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ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Îñîáåííîñòè ïîëèìîðôíûõ ïåðåõîäîâ
â ìåòàëëàõ óæå íå îäíî ñòîëåòèå ïðèâëåêàþò
âíèìàíèå èññëåäîâàòåëåé. Ïîíèìàíèå è ïðåä-
ñêàçàíèå îñîáåííîñòåé ýòèõ ïðîöåññîâ èìååò
áîëüøîå ïðàêòè÷åñêîå çíà÷åíèå, òàê êàê â
ðàâíîâåñíûõ óñëîâèÿõ îíè ðåàëèçóþòñÿ áî-
ëåå ÷åì â äåñÿòêå ìåòàëëîâ [1�3]. Ðàñøèðÿ-
åòñÿ ïåðå÷åíü ìåòàëëîâ, ñïîñîáíûõ èñïûòû-
âàòü ïîëèìîðôíûå ïðåâðàùåíèÿ â íåðàâíî-
âåñíûõ óñëîâèÿõ [4]. Ïðè èññëåäîâàíèè ïîëè-
ìîðôíûõ ïåðåõîäîâ îñîáîå âíèìàíèå óäåëÿ-
åòñÿ òàê íàçûâàåìîìó ìàðòåíñèòíîìó ïðåâðà-
ùåíèþ, êîòîðîå èãðàåò îïðåäåëÿþùóþ ðîëü
â ÿâëåíèè çàêàëêè [5, 6].

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ äëÿ îïèñàíèÿ ñìåíû
òèïà êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê ïðè ïîëèìîðô-
íûõ ïåðåõîäàõ â îñíîâíîì ïðèâëåêàþòñÿ ìî-
äåëè îòíîñèòåëüíûõ ñìåùåíèé ïëîñêèõ ñåòîê
[7�9]. Àíàëîãè÷íî àâòîðàì ðÿäà ïóáëèêàöèé
îá îñîáåííîñòÿõ ñòðóêòóðíûõ ïðåâðàùåíèé ìû
ñòîëêíóëèñü ñî ñëîæíîñòüþ îïèñàòü ýâîëþöèþ
ñòðóêòóðû èç-çà ìíîãîîáðàçèÿ îáîçíà÷åíèé
àòîìíûõ ïëîñêîñòåé è âåêòîðîâ ïðÿìîé è îá-
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Àííîòàöèÿ

Ðàññìîòðåíû ïðîöåññû ñòðóêòóðîîáðàçîâàíèÿ â õîäå ïîëèìîðôíûõ ïðåâðàùåíèé â ìåòàëëàõ. Ñ ïî-
çèöèé êëàñòåðíîãî ïîäõîäà âûäâèíóòà ìîäåëü ïîëèìîðôíûõ ïåðåõîäîâ â ìåòàëëàõ ñ ÃÖÊ-, ÃÏÓ- è ÎÖÊ-
ðåøåòêàìè. Â îñíîâå åå ëåæèò ïðåäñòàâëåíèå î ñîõðàíåíèè îáúåìà îêòàýäðè÷åñêèõ êëàñòåðíûõ ýëåìåí-
òîâ ñîîòâåòñòâóþùèõ ðåøåòîê. Îáíàðóæåíî, ÷òî ðàñ÷åòíûå äàííûå õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ìîäåëüíûìè
ïðåäñòàâëåíèÿìè, ïðåäëîæåííûìè â ðàáîòå.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ïîëèìîðôíûé ïåðåõîä, êðèñòàëëè÷åñêèå êëàñòåðû, ÃÖÊ-, ÃÏÓ-, ÎÖÊ-ðåøåòêè

ðàòíîé ðåøåòîê äëÿ ñòðóêòóð ñ ðàçëè÷íîé
ñèììåòðèåé.

Ïàðàëëåëüíî ñ ìîäåëüþ ïëîñêèõ ñåòîê ñó-
ùåñòâîâàë ïîäõîä ãåîìåòðè÷åñêèõ îáúåìîâ
[10]. Èçâåñòåí ìåòîä ìîäåëèðîâàíèÿ êîîïåðà-
òèâíîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ â ñèììåòðè÷íûõ
ñèñòåìàõ ñ ñîõðàíåíèåì èõ ñâÿçíîñòè, îñíî-
âàííûé íà ïðåäñòàâëåíèè êàæäîãî ñòðóêòóð-
íîãî ñîñòîÿíèÿ â âèäå êîìáèíàöèè ýëåìåíòàð-
íûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ [11�21]. Ðàñ-
ñìîòðèì îïèñàíèå ñàìûõ ðàñïðîñòðàíåííûõ
òèïîâ êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê â ìåòàëëàõ
â ðàìêàõ êëàñòåðíîé ìîäåëè.

Ïèðñîí [11] îïèñûâàåò ñòðóêòóðó ÎÖÊ-ðå-
øåòêè êàê ñèñòåìó, ñîñòîÿùóþ èç øåñòè íå-
ïðàâèëüíûõ îêòàýäðîâ (ðèñ. 1, à). Òàêîé îêòà-
ýäð èìååò âûñîòó, ðàâíóþ ðåáðó êóáà ÎÖÊ-
ðåøåòêè a, è äâå äðóãèå âûñîòû, ðàâíûå a    .
Øåñòü íåïðàâèëüíûõ îêòàýäðîâ ñîñòàâëÿþò
äîäåêàýäð ñ äâåíàäöàòüþ ãðàíÿìè, èìåþùè-
ìè ôîðìó ðîìáîâ (ðîìáîäîäåêàýäð). Îäíà âû-
ñîòà ðîìáà ðàâíà ðåáðó êóáà ÎÖÊ-ðåøåòêè
a, à äðóãàÿ � a    . Òàêèì îáðàçîì, îïèñàííûé
íåïðàâèëüíûé îêòàýäð ìîæíî îïèñàòü êàê ýëå-
ìåíòàðíûé êëàñòåð ÎÖÊ-ðåøåòêè.
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Ñîãëàñíî [13], ÃÖÊ-ðåøåòêó ìîæíî ïðåä-
ñòàâèòü êàê êîìáèíàöèþ îäíîãî ïðàâèëüíîãî
îêòàýäðà, îêðóæåííîãî ïðàâèëüíûìè òåòðàýä-
ðàìè, ñâÿçàííûìè îáùèìè òðåóãîëüíûìè ãðà-
íÿìè (ñì. ðèñ. 1, á). Ãåêñàãîíàëüíàÿ ïëîòíî
óïàêîâàííàÿ (ÃÏÓ) ðåøåòêà ìîæåò áûòü ïðåä-
ñòàâëåíà êàê êîìáèíàöèÿ ñâÿçàííûõ ìåæäó
ñîáîé ïàð ïðàâèëüíûõ îêòàýäðîâ, ÷åðåäóþ-
ùèõñÿ ñ ïàðàìè ïðàâèëüíûõ òåòðàýäðîâ (ñì.
ðèñ. 1, â). Òàêèì îáðàçîì, ýëåìåíòàðíûìè êëàñ-
òåðàìè ÃÖÊ- è ÃÏÓ-ðåøåòîê ÿâëÿþòñÿ ïðà-
âèëüíûé îêòàýäð (âñå âûñîòû êîòîðîãî ðàâíû
ðåáðó êóáà à, ðåáðà ðàâíû a/   ) è ïðàâèëüíûé
òåòðàýäð (âñå âûñîòû êîòîðîãî ðàâíû a/   , ðåá-
ðà � a/  ) [13].

ÃÖÊ- è ÃÏÓ-ðåøåòêè îòëè÷àþòñÿ ïîðÿä-
êîì ðàñïîëîæåíèÿ òåòðàýäðîâ è îêòàýäðîâ.
Òàêèì îáðàçîì, ìåæïëîñêîñòíîå ðàññòîÿíèå
d200 ÃÏÓ-ðåøåòêè ðàâíî d111 ÃÖÊ-ðåøåòêè,
ïîýòîìó îäíà ðåøåòêà ìîæåò ëåãêî ïåðåõî-
äèòü â äðóãóþ ïðè íåçíà÷èòåëüíûõ ñìåùåíè-
ÿõ îòäåëüíûõ àòîìîâ. Ìàêñèìàëüíàÿ âåëè÷è-
íà òàêèõ ñìåùåíèé ñîñòàâëÿåò a/  , êàê ýòî
ïîêàçàíî, íàïðèìåð, â [22].

Ïîä÷åðêíåì, ÷òî ðåáðà îêòàýäðè÷åñêèõ è
òåòðàýäðè÷åñêèõ êëàñòåðîâ ñîñòàâëÿþùèõ ÃÖÊ-
èëè ÃÏÓ-ðåøåòêè ðàâíû â ïðåäåëàõ êðèñòàë-
ëè÷åñêîé ðåøåòêè îäíîãî òèïà (ñì. ðèñ. 1, á, â).

Â ëèòåðàòóðå èçâåñòíî ìíîæåñòâî ïðèìå-
ðîâ ïåðåõîäîâ èç ÃÏÓ â ÃÖÊ ïðè ïîâûøåíèè

òåìïåðàòóðû, êîòîðûå ëåãêî îáúÿñíèìû [13].
Èçâåñòíî, ÷òî ïëîòíîñòü çàïîëíåíèÿ ïðîñòðàí-
ñòâà àòîìàìè â ÃÖÊ- è ÃÏÓ-ðåøåòêàõ îäè-
íàêîâà è ñîñòàâëÿåò 0.74. Ñåòî÷íàÿ ìîäåëü
êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð ïðåäïîëàãàåò ðàñ-
ïîëîæåíèå òðåóãîëüíûõ ñåòîê â ÃÖÊ-ðåøåò-
êå ïî ñèñòåìå ÀÂÑÀÂÑ, à â ÃÏÓ-ðåøåòêå ïî
ñèñòåìå ÀÂÀÂÀÂ. Òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ïå-
ðåéòè èç ÃÖÊ- â ÃÏÓ-ðåøåòêó, äîñòàòî÷íî
ïåðåìåñòèòü îäíó ïëîñêóþ òðåóãîëüíóþ ñåò-
êó Ñ èç ðÿäà ÀÂÑ íà âåëè÷èíó a/   . Îäíàêî â
ðåàëüíîñòè ýòà îïåðàöèÿ íåâîçìîæíà, â òî
âðåìÿ êàê ñìåùåíèå îòäåëüíûõ àòîìîâ âïîë-
íå âåðîÿòíî.

Ïåðåõîä èç ÎÖÊ â ÃÏÓ îáúÿñíÿåòñÿ íå-
îäíîçíà÷íî [11]. Ïî íàøåìó ìíåíèþ [22], ïðè
ôàçîâîì ïðåâðàùåíèè ìîæåò ïðîèçîéòè ñìå-
ùåíèå àòîìîâ ÎÖÊ-ðåøåòêè íà ðàññòîÿíèå,
ðàâíîå 0.15 × à ÃÖÊ-ðåøåòêè (ðàññòîÿíèå ïî-
êàçàíî ñòðåëêàìè íà ðèñ. 2).

Àíàëîãè÷íûé ïîäõîä ìîæíî ïðåäëîæèòü
â ñëó÷àå ïåðåõîäà ÎÖÊ-ðåøåòêè â ÃÖÊ. Äëÿ
ýòîãî íåîáõîäèìî òàêèì æå îáðàçîì ïåðåâåñ-
òè íåïðàâèëüíûé îêòàýäð ÎÖÊ-ðåøåòêè
â ïðàâèëüíûé îêòàýäð ÃÖÊ-ðåøåòêè.

Ïðè áîëüøèõ íàïðÿæåíèÿõ äëèíû âñåõ
ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé ñòðåìÿòñÿ ê �âûðàâíè-
âàíèþ�, ÷òî ëåãêî îáúÿñíèòü ýíåðãèåé îòòàë-
êèâàíèÿ, êîòîðàÿ îáû÷íî îïèñûâàåòñÿ ïîòåí-
öèàëàìè B/rn, ãäå r � ìåæàòîìíîå ðàññòîÿ-
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Ðèñ. 1. Êëàñòåðíîå ïðåäñòàâëåíèå êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð: à � îêòàýäðè÷åñêèå êëàñòåðû ÎÖÊ-ðåøåòêè [11];
á � ðîìáîýäðè÷åñêèé êëàñòåðíûé àãðåãàò ÃÖÊ-ðåøåòêè [13], ñîñòîÿùèé èç òåòðàýäðè÷åñêèõ è îêòàýäðè÷åñêîãî êëàñ-
òåðîâ; â � êëàñòåðíûé àãðåãàò ÃÏÓ-ðåøåòêè, ñîñòîÿùèé èç òåòðàýäðè÷åñêèõ è îêòàýäðè÷åñêèõ êëàñòåðîâ [11, 13].
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íèå; n � íàòóðàëüíûé ðÿä ÷èñåë; Â � êîíñòàíòà
[23]. Àâòîð [23] ïîêàçàë, ÷òî îòòàëêèâàíèå â
ñèììåòðè÷íûõ ñòðóêòóðàõ, êàê, íàïðèìåð,
êëàñòåðû ÃÖÊ-ðåøåòêè, èãðàåò çíà÷èòåëüíî
ìåíüøóþ ðîëü. Ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ, êîã-

äà ýíåðãèÿ ñèñòåìû ïðåèìóùåñòâåííî îïðå-
äåëÿåòñÿ ñèëàìè îòòàëêèâàíèÿ, íàèáîëåå ñòà-
áèëüíû ñòðóêòóðû ñ ïðèìåðíî îäèíàêîâîé
äëèíîé ñâÿçåé [23].

Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíî, ÷òî çåëåíûé îêòàýäðè-
÷åñêèé êëàñòåð ÎÖÊ ñóùåñòâåííî óñòóïàåò ïî
ñâîåìó îáúåìó êðàñíîìó îêòàýäðè÷åñêîìó
êëàñòåðó ÃÖÊ. Îäíàêî â ñîîòâåòñòâèè ñ íà-
øåé ãèïîòåçîé îáúåìû ýòèõ äâóõ êëàñòåð-
íûõ ýëåìåíòîâ äîëæíû áûòü îäèíàêîâûìè.
Ýòî ìîæåò áûòü äîñòèãíóòî íåáîëüøèìè ñìå-
ùåíèÿìè àòîìîâ êëàñòåðîâ èç ñâîèõ èäåàëè-
çèðîâàííûõ ïîçèöèé (ñì. ðèñ. 2).

Äëÿ àíàëèçà âîçìîæíîñòè òàêîãî ïåðåõî-
äà ñäåëàí ðàñ÷åò ãåîìåòðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ
äëÿ ïðàâèëüíîãî îêòàýäðà ÃÖÊ- èëè ÃÏÓ-ðå-
øåòêè è äëÿ íåïðàâèëüíîãî îêòàýäðà ÎÖÊ. Íà
ðèñ. 3 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè îáúåìà ïðà-
âèëüíîãî è íåïðàâèëüíîãî îêòàýäðà ÎÖÊ-ðå-
øåòêè îò äëèíû ðåáðà, à òàêæå ïàðàìåòð êðè-
ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ÃÖÊ, ñëîæåííîé èç
ïðàâèëüíûõ îêòàýäðîâ è òåòðàýäðîâ ñ çàäàí-
íîé äëèíîé ðåáðà.

Ðèñ. 2. Îáðàçîâàíèå ÃÖÊ-ðåøåòêè èç îêòàýäðè÷åñêîãî
êëàñòåðà ÎÖÊ-ðåøåòêè (ñòðåëêàìè ïîìå÷åíî ñìåùåíèå
àòîìîâ ÎÖÊ â ïîçèöèþ àòîìîâ ÃÖÊ) [22].

Ðèñ. 3. Íîìîãðàììà äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê ïðè ïîëèìîðôíûõ ïåðåõîäàõ â ìåòàëëàõ.
I, II � îáúåì ïðàâèëüíîãî îêòàýäðà ÃÖÊ- èëè ÃÏÓ-ðåøåòêè (I) è íåïðàâèëüíîãî îêòàýäðà ÎÖÊ (II) ñ çàäàííûì ðåáðîì.
1�10 � âñïîìîãàòåëüíûå ëèíèè  (ñì. òåêñò).
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Ïðèâåäåì ïðèìåð èñïîëüçîâàíèÿ íîìî-
ãðàììû. Êîáàëüò èñïûòûâàåò β-Ñî → α-Ñî ïå-
ðåõîä ïðè 450 °Ñ (òàáë. 1). β-Ñî îáëàäàåò êðè-
ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêîé ÃÖÊ ñ ïàðàìåòðîì
à = 3.554 Å, α-Ñî � ðåøåòêîé ÃÏÓ ñ ïàðàìåò-
ðîì à = 2.514 Å. Åñëè èñõîäèòü èç êëàñòåðíîé
ìîäåëè ñòðóêòóðîîáðàçîâàíèÿ, òî ïåðåõîä
β-Ñî → α-Ñî ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íåáîëüøîå
ñìåùåíèå àòîìîâ ýëåìåíòàðíûõ êðèñòàëëè-
÷åñêèõ êëàñòåðîâ íà ðàññòîÿíèå ìåíåå ìåæ-
àòîìíîãî òàêèì îáðàçîì (ñì. ðèñ. 1, á, â), ÷òî
èçìåíÿåòñÿ ïîðÿäîê ñëåäîâàíèÿ îêòàýäðîâ è
òåòðàýäðîâ â èñõîäíîé ÃÖÊ- è êîíå÷íîé ÃÏÓ-
ðåøåòêàõ. Âàæíî òî, ÷òî  â ñîîòâåòñòâèè ñ íà-
øåé ãèïîòåçîé ýëåìåíòàðíûå îêòàýäðè÷åñêèå
è òåòðàýäðè÷åñêèå êëàñòåðû äîëæíû â ïðî-
öåññå ïðåâðàùåíèÿ ñîõðàíèòü ñâîé îáúåì.

Äëÿ àíàëèçà ýòîãî ïåðåõîäà âîñïîëüçóåì-
ñÿ íîìîãðàììîé íà ðèñ. 3. Íàõîäèì ïàðàìåòð
êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ÃÖÊ, ñîîòâåòñòâó-
þùèé β-Ñî, è ïðîâîäèì ñòðåëêó 1 íà ëèíèþ,
îïèñûâàþùóþ îáúåì èñõîäíîãî îêòàýäðà ÃÖÊ-
ôàçû. Çíàÿ, ÷òî îáúåìû îêòàýäðîâ èñõîäíîé

è êîíå÷íîé ôàçû äîëæíû ñîâïàäàòü, à ñëåäî-
âàòåëüíî, äîëæíû ñîâïàäàòü è ðåáðà ýòèõ ïðà-
âèëüíûõ îêòàýäðîâ, ìû ïðîâîäèì ñòðåëêó 2
íà îñü, îïèñûâàþùóþ äëèíó ðåáðà îêòàýäðà
ÃÏÓ-ôàçû. Ïàðàìåòð à ÃÏÓ-ôàçû ðàâåí äëè-
íå ðåáðà ïðàâèëüíîãî îêòàýäðà (è òåòðàýäðà)
ÃÏÓ-ðåøåòêè (ñì. ðèñ. 1, â), ïîýòîìó ñòðåëêà
2 óêàæåò åãî çíà÷åíèå. Äåéñòâèòåëüíî, ýòà
õàðàêòåðèñòèêà ðàâíà 2.514 Å (ñì. ðèñ. 3 è äàí-
íûå òàáë. 1).

Ðàññìîòðèì äðóãîé ïðèìåð ðàáîòû ñ íî-
ìîãðàììîé. Èçâåñòíî, ÷òî ñòðîíöèé ïðåòåðïå-
âàåò äâà ðàâíîâåñíûõ ôàçîâûõ ïðåâðàùåíèÿ
ïðè îõëàæäåíèè: γ-Sr → β-Sr ïðè 605 °Ñ è
β-Sr → α-Sr ïðè 215 °Ñ. Õàðàêòåðèñòèêè ñî-
îòâåòñòâóþùèõ ôàç ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1.
Èññëåäóåì ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøå-
òîê ñòðîíöèÿ ïðè ôàçîâûõ ïåðåõîäàõ. Ïåðå-
õîä γ-Sr (ÎÖÊ) → β-Sr (ÃÏÓ) ìîæíî ïðîñëå-
äèòü, âçÿâ çà îñíîâó ãèïîòåçó î ðàâåíñòâå
îáúåìîâ èñõîäíîãî íåïðàâèëüíîãî îêòàýäðà
ÎÖÊ è êîíå÷íîãî, ïðàâèëüíîãî îêòàýäðà ÃÏÓ.
Äëÿ ýòîãî íàéäåì ïàðàìåòð, ñîîòâåòñòâóþùèé

ÒÀÁËÈÖÀ 1

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå è ðàñ÷åòíûå ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê ôàç, èñïûòûâàþùèõ ïîëèìîðôíûå ïðåâðàùåíèÿ

Ïðåâðàùåíèå Òèï ðåøåòêè Ïàðàìåòð êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ôàçû à, Å
Èñõîäíàÿ Êîíå÷íàÿ Èñõîäíàÿ Êîíå÷íàÿ

Ýêñïåðèìåíò Ðàñ÷åò Ðàçíîñòü, %

β-Co → α-Co ÃÖÊ ÃÏÓ 3.554 2.514 2.513   0.04

δ-Fe → γ-Fe ÎÖÊ ÃÖÊ 2.93 3.671 3.692 �0.56

γ-Fe → α-Fe ÃÖÊ ÎÖÊ 3.65 2.89 2.897 �0.24

δ-Mn → γ-Mn ÎÖÊ ÃÖÊ 3.08 3.862 3.881 �0.48

β-Ca → α-Ca ÃÏÓ ÃÖÊ 3.94 5.56 5.572 �0.22

β-Li → α-Li ÎÖÊ ÃÏÓ 3.5093 3.086 3.126 �1.31

β-Th → α-Th ÎÖÊ ÃÖÊ 4.12 5.0843 5.191 �2.10

γ-Sr → β-Sr ÎÖÊ ÃÏÓ 4.85 4.32 4.321 �0.02

β-Sr → α-Sr ÃÏÓ ÃÖÊ 4.32 6.085 6.109 �0.40

γ-La → β-La ÎÖÊ ÃÖÊ 4.26 5.296 5.367 �1.35

β-La → α-La ÃÖÊ ÃÏÓ 5.296 3.754 3.745   0.24

β-Tl → α-Tl ÎÖÊ ÃÏÓ 3.882 3.456 3.458 �0.07

β-Ti → α-Ti ÎÖÊ ÃÏÓ 3.28 2.951 2.922   0.98

β-Zr → α-Zr ÎÖÊ ÃÏÓ 3.62 3.232 3.225   0.21

β-Hf → α-Hf ÎÖÊ ÃÏÓ 3.615 3.195 3.221 �0.80

δ-Ce → γ-Ce ÎÖÊ ÃÖÊ 4.12 5.143 5.191 �0.93

γ-Ce → β-Ce ÃÖÊ ÃÏÓ 5.143 3.65 3.637   0.37

Ïðèìå÷àíèå. Äàííûå ïåðâûõ ïÿòè ñòîëáöîâ ïðèâåäåíû ïî [24].
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äëèíå ðåáðà íåïðàâèëüíîãî îêòàýäðà ÎÖÊ-
ðåøåòêè (îí ñîâïàäàåò ñ ïàðàìåòðîì à êðèñ-
òàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ÎÖÊ, ñì. ðèñ. 1, à). Îï-
ðåäåëèì îáúåì íåïðàâèëüíîãî îêòàýäðà ÎÖÊ-
ðåøåòêè ïî ñòðåëêå 3 íà ðèñ. 3. Ïî ñòðåëêå 4
îïðåäåëèì îáúåì ïðàâèëüíîãî îêòàýäðà ÃÏÓ-
ðåøåòêè, ñîîòâåòñòâóþùåãî ïî îáúåìó èñõîä-
íîìó íåïðàâèëüíîìó îêòàýäðó ÎÖÊ, à ïî
ñòðåëêå 5 � äëèíó ðåáðà ïðàâèëüíîãî îêòàýä-
ðà ÃÏÓ-ðåøåòêè (ñîâïàäàþùåãî ñ ïàðàìåòðîì à).
Êàê è â ñëó÷àå ñ êîáàëüòîì, íàáëþäàåòñÿ õî-
ðîøåå ñîâïàäåíèå ïàðàìåòðîâ ðåàëüíîãî ôà-
çîâîãî ïåðåõîäà è îïèñàíèÿ, ñäåëàííîãî íà
îñíîâàíèè êëàñòåðíîé ìîäåëè. Ïåðåõîä
β-Sr (ÃÏÓ) → α-Sr (ÃÖÊ) ïðîñëåæèâàåòñÿ ïî
ñòðåëêå 6 è ïîêàçûâàåò õîðîøåå ñîâïàäåíèå
ñ ýêñïåðèìåíòîì (ñì. ðèñ. 3 è òàáë. 1).

Íà îñíîâàíèè äàííîé ìîäåëè ñäåëàíû ðàñ-
÷åòû ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê
ýëåìåíòîâ, èñïûòûâàþùèõ ôàçîâûå ïåðåõî-
äû â ðàâíîâåñíîì ñîñòîÿíèè (ñì. òàáë. 1). Çäåñü
æå ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå
î òèïàõ è ïàðàìåòðàõ êðèñòàëëè÷åñêèõ ðå-
øåòîê, çàèìñòâîâàííûå èç [24].

Âèäíî, ÷òî ïðåäëîæåííûé ìåòîä ïîçâîëÿ-
åò ñ ïîãðåøíîñòüþ, íå ïðåâûøàþùåé 1 % äëÿ
áîëüøèíñòâà ÷èñòûõ ìåòàëëîâ, ìîäåëèðîâàòü
ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê ôàç, îá-
ðàçóþùèõñÿ ïðè ïîëèìîðôíûõ ïðåâðàùåíèÿõ.

Õîðîøèå ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû ïðè àíà-
ëèçå íå òîëüêî ÷èñòûõ ìåòàëëîâ, íî è íåêî-
òîðûõ ñïëàâîâ. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ðàññìîò-
ðèì ôàçîâûé ïåðåõîä â æåëåçîìàðãàíöåâûõ
ñïëàâàõ ñ ñîäåðæàíèåì ìàðãàíöà 15 %. Ñîãëàñ-
íî äàííûì [25], â íåì ìîãóò ïðèñóòñòâîâàòü
òâåðäûå ðàñòâîðû ìàðãàíöà â êðèñòàëëè÷åñ-
êèõ ðåøåòêàõ íà îñíîâå α- (ÎÖÊ), γ- (ÃÖÊ) è
ε- (ÃÏÓ) æåëåçà, ñ ïàðàìåòðàìè à, ðàâíûìè
2.868, 3.586 è 2.535 Å ñîîòâåòñòâåííî. Ïðîñëå-
äèòü ïåðåõîä ÃÖÊ → ÃÏÓ → ÎÖÊ â ýòîì ñïëà-
âå ìîæíî ïî ëèíèÿì 7�10 (ñì. ðèñ. 3).

Â ðàáîòå [26] ïðè ðàñøèôðîâêå êàðòèíû
ýëåêòðîííîé äèôðàêöèè, ïîëó÷åííîé îò øåé-
êè ðàñòÿíóòîãî äî ðàçðûâà îáðàçöà íèêåëèäà
òèòàíà, îïðåäåëåíû ñëåäóþùèå ôàçû ñ ïàðà-
ìåòðàìè à: àóñòåíèò ñ ÎÖÊ-ñòðóêòóðîé Â2
3.28 Å , ìàðòåíñèò ñ ÃÏÓ-ñòðóêòóðîé Â19′
2.89 Å è ôàçà ñ ÃÖÊ-ñòðóêòóðîé 4.10 Å. Â ðà-
áîòå [22] ïîäòâåðæäåíà âîçìîæíîñòü îñóùåñò-
âëåíèÿ ìàðòåíñèòíîãî ïåðåõîäà â íèêåëèäå
òèòàíà ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íóþ ôàçó ñ ÃÖÊ-

ñòðóêòóðîé ñ ïàðàìåòðîì 4.10 Å . Âçàèìíûå
ïåðåõîäû óêàçàííûõ ôàç ìîæíî ïðîñëåäèòü
ïî íîìîãðàììå (ñì. ðèñ. 3).

ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Ïîêàçàíî, ÷òî â ðàìêàõ êëàñòåðíîãî ïîä-
õîäà ê ñòðóêòóðîîáðàçîâàíèþ âïåðâûå èçëî-
æåííîãî â ðàáîòàõ Ëàâåñà è Ïèðñîíà è ïðî-
äîëæåííîãî â òðóäàõ Áóëüåíêîâà, Êðàïîøè-
íà è äð., âîçìîæíî ðàçðàáîòàòü êëàñòåðíûå
ñõåìû, ïîçâîëÿþùèå àäåêâàòíî ìîäåëèðîâàòü
ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê ôàç ïðè ïî-
ëèìîðôíûõ ïðåâðàùåíèÿõ êàê â ÷èñòûõ ìåòàë-
ëàõ, òàê è â íåêîòîðûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ñïëàâàõ.
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