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Показано, что на нелинейной зависимости первого координационного числа (kn) от коэффициента

упаковки (k p) структуры однокомпонентного вещества можно выделить три особые точки, соответ-

ствующие аморфным структурам. На основе парного межатомного потенциала Ми−Леннард-Джонса

рассчитаны уравнения состояния и свойства железа как для этих трех аморфных структур, так и

для кристаллического состояния. Показано, что при k p = 0.45556 и kn = 6.2793 достигается минимум

химического потенциала, т. е. эта упаковка является термодинамически устойчивой аморфной струк-

турой, соответствующей жидкой фазе. Энергетически эквивалентная ей точка с таким же значени-

ем kn, но с k p = 0.6237, является термодинамически неустойчивой аморфной структурой, соответ-

ствующей твердой фазе. Показано, что удельная поверхностная энергия аморфного твердого металла

больше, чем аморфной жидкой фазы, но меньше, чем металла в кристаллическом состоянии. Это

должно приводить к тому, что поверхность кристаллического металла должна стремиться к аморфиза-

ции.
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Введение

Известно, что при низкотемпературной конденсации

или при скоростном охлаждении расплава (т. е. при

закалке) многие простые (т. е. однокомпонентные) ве-

щества переходят в аморфное состояние [1,2]. Свой-

ства аморфного вещества существенно отличаются от

свойств его кристаллического состояния. Но структура

аморфного состояния точно не определена, что приводит

к широкому интервалу значений как первого коорди-

национного числа (kn), так и коэффициента упаков-

ки (k p), которые характеризуют эту аморфную струк-

туру [3–8]. В большинстве экспериментальных и тео-

ретических исследований утверждается, что аморфному

состоянию простого вещества соответствует область:

0.55 ≤ k p ≤ 0.64 [1,4,7,8].

С другой стороны, для определения аморфной струк-

туры в [5] была использована функция kn(k p), по-

лученная на основании изучения зависимости kn(k p)

для 4-х кубических структур: гранецентрированной

кубической (ГЦК: kn = 12; k p = π21/2/6 = 0.7405),

объемно центрированной кубической (ОЦК: kn = 8;

k p = π31/2/8 = 0.6802), простой кубической упаковки

(ПКУ: kn = 6; k p = π/6 = 0.5236) и алмазной кубиче-

ской упаковки (АКУ: kn = 4; k p = π31/2/16 = 0.3401).

Зависимость kn(k p) с коэффициентом достоверности,

равным единице, описывается полиномом 3-й степени

следующего вида:1

kn(k p) = − 71.76782 + 467.78914 · k p

− 925.48451 · k2
p + 603.01146 · k3

p. (1)

Другими авторами для зависимости kn(k p) в аморф-

ных структурах были предложены следующие выраже-

ния:

kn(k p) = 1.275 + 6.1383 · k p + 5.5116 · k2
p [6], (2)

kn(k p) = αH2(3)
1/2k p/(1− k p) [7, 8], (3)

где корректирующий множитель брали в виде: αH = 1

в [7], и αH = 1.1 в [8].
На рис. 1 показаны графики этих зависимостей: 1 —

зависимость (1) из [5], 2 — зависимость (2) из [6],
3 — зависимость (3) при αH = 1 из [7], линия 4 —

зависимость (3) при αH = 1.1 из [8]. Из рис. 1 видно,

что зависимость (1) в отличие от зависимостей из [6–
8] лучше описывает весь диапазон возможных структур

однокомпонентных веществ.

Как было показано в [5], и как это видно из

рис. 1, зависимость (1) имеет N-петлю, и в области

5.855 ≤ kn ≤ 6.2793 и 0.4 ≤ k p ≤ 0.6237 одному значе-

нию kn соответствуют два или три значения k p . Поэтому

1 Здесь и далее аппроксимация соответствующих зависимостей по-

линомами различных степеней осуществлялась методом наименьших

квадратов, встроенным в графопостроитель Origin.
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Рис. 1. Зависимость первого координационного числа от

коэффициента упаковки простого вещества. Символы —-

данные для 4-х кубических структур: ГЦК, ОЦК, ПКУ и

АКУ. Сплошная линия 1 — зависимость (1) из [5], штри-

ховая линия 2 — зависимость (2) из [6], пунктирная ли-

ния 3 — зависимость (3) при αH =1 из [7], штрихпунктирная
линия 4 — зависимость (3) при αH = 1.1 из [8].

эта структурная область была определена в [5], как

область
”
случайной упаковки“. Это согласуется с оцен-

ками координационного числа в
”
случайной упаковке“,

полученными другими авторами в работах [1,3,6–8]:
kn = 6− 6.08.

Как было указано в [9], на зависимости (1) можно

выделить три характерные точки: две точки экстремумов

зависимости kn(k p) и точку пересечения зависимости

kn(k p) с касательной в точке максимума данной зави-

симости:

1 — рыхлая аморфная упаковка:

k p(1) = 0.4555, kn(1) = 6.2793,

2 — средняя аморфная упаковка:

k p(2) = 0.56762, kn(2)5.855, (4)

3 — плотная аморфная упаковка:

k p(3) = 0.623, kn(3) = 6.2793.

Отметим, что значения k p в экстремумах, т. е. k p (1)
и k p (2) близки к оценкам, полученным моделирова-

нием системы жестких сфер методом Монте-Карло в

работе [10]: жидкость и кристалл сосуществуют между

точкой замерзания: k p solidus = 0.494± 0.002, и точкой

плавления: k p liquidus = 0.545±0.002.

В [9] было показано, что в точке 1 достигается мини-

мум удельной (на атом) свободной энергия Гельмголь-

ца ( f H), т. е. эта упаковка является термодинамически

устойчивой структурой. Так же было показано, что в

точках 1 и 3 значения f H совпадают: f H(1) = f H(3).

В [9] был проведен расчет температуры Дебая (2) в

точках 1 и 2 для 12 однокомпонентных металлов, а

также для Si и Ge. Результаты расчета показали хорошее

согласие с экспериментальными оценками величины 2

для аморфного состояния. Но величина 2 определяется

в основном значением kn, которое в точках 1 и 3

одинаково. Кроме того, расчеты в [9] были проведены

при изохорическом изменении аргумента k p, т. е. без

изучения давления в системе. Также в [9] не было учтено

изменение межатомного взаимодействия при вариации

структуры вещества. Поэтому в настоящей работе было

рассчитано уравнение состояния P(V, T ) и свойства

аморфного железа в точках 1−3 зависимости (4), с

учетом зависимости парного межатомного взаимодей-

ствия от структуры железа. Было сделано сравнение

полученных в точках 1−3 результатов со свойствами

железа в кристаллическом состоянии при P = 0. На ос-

новании полученных результатов был сделан вывод о со-

ответствии указанных в (4) точек параметрам твердого

аморфного железа.

1. Метод расчета свойств твердого
металла

Положим, что атомы в металле взаимодействуют

посредством парного потенциала Ми−Леннард-Джонса

следующего вида [11]:

ϕ(r) =
D

(b − a)

[

a
(ro

r

)b
− b

(ro

r

)a
]

, (5)

где D и ro — глубина и координата минимума потенци-

ала, b > a > 1 — параметры.

Тогда, используя приближение
”
взаимодействия толь-

ко ближайших соседей“, температуру Дебая как функ-

цию первого координационного числа (kn) и расстояния

между центрами ближайших атомов (c = (6k pv/π)1/3)
можно определить в виде [11,12]

2(kn, c) = Aw(kn, c)ξ

×

[

−1 +

(

1 +
8D

kBAw(kn, c)ξ2

)1/2
]

. (6)

Здесь kB — постоянная Больцмана, функция Aw опре-

деляет энергию
”
нулевых колебаний“ атомов в кристал-

ле, v = V/N — удельный объем, V и N — объем и число

атомов в кристалле:

Aw(kn, c) = KR
5knab(b + 1)

144(b − a)

(ro

c

)b+2

,

KR =
~
2

kBr2om
, ξ =

9

kn
,

где m — масса атома, ~ — постоянная Планка.

Используя приближение
”
взаимодействия только бли-

жайших соседей“ и описывая колебательный спектр
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вещества по модели Эйнштейна, для удельной (на атом)
свободной энергии Гельмгольца можно использовать

выражение [11,13]:

f H(kn, c, T ) =

(

kn

2

)

D·U(R)+3kF2E(kn, c)

×

{(

1

2

)

+

(

T
2E(kn, c)

)

ln

[

1− exp

(

−
2E(kn, c)

T

)]}

,

(7)

где T — температура, 2E — температура Эйнштей-

на, которая связана с температурой Дебая соотноше-

нием [13]: 2 = (4/3)2E , R = ro/c — относительная

линейная плотность вещества, функция потенциальной

энергии в соответствии с (5) равна:

U(R) =
aRb − bRa

b − a
.

Исходя из формулы (7), для уравнения состояния и

изотермического модуля упругости (BT ) можно полу-

чить выражения [14]

P = −

(

∂ f H

∂v

)

T

=

[

kn

6
D ·U ′/(R) + 3kB2E · γ · EW

(

2E

T

)]

1

v
, (8)

BT = −v

(

∂P
∂v

)

T

= P +

[

kn

18
D·U ′′(R)+3kB2E ·γ·(γ−q)

× Ew

(

2E

T

)

− 3N·kB·γ
2
·T ·FE

(

2E

T

)

]

1

v
. (9)

Здесь введены следующие функции:

Ew(y) = 0.5 +
1

[exp(y) − 1]
, FE(y) =

y2 exp(y)

[exp(y) − 1]2
,

v =
πc3

6k p
, U ′(R) = R

[

∂U(R)

∂R

]

=
ab

(

Rb − Ra
)

b − a
,

U ′′(R) = R

[

∂U ′(R)

∂R

]

=
ab

(

bRb − aRa
)

b − a
.

Из формулы (6) легко найти выражения для перво-

го (γ) и второго (q) параметров Грюнайзена, которые

входят в (8) и (9). Они имеют вид

γ = −

(

∂ ln2

∂ ln v

)

T

=
b + 2

6 + (1 + Xw)
,

q =

(

∂ ln γ

∂ ln v

)

T

= γ
Xw(1 + 2Xw)

1 + Xw

, (10)

где введена функция Xw = Awξ/2, которая определяет

роль квантовых эффектов.

Так как температура Дебая (6) не зависит от тем-

пературы при изохорическом нагреве, то изохорную и

изобарную теплоемкости можно определить в виде [13]

Cv = 3N · kB · FE

(

2E

T

)

, C p = Cv(1 + γαpT ), (11)

где изобарный коэффициент теплового объемного рас-

ширения можно рассчитать по уравнению Грюнайзе-

на [13] следующего вида:

αp =
γCv

V · BT
=

γ ·Cv

N · BT [πr3o/(6k p)]

(v0

v

)

,

v0 =
πr3o
6k p

. (12)

Из выражений (6)−(8) можно получить формулы для

химического потенциала (т. е. g — удельной энергии

Гиббса) и удельной (на атом) энтропии системы:

g = f H + P · v,

s = −

(

∂ f H

∂T

)

v

= 3kB

{

− ln

[

1− exp

(

2E

T

)]

+

(

2E

T

)/[

exp

(

2E

T

)

−1

]}

. (13)

Для удельной (на единицу площади) поверхностной

энергии (σ ) простого вещества, было получено следую-

щее выражение [11,15]:

σ (R, T ) = −
knDR2

12α2/3r2o
LE(R, T ), (14)

где введенные функции имеют следующий вид:

LE(R, T ) = U(R) + 3Hw(R, T ),

Hw(R, T ) =
6γ

(b + 2)

kB2E

Dkn
Ew

(

2E

T

)

. (15)

Как было показано в работах [11,12,14], формулы

(6)−(15) справедливы для любых R−T -условий, кото-
рые соответствуют твердой фазе простого вещества.

Зависимость коэффициента Пуассона от R−T -
аргументов можно рассчитать по формуле, полученной

в работе [16]:

µp(R, T ) =
1

2
−

1

48Xsc(R, T ) · γ2
, (16)

где введено соотношение между поверхностными и

объемными силами в виде

Xsc(R, T ) =
σ (R, T )

c · BT (R, T )
.

Если известны параметры межатомного потенциа-

ла (5), то с помощью формализма из (6)−(16) можно

рассчитать как уравнение состояния, так и указанные
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свойства однокомпонентного вещества с данной струк-

турой (т. е. при данных значениях kn и k p) и при любых

(соответствующих твердой фазе) значениях удельного

объема v и температуры T . Так как формализм из

(6)−(16) получен при использовании приближения
”
вза-

имодействия только ближайших соседей“, и при исполь-

зовании колебательного спектра модели Эйнштейна, то

приложение этого формализма к аморфной структуре не

потребует каких-либо доработок.

Отметим, что формализм из (6)−(16) не учитывает

наличие электронной подсистемы. Это обосновывается

тем, что потенциал (5) описывает парное взаимодей-

ствие электронейтральных атомов. Как было показано

в [14,17,18], погрешности, возникающие при расчете ре-

шеточных свойств металла при исключении из рассмот-

рения электронной подсистемы, пренебрежимо малы.

2. Межатомное взаимодействие
в аморфном металле

Параметры парного потенциала межатомного взаи-

модействия (5) определяют из экспериментальных дан-

ных вещества с конкретной кристаллической структу-

рой. Но в настоящей работе изучается твердое железо

(m(Fe) = 55.847 a.m.u) с различной структурой в точ-

ках 1−3 из (4). Как было показано в [17] параметры

межатомного потенциала железа при переходе из ОЦК

в ГЦК структуру изменяются. Например, для фазы

α-Fe, имеющей ОЦК структуру (kn = 8, k p = 0.6802),
параметры потенциала (5) равны [14]:

ro(8) = 2.4775 · 10−10m, D(8)/kB = 12561.53K,

b(8) = 8.37, a(8) = 3.09.

Для ГЦК фазы γ-Fe (kn = 12, k p = 0.7405) в [17] были
изучены различные наборы параметров потенциала (5).
Лучшие результаты расчета свойств были получены при

следующих значениях параметров:

ro(12) = 2.5445 · 10−10 m, D(12)/kB = 8384.467K,

b(12) = 8.26, a(12) = 2.12.

Эти изменения межатомного потенциала происхо-

дят из-за перераспределения электронной плотности по

парным межатомным связям при изменении структуры

кристалла. Поэтому для изучения свойств в точках 1−3

из (4) необходимо определить зависимость парамет-

ров потенциала (5) от параметров структуры простого

вещества.

Для определения зависимости ro(k p) было исполь-

зовано эмпирическое соотношение между межатомным

расстоянием и коэффициентом упаковки кристалла с

кубической структурой [19]: если при полиморфном

превращении величина коэффициента упаковки k p воз-

растает в последовательности:

k p = 0.3401 (АКУ) → 0.5236 (ПКУ)

→ 0.6802 (ОЦК) → 0.7405 (ГЦК),

Таблица 1. Значения параметров межатомного потенциа-

ла (5) для железа в различных структурных точках

Структура
D/kB, ro, V0,

K 10−10 m cm3/mol

1: k p = 0.45556 , kn = 6.2793 12962.34 2.4125 9.718

2: k p = 0.56762, kn = 5.8550 13061.17 2.4386 8.056

3: k p = 0.62370, kn = 6.2793 12962.34 2.4493 7.428

ОЦК: k p = 0.6802, kn = 8 12561.53 2.4775 7.049

ГЦК: k p = 0.7405, kn = 12 11629.80 2.5448 7.018

то длина межатомной связи возрастает в последователь-

ности:

ro(k p)/ro(4) = 1.02 → 1.09 → 1.11 → 1.14.

Эту зависимость можно аппроксимировать с коэффи-

циентом достоверности равным единице полиномом 3-й

степени следующего вида:

ro(k p)/ro(8) = 0.014478 + 5.146225k p

− 9.186595k2
p + 5.514874k3

p . (17)

Для определения зависимости глубины потенциала D
от параметров структуры были использованы два значе-

ния: для ОЦК кристалла и для молекулы Fe2:

D(8)/kB = 12561.53K и D(1)/kB = 14192.06K.

Здесь первое значение взято из работы [14], а вторая

величина определена из энергии диссоциации молекулы

Fe2 из [19,20]: D(1) = 118 kJ/mol. По этим двум точкам

была построена линейная зависимость вида

D(kn) = D(8) +
{

[D(1) − D(8)]/7
}

(8− kn).

Таким образом, для железа было получено

D(kn)/kB = 12561.53 + 232.933(8 − kn) [K]. (18)

Ввиду отсутствия каких-либо данных по зависимости

степенных параметров потенциала (5) от параметров

структуры кристалла простого вещества для области

0.45 < k p < 0.68, при расчетах свойств в точках 1−3

из (4) были взяты данные, соответствующие ОЦК-же-

лезу:

b = 8.37 и a = 3.09.

В табл. 1 показаны значения параметров потенци-

ала (5), полученные по формулам (17) и (18) для

5 структур Fe: трех аморфных в точках из (4), ОЦК

и ГЦК.

На рис. 2 показано изохорно-изотермическое измене-

ние удельной свободной энергии Гельмгольца ( f H/kB

в [103 K]) с изменением k p, полученные для железа,
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Таблица 2. Рассчитанные свойства железа с различной структурой при 300K и P = 0

Струк- V ,
v/v0

−g/kB, 2, BT , αp, C p/NkB
σ (100),

µp s/kB
тура cm3/mol K K GPa 10−6K−1 10−3 J/m2

1 9.862 1.0148 40698 381.7 93.51 43.13 2.844 1434.63 0.389 3.252

2 8.182 1.0156 38270 365.4 105.58 46.33 2.867 1525.54 0.380 3.373

3 7.537 1.0147 40698 376.0 122.40 43.21 2.851 1716.30 0.376 3.294

ОЦК 7.134 1.0121 50167 415.1 161.24 34.13 2.793 2202.88 0.372 3.020

kp

0.45 0.600.40 0.650.50
–44

1

2

3

0.55

–42

–40

–38

–36

f
k

H
B

/
, 
k
K

T c r= 10 K, = 0

Fe

T c r= 300 K, = 1.01 0

Рис. 2. Изохорно-изотермическая зависимость удельной сво-

бодной энергии Гельмгольца ( f H/kB в [103 K]) от величи-

ны k p . Сплошная верхняя кривая получена при: c = r0 и

T = 10K, штриховая нижняя кривая получена при: c = 1.01r0

и T = 300K. Цифрами 1−3 и вертикальными линиями ука-

заны положения точек из (4). Горизонтальными штриховыми

прямыми показаны касательные в точках 1.

с учетом изменения параметров потенциала (5) по

формулам (6), (7), (17) и (18). Сплошная верхняя

кривая получена при T = 10K2 и при расстоянии между

центрами ближайших атомов равном: c = ro . Штриховая

нижняя кривая получена при T = 300K и c = 1.01ro .

Цифрами 1−3 и вертикальными линиями указаны поло-

жения точек 1−3 из (4). Горизонтальными штриховыми

прямыми показаны касательные в точках 1.

Из рис. 2 видно, что изохорно-изотермическая за-

висимость f H(k p) при любых температурах образует

S-петлю и имеет минимум в точке 1. Это указывает

на то, что такая упаковка атомов в точке 1 является

термодинамически устойчивой структурой. Также видно,

что точки 1 и 3 имеют равную удельную свободную

энергию Гельмгольца, которая при P = 0 совпадает с

удельным термодинамическим потенциалом Гиббса, т. е.

2 Значение T = 10K взято, чтобы показать — как меняется S-петля
на зависимости f H (k p) при разных температурах. Жидкая фаза при

T = 10K находиться в равновесии с твердой (аморфной либо кристал-

лической) фазой не может.

с химическим потенциалом. Поэтому свойства железа

были изучены для этих двух аморфных структур в точ-

ках 1 и 3 из (4). Для сравнения были также рассчитаны

свойства ОЦК-железа.

3. Результаты расчета свойств Fe для
различных структур

Определив зависимость параметров потенциала (5) от
структуры железа и используя формализм (6)−(16), бы-
ли рассчитаны термодинамические свойства статической

упаковки железа в точках 1, 3 и для ОЦК кристалла.

На основе полученных результатов было показано, что

структуру в точке 3 можно считать соответствующей

твердому аморфному состоянию железа. Статическая

упаковка — это структура, в которой отсутствует са-

модиффузия атомов по объему системы.

В табл. 2 представлены значения рассчитанных

свойств железа для структур 1−3 из (4) и для ОЦК-

Fe. Расчеты сделаны при T = 300K и P = 0. Экспери-

ментальные значения свойств ОЦК-Fe при T = 300K

V V/ 0

0.5

1.5

1.0

1.005 1.0101.000 1.015

0

2.0

P
, 
G

P
a

T = 300 K

1

2

3

Fe-amf

Fe-bcc

Рис. 3. Изотермы (при 300K) уравнения состояния (P
в [GPa]) железа с различной статической структурой. Штрихо-

вая линия 1 — расчет для точки 1, сплошная линия 2 — расчет

для ОЦК-Fe, точечная линия 3 — расчет для упаковки 3 из (4).
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и P = 0, которые приводятся в литературе, лежат в

следующих интервалах:

2(BCC)/[K] = 420− 476 [11], 386−478 [21],

BT (BCC)/[GPa] = 164± 7 [22] − 171.11 [23],

αp(BCC)/[10−6 1/K] = 33− 39 [24],

C p(BCC)/(NkB) = 3.004 [23], 3.002− 3.022 [21],

σ (BCC)/[10−3 J/m2] = 1910−2525 [25], 2280± 43 [26],

µp(BCC) = 0.28 [23] − 0.32 [21].

В [2], исходя из значений скорости звука,

для температуры Дебая аморфного Fe было

получено: 2(Amorph) = 346.2K, а для жидкой фазы:

2(Liquid) = 364.7K.

На рис. 3−5 представлены изотермические (при
300K) зависимости различных термодинамических

свойств для следующих статических структур: штрихо-

вая линия 1 — соответствует рыхлой аморфной упаков-

ке (точка 1 на рис. 2: k p(1) = 0.45556, kn(1) = 6.2793),
сплошная линия 2 получена для ОЦК-Fe, точечная

кривая 3 — соответствует плотной аморфной упаковке

(точка 3: k p(3) = 0.6237, kn(3) = 6.2793).

На рис. 3 показана изотермическая (при 300K) за-

висимость от нормированного объема: v/vo = (c/ro)
3 =

= R−3, функции давления: P = −(∂ f H/∂v)T — для же-

леза с различной структурой (P в [GPa]). Из рис. 3 и

табл. 2 видно, что при T = 300K и P = 0 аморфные

структуры имеет больший нормированный объем, при-

чем значения v/vo в точках 1 и 3 почти совпадают. Но

значения молярного объема (V ) в точках 1 и 3 при

T = 300K и P = 0 существенно отличаются. Причем

значение V (3) лишь на 5.6% больше, чем V (ОЦК).
Вывод о распухании вещества при аморфизации его

структуры согласуется с результатами эксперименталь-

ных работ, указанных в обзорах [1–4,7,8].

На рис. 4 показаны изотермические (при 300K) зави-

симости от давления (P в [GPa]) химического потенци-

ала (g — удельной энергии Гиббса), рассчитанной по

–47.5

0.5 1.00 1.5

–50.0

T = 300 K

1

2

3
Fe-amf

Fe-bcc

P, GPa

g
k/

, 
k
K

B –45.0

–42.5

–40.0

2.0–0.5

Рис. 4. Изотермические (при 300K) зависимости от дав-

ления химического потенциала (g в [103 K]). Сплошная ли-

ния 2 — расчет для ОЦК-Fe, штриховая линия 1 — расчет

для точки 1, точечная линия 3 — расчет для точки 3.

0.37

0.5 1.00 1.5

T = 300 K

1

2

3

Fe-amf

Fe-bcc

P, GPa

0.38

0.39

2.0–0.5

m
p

Рис. 5. Изотермические (при 300K) зависимости коэффициен-

та Пуассона от давления для железа с различной статической

структурой. Сплошная линия 2 — расчет для ОЦК-Fe, штрихо-

вая линия 1 — расчет для точки 1, точечная линия 3 — расчет

для точки 3 из (4).

формуле (13). Как видно из рис. 4 и табл. 2, химические

потенциалы аморфных структур 1 и 3 при T = 300K

и P = 0 совпадают. Это говорит о термодинамическом

равновесии между состояниями в точках 1 и 3 при

T = 300K и P = 0. Также видно, что при переходе

из аморфного состояния в ОЦК структуру величи-

на g уменьшается, т. е. энергия при таком переходе

выделяется.

На рис. 5 показаны изотермические (при 300 K)
зависимости от давления (P в [GPa]) коэффициента

Пуассона, рассчитанного по формуле (18). Как видно

из рис. 5 и табл. 2, величина µp при T = 300K и P = 0

для аморфных структур всегда выше, чем для кристалла.

При этом значение µp(3) лишь на 1.1% больше, чем

µp (ОЦК).

Из представленных в табл. 2 значений удельной

поверхностной энергии следует, что величина σ для

аморфных структур всегда меньше, чем у кристалла.

Поверхностная энергия твердого аморфного железа на

22% меньше чем у ОЦК железа, и на 11−16% больше,

чем у жидкой фазы. Это должно приводить к аморфи-

зации поверхности кристаллического металла. Этим же

можно объяснить также появление
”
квази-жидкого“ слоя

на поверхности кристалла [27,28].

Из представленных в табл. 2 значений удельной эн-

тропии для четырех статических структур следует, что

энтропия аморфных состояний всегда выше, чем энтро-

пия кристалла. При этом наиболее разупорядоченной

является структура в точке 2, которая, согласно данным

из [10], наиболее близка к области фазового перехода

кристалл−жидкость:

k p solidus = 0.494±0.002 ≤ k p(Melting)

≤ k p liquidus = 0.545 ± 0.002.
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Отметим также, что структура в точке 2 близка к

области, где наблюдается переход жидкости в стекло:

k p Glass = 0.58 [29,30].

Заключение

Показано, что структура в точке 1 из (4) соответству-

ет устойчивой статической упаковке жидкой аморфной

фазы. Структура в точке 2 разделяет метастабильные

аморфные статические структуры жидкой и твердой

фаз. Структура в точке 3 соответствует неустойчивой

статической твердой аморфной структуре, которая на-

ходится в термодинамическом равновесии с состоянием

из точки 1. Из точки 3 система может флуктуационным

путем либо перейти без изменения энергии в точку 1,

либо перейти с выделением энергии в кристаллическое

состояние.

Определены значения параметров парного межатом-

ного потенциала Ми−Леннард−Джонса для различных

структур железа. Используя полученные параметры по-

тенциала, изучено уравнение состояния железа при

T = 300K для различных статических структур. Рассчи-

таны термодинамические свойства различных статиче-

ских структур железа при T = 300K и P = 0.

Впервые рассчитана удельная поверхностная энергия

аморфного железа при T = 300K и P = 0. Показано,

что поверхностная энергия твердого аморфного железа

на 22% меньше, чем у ОЦК кристалла, и на 11−16%

больше, чем у жидкой фазы. Это должно приводить к

аморфизации поверхности кристаллического металла и

появлению
”
квази-жидкого“ слоя как на поверхности

кристалла, так и на поверхности твердой аморфной

структуры.
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