Кинетика распада нанокристаллических структур в стекольных системах
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Наряду с процессами зарождения и роста, процессы денуклеации и разрушения кристаллических структур играют не менее важную, а в некоторых случаях и решающую роль в протекании фазовых переходов в неупорядоченных конденсированных системах [1]. Адекватное знание законов, описывающих процесс разрушения кристаллитов, имеет исключительное значение в производстве материалов, для поддержания полезных функциональных свойств которых необходимо наличие кристаллических вкраплений или управление объемной долей кристаллической фазы. Несмотря на наличие строгих теоретических моделей, корректно описывающих зарождение и рост кристаллов, а также большого объема экспериментальных и симуляционных данных, процесс распада кристаллов всё ещё остается крайне мало изученной областью [2]. 
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Рис. 1. Зависимость доли кристаллической фазы от времени: (а) – режим кристаллизации, (b) – режим нагревания
В настоящей работе рассматривается процесс распада кристаллических структур в модельной системе, где взаимодействие атомов задается парным потенциалом Леннард-Джонса. Организовано моделирование молекулярной динамики процесса разрушения кристаллитов при нагревании кристаллических образцов с различными фиксированными скоростями. Обнаружено, что закон распада кристаллитов слабо зависит от величины скорости нагревания. Из рисунка 1 видно, что форма кривых, определяющих зависимость доли кристаллической фазы от времени, имеют схожий вид: скорость нагревания влияет только на временной масштаб плавления кристаллической системы.   
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