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ЗАСТОСУВАННЯ ПСЕВДО-БІНАРНОГО НАБЛИЖЕННЯ ПРИ  ДОСЛІДЖЕННІ 
ЛОКАЛЬНОЇ СТРУКТУРИ ПОТРІЙНИХ МЕТАЛІЧНИХ РОЗПЛАВІВ

Проведено рентгенодифракційне дослідження та моделювання методом оберненого Монте-Карло
структури потрійних розплавів Al71.6Ni23Fe5.4, Al72.5Co14.5Ni13, Al63.9Cu19.4Co16.7 , схильних до
утворення квазікристалічних фаз. У рамках псевдо-бінарного наближення отримано парціальні
структурні характеристики та здійснено детальний аналіз характеру впорядкування атомів у
розплавах. Встановлено кореляцію між локальною атомною структурою розплавів та відповідних
квазікристалічних та кристалічних фаз.

ВСТУП. При отриманні конструкційних
матеріалів численні технологічні процеси по-
в’язані із рідким станом, у зв’язку з чим дослід-
ження структури і властивостей багатокомпо-
нентних металічних розплавів є важливим та ак-
туальним завданням сучасного матеріалознав-
ства. Одержання матеріалів із заданими власти-
востями неможливе без детального аналізу ха-
рактеру впорядкування атомів у рідкому стані.
Найбільш гостро ця проблема проявляється при
загартовуванні з рідкого стану, коли структура і
властивості отримуваних матеріалів (аморфних,
квазікристалічних) значною мірою визначають-
ся  атомною структурою розплаву.

Одним з прямих методів отримання інфор-
мації про характер атомного впорядкування в
рідині є рентгенодифракційний. Однак при збі-
льшенні кількості компонентів розплаву суттє-
во ускладнюється аналіз та інтерпретація отри-
маних даних. На сьогодні велика кількість ква-
зікристалічних та аморфних матеріалів містить
як мінімум три або більше компонентів. У той же
час, навіть у випадку бінарного розплаву, для
одержання повного набору парціальних струк-
турних параметрів необхідно здійснити три не-
залежних дифракційних експерименти з вико-
ристанням, наприклад, нейтронів, електронів та
рентгенівських променів, повного або частково-
го, у комбінації з рентгенівським випромінюван-
ням, ізотопного заміщення або ж рентгенодиф-
ракційного разом з двома EXAFS-дослідження-
ми [1]. Складність реалізації кількох високотем-
пературних дифракційних досліджень і погана
визначеність, у більшості випадків, отриманих пар-
ціальних структурних факторів (СФ) та функцій

парного розподілу атомів (ФПРА), обмежують
застосування описаних методик для аналізу
структури багатокомпонентних розплавів.

У зв’язку з цим широкого застосування на-
були методи статистичного моделювання струк-
тури розплавів: молекулярна динаміка (МД),
методи Монте-Карло і оберненого Монте-Кар-
ло (ОМК) [1]. В останньому випадку оптимі-
зація структурної моделі невпорядкованої сис-
теми грунтується на мінімізації різниці між екс-
периментальним та розрахованим із модельної
атомної конфігурації кривими СФ. Із застосуван-
ням дифракційних даних та деяких інших обме-
жень (наприклад, експериментальних даних по
густині, відстаней найближчого підходу між ато-
мами тощо) одержують структурну модель роз-
плаву, яка в подальшому використовується для
розрахунку та аналізу різноманітних парціаль-
них характеристик. Наприклад, застосування ме-
тоду ОМК для моделювання структури бінар-
них розплавів алюмінію з перехідними метала-
ми (ПМ), дозволяє реконструювати із даних од-
ного рентгенодифракційного експерименту струк-
турну модель, парціальні характеристики якої не-
погано узгоджуються з експериментальними та
результатами МД-моделювання [2—4].

У загальному випадку для повного опису
структури n-компонентної системи необхідно зна-
ти n(n+1)/2 парціальних функцій — парціальних
структурних факторів (aij(S)) або парціальних
функцій розподілу атомів (gij(R)). Для трьох-
компонентної системи Al–ПМ1–ПМ2 — це шість
парціальних функцій. Однак коректність деяких
парціальних функцій, отриманих методом ОМК,
можна поставити під сумнів, оскільки фактори
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розсіювання атомів ПМ1 і ПМ2 досить близькі
між собою. В такому випадку у літературі до-
сить часто використовують псевдо-бінарне наб-
лиження [5—8], що дозволяє розглядати парціа-
льні характеристики потрійного розплаву, як для
бінарної системи.

Нами було адаптовано псевдо-бінарне наб-
лиження для аналізу структурних ОМК-моде-
лей потрійних розплавів, де два компоненти ма-
ють близьку розсіювальну здатність. У даній ро-
боті представлено результати рентгенодифрак-
ційного дослідження, моделювання та аналізу
парціальних характеристик потрійних розпла-
вів Al71.6Ni23Fe5.4 , Al72.5Co14.5Ni13 , Al63.9Cu19.4Co16.7
із застосуванням псевдо-бінарного наближення.

МЕТОДИКИ ДИФРАКЦІЙНОГО ЕКСПЕРИМЕН-
ТУ, МОДЕЛЮВАННЯ ТА АНАЛІЗУ ПАРЦІАЛЬНИХ
ХАРАКТЕРИСТИК ПОТРІЙНИХ  РОЗПЛАВІВ. Для
приготування потрійних сплавів використані ме-
тали наступних специфікацій: Al марки А999
(99.999 % мас.), електролітичні Ni (99.8 %), Cu (99.98
%), Co (99.8 %), залізо карбонільне рафіноване
(99.95 %). Зразки сплавів готували шляхом сплав-
лення компонентів в електродуговій печі КПТМ-
2 з невитратним вольфрамовим електродом в ат-
мосфері очищеного аргону. Втрати при виплав-
ці сплавів не перевищували 0.2 % від вихідної
маси зразків.

Рентгенодифракційне дослідження розпла-
вів проводили на θ–θ дифрактометрі в інерт-
ній атмосфері очищеного гелію з використан-
ням монохроматизованого MoKα-випромінюван-
ня. Детальний опис методики проведення висо-
котемпературного дифракційного експерименту,
первинної обробки кривих інтенсивності рент-
генівських променів, розсіяних від вільної по-
верхні розплаву, розрахунок кривих СФ та ФПРА
описані в роботі [1]. Оскільки в літературі відсу-
тні результати вимірювання густини потрійних
розплавів, то вона розраховувалася з експери-
ментальних даних для відповідних бінарних роз-
плавів [9—11]. Наприклад, значення густини по-
трійного розплаву Al1–x–yNixFey (x , y — атомні
частки ) розраховувалося за рівнянням:

ρ(Al1–x–yNixFey) = ρ(Al1–x–yNix+y)⋅ x
x+y

 +

+ ρ(Al1–x–yFex +y)⋅ y
x+y

 . (1)

Моделювання структури досліджених роз-

плавів проводили за допомогою методу оберне-
ного Монте-Карло [12] з використанням експе-
риментальних кривих СФ. Кожна структурна
модель розплаву містила 104 атомів стехіомет-
ричного складу, а її об’єм узгоджувався з дани-
ми по густині при температурі дослідження. Від-
стані найближчого підходу (σ) між односортни-
ми атомами були взяті із експериментальних
кривих ФПРА для відповідних рідких металів:
σAlAl = 0.235, σПМ–ПМ (ПМ = Fe, Co, Ni, Cu) зна-
ходились в межах від 0.20 до 0.21 нм. Врахову-
ючи відсутність значних енергетичних ефектів
при формуванні розплавів систем типу ПМ1–
ПМ 2, значення σПМ1ПМ2 розраховували за ади-
тивною схемою. Результати EXAFS-досліджень
розплавів алюмінію з перехідними металами [13,
14] свідчать, що найкоротші відстані реалізу-
ються для координації Al–ПМ , у зв’язку з чим
значення σAlПМ (ПМ = Fe, Co, Ni, Cu) дорів-
нювало 0.21 нм.

Структурні моделі потрійних розплавів доз-
воляють отримати шість парціальних функцій
(СФ чи ФПРА). Однак близькість значень ато-
мних факторів розсіювання рентгенівського ви-
промінювання для перехідних металів вказує на
некоректність розділення парціальних характе-
ристик, які стосуються атомів різних ПМ . Так, у
випадку потрійного розплаву Al72.5Co14.5Ni13
отримані з структурних моделей парціальні фун-
кції aNiNi(S), aNiCo(S) и aCoCo(S) співпадали між
собою в деталях. Схожа ситуація спостерігалась
і для aAlNi(S), aAlCo(S). Це дало можливість вико-
ристати псевдо-бінарне наближення, згідно з яким
при розрахунку парціальних характеристик роз-
плавів Al–ПМ1–ПМ2 атоми ПМ1 та ПМ2 не роз-
різнялися, а приймались як один тип ПМ .

Згідно з теорією розсіювання загальні експе-
риментальні структурні фактори a( S)  дво- та
трикомпонентного розплаву можна записати че-
рез парціальні складові наступним чином [1]:

a(S )–1 =  n1
2K1

2[a11(S )–1] +

+ 2n1n2K1K2[a12(S )–1] +  n2
2K2

2[a22(S )–1] ;  (4)

a(S )–1 =  n1
2K1

2[a11(S )–1] +  2n1n2K1K2[a12(S )–

– 1] +  n1n3K1K3[a13(S )–1] +  n2
2K2

2[a22(S )–1] +

+ 2n2n3K2K3[a23(S )–1] +  n3
2K3

2[a33(S )–1] ,   (5)

де ni — атомні частки i–го компоненту; Ki
2=
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= fi
2/Σcifi

2 — усереднений по кутах розсіювання
та сорту атомів коефіцієнт, який задає відносну
розсіювальну здатність i-го компоненту (fi —
атомні фактори розсіювання).

У випадку потрійного розплаву Al–ПМ1–
ПМ2 атоми Al, ПМ1, ПМ2 є атомами 1,2,3 сорту
відповідно. Оскільки розсіювальна здатність ато-
мів ПМ1 і ПМ2 близька (f ПМ1

2 ≈ f ПМ 2

2 ), то близь-
кими будуть і відповідні коефіцієнти KПМ1

та
KПМ2

, що дозволяє записати рівняння (5) у ви-
гляді, тотожному до рівняння (4):

a(S ) – 1 =  nAl
2 KAl

2 [aAlAl(S )–1] +  

+  2nAlnПМKAlKПМ[aAlПМ(S )–1] +

+ nПМ
 2 KПМ

 2 [aПМПМ(S )–1] , (6)

де nПМ= nПМ1
+nПМ2 , a KПМ = (nПМ1

KПМ1
 +

+nПМ2
KПМ2

)/(nПМ1
 + nПМ2

). У цьому випадку
псевдо-бінарні парціальні функції  aAlПМ(S) та
aПМПМ(S)  задаються  рівняннями:

 aAlПМ(S ) –1 =  
nПМ1

KПМ1
(aAlПМ1

(S) − 1)

(nПМ1
KПМ1

 + nПМ2
KПМ2

)
 +

+ 
nПМ2

KПМ2
(aAlПМ2

(S) − 1)

(nПМ1
KПМ1

 + nПМ2
KПМ2

)
 ; (7)

aПМПМ(S) –1 = 
nПМ 1

 2 KПМ 1

 2 (aПМ 1ПМ1
(S) − 1)

(nПМ 1
KПМ1

 + nПМ 2
KПМ 2

)2  +

+ 
2nПМ1

nПМ2
KПМ1

KПМ2
(aПМ1ПМ2

(S) − 1)

(nПМ1
KПМ1

 + nПМ2
KПМ2

)2  +

+ 
nПМ2

 2 KПМ2

 2 (S)(aПМ2ПМ2
(S) − 1)

(nПМ1
KПМ1

 + nПМ2
KПМ2

)2  . (8)

Отримані таким чином парціальні СФ дос-
ліджуваних потрійних розплавів використову-
вали для аналізу атомного впорядкування шля-
хом розрахунку парціальних ФПРА. Окрім того,
їх застосовували для розрахунку парціальних
СФ ANN(S), ANC(S), введених Бхатіа–Торнтоном,
що характеризують кореляції густина—густина,
концентрація—концентрація та густина—кон-
центрація відповідно [1].

Додатково структурні моделі розплавів були
проаналізовані за допомогою статистично-гео-
метричного методу Вороного–Делоне [15], для чо-
го конфігураційний простір моделей розбивався
на поліедри Вороного (ПВ) та симплекси Делоне
(СД) з подальшим розрахунком кривих розпо-
ділу їх топологічних та метричних характерис-
тик. Детально аналізувались політетраедричні
атомні кластери, які формують щільне некрис-
талічне пакування [16].

ЕКСПЕРИМЕНТ ТА ОБГОВОРЕННЯ РЕЗУЛЬ-
ТАТІВ. Експериментальні та модельні криві СФ
потрійних розплавів Al71.6Ni23Fe5.4, Al72.5Co14.5Ni13 ,
Al63.9Cu19.4Co16.7 при різних температурах задо-
вільно узгоджуються між собою у всьому діапа-
зоні значень вектору дифракції (S) (рис. 1). Точ-
ність визначення температури розплавів під час
дифракційного експерименту складала ± 10 К.

Подібно до бінарних розплавів Al–Ni, Al–Co,
Al–Fe та Al–Cu [17, 18] на кривих СФ потрійних
розплавів спостерігається передпік в області зна-
чень вектора дифракції 13—22 нм–1. Існування до-
даткового піку (передпіку для розплавів або гос-
трого першого піку для стекол) при малих зна-
ченнях вектору дифракції пов’язують із наявні-
стю “середнього порядку”, тобто з певною струк-
турною організацією атомів, що виходить за ме-
жі ближнього порядку [19]. Іншими словами, пе-
редпік виникає тоді, коли у системі, за відсутно-
сті дальнього порядку, є характерний масштаб,
що перевищує найближчі міжатомні відстані [20].
Іншою особливістю кривих СФ потрійних розп-
лавів, яка не була зафіксована для бінарних, є
асиметрична  форма другого максимуму (нап-
лив на правій гілці) у випадку Al71.6Ni23Fe5.4 та
Al63.9Cu19.4Co16.7, що пов’язують із присутністю
у невпорядкованих системах (аморфних спла-
вах, розплавах) так званого ікосаедричного бли-
жнього порядку (ІБП) [21]. Із ростом темпера-
тури спостерігається поступове виродження за-
значених особливостей кривих СФ.

У табл. 1 наведені структурні параметри ек-
спериментальних кривих СФ (рис. 1) та ФПРА
потрійних розплавів: S1, a(S1) — положення та
висота першого максимуму СФ відповідно; R1
— найбільш імовірна  найближча міжатомна
відстань (положення першого максимуму на
кривих g(r)); Sp — положення передпіку; Rp —
мінімальна відстань кореляції між атомами, що
визначалася за рівнянням Sp⋅Rp=7.73 [22]. Для
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порівняння наведені значення відповідних па-
раметрів раніше досліджених бінарних розп-
лавів з близьким до потрійних вмістом алю-
мінію. Для всіх потрійних розплавів характер-
ним є суттєве зменшення R1 у порівнянні з
чистим алюмінієм (R1(Al) = 0.278 нм) як резу-
льтат пріоритетності взаємодії між атомами
різного сорту, що обумовлює від’ємні відхилен-
ня R1 від адитивності. Порівняння значень R1
вказує на невелике скорочення
найближчих міжатомних відс-
таней при переході від бінар-
них до потрійних розплавів шля-
хом часткової заміни перехідно-
го металу на інший.

Парціальні СФ  та ФПРА
розплавів були розраховані в
рамках псевдо-бінарного наб-
лиження з використанням от-
риманих структурних моделей.
Для прикладу на рис. 2 наве-
дені парціальні функції потрі-
йного розплаву Al71.6Ni23Fe5.4
при 1253 (Tпл+50). Парціаль-
на крива aAlПМ(S) містить так
званий премінімум в області
малих значень вектора диф-
ракції, що трактується у літе-
ратурі [8] як свідчення інтен-

Рис. 1. Експериментальні (кружечки) та модельні (лі-
нії) криві СФ потрійних розплавів Al71.6Ni23Fe5.4 (а),
Al72.5Co14.5Ni13 (б), Al63.9Cu19.4Co16.7 (в) при різних
температурах.

Т  а б л и ц я  1
Структурні параметри потрійних та подвійних розплавів алюмінію з пере-
хідними металами, отримані з експериментальних кривих СФ та ФПРА

Склад T , K S1, нм–1 a(S 1) R 1, нм Sp, нм–1 R p, нм

  Al72Ni28 [17] 1473± 10 29.9± 0.1 2.06 0.253± 0.001 19.0± 0.5 0.41± 0.02
  Al71.6Ni23Fe5.4 1253 30.3 2.19 0.251 17.0 0.45

1353 30.1 2.13 0.252 17.5 0.44
1473 30.1 1.99 0.252 17.7 0.43

  Al71.4Co28.6 [17] 1593 30.4 2.19 0.252 18.5 0.42
  Al72.5Co14.5Ni13 1473 30.1 2.14 0.249 18.7 0.41

1533 29.6 2.13 0.250 17.8 0.43
1673 29.0 2.12 0.251 15.2 0.50

  Al63.9Cu19.4Co16.7 1373 29.5 2.23 0.258 17.9 0.43
1443 29.6 2.05 0.258 18.5 0.42
1543 29.7 2.18 0.260 16.0 0.47

  Al60Cu40 [17] 1083 29.3 2.21 0.260 16.7 0.46

a б

в
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сивної взаємодії між атомами ПМ  та Al. Пе-
редпік виявляється лише на кривій aПМПМ(S),
що узгоджується з результатами, отриманими
для бінарних розплавів Al–ПМ  [17]. Оцінка
мінімальної відстані кореляції на основі поло-
ження передпіку на кривій aПМПМ(S) дає зна-
чення в межах від 0.42 до 0.45 нм. Отриманий
результат узгоджується з існуванням на кри-
вих gПМПМ(r) (рис. 2) аномально високого дру-

гого максимуму у вказаному інтервалі значень
міжатомних відстаней. Аналогічна картина спо-
стерігається і для інших потрійних розплавів.
Одержані дані дозволяють зробити висновок, що
середній порядок у розплавах Al71.6Ni23F e5.4,
Al72.5Co14.5Ni13 та Al63.9Cu19.4Co16.7 обумов-
лений специфічними кореляціями між атома-
ми  ПМ  із мінімальною відстанню кореляції
0.42—0.45 нм. 

Неорганическая и физическая химия

Рис. 2. Парціальні СФ  (а) та ФПРА (б) потрійного розплаву Al71.6Ni23Fe5.4 при 1253 :
 1 — Al–Al; 2 —  Al–ПМ ; 3 — ПМ–ПМ .

a б

Рис. 3. Температурна залежність парціальних СФ  (а) та ФПРА (б) розплаву Al63.9Cu19.4Co16.7 :
1 — 1373; 2 — 1443; 3 — 1543 К .

бa
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Аналіз міжатомних відстаней R1(i–j) (табл.
2) показує, що у всіх випадках найкоротші від-
стані реалізуються між атомами Al та ПМ як ре-
зультат наявності ковалентної складової у вза-
ємодії між ними. Пріоритетність взаємодії між різ-
носортними атомами приводить до витіснення
атомів ПМ  у другу координаційну сферу один
відносно одного, що обумовлює  високий другий
максимум на кривих gПМПМ(r) (рис. 2, б) та хімі-
чне впорядкування атомів у досліджених роз-
плавах. Із ростом температури спостерігається
зменшення висоти другого максимуму на кри-
вих gПМПМ(r) (рис. 3, а) та передпіку на кривих
aПМПМ(S). 

На рис. 4 наведені парціальні функції AСС(S)
та ANN(S ) для розплаву Al63.9Cu19.4Co16.7 при
1373 К, розраховані із кривих aAlAl(S), aAlПМ(S)
та  aПМПМ(S):

 A NN(S ) =  cAl
2aAlAl(S ) +  cПМ

2aПМПМ(S ) +
+ 2cAlcПМaAlПМ(S ) ,

A CC(S )/(cAlПМ) =  1 +  cAlcПм[aAlAl(S ) +
+ aПМПМ(S ) – 2aAlПМ(S )] . (9)

Отримані криві вказують на відповідність
положення передпіку на a(S) та плеча на лівій
гілці першого максимуму кривої AСС(S)/(сAlcПМ).
На кривих ANN(S) більш чітко, ніж на загально-
му СФ, виявляється наплив на правому схилі
другого максимуму, інтенсивність якого зменшу-

ється з ростом температури. У випадку інших
розплавів спостерігається схожа картина за ви-
нятком Al72.5Co14.5Ni13 , де відсутня асиметрія дру-
гого максимуму кривих ANN(S). Таким чином, пе-
редпік на кривих СФ обумовлений хімічною при-
родою локального впорядкування атомів, а аси-
метрія другого піку — топологією пакування
атомів у розплавах.

Рис. 4. Експериментальний СФ  (1), парціальні функ-
ції ANN(S ) (2) та AСС(S )/(cAlПМ) (3) для розплаву
Al63.9Cu19.4Co16.7 при 1373 К .

Т а б л и ц я  2
Найближчі міжатомні відстані (нм) у потрійних та подвійних розплавах алюмінію з перехідними мета-
лами, одержані зі структурних моделей

Склад T , K R 1 R 1(Al–Al) R 1(Al–ПМ) R1(ПМ–ПМ)

      Al72Ni28 [17] 1473 ± 10 0.253 ± 0.001 0.262 ± 0.002 0.245 ± 0.002 0.270 ± 0.002
      Al71.6Ni23Fe5.4 1253 0.251 0.262 0.245 0.258

1353 0.252 0.264 0.246 0.258
1473 0.252 0.266 0.247 0.257

      Al71.4Co28.6 [17] 1593 0.252 0.262 0.245 0.263
      Al72.5Co14.5Ni13 1473 0.249 0.256 0.243 0.263

1533 0.250 0.256 0.246 0.262
1673 0.251 0.255 0.249 0.260

      Al63.9Cu19.4Co16.7 1373 0.258 0.262 0.254 0.263
1443 0.258 0.262 0.254 0.264
1543 0.260 0.263 0.254 0.266

      Al60Cu40 [17] 1083 0.260 0.261 0.258 0.264
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Додатковий аналіз характеру локального
впорядкування атомів та його температурної
еволюції був проведений шляхом розрахунку кі-
лькісного параметра Уоррена αW  [23] з викорис-
танням отриманих значень координаційних чи-
сел атомів:
       αW  =  1 – 

z12
c2 <z>

 =  1 – 
z21

c1 <z>
 ,     (10)

де ci — атомна концентрація i-го компонента; zij
— кількість атомів j-го сорту в найближчому ото-
ченні i-го атомa; <z> = c2(z11+z12) + c1(z21+z22)
— середнє координаційне число атомів. Значення
αW  характеризує відхилення локальної концен-
трації від стехіометричної, а саме: від’ємне зна-
чення вказує на переважно гетероатомну коорди-
націю, додатне — на переважно односортну ко-
ординацію атомів. Одержані значення парамет-
ру αW : –0.025 (1253 К), –0.017 (1353 К), 0.005
(1473 К) для Al71.6Ni23Fe5.4; –0.017 (1473 К), –0.015
(1533 К), 0.007 (1673 К)  для Al72.5Co14.5Ni13;
–0.018 (1373 К), –0.024 (1443 К) та 0.009 (1543 К)
для Al63.9Cu19.4Co16.7 вказують на існування хі-
мічного локального впорядкування атомів та
його поступову деградацію при збільшенні тем-
ператури.

Потрібно відмітити, що фазові діаграми
систем Al–Ni–Fe, Al–Ni–Co та Al–Cu–Co харак-
теризуються наявністю великої кількості бінар-
них і потрійних кристалічних та квазікристалі-
чних фаз у концентраційній області, близькій до
досліджуваних розплавів [24—26]. У структурі
квазікристалічних фаз та їх кристалічних апрок-
симантів локальне оточення атомів визначає-
ться їх хімічною природою, що приводить до
пріоритетного вмісту алюмінію в координацій-
ному оточенні атомів перехідних металів. У дея-
ких випадках у найближчому оточенні атомів ПМ
присутні лише атоми Al. Це пояснюється [27] ви-
сокою енергетикою парних взаємодій Al–ПМ ,
особливо на відстанях менше 0.3 нм, через що
атоми ПМ  розташовуються один відносно од-
ного, переважно на більш далеких відстанях —
від 0.45 до 0.49 нм.

Результати проведеного дослідження підтвер-
джують, що найбільш короткі зв’язки в розпла-
вах реалізуються в координації Al–ПМ , обумов-
люючи хімічне локальне впорядкування з пере-
важно гетероатомною координацією та аномаль-
но високий другий максимум кривих gПМПМ(r)

як результат витіснення атомів ПМ у другу ко-
ординаційну сферу один відносно одного. Таким
чином, локальний порядок у досліджених по-
трійних розплавах містить елементи хімічного
локального впорядкування атомів, які характе-
рні для кристалічних та квазікристалічних фаз
відповідного складу. При підвищенні темпера-
тури ступінь хімічного впорядкування зменшує-
ться з одночасним зростанням прямих конта-
ктів ПМ–ПМ , що приводить до зменшення ви-
соти другого та збільшення висоти першого мак-
симуму кривих gПМПМ(r) та зникнення перед-
піку на кривих СФ .

Характер пакування атомів у розплавах до-
сліджувався за допомогою статистично-геомет-
ричного методу Вороного–Делоне з  використан-
ням отриманих структурних моделей. Відомо, що
характерною властивістю металічних розплавів
є наявність політетраедричних кластерів з еле-
ментами пентагональної симетрії [16], що реалі-
зується у вигляді пентагональної біпіраміди —
декаедру, який, у свою чергу, є складовою части-
ною ікосаедричного атомного кластеру. Прове-
дений аналіз вказує, що для всіх потрійних роз-
плавів має місце високий вміст кластерів з іко-
саедричною симетрією, який із підвищенням
температури стрімко зменшується, підкреслюю-
чи їх чутливість до перегріву над лінією ліквіду-
су. Варто відмітити, що локальний атомний по-
рядок у квазікристалічних фазах і їх кристаліч-
них апроксимантах базується саме на симетрії п’я-
того порядку. 

Таким чином, застосування псевдо-бінар-
ного наближення при дослідженні структури роз-
плавів алюмінію з перехідними металами схи-
льних до утворення квазікристалічних фаз дозво-
ляє зробити ряд висновків. Передпік на кривих
СФ є наслідком хімічного локального впоряд-
кування атомів, що обмежує прямі координації
ПМ–ПМ , а асиметрія другого піку пов’язана із
топологічним впорядкуванням у розплавах, що
визначається присутністю політетраедричних
кластерів з пентагональною симетрією. З підви-
щенням температури відбувається поступове роз-
мивання даних типів атомного впорядкування.
Локальний та середній порядок у досліджених
розплавах корелюють з характером ближнього
оточення атомів у відповідних кристалічних та
квазікристалічних фазах, що підтверджується  прі-
оритетністю взаємодії різносортних атомів у роз-
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плавах та присутністю політетраедричних клас-
терів ікосаедричного типу.

РЕЗЮМЕ. Проведено рентгенодифракцион-
ное исследование и моделирование методом обратно-
го Монте–Карло структуры тройных Al71.6Ni23Fe5.4 ,
Al72.5Co14.5Ni13 , Al63.9Cu19.4Co16.7 расплавов склон-
ных к образованию квазикристаллических фаз. С ис-
пользованием псевдо-бинарного приближения по-
лучены парциальные структурные характеристики
и осуществлен детальный анализ характера упоря-
дочения атомов в расплаве. Установлена корреляция
между локальной атомной структурой расплавов и
соответствующих квазикристаллических и кристал-
лических фаз.

SUMMARY. The structure of the liquid quasicrys-
tal-forming Al71.6Ni23Fe5.4 , Al72.5Co14.5Ni13 , Al63.9Cu19.4-
Co16.7 alloys was examined by X-ray diffraction study
and the reverse Monte Carlo simulation. The partial
structural characteristics were obtained and detailed
analysis of the short-range order of liquid alloys were
carried out using pseudo-binary approach. The corre-
lation between the short-range order in the liquid al-
loys and corresponding crystalline and quasicrystalline
phases has been established.
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