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Îñóùåñòâëåíî ìîäåëèðîâàíèå êëàñòåðíîé ñàìîñáîðêè èêîñàýäðè÷åñêîé

ñòðóêòóðû áîðèäà Sc12B185C9 (P6/mmm, hP212, V = 1641.7 Å3). Âïåðâûå óñòà-

íîâëåí ñóïðàïîëèýäðè÷åñêèé êëàñòåð-ïðåêóðñîð êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû

Sc12B185C9, êîòîðûé ñîäåðæèò 84 àòîìà áîðà è ñîñòîèò èç ãåêñàãîíàëüíîé àíòè-

ïðèçìû apr-B12 (ñ ñèììåòðèåé 6mm), ÿâëÿþùåéñÿ òåìïëàòîì, ñâÿçûâàþùèì

ìåæäó ñîáîé 6 èêîñàýäðîâ Â12 ñ îáðàçîâàíèåì êîëüöà. Ïîëíîñòüþ ðåêîíñò-

ðóèðîâàí ñèììåòðèéíûé è òîïîëîãè÷åñêèé êîä ïðîöåññîâ ñàìîñáîðêè êðè-

ñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû èç íàíîêëàñòåðîâ-ïðåêóðñîðîâ S3
0 â âèäå: ïåðâè÷íàÿ

öåïü S3
1

® ìèêðîñëîé S3
2

® ìèêðîêàðêàñ S3
3. Ñáîðêà ïåðâè÷íîé öåïè èç êëàñòå-

ðîâ B84 õàðàêòåðèçóåòñÿ ìàêñèìàëüíî âîçìîæíîé ñòåïåíüþ èõ êîìïëåìåíòàð-

íîãî ñâÿçûâàíèÿ, ðàâíîé 18. Ìåæäó êëàñòåðàìè-ïðåêóðñîðàìè ðàñïîëîæåíû

12 àòîìîâ Sc â âèäå êîëüöà. Àòîìû B (Ê× = 6) è C (Ê× = 4) ñâÿçûâàþò ïîëèýä-

ðû apr-B12 ñ îáðàçîâàíèåì êîëåö Â3 è Ñ3 (ñ äâóìÿ ðàâíîâåðîÿòíûìè âàðèàíòà-

ìè èõ ðàñïîëîæåíèÿ). Óäâîåííîå ðàññòîÿíèå ìåæäó öåíòðàìè êëàñòåðîâ-ïðå-

êóðñîðîâ B84 îïðåäåëÿåò çíà÷åíèå âåêòîðà òðàíñëÿöèè c = 8.954 Å. Ìèêðîñëîé

S3
2 îáðàçóåòñÿ ñâÿçûâàíèåì ïàðàëëåëüíî ðàñïîëîæåííûõ êîðîòêèõ öåïåé S3

1 ñ

ó÷àñòèåì àòîìîâ Sc; ìåæäó öåïÿìè ëîêàëèçîâàíû êëàñòåðû B7 è C2. Ðàññòîÿ-

íèÿ ìåæäó îñÿìè ïåðâè÷íûõ öåïåé â ìèêðîñëîå îïðåäåëÿþò çíà÷åíèå âåêòî-

ðà òðàíñëÿöèè a = 14.550 Å. Ìèêðîêàðêàñ S3
3 ôîðìèðóåòñÿ ïðè óïàêîâêå

(ñî ñäâèãîì) ìèêðîñëîåâ ïî òîæäåñòâåííîìó ìåõàíèçìó ëîêàëüíîãî ñâÿçûâà-

íèÿ ïåðâè÷íûõ öåïåé. Â ìàêðîêðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðå â ëîêàëüíîì îêðó-

æåíèè ïåðâè÷íîé öåïè íàõîäÿòñÿ 6 ýêâèâàëåíòíûõ ïåðâè÷íûõ öåïåé (a = b =

= 14.550 Å). Ïðåèìóùåñòâåííûé ðîñò ìîíîêðèñòàëëà â âèäå ñòåðæíåé è òîí-

êèõ èãîëîê ïðîèñõîäèò â íàïðàâëåíèè ñáîðêè ïåðâè÷íîé öåïè. Ñòðóêòóðíàÿ

ôîðìóëà Sc, C-áîðèäà ñ âûäåëåíèåì êàðêàñîîáðàçóþùèõ ïîëèýäðîâ è îáðà-

çóþùèõñÿ â ïóñòîòàõ êàðêàñà êëàñòåðíûõ ñòðóêòóð èìååò âèä Sc12B185C9 =

= Sc12[(ico-B12)12 (apr-B12)2(B7)2(B3)(C3)(C2)3].

Êëþ÷åâûå ñëîâà: êëàñòåðíàÿ ñàìîîðãàíèçàöèÿ, ñàìîñáîðêà êðèñòàëëè-

÷åñêèõ ñòðóêòóð, íàíîêëàñòåðû-ïðåêóðñîðû B84, ñòðóêòóðíûé òèï Sc12B185C9.
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Ââåäåíèå. Áîðèäû — ñîåäèíåíèÿ ìåòàëëîâ ñ áîðîì — ïðåäñòàâëÿþò îáøèðíûé
êëàññ íåîðãàíè÷åñêèõ âåùåñòâ, îòëè÷àþùèõñÿ òóãîïëàâêîñòüþ, âûñîêîé ýëåêòðî- è
òåïëîïðîâîäíîñòüþ, ìàãíèòíûìè ñâîéñòâàìè è âûñîêîé õèìè÷åñêîé ñòîéêîñòüþ [1,
2]. Îñîáåííîñòüþ ñòðîåíèÿ áîðèäîâ ìåòàëëîâ c âûñîêèì ñîäåðæàíèåì áîðà MeBx

(ãäå x > 12) ÿâëÿåòñÿ îáðàçîâàíèå òðåõìåðíûõ êàðêàñíûõ ñòðóêòóð èç êîâàëåòíî-ñâÿ-
çàííûõ 12-àòîìíûõ èêîñàýäðîâ ico-B12 [1—6]. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ êðèñòàëëîõèìè÷å-
ñêîå ñåìåéñòâî áîðèäîâ ñ èêîñàýäðè÷åñêèìè êëàñòåðàìè ico-B12 íàñ÷èòûâàåò áîëåå
200 ñîåäèíåíèé, îáðàçóþùèõñÿ â äâîéíûõ, òðîéíûõ è ÷åòâåðíûõ ñèñòåìàõ, è ÷èñëî
èõ ñòðóêòóðíûõ òèïîâ äîñòèãàåò 50 [6—14]. Ê ñåìåéñòâó êàðêàñíûõ èêîñàýäðè÷å-
ñêèõ ñòðóêòóð òàêæå îòíîñÿòñÿ âñå (ïÿòü) êðèñòàëëè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé ýëåìåíòíî-
ãî áîðà Â [6].

Ïðè îáðàçîâàíèè èêîñàýäðè÷åñêèõ êàðêàñíûõ ñòðóêòóð áîðà B12Xn ñ àòîìàìè
p-ýëåìåíòîâ, òàêèìè êàê Õ = C, N, O, P, S, As, àòîìû X îáðàçóþò ìîñòèêè ico-Â12—
X—ico-Â12 [6]. Òàêóþ æå ðîëü ìîñòèêîâûõ àòîìîâ âûïîëíÿþò âíåêàðêàñíûå àòîìû
Â â ÷åòûðåõ èç ïÿòè ìîäèôèêàöèé áîðà B [6].

Áîðèäû ìåòàëëîâ îáðàçóþò òðåõìåðíûå 3D êàðêàñû èç êîâàëåíòíî-ñâÿçàííûõ
èêîñàýäðîâ ico-Â12 ñ ïóñòîòàìè, â êîòîðûõ íàõîäÿòñÿ àòîìû ùåëî÷íûõ, ùåëî÷íîçå-
ìåëüíûõ ìåòàëëîâ, d- èëè f-ýëåìåíòîâ. Â äâîéíûõ, òðîéíûõ è ÷åòâåðíûõ ñèñòåìàõ
íàèáîëüøåå ÷èñëî òèïîâ èêîñàýäðè÷åñêèõ ñòðóêòóð óñòàíîâëåíî äëÿ áîðèäîâ Sc
(òàáë. 1). Áîðèäû Sc õàðàêòåðèçóþòñÿ âûñîêèì óðîâíåì ñëîæíîñòè êðèñòàëëè÷åñêèõ
ñòðóêòóð, èõ ýëåìåíòàðíûå ÿ÷åéêè ñîäåðæàò äåñÿòêè è ñîòíè àòîìîâ (ScB13.7 —
oP544 [9, 11], Sc4.5 – xB57 – y – zC3.5 – z (x = 0.27, y = 1.1, z = 0.2) [12], Sc3.15B38.84C1.83Si0.31

[13] è Sc19.36B231.32C12.68Si1.38 — cF1064 [14]).
Â ðàáîòå [10] îñóùåñòâëåíî ìîäåëèðîâàíèå êëàñòåðíîé ñàìîñáîðêè îäíîé èç ñà-

ìûõ ñëîæíûõ ñòðóêòóð áîðèäîâ ScB13.7 — oP544 [11], óòî÷íåííûé õèìè÷åñêèé ñî-
ñòàâ êîòîðîãî çàïèñàí â âèäå Sc18B238 (ScB13.22). Â êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðå
Sc18B238 áûëè óñòàíîâëåíû ðàçëè÷íûå ñòðóêòóðíûå åäèíèöû: èêîñàýäðû ico-Â12, ïî-
ëèýäðû Â9, òðåõ- è äâóõàòîìíûå öåïî÷êè èõ àòîìîâ Â, à òàêæå ìîñòèêîâûå àòîìû Â.
Êëàñòåð-ïðåêóðñîð (B12)13 êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû Sc18B238 ñîäåðæèò 156 àòîìîâ
áîðà è ñîñòîèò èç 13 èêîñàýäðîâ. Íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà-ïðåêóðñîðà (B12)13 ðàñïî-
ëîæåíû 10 àòîìîâ Sc â âèäå êîëüöà.

Â ñèñòåìå Sc—B—C ïðè 1700 °C óñòàíîâëåíî îáðàçîâàíèå òðåõ òèïîâ êàðêàñíûõ
ñòðóêòóð: Sc4.23B56.15C3.3 [12], ScB13C [15, 16] è ScB16.432C0.235 [15, 17, 18].

Áîðèä Sc4.23B56.15C3.3 — oP524 [12] ÿâëÿåòñÿ ñòðóêòóðíûì àíàëîãîì ðàññìîòðåí-
íîãî âûøå Sc18B238 (ScB13.7 — oP544 [11] (òàáë. 1).

Áîðèä ScB13C èìååò ñòðóêòóðíûé àíàëîã ñðåäè îäíîé èç äâóõ ìîäèôèêàöèé
MgB12C2 – Mg(ico-B12) (C2) [19], â êîòîðîì ìîñòèêîâûìè àòîìàìè, ñâÿçûâàþùèìè
ico-B12, ÿâëÿþòñÿ àòîìû Ñ. Sc, C-áîðèä èìååò äðóãîé ñòåõèîìåòðè÷åñêèé ñîñòàâ
Sc(ico-B12) (ÂÑ) = ScB13C, ïðè÷åì ìîñòèêîâûå àòîìû Â è Ñ ñòàòèñòè÷åñêè çàíèìàþò
îäíó êðèñòàëëîãðàôè÷åñêóþ ïîçèöèþ.

Áîðèä ScB16.432C0.235 [18] õàðàêòåðèçóåòñÿ âûñîêèì óðîâíåì ñëîæíîñòè êðèñ-
òàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû: èíäåêñ Ïèðñîíà hP207, 19 ïîçèöèé êðèñòàëëîãðàôè÷åñêè
íåçàâèñèìûõ àòîìîâ, èç êîòîðûõ äâå ñòàòèñòè÷åñêè çàíèìàþò àòîìû Â0.73 + Ñ0.27 è
Â0.80 + Ñ0.20. Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ñàìîñáîðêà êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû
ScB16.432C0.235 [15—17] îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ó÷àñòèåì íîâîãî òèïà ñóïðàïîëèýäðè÷åñêî-
ãî êëàñòåðà-ïðåêóðñîðà ñ îáðàçîâàíèåì â ïóñòîòàõ íåáîëüøèõ êëàñòåðîâ èç àòîìîâ
Â. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïî äàííûì õèìè÷åñêîãî àíàëèçà ìîíîêðèñòàëëîâ îáëàñòü
èçìåíåíèÿ ñîñòàâà Sc, C-áîðèäà íàõîäèòñÿ â ïðåäåëàõ ScB16C0.69—ScB17.4C0.6 è íå
ñîãëàñóåòñÿ ñ ïðåäëîæåííîé ìîäåëüþ ñòðîåíèÿ ScB16.432C0.235.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäëîæåíû ãåîìåòðè÷åñêèé è òîïîëîãè÷åñêèé àíàëèçû êðè-
ñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ScB16.432C0.235 [18]. Ïîëíîñòüþ ðåêîíñòðóèðîâàí ñèììåò-
ðèéíûé è òîïîëîãè÷åñêèé êîä ïðîöåññîâ ñàìîñáîðêè èç íàíîêëàñòåðîâ-ïðåêóðñîðîâ
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