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Работа посвящена построению клеточно-автоматной модели процесса направлен-
ной кристаллизации бинарных растворов. Внимание акцентируется на процессах
перераспределения примеси и концентрационного переохлаждения, которые про-
исходят при этом. В модельное описание включено известное ранее представление
о действии механизма концентрационного переохлаждения расплава. С помощью
программной реализации новой автоматной модели проведены расчёты распре-
деления концентрации примеси вдоль фрагмента образца при кристаллизации.
На основании рассчитанного распределения примеси определена зависимость тем-
пературы фазового перехода расплава от величины концентрации примеси. Пред-
ложены наглядные примеры разновидностей неравномерного распределения при-
меси в результате концентрационного переохлаждения расплава.
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This article is dedicated to the construction of a cellular automata model for the
process of binary solutions directional crystallization. The main accent is put onto
the occurring processes of impurities redistribution and melt concentration overcoo-
ling. The known idea about the action of the concentration overcooling mechanism is
included into the model. The results of model calculation of impurity concentration
distribution along the track of the sample during the crystallization are presented.
Dependence of the melt phase transition temperature on the value of the impurity
concentration is determined according to the calculated impurity distribution. Some
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varieties of uneven impurity distribution as a result of melt concentration overcooling
are shown on graphs.

Keywords: cellular automata, phase transition, segregation, concentration overco-
oling.

Введение
Хорошо известно, что многие физические свойства кристаллических материалов,

полученных методом направленной кристаллизации, определяются распределением
примеси в расплаве и её возможностью накапливаться в виде отдельных зёрен, ячеек
и т. п. Это объясняется возникновением концентрационного переохлаждения и при-
водит к ухудшению механических, электрофизических свойств материала и является
одной из причин их хрупкости. Для исследования оптимальных условий выращива-
ния полупроводниковых материалов, которые обладают необходимыми свойствами, на
производстве необходимо проведение ряда экспериментов. Затраты времени, а также
трудовых и материальных ресурсов не всегда возможны. Поэтому в последнее время
большое внимание уделяется развитию технологии моделирования данного процесса.

Пространственная сегрегация— процесс сложный для описания на языке матема-
тических уравнений. Сегодня наиболее популярны гибкие (имитационные или агент-
ные) модели, где каждому агенту можно приписать свои правила поведения. Одним из
таких подходов моделирования является метод клеточных автоматов (KA). Он обес-
печивает не только описание физических свойств материала, но и может предвидеть
изменения на микроуровне.

Основное отличие клеточных автоматов от обыкновенных дифференциальных
уравнений (ДУ) заключается в локальности правил, с помощью которых описывается
динамика системы. В случае применения ДУ мы предполагаем существование неко-
торых правил изменения, усреднённых по всей системе величин. При использовании
КА существование таких макроправил необязательно. Здесь достаточно знать законы
развития системы на микроуровне в небольших пространственных областях, из кото-
рых состоит макросистема. Другое отличие — это дискретность переменных. Для КА-
моделей всегда существует минимальный дискретный шаг, в то время как для числен-
ного решения ДУ шаг можно уменьшать до бесконечно малых величин. Совокупность
таких свойств КА, как локальность правил поведения и дискретность переменных,
позволяет учитывать флуктуации системы без дополнительных предположений. Так,
основные особенности сложной динамической системы могут быть описаны простыми
правилами управления, которые определяются по поведению системы во времени.

Наиболее эффективно КА используются при описании поведения системы, где её
коллективное поведение определяется локальным поведением составляющих элемен-
тов, когда система становится сильно неоднородной и усреднение переменных по всей
системе не способно адекватно отражать её состояние в целом. Поэтому для модели-
рования процесса плавления, сопровождающегося фазовым переходом первого рода,
выбран метод клеточных автоматов.

Клеточные автоматы изобретены Дж. фон Нейманом [1]; эта модель позволяет го-
ворить о существовании самовоспроизводящегося универсального компьютера. Далее
идея приобрела популярность, и многие исследователи работали над её развитием. Так,
в [2] определено несколько качественных классов поведения КА на основе различных
статистических показателей и описана организация клеточно-автоматного простран-
ства, исследовано, как КА может изменяться путём изменения записей в его правилах.
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Эти резкие изменения имеют характер бифуркаций или фазовых переходов в стати-
стической механике. Классификация КА является непростым делом. С. Вольфрамом
разработана классификационная схема, состоящая из четырёх качественных классов,
на которые все КА могут быть разделены в зависимости от типа их эволюции— одно-
родная фиксированная точка (класс I), периодические (класс II), хаотичные (класс III)
и комплексные (класс IV) [3]. Он широко аргументирует, что достижения в области
КА не являются изолированными, но достаточно устойчивы и имеют большое значе-
ние для всех отраслей науки. Такого рода определения носят преимущественно каче-
ственный характер и их можно по разному интерпретировать. В [2] перечислено шесть
классов поведения, уточняющих классы Вольфрама. Другие подходы к классифика-
ции правил КА подробно описаны в работах [4 – 6].

Тем не менее одной классификации недостаточно. Необходимо более глубокое по-
нимание природы клеточно-автоматных правил взаимодействия.

Несмотря на достаточно длительный период исследований, на сегодняшний день
общей теории КА не сформировано. В то же время достаточно успешное применение
КА для моделирования различных динамических систем, которые характеризуются
близкодействием между составляющими элементами, демонстрирует перспективность
этого направления. В последние годы широко применяются альтернативные числен-
ным методам подходы для задач теплопроводности и диффузии [7, 8]. Следует от-
метить, что дискретные модели используются в большинстве случаев для расчёта
диффузных процессов [9], а непрерывные модели КА [10, 11] — для аппроксимации
процессов теплообмена. В [12] Дж. Бенито и П. Хернандес доказывают, что КА явля-
ются подходящим инструментом для моделирования многоагентных интерактивных
процедур. В частности, они применяли этот аргумент для подтверждения результатов
моделирования, полученных для классической модели сегрегации Томаса Шеллин-
га [13].

По тематике моделирования фазового перехода с помощью КА можно отметить
работу [14], где приведены результаты моделирования движения границ зёрен, обу-
словленного минимизацией сохранённого объёма энергии или кривизной. Здесь пред-
ставлен также пример гибридной модели, объединяющей КА с вычислительным опи-
санием диффузии и растворения осадка при аномальном росте зёрен. Кроме того,
можно отметить работу [15], где с использованием клеточно-автоматной модели про-
изводятся расчёты фазового превращения аустенит —феррит в сталях. Исследователи
описывают правила перехода для начала и дальнейшего роста с учётом внутренних
переменных для каждой КА-ячейки. Представлена качественная модель фазового пе-
рехода в рамках развитых КА и сделан анализ чувствительности модели фазового
превращения аустенита в феррит в микромасштабе.

Возможность описания с помощью КА сложных явлений и процессов позволя-
ет смоделировать не только сам фазовый переход в процессе кристаллизации, но и
усложнить такую модель наличием возникающего при этом концентрационного пере-
охлаждения, которое не было смоделировано в предыдущих работах.

В данной работе используется метод непрерывных клеточных автоматов. Как пока-
зано в [16], рассчитав время одного КА-взаимодействия, можно отобразить не только
качественную, но и количественную сторону моделируемого процесса. Это даёт воз-
можность определить характеристики процесса в конкретные моменты времени. Бла-
годаря своей простоте и универсальности данный метод является достойной альтер-
нативой ранее известным классическим методам решения задач теплопроводности и
диффузии примесей. В работе представлено описание и результаты применения метода
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непрерывных КА для моделирования процесса направленной кристаллизации бинар-
ных растворов с учётом сегрегации и зависимости температуры фазового перехода от
состава материала, что при определённых условиях может приводить к явлению кон-
центрационного переохлаждения и соответственно к неравномерной геометрии фронта
кристаллизации.

1. Постановка задачи
Как известно, растворимость примесных компонентов в жидкой фазе и равновес-

ной с ней твёрдой фазе основного вещества различна. Это связано с разными значе-
ниями химических потенциалов примесей в твердой и жидкой фазах.

Отличие между соотношением компонентов в жидкой и равновесной с ней твёрдой
фазе характеризуется равновесным коэффициентом распределения [17]

K0 =
CS
CL

, (1)

где CS, CL —концентрации примеси в твёрдой (Solidus) и жидкой (Liquidus) фазах
соответственно. Равновесный коэффициент распределения (иногда его называют ко-
эффициентом сегрегации или коэффициентом ликвидации) определяется видом фа-
зовой диаграммы соответствующей системы. Если рассмотреть фрагмент диаграммы
состояния двухкомпонентной системы с полной взаимной растворимостью при малых
концентрациях второго компонента (рис. 1), то можно отметить, что примесь (B), ко-
торая понижает температуру плавления основного вещества (A), будет растворяться
в расплаве лучше, чем в твёрдой фазе, то есть CS < CL и K0 < 1. Фаза, которая
кристаллизуется при этом, будет чище расплава. Если примесь повышает темпера-
туру плавления основного вещества, то она растворяется лучше в твёрдой фазе, чем
в расплаве, то есть CS > CL и K0 > 1.

Рис. 1. Фрагменты диаграммы состояния «основное вещество (A) – примесь (B)» в области
полной взаимной растворимости при малых концентрациях примеси: а —примесь по-
нижает температуру плавления; б —примесь повышает температуру плавления рас-
твора

Коэффициент распределения можно рассчитать по отношению отрезков горизон-
тальных линий от оси температуры до их пересечения с линиями солидуса и ликвиду-
са. При малых концентрациях можно использовать для описания состояния системы
законы идеальных растворов и считать, что линии солидуса и ликвидуса близки к ли-
нейным. Если угол между ними малый и концентрации CS и CL близки, то K0 ≈ 1.
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Такая ситуация наблюдается при значительном сходстве природы и характера хими-
ческих связей основного вещества и примеси.

Следует отметить, что равновесный коэффициент распределения— понятие тер-
модинамическое и характеризует процесс равновесных фазовых переходов, которые
предусматривают переходы из жидкого состояния в твёрдое и наоборот с бесконечно
малой скоростью или при бесконечно малом объёме.

Поскольку на практике имеет место конечная скорость процесса фазового пере-
хода, то вводят понятие эффективного коэффициента распределения Kэфф, который
отличается от равновесного. Разница между эффективным и равновесным коэффи-
циентами распределения возникает из-за того, что при конечной скорости кристалли-
зации (состояние системы неравновесное) подвижный фронт оттесняет примесь (если
K0 < 1) быстрее, чем она успевает диффундировать в глубь расплава. Поэтому перед
фронтом кристаллизации возникает слой, обогащённый примесью, который называют
диффузным слоем. Этот слой характеризуется определённой толщиной δ. Повыше-
ние концентрации примеси в расплаве на фронте кристаллизации приводит к её росту
в твёрдой фазе. Но при этом считается, что на самой границе кристаллизации отно-
шение концентрации примеси в твёрдой фазе к концентрации в жидкой удовлетворяет
соотношению (1). При K0 > 1 ситуация аналогичная, но перед фронтом кристаллиза-
ции возникает диффузный слой, обеднённый примесью.

Связь между эффективным и равновесным коэффициентами распределения опре-
деляется выражением, которое называют формулой Бартона —Прима—Слихтера [18]:

K =
K0

K0 + (1−K0) exp

(
−V δ
DL

) , (2)

где V — скорость перемещения фронта кристаллизации; DL —коэффициент диффузии
примеси в жидкой фазе; δ— толщина диффузионного слоя. При этом толщина диффу-
зионного слоя зависит как от скорости перемещения фронта, так и от коэффициента
диффузии примеси. Также может иметь место конвекционное или принудительное
перемешивание расплава, интенсивность которого существенно влияет на δ.

2. Описание клеточно-автоматной модели
Опишем структуру клеточно-автоматного поля для нашей модели. Размерность

поля соответствует размерности моделируемой системы и содержит три слоя: 1) тем-
пература клетки T ; 2) концентрация примеси C; 3) внутренняя теплота H, которая
учитывается при моделировании фазовых переходов и определяет отношение концен-
трации примеси в жидкой и твёрдой фазах.

Процесс моделирования представляет собой итерационный цикл КА-взаимодей-
ствий. При этом использована асинхронная схема взаимодействия клеточных авто-
матов, которая предусматривает циклическое выполнение следующих трёх шагов:

1) на клеточно-автоматном поле случайным равновероятным образом выбирается
некоторая клетка i = 1 с целочисленными координатами x1, y1;

2) таким же образом выбирается некоторая соседняя клетка i = 2 с целочислен-
ными координатами x2, y2. В качестве схемы соседства в нашем случае принята
окрестность Неймана, то есть для двумерного случая у клетки есть только че-
тыре соседа, имеющих общую сторону с данной клеткой (это соседние клетки
сверху, снизу, справа и слева);

3) происходит клеточно-автоматное взаимодействие выбранных клеток.
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Содержимое ячеек поля может принимать действительные непрерывные значения.
Суть клеточно-автоматных взаимодействий заключается в модификации непрерыв-
ных значений соответствующих слоёв клеток согласно следующей системе уравнений:

T i ′ = T i + (Tcp − T i)
Acp

Mmax

,

Ci ′ = Ci + (Ccp − Ci)
Dcp

Mmax

,

если (T i ′ > T iпл) и (H i > Hпл), то {H i ′ = H i+ M H i; T i ′ = T iпл},

если (H i ′ > H i
пл), то {T i ′ = T iпл +

(H i −Hпл)

qiL
;H i ′ = Hпл},

если (T i ′ < T iпл) и (H i > 0), то {H i ′ = H i+ M H i; T i ′ = T iпл},

если (H i ′ < 0), то {T i ′ = T iпл +
H i ′

qiL
;H i ′ = 0};

(3)

Tср =
w1T 1 + w2T 2

w1 + w2
, wi = ρiLq

i
L

H i

Hпл
+ ρiSq

i
S

(
1− H i

Hпл

)
,

Cср = CL
H i

Hпл
+ CS

(
1− H i

Hпл

)
, CL =

C

ΩL +K0ΩS

, CS = K0CL,

ΩL =
H1 +H2

Hпл
, ΩS = 2− ΩL, C = C1 + C2,

Aср =
A1 + A2

2
, Ai =

ηiL
ρiLq

i
L

H i

Hпл
+

ηiS
ρiSq

i
S

(
1− H i

Hпл

)
,

Dср =
D1 +D2

2
, Di = Di

L

H i

Hпл
+Di

S

(
1− H i

Hпл

)
;

T iпл = TL(Ci)
H i

Hпл
+ TS(Ci)

(
1− H i

Hпл

)
, TS(C) = Tпл(0) + tg(α)C,

TL(C) = Tпл(0) + tg(α)CK0, ∆H i = Hпл
∆T i

∆T iпл
,

∆T i = T i − T iпл, T iпл =
Hпл

qiср
+ TL(Ci)− TS(Ci), qiср =

qiL + qiS
2

.

Здесь i = 1, 2 — значение индекса, соответствующего выбранной и соседней клетке со-
ответственно; штрихом отмечены значения в следующий момент времени; T — темпе-
ратура; A—коэффициент температуропроводности; η—коэффициент теплопроводно-
сти; q— удельная теплоёмкость; ρ— удельная плотность; C —концентрация примеси;
D—коэффициент диффузии примеси (нижними индексами S и L обозначены соответ-
ствующие параметры для твёрдой и жидкой фаз); Hпл — скрытая теплота плавления;
Tпл(0) — температура плавления при нулевой концентрации примеси; K0 —равновес-
ный коэффициент сегрегации примеси; tg(α) — тангенс угла наклона концентрацион-
ной зависимости температуры плавления (кривая Solidus).

Данная функция взаимодействия выписана универсальным образом, то есть одина-
кова для одно-, двух- и трёхмерной модели. Граничные условия выбираются следую-
щие: с одной сторона идет нагревание, с другой — охлаждение, сверху и снизу образец
термоизолирован.
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Основная идея при моделировании явления сегрегации заключается в привязке
концентрации примесей твёрдой и жидкой фаз к соответствующему отношению внут-
ренней теплоты и скрытой теплоты плавления (рис. 2).

Рис. 2. Схематическое изображение процесса определения концентра-
ции примеси в клетке, находящейся в состоянии плавления или
кристаллизации при взаимодействии с соседней клеткой

Как показано в [19, 20], модельное время одного клеточно-автоматной взаимодей-
ствия зависит от размерности поля и максимального коэффициента температуропро-
водности. В нашем случае добавляется ещё механизм диффузии примеси, поэтому
в выражениях для определения времени одного взаимодействия следует выбирать па-
раметр Mmax:

Mmax =

{
Amax, если Amax > Dmax,

Dmax, если Dmax > Amax,

который также входит в систему уравнений (3).

3. Результаты расчётов и их анализ
Для подтверждения адекватности предложенной модели проведён ряд вычисли-

тельных экспериментов, частный пример которых представлен на рис. 3. Приведённые
результаты расчётов распределения относительной концентрации примеси вдоль фраг-
мента образца в процессе кристаллизации вполне согласуются с экспериментальными
данными.

Уравнение, описывающее распределение примеси при направленной кристаллиза-
ции, имеет вид [17]

dx

L
=

dCL
CS − C0

. (4)

Из первого графика распределения относительной концентрации примеси (рис. 3, a)
видно, что при очень малой скорости роста, рассчитанной по формулам (3), распреде-
ление практически совпадает с аналитическим решением уравнения (4):

CS = KC0

(
1− x

L

)k−1

, (5)

гдеK —коэффициент сегрегации примеси; C0 —начальная концентрация примеси; L—
длина образца.
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Рис. 3. Распределение относительной концентрации примеси вдоль фрагмента об-
разца в процессе кристаллизации (показаны промежуточные результаты
движения фронта кристаллизации в трёх точках). Нижняя кривая— рав-
новесная кристаллизация в условиях бесконечно малой скорости роста V ;
V = 0,1мм/ч (а) и 30мм/ч (б ); DL = 10−8 м2/с; K0 = 0,1. Верхняя кривая
на рис. 3, б —равновесная кристаллизация с K0 = 0,18

При увеличении скорости роста (рис. 3, б ) наблюдается отклонение от зависимо-
сти (5). Такое отклонение можно объяснить, если рассматривать эффективный ко-
эффициент распределения, а не равновесный. Анализируя выражение (2), которое
связывает эффективный и равновесный коэффициенты распределения, можно сде-
лать вывод, что толщина диффузионного слоя δ является непостоянной и колеблется
в пределах 1мм. Это согласуется с соответствующим значением для примесей с коэф-
фициентом диффузии в жидкой фазе DL = 10−8 м2/с [18].
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Адекватность клеточно-автоматной модели (3) проверена также на моделировании
явления концентрационного переохлаждения при выращивании легированных кри-
сталлов. Приведём краткую характеристику этого явления.

В соответствии с фазовой диаграммой (рис. 1) каждая точка расплава имеет свою
соответствующую температуру ликвидуса. Пусть K0 < 1, тогда содержание примеси
в расплаве, прилегающем к границе раздела, повышается, а равновесная температура
ликвидуса в этой области должна снижаться.

В расплаве существует температурный градиент, созданный для того, чтобы обес-
печить процесс роста кристалла. Если при этом температура расплава на некотором
расстоянии от поверхности раздела будет ниже температуры ликвидуса, то расплав
окажется переохлаждённым. Переохлаждение будет иметь место, несмотря на то, что
температура расплава выше, чем температура поверхности раздела фаз.

При этом создаётся ситуация, когда расплав нагрет сильнее кристалла и тем не
менее является переохлаждённым. Кристалл может теперь выполнять роль зароды-
ша, который вызовет самовольную кристаллизацию переохлаждённого расплава, стре-
мясь устранить переохлаждение. Существует также вероятность появления зародыша
кристаллизации в глубине расплава недалеко от границы раздела фаз. Чем больше
степень переохлаждения, тем больше вероятность появления такого зародыша.

На существование такого переохлаждения впервые обратили внимание Дж. Руттер
и Б. Чалмерc в 1953 г. [21]. Они назвали это переохлаждение «концентрационным»,
подчеркнув этим, что оно возникает в результате изменения концентрации примеси
в расплаве.

При кристаллизации расплава, который не содержит примесей, или расплава с при-
месями при интенсивном перемешивании имеет место только тепловое переохлажде-
ние. Концентрационное переохлаждения происходит при недостаточном перемешива-
нии, когда пограничный слой расплава обогащён (или обеднён при K0 < 1) примесями.
Концентрационное переохлаждение приводит к образованию ячеистой структуры, ко-
торая нарушает однородность монокристалла, и поэтому является нежелательным.

Количественное описание направленной кристаллизации бинарного расплава с ис-
пользованием достаточно простой модели [21] приводит к важному для практики вы-
ращивания кристаллов из расплава результату — критерию концентрационного пере-
охлаждения. Суть этого критерия можно выразить через критическую скорость кри-
сталлизации [21]:

Vкр =
GDL

(K0 − 1) tg(α)C0

, (6)

где G — температурный градиент на фронте кристаллизации, направленный в сторону
расплава; C0 —начальная относительная концентрация примеси.

Нежелательного переохлаждения расплава, которым является концентрационное
переохлаждение, можно избежать, если не превышать некоторый предел скорости кри-
сталлизации (Vкр). Поднять этот предел можно или повышая градиент температуры
на межфазной границе G), или понижая содержание примеси в исходном материале
для выращивания (C0). Руководствуясь этим, можно избежать ячеистого роста кри-
сталлов.

На рис. 4 изображены результаты расчётов относительной концентрации приме-
си (а) и распределения температуры (б ) вдоль некоторого образца. Видно, что превы-
шение некоторого критического значения скорости роста приводит к нестабильному
поведению фронта кристаллизации, а следовательно, и к неравномерному распреде-
лению примеси в твёрдой фазе.
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Рис. 4. Распределение относительной концентрации примеси (а) и температуры в образ-
це, а также температуры плавления и кристаллизации (б ). Основные параметры
процесса: G = 2С/см; DL = 10−7 м2/с; Vкр = 30мм/ч; V = 100мм/ч

В качестве термодинамических параметров материала были выбраны параметры
системы олово — сурьма (Sn— Sb) [22], где олово — основной материал, а сурьма— при-
месь с относительной концентрацией C0 = 0,01, то есть 1%. Основные тепловые па-
раметры для твёрдой и жидкой фаз олова такие [22]: коэффициент теплопроводности
S = 65,8Вт/(м·С), L = 30,5Вт/(м·С); удельная теплоёмкость S = 226Дж/(кг·С),
L = 268Дж/(кг·С); удельная плотность S = 7300кг/м3, L = 6980кг/м3; скрытая теп-
лота плавленияHпл = 60,7 кДж/кг; температура плавления при нулевой концентрации
примеси Tпл(0) = 232 ◦С; равновесный коэффициент сегрегации примеси (Sb) K0 = 10;
тангенс угла наклона концентрационной зависимости температуры плавления (кривая
Solidus) tg(α) = 25.

Достаточно интересны результаты моделирования распределения концентрации
примеси в двух- или трёхмерных случаях, где можно увидеть многообразие ячеистых
структур (рис. 5).
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Рис. 5. Примеры разновидностей неравномерности распределения концен-
трации примеси в результате концентрационного переохлаждения
(ячеистого роста кристалла)

Основные параметры модели, которые вызвали соответствующее характерное рас-
пределение концентрации примеси (рис. 5), приведены в таблице.

Параметры модели, при которых наблюдается
характерное распределение концентрации примеси

Образец a б в г д е
G,С/см 8 2 2 0,3 25 6
DL, м2/с 10−7 10−7 10−8 10−8 10−8 10−8

Vкр, мм/ч 125 30 2,5 0,5 40 10
V , мм/ч 100 100 100 100 30 30
Cmin 0,0089 0,0074 0,0019 0,0028 0,0086 0,0072
Cmax 0,0111 0,0143 0,0325 0,0259 0,0114 0,0117

Из таблицы и рис. 5 видно, что появление концентрационного переохлаждения
в процессе роста кристаллов согласуется с оценочной формулой (6). Чем больше фак-
тическая скорость V превышает критически допустимую Vкр, тем более ярко прояв-
ляется явление ячеистого роста.
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На рис. 6 изображены примеры разновидностей формы фронта кристаллизации
при концентрационном переохлаждении. Ячеистая структура отображает твёрдую фа-
зу, а однородная—жидкую. Тёмные участки соответствуют минимальным значением
концентрации примесей, а светлые—максимальным. Видно, что возможно как появ-
ление зародышей кристаллизации в глубине расплава недалеко от границы раздела
фаз (рис. 6, а), так и ячеистый рост твёрдой фазы исключительно с поверхности мо-
нолитного кристалла (рис. 6, б ).

Рис. 6. Примеры разновидностей формы фронта кристаллизации при кон-
центрационном переохлаждении (ячеистом росте кристалла): а — со-
ответствует результатам рис. 4, в; б —рис. 4, е

Заключение
В работе подробно изложена методика моделирования явления сегрегации примеси

в кристаллических материалах с помощью непрерывных клеточных автоматов.
В результате проведения ряда вычислительных экспериментов подтверждена целе-

сообразность применения предложенной модели. Представлены результаты расчётов
относительной концентрации примеси и распределения температуры вдоль образца.

Был использован известный критерий появления концентрационного переохлажде-
ния для сравнительного анализа адекватности полученных результатов. Им является
критическая скорость кристаллизации (6), которая зависит от градиента температур
на межфазной границе и начальной относительной концентрации примеси. Изменение
этих параметров ведёт к изменению критической скорости и тем самым даёт воз-
можность избежать на практике такого нежелательного явления, как пористый рост
кристалла. Предложенная модель кроме фиксации момента перехода к концентраци-
онному переохлаждению позволяет также определять характер пористого роста.
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