Отчет ст.-иссл. отд. №1.4 НИЦ-1 ТЭС ОИВТ РАН Колотовой Л.Н. по гранту ФПМУ за 2011-2012г.

Проведено МД моделирование стеклования переохлажденного расплава алюминия при изобарном и изохорном охлаждении. Изучалось влияние скорости охлаждения на «уравнения состояния» аморфного металла. Интервал стеклования определялся по расщеплению второго пика парной корреляционной функции. 

Получен численный критерий, соответствующий расщеплению 2 пика парной корреляционной функции – функция S начинает резко возрастать, где S рассчитывается следующим образом:
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где r0, r1 и r2 определяются из условий G(r0±h) - G(r0)≥0,  G(r1,2)= G(r0) (h - шаг, с которым вычисляется ПКФ). Когда ПКФ далека от расщепления, такие точки вообще отсутствуют и интеграл равен 0. Таким образом, определяется температурный интервал стеклованияT1.
Проведен анализ зависимости коэффициента самодиффузии атомов от температуры в координатах Аррениуса. Можно выделить несколько областей зависимости от температуры. Вид зависимости первый раз изменяется в температурном интервале Т2. Это означает рост энергии активации диффузии при стекловании.
Для изобарного охлаждения проведен анализ числа атомов, имеющих локальное икосаэдрическое окружение. Для их выделения использовался метод анализа общих соседей (CNA). При высоких температурах такие атомы отсутствуют или их количество незначительно отличается от нуля. Но в температурном интервале T3 число атомов, имеющие икосаэдрическое окружение, начинает резко увеличиваться. Аналогичная ситуация наблюдается для всех скоростей охлаждения. 
Температурный интервал T1 совпадает с температурными интервалами T2  и T3.  Таким образом, интервал стеклования, определенный по расщеплению второго пика парной корреляционной функции соответствует увеличению числа атомов, имеющих кристаллическое окружение, и энергии активации диффузии.
При высоких скоростях охлаждения  (выше 1012К/с) при постоянном давлении температура стеклования повышается с увеличением скорости охлаждения и удовлетворяет теоретической зависимости, полученной в теоретических работах:
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где  - модуль скорости изменения температуры.
При скоростях охлаждения ниже 1012К/с температура стеклования остается практически постоянной при изохорном и изобарном охлаждении. 
Исследовано изменение «уравнения состояния» аморфного алюминия при нагревании и последующем охлаждении. Вероятно, гистерезис «уравнения состояния» имеет место из-за различий на молекулярном уровне. Так, например, зависимость числа атомов, имеющих икосаэдрическое окружение, от температуры, в процессе нагревания Ncr (T,+dT/dt) отличается от аналогичной зависимости Ncr (T,-dT/dt) при охлаждении. Меньшему давлению соответствует большее число атомов, имеющих кристаллическое окружение, так как появление такого атома связано с падением давления.
В отличие от фазовых переходов переход в аморфное состояние происходит только при скоростях охлаждения больше критической скорости. Найдены критические скорости охлаждения для изохорного (2,64г/см3) и изобарного (Р≈0) режимов соответствующие появлению в аморфной структуре кристаллической решетки с периодом большим среднего межатомного расстояния из атомов, имеющих локальное икосаэдрическое окружение. Они составляют 12∙1010К/с и 6∙1010К/с соответственно. 
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