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Аннотация: Планарные сверхструктурные дефекты оказывают большое влияние на механические и функцио-

нальные свойства бинарных упорядоченных сплавов сверхструктуры L10 на основе ГЦК решетки, но полный ана-

лиз их структуры и энергии сублимации в литературе отсутствует. В данной работе для сплавов сверхструктуры 

L10 стехиометрического состава АВ приведены выражения для расчета энергии сублимации и энергии планарного 

сверхструктурного дефекта в модели твердых координационных сфер и парных межатомных взаимодействий. 

Тетрагональность кристаллической решетки не учитывалась. Структура упорядоченного сплава была представле-

на в виде объединения четырех моноатомных простых кубических решеток, две из которых заняты атомами A,  

а две другие – атомами B. Такой подход позволяет рассчитать энергию сублимации, необходимую для испарения 

кристалла. В работе учитывались первые восемь координационных сфер. Показан алгоритм определения всех 

возможных геометрически различных представлений сверхструктуры L10, имеющих одинаковую энергию субли-

мации. Приведено выражение для нахождения плоскостей залегания всех возможных консервативных антифазных 

границ. Установлено, что в бинарных упорядоченных сплавах сверхструктуры L10 на основе ГЦК решетки при-

сутствуют консервативные и неконсервативные антифазные границы, а также консервативные и неконсерватив-

ные границы C-доменов. Алгоритмы, описанные в данной работе, позволяют проводить кристаллогеометрический 

анализ планарных дефектов как в бинарных, так и в многокомпонентных упорядоченных сплавах с различными 

сверхструктурами. 

Ключевые слова: планарные сверхструктурные дефекты; сверхструктура L10; C-домены; антифазные границы; 

ГЦК решетка. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Интерметаллиды образуют широкий класс упорядо-

ченных соединений, состоящих из двух или трех ато-

мов. Как правило, такие соединения относятся к сте-

хиометрии АВ, А3В, А3В5, А2ВС [1] и упорядочены по 

различным типам, таким как А15, В2, С15, В03, L10, L12, 

L13, имеющим в своей основе различные кристалличе-

ские структуры. Часто такие интерметаллиды обладают 

хорошими прочностными и конструктивными характе-

ристиками [2; 3], что обуславливает их широкое про-

мышленное применение [3; 4].  

Интерес к сверхструктурам L10 обусловлен тем, что 

упорядоченная кристаллическая структура L10 интер-

металлида TiAl обладает высокой радиационной стой-

костью [5]. Пленки на основе L10 могут быть использо-

ваны для будущего материала носителя записи ввиду 

их стойкости к магнитным воздействиям [6–8]. 

Исследования структуры и свойств упорядоченных 

сплавов, описанные в работах [1; 2; 9], показали, что 

теория межфазных и антифазных границ в сплавах  

с ГЦК решеткой развивалась в моделях парных взаимо-

действий и жестких координационных сфер [10]. Расче-

ты энергии планарных сверхструктурных дефектов 
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сводятся к формированию парных взаимодействий по-

перек плоскости дефекта [11]. Анализ симметрии ис-

пользуется для описания всех возможных типов пла-

нарных сверхструктурных дефектов в сверхструктуре 

L10 и для получения списка кристаллографических 

плоскостей, в которых возможны консервативные ан-

тифазные границы [12–14]. Литературный обзор пока-

зал, что систематический анализ структуры и энергии 

планарных сверхструктурных дефектов в сплавах со 

сверхструктурой L10 не проводился.  

В отличие от сплавов и твердых растворов, в сверх-

структурах упорядоченных сплавов возможно образо-

вание значительного количества различных дефектов, 

которые, в свою очередь, могут влиять на энергию суб-

лимации сплава [15–17]. К таким дефектам относятся 

дефекты упаковки атомов, антифазные границы, тер-

мические антифазные границы и т. п. [18; 19]. Разнооб-

разие дефектов приводит к необходимости их анализа  

и классификации на основе кристаллогеометрического 

анализа сверхструктуры. 

Изучение упорядоченных сплавов позволяет решать 

такую задачу, как создание материалов с заранее задан-

ными прочностными характеристиками [20], предна-

значенных для использования в экстремальных услови-

ях и агрессивных средах [3; 5]. При этом особую роль  

в формировании прочностных характеристик упорядо-

ченных сплавов играют дефекты структуры [21; 22], 

которые препятствуют движению дислокаций [23]. 

Кристаллогеометрический анализ используется при 

исследовании нелинейной динамики бездефектных 

упорядоченных сплавов [18; 21; 22]. 

В данной работе рассматривается кристаллогеомет-

рический анализ бинарных сплавов сверхструктуры L10 

на основе ГЦК решетки. При этом в расчетах приняты 

некоторые допущения, одно из которых – предположе-

ние о том, что атомы занимают узлы жесткой кристал-

лической решетки или, иными словами, в расчетах не 

учитывается эффект атомной релаксации. 

Цель исследования – на основе кристаллогеометри-

ческого анализа охарактеризовать все возможные пла-

нарные сверхструктурные дефекты в упорядоченных 

сплавах типа L10. 

 

МЕТОДИКА ПРОВЕДЕНИЯ ИССЛЕДОВАНИЯ 

Для анализа сверхструктурных дефектов в упорядо-

ченном сплаве были использованы методы кристалло-

геометрического и симметрийного анализа. 

Опишем упаковку атомов в бинарном сплаве сте-

хиометрического состава AB на основе ГЦК решетки. 

Тетрагональностью решетки для простоты пренебрега-

ем. Пусть кубическая ячейка, показанная на рис. 1  

в декартовой системе координат xyz, имеет параметр 

решетки a. 

Кристаллогеометрический анализ сплава удобно 

проводить, принимая a=2: в этом случае все координа-

ты атомов будут выражены целыми числами [23]. Ато-

мы сверхструктуры L10 занимают узлы ГЦК решетки, 

тогда векторы переноса кубической решетки равны 

u1=(2,0,0), u2=(0,2,0), u3=(0,0,2). Кубические одноатом-

ные подрешетки пронумерованы от 1 до 4. Подрешетки 1 

и 2 (3 и 4) заняты атомами A (B). Эта сверхструктура 

представляет собой объединение четырех одноатомных 

простых кубических решеток, две из которых заняты 

атомами A, а две другие – атомами B. Атомы A и B по-

казаны на рис. 1. 

 

 

 
 

Рис. 1. Кубическая ячейка сверхструктуры L10  

на основе ГЦК решетки 

Fig. 1. Cubic cell of the L10 superstructure based  

on the fcc lattice 

 

 

Сначала определим решетку L как множество точек 

в трехмерном пространстве с радиус-векторами 

 

332211 uuux  ,       (1) 

 

где σi, i=1, 2, 3 – любые целые числа;  

ui – три линейно независимых вектора, определяющих 

базис решетки. 

Простая кубическая решетка L
c
 с параметром ре-

шетки a=2 порождается векторами 

 

 0,0,21 u ;  0,2,02 u ;  2,0,02 u .    (2) 

 

Сверхструктура L10, как отмечалось выше, может 

быть определена как объединение 4 одноатомных ку-

бических решеток L
c
 (пронумерованных индексом m=1, 

2, 3, 4), сдвинутых на векторы m, где атомы сорта Sm 

занимают точки m-й сдвинутой решетки: 

 

 
4

1



m

mm
c SLQ ,     (3) 

 

где векторы сдвига равны 

 

 0,0,01  ;  0,1,12  ;  1,1,03  ;  1,0,14  .  (4) 

 

Сдвинутые кубические решетки заполнены атомами 

сортов A и B следующим образом (рис. 1): 

 

AS 1 ; AS 2 ; BS 3 ; BS 4 .   (5) 

 

Выражения (2)–(5) определяют сверхструктуру L10 как 

объединение четырех одноатомных кубических решеток. 
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РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЯ 

Рассчитаем энергию сублимации, необходимую для 

испарения кристалла (разрыва всех межатомных свя-

зей). Межатомные взаимодействия описываются пар-

ными потенциалами SiSj(r), где  – энергия взаимодей-

ствия атомов сортов Si и Sj, находящихся на расстоя-

нии r. Рассмотрим сверхструктуру L10, определяемую 

выражениями (2)–(5). Энергия сублимации сверхструк-

туры Q на единицу объема может быть записана сле-

дующим образом: 

 

 

    

 































4

1 ,,

4

1, ,,

221

221

0
2

1

1

i

SS

SS

ji
ji

B
U

A
U

E

ji

ji

,   (6) 

 

где  

 

.

,

332211

332211

uuuB

uuuA ji




  (7) 

 

В уравнении (6) первая строка представляет собой 

энергию взаимодействия моноатомных сдвинутых ре-

шеток, а вторая строка – энергию взаимодействия ато-

мов в моноатомных сдвинутых решетках. U=a
3
=8 – 

объем примитивной трансляционной ячейки, который 

можно вычислить как определитель матрицы U, строки 

которой содержат декартовы координаты векторов ui, 

заданных (2). На практике пределы суммирования по 

индексам σi конечны, достаточны для учета всех взаи-

модействий в пределах радиуса отсечки потенциалов. 

Раскрывая суммы в уравнении (6), выразим энергию 

сублимации сплава в единице объема через парные по-

тенциалы с учетом взаимодействий до 8-й координаци-

онной сферы 

 

     
   
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
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
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77

665

55

44

333
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111
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6616

6416

888

328

1212

8328

66

4164

1

RRR

RR

RRR

RR

RR

RRR

RR

RRR

a
E

BBAABB

ABAA

BBAABB

ABAA

BBAA

BBABAA

BBAA

BBABAA

,    (8) 

 

где Ri – радиусы координационных сфер: 

 

2/1 aR  ; aR 2 ; 
2/3

3

a
R  ;

2
4

a
R  ; 

 

2/5
5

a
R  ; 

3
6

a
R  ; 

12/7
7

a
R  ; aR 28  .     (9) 

 

Из выражения (8) следует, что в пределах первых 

восьми координационных сфер на нечетных координа-

ционных сферах вклад в энергию сублимации дают 

связи AA, AB и BB, а на четных – вклад в энергию суб-

лимации появляется только от AA и BB. 

Опишем энергетически эквивалентные, но геомет-

рически различные представления сверхструктуры L10. 

Предполагаем, что сверхструктура L10 определяется 

уравнениями (2)–(5). Операции симметрии, применяе-

мые к сверхструктуре L10, такие как сдвиг на решеточ-

ный вектор или преобразования точечной симметрии 

кубической решетки, не изменяют взаимного располо-

жения атомов и, следовательно, не изменяют энергию 

сублимации сплава. Здесь мы стремимся найти все воз-

можные геометрически различные представления 

сверхструктуры L10, имеющие одинаковую энергию 

сублимации. Для этого сначала сдвигаются атомы по 

векторам решетки m, i=1, 2, 3, 4, определяемым урав-

нением (4), а затем производятся преобразования куби-

ческой решетки к сверхструктуре L10. 

Проанализируем сдвиги вдоль векторов решетки.  

В таблице 1 показано изменение сортов атомов четырех  

кубических сдвинутых решеток, Si, для векторов сдвига 

j, заданных выражением (4). Сдвиги выполняются по 

(m–j)mod(2), то есть компоненты векторов после вы-

читания возвращаются к объему кубической поступа-

тельной ячейки с параметром решетки a=2. Из таблицы 1 

видно, что сдвиг на векторы 1 и 2 не меняет располо-

жение сортов атома. С другой стороны, сдвиги на век-

торы 3 и 4 меняют местами сорта атомов A и B. 

Применение 48-точечных преобразований симмет-

рии кубической решетки позволяет выявить энергети-

чески эквивалентные представления сверхструктуры 

L10, отличные от приведенных в таблице 1. 

 

 
Таблица 1. Изменение атомных сортов в результате  

сдвигов на вектор m 

Table 1. Change in the atomic types in the results  

of shears on m vector 

 

Вектор сдвига 1=(0,0,0), 2=(1,1,0) 

Si после сдвига ААВВ 

Вектор сдвига 3=(0,1,1), 4=(1,0,1)  

Si после сдвига ВВАА 

 

 

На рис. 2 показаны все возможные энергетически 

эквивалентные и геометрически различные представле-

ния сверхструктуры L10. На рис. 2 a и 2 b показаны 

структуры, перечисленные в таблице 1. Другие струк-

туры перечислены в таблице 2. Структуры AABB 

(рис. 2 a) и BBAA (рис. 2 b) могут быть преобразованы 

друг в друга сдвигом вектора решетки. То же самое 

верно для структур ABBA (рис. 2 c) и ABAB (рис. 2 d),  

а также для структур BAAB (рис. 2 е) и BABA (рис. 2 f). 

Структуры AABB (рис. 2 a) и BBAA (рис. 2 b) могут 

быть преобразованы одна в другую поворотом на /2 

вокруг оси x. Структуры BBAA (рис. 2 b) и ABBA 

(рис. 2 c) могут быть преобразованы одна в другую по-

воротом на /2 вокруг оси y. Структуры BBAA (рис. 2 b) 

и BAAB (рис. 2 e) могут быть преобразованы одна 
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Рис. 2. Расположение атомов A и B в сверхструктуре L10: 

a – структура AABB; b – структура BBAA; c – структура ABBA; 

d – структура ABAB; e – структура BAAB; f – структура BABA 

Fig. 2. The location of A and B in the L10 superstructure: 

a – AABB structure; b – BBAA structure; c – ABBA structure;  

d – ABAB structure; e – BAAB structure; f – BABA structure 

 

 

 
Таблица 2. Изменение атомных сортов в результате преобразований точечной симметрии 

Table 2. Change in the atomic types in the results of point symmetry operation 

 

Трансформация Вращение AABB на /2 вокруг оси x 

Si после трансформации ABBA 

Трансформация Вращение AABB на /2 вокруг оси y 

Si после трансформации ABAB 

Трансформация Вращение BBAA на /2 вокруг оси x 

Si после трансформации BAAB 

Трансформация Вращение BBAA на /2 вокруг оси y 

Si после трансформации BABA 

 

 

 

в другую поворотом на /2 вокруг оси x. Структуры 

BBAA (рис. 2 b) и BABA (рис. 2 f) могут быть преобра-

зованы одна в другую поворотом на /2 вокруг оси y. 

 

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ 

На основе описанных выше результатов можно опи-

сать все возможные планарные сверхструктурные де-

фекты (ПСД) в сверхструктуре L10. Плоскость ПСД 

разделяет геометрически разные, но энергетически эк-

вивалентные представления сверхструктуры L10. Будем 

различать антифазные границы и C-домены. Консерва-

тивная антифазная граница (КАГ) разделяет два доме-

на, которые могут быть наложены друг на друга сдви-

гом на вектор решетки, параллельный плоскости де-

фекта. Неконсервативная антифазная граница (НКАГ) 

образуется, если вектор сдвига не может быть паралле-

лен плоскости дефекта. Граница C-домена разделяет 

две области, которые можно наложить друг на друга 

при повороте на угол /2. В некоторых случаях после 

поворота требуется сдвиг на вектор решетки. 

На рис. 3 и рис. 4 показана сверхструктура L10  

и планарные сверхструктурные дефекты с ориентацией 

(001) и (100) соответственно. 

На рис. 3 a изображена бездефектная сверхструк-

тура L10, а на рис. 3 b–f показаны пять различных ти-

пов ПСД с ориентацией (001); плоскость дефекта за-

штрихована. Ниже плоскости дефекта во всех случаях 
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Рис. 3. Сверхструктура L10 (a) и планарные сверхструктурные дефекты с ориентацией (001) (b–f) 

Fig. 3. L10 (a) superstructure and planar superstructure defects with (001) (b–f) orientation 

 

 

 

         

 a d 

         

 b e 

         

 c f 

Рис. 4. Сверхструктура L10 (a) и планарные сверхструктурные дефекты с ориентацией (100) (b–f) 

Fig. 4. L10 superstructure (a) and planar superstructure defects with (100) (b–f) orientation 

 

 

 

располагается домен AABB. Над дефектом находится 

область AABB (рис. 3 a), BBAA (рис. 3 b), ABAB (рис. 3 c), 

BABA (рис. 3 d), ABBA (рис. 3 e) и BAAB (рис. 3 f). Со-

гласно описанной выше классификации, на рис. 3 b изо-

бражена НКАГ, так как вектор сдвига t, налагающийся 

на две области, непараллелен плоскости дефекта. Все 

остальные дефекты являются C-доменами. На рис. 3 d  

и 3 f после поворота на /2 применен сдвиг на вектор t. 

Как видно, образование КАГ невозможно в случае 

ориентации (001), но возможно для ориентаций (010)  

и (100), как будет показано далее. 

На рис. 4 a показана бездефектная сверхструктура 

L10. Рис. 4 b–f показывают пять различных типов ПСД 

с ориентацией (100); плоскость дефекта заштрихована. 

Слева от плоскости дефекта во всех случаях располага-

ется домен AABB. Справа от дефекта находится область 

AABB (рис. 4 a), BBAA (рис. 4 b), ABAB (рис. 4 c), BAAB 

(рис. 4 d), ABBA (рис. 4 e) и BABA (рис. 4 f). На рис. 4 b 

представлена КАГ, так как вектор сдвига t параллелен 

плоскости дефекта. Все остальные дефекты являются 

C-доменами. На рис. 4 d и 4 f после поворота на /2 

применен сдвиг на вектор t. 
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Области AABB и BBAA формируют КАГ или НКАГ, 

поскольку они могут быть наложены сдвигом на вектор 

решетки. То же самое верно для доменов ABBA и BAAB, 

а также для доменов ABAB и BABA. 

Домен AABB (или BBAA) вместе с любым доменом, 

кроме BBAA (или AABB), образуют C-домен. Точно так 

же домен ABBA (или BAAB) вместе с любым доменом, 

кроме BAAB (или ABBA), образуют C-домен. Домен 

ABAB (или BABA) вместе с любым доменом, кроме 

BABA (или ABAB), образуют C-домен. 

 

ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ И ВЫВОДЫ 

На основании полученных результатов можно сде-

лать вывод, что на нечетных координационных сферах 

вклад в энергию сублимации дают связи AA, AB и BB,  

а на четных – вклад в энергию сублимации появляется 

только от связей AA и BB. Расчет энергии сублимации 

сплава проводили на единицу объема для первых вось-

ми координационных сфер. 

Как показали расчеты, в результате сдвига на ре-

шеточный вектор изменение сортов атомов четырех 

кубических сдвинутых решеток для векторов сдвига  

1=(0,0,0), 2=(1,1,0) не меняет расположение сортов 

атомов A и B, тогда как 3=(0,1,1) и 4=(1,0,1) меняют 

местами сорта этих атомов. Изменение атомных сортов 

в результате преобразований точечной симметрии по-

зволяет выявить энергетически эквивалентные пред-

ставления сверхструктуры L10, которые имеют сле-

дующий вид: ABBA, ABAB, BAAB, BABA. 

В работе описаны планарные сверхструктурные де-

фекты в сверхструктуре L10 с ориентацией (001) и (100). 

Показано, что образование консервативной антифазной 

границы невозможно в случае ориентации (001), но 

возможно для ориентаций (010) и (100). 

Метод, представленный в данной работе, позволяет 

проводить кристаллогеометрический анализ как бинар-

ных, так и многокомпонентных упорядоченных сплавов 

с различными сверхструктурами.  
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Abstract: Planar superstructural defects have a great influence on the mechanical, functional properties of binary or-

dered alloys of the L10 superstructure based on the fcc lattice, but there is no complete analysis of their structure and ener-

gy in the literature. For the L10 superstructure alloys of the stoichiometric composition AB, the paper gives the expressions 

for calculating the sublimation energy and the energy of a planar superstructural defect in the model of hard coordination 

spheres and pair interatomic interactions. The crystal lattice tetragonality was not taken into account. The authors present-

ed the ordered alloy structure as a union of four monoatomic simple cubic lattices, two of which are occupied by A atoms, 

and the other two by B atoms. This approach allows calculating the sublimation energy required for crystal evaporation. 

The first eight coordination spheres were taken into account in the work. The paper shows an algorithm for determining all 

possible geometrically different representations of the L10 superstructure with the same sublimation energy, gives an ex-

pression for finding the planes of occurrence of all possible conservative antiphase boundaries. The study identified that 

the conservative and nonconservative antiphase boundaries, as well as conservative and nonconservative boundaries  

of C-domains are observed in the binary ordered alloys of the L10 superstructure based on the fcc lattice. The algorithms 

described in this work make it possible to carry out a crystal-geometric analysis of planar defects in both binary and multi-

component ordered alloys with various superstructures. 

Keywords: planar superstructural defects; L10 superstructure; C-domains; antiphase boundaries; fcc lattice. 
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