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BBenenue

B3auMmopencTBre IPUMECHBIX aTOMOB C METAJJIAaMU U CIIJIAaBaMU, a TaKKe UX
MOBEJICHUE BHYTPU MATEpPHATIOB JAaBHO SBJISIOTCS OOBEKTOM HCCIIECOBAaHUN B
MAaTEPUAJIOBEICHUU.

Bonopon, pacnomararomuicss BHYTPU MeETajula, CIJlaBa WM Ha €ro
MMOBEPXHOCTU OMPENENAECTCS KaK NPUMECHBIA WM BHYTpeHHUM Bojopod. OH
BBOJIMTCSI B METAJUIbI M CIUIABHI B IIPOLIECCE M3TOTOBJICHHS Matepuana [1].

Bonopon, Haxoasich B MeTa/UIax U CIIaBax, OKa3bIBaeT OOJIBIIOE BIMSHUE HA
WX CBOWCTBA, BbI3bIBas BOJOPOJHOE OXpyNmuuBaHUE. B mpouecce BO31€MCTBUS Ha
METaJUI MEXaHUYECKUX HAPSHKEHUN, aTOMBI BOJOPO/1a IEPEMENIAIOTCSA 10 PELIETKE,
co3/aBas JIOKaJbHbIE CTyLIEeHUsl mpuMecu. [JlaHHoe nmoBegeHrue BOAOpOaa CIOCOOHO
co3zaBaTh (QIyKTyanuu (QU3NKO-MEXaHUYECKUX M XHUMHUYECKHX XapaKTEPUCTUK
METaJIOB, MPUBOJIA K OMIPEACTEHHON NOTEPE MEXAHUYECKUX, AaHTUKOPPO3UOHHBIX U
IIp. CBOKCTB.

IIpouecc BOAOPOJHOrO OXPYIMUYMBAHUS CBSI3aH C NOTEPEIO IUIACTUYHOCTH
MeTajula W/uin A00aBlieHUs €My XPYNKOCTH HM3-3a BHEIPEHUS B HEro BOJOPOJA.
Jlaxke HEOOMNBIIIOEe KOJIMYECTBO BOJOPOJA CIIOCOOHO MPUBECTH K OXPYMYUBAHUIO
METaJUIOB. BbUT TPEemyioKeH psiji MEXaHU3MOB JUIsl OOBSICHEHHS BOJIOPOJHOTO
OXpPYIUMBAaHUS PA3JIMYHBIX MATEPUATIOB MPU PA3JIUYHBIX YCIOBUSAX 3arpy3Ku
Bojopona [2,3]. B HacToOsmuii MOMEHT CYIIECTBYET OOJBIIOE KOJIUYECTBO
WCCJICIOBAHUM, KAaCAIOUIUXCSI MEXAaHW3MOB BOJIOPOJHOIO OXPYHYUBAHUSA, B TOM
YHUCJI€ UCCIIEAOBAHMS HA YUCTOM HUKENE [6] M1 HEKOTOPBIX CTAISIX [5,6].

B cBsi3u ¢ TeM, 4TO M3-3a HEOOJBIIUX 3HAYEHUM DPHEPTUM CBSI3U M SHEPIUU
pacTBOpPEHUsI, BOJIOPOJI XOTh U 00JIaJlaeT BHICOKOM MOOMJIBLHOCTHIO B METaIaX U
CIJlaBaX, TaKWE€ CBOWCTBA BOJOpPOAA  YCIOXKHSIOT  3KCIEPUMEHTAIbHbIC
HCCIICIOBAaHUST  yKa3aHHbIX CBOMCTB. [lodTOMy oONTUMaIbHBIM  CIIOCOOOM
WCCJICIOBAHUS BIIMSIHUS W TMOBEICHUS BOJOPOJA B CHUCTEMAxX METaJI-BOJAOPOL
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ABJISIETCSI METOJIbI KOMITBIOTEPHOTO MOJIEIMPOBAHUS, TaK KaK HE HYKIAIOTCS B
OoNpIIMX MaTepUalibHbIX 3aTpaTax. Hacrosias pabota nocsiieHa UCCieI0BaHUIO
C NOPUMEHEHHEM KOMIIBIOTEPHOIO MOJECIUPOBAHUA W METOJAA MOJIEKYJISPHOU
JUHAMUKH BIUSHUA ynpyrod nedopmanuu kpuctammmyeckod pemerku LK -
nHTepMeTainaa NisAl).

1. Onucanmne Mmoaesu

Kak Obputo ykazaHo paHee — B paboTe NPHUMEHSUIOCh KOMITBIOTEPHOE
MOJCIIUPOBAHUE JUISI MOJICTUPOBAHMUS HEOOXOIMMBIX TPOIECCOB C ITOMOIIBIO
METOJIOB MOJICKYJISIPHOM JTWHAMUKH. s 3TOro MNPUMEHSIOCH MPOrPAMMHOE
obecneuenne XMD. 3a OCHOBY MOAENMPYEMOro 3KcrepuMeHTa Oblia BbIOpaHa
pacdetHas sueiika B (opme kyba 10x10x10 aromoB (pucynok 1). CymmapHoe
KOJIMUECTBO aTOMOB stueiiku coctaBuiio 4000. Aueiika cocTosiia U3 aTOMOB HUKEJSI
M aTOMOB AQJIIOMUHMS, B TIIOCTPOEHHBIX KOOpJAMHATaX Kak IoJaraercs
IPaHEIIEHTPUPOBAHHOM KyOnueckoi pemieTke. ['paHMyYHbIE yCIIOBUS MPUMEHSUIUCH
nepuonnueckue. llpumensuics mnoteHiman EAM  paspabotanssii  Maiikiom
backecom.

Pucynoxk 1 - PacueTHas stuelika, mpuMmeHsiemas B padboTe.
B MOACIUPOBAHNU ITIOTCHIUAJIbHAA SHCPIHUSA -I'O aTOMaA OIIPCACIIACTCA TAK [8]

E; = Fy(Xisjpa(rij)) + %Zi:ﬁj p(7ij) (D
e 7;; — PAacCTOSIHME MEXTy -M M -M aToMaMM, — (YHKIHS NapHOTO
IIoTCHI xajIa, pa — BKJIaJd B IIJIOTHOCTDH 3ap512:[a BHGKTpOHOB OT -T'O aTOMa B MECCTC
pacrosioxxenus -ro aroma U F, — 5T0 (yHKUMS «IOTpYXKEHHS», KOTOpas

MPEACTABISET HHEPTrUI0, HEOOXOAMMYIO JUIsl TOMEIIEHHs -TO aroMa Tulla B
AIIEKTPOHHOE 00J1aKO.

VYkazaHHbIN OTEHIMAN ObUT BBIOpaH M3-3a ya00CTBa MPUMEHEHUS ISl sTUEEK
C MPUMEHEHHEM JIBYX METAJIJIOB, TaKuX Kak Ni-Al, ¢ BHeIpeHneM Tyaa IPUMECHOTO
aToMa BOJOPOoJa. BUTH yCTaHOBIEHH! CleAyIolue mapaMeTphl sueiiku: 3.787 A,
KaK CpeIHee MEXJy 3HaueHHsIMHU mapamMeTpoB sdeiikm mis Ni um Al. JlanHbIi
napaMmeTp HMISHTHYEH IJi1 BceX ocei (X.,y,z) co3/laBas BU3YaJbHO MPABUIBHYIO
dbopmy kyba. [IpumecHbIit aToM BoIOpOa ObUT PACTIONOKEH BHYTPH OKTAIoOpe M
TeTparnope.

2.  Pe3syabTaTsl M o0cyxaeHune
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OcCHOBHas 4acTh UCCIEA0OBAHUS - MIOMEIIEHNE TPUMECHOTO aTOMa BOJIOpPOAa
B OKTaApUUecKyto u TeTpadapudeckoit mopel B ['TIK pemerke (Puc. 2).

(a) (6)
Puc. 2 PacnionoskeHue mpuMecHOTo atoma (BBIICIICH YEPHBIM [IBETOM) B OKTadJPUUYCCKON
(a) u Terpasapuueckoii (6) mopax B I'LIK pemerke

[Tocne BBeIEeHUS MPUMECHOTO aToMa B MOPBI MIPOU3BOAMIACK JiehopMaIius
pacuyeTHOM AYEMKM BNIOJIb OJTHOW U3 ocell. KoHeuHbIM AeHCTBUEM MPOU3BOIMIACH
JMHAMUAYECKas pejakcanus ¢ nmocreneHHsiM oxyaxaeHuem a0 0° K. Ilonyuenunbie
pe3yJbTaThl 10 JieopMaIliy BJIOJb BCEX TPEX Ocel MpHUBEICHBI B Tabiuie 1 1 Ha
pUCyHKE 3.

Tabmuuma 1 - DHeprus TOPUMECHOTO aToMa B OKTadIpUYECKOU
TETPa’IpUUYECKON MOopax Mpu OJHOOCHOH AedopMaiiu

Jedbopmarius B1osib ocei
o, Enonn, 3B
X Y Z
OKTaropa | TeTpanopa | OKTanopa | TeTparopa | OKTaropa | Terparnopa
-3 13,0 14,1 13,0 14,2 12,7 14,1
-2 12,6 13,7 12,6 13,7 12,4 13,7
-1 12,2 13,3 12,2 13,3 12,1 13,3
0 11,9 11,9 11,9 11,9 11,9 11,9
+1 11,5 11,8 11,5 11,8 5,9 11,8
+2 11,1 12,2 11,1 12,1 6,3 12,2
+3 10,8 12,5 10,8 12,5 11,1 12,5
- 14,50 - 14,50
%’ % 14,00
5 —a—X ‘E ——X
g ——7, g 7,
é 12,00 é
5 o] E 150 |
:_4 P ) 4 =4 2 0 2 4

Bennunna nedopmannu sueiiku, %

Bennuuna nedopmaruu staeiiku, %
(1) )
Pucynoxk 3 - I'paduk 3aBUCUMOCTH MOJTHON SHEPTUU IPUMECHOTO aTOMa B
okTaspuyeckoit (1) u TeTpasapuueckoi (2) mopa oT BEIMUYUHBI OJTHOOCHOHU Aedopmanuu
pacyeTHOM STYEUKHU
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VYupyras nepopmaiiys pacueTHOM STUEiKU 3a7aBajgach ¢ MOMOIIbIO U3MEHEHUS
MEXATOMHBIX  PacCTOsIHMM  BHodb oceil. PaccmarpuBaemasi, aedopmaius
BappbUpOBaJIach OT CKaTug (MakcUMallbHas BeluuyuHa jgocturana -3%) 1o
pacTsbkeHus: (MakcuMalibHas BedauuMHa Jedopmanuu  coctaBimsuia +3%). B
pacyeTHON MOJEINH, IPUMEHIEMON B KOMIIBIOTEPHOM MOJEIUPOBAHUU, YKAa3aHHBIE
BEIMYMHBI Jehopmaluii He OKa3bIBAIM BIMSHHUS Ha OOpa30BaHUE IIACTHUYECKUX
CIBUTOB M3-32 NPUMEHSEMBIX MEPUOAUYECKUX TPAHUYHBIX YCIOBUM U OTCYTCTBUU
neheKTOB U IpaHuIl pa3zena. Tak Ha3pIBaeMbIA UACATBHBIN KPUCTAIIT HE TIOIBEPIKCH
MJIACTUYECKON eopmaliuu, B OTIIMYUH OT PEAThbHBIX METAJUIOB U CIUIABOB.

BTopeiM 3Tanom ucciegoBaHus ObLIO OINCHKA BIUSHUS ABYXOCHOW YIIPYyTroi
nedopManyy pemieTKy Mpy MPUCYTCTBUU MMPUMECHOTO aToMa. Pe3ybTaThl JaHHBIX
paboT mpuBEICHBI B TAOIHIIE 2 U HA PUCYHKE 4.

Tabmuma 2 - DOHeprus NOPHUMECHOTO aroMa B  OKTa3pUYECKOMN
TeTPadAPUICCKON MOopax MpHU JABYXOCHOH AedhopMaiiu

[[e(bopMaLu/m BJOJIb oceit
o Enonn, 3B
XY XZ YZ
OKTalopa TCTpamnopa OKTaIlopa TCTpanopa OKTaIlopa TCTpamnopa
-3 14,3 15,5 14,0 154 14,0 15,5
-2 13,4 14,6 13,2 14,5 13,2 14,6
-1 12,6 13,7 12,5 13,7 12,5 13,7
0 11,9 11,9 11,9 11,9 11,9 11,9
+1 11,1 10,8 11,2 10,9 11,2 10,8
+2 10,5 11,4 10,6 11,5 10,6 11,5
+3 9,9 12,1 10,1 12,5 10,1 12,2
< < 15,5
§ § 14,5
E E 18,5
e Xz 5 —e—XY
s M © M 12,5
=7 YZ g7 Xz
g ——XY g Hs5 YZ
g 3 10,5
-4 -2 0 2 4 -4 -2 " 0 2 4
Bennunna nepopmannu ssueiiku, % Benunuuna gepopmannu saeiku, %
(1) @)

Pucynox 4 - I'paduk 3aBUCUMOCTH MOJIHOW SHEPTHH MPUMECHOTO aTOMa B
okTasipuueckoii (1) u Terpasapuueckoii (2) mopa oT BEIMUYMHBI JBYXOCHOM edopmanuu
pacueTHOM STYEUKHU

CornacHO MOJIy4YEHHBIM Pe3yJibTaTaM HMCCIEAO0BAHUS, MOKHO OTMETUTh, YTO
YBEJIMYEHUE DHEPIUU MPUMECHOTO aTOMa BOJAOPOAA MPOUCXOIUT MPU CHUKEHUU
BEJIMYMHBI CX)KATHS U TTOBHIIIICHUH BEJIMYUHBI yIJIMHEHUS pacdeTHOro oopasia. [1pu
OLICHKE  PE3yJIbTaTOB  BJIMSHUAS ~ PACHOJIOKEHUS  MPUMECHOIO  aromMa B
TETPAAPUYECKON M OKTAAPUYECKOM MOPax 3aMETHBI PA3JIMYUs B IMOJYYaEMbIX
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3HAYCHMSIX TIOJHOM SHEPruM, KaK IPU OJHOOCHOW jaedopManmu, Tak W IIPH
JIBYXOCHOU AedhopMaiiuu.

3. 3akioueHue

C npuMeHeHneM MEeTO/1a MOJIEKYJISIPHON TMHAMUKH ITPOBEICHO UCCIIEA0BaHHE
BJIVMSIHHS YTIPYTOW Aedopmanuu BAOIh OJHOM M JBYX OCEH Ha BEIMYMHY TOJTHOU
DHEPrUM TMPUMECHOTO aTOMa, PAacIloaraloiierocss B TETPAdIPHUECKON |
OKTadJIpuyecKkoil mopax. B kauecTBe uccieayemMoil pacyeTHON Mojenu (S4erKn)
BbIOpaH uHTepMeTauna NizAl, a mpuMecHbIM aToMoM ObLT BeIOpaH Bopopox (H),
KaK MMPUMECHBII aTOM — IIPUYHMHA BOJIOPOTHOTO OXPYTUYUBAHUS METAJIIOB U CILJIABOB.
JUis  paccMarpuBaeMOid MoOZENM ObUIM TMPOMU3BEAEHBI DS 3KCHEPHUMEHTOB
NPUKIAIBIBAaHUS YIPYTOil fedopMaiuu B Auanas3one ot -3% (ympyroe cxatue) 10
+3% (ympyroe pacTsKE€HHE) BAOJb OJHOW U BIOJb JABYX OCEH OJHOBPEMEHHO.
Taxke 1Ba TIABHBIX OTJIMYAIOIMIUXCS (DAaKTOPOB, OKA3BIBAIOIIMX BIUSHHUE HA
AKCIIEPUMEHT, ObUIO PAaCIHOJIOKEHHE MPUMECHOTO aToMa - B TETPadPUUECKON U
okTayapuyeckor mopax. [lomyueHHble pe3ynbTaThl IMOKA3bIBAIOT, KAaK BIHUSAET
BEJIMYMHA U HaIlpaBJieHUE JePopMalliid Ha MOJy4aeMyl0 SHEPTHIO aTOMa, a TaKxkKe
3aBUCUMOCTh JHEPTrUU OT PACIIOJIOKEHUS aTroMa BHYTPU PACUCTHOU SUCHKH.
[Tony4yeHHBIEC PE3yJIbTATHI TOBOPST TOJIBKO O XapaKTepe N3MEHEHHUSI TTOJIHON SHEPTUH
B CJICJICTBUU U3MEHEHHMS BUJA U BEJIMUMHBI 1eQOopMalivu.
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