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Методом молекулярной динамики проведено исследование влияния на скорость движения фронта кристаллизации
в никеле температуры переохлаждения и ориентации фронта относительно кристалла. Рассматривались три ориен-
тации фронта: (100), (110) и (111). Быстрее кристаллизация протекает при ориентации (100), медленнее – при ори-
ентациях (110) и (111). Кинетические коэффициенты кристаллизации для рассматриваемых ориентаций составили
0.38, 0.29 и 0.27 м/(с·К) соответственно. Согласно полученным данным, скорость кристаллизации с ростом темпе-
ратуры переохлаждения растет не монотонно, а имеет максимум при примерно 0.7·Тпл (где Тпл – равновесная тем-
пература плавления), после которого плавно снижается, что объясняется уменьшением диффузионной подвижно-
сти атомов в аморфной фазе.
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Введение

Затвердевание и сопровождающая его кристаллизация металлов и сплавов относятся к техно-
логически распространенным и важным процессам, оказывающим существенное влияние на ко-
нечную структуру материала. Несмотря на большое внимание к процессу кристаллизации и про-
должительное его исследование, до сих пор остаются нерешенные вопросы даже для чистых ме-
таллов, причем это относится не только к кинетике относительно более сложного гомогенного ме-
ханизма кристаллизации [1–3], связанного с зарождением кристаллических зародышей, но и гете-
рогенного [4–8], когда процесс сопровождается движением фронта кристаллизации. В частности, в
настоящее время существуют две конкурирующие кинетические модели движения фронта кри-
сталлизации: с ограничением тепловых столкновений атомов (collision limited) и с диффузионным
ограничением (diffusion limited) [1, 4, 7]. Из-за невозможности проведения соответствующих экс-
периментов при сверхбольших температурах переохлаждения, которые не превышали, как прави-
ло, 20% от температуры плавления [9, 10], долгое время считалось, что скорость затвердевания в
чистом виде контролируется кинетикой, ограниченной столкновениями атомов [11–13]. При этом,
однако, допускалось, что для движения атома через границу раздела жидкость – кристалл отсутст-
вует энергетический барьер. Позже, при появлении возможности проведения экспериментов с
глубоким переохлаждением (например, в [7] достигнуто переохлаждение серебра до 40% от тем-
пературы плавления) было показано, что эта модель расходится с экспериментом в области боль-
ших значений температур переохлаждения. Согласно данной модели, по мере уменьшения темпе-
ратуры скорость кристаллизации должна монотонно расти, однако в действительности, как пока-
зал эксперимент [7], этот рост прекращается примерно при (0.6–0.8)Tпл и с последующим пониже-
нием температуры скорость даже немного снижается, что хорошо объясняется моделью с диффу-
зионным ограничением, где учитывается снижение диффузионной подвижности атомов в аморф-
ной фазе с понижением температуры.

Другой важной особенностью кинетики фронта кристаллизации является анизотропия его
скорости движения. В работах [5, 8, 14–16] с помощью компьютерного моделирования было вы-
яснено, что скорость миграции границы жидкость – кристалл зависит от ориентации границы от-
носительно кристалла. В частности, в упомянутых работах было показано, что быстрее остальных
в ГЦК-металлах движутся границы, ориентированные вдоль плоскости (100).

Настоящая работа посвящена исследованию с помощью метода молекулярной динамики
влияния на скорость движения фронта кристаллизации в никеле температуры переохлаждения и
ориентации фронта относительно кристалла. Рассматривались три ориентации фронта: (100), (110)
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