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В работе исследуются вязкоупругие и квазитвердотельные свойства никельсодержащих бинарных
металлических расплавов в широкой области температур, включая область равновесной жидкой
фазы и переохлажденного расплава. Проводится сопоставление результатов экспериментальных
измерений по вискозиметрии и результатов моделирования атомарной динамики с целью уточне-
ния данных по вязкости, а также по выявлению особенностей квазитвердотельного поведения в
различных никельсодержащих металлических расплавах. Результаты моделирования для концен-
трационных и температурных зависимостей вязкости находятся в хорошем согласии с эксперимен-
тальными данными. Установлено, что значительный рост вязкости наблюдается при концентраци-
ях никеля xNi = 60–80% и 30–50% для расплавов Al(100 – x)Nix и Fe(100 – x)Nix соответственно. Кроме
того, в области низких значений концентраций (xNi ~ 5%) наблюдаются выраженные особенности
как в сдвиговой, так и в кинематической вязкости для железоникелевых расплавов. Детальный ана-
лиз упругих свойств выполнен на основе численных расчетов модулей всестороннего сжатия и сдви-
га, коэффициента Пуассона и модуля Юнга. Показано, что при изменении концентрации никеля в си-
стемах Fe(100 – x)Nix и Al(100 – x)Nix модули упругости изменяются в два и три раза соответственно. Рассчи-
танные значения концентрационных зависимостей продольной и поперечной скоростей звука
обнаруживают корреляцию с вязкостью. Установлено, что при концентрациях xNi ≤ 60% расплавы
Fe(100 – x)Nix характеризуются более выраженными твердотельноподобными свойствами по сравне-
нию с расплавами Al(100 – x)Nix.
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ВВЕДЕНИЕ
Никельсодержащие бинарные металлические

системы, такие как алюминий-никелевые и желе-
зоникелевые сплавы, из-за своих уникальных
физико-механических свойств широко применя-
ются в машиностроении и авиапромышленности
[1]. Сплав Al–Ni является базовой системой для
технологически важных суперсплавов, которые
широко используются в качестве высокотемпера-
турных материалов (например, для лопаток тур-
бин в авиационных двигателях). Аморфные и на-
ноструктурированные сплавы на основе Al–Ni
характеризуются механическими свойствами, со-
относимыми с микротвердостью и износостойко-
стью [2]. Сплавы на основе никеля также облада-
ют превосходными антикоррозионными свой-
ствами. Изделия из таких сплавов в основном
оказываются востребованными в нефтегазовой и
энергетической промышленности.

Бинарные железоникелевые сплавы двух ферро-
магнитных элементов – железа (с магнитным мо-

ментом μ = 2.2μB и температурой Кюри TC = 1044 К,
где μB – магнетон Бора) и никеля (μ = 0.64μB, TC =
= 624 К), демонстрируют уникальные прочност-
ные, физико-механические и магнитные свойства
на всем интервале концентраций. Так, например,
аморфные металлические сплавы на основе железа
и никеля являются хорошими магнитомягкими ма-
териалами [3]. Основной структурной составляю-
щей таких сплавов является интерметаллидное
соединение FeNi3 [4]. Эффект от введения никеля в
основную структуру сплава проявляется в том, что в
таком сплаве увеличивается термическая проч-
ность. Данные сплавы используются в деталях, дли-
тельно работающих в агрессивных средах. Они об-
ладают повышенной механической прочностью и
стойкостью при высоких температурах и внеш-
них механических нагрузках.

Для разработки материалов с заданными ха-
рактеристиками очень важно знать структурные
особенности и физико-химические свойства рас-
плавленных систем до затвердевания. Важной фи-
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зической характеристикой любой жидкости явля-
ется ее вязкость, которая может быть определена
непосредственно в экспериментах и достаточно
корректно рассчитана с помощью моделирования
молекулярной динамики [5]. Вязкость – это одна из
важнейших характеристик, определяющая релакса-
ционные особенности, теплофизические и транс-
портные свойства вещества, она обладает высокой
чувствительностью к структурным трансформаци-
ям и фазовым переходам, а также играет важную
роль в кинетике химических реакций [6, 7]. В то
же время характер температурной зависимости
вязкости определяет так называемую аморфо-
образующую способность системы [8]. Косвен-
ные экспериментальные методики, такие как
неупругое рассеяние нейтронов, рентгеновских
лучей, бриллюэновское рассеяние света, харак-
теризуются значительными неточностями в опре-
делении транспортных коэффициентов (диффу-
зии, вязкости). В то же время определение вязкости
с помощью методов вискозиметрии – капиллярной
вискозиметрии, метода крутильных колебаний,
ультразвукового метода и др. – сопряжено со значи-
тельными трудностями, обусловленными, в первую
очередь, низкой чувствительностью и несовершен-
ством этих методов [9]. Альтернативный способ
определения вязкости предоставляется методами
классического и квантово-механического мо-
делирования. Результаты, получаемые с помо-
щью методов классического моделирования,
значительно зависят от корректности выбран-
ного потенциала межатомного взаимодействия.
Результаты квантово-механического моделирова-
ния зависят от используемых приближений в об-
менно-корреляционном потенциале. Таким обра-
зом, уточнение абсолютных значений и разработка
универсальных моделей вязкости представляют
одну из важных задач современной теплофизики
и физики конденсированного состояния веще-
ства [5].

В данной работе сопоставляются эксперимен-
тальные данные и результаты молекулярно-дина-
мического исследования с целью уточнения данных
по температурным и концентрационным1 зависи-
мостям вязкости никельсодержащих бинарных
металлических систем, включая область равно-
весной жидкости и переохлажденного распла-
ва. Другой целью настоящего исследования яв-
ляется детальный анализ упругих и квазитвер-
дотельных свойств высокотемпературных
расплавов Al(100 – x)Nix и Fe(100 – x)Nix.

ХАРАКТЕРИСТИКИ МОДЕЛИРОВАНИЯ
Моделирование атомарной динамики никель-

содержащих металлических расплавов Al(100 – x)Nix
и Fe(100 – x)Nix выполнялось в NpT-ансамбле при

1 Здесь и далее все концентрации приведены в атомных про-
центах никеля.

давлении p = 1.0 бар для диапазона температур
T = [1200; 2000] К, что охватывает области рав-
новесной жидкой фазы и переохлажденного со-
стояния. Исследуемые системы состояли из N =
= 32 000 атомов, расположенных в кубической
ячейке с периодическими граничными условия-
ми. Взаимодействие между атомами осуществля-
лoсь с помощью потенциалов “погруженного ато-
ма” (EAM-потенциалов) [10] и [11] соответственно.
Расплавы с заданными температурами были полу-
чены быстрым охлаждением из высокотемператур-
ного равновесного состояния при T = 3000 К. Инте-
грирование уравнений движения атомов выполня-
лось с помощью алгоритма Верле в скоростной
форме с временным шагом 1.0 фс [12]. Для приведе-
ния систем в состояние термодинамического рав-
новесия программой было выполнено 1.5 × 107 вре-
менных шагов и 2 × 108 шагов для расчета времен-
ных корреляционных функций, упругих свойств
и квазитвердотельных характеристик.

ОПИСАНИЕ ЭКСПЕРИМЕНТА
Сплавы Al–Ni получены сплавлением особо чи-

стого алюминия и лигатур Al99Ni1 либо Al85Ni15 в пе-
чи вискозиметра в атмосфере высокочистого гелия
при температуре T = 1373 К и изотермической вы-
держке не менее 1 ч. При выплавке сплавов с содер-
жанием никеля от 1 до 9 ат. % использовалась лига-
тура Al85Ni15, при выплавке сплавов с содержанием
никеля менее 1 ат. % – лигатура Al99Ni1. Лигатуры
были получены сплавлением металлов в печи со-
противления при остаточном давлении 10–2 Па и
температуре T = 1943 К в течение 30 мин. Исходны-
ми компонентами служили особо чистый алюми-
ний (99.999 мас. % Al) и электролитический никель
(99.5 мас. % Ni). Содержание никеля в сплавах
определялось методом атомно-эмиссионной спек-
троскопии на спектрометре SPECTROFlameModu-
la D. Кинематическая вязкость расплавов измеря-
лась на автоматизированной установке методом
крутильных колебаний [13, 14]. Измерения прово-
дились в защитной атмосфере очищенного ге-
лия. В качестве тиглей использовались цилин-
дрические стаканчики из Al2O3 с внутренним
диаметром 17 мм и высотой 40 мм. В тигель поверх
образца помещалась крышка. Крышки изготавли-
вались из стаканчиков из Al2O3 высотой 12 мм и
внешним диаметром на 0.4–0.6 мм меньше внут-
реннего диаметра тигля. Конструкция тигля с
крышкой приводится в работе [15]. Крышка может
перемещаться вдоль вертикальной оси тигля и
тем самым компенсировать изменения объема
образца. При совершении крутильных колебаний
крышка движется вместе с тиглем, создавая до-
полнительную торцевую поверхность трения с
расплавом. Тигли и крышки предварительно от-
жигались в вакуумной печи при остаточном дав-
лении 10–2 Па, температуре T = 1923 К и изотер-
мической выдержке в течение 1 ч. Использование
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при измерении вязкости тигля с крышкой позво-
ляет исключить влияние на результаты измере-
ний пленочных эффектов и явлений смачивания
[16]. Перед измерениями все образцы переплав-
лялись при температуре 1473 К в печи вискози-
метра с последующим охлаждением до комнат-
ной температуры. Температурные зависимости
вязкости получались в режимах нагрева от темпе-
ратуры ликвидуса сплава до 1473 К и последую-
щего охлаждения до начала кристаллизации рас-
плава. На каждой температуре перед началом изме-
рений проводилась изотермическая выдержка в
течение 15 мин. Значения кинематической вязко-
сти и погрешности ее определения вычислялись
по методикам, изложенным в работах [17, 18]. Об-
щая относительная погрешность определения вяз-
кости не превышает 4% при погрешности единич-
ного эксперимента не более 2%.

РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ 
И СРАВНЕНИЕ С ЭКСПЕРИМЕНТОМ

Сдвиговая вязкость была рассчитана на основе
данных по моделированию атомарной динамики
с помощью соотношения Кубо–Грина

где угловые скобки обозначают усреднение по вре-
мени и ансамблю частиц, kB – постоянная Больц-
мана, V – объем системы, σαβ – недиагональные
компоненты тензора напряжений. Кинематическая

B 0

( ) (0) ,V t dt
k T

∞

αβ αβη = σ σ

вязкость ν вычислялась как η/ρ, где ρ – плотность
системы. На рис. 1 представлены результаты моде-
лирования атомарной динамики для концентра-
ционных зависимостей сдвиговой и кинематиче-
ской вязкости расплавов Al(100 – x)Nix и Fe(100 – x)Nix
при различных температурах. Изотермы демон-
стрируют максимумы вязкости при концентрациях
xNi  [60; 80]% для алюминий-никелевой системы и
при xNi  [30; 50]% для железоникелевых расплавов,
которые могут быть обусловлены наличием в твер-
дотельной фазе рядом интерметаллических фаз.
Так, в работах [19–21] для некоторых составов алю-
миний-никелевых систем обсуждались вопросы,
где увеличение вязкости связано с возможным при-
сутствием в жидкости ближнего химического по-
рядка, приводящего к образованию кластеров [22].
Значительный рост вязкости при низких темпера-
турах в этих системах, очевидно, обусловлен замед-
лением динамики частиц в области фазы переохла-
жденного расплава. Кроме того, в области низких
значений концентраций (xNi ~ 5%) наблюдаются
особенности как у сдвиговой, так и у кинематиче-
ской вязкости для расплавов Fe(100 – x)Nix, в то
время как таких особенностей вязкости для си-
стем Al(100 – x)Nix не наблюдаeтся.

На рис. 2а представлены результаты моделиро-
вания концентрационных зависимостей коэф-
фициента сдвиговой вязкости для алюминий-
никелевых и железоникелевых (рис. 2б) распла-
вов в сравнении с экспериментальными данны-
ми. Значения экспериментальной сдвиговой

∈
∈

Рис. 1. Сдвиговая и кинематическая вязкость расплавов Al(100 – x)Nix (а) и Fe(100 – x)Nix (б) как функция состава при
различных температурах: 1 – T = 1200 К, 2 – 1300, 3 – 1400, 4 – 1500, 5 – 1600, 6 – 1700, 7 – 1800, 8 – 1900, 9 – 2000.
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вязкости η были получены как η = νρ, где ν –
кинематическая вязкость, определяемая непо-
средственно в эксперименте по вискозиметрии.
Экспериментальные значения плотности ρ для
систем Al(100 – x)Nix и Fe(100 – x)Nix взяты из работ [28,
29] и [30] соответственно. Хорошее согласие ре-
зультатов моделирования с результатами авторско-
го эксперимента по вискозиметрии для алюминий-
никелевых расплавов наблюдается при всех рас-
сматриваемых температурах и для всей исследуемой
области значений концентраций. Эксперименталь-
ные данные [23] также обнаруживают удовлетвори-
тельное согласие с результатами авторского иссле-
дования, в то время как данные из [24] демонстри-
руют худшее согласие. Для железоникелевых
расплавов (рис. 2б) данные различных эксперимен-
тальных групп существенно разнятся между собой.
Данные различаются в 1.5 раза и более. Как след-
ствие этого, отсутствует возможность определить
общий тренд в поведении η(x) для расплавов
Fe(100 – x)Nix.

Упругие свойства аморфных металлических
сплавов были исследованы через определение зна-
чений модулей упругости: модуля всестороннего
сжатия и модуля сдвига. В случае NpT-ансамбля мо-
дуль всестороннего сжатия связан со среднеквадра-
тичными флуктуациями  объема V ячейки моде-
лирования выражением

2σV

B
2 .

σV

k TVB =

Модуль сдвига рассчитывался по формуле

где угловые скобки обозначают осреднение по вре-
менным выборкам. На рис. 3а представлены резуль-
таты моделирования атомарной динамики для
концентрационных зависимостей модуля все-
стороннего сжатия и модуля сдвига расплавов
Al(100 – x)Nix и Fe(100 – x)Nix (рис. 3б) при различ-
ных температурах.

Кроме того, рассчитаны равновесный модуль
упругости (модуль Юнга) и коэффициент попереч-
ной деформации (коэффициент Пуассона). Модуль
Юнга E и коэффициент Пуассона σ связаны с моду-
лями упругости следующими соотношениями [31]:

На рис. 4 представлены результаты моделиро-
вания атомарной динамики для концентрацион-
ных зависимостей коэффициента Пуассона и мо-
дуля Юнга для расплавов Al(100 – x)Nix (рис. 4а) и
Fe(100 – x)Nix (рис. 4б) при различных температу-
рах. Отчетливо наблюдаются области концентра-
ций, при которых системы характеризуются более
выраженными прочностными свойствами. Так, для
алюминий-никелевых и железоникелевых распла-
вов эти области соответствуют концентрациям ато-
мов никеля xNi = 60–90% и 40–80%, где модули до-
стигают значений 169 и 198 ГПа соответственно.

( ) 2
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σ 0 ,xy
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k T
=

9 3 2, .
3 6 2
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B G B G
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Рис. 2. Концентрационные зависимости сдвиговой и кинематической вязкости алюминий-никелевых (а) и железони-
келевых (б) расплавов при различных температурах: 1 – результаты моделирования атомарной динамики; 2 – резуль-
таты эксперимента по вискозиметрии; экспериментальные данные: 3 – [23], 4 – [24], 5 – [25], 6 – [26], 7 – [27].
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Упругие характеристики (модули B и G) и ско-
рости распространения продольных и попереч-
ных ультразвуковых волн для изотропной среды
связаны выражениями

4
3 , .L T

B G
G

+
ϑ = ϑ =

ρ ρ

Рис. 3. Концентрационные зависимости модуля всестороннего сжатия и модуля сдвига расплавов Al(100 − x)Nix (а)
и Fe(100 – x)Nix (б) при различных температурах: 1–9 – см. рис. 1.

xNi, ат. %

20

40

60

80

60

80

100

(а)

10020 40 60 800

В
, Г

П
а

G
, Г

П
а

xNi, ат. %

20

40

60

80

60

80

100

(б)

10020 40 60 800

1
2
3
4
5
6
7
8
9

Рис. 4. Концентрационные зависимости коэффициента Пуассона и модуля Юнга алюминий-никелевых (а) и железо-
никелевых (б) расплавов при различных температурах: 1–9 – см. рис. 1.
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На рис. 5 представлены результаты моделирова-
ния атомарной динамики для концентрационных
зависимостей продольной и поперечной скоростей

звука для алюминий-никелевых и железоникеле-
вых расплавов при различных температурах. Рас-
считанные значения концентрационных зависи-

Рис. 5. Концентрационные зависимости продольной и поперечной скоростей звука расплавов Al(100 – x)Nix (а) и
Fe(100 – x)Nix (б) при различных температурах: 1–9 – см. рис. 1.
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Рис. 6. Концентрационные зависимости времени релаксации вязкостного процесса и ширины щели в законе диспер-
сии поперечных коллективных мод для алюминий-никелевых (а) и железоникелевых (б) расплавов при различных
температурах: 1–9 – см. рис. 1.

xNi, ат. %

0.2

0.1

0.1

0.3

0.2

0.5

0.4

0.3

(а)

10020 40 60 800

�,
 п

с
k g

ap
, Å

–
1

1

xNi, ат. %

0.2

0.1

0.1

0.2

0.5

0.4

0.3

0.3

(б)

10020 40 60 800

2
3
4
5
6
7
8
9



ТЕПЛОФИЗИКА ВЫСОКИХ ТЕМПЕРАТУР  том 59  № 5  2021

ВЯЗКОУПРУГИЕ И КВАЗИТВЕРДОТЕЛЬНЫЕ СВОЙСТВА 699

мостей скоростей демонстрируют корреляцию со
значениями вязкости.

С использованием результатов моделирования
по сдвиговой вязкости и модулю сдвига рассчита-
но время релаксации вязкостного процесса τ как
η/G∞. Анализ квазитвердотельных особенностей
никельсодержащих бинарных металлических си-
стем был выполнен в рамках теории Максвелла–
Френкеля [32–34], где ширина щели в законе
дисперсии поперечных коллективных мод опре-
деляется как

На рис. 6 представлены результаты моделиро-
вания атомарной динамики для концентрацион-
ных зависимостей времени релаксации вязкостно-
го процесса и ширины щели в законе дисперсии
поперечных коллективных мод для алюминий-ни-
келевых и железоникелевых расплавов при раз-
личных температурах. Время релаксации вязкост-
ного процесса имеет значительный максимум
при концентрациях никеля xNi = 60–80% для рас-
плавов Al(100 – x)Nix, в то время как для системы
Fe(100 – x)Nix такая особенность при xNi = 30–50%
является слабовыраженной. Отметим, что “ано-
мальное” поведение времени релаксации τ, так же
как и для вязкости, наблюдается при значениях
xNi ~ 5%. По ширине щели в законе дисперсии по-
перечных коллективных мод можно судить о ква-
зитвердотельных свойствах расплавов. Так, при
концентрациях xNi ≤ 60% расплавы Fe(100 – x)Nix ха-
рактеризуются более выраженными твердотель-
ноподобными свойствами по сравнению с рас-
плавами Al(100 – x)Nix.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Выполнены экспериментальные измерения вяз-

кости и крупномасштабные молекулярно-динами-
ческие исследования вязкоупругих свойств и ква-
зитвердотельных особенностей никельсодержащих
бинарных металлических расплавов Al(100 – x)Nix и
Fe(100 – x)Nix для широкой области значений тем-
ператур, включая область равновесной жидкой
фазы и переохлажденного расплава. Зафиксиро-
ван значительный рост вязкости при концентра-
циях никеля xNi = 60–80% и 30–50% для алюми-
ний-никелевых и железоникелевых расплавов
соответственно. При xNi ~ 5% наблюдаются выра-
женные особенности в сдвиговой и в кинемати-
ческой вязкости Fe(100 – x)Nix. Упругие свойства
проанализированы на основе численных расче-
тов модулей всестороннего сжатия и сдвига, коэф-
фициента Пуассона и модуля Юнга. Определены
составы алюминий-никелевых и железоникелевых
расплавов, для которых проявляются максималь-
ные прочностные свойства. Расчетные концентра-
ционные зависимости скоростей продольного и по-

gap
1 .

2 2T T

Gk ∞= =
ϑ τ ϑ η

перечного звуковых волн демонстрируют корреля-
цию с вязкостью. Установлено, что при xNi ≤ 60%
расплавы Fe(100 – x)Nix характеризуются более вы-
раженными твердотельноподобными свойствами
по сравнению с Al(100 – x)Nix.

Крупномасштабные молекулярно-динами-
ческие расчеты выполнены на вычислительном
кластере Казанского федерального университе-
та и суперкомпьютере Межведомственного су-
перкомпьютерного центра Российской акаде-
мии наук. Работа поддержана Российским на-
учным фондом (проект № 19-12-00022).
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