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КРИСТАЛЛОГЕОМЕТРИЯ ЗАПОЛНЕНИЯ КООРДИНАЦИОННЫХ СФЕР 

В НАНОЧАСТИЦАХ СПЛАВА СОСТАВА А3В, ФОРМИРУЮЩЕГО 
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Аннотация. В кристаллической структуре высокоэнтропийных многокомпонентных сплавов в качестве 
составляющих компонентов наблюдаются наночастицы интерметаллидов и упорядочивающихся сплавов. 
Среди возможных интерметаллических фаз на основе ОЦК решетки можно выделить четыре типа сверх-
структур – В2 (состав АВ), В32 (состав АВ), D03 (состав А3В) и С11b (состав А2В, тетрагональная упаковка). 
В настоящей работе предлагается простой метод упаковки зародышей интерметаллической фазы сверх-
структуры D03, формирующихся в первых 21 координационных сферах. Методика позволяет конструиро-
вать идеальную кристаллогеометрию зародышей сверхструктуры в последовательности координационных 
сфер. Очевидно, что в реальности, особенно при очень малых размерах, идеальная упаковка оказывается не-
стабильной, и при переходе к равновесию будут возникать упаковки с некристаллическими осями симмет-
рии пятого и седьмого порядка. Однако предлагаемая процедура позволяет построить идеальную кристалло-
геометрию зародышей сверхструктуры. Реальная конфигурация наночастиц может быть достигнута под-
ключением последующей процедуры релаксации материала с использованием методов молекулярной дина-
мики. В работе используется представление о семи правильных многогранниках: куб, кубооктаэдр, усечен-
ный куб, усеченный кубооктаэдр, ромбокубооктаэдр, октаэдр, усеченный октаэдр. 

Ключевые слова: кристаллическая структура, сверхструктура, наночастица, координационная сфера, 

упаковка. 
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Abstract. In the crystal structure of high-entropy multicomponent alloys, nanoparticles of intermetallic com-
pounds and ordering alloys are observed as constituent components. Among the possible intermetallic phases based 
on the bcc lattice, four types of superstructures can be distinguished: B2 (composition AB), B32 (composition AB), 
D03 (composition A3B) and C11b (composition A2B, tetragonal packing). In this work, we propose a simple method 
for packing nuclei of the intermetallic phase of the D03 superstructure, which are formed in the first 21 coordination 
spheres. The technique makes it possible to construct the ideal crystal geometry of superstructure nuclei in a se-
quence of coordination spheres. It is obvious that in reality, especially at very small sizes, the ideal packing turns out 
to be unstable, and during the transition to equilibrium, packings with non-crystalline symmetry axes of the fifth and 
seventh order will appear. However, the proposed procedure makes it possible to construct the ideal crystal geome-
try of superstructure nuclei. The actual configuration of nanoparticles can be achieved by connecting a subsequent 
material relaxation procedure using molecular dynamics methods. The work uses the idea of seven regular poly-
hedra: cube, cuboctahedron, truncated cube, truncated cuboctahedron, rhombicuboctahedron, octahedron, truncated 
octahedron. 

Keywords: crystal structure, superstructure, nanoparticle, coordination sphere, packaging. 
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Введение 

В многокомпонентных сплавах и соедине-
ниях при определенном порядке заполнения 
координационных сфер возникает многообра-
зие свойств таких материалов, в отличие от 
чистых однокомпонентных и многокомпонент-
ных неупорядоченных материалов. Такие сис-
темы обладают определенным набором 
свойств, таких как пластичность, прочность, 
коррозионная или радиационная стойкость, жа-
ропрочность и другие. Только на основе двух-
компонентных систем могут быть созданы де-
сятки тысяч различных типов структур. С уве-
личением числа компонентов возможные набо-
ры сверхструктур растут в геометрической про-
грессии [1, 2]. 

Одним из основных факторов вызывающих 
возникновение фаз со сверхструктурой являет-
ся симметрия, определяющая кристаллографию 
сверхструктур, возможные смещения атомов в 
элементарной ячейке, искажения самих элемен-
тарных ячеек, механизмы взаимопревращений 
и разрушений сверхструктур [3]. В последнее 
время появилось множество работ посвящен-
ных многокомпонентным высокоэнтропийным 
сплавам [4]. В таких сплавах обнаруживаются 
наночастицы различных типов сверхструктур 
[5]. 

Представляется интересным проследить 
эволюцию кристаллогеометрии зародышей 
сверхструктур и выяснить их стабильность в 

зависимости от размеров, релаксации при из-
менении температуры, изменения сверхструк-
туры при релаксации. 

При этом предполагается, что стартовая 
конфигурация создается в модели идеальной 
кристаллогеометрической сверхструктуры. В 
случае формирования сверхструктур на основе 
ОЦК решетки наиболее характерными сверх-
структурами являются четыре варианта упоря-
доченных фаз – сверхструктура В2, установле-
на в системе Cu–Zn эквиатомного состава; 
сверхструктура В32 (элементарная ячейка име-
ет по сравнению с ОЦК решеткой объем увели-
ченный в 8 раз); сверхструктура типа С11b – 
представляется стопкой из трех элементарных 
ячеек в направлении оси Z; сверхструктура D03 
– элементарная ячейка удвоена по всем коор-
динационным направлениям. Объемные центры 
заняты только атомами сорта В. 

В работах [6, 7] был представлен простой 
алгоритм определения заполнения координаци-
онных сфер кристаллических решеток на осно-
ве простой кубической решетки, решетки ОЦК 
и ГЦК; тетрагональной решетки. Для конкрет-
ных сверхструктур на основе системы В2, В32 
были представлены методики в работах [8, 9]. 

В настоящей работе предложенный меха-
низм применяется для конструирования сверх-
структуры D03. В металлических сплавах дан-
ную сверхструктуру обнаружили Хассел и 
Нильсен (в Fe3Al) и Брэдли с соавторами (в 
Fe3Si). Предполагается, что такие фазы могут 
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наблюдаться в системах Li – (Be, Mg, Ca, Sr), 
(Be, Mg, Ca, Si) – (La, Ce, Dr, Nb, Se), Cu – (Si, 
Ge) [3]. 

Методика представления алгоритма 

конструирования заполнения 

координационных сфер в зародышах 

сверхструктуры D03 

В серии работ была представлена простая 
процедур определения заполнения координа-
ционных сфер для кристаллических решеток 
кубической симметрии – простой кубической 
решетки (ПК), объемно – кубической решетки 
(ОЦК), гранецентрированной кубической ре-
шетки (ГЦК). 

В сверхструктуре DO3 заполняется различ-
ный набор компонентов относительно центров 
в узлах А и В (состав А3В). Упаковки узлов в 
ячейках с параметрами (2а, 2а, 2а) приводится 
на рис.1. 

 

Рис.1. Упаковка узлов с компонентами сплава А и В 

в сверхструктуре D03 

Fig.1. Packing of units with alloy components A and B 

in the D03 superstructure 

В таблицах 1 и 2 представлены заполнения 

атомами компонентов относительно узлов А и 

В. 

Кристаллография зародышей наночастиц 

сверхструктуры D03 

Согласно определениям, данным в [6, 7], 
распределение узлов в любой координационной 
сфере может быть представлено в виде одного 
из двух правильных многогранников Платона 
(октаэдр – О, куб – К) или пяти полуправиль-
ных фигур Архимеда (кубооктаэдр – КО, усе-

ченный октаэдр – УО, ромбокубооктаэдр – 
РКО, усеченный куб – УК и усеченный кубоок-
таэдр – УКО), а также комбинациями вложен-
ных и повернутых на некоторый угол данных 
многогранников. Каждому «простому» про-
странственному многограннику соответствует 
координационное число по числу вершин, оп-
ределяемое в индексах Миллера (h, k, l) по схе-
ме: октаэдр (h≠k=l=0, число узлов – 6), кубоок-
таэдр (h=k≠l=0, число узлов – 12), куб (h=k=l=0, 
число узлов – 8), усеченный октаэдр (h≠k≠l=0, 
число узлов – 24), ромбокубооктаэдр (h>k=l≠0, 
число узлов – 24), усеченный куб (h<k=l≠0, 
число узлов – 24), усеченный кубооктаэдр 
(h≠k≠l=0, число узлов – 48). 

Алгоритм, позволяющий описать распре-

деления узлов по координационным сферам, 

был представлен в [10, 11]. Радиус координа-

ционной сферы связан с ее номером ni в случае 

простой кубической решетки соотношением 

1 2( ) i nk iZ a n ,                       (1) 

где ank – параметр решетки, i i nkR Z a . 

Все значения 2
iR  являются натуральными 

числами, образующими множество координа-

ционных индексов. Некоторые натуральные 

числа не представимы суммой квадратов трех 

координационных чисел. Такие числа принято 

называть «нулевыми» координационными сфе-

рами. Общее правило нахождения таких номе-

ров удовлетворяет формуле 

N = (8µ–1)4ν,                           (2) 

где µ, ν  N – множество натуральных чи-

сел. Реальный номер координационной сферы 

связан с R
2
 соотношением 

ni = R
2
–fi{(8µ–1)},                     (3) 

здесь R
2
 – включает число пропущенных 

«нулевых» координационных сфер. Цифра 8 

соответствует числу узлов примитивной ячейки 

ПК. 

Порядок заполнения классов представляет-

ся схемой [12, 13]: 

(2 1,0,0) O

(8 7) : (2 1,4 ,0) УO

(2 1,2 ,2 ) УК, УКО, РКО

 


  
  

l

f l p

l p k

  

(2 1,2 1,0) КО, УО
(8 6) :

(4 ,2 1, 2 1) УКО, УО

  
 

  

l p
f

l p k
  

(8 5) : (2 1,2 1,2 1) РКО, УК, УКО, К    f l p k  
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(2 ,0,0) O

(2 ,2 ,0) КO
(8 4) :

(2 ,2 ,2 ) К, РКО, УК, УКO

(4 ,4 , 2 ) УК, РКО, УКO


 

 


 

l

l p
f

l p k

l p k

  

(2 ,2 1,0) УО
(8 3) :

(2 ,2 1,2 ) УКО, УК, РКО

 
 

 

l p
f

l p k
  

(8 2) : (2 ,2 1,2 1) РКО, УК, УКО   f l p k  

(2 , 2 ,0) КO, УО

(4 ,0,0) O
(8 0) :

(4 ,4 ,4 ) К, РКО, УК, УКO

(4 ,2 ,2 ) УК, РКО, УКO,

l p

l
f

l p k

l p k




 

 


 

 

где l, p, k = 1,2,3,… 
Как видно из схемы, любая координацион-

ная сфера представляется одним или комбина-
циями базовых многогранников. 

Для решетки ОЦК схема заполнения имеет 
вид: f(8µ–5), f(8µ–4), f(8µ–0) с тем же набором 
многогранников. 

В таблице 1 представлена связь номера ко-
ординационной сферы с параметром R

2
, индек-

сами координат, типом связи, числом узлов и 
типом многогранников. 

Таблица 1. Связь номера координационной сферы с параметром R
2
, индексами координат, типом связи, 

числом узлов, типом многогранников 

Table 1. Relationship between the number of the coordination sphere and the parameter R
2
, coordinate indices, type 

of connection, number of nodes, type of polyhedra 

Атом А находится в центре 

№ Индексы узлов R
2
 Тип связей Число узлов Тип многогранников 

1 (1/2, 1/2, 1/2) 3/4 
A–A 
A–B 

4 
4 

 

2 (1, 0, 0) 1 A–A 6 

 

3 (1, 1, 0) 2 A–A 12 

 

4 (3/2, 1/2, 1/2) 11/4 
A–A 
A–B 

12 
12 

 

5 (1, 1, 1) 3 A–A 8 

 

6 (2, 0, 0) 4 A–A 6 

 

7 (3/2, 3/2, 1/2) 19/4 
A–A 
A–B 

12 
12 

 

8 (2, 1, 0) 5 A–A 24 
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9 (2, 1, 1) 6 A–A 24 

 

(3/2, 3/2, 3/2) 27/4 
A–A 
A–B 

4 
4 

 10 

(5/2, 1/2, 1/2) 27/4 
A–A 
A–B 

12 
12 

 

11 (2, 2, 0) 8 A–A 12 

 

12 (5/2, 3/2, 1/2) 35/4 
A–A 
A–B 

24 
24 

 

(2, 2, 1) 9 A–A 24 

 
13 

(3, 0, 0) 9 A–A 6 

 

14 (3, 1, 0) 10 A–A 24 

 

15 (5/2, 3/2, 3/2) 43/4 
A–A 
A–B 

12 
12 

 

16 (3, 1, 1) 11 A–A 24 

 

17 (2, 2, 2) 12 A–A 8 

 

(5/2, 5/2, 1/2) 51/4 
A–A 
A–B 

12 
12 

 
18 

(7/2, 1/2, 1/2) 
(latest addition) 

51/4 A–A 
A–B 

12 
12 

 

19 (3, 2, 0) 13 A–A 24 

 

20 (3, 2, 1) 14 A–A 48 

 

21 (5/2, 5/2, 3/2) 59/4 
A–A 
A–B 

12 
12 
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(7/2, 3/2, 1/2) 
(latest addition) 

59/4 A–A 
A–B 

24 
24 

 

Атом В находится в центре 

№ Индексы узлов R
2
 Тип связей Число узлов Тип многогранников 

1 (1/2, 1/2, 1/2) 3/4 B–A 8 

 

2 (1, 0, 0) 1 B–A 6 

 

3 (1, 1, 0) 2 B–B 12 

 

4 (3/2, 1/2, 1/2) 11/4 B–A 24 

 

5 (1, 1, 1) 3 B–A 8 

 

6 (2, 0, 0) 4 B–B 6 

 

7 (3/2, 3/2, 1/2) 19/4 B–A 24 

 

8 (2, 1, 0) 5 B–A 24 

 

9 (2, 1, 1) 6 B–B 24 

 

(3/2, 3/2, 3/2) 27/4 B–A 8 

 10 

(5/2, 1/2, 1/2) 27/4 B–A 24 

 

11 (2, 2, 0) 8 B–B 12 

 

12 (5/2, 3/2, 1/2) 35/4 B–A 48 
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(2, 2, 1) 9 B–A 24 

 13 

(3, 0, 0) 9 B–A 6 

 

14 (3, 1, 0) 10 B–B 24 

 

15 (5/2, 3/2, 3/2) 43/4 B–A 24 

 

16 (3, 1, 1) 11 B–A 24 

 

17 (2, 2, 2) 12 B–B 8 

 

(5/2, 5/2, 1/2) 51/4 B–A 24 

 
18 

(7/2, 1/2, 1/2) 

(latest addition) 

51/4 B–A 24 

 

19 (3, 2, 0) 13 B–A 24 

 

20 (3, 2, 1) 14 B–B 48 

 

(5/2, 5/2, 3/2) 59/4 B–A 24 

 
21 

(7/2, 3/2, 1/2) 

(latest addition) 

59/4 B–A 48 

 

 

Последовательности упаковок координа-

ционных сфер и структуры наночастиц сверх-

структуры D03 представлены на рисунке 2. 

Здесь P1, P2, P3 и т.д. – упаковка соответствую-

щей сферы. 
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Атом А в центре Атом В в центре 

 

 Атом A 

 Атом B 

 

 Атом A 

 Атом B 

P1+P2

 

P1+P2

 
P1+P2 +P3

 

P1+P2 +P3

 
P1+P2 +P3 +P4

 

P1+P2 +P3 +P4

 
P1+P2 +P3 +P4 +P5

 

P1+P2 +P3 +P4 +P5

 
P1+P2 +P3 +P4 +P5 +P6

 

P1+P2 +P3 +P4 +P5 +P6

 
P1+P2 +P3 +P4 +P5 +P6 + P7

 

P1+P2 +P3 +P4 +P5 +P6 + P7

 
P1+P2 +P3 +P4 +P5 +P6 + P7 + P8

 

P1+P2 +P3 +P4 +P5 +P6 + P7 + P8

 
P1+P2 +P3 +P4 +P5 +P6 + P7 + P8 + P9

 

P1+P2 +P3 +P4 +P5 +P6 + P7 + P8 + P9
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P1+P2 +P3 +P4 +P5 +P6 + P7 + P8 + P9 + P10

 

P1+P2 +P3 +P4 +P5 +P6 + P7 + P8 + P9 + P10

 
P1+P2 +P3 +P4 +P5 +P6 + P7 + P8 + P9 + P10 + P11

 

P1+P2 +P3 +P4 +P5 +P6 + P7 + P8 + P9 + P10 + P11

 
P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12

 

P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12

 
P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13

 

P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13

 
P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14

 

P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14

 
P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15

 

P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15

 
P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15 +P16

 

P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15 +P16

 
P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15 +P16 +P17

 

P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15 +P16 +P17
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P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15 +P16 +P17 +P18

 

P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15 +P16 +P17 +P18

 
P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15 +P16 +P17 +P18 +P19

 

P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15 +P16 +P17 +P18 +P19

 

P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15 +P16 +P17 +P18 +P19 +P20

 

P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15 +P16 +P17 +P18 +P19 +P20

 

P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15 +P16 +P17 +P18 +P19 +P20 +P21

 

P1+P2+P3+P4+P5+P6+P7+P8+P9+P10+P11+P12 +P13+P14 +P15 +P16 +P17 +P18 +P19 +P20 +P21

 

Рис.2. Последовательности упаковки координационных сфер и структур наночастиц сверхструктуры D03 

Fig.2. Sequences of packing of coordination spheres and structures of nanoparticles of the D03 superstructure 

Итоговые конфигурации показаны на рисунке 3 а,б. 

         

                                            а)                                                                                             б) 

Рис.3. Конфигурации заполнения атомными узлами координационных сфер относительно 

центрального узла А (а) и В (б) 

Fig.3. Configurations of filling coordination spheres with atomic sites relative to the central site A (a) and B (b) 
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Заключение 

На примере упаковок атомными узлами 
сплава сверхструктуры D03 состава А3В на ос-
нове ОЦК решетки продемонстрированы пра-
вила заполнения координационных сфер для 
последовательности упаковки первых 21 сфе-
ры. Показано, что для центральных узлов А и В 
упаковки компонентами существенно различа-
ются. Построенные кристаллогеометрические 
структуры являются идеальными и при после-
дующем включении процессов релаксации по 
методу молекулярной динамики их симметрия 
должна нарушаться с появлением некристалли-
ческих осей симметрии пятого порядка [14]. 
Кроме того следует разрушение сверхструк-
турного порядка с ростом температуры. Дан-
ные эффекты должны наблюдаться для малых 
наночастиц, по крайней мере, в 10-15 сферных 
упаковок наночастиц. С увеличением размеров 
наночастиц подобные эффекты должны ослабе-
вать. Однако, представленная в статье упаковка 
наночастиц сплава сверхструктур D03 может 
быть полезной в задачах конструирования на-
номатериалов с использованием методик ком-
пьютерного моделирования. 
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