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Рис. 1

Все до сих пор полученные кривые радиального распределения 
•атомов жидкостей*  обладают достаточно резко выраженным первым 
максимумом. Этот максимум определяет некоторую область ближней 
координации в жидкости**.  В распределении атомов твердого тела 
первому максимуму обычно соответствует не одна, а несколько 
(в рассматриваемых случаях две) координационных сфер. Графически 
это соответствие изображено на 
рис. 1, на котором координацион­
ные сферы в твердом теле представ­
лены в виде вертикальных отрезков.

Площадь под первым максиму­
мом определяет среднее число 
атомов жидкости, находящихся по 
отношению к любому атому в об- 
ласти ближней координации. Эго к 
число может быть названо коорди- 
национным числом атома в жидко­
сти. Точно измерить площадь под 
первым максимумом невозможно, 
так как он обычно не разрешен со 
стороны больших г. Однако раз­
личные, более или менее обосно­
ванные способы определения этой 
площади приводят к близким результатам.

Представляет интерес рассмотреть, как изменяется число атомов 
в области ближней координации при плавлении тела. Для этого, 
очевидно, надо сравнить площадь под первым максимумом для тем- 

* Как известно, так называются кривые 4w2p (г), где г — расстояние от вы­
бранного атома жидкости, a 4w2p (г) dr — среднее число атомов, находящихся от вы­
бранного атома на расстояниях в интервале от г до г-[-dr. Для одноатомных жидко- 
стей такие кривые вычисляются из экспериментальных кривых рассеяния рентгенов-

так можно назвать сферическую область, в которой заключены атомы, нахо­
дящиеся от выбранного атома на расстояниях, не выходящих за пределы первого 
максимума кривых радиального распределения.
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иератур вблизи плавления с суммой чисел ятлмпп D 
этому максимуму координационных сферах
вается, что во всех случаях, когда упаковка чтЕ« Оказы-
обладает достаточной плотностью ІчтобХ^ твердом теле 
IS IZZaLr80™"1 "SSS:

распределения, обнаружшается следующаГпп РМХ Вычислевы кРивые 
щее при плавлении уменьшение числа а оХТТ”^ пРОИсходя- 
координации растет от Li к К и от 7n\ X в области ближней. 
И от Zn к Hg происходит уменьшение eLС ТеМ от Li к К 
кривых распределения относительно живой ™ пеРВ0Г0 максимума 
в твердом теле*. Относящиеся сюда величиям 4ыРДИлНаЦИ°НН0Й сферы 
мой табл. 1. В первой стпок^ ппиТ ( } собРаны в приводи- 
первых координационных сферах твердого Ч™ аТ°М°В В ДВуХ 
Щих первому максимуму кпивых пягпЛРД ° тела, соответствую- 
площади под первым максимумов В° ВТ°р0Й стр°ке~первого максимума относительно пепвой величины сдвига (в А) 
твердом теле. ервои координационной сферы в

Таблица 1

Li Na К І Z.i Cd

14 14 14
1
1 12 12 19,8 9,3 8,0 10,8 8 3

J

0,20 0,11 0,02 1 0,28 0,09

н?

6,0 
0,00

Часть 
относится

использованных табл. 1 кривых распределения (Zn Cd> 
™ э=

между атомами ^бчный^ко^ в расстоянием энергия взаимодействия
™ °й™ быстроту падения эне^и™
ириншаецое^^ Ф обычно

к температурам,
в

ф =___ £ b
т ' ,.п

оыли таким способом определены Фюотом (Ч Ич pm™ период,™^ Системы Уозра^™

иыми сферам! МаКСИМУМ °бЫЧН° Распол°ж™ «ежду первой и второй координациов- 
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вниз (во всяком случае видна тенденция к возрастанию). В частности 
т возрастает от Li к К и от Zn к Hg.

Это обстоятельство и объясняет отмеченную правильность. Дей­
ствительно, при малых пг (Li, Zn) взаимодействие между атомами 
спадает с расстоянием сравнительно медленно. В суммарной потен­
циальной энергии жидкости еще существенна вторая координационная 
сфера, и равновесное состояние будет таким, что число атомов в пер­
вых двух координационных сферах по возможности велико (3), т. е. 
велика площадь под первым максимумом кривой распределения На­
оборот, в случае больших т (К, Hg) вторая сфера при плавлении 
легко размывается, и площадь под первым максимумом меньше.

Уменьшение сдвига первого максимума может быть интерпретиро­
вано следующим образом. При малых т в области ближней коорди­
нации сравнительно много атомов на расстояниях, близких к радиусу 
второй координационной сферы. Кроме того, атомы из первой сферы, 
могут легко перемещаться на большие расстояния, так как их потен­
циальная энергия возрастает с расстоянием сравнительно медленно. 
В этом случае первый максимум, положение которого определяется 
средним расстоянием атомов из области ближней координации до 
выбранного атома, может быть значительно смещен относительно 
первой координационной сферы в твердом теле. При больших т 
вблизи второй координационной сферы после плавления остается мало 
атомов. Кроме того, потенциальная энергия быстро возрастает с рас­
стоянием и атомы из первой координационной сферы смещаются на 
большие расстояния сравнительно труднее. Поэтому сдвиг первого 
максимума относительно первой координационной сферы в этом слу­
чае незначителен (случай К и Hg).

Таким образом, отмеченная правильность интепретируется доста­
точно ясно. От Li к К и от Zn к Hg вторая сфера размывается все 
сильнее. Вместе с тем, повидимому, происходит как бы Относительное 
укрепление первой сферы.
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