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Аннотация: рассматривается образование и поэтапный рост икосаэдрического 

нанокластера; условия его формирования и последующей перестройки в процессе 

термической обработки; представлены его внешний вид и статистика его структуры. 
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Структура аморфных твердых тел это актуальная проблема физики конденсированных 

сред. В последние годы наметился некоторый устойчивый прогресс в раскрытии 

закономерностей структурной организации металлических стекол (MC) [1]. Методом 

молекулярной динамики на примере железа было показано, что в основе процессов 

стеклования чистых металлов в результате закалки из жидкой фазы лежит образование 

перколяционного кластера из взаимопроникающих и контактирующих между собой 

икосаэдров, в вершинах и центрах которых находятся атомы [1]. 

Отсутствие трансляционной симметрии в икосаэдрическом перколяционном кластере 

вызывает трудности анализа его атомной структуры. Здесь необходим подход, основанный на 

учете типа сопряжения между икосаэдрами и числа таких сопряжений для каждого икосаэдра. 

В настоящей работе на основе статистико-геометрического анализа взаимного расположения 

икосаэдров в модели МС железа представлены результаты, раскрывающие некоторые 

закономерности структурной организации перколяционного кластера, а также морфологию и 

размерные характеристики его субструктурных элементов. 

Исходная модель расплава с плотностью 7800 кг/м3 была построена при Т = 2300 К 

путем случайной плотной упаковки 100000 атомов Fe в основном кубе с периодическими 

граничными условиями [2]. Взаимодействие между атомами рассчитывали с помощью 

парного потенциала Пака-Доямы. Атомам в начальный момент времени сообщались скорости 

в соответствии с распределением Максвелла. Методика молекулярно-динамического расчета 

состояла в численном интегрировании уравнений движения с временным шагом 1.523×10-15 

с по алгоритму Верле. Система выдерживалась при указанной температуре в течение 3000 

временных шагов. Затем температурное ограничение снималось, и в системе на протяжении 

3000 временных шагов при постоянной внутренней энергии устанавливалось тепловое 

равновесие. 

Далее температура системы была понижена до 1300 К, то есть на 120 К выше 

температуры стеклования [2] и проведен изотермический отжиг в течение 5000×Δt или 

0.7615×10-11 с. Затем систему методом статической релаксации перевели в состояние при Т=0 

К. 

Структурная организация статически релаксированной модели изучалась в рамках 

статистико-геометрического анализа путем построения многогранников Вороного и 

кластерного анализа икосаэдрических координационных многогранников. Изучение 

структуры перколяционного кластера, формирование которого лежит в основе стеклования 

модели расплава железа [2], проводилось путем разбиения его на малые по размеру 

нанокластеры и последующего анализа распределения их по размерам и морфологическим 

признакам. 
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Икосаэдры, в зависимости от их взаимного расположения в структуре стекла, могут 

быть изолированными друг от друга, иметь общие вершины, ребра, грани или образовывать 

взаимопроникающие пары. О наличии всех четырех вариантов взаимного сопряжения 

икосаэдров в структуре модели МС железа свидетельствует, парная функция радиального 

распределения атомов (ПФРРА), находящихся в центрах икосаэдров (рис.1). Первый пик 

соответствует контакту взаимопроникающих икосаэдров, второй – контакту икосаэдров по 

ребрам и граням, а третий – контакту икосаэдров по вершинам. 

 

 
Рис. 1. Парная функция радиального распределения атомов, находящихся в центрах 

икосаэдров в модели аморфного железа при T =1300 K после статической релаксации. 

 

Симметрия икосаэдров, содержащих оси пятого порядка, не совместима с 

трансляционной симметрией, поэтому заполнение пространства взаимопроникающими 

икосаэдрами невозможно без нарушения периодичности их размещения, накопления полей 

внутренних напряжений. Поэтому представленные на рис.1 пики ПФРРА размыты. В 

настоящей работе проведены только исследования структурной организации 

перколяционного кластера, образованного взаимопроникающими между собой икосаэдрами. 

На рис. 2 представлены результаты изучения распределения нанокластеров по 

количеству образующих эти нанокластеры взаимопроникающих икосаэдров. Максимальное 

число нанокластеров приходится на одиночные икосаэдры. С ростом числа икосаэдров в 

нанокластере число таких нанокластеров резко уменьшается. 

 

 
Рис. 2. Распределение нанокластеров по числу образующих эти нанокластеры 

взаимопроникающих икосаэдров в модели аморфного железа при Т=1300 К после 

статической релаксации. 
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На рис. 3 показаны примеры взаимного расположения атомов, находящихся только в 

центрах взаимопроникающих икосаэдров. Каждый нанокластер имеет определенное число 

икосаэдров N, количество связей между взаимопроникающими икосаэдрами Z. Соотношение 

между числом икосаэдров в кластере N и числом взаимопроникающих связей между 

икосаэдрами Z характеризует степень компактности нанокластера. Минимальной степенью 

компактности обладают нанокластеры, образующие цепочки из взаимопроникающих 

икосаэдров Z=N-1 (рис. 3а). 

   
а                       б                           в 

Рис. 3. Взаимное расположение атомов, находящихся в центрах взаимопроникающих 

икосаэдров, для некоторых нанокластеров в модели аморфного железа при Т=1300 К после 

статической релаксации. 

 

На рис. 3б показана конфигурация нанокластера из взаимопроникающих икосаэдров с 

максимальной степенью упаковки, найденной в модели железа. Он содержит 5 икосаэдров, в 

построении задействовано 26 атома и 7 взаимопроникающих связей. На рис. 3в изображен 

самый большой нанокластер из взаимопроникающих икосаэдров, содержащий 28 икосаэдров. 

Распределение нанокластеров по степени их компактности иллюстрирует рис.4. 

Каждая точка на рисунке указывает на наличие одного или несколько кластеров, 

образованного N икосаэдрами, которые имеют Z взаимопроникающих связей. Верхняя 

ограничительная линия соответствует нанокластерам с минимальной степенью компактности 

(цепочки икосаэдров). Нижняя ограничительная линия проходит через 2 самых 

плотноупакованных кластера – изолированный икосаэдр и кластер Бергмана. 

 

 
Рис 4. Распределение нанокластеров по числу содержащихся в них икосаэдров N  

и числу взаимопроникающих связей Z в модели аморфного железа  

при Т=1300 К после статической релаксации. 
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Формирование перколяционного кластера из взаимопроникающих и контактирующих 

между собой икосаэдров в процессе закалки является результатом последовательного 

присоединения атомов к треугольным граням политетраэдрических зародышей, которые всегда 

присутствуют в исходном расплаве. При этом каждый вновь присоединившийся атом 

увеличивает число тетраэдров в зародыше на единицу. При образовании икосаэдра из таких 

равносторонних тетраэдров возникает угловой "дефицит" в 7°20', что в конечном итоге приводит 

к появлению внутренних напряжений, которые в значительной степени возрастают, если в 

процессе дальнейшего присоединения тетраэдров, атомы, находящиеся в вершинах икосаэедра, 

оказываются центральными атомами вновь образованных икосаэдров. Максимальные 

напряжения возникают, когда все 12 вершинных атомов оказываются в центрах новых 

икосаэдров. Поэтому энергетически более выгодно образование достаточно разреженного 

икосаэдрического кластера по сравнению с плотноупакованным. При этом образуются 

преимущественно разветвленные цепочки из взаимопроникающих икосаэдров. Максимальное 

число взаимопроникающих связей для одного икосаэдра обычно не превышает 8-9. 

В результате проведенных исследований выявлено, что основой структурной 

организации перколяционного кластера, образованного взаимопроникающими и 

контактирующими между собой икосаэдрами, в модели металлического стекла железа 

являются малые по размеру квазикристаллы-нанокластеры. Такие нанокластеры 

представляют собой разветвленные цепочки взаимопроникающих и контактирующих 

икосаэдров, либо отдельные икосаэдры. Количество икосаэдрических нанокластеров резко 

увеличивается с уменьшением их размеров. В процессе стеклования рост таких нанокластеров 

из разных зародышей сопровождается их "столкновениями" друг с другом, появлением между 

ними контактов. Объединение отдельных икосаэдрических нанокластеров в икосаэдрический 

перколяционный кластер, на который приходится более 60% атомов, является ключевым 

этапом в формировании металлического стекла. 

 

Список литературы: 

1. А.В. Евтеев, А.Т. Косилов, Е.В. Левченко, Структурная модель стеклования чистых 

металлов, Письма в ЖЭТФ, том 76, вып. 2, с.115-117 (2002.) 

2. А.В. Евтеев, А.Т. Косилов, Е.В. Левченко, Атомные механизмы стеклования чистого 

железа, ЖЭТФ, том 126, вып. 3 (9), с. 600-608 (2004). 


