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Методом каналирования гелия с энергией 1.8 MeV исследована кристаллическая структура сплавов
Mo−Re в той области концентраций, где ранее наблюдался электронно-топологический переход по
особенностям сверхпроводящих и нормальных свойств. Для сплавов с концентрацией примеси 11 at.% Re
и 32 at.% Re наблюдалась особенность в виде дополнительного максимума на полуширине ориентаци-
онной зависимости Y(θ) выхода пучка отраженных частиц от угла относительно кристаллографиче-
ского направления 〈110〉 при θ = 0.8◦ . Предполагается, что наблюдаемая особенность связана с по-
явлением сверхструктуры, которая является следствием электронно-топологического перехода в спла-
вах Mo−Re.

PACS: 61.18.Bn, 61.85.+p

1. Введение

Метод каналирования [1] успешно применяется для
исследования неупорядоченных твердых растворов: уста-
новления структуры сплава, совершенства кристалличе-
ской структуры монокристаллов [2], возможного появле-
ния сверхструктуры — смещения атомов относительно
их узлов в твердых растворах. Применение метода
каналирования для исследования сплавов Mo−Re пред-
ставляет интерес, так как в пределах твердого раствора
в этих сплавах под действием примеси происходят
изменения электронного [3–5] и фононного [6,7] спек-
тров. Зачастую определить, какие изменения играют
первостепенную роль в свойствах сплавов, сложно, и
необходимо искать взаимосвязи изменений электронно-
го и фононного спектров, сравнивая их со спектрами ис-
ходного металла в одних и тех же кристаллографических
направлениях. Структура электронного спектра рассчи-
тывается с учетом кристаллической структуры [12] и
представляется как E(k), где k — вектор обратной
решетки в различных направлениях зоны Брюллюэна.
Фононный спектр (плотность состояний фононов) также
представляется как функция векторов обратной решетки
в различных направлениях зоны Брюллюэна [13].

При изучении особенностей сверхпроводящих [4] и
нормальных [5] свойств сплавов Mo−Re было установ-
лено, что добавление к Mo примеси Re (∼ 10 at.%) при-
водит к электронно-топологическому переходу (ЭТП) —
появляется новая электронная группа при пересечении
уровнем Ферми дна ранее незаполненной зоны. Та-
кое изменение электронной структуры сплавов Mo−Re
проявляется во всех кинетических, термодинамических
и механических характеристиках, связанных с плотно-
стью электронных состояний ν(E) и ее производной
∂ν
∂E (E) [3–5,8–11].

Особенности ν(E) в сплавах Mo−Re наблюдались по
нелинейности корневого типа теплоемкости [8], темпера-
туры сверхпроводящего перехода TC [4], интенсивности
обратного рассеяния фотоэмиссионных спектров [11].
Особенности производной ∂ν

∂E (E) наблюдались в виде

экстремума при исследовании
∂TC

∂P (C) [4] и термоэдс
α
T (C) [5], здесь P — давление, C — концентрация
примеси. Изменения фононного спектра сплавов Mo−Re
исследовались в работах по нейтронографии [6] и ми-
кроконтактной спектроскопии [7]. Сравнение изменений
электронного и фононного спектров сплавов Mo−Re
показывает, что они взаимосвязаны. Из результатов этих
работ следует, что особенности фононного спектра в
сплавах Mo−Re возникают при тех же концентрациях
примеси Re (более 10 at.%), при которых наблюдался
ЭТП. Ввиду того что исследования проводились на спла-
вах Mo−Re в пределах твердого раствора с сохранением
ОЦК решетки, следовало применить прямые методы
исследования кристаллической структуры сплава для
проверки ее совершенства или каких-либо изменений в
зависимости от концентрации примеси.

В настоящей работе применен метод каналирования
заряженных частиц в кристаллах для исследования спла-
вов Mo−Re, где ранее [4,5] наблюдали ЭТП. Зависи-
мость выхода пучка отраженных частиц как функция
угла ориентации относительно кристаллографических
направлений дает информацию о расположении атомов
сплава относительно узлов кристаллической решетки
исходного Mo. Были получены ориентационные зави-
симости упругорассеянных ионов гелия от кристаллов
Mo−Re с различным содержанием примеси рения и на-
правлением кристаллографических осей. Наблюдаемые
особенности связываются с появлением сверхструкту-
ры, как следствие изменения электронного спектра в
сплавах.
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2. Методика эксперимента
и результаты

Образцы вырезались из тех же монокристаллов, по-
лученных электронно-лучевой плавкой, что и при ис-
следовании электронно-топологического перехода в ра-
ботах [4,5].

Монокристаллические образцы размером 0.5−1 cm2

с зеркальной поверхностью облучались ионами гелия
с энергией 1.8 MeV. Пучок, отраженный от атомов
кристаллической решетки, создавал обратное излучение.
Расходимость пучка ионов гелия составляла 0.063◦ .
Спектры упругорассеянных ионов гелия измерялись при
помощи поверхностно-барьерного детектора с энерге-
тическим разрешением 25 keV для энергии α-частиц
5.1 MeV.

Энергия E упругорассеянных ионов на большие углы
с массой M1 от мишени с массой M2 равна

E = E0
4M1M2(cos θ)2

(M1 + M2)2
, (1)

где E0 — начальная энергия ионов M1, θ — угол
рассеяния ионов [1]. Можно видеть, что максимальная
энергия упругорассеянных ионов M1 отличается для
мишеней с разными M2. Массы молибдена и рения
отличаются почти в 2 раза. Это дает возможность в
спектре отраженных частиц выделить интервалы, опре-
деляющие интенсивность отражения от атомов молиб-
дена и атомов рения по отдельности. Спектры пред-
ставляли двухступенчатую зависимость выхода пучка,
отраженного от Mo и Re, для каждого направления
пучка частиц относительно кристаллографических осей.
Высокоэнергетическая часть спектра соответствовала
отражению от атомов Re, низкоэнергетическая — отра-
жению от атомов Mo. По этим зависимостям построены
зависимости выхода пучка обратно рассеянных частиц
от Mo и Re (нормированные на выход упругорассеянных
частиц при отсутствии каналирования от атомов Mo
и Re) как функция угла между направлением пучка и
кристаллографическими осями.

Выход упругорассеянных ионов гелия на большие
углы от Re определялся по сумме отсчетов в спектре
от максимальной энергии Re до максимальной энергии
упругорассеянных ионов гелия от Mo. Выход упругорас-
сеянных ионов гелия на большие углы от молибдена
определялся по высокоэнергетической части спектра
для Mo минус аппроксимированное значение выхода
частиц отраженных от Re для этой же части спектра.
Результаты измерений, обработанные описанным выше
образом, приведены на рис. 1 в виде зависимостей
Y(θ), где Y — выход нормированного пучка обратного
отражения ионов He, θ — угол ориентации пучка
относительно кристаллографических осей. На графиках
указаны концентрации сплавов и кристаллографические
направления для исследуемых образцов.

Для сплавов Mo−Re с концентрациями Re 5.5
и 25 at.% (плоскость {100}), а также 23.5 и 32 at.%

Рис. 1. Ориентационная зависимость выхода упругорассеян-
ных ионов гелия при каналировании в сплавах Mo−Re.

(направление 〈100〉) наблюдается совпадение выхода
пучка отраженных частиц от атомов Mo и Re, что соот-
ветствует раствору замещения и совершенству кристал-
лов сплавов Mo−Re. В другом кристаллографическом
направлении — 〈100〉 — для сплавов Mo−Re11 at.%
и Mo−Re32 at.% наблюдаются особенности каналирова-
ния пучка в кристалле в виде дополнительного неболь-
шого максимума на полуширине зависимости Y(θ) Mo
при θ = 0.8◦ и смещения этих зависимостей для Mo
и Re друг относительно друга при углах более 0.5◦ .

3. Обсуждение результатов

Результаты каналирования ионов гелия в ОЦК решет-
ке [14] сплавов Mo−Re, приведенные на рис. 1, пока-
зывают, что зависимости Y(θ) сплавов чувствительны к
концентрации примеси и направлению выхода пучка от-
носительно кристаллографической оси. Минимум зави-
симости Y(θ) соответствует максимальному прохожде-
нию пучка вдоль кристаллографической оси. Совпадение
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Вычисленные и экспериментальные значения критического
угла каналирования ионов гелия в кристаллах Mo−Re

Состав Кристаллографичес- θ1 — по θ1 — экспе-
сплава кое направление оценкам римент

11 at.% Re 〈110〉 1.04◦ 0.88◦

23.4 at.% Re 〈100〉 1.28◦ 1.09◦

зависимостей Y(θ) частиц, отраженных от Mo и Re, со-
ответствует твердому раствору замещения совершенных
кристаллов сплавов. Критический угол каналирования
пучка θ1 равен

θ1 =

√
2Z1Z2e2

Ed
, (2)

где Z1, Z2 — заряды налетающего иона и ядра мишени;
E — энергия ионов; d — расстояние между атомами
в решетке кристалла для данного направления. Исполь-
зуя (1), можно оценить критический угол каналирова-
ния θ1 на полуширине зависимости Y(θ) для различных
сплавов Mo−Re и сравнить их с экспериментальными
значениями рис. 1. При теоретических оценках θ зна-
чение d принимали для ОЦК решетки исходного Mo.
Результаты сравнения приведены в таблице.

Зависимости Y(θ) для отраженного пучка от Mo и Re
в сплаве Mo−Re с концентрацией примеси 5.5 at.% Re
(плоскость {100}) представляют гладкие кривые с оди-
наковой глубиной „ямки“, что соответствует раствору
замещения Re в ОЦК решетке Mo.

Для сплавов с концентрацией Re 11 и 32 at.% при на-
правлении пучка вдоль кристаллографической оси 〈110〉
наблюдается особенность — нерегулярность на по-
луширине ориентационной зависимости выхода пучка
Y(θ) при θ = 0.8◦, что соответствует поперечной энер-
гии E⊥ = Eθ2 = 350 eV. Эта особенность коррелирует с
небольшим изломом в зависимости Y(θ) для Re при
этих же углах θ. Кроме того, наблюдается смещение
зависимостей Y(θ) для Mo и Re друг относительно друга
на фоне общего минимума Y(θ). При увеличении кон-
центрации примеси Re особенности зависимости Y(θ)
в направлении 〈110〉 становятся более четкими. Это
хорошо видно при сравнении зависимости Y(θ) сплавов
Mo−Re 11 и 32 at.% для одного и того же кристалло-
графического направления 〈110〉. Сравнение результатов
Y(θ) для сплава одной и той же концентрации — 32 at.%,
но для различных кристаллографических направлений
(рис. 1) показывает, что особенность Y(θ) наблюдается
только для кристаллографической оси 〈110〉.

Предполагаем, что наблюдаемые особенности Y(θ)
отражают возможное когерентное смещение атомов из
узлов кристаллической решетки в сплавах Mo−Re с
сохранением кристаллической структуры ОЦК решет-
ки Mo.

Из приведенных результатов видно, что смещение
атомов относительно узлов исходного металла в спла-
вах Mo−Re происходит при концентрациях Re выше

10 at.%. Такие смещения атомов можно рассматривать
как появление сверхструктуры в сплавах Mo−Re в опре-
деленном кристаллографическом направлении. Сверх-
структура приводит к особенностям каналирования заря-
женных частиц в кристалле. Особенности зависимостей
Y(θ) становятся заметными начиная с концентрации
Re, при которой происходит электронно-топологичекий
переход в этих сплавах [4,5]. Это свидетельствует о
связи изменений в электронном спектре с появлением
сверхструктуры в кристаллической решетке.

Структурные изменения сплавов Mo−Re подтвер-
ждаются результатами, полученными в работе [15] по
рассеянию рентгеновского излучения в этих сплавах.
По данным этой работы в сплавах Mo−Re наблюдается
появление кластеров, в которых расположение атомов
напоминает элементы решетки α-фазы, возникающей на
границе твердого раствора. Сверхструктура, как видно
из этих результатов, предшествует появлению новой
фазы [14] в сплавах Mo−Re.

Взаимосвязь изменений электронной и кристалличе-
ской структур ранее обсуждалась в работах [16,19].
Кроме того, в работах по каналированию — расчеты [17]
и эксперимент [18] — рассматривалась взаимосвязь рас-
пределения плотности электронных состояний с распо-
ложением ионов в остове решетки. Предполагаем, что в
сплавах Mo−Re в результате перестройки электронного
спектра при ЭТП также возможно перераспределение
плотности электронных состояний, которое приводит
к появлению сверхструктуры. Появление новой элек-
тронной группы с малыми скоростями и тяжелыми
эффективными массами может привести к возникнове-
нию неравномерной зарядовой плотности электронов
(волны зарядовой плотности [19]). Это в свою очередь
приводит к смягчению фононного спектра, усилению
электрон-фононного взаимодействия и соответственно
к небольшому смещению атомов относительно узлов
решетки, создавая сверхструктуру преимущественно в
определенном кристаллографическом направлении.

Принимая во внимание такую концепцию, можно
качественно сопоставить когерентные выделения ато-
мов в сплавах Mo−Re с электронным и фононным
спектрами этих систем и их изменениями. На рис. 2
представлен электронный спектр Mo [12], где стрелкой

Рис. 2. Расчет электронного спектра E(k) Mo [12].

Физика твердого тела, 2006, том 48, вып. 1
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указана критическая энергия — дно незаполненной зоны
Mo, которая, по нашим предположениям, соответствует
критической точке EC — точке возникновения малой
электронной группы в сплаве Mo−Re при ЭТП. Изме-
нение топологии поверхности Ферми (ПФ) связано с
прохождением уровня Ферми через критическую точку
электронного спектра. По нашим предположениям, это
происходит в направлении HN зоны Брюллюэна.

В молибдене на уровне Ферми в основном находятся
d-электроны [12]. Можно предположить, что новая ма-
лая группа — это d-электроны с высокой плотностью
электронных состояний. Эти электроны могут создать
в окрестности особой точки неравновесную зарядовую
плотность электронов, если принять во внимание, что их
скорость мала, а эффективная масса велика относитель-
но основной группы электронов. Тогда неравновесная
зарядовая плотность электронов, взаимодействуя с поло-
жительным ионным остовом кристаллической решетки и
стремясь вернуть всю систему в равновесие, может при-
вести к смещению атомов относительно узлов решетки.
Это в свою очередь может привести к специфическому
расположению атомов примеси при дальнейшем увели-
чении концентрации в виде кластеров, расположенных
в определенных кристаллографических направлениях.
Такая сверхструктура является промежуточным этапом
в появлении новой фазы [16] на границе твердого раство-
ра Mo−Re. Естественно, что изменение расположения
атомов должно проявиться и в фононном спектре. Из
экспериментальных данных по исследованию фононного
спектра, как прямых [6], так и косвенных [7], следует,
что в сплавах Mo−Re при концентрациях Re более
10 at.% происходит смягчение фононного спектра. Это
те концентрации примеси, при которых перестраивается
электронный спектр твердых растворов Mo−Re [4,5].
Результаты по рассеянию нейтронов для сплава Mo−Re
15 at.% [6] приведены на рис. 3. Из этих данных видно,
что в направлении H границы зоны Брюллюэна наблюда-
ется уменьшение фононных частот по сравнению с Mo.

Рис. 3. Экспериментальные результаты по нейтронографии и
расчетные данные для фононных частот сплава Mo–Re 15 at.%
(сплошные линии, точки — эксперимент) и чистого Mo
(штриховые линии) по результатам работы [6].

Рис. 4. a — зависимости от концентрации Re фононной
частоты 〈ω〉(C) и ее производной ∂〈ω〉

∂C (C); b — зависимости
от концентрации Re константы электрон-фононного взаимо-
действия λep(C) и ∂λ

∂C (C) для сплавов Mo−Re по данным
работы [7].

Смягчение фононного спектра видно и по данным ми-
кроконтактной спектроскопии для сплавов Mo−Re [7].

Используя данные работы [7], мы построили зависи-
мости фононных частот ω и электрон-фононного вза-
имодействия λ от концентрации примеси (рис. 4). Из
этого рисунка видно, что смягчение фононного спек-
тра соответствует концентрации примеси Re ∼ 10 at.%
(рис. 4, a), т. е. той концентрации, при которой наблю-
дается электронно-топологический переход. При этих
же концентрациях наблюдается увеличение электрон-
фононного взаимодействия (рис. 4, b). Таким образом,
появление сверхструктуры, особенности электронного и
фононного спектров коррелируют друг с другом. Тео-
рически возможность возникновения решеточных сверх-
структур при подстройке — согласования электронной
и фононной систем — обсуждалась ранее в работе [16].
Такая ситуация может реализоваться для переходных
металлов под влиянием примеси либо других внешних
воздействий как следствие электронно-топологического
перехода.

Рассматривая экспериментальные данные, полученные
нами по каналированию совместно с результатами по
изменению топологии ПФ и изменениями фононного
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спектра, можно найти соответствие кристаллографиче-
ских направлений возникающей сверхструктуры дальне-
го порядка с теми направлениями в зонах Брюллюэна,
где изменяется, как электронный, так и фононный спек-
тры (рис. 2 и 3). Из рис. 3 по данным нейтроногра-
фии [6] видно, что в направлении H зоны Брюллюэна
(здесь же указано кристаллографическое направление)
наблюдается глубокий провал — уменьшение частот
фононного спектра при добавлении 15 at.% Re. В этом
же направлении (рис. 2) по расчетам электронного
спектра [12] в чистом Mo выше уровня Ферми находится
дно незаполненной зоны, которая соответствует но-
вой электронной группе, возникающей при электронно-
топологическом переходе [4,5]. Данные по микрокон-
тактной спектроскопии [7] также экспериментально под-
тверждают изменения фононного спектра и электрон-
фононного взаимодействия в системах Mo−Re, начиная
с концентраций ∼ 10 at.%.

Таким образом, из всей совокупности наших и ли-
тературных данных следует, что изменения электрон-
ного спектра сплавов Mo−Re приводят к появлению
сверхструктуры в кристаллической решетке, которая
проявляется также и в особенностях фононного спектра.
Эти результаты подтверждены как прямыми, так и
косвенными методами исследований.

4. Выводы

1) С использованием метода каналирования гелия по
ориентационной зависимости упругорассеянных ионов
He в сплавах Mo−Re наблюдалось появление сверх-
структуры в кристаллической решетке в направлении
кристаллографической оси 〈110〉 в области твердого
раствора этих сплавов. Показано, что при концентрациях
примеси Re более ∼ 10 at.% в сплавах Mo−Re появля-
ется дополнительный максимум в ориентационной зави-
симости упругорассеянных ионов He. Эта особенность
коррелирует с электронно-топологическим переходом —
появлением малой полости ПФ при концентрации при-
меси Re ∼ 10 at.%.

2) Все приведенные результаты прямых и косвенных
экспериментальных исследований показывают взаимо-
связь изменений топологии ПФ электронного спектра с
появлением сверхструктуры в кристаллической решет-
ке в сплавах Mo−Re и возникновением особенностей
фононного спектра. Для переходных металлов, по на-
шим предположениям, это связано с тем, что малые
группы электронов, которые появляются в результате
электронно-топологического перехода, отличаются от
основных групп малыми скоростями и тяжелыми эффек-
тивными массами. При этом возникает неравновесная
плотность электронных состояний и при взаимодействии
с ионным остовом решетки происходит смещение ато-
мов относительно их узлов.
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