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X-Ray investigation with Fe^B,0- and Fe^B]7-melts 

By means of X-ray di f f ract ion the two molten alloys Fe^Bio and Fe8 3B1 7 were investigated. 
The second m a x i m u m of the intensity curve shows in both cases a small shoulder which up to 
now never was observed with binary melts. The interatomic distances and the coordinat ion 
numbers were evaluated. The normalized atomic distances taken f rom the pair correlat ion 
function of a m o r p h o u s Fe8 0B2 0 agree well with those repor ted in l i terature for a te t rahedral 
model, whereas the normalized distances obtained with the two melts show ra ther large devia-
tions f rom this model . 

Einleitung 

Metallische Gläser gewinnen wegen ihrer speziel-
len mechanischen, magnetischen und chemischen 
Eigenschaften immer mehr an Bedeutung und da-
mit auch die Kenntnis über ihren atomaren Aufbau . 
So wurden unlängst die partiellen Strukturfaktoren 
vom amorphem Fe80B20 (vgl. Ref. [1]) und von 
Ni8 1B|9 (vgl. Ref. [2, 3]) ermittelt. In vorliegender 
Arbeit sollen durch die Untersuchung geschmol-
zener Fe-B-Legierungen Hinweise auf den Grad der 
Ähnlichkeit zwischen dem geschmolzenen und dem 
amorphen Zustand gewonnen werden. 

Theoretische Grundlagen 

Nach dem f rüher [4, 5] beschriebenen Formalis-
mus wird aus der experimentell best immten Streu-
intensität nach Anbringung verschiedener Korrek-
turen und nach entsprechender Normierung die 
kohärent gestreute Intensität 7coh in Abhängigkei t 
von Q = 4n sin 9//. erhalten. Dabe i bedeutet 26 den 
Winkel zwischen Pr imär- und abgebeugtem Strahl 
sowie /. die Wellenänge der benutzten monochroma-
tischen Strahlung. Aus / c o h folgt der Ashcroft-
Langreth-Strukturfaktor S ( Q ) entsprechend Gl. (1): 

S A L ( 0 = 
•*coh (1) 

Reprint requests to Prof. Dr. S. Steeb, MPI für Metall-
forschung, Institut fü r Werkstoffwissenschaften, Seestraße 
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mit 

fi = Atomformfak to r der Atomsorte i und 
</ 2 > = c i / i + C2/2 sowie 
Cj = Atombruchtei l der Komponente / (27 c, = 1). • 

Aus dem Strukturfaktor ergibt sich durch Fourier-
Transformat ion die Paarkorrela t ionsfunkt ion G(R), 
welche folgende Bedeutung hat: 

GAl(R) = 4nR QAL(R) -
</)2 

</2> 
Qo (2) 

mit 

QAL{R) = lokale a tomare Anzahldichte, 
Qo = mittlere a tomare Anzahldichte. 

Der Paarkorrelat ionsfunkt ion können die Abstände 
R' der Nachbarn in der /-ten Koordinat ionsschale 
um ein Bezugsatom en tnommen werden. Die An-
zahl N' der Nachba rn in der /'-ten Koordinat ions-
schale folgt durch Integration über das erste Maxi-
mum der Atomvertei lungskurve AAl(R): 

iAL(R) = 47iR2QAL(R) 

= 4nR2 </)
2 

</2> 
Q0+RGal(R). ( 3 ) 

Experimentelle Durchführung 

Als Ausgangsmaterial wurde gepulvertes Fe [6] 
(durch Redukt ion hergestellt zur Analyse, Fe -Ge-
halt > 99,5%) und B [6] (Reinheit LAB) verwendet . 

Die im Hochvakuum-Indukt ionsofen erschmolze-
nen Proben mußten mindestens einmal in der Hoch-
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t empera turkammer aufgeschmolzen werden, wobei 
in der Probe enthaltene Verunreinigungen (z. B. 
Eisenoxid) an die Oberfläche gelangten. Diese verun-
reinigte Oberf läche wurde nach der Abkühlung der 
Probe abgeschliffen. Die flachen zyl inderförmigen 
Proben mit den Abmessungen 50 m m Durchmesser 
und 5 m m Höhe wurden mit nach oben offener 
Oberfläche in Tiegeln aus Bornitrid im 9 — 6 
Goniometer [4] aufgeschmolzen und nach Erreichen 
der Versuchstemperatur, die jeweils etwa 50 °C über 
der Liquidus tempera tur lag, mit Hilfe von Mo-Kx-
Strahlung nach der Methode der Impulsvorwahl 
untersucht. Bei den Messungen wurde zur weit-
gehenden Unterdrückung einer durch das konti-
nuierliche Bedampfen der Kammerfens te r beding-
ten Absorption der Streustrahlung relativ rasch der 
Winkelbereich durchfahren , und zwar einmal von 
kleinen zu großen Winkeln hin und das nächste Mal 
in umgekehrter Richtung. Bei der Auswertung wur-
den etwa sechs bis acht der so erhaltenen Intensi-
tätskurven überlagert. 

Ergebnisse und Diskussion 

In Fig. 1 werden die für die Fe90B10- und die 
eutektische Fe^B^-Schme lze nach (1) berechneten 
totalen Strukturfaktoren verglichen mit dem an 
amorphem Fe80B20 erhaltenen. Der Strukturfaktor 
des amorphen Fe80B20 (vgl. Ref. [1]) zeigt ausge-
prägtere Maxima und Minima als diejenigen der 

flüssigen Fe-B-Legierungen. Sein H a u p t m a x i m u m 
liegt bei einem (2-Wert von 3,17 A_L , welcher dami t 
größer ist als im Falle der beiden flüssigen Proben. 
Am interessantesten ist der Unterschied zwischen 
der amorphen Legierung und den flüssigen Legie-
rungen im Bereich des II. Maximums. Dieses ist bei 
der amorphen Probe deutlich in ein starkes erstes 
und ein schwächeres zweites Te i lmax imum aufge-
spalten. Im geschmolzenen Zustand verschwindet 
diese Doppelpeak-Struktur o f fenbar nicht völlig, 
sondern bleibt zum Teil erhalten, wie in Fig. 1 an 
der Schulter auf der rechten Seite des II. M a x i m u m s 
erkennbar ist. 

Die Lage dieser Schulter erscheint bei e inem 
kleineren (}-Wert verglichen mit der Lage der ent-
sprechenden Schulter bei der amorphen Probe, 
während die Lage des höheren ersten Tei lmaxi-
mums bei den Schmelzen und der amorphen Probe 
gleich ist. Eine derartige Schulter wurde an den 
meisten amorphen Materialien beobachtet , jedoch 
noch niemals an binären Schmelzen. 

In den Arbeiten [7] und [8] wird anhand von 
DRPHS-Model len für e inkomponent ige Systeme 
aufgezeigt, daß sich die mehr oder weniger starke 
Aufspaltung des II. Maximums verknüpfen läßt mit 
einem Parameter, der die mitt lere Abweichung der 
unregelmäßigen Tetraeder, welche die Struktur auf-
bauen, von der idealen Te t raeder form quant i ta t iv 
beschreibt. Die Verzerrung der Tetraeder führ t zur 
Verschmierung der Doppels t ruktur des II. Maxi-
mums. Somit kann aus Fig. 1 abgelesen werden, d a ß 
die topologische Nahordnung in flüssigen Fe-B-Le-
gierungen stärker von einer Packung regulärer 
Fetraeder abweicht als diejenige in a m o r p h e m 
Fe80B20. Andererseits m u ß das fü r binäre metal-
lische Schmelzen außergewöhnl iche Verhalten, d a ß 
nämlich die Doppels t ruktur des II. Max imums zum 
Teil erhalten bleibt, so gedeutet werden, d a ß die 
starke, sicher gerichtete, chemische Bindung zwi-
schen den Metal latomen und den Meta l lo ida tomen 
einen gewissen Grad der Symmetr ie der topologi-
schen Nahordnung erzwingt. 

In Fig. 2 werden die aus den totalen Struktur-
faktoren der Fig. 1 berechneten Paarkorrelat ions-
funktionen G a l ( / ? ) gezeigt. Dabei betrugen die Q0-
Werte für Fe90B10 bzw. Fe83B,7 0,0805 bzw. 0,0840 
Atome/Ä 3 (siehe [9]). Auch hier zeigt die G(R)-
Kurve der amorphen Probe ausgeprägtere Oszilla-
tionen bis hinauf zu einem Abstandswert von etwa 
15 A. Die aus den G(R)-Kurven en tnommenen Ko-
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Fig. 2. System Fe-B: 
Totale Paarkorrelationsfunktionen G(R). 

, 0 R U ] ' L 

ordinationszahlen und a tomaren Abstände werden 
nunmehr diskutiert: 

Koordinationszahlen 

Zur Best immung der Koordinat ionszahl in der 
ersten Koordinat ionssphäre wurde über das erste 
Maximum der v4AL(/?)-Kurve hinweg vom unteren 
bis zum oberen M i n i m u m integriert, und es ergab 
sich dabei für die F e ^ B ^ - bzw. die Fe8 3B1 7-
Schmelze ein Wert Nl von 12,4 bzw. 12,6 Atomen . 
Fü r amorphes Fe8oB2o folgt aus der C/AL (./?)-Kurve 
in Fig. 2, für Nl der Wert 12,8. Dieser Wer t wurde 
aus den in Ref. [1] gemessenen Streukurven so 
erhalten, daß daraus /1A L(/?) berechnet und über 
das erste Max imum dieser Funk t ion integriert wur-
de. Diese Anmerkung ist notwendig, weil in Ref. [1] 
durchweg der Fabe r -Z iman-Forma l i smus benutz t 
wurde. 

Atomabstände 

In Tab. 1 sind die der Fig. 2 fü r amorphes Fe8oB2o 
und die Fe-B-Schmelzen mit 10 und 17 At.-Proz. 

Bor en tnommenen Abstände eingetragen, und zwar 
im linken Teil die gemessenen Werte und im rech-
ten Teil die auf Rl normier ten relativen Werte. 
A u ß e r d e m sind in der letzten Zeile die in Ref. [10] 
fü r das dort entwickelte Tet raedermodel l a m o r p h e r 
Metal le mitgeteilten normier ten Abstände angege-
ben. Diese s t immen mit den in [7] für ein D R P H S -
Modell angegebenen Werten recht gut überein. 

Bei der Diskussion der Abstände ist zu beachten, 
d a ß die totalen Paarkorrela t ionen in Fig. 2 zwar 
gewichtete Summen aus drei partiellen Paarkorre la-
t ionsfunkt ionen GpeFe(^)> Gm(R) Und Gpe3 (R) dar-
stellen, d a ß aber der Beitrag der Fe-B-Paare im Fall 
von Fe8oB20 nur 8% beträgt und derjenige der B-B-
Paare nahezu Null ist [1], Fü r die flüssigen Legie-
rungen sind diese Beiträge aufgpmcFdfir geringeren 
Borkonzentrat ionen kleiner. D a s heißt , d a ß d ie 
Atomabs tände in Tab. 1 Fe-Fq-Abstände darstellen. 

D e r Abstand nächster Nachba rn Rl und auch die 
Koordinationszahl Nl ist für alle drei Legierungen 
gleich. Der große Tempera turunterschied zwischen 
den flüssigen und den amorphen Phasen führ t zu 

Tab. 1. Amorphes Fe8 0B20, geschmolzenes Fe83B17 bzw. Fe90B10: Absolute und normierte Atomabstände. 

Atomabstände [A] Normierte Abstände 

Rm /?"//?1 R}j/R} Rm/Rl 

Fe80B20 amorph 2,53 4,15 4,93 6,38 1,64 1,95 2,52 

Fe83B|7-Schmelze 2,55 4,37 4,79 6,65 1,71 1,88 2,61 

Fe9oB|o-Schmelze 2,55 4,35 4,76 6,67 1,71 1,87 2,62 
Modell nach [10] - - - - 1,65 1,93 2,52 
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einer Verbreiterung des ersten Maximums von G(R) 
und zu einer Verschiebung der Abstände oberhalb 
von 6 A zu größeren Werten hin. Ein Vergleich der 
Abstände in Tab. 1 zeigt, daß einerseits diejenigen 
der amorphen Phase sehr gut mit den nach dem 
Modell zu erwartenden übereinst immen. Anderer-
seits ist o f fenbar das Tetraedermodell mit der 
Struktur der Fe-B-Schmelzen nicht verträglich. Be-
sonders deutlich wird dies im Bereich des II. Maxi-
mums, das im amorphen Fall eine deutlich aufge-
löste und im flüssigen Fall eine nicht aufgelöste 
Doppels t ruktur aufweist. In den flüssigen Phasen 
sind beide Tei lmaxima verbreitert und bezüglich 
denjenigen in der amorphen Phase verschoben, und 
zwar R\] ZU einem größeren und R2 zu einem 
kleineren Wert. 

In [7] wird mitgeteilt, daß mit wachsender Ver-
zerrung der Tetraederbausteine einer DRPHS-Struk-
tur die Verschiebung von Rl\ und R2 in der hier 
beobachteten Richtung zunimmt. 

Wie schon anhand der Strukturfaktoren aufgezeigt 
wurde, kann somit festgestellt werden, daß der cha-
rakteristische Unterschied zwischen der topologi-
schen Nahordnung in amorphen Phasen und den 
zugehörigen Schmelzen darin besteht, daß in letz-
teren eine weniger regulär ausgebildete Tetraeder-
struktur vorliegt. Eine ideale Tetraederstruktur ist 
aufgrund der Tatsache, d a ß mit einer solchen im 
allgemeinen der dreidimensionale R a u m nicht lük-
kenlos gefüllt werden kann, selbstverständlich auch 
im amorphen Fall nicht möglich. 

In [11] werden verglichen die Strukturfaktoren und 
die Paarkorrelat ionsfunkt ionen von a m o r p h e m und 
geschmolzenem Eisen ohne Borzusatz. Dabe i zeigt 
sich, daß die Maxima und Minima des amorphen 
Eisens deutlich ausgeprägter sind als diejenigen von 
amorphem Fe8 0B2 0 in Fig. 1, obere Kurve. Außer-
dem können die Oszillationen sehr gut im Q-Be-
reich bis zu 20 Ä _ 1 beobachtet werden. Dagegen ist 
bei der reinen Eisenschmelze die Aufspal tung des 
zweiten M a x i m u m s nicht einmal in der wenig aus-
geprägten F o r m angedeutet wie in den 5 " ( 0 - K u r -
ven der Fe-B-Schmelzen in Abbi ldung 1. Daraus 
folgt, daß der Zusatz von Bor zu Eisen sich in der 
.S((?)-Kurve so auswirkt, d a ß die von den amor-
phen Proben erhaltenen Kurven verwaschener sind, 
während die von den Schmelzen erhaltenen Kurven 
ausgeprägtere Züge zeigen. Ebenfalls aus [11] folgt, 
d a ß das für S(Q) Gesagte auch für G(R) gilt. 

In einer kürzlich erschienenen Arbeit [12] über 
Röntgenbeugungsuntersuchungen an amorphem 
Fe83B,7, Fe75B25, Fe6 7Bi7Ci6 und flüssigem Fe85B15 , 
Fe8 3B,7 sowie Fe75B25 werden die Strukturfaktoren 
lediglich im Bereich zwischen 4,6 und 6,6 Ä - 1 mit-
geteilt, wodurch eine objektive Beurteilung dieser 
Kurven nicht möglich ist. 
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