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На основе акустических данных рассчитаны значения координационного числа атомов переходных
металлов (Hf, Nb, Cr, Mo, W, Re, Ru, Rh, Os, Ir, Pt) от 0 K до температур, близких к температурам
кипения. Сделан вывод, что координационные числа атомов переходных металлов в твердой фазе
близки к ОЦК-структуре (координационное число – 8), в жидкой – между ОЦК и простой кубиче-
ской решеткой – 6.

Ключевые слова: переходные металлы, координационное число, температурный коэффициент коор-
динационного числа, акустическое исследование

DOI: 10.1134/S0044453719060311

Дифракционные эксперименты относятся к
прямым методам изучения структуры жидкости.
Однако для определения параметров ближнего
порядка (межатомных расстояний, координаци-
онных чисел) по экспериментальной кривой ин-
тенсивности или структурному фактору необхо-
димо построить функцию радиального распреде-
ления атомов (ФРРА), что связано с рядом
трудностей. Одна из них – ограниченность экспе-
риментальной информации об интенсивности
рассеяния рентгеновских лучей [1, 2]. Результаты
расчета координационного числа в значительной
степени зависят от методики вычисления и ин-
терпретации ФРРА. Все это приводит к суще-
ственному расхождению структурных характери-
стик, полученных разными авторами [3, 4].

В работах [5, 6] рассчитаны политермы адиаба-
тической  и изотермической  сжимаемостей
( , где ρ – плотность расплава, a – ско-
рость ультразвука; , где  +
+  – коэффициент Пуассона, α –
температурный коэффициент объемного расши-
рения, CP – удельная теплоемкость при постоян-
ном давлении), структурного фактора 
(  = , где  – объем, при-
ходящийся на атом, kB – постоянная Больцмана),

плотности упаковки n (  = ),
координационного числа k (k = ) в пере-
ходных металлах от точки плавления до темпера-
тур, близких температурам кипения.

Политермы координационного числа пере-
ходных металлов поддаются линейной интерпре-
тации.

Параметры линейного уравнения

(1)

приведены в табл. 1, где

(2)
температурный коэффициент координационного
числа, kпл – координационное число при темпе-
ратуре плавления Tпл, kм – при максимальной
температуре исследования Tм (табл. 2).

При переходе металла из твердой фазы в жид-
кую координационное число остается практиче-
ски неизменным, либо близким; например, желе-
зо в твердой фазе – 8, в жидкой – 8.2 [7]. Отсюда
следует справедливость соотношения (1) и в твер-
дой фазе.

Координационные числа переходных метал-
лов в твердой фазе находятся в интервале 8/7.8
(осмий) – 9.04/8.8 (платина), в жидкой при тем-
пературе плавления – 5.5 (осмий) – 7.1 (платина):

βS βT

β = ρ 21/( )S a
β = γβT S γ = 1

α ρβ2 /( )S PT C

(0)S

→0
lim ( )
q

S q β νB Tk T ν = AV N

(0)S −− +4 2(1 ) (1 2 )n n
π36 2 /n
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расположение металлов по координационному
числу в обеих фазах сохраняется (табл. 1).

По величине координационного числа в твер-
дой фазе переходные металлы близки к ОЦК-
структуре (координационное число – 8); в жид-
кой фазе при Tпл несколько меньше в силу тепло-
вого движения атомов (координационные числа
находятся между ОЦК и простой кубической ре-
шеткой – 6).

Настоящее исследование в силу однозначно-
сти результатов устанавливает связь координаци-
онного числа в твердой и жидкой фазах металлов,
что очень важно для прогнозирования свойств
новых материалов.
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Таблица 1. Координационное число переходных ме-
таллов при температурах 0 и 293 K

Примечание. Числитель – координационное число при 0 K,
знаменатель – при комнатной температуре – 293 K.

Металл Z Tпл, K kпл
, 

10–3 K–1
k

Hf IV 2500 6.2 0.86 8.4/8.1
Nb V 2740 6.2 0.83 8.5/8.2
Cr VI 2176 6.5 1.0 8.7/8.4
Mo VI 2895 6.2 0.8 8.5/8.3
W VI 3650 5.8 0.7 8.4/8.2
Re VII 3453 6.1 0.75 8.7/8.5
Ru VIII 2700 6.4 0.9 8.8/8.6
Rh VIII 2239 6.8 0.94 8.9/8.6
Os VIII 3300 5.5 0.75 8.0/7.8
Ir VIII 2727 6.1 0.89 8.5/8.3
Pt VIII 2045 7.1 0.95 9.04/8.8

Δ−
Δ

k
T

Таблица 2. Температурный коэффициент координа-
ционного числа ( ) по формуле (2)

Металл Tпл, K kпл kм Tм, K , 

10–3 K–1

Hf 2500 6.2 4.3 4700 0.86
Nb 2740 6.2 4.7 4540 0.83
Cr 2176 6.5 5.8 2876 1.0
Mo 2895 6.2 4.6 4895 0.8
W 3650 5.8 4.4 5650 0.7
Re 3453 6.1 4.3 5853 0.75
Ru 2700 6.4 5.0 4300 0.9
Rh 2239 6.8 5.3 3839 0.94
Os 3300 5.5 4.6 4500 0.75
Ir 2727 6.1 4.5 4527 0.89
Pt 2045 7.1 5.2 4045 0.95

−Δ Δ/k T

Δ−
Δ

k
T
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