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Моделирование атомарной динамики бинарной системы Al100−xCux выполнено при температуре T =

= 973 K и давлении p = 1.0 бар и различных концентрациях x атомов меди. Такие условия (темпе-
ратура, давление) позволяют охватить равновесную жидкую фазу Al100−xCux при концентрациях меди
0% ≤ x < 40%, а также переохлажденный расплав в концентрационной области 40% ≤ x ≤ 100%.
Рассчитанные спектральные плотности временны́х корреляционных функций продольного, ˜CL(k, ω), и
поперечного, ˜CT (k, ω), потоков в расплаве Al100−xCux при температуре T = 973 K обнаруживают рас-
пространяющиеся коллективные возбуждения продольной и поперечной поляризаций в широкой облас-
ти значений волновых чисел. Показано, что максимальное значение скорости звука на концентраци-
онной зависимости, vL(x), наблюдается для случая равновесного расплава при концентрациях атомов
меди x = 10 ± 5%, в то время как переохлажденный расплав Al100−xCux, насыщенный атомами меди
(x ≥ 40%), характеризуется минимальными значениями скорости звука. Установлено, что в случае пере-
охлажденного расплава концентрационная зависимость кинематической вязкости ν(x) интерполируется
линейной зависимостью, а в случае равновесного расплава при x < 40% наблюдается отклонение от
линейной зависимости. При этом в области низких концентраций меди (x < 20%) наблюдается незначи-
тельное «плечо» на зависимости ν(x), наличие которого подтверждается полученными эксперименталь-
ными данными. Появление этого плеча обусловлено особенностями в концентрационной зависимости
плотности ρ(x).

DOI: 10.7868/S0044451016050084

1. ВВЕДЕНИЕ

Алюминий-содержащие сплавы меди (дуралю-
мины и алюминиевые сплавы, основным компонен-
том которых является медь — алюминиевые бронзы)
из-за своих уникальных физико-химических свойств
находят широкое применение в машиностроении
и авиапромышленности [1]. Так, алюминевомедные
сплавы помимо легкости и прочности характеризу-
ются пластичностью и высокой коррозионной стой-
костью. При этом их физические свойства (тепло-
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проводность, вязкость, электрическое сопротивле-
ние, магнитная восприимчивость и т. д.) определя-
ются, главным образом, соотношением концентра-
ций компонентов — атомов Al и Cu [2–5].

Бинарный алюминиевый сплав Al100−xCux ха-
рактеризуется сложной фазовой диаграммой: облас-
тью существования расплава для температур T ≥
≥ 820 K (при давлении p = 1.0 бар и концентрации
атомов меди x ≈ 17.5%) и протяженной областью,
включающей различные кристаллические фазы (см.
фазовую диаграмму расплава Al100−xCux на рис. 1).
Как было показано в работах [5–7], алюминий-
содержащие сплавы характеризуются высокой стек-
лообразующей способностью. Одной из наиболее
важных характеристик, определяющих стеклообра-
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Рис. 1. Фазовая диаграмма системы алюминий–медь
Al100−xCux [15, 16]. Штриховой линией отмечена изотер-
ма–изобара (T = 973 K, p = 1.0 бар), на которой рассмат-
ривается система. На вставке — зависимость параметра

Sm = (Tm − T )/Tm от концентрации x атомов меди

зующую способность вещества, является коэффици-
ент вязкости [8]. Так, в работе [9] из эксперимен-
тальных результатов для температурной зависимо-
сти коэффициента вязкости переохлажденного рас-
плава Al80Cu20 обнаруживались максимальные зна-
чения вязкости при T = 1053 K и T = 1123 K. С
другой стороны, на наличие экстремумов на изотер-
мах вязкости в расплаве алюминий–медь Cu3Al ука-
зывалось в работах [10, 11]. Появление этих особен-
ностей предположительно связывалось с наличием
«квазикристаллических микрогруппировок» в жид-
кой фазе.

Концентрационная зависимость сдвиговой вяз-
кости η(x) расплава Al100−xCux при температуре
T = 1500 K экспериментально исследовалась в ра-
боте [12]. Было установлено, что на изотерме T =

= 1500 K при концентрации атомов меди x ≈
≈ 70% наблюдается максимум вязкости. Объясне-
ние данной особенности зависимости η(x) было да-
но в рамках феноменологической модели, учиты-
вающей энтальпию смешения ΔHmix, коэффициент
вязкости и энергию активации чистых расплавов
Al и Cu. В работе [13] были исследованы изотер-
мы кинематической вязкости ν расплава Cu100−xAlx
для широкой области температур между ликвиду-
сом и T = 1723 K. На концентрационных зависи-
мостях ν(x) были обнаружены максимумы вблизи
стехиометрической концентрации CuAl3 и состава

Al30Cu70, а также ветвление температурных зависи-
мостей кинематической вязкости ν(T ), полученных
при нагреве и последующем охлаждении, — так на-
зываемый гистерезис вязкости.

Таким образом, к настоящему времени имеются
противоречивые экспериментальные сведения, ука-
зывающие на особенности вязкости расплавов AlCu.
При этом отсутствует общее понимание механизмов,
обусловливающих эти особенности. В настоящей ра-
боте было выполнено моделирование атомарной ди-
намики бинарной системы Al100−xCux при различ-
ных концентрациях x атомов меди при температу-
ре T = 973 K и давлении p = 1.0 бар. Соответ-
ствующая изотерма–изобара представлена на фа-
зовой диаграмме на рис. 1 штриховой линией. На
вставке к рисунку показана зависимость параметра
Sm = (Tm − T )/Tm от концентрации атомов меди x

в системе Al100−xCux. Безразмерный параметр Sm

характеризует относительную удаленность состоя-
ния системы от состояния плавления с температу-
рой Tm. Так, Sm = 0 при температуре плавления
Tm. В случае равновесного расплава при темпера-
турах, превышающих температуру плавления Tm,
имеем Sm < 0, в то время как при T < Tm параметр
принимает положительные значения, Sm > 0. В слу-
чае переохлажденной жидкости (расплава) при T <

< Tm параметр отождествляется с известной вели-
чиной — уровнем переохлаждения [14].

Для выбранных состояний с T = 973 K и p =

= 1.0 бар при концентрациях меди x < 40% рас-
сматривались равновесные расплавы. Как видно из
фазовой диаграммы, представленной на рис. 1, при
концентрациях меди x ≥ 40% и заданных темпе-
ратуре и давлении равновесные состояния системы
связываются с кристаллическими фазами. Поэтому
для этой области концентраций (x ≥ 40%) рассмат-
ривались образцы, соответствующие переохлажден-
ным расплавам. Для всей исследуемой области зна-
чений концентраций были рассчитаны значения вяз-
кости, а также спектральные плотности временны́х
корреляционных функций продольного и попереч-
ного потоков при различных значениях волновых
чисел.

2. ДЕТАЛИ МОДЕЛИРОВАНИЯ

Моделирование атомарной динамики метал-
лического расплава Al100−xCux выполнялось при
температуре T = 973 K и внешнем давлении
p = 1.0 бар. Исследуемая система состояла из
N = 4000 атомов, расположенных в кубической
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ячейке с периодическими граничными условиями.
Взаимодействие между атомами осуществлялось
посредством потенциала «погруженного атома»
(EAM-потенциала) [17], разработанного1) для би-
нарного расплава AlCu. Так, в соответствии с
работой [17], потенциальная энергия i-го атома для
расплава AlCu может быть выражена соотношением

Ui = Fα

⎛⎝∑
j �=i

ρβ(rij)

⎞⎠+
1

2

∑
j �=i

φαβ(rij). (1)

Здесь φαβ(rij) — короткодействующий парный по-
тенциал межатомного взаимодействия, F (ρ) — по-
тенциал «погружения», учитывающий многочастич-
ные взаимодействия через эффективную электрон-
ную плотность ρi i-го атома. Индексами «α» и «β»
обозначены типы элементов, входящих в состав ме-
таллического сплава, α, β ∈ {Al,Cu}.

Система Al100−xCux была получена быстрым
охлаждением равновесного расплава с температу-
рой T = 3000 K. Скорость охлаждения системы со-
ставила dT/dt = 1012 K/с. Интегрирование уравне-
ний движения атомов выполнялось с помощью алго-
ритма Верле в скоростной форме с временным ша-
гом δt = 1.0 фс [18, 19]. Для приведения системы в
состояние термодинамического равновесия програм-
мой было выполнено 4.5 · 106 временны́х шагов в
NpT -ансамбле и 5 · 106 шагов в NV T -ансамбле для
вычисления временны́х и спектральных характери-
стик.

3. ОПИСАНИЕ ЭКСПЕРИМЕНТА

Измерения кинематической вязкости ν распла-
вов осуществлялись методом крутильных колебаний
на автоматизированной установке [20]. Измерения
проводились в защитной атмосфере гелия в цилин-
дрических тиглях из Al2O3 с крышкой на верхней
границе расплава (внутри тигля). Крышка в ходе
измерений выполняла роль второй торцевой поверх-
ности трения [21]. Температурные зависимости вяз-
кости получали в режимах нагрева и последующего
охлаждения. Перед началом измерений на каждой
температуре проводилась изотермическая выдерж-
ка в течение 10 мин. Температуру расплава опре-
деляли с точностью ±5 K при помощи вольфрам-
рениевой термопары, которая находилась под дном
тигля. Показания термопары были откалиброваны

1) Данная модель потенциала применима к металлам Al,
Ag, Au, Cu, Ni, Pd, Pt, а также к их бинарным расплавам.

по температурам плавления чистых металлов (Al,
Cu, Ni, Co, Fe).

При расчете вязкости с помощью численных ме-
тодов решалось уравнение [20, 22]

f(ν) = ReL+
δ

2π
ImL− 2I

(
δ

τ
− δ0

τ0

)
= 0, (2)

где I — момент инерции подвесной системы, δ и τ

(δ0 и τ0) — декремент затухания и период колебаний
подвесной системы с расплавом (без расплава), ReL
и ImL — действительная и мнимая части функции
трения, учитывающей наличие двух торцевых по-
верхностей трения.

Для расчета погрешности измерений вязкости
использовался метод, подробно изложенный в рабо-
те [23]. Общая относительная погрешность опреде-
ления вязкости не превышает 4% при погрешности
в единичном эксперименте 2%.

4. РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ

4.1. Структурные особенности расплава
Al100−xCux

Анализ структурных особенностей расплава
Al100−xCux может быть осуществлен с помощью
функции радиального распределения атомов [24]

g(r) =
∑
α=β

Wα,βgα,β(r) + 2
∑
α�=β

Wα,βgα,β(r), (3)

где Wα,β = cαcβfαfβ/ (
∑

cifi)
2 — весовой мно-

житель, ci и fi — соответственно концентрация и
атомный формфактор атома i-го сорта. Парциаль-
ные компоненты радиальной функции распределе-
ния gα,β(r) определялись из выражения [25, 26]

gα,β(r) =
L3

NαNβ

〈
Nα∑
j=1

njβ(r)

4πr2Δr

〉
,

α, β ∈ {Al, Cu} ,
(4)

где njβ(r) — число атомов сорта β в сферическом
слое толщиной Δr, удаленном на расстояние r от
j-й частицы, L — длина ребра моделируемой ячей-
ки, Nα и Nβ — число атомов сорта α и β.

Рассчитанные из моделирования атомарной ди-
намики функции радиального распределения g(r) и
статического структурного фактора S(k) для чис-
тых жидких Al и Cu при температурах соответ-
ственно T = 1323 K и T = 1423 K представле-
ны на рис. 2. На этом рисунке результаты расче-
тов сопоставляются с экспериментальными данны-
ми по дифракции рентгеновских лучей [27]. Из ри-
сунка видно, что результаты моделирования хорошо
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Рис. 2. а) Радиальная функция распределения атомов в расплаве алюминия и в расплаве меди при температурах соот-
ветственно T = 1323 K и T = 1423 K, сплошные и штриховые линии представляют результаты моделирования атомарной
динамики; значки — экспериментальные данные по дифракции рентгеновских лучей [27]. б ) Статический структурный

фактор для расплава алюминия и расплава меди

согласуются с экспериментальными данными: вер-
но воспроизводят структурные особенности чистых
расплавов меди и алюминия.

На рис. 3 представлены зависимости радиаль-
ной функции распределения g(r) для расплава
Al100−xCux при температуре T = 973 K и параметра
трансляционного порядка [28, 29]

t =
1

rm

rm∫
0

|g(r) − 1|dr (5)

при различных концентрациях x атомов меди. В вы-
ражении (5) величина rm определяет расстояние, на
котором коррелированность в расположении двух
частиц становится несущественной. В настоящей ра-
боте rm = 20 Å. Отметим, что параметр трансля-
ционного порядка t → 0 для неупорядоченных си-
стем и t → 1 для кристаллических тел. Из рис. 3a
видно, что с изменением концентрации атомов ме-
ди в системе Al100−xCux существенных изменений
в структуре расплава не наблюдается. Рассчитан-
ная концентрационная зависимость трансляционно-
го параметра порядка указывает на то, что в слу-
чае равновесного расплава (при концентрациях ме-
ди 0% ≤ x < 40%) значения параметра t(x) из-

меняются в диапазоне 0.184 ≤ t ≤ 0.192, в то вре-
мя как в случае переохлажденного расплава с кон-
центрацией меди 40% ≤ x ≤ 100% обнаружива-
ется линейный рост от t(x = 40%) = 0.192 до
t(x = 100%) = 0.228. Интересно отметить, что изме-
нение в характере зависимости наблюдается непо-
средственно при значении концентрации x = 40%,
которая на данной изотерме–изобаре (см. рис. 1)
соответствует границе раздела между равновесной
жидкостью и переохлажденной жидкостью. Весь-
ма примечательно, что линейный характер концент-
рационной зависимости параметра t(x) в области
концентраций 40% ≤ x ≤ 100% совершенно анало-
гичен температурной зависимости этого параметра
для переохлажденных жидкостей [28].

4.2. Микроскопическая динамика
металлического расплава Al100−xCux

Анализ коллективной динамики частиц в метал-
лическом расплаве Al100−xCux был выполнен на ос-
нове расчета спектральных плотностей
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Рис. 3. а) Радиальная функция распределения атомов расплава Al100−xCux при температуре T = 973 K. б ) Параметр
трансляционного порядка t в зависимости от концентрации атомов меди

C̃α(k, ω) =
kBT

πm

∞∫
0

Cα(k, t)e
iωtdt, α ∈ {L, T }, (6)

нормированных временны́х корреляционных функ-
ций (ВКФ) продольного потока,

CL(k, t) =
〈(ek · j∗k(0) · ek · jk(t))〉

〈|ek · jk(0)|2〉 , (7)

и поперечного потока [30, 31],

CT (k, t) =

〈
[ek × j∗k(0)] · [ek × jk(t)]

〉
〈∣∣∣∣[ek × jk(0)]

∣∣∣∣2〉
. (8)

Здесь j(k, t) — микроскопический поток, определяе-
мый выражением [25,32]

j(k, t) =
1√
N

N∑
l

vl(t) exp [−i(k · rl(t))] , (9)

где vl(t) — скорость l-й частицы в момент времени t

и ek = k/|k| — единичный вектор, сонаправленный
с волновым вектором k.

Для удаления шумов из спектральных плотнос-
тей ВКФ продольного и поперечного потоков была
применена процедура «оконного» усреднения с гаус-
совой функцией [29]

C̃av
α (k, ω) =

∞∫
−∞

R(ω − ω′)C̃α(k, ω
′) dω′,

α ∈ {L, T },
(10)

где функция разрешения

R(ω) =
1√
πω0

exp

(
−ω2

ω2
0

)
(11)

удовлетворяет условию нормировки
∞∫

−∞
R(ω) dω = 1. (12)

Частота ω0 определялась временным масштабом мо-
делирования и составила ω0 = 2π/N δt ≈ 1.2 нс−1.

На рис. 4 представлены спектральные плотнос-
ти временны́х корреляционных функций C̃L(k, ω) и
C̃T (k, ω) для переохлажденного расплава Al50Cu50

при температуре T = 973 K для широкой обла-
сти значений волновых чисел k = 0.16–2.40 Å−1.
В обеих спектральных характеристиках, C̃L(k, ω) и
C̃T (k, ω), отчетливо наблюдаются высокочастотные
пики, указывающие на наличие коллективных коле-
бательных процессов в расплаве. Однако, несмотря
на подобие форм спектров C̃L(k, ω) и C̃T (k, ω), ха-
рактер колебательных процессов у них существенно
различен.
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Рис. 4. Спектральные плотности ВКФ продольного ˜CL(k, ω) (а) и поперечного ˜CT (k, ω) (б ) потоков расплава Al50Cu50
при температуре T = 973 K

Расчет спектральных плотностей ВКФ продоль-
ного C̃L(k, ω) и поперечного C̃T (k, ω) потоков поз-
воляет оценить дисперсионные зависимости ω

(α)
c (k)

(см. рис. 5). Так, для случая переохлажденного
расплава Al50Cu50 обнаруживается наличие коле-
бательных мод продольной и поперечной поляриза-
ций. Установлено, что дисперсионная кривая, свя-
занная с колебательными процессами поперечной
поляризации, характеризуется «окном» ширины kT0 :
рост значения ω

(T )
c (k) начинается не с нулевого зна-

чения волнового числа k, а смещен вдоль оси k на
величину kT0 . Наличие kT0 �= 0 обусловлено отсут-
ствием макроупругих свойств расплава (как равно-
весного, так и переохлажденного) [33]. Установлено,
что ширина «окна» с увеличением концентрации ме-
ди в расплаве уменьшается. Так, если kT0 = 0.37 Å−1

для случая расплава чистого алюминия, то в случае
переохлажденного расплава чистой меди получаем
kT0 = 0.097 Å−1. Примечательно, что концентраци-

онная зависимость kT0 плавно убывает и на ней не
обнаруживается никаких особенностей при переход-
ной концентрации x = 40%.

Коллективная динамика атомов расплава харак-
теризуется частотными моментами спектральных
плотностей ВКФ продольного C̃L(k, ω) и попереч-
ного C̃T (k, ω) потоков [34]:

ω(2n)
α (k) =

∞∫
−∞

ω2nC̃α(k, ω) dω
/ ∞∫

−∞
C̃α(k, ω) dω =

= (−1)n

(
d(2n)Cα(k, t)

dt(2n)

)∣∣∣∣∣
t=0

, n = 1, 2, . . . (13)

Ненулевые значения принимают лишь четные час-
тотные моменты. Так, значения вторых моментов
спектральных плотностей C̃L(k, ω) и C̃T (k, ω) в слу-
чае сферического парного потенциала межчастич-
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Рис. 5. а ) Дисперсионные кривые для расплава Al50Cu50
в зависимости от волнового числа k при температу-
ре T = 973 K. Пунктирные линии отображают экстра-
полированный гидродинамический результат ω

(α)
c (k) =

= vα(k − kα
0 ), где vα — скорости распространения звука

продольной (α ≡ L) и поперечной (α ≡ T ) поляризаций,
kα
0 — значение волнового числа k, при котором ω(k) начи-

нает принимать ненулевые значения. Здесь для продоль-
ной моды имеем kL

0 = 0 Å−1, для поперечной получаем
kT
0 = 0.188 Å−1. Штриховая линия определяет границу

первой псевдозоны Бриллюэна при km/2, где km — по-
ложение главного максимума в статическом структурном
факторе S(k). б ) Концентрационная зависимость ширины
щели kT

0 (x) в дисперсионной кривой поперечной поляри-
зации ω
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Рис. 6. Нормированные частотные моменты спектральной
плотности ВКФ продольного (а) и поперечного (б ) потоков
для металлического расплава Al100−xCux в зависимости
от волнового числа k при различных концентрациях ато-

мов меди

ного взаимодействия U(r) могут быть определены из
следующих микроскопических выражений [35, 36]:

ω2
L(k) = 3v2thk

2 +
n

m

∞∫
0

g(r) [1− cos(kz)]×

× ∂2U(r)
∂z2

d3r, (14)

ω2
T (k) = 3v2thk

2 +
n

m

∞∫
0

g(r) [1− cos(kz)]×

× ∂2U(r)
∂x2

d3r. (15)
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Рис. 7. Скорости распространения звука продольной (а) и поперечной (б ) поляризаций в металлическом расплаве
Al100−xCux в зависимости от концентрации атомов меди при температуре T = 973 K

Здесь vth =
√
kBT/m — тепловая скорость час-

тиц, n = N/V — количественная плотность систе-
мы и g(r) — полная функция радиального распреде-
ления двух частиц. Результаты моделирования для
частотных моментов спектральной плотности ВКФ
продольного и поперечного потоков для широкой об-
ласти значений волновых чисел, рассчитанные с по-
мощью соотношения (13), представлены на рис. 6.
Из рисунка видно, что частотные моменты спект-
ральных плотностей ВКФ продольного C̃L(k, ω) и
поперечного C̃T (k, ω) потоков, ωL(k) и ωT (k), име-
ют k-зависимость, подобную дисперсионным кри-
вым ω

(L)
c (k) и ω

(T )
c (k). Отметим, что положения мак-

симумов на кривых ω2
L(k) и ω2

T (k) точно соответ-
ствуют положениям пиков на зависимостях ω

(L)
c (k)

и ω
(T )
c (k).
Из дисперсионных кривых рассчитаны концен-

трационные зависимости скорости распространения
звука продольной и поперечной поляризаций. На
рис. 7 представлены скорости звука продольной vL
и поперечной vT поляризаций в системе Al100−xCux

при различных концентрациях атомов меди. Вели-
чина vL(x) при малых концентрациях атомов меди
растет. При концентрациях атомов меди x = 10±5%
скорость звука vL достигает максимального значе-
ния vL ≈ 4.7 км/с. Далее, с увеличением концен-
трации x, она убывает. При концентрации x = 40%,

соответствующей переходу равновесного расплава в
переохлажденный расплав, уменьшение vL практи-
чески прекращается. Таким образом, максимальное
значение скорости звука на концентрационной зави-
симости vL(x) наблюдается для случая равновесного
расплава, в то время как переохлажденный расплав
Al100−xCux, насыщенный атомами меди, характери-
зуется минимальными значениями скорости звука
vL ≈ 3.94 км/с. Примечательно, что характер за-
висимости vL(x) коррелирует с концентрационной
зависимостью параметра Sm(x) (см. рис. 1), харак-
теризующего удаленность системы от температуры
плавления Tm. Так, максимальное значение скоро-
сти звука vL соответствует состоянию равновесного
расплава, максимально удаленного от температуры
плавления.

Скорость распространения звука поперечной по-
ляризации, vT (x), с увеличением концентрации ме-
ди уменьшается от vT = 2.74 км/с до значения
1.79 км/с. Отношения скоростей звука продольной и
поперечной поляризаций, vL/vT , для расплава алю-
миния (x = 0%) и для переохлажденного расплава
меди (x = 100%) при температуре T = 973 K соста-
вили соответственно 1.67 и 2.19.

На основе данных моделирования атомарной ди-
намики из нормированной ВКФ поперечного потока
CT (k, t) были рассчитаны сдвиговая вязкость [37]
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ηs(k) = ρ

⎛⎝k2
∞∫
0

CT (k, t) dt

⎞⎠−1

(16)

и кинематическая вязкость [38, 39]

ν = ηs/ρ. (17)

Здесь ρ — массовая плотность системы. На рис. 8
представлены результаты моделирования сдвиговой
η(k) и кинематической ν(k) вязкостей в зависимо-
сти от значения волнового числа k при различных
концентрациях атомов меди. Для экстраполяции ре-
зультатов моделирования использовалась функция,
предложенная в работе [40],

ηs(k) =
η0

1 + α2k2
, (18)

с подгоночными параметрами α и η0.
На основе результатов моделирования атомар-

ной динамики также рассчитаны концентрационные
зависимости коэффициентов сдвиговой ηs(x) и ки-
нематической ν(x) вязкостей. Полученные резуль-
таты в сравнении с экспериментальными данными
представлены на рис. 9. Как видно из рисунка, ре-
зультаты моделирования корректно воспроизводят
экспериментальные данные по кинематической вяз-
кости для расплава Al100−xCux при температуре

T = 973 K для диапазона концентраций атомов ме-
ди от x > 0% до x = 30%. Более того, как резуль-
таты моделирования, так и экспериментальные дан-
ные указывают на то, что рост концентрации атомов
меди в расплаве приводит к увеличению вязкости.
Так, с увеличением концентрации меди значение ко-
эффициента кинематической вязкости увеличивает-
ся от ν = 4.2 · 10−7 м2/с до ν = 9.3 · 10−7 м2/с. При-
мечательно, что полная концентрационная зависи-
мость характеризуется двумя режимами. В случае
переохлажденного расплава, насыщенного атомами
меди (x ≥ 40%), кинематическая вязкость интерпо-
лируется линейной зависимостью ν(x) = ax+ b, где
a = 5.9·10−9 м2/ат.%·с, b = 3.34·10−7 м2/с. В случае
равновесного расплава при x < 40% наблюдается
отклонение от линейной зависимости. При этом в об-
ласти низких концентраций меди (x < 20%) наблю-
дается незначительное «плечо» на зависимости ν(x),
наличие которого также подтверждается экспери-
ментальными результатами. Появление этого плеча
обусловлено особенностями в концентрационной за-
висимости плотности ρ(x) (см. вставку б на рис. 9).
Данная особенность ν(x) проявляется при тех же
значениях концентрации меди, при которых наблю-
дается максимальное значение скорости звука про-
дольной поляризации (см. рис. 7).
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Рис. 9. Концентрационная зависимость кинематической
вязкости расплава Al100−xCux при температуре T =

= 973 K: ◦ — результаты моделирования атомарной ди-
намики; � — экспериментальные данные. Вставки: a —
зависимость сдвиговой вязкости расплава Al100−xCux от
концентрации атомов меди при температуре T = 973 K;
б — концентрационная зависимость плотности системы ρ:
◦ — результаты моделирования; � — экспериментальные

данные при температуре T = 1020 K [41,42]

5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ И ВЫВОДЫ

Выполнено крупномасштабное моделирование
атомарной динамики расплава Al100−xCux при тем-
пературе T = 973 K и различных концентрациях
атомов меди (от 0% до 100%). На основе анализа
равновесных структурных характеристик распла-
ва Al100−xCux показано, что концентрационная
зависимость параметра трансляционного порядка
правильно предсказывает переход из состояния рав-
новесной жидкости в состояние переохлажденного
расплава при концентрации атомов меди x = 40%.

Рассчитанные спектральные плотности вре-
менны́х корреляционных функций продольного
C̃L(k, ω) и поперечного C̃T (k, ω) потоков для рас-
плава Al100−xCux при температуре T = 973 K
обнаруживают распространяющиеся коллективные
возбуждения продольной и поперечной поляри-
заций в широкой области значений волновых
чисел. Установлена корреляция между структур-
ными особенностями и акустическими свойствами
системы алюминий–медь во всей исследуемой
области концентраций атомов меди. Показано,
что максимальное значение скорости звука на

концентрационной зависимости vL(x) наблюдается
для случая равновесного расплава (x < 40%), в то
время как переохлажденный расплав Al100−xCux,
насыщенный атомами меди (x ≥ 40%), харак-
теризуется минимальными значениями скорости
звука vL ≈ 3.94 км/с. Установлено, что характер
зависимости vL(x) коррелирует с концентрацион-
ной зависимостью параметра Sm(x), в то время
как скорость распространения звука поперечной
поляризации vT (x) с увеличением концентрации
меди монотонно уменьшается от 2.74 до 1.79 км/с.

На основании данных моделирования ато-
марной динамики рассчитаны концентрационные
зависимости коэффициентов сдвиговой ηs(x) и
кинематической ν(x) вязкостей. Установлено, что с
увеличением концентрации меди значение коэффи-
циента кинематической вязкости увеличивается от
4.2 ·10−7 до 9.3 ·10−7 м2/с. Обнаружено, что полная
концентрационная зависимость характеризуется
двумя режимами. В случае переохлажденного
расплава, насыщенного атомами меди (x ≥ 40%),
кинематическая вязкость ν(x) интерполируется
линейной зависимостью, а в случае равновесного
расплава (x < 40%) наблюдается отклонение от
линейной зависимости. При этом в области низких
концентраций меди (x < 20%) наблюдается незна-
чительное плечо на зависимости ν(x), появление
которого может быть обусловлено особенностями
в концентрационной зависимости плотности ρ(x)

системы.

Крупномасштабные молекулярно-динамические
расчеты выполнены на вычислительном кластере
Казанского федерального университета и суперком-
пьютере Межведомственного суперкомпьютерного
центра Российской академии наук. Работа частич-
но поддержана РФФИ (проекты №№14-02-00335-a,
15-02-06288-a).
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