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利用*射线衍射仪对非晶态+,$&-./&合金的结构进行了研究，获得了强度曲线、结构因子、双体分布函数和
原子间最近邻距离(结果表明，+,$&-./&合金在小! 区间存在强烈的预峰现象(根据预峰的特性，提出了

+,$&-./&熔体的结构模型，即+,原子位于中心，#个-.原子位于顶角所形成的简单立方结构模型(该模型以共

享顶点的方式相连接，能够满足预峰对+,—+,原子间距离的要求(+,$&-./&非晶合金中预峰的产生是相邻原子
团中心+,原子之间相互关联的表现(
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% 引 言

自从23456等人［%］发现非晶态材料以来，非晶
态材料的研究已受到越来越多人的关注(由于非晶
合金是在极高的冷却速率下形成的，因此它具有许

多晶态材料所不具备的优异性能，如高强度、高韧

性、良好的耐腐蚀性和超导性，以及高导磁性等

等［’］(目前，非晶合金已应用到机械、电子、航空航
天、冶金等众多领域，并且发挥着巨大的经济效益(
通过研究非晶合金的结构，可以寻求其相应熔

体中的结构信息(常见的非晶合金主要包括-7基、

89基、:5基、+,基、;<基和=<基等［/］(其中+,基
非晶合金由于其易氧化性，对其研究的不多(+,>-.
合金是一个具有强烈预峰现象的合金系(陈魁英［0］

和?3@957等人［!］都对其熔体结构进行过研究，但对
于其预峰产生的根源并未作深入探讨(本文对采用
急冷淬火法形成的非晶样品进行研究，并从微观原

子的角度对 +,$&-./&熔体中预峰产生的原因进行
了分析(

’ 实验过程

*射线衍射实验是在2／ABC>7?型*射线衍射
仪上进行的(13"!辐射（波长!D&E%!0’.A）自样

品表面反射后，经过置于衍射侧的石墨单晶后进入

计数器(扫描范围’"D!F—"&F，扫描速度和步长分
别为0G5,／A<.和&E&’G5,／A<.，所覆盖的波矢量

!值约为!—%’&.AH%(
实验所采用的原材料为纯+,（""E#4IJ）和纯

-.（""E""4IJ）(首先将其在真空电阻炉配成均匀
的中间合金，然后将其破碎成小块状放入石英管中，

采用单辊急冷淬火法将其制成宽度约为%KA，厚度
约为/&"A的非晶薄带，然后在*射线衍射仪上进
行测试(

/ 数据处理

对液态和非晶态物质，其测量的*射线衍射强
度的数据分析已有很常规的方法［)］(为了讨论的方
便，下面给出一些要点(利用推广的 L7M,@>+M5>
=M7AB.方法，测量强度可以被转换成以电子单位
表示的每个原子的相干散射强度#KM@53（!）(该强度
是与*射线散射强度的结构敏感部分相关的一个
量(1MANIM.散射利用17MA57和+B..［$］给出的值
修正(
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，(’为’型原子的原子份数；!（)）和!)分

别为原子全密度函数和平均原子数密度；" 为散射
矢量，其模为*"*$*!+","／#，#为入射-射线波
长；("为散射角；!（"）为结构因子；"（"）通常称为
干涉函数+
径向分布函数./0（123"243"+51"6’5"$,7’,#5"$,）

可以表示为
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式中各符号的意义与（!）和（(）式相同:
配位数的计算公式为

-;",$"
);",
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式中))和);",分别为径向分布函数第一峰左右两
边最近的零点和极小点的位置:

* 实验结果

图!为 <=>)?,9)非晶合金-射线衍射实验所
得到的原始强度曲线:图(为经过转换之后的结构
因子曲线:图9为<=>)?,9)非晶合金的双体分布函
数:由图!可知，所得试样除有极少部分晶化外，其
余基本为非晶组织:从图(可以很清楚地看出，

<=>)?,9)非晶合金存在明显的第一主峰，并且在约

!@,;A!处存在一个较强的预峰，这一点与文献［*］
中的结果符合:但是，文献［*］并没有对其产生的根
源作进一步的探讨:从图9可以确定出原子间的最
近邻距离约为)B(C!,;:

图! <=>)?,9)非晶合金的-射线衍射强度曲线

图( <=>)?,9)非晶合金的结构因子曲线

图9 <=>)?,9)非晶合金的双体分布函数

<=>)?,9)非晶合金的原始强度和结构因子曲线
上均存在一个明显的预峰，其位置在强度曲线上的

("D(!B@).处，在结构因子曲线上的ED!@,;A!

处，两者之间满足关系式"D*!+","／#［F］，其中("
为衍射角，#为入射-射线波长:

@ 讨 论

根据0$’1"&1变换的性质，可以将 " 大于@
,;A!的结构因子曲线在横轴方向分成9个区间:第
一区间为@—(),;A!:这个区间的曲线反映的是中
程尺度的性质:当不存在中程序时，曲线呈抛物线
状；当存在中程序时，一般表现为预峰的存在:第二
区间为()—C),;A!:短程序的信息主要集中在这
一区间，尤其是在第一峰上:第三区间为C)—!()
,;A!:它反映的是短程序尺度以内的信息:对于-
射线衍射实验，第三区间的信息量小而误差大，一般
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不予讨论［!］"
根据对液体#$%&（’()*）+&

［,&］的研究结果，第一

区间内总结构因子!（"）上的突起（-./0），必然表
现为偏结构因子!#$（"）上的预峰，并统一称为预
峰"对于非晶 123&456&合金结构因子上的突起，本
文沿用文献［,&］的说法，仍称其为预峰"
由于非晶合金是在极高的冷却速率下形成，对

于固态而言，液态是其母态，固态是在对液态辨证否

定的基础上形成的，因此固态中必然继承和保留了

液态中的某些结构信息"非晶虽不是液态的简单“冻
结”，但是，通过研究非晶合金的结构仍然可以探求

熔体中的结构信息"
对于123&456&非晶合金，从其衍射曲线和结构

因子曲线上均可以看到有一个较为明显的预峰存

在"!（"）是非晶态或液态物质的结构信息在倒易
空间的表现，小波矢量" 的信息对应于实空间大%
处结构的相关性"预峰是同类原子之间关联的表现"
若同类原子间距为&’7’，则预峰的位置由

"()3*3+8／&’—’ （8）
决定［,,］"在123&456&非晶合金中，根据（8）式，"(9
,85/7,处所对应的实空间尺度为&’—’9&:8,8
5/（实验值）"而文献［;］指出，在123&456&熔体中存
在两种不同类型的原子集团，一种是以12原子为
中心的原子集团，称之为#类原子集团；另一种则
是以45原子为中心的原子集团，称之为<类原子
集团"当在熔点以上较低温度时，两种原子集团均能
稳定地存在于123&456&合金熔体中"但是随着温度
的升高，<类原子集团稳定性降低，数量减少；而#
类原子集团则基本保持不变"因此可以推测，在熔点
以上较高温度下的123&456&熔体中存在较多的是#
类原子集团"在极高的冷却条件下，部分结构信息能
够保留在非晶固体中，它们之间的关联就导致了预

峰的出现"
按照一般的观点［,+］，预峰最大成分通常对应于

相图上的金属间化合物"对 12=45合金系而言，其
熔点最高的金属间化合物是1245+，它确实在共晶
点附近［,6］"但是本文作者认为，预峰的产生并非是
由1245+金属间化合物引起的"因为根据晶体学资
料［,;］，1245+合金晶体结构十分复杂，其晶体结构
示意图如图;所示"在最近邻距离上，12=45有>种
距离，12=12有两种距离，45=45有;种距离"在熔
体中要保持上述复杂的微观环境是非常困难的，更

为可能的是原子排列倾向于某些统计平均值"

图; 金属间化合物1245+的立体结构示意图

在上述分析的基础上，可以设想该合金熔体中的

原子团簇的结构是，以12原子为中心，周围有若干
个45原子包围它，形成一个原子团，若干个原子团聚
集在一起，形成一个更大的原子团簇，原子团之间的

排列及取向不具有长程序，其中原子团之间的距离，

即12与12原子之间的距离平均为&:8,85/"
计算结果表明，当一个12原子位于中心，%个

45原子位于顶角形成简单立方结构时能较好地解释
实验结果"图8是根据上述分析建立的原子团结构模
型"图>是123&456&熔体结构示意图"取原子间的最
近邻距离为&:+>,5/，晶胞沿体对角线方向平移一个
对角线的长度，即两个晶胞共享一个顶点，则位于中

心的两个12原子之间的距离&12—129&:8++5/（计
算值），接近于实验值，误差仅为,:;?"由此可以设
想，在123&456&合金中存在以12原子为中心的体心
立方原子团簇，这些原子团簇在快速凝固条件下保留

到固体中，它们之间的关联导致了预峰的出现"原子
团簇之间也存在少量以45原子为中心的原子团簇以
及部分游离的12原子和45原子"

图8 123&456&合金的原子团模型
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图! "#$%&’(%合金的熔体结构示意图

! 结 论

根据上述分析，可以得出以下结论：

)*"#$%&’(%非晶合金在小+处存在一明显的
预峰*
,*"#$%&’(%非晶合金预峰产生的原因是由于
熔体中存在较多的以"#原子为中心的原子团簇，
它们排列成体心立方结构，以共享顶点的方式相连

接，在快速冷却条件下这些原子团簇能够保留在非

晶固体中，其中中心"#原子之间的相互作用是预
峰产生的直接原因*
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