координаци-
онной сфере модельного кластера, как и 
должно быть для интерметаллида рисунок 2.  
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Рисунок 2 – Парциальная корреляционная 

функция NiAl и корреляция Бхатья – Торнто-
на типа концентрация-концентрация 
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Рисунок 3 – Полная угловая корреляционная 

функция аморфного сплава Ni3Al 
 

Детали тонкой структуры ближнего по-
рядка исследовались с помощью угловой 
корреляционной функции  и положение еѐ 
первого максимума ~58° указывает на то, что 
ближайшее окружение состоит из почти пра-
вильных, несколько сжатых за счет дально-
действующего притяжения потенциала Морзе 
тетраэдров. Второй максимум ~110° соответ-

ствует углу между ребрами двух сопряжен-
ных тетраэдров. Следует отметить, что все 
парциальные угловые корреляционные функ-
ции имеют максимумы на этих же или близ-
ких углах. Последнее обстоятельство дока-
зывает тот факт, что ближайшее окружение 
состоит из тетраэдров независимо от сорта 
атомов и, соответственно, их размера. 

В отличие от правильных кристалличе-
ских решеток, в которых число ближайших 
соседей равно 8 или 12, в аморфных структу-
рах число ближайших соседей не является 
константой. Для большинства аморфных 
структур число ближайших соседей равно 13, 
в среднем [6], тем не менее существует це-
лый набор координационных чисел, который 
удобно представлять в виде гистограммы. На 
рисунке 4 приведена одна из таких гисто-
грамм, отображающая распределение полно-
го числа ближайших соседей без учета сорта 
атомов. Слабый максимум приходящийся на 
8 соответствует приповерхностным атомам, 
которые не имеют полного окружения. Отно-
сительная малость побочного максимума 
обусловлена большими размерами кластера 
и соответственно малым вкладом поверхно-
сти. Наряду с атомами имеющими малое ко-
ординационное число в кластере существуют 
микрофлуктуации плотности в которых число 
ближайших соседей достигает 15-16 и даже 
17. Следует отметить, что эти флуктуации не 
исчезают даже после продолжительной ре-
лаксации в 400-500 глобальных итераций. 
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Рисунок 4 – Гистограмма распределения 

полного числа ближайших соседей в класте-
ре из 50000 атомов Ni3Al 

 
Особый интерес представляет расчет 

микронапряжений на атомарном уровне в 
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модельном кластере [7, 8]и в первую очередь 
инвариантов тензора напряжений: гидроста-

тического давления )(
3
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p 321

 и 

сдвиговых напряжений фон Мизеса (отклоне-
ние от сферичности) 
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где 1, 2, 3, три главных значения тен-
зора напряжений. На рисунках 5 и 6 приведе-
ны гистограммы распределения указанных 
парциальных величин. 
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Рисунок 5 – Гистограмма распределения 
парциального (для Ni) гидростатического 

давления в кластере из 50000 ат 
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Рисунок 6 – Гистограмма распределения 

парциального (для Ni) сдвигового напряжения 
фон Мизеса в кластере из 50000 ат 

 

Распределение гидростатического дав-
ления на рисунке 5 однозначно указывает на 
то, что модельный кластер отрелаксирован 
достаточно хорошо, так как распределение 
имеет высокий и узкий максимум, и диспер-
сия его невелика. Качественно схожий харак-
тер имеет и распределение сдвигового на-
пряжения. В целом, результаты компьютер-
ного исследования структуры и свойств 
аморфного сплава Ni3Al носят оригинальный 
характер и могут быть полезными при интер-
претации экспериментальных данных [1] 
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