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Высокое давление влияет на затвердевание расплава Al86Ni6Co4Gd2Tb2 и его стеклообразующую спо-

собность. С помощью молекулярно-динамических расчетов ab initio показано, как локальная структура

расплава изменяется с увеличением давления. Высокое давление способствует формированию икоса-

эдрических кластеров в расплаве. Формированию икосаэдров способствуют редкоземельные элементы:

гадолиний, тербий. При давлении 10 ГПа и температуре расплава 1800 К атомы икосаэдров образу-

ют «перколяционный кластер». При уменьшении давления концентрация икосаэдров уменьшается, при

атмосферном давлении икосаэдры практически отсутствуют. Таким образом, стеклообразующая способ-

ность расплава увеличивается при повышении давления. С использованием техники глубокого машинного

обучения выполнена оценка зависимости температуры стеклования Tg от высокого давления: увеличе-

ние давления от 0 до 10 ГПа повышает Tg в 1.3 раза. Исследована структура твердых образцов сплава,

полученных путем охлаждения его расплава с температурой 1800 К со скоростью 1000 град/с под дав-

лением 10 ГПа. Методами рентгеноструктурного анализа и электронной микроскопии показано, образцы

плотные и однородные, структура мелкодисперсная. В сплаве синтезированы новые кристаллические

фазы с кубической (сP4/2) и тетрагональной (tI26/1) структурами, стабильные длительное время в

нормальных условиях. В формировании фазы с кубической структурой (сP4/2) основную роль выполня-

ют редкоземельные элементы. Исследования показали, средняя твердость образцов, полученных при 10

ГПа, почти в 2 раза выше, чем исходного образца, полученного при атмосферном давлении, и составляет

порядка 2 ГПа.

DOI: 10.31857/S0044451024050055

1. ВВЕДЕНИЕ

Прогресс в понимании процессов, протекающих
в высокотемпературных стеклообразующих распла-
вах типа Al-ПМ-РЗМ (ПМ — переходный металл,
РЗМ — редкоземельный металл) с содержанием
алюминия 80–90 ат.% в широком температурном
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диапазоне [1, 2], а также в изучении влияния вы-
соких давлений и скоростей охлаждения на их за-
твердевание [3] имеет высокую научную значимость.
При скоростях охлаждения 100000 град/с сплавы
стеклуются с образованием лент толщиной порядка
50–60 мкм. Представляет интерес повышение стек-
лообразующей способности расплавов системы это-
го типа. Есть основание полагать, что экстремаль-
ные воздействия (ЭВ) (высокие давления, темпера-
туры и скорости охлаждения) способны помочь в
решении данного вопроса. Отработка методик по-
лучения сплавов в подобных экстремальных усло-
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виях является сложной технологической задачей. В
условиях высоких давлений и температур при высо-
коскоростном затвердевании расплава отмечаются
физические и химические процессы, протекание ко-
торых в обычных условиях затруднительно, в ряде
случаев невозможно из-за термодинамических огра-
ничений. ЭВ влияют как на кинетику, так и на тер-
модинамику затвердевания расплава. В частности,
высокое давление увеличивает вязкость металличе-
ского расплава, а также модифицирует структуру
ближнего порядка в сторону более плотных упако-
вок, в том числе некристаллических. Помимо общей
тенденции к измельчению зерен, ЭВ способствуют
кристаллизации новых метастабильных фаз, обыч-
но более плотных. В результате могут быть получе-
ны материалы с уникальными структурами и свой-
ствами [3–8].

Быстрое развитие компьютерных технологий де-
лает возможным проведение теоретических исследо-
ваний реалистичных систем с использованием раз-
личных методов, в частности, в рамках подхода ab
initio (AIMD) [9]1). В последнее время в изучении
физики конденсированных сред все большее распро-
странение получают методы расчетов ab initio, осно-
ванные на теории функционала плотности (DFT)2),
что представляет высокий интерес и для изучения
сплавов вышеуказанной системы [10].

Большой интерес представляет также использо-
вание искусственных нейронных сетей (ИНС) (глу-
бокое машинное обучение) [11, 12] в квантовой ме-
ханике, в коррелированных системах, в системах с
фазовыми переходами. «Глубокое» обозначает сте-
пень сложности (глубины) нейросети, которая за-
частую может быть весьма поверхностной. Обуче-
ние нейронной сети — это процесс, в котором пара-
метры нейронной сети настраиваются посредством
моделирования среды, в которую эта сеть встрое-
на. Тип обучения определяется способом подстрой-
ки параметров. Основной недостаток ИНС заклю-
чается в необходимости получения большого экспе-
риментального материала для обучения сети, а так-
же низкая прогностическая способность. Достоин-
ства: возможность получать высокую точность рас-
чета, а также, когда нет физических моделей струк-
турной или иной зависимости — простота обучения
и использования при наличии необходимого экспе-
риментального материала и программного обеспе-

1) Метод расчета из первых основополагающих принципов,
описывающий атомные взаимодействия с учетом квантовых
эффектов.

2) Метод расчета электронной структуры систем многих
частиц в квантовой физике и квантовой химии.

чения [13]. С помощью ИНС представляется воз-
можным построение моделей расчета предела теку-
чести и деформационного упрочнения промышлен-
ных алюминиевых сплавов по параметрам структу-
ры [13], предсказание поведения ближнего упорядо-
чения в бинарных и многокомпонентных сплавах на
основе алюминия, в зависимости от концентрации
и температуры [14]. Недавно было обнаружено, что
зарождение кристаллов в переохлажденном распла-
ве достигает максимальной скорости при температу-
ре стеклования и сильно замедляется при глубоком
охлаждении в стеклообразном состоянии [15].

Ранее мы провели экспериментальные и тео-
ретические исследования затвердевания четы-
рехкомпонентного стеклообразующего расплава
Al86Ni2Co6Gd6 под высоким давлением [16]. Обна-
ружили новые метастабильные фазы, формирую-
щиеся в сплаве после термобарического воздействия
на расплав при затвердевании. Показали, что стек-
лообразующая способность расплава увеличивается
с ростом высокого давления. Подобные иссле-
дования в литературе практически отсутствуют.
Цель настоящей работы — исследование локаль-
ной структуры расплава при малом и высоком
давлениях в более сложном стеклообразующем
сплаве Al86Ni6Co4Gd2Tb2; исследование влияния
высокого давления на затвердевание расплава и его
стеклообразующую способность.

2. МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ
ИССЛЕДОВАНИЯ

2.1. Эксперимент

Слиток заданного состава получали методом
сплавления чистых металлов в корундовых тиглях
в печи Таммана. В качестве исходных компонен-
тов использовали элементы с содержанием основно-
го металла: алюминий 99.999, никель 99.9, кобальт
99.9, гадолиний 99.9, тербий 99.9 (масс.%). Химиче-
ский анализ слитка показал, содержание основных
элементов соответствовало заданному составу в пре-
делах ±0.2% от номинального. Полученный обра-
зец рассматривали в качестве исходного. Образцы
для исследований под высоким давлением 10 ГПа
получали в камере типа «тороид» [17]. Нагрев и
плавление образца проводили пропусканием через
него переменного тока. В качестве среды, пере-
дающей давление, использовали алгетский камень.
Схема эксперимента: установление давления→ им-
пульсный нагрев→ выдержка при установленных
давлении и температуре→ охлаждение без сбро-

656



ЖЭТФ, том 165, вып. 5, 2024 Локальная структура и затвердевание...

са давления до комнатной температуры→ умень-
шение высокого давления до атмосферного. Ско-
рость охлаждения расплавов 1000 град/с, темпе-
ратура расплава перед закалкой 1800 К. Методом
рентгеноструктурного анализа определяли фазовый
состав образцов. Для исследования элементного со-
става, морфологии и размера структурных состав-
ляющих сплава использовали методы электронной
микроскопии. Измерения твердости HV выполняли
на твердомере ПMT-3M. Нагрузка, применяемая к
индентору ∼ 50 г, время нагружения ∼ 10 с. Значе-
ния HV усредняли по 20 измерениям.

2.2. Моделирование

Структурные исследования расплава выполняли
методом функционала плотности на основе VASP
(The Vienna Ab initio Simulation Package). Рассмат-
ривали элементарные ячейки из 512 атомов с пери-
одическими граничными условиями, в Гамма-точке.
Энергия отсечки базиса плоских волн 500 эВ. Ввиду
малых концентраций Ni, Co, Gd и Tb моделирова-
ние производили с использованием 10 независимых
реплик расплавов с разным начальным случайным
расположением атомов. Случайные начальные кон-
фигурации создавали на основе потенциала взаи-
модействия твердых сфер между атомами и клас-
сического (LAMMPS) молекулярно-динамического
моделирования. Наиболее неупорядоченные конфи-
гурации отбирали алгоритмом УСПЕХ. Равновес-
ная конфигурация достигалась VASP моделирова-
нием системы в NPT ансамбле в течение не менее
10 пс с шагом 1 фс. Далее системы моделировали
VASP в NVT ансамбле в термостате Nose-Hoover при
высоких температурах и давлениях. Для исследо-
вания расплава при глубоком переохлаждении по-
строили потенциал взаимодействия машинного обу-
чения (MLIP) с использованием квантовых данных
молекулярной динамики в качестве обучающего на-
бора данных. Использовали пакет DEEPMD3) в ка-
честве ядра для сборки MLIP. Выбрали дескрипто-
ры «se_a» с отсечкой 7 Å для обработки данных
обучения. Начальную тренировочную базу данных
для машинного обучения MLIP получали случай-
ной выборкой 20% данных квантовой молекуляр-
ной динамики, остальные 80% данных использова-
ли в проверочном датасете. Многоэтапное дообу-

3) DEEPMD предназначен для минимизации усилий, необ-
ходимых для построения основанной на глубоком машинном
обучении модели межатомной потенциальной энергии и сило-
вого поля, а также для выполнения классических вычислений
молекулярной динамики (CMD).
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Рис. 1. Сравнение энергии, рассчитанной MLIP и DFT

чение потенциала MLIP проводили с помощью па-
кета DPGEN (Deep Potential GENerator), который
на каждом этапе оценивает точность классической
молекулярной динамики путем вычисления диспер-
сии межатомных сил по ансамблю четырех реплик
MLIP и отправляет на расчет DFT VASP наименее
точные конфигурации с последующим добавлением
их в тренировочную базу данных. Процесс сходится,
когда дисперсия межатомных сил становится мень-
ше заданного порога для 90% конфигураций, кото-
рые генерирует DPGEN. Так как часть атомов в
сплаве имеют очень маленькую концентрацию, воз-
никла необходимость добавить в тренировочную ба-
зу данных небольшое количество высокоэнтропий-
ных конфигураций, где концентрации всех элемен-
тов одного порядка. Это необходимо для стабилиза-
ции сходимости процедуры обучения MLIP в случае
легированных сплавов, где легирующие элементы,
в силу малой концентрации, редко сближаются. В
результате точность MLIP, по сравнению с первона-
чальным расчетом, составила

Energy MAE/Natoms 1.808373 · 10−3 эВ,
Energy RMSE/Natoms 1.103514 · 10−1 эВ,
Force MAE 2.263140 · 10−03 эВ/А,
Force RMSE 1.570985e− 01 эВ/А,
Virial MAE/Natoms 9.203836 · 10−03 эВ,
Virial RMSE/Natoms 1.190558 · 10−23 эВ.
Здесь MAE обозначает среднюю абсолют-

ную ошибку (Mean Absolute Error), а RMSE-
среднеквадратичную ошибку (Root Mean Square
Error) по сравнению с DFT. Отклонение MLIP
расчетов от DFT графически показано на рис. 1
и рис. 2. Классическая молекулярная динамика
(CMD) с MLIP имеет точность, сравнимую с
квантовой молекулярной динамикой. Наиболее
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Рис. 2. Сравнение сил, вычисленных с помощью MLIP и

DFT

важным является то, что CMD может иметь дело
с достаточно большим количеством частиц и рас-
пространять их в течение 10 мкс периодов времени,
а не 1–10 нс. Мы выбрали LAMMPS для CMD.
Для CMD-моделирования расплава выбирали ячей-
ку с 13824 атомами в периодических граничных

условиях и шагом по времени 2 фс. Сплав смоде-
лировали при охлаждении с помощью термостата
Nose-Hoover NPT от температуры 2000 до 100 K
для 10 миллионов шагов MD.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

3.1. Эксперимент

Ранее исследовали образцы сплава
Al86Ni2Co6Gd6, полученные в зависимости от
высокого давления (до 10 ГПа) и температуры
закалки расплава (до 1800 К) [18]. Было показало,
при давлениях 7–10 ГПа в сплаве формируются но-
вые метастабильные фазы: фаза (Al3Gd)* (по типу
Al3U), со структурой примитивного куба (сP4/2)
и фаза (Al8(Co/Ni)4(Gd))* (по типу Al8Cr4Gd) с
тетрагональной структурой (tI26/1). Исследования,
выполненные в настоящей работе, показали, что и
в сплаве Al86Ni6Co4Gd2Tb2, при тех же условиях
получения, формируются такие же по составу
фазы (см. таблицу), однако морфология структуры
другая. Редкоземельные металлы, в нашем случае,
Gd и Tb, проявляют между собой большое сходство
химических и физических свойств, что объяс-
няется почти одинаковым строением наружных
электронных уровней их атомов, имеют примерно
равные радиусы атомов и легко взаимозаменяются
в исследуемом сплаве. Таким образом, форми-
рование тех же фаз в сплаве Al86Ni6Co4Gd2Tb2,
что и в сплаве Al86Ni2Co6Gd6 вполне оправдано.
На рис.3 a представлена микроструктура образца
сплава Al86Ni6Co4Gd2Tb2, полученного в печи
Таммана методом сплавления чистых компонентов
при атмосферном давлении и образца, полученного
под давлением 10 ГПа (рис.3 б ). Температура
закалки в обоих случаях 1800 К. На рис. 3 видно,
что структура образца, полученного под давле-
нием 10 ГПа более дисперсная, по сравнению с
образцом, полученным при нормальном атмосфер-
ном давлении. Исследования показали также, что
образец, полученный под высоким давлением, од-
нородный, плотный, без усадочных раковин и пор;
средняя микротвердость почти в два раза выше,
чем в исходном образце, и составляет порядка 2
ГПа. Обнаруженные новые фазы формируются в
сплавах при высоких давлениях 7–10 ГПа. При
давлениях менее 7 ГПа в сплаве присутствуют
только равновесные фазы.
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a б

Рис. 3. Микроструктура образцов сплава Al86Ni6Co4Gd2Tb2, полученного в печи Таммана методом сплавления чистых

компонентов при атмосферном давлении (а) и полученного под давлением 10 ГПа (б ) (1800 К, 1000 град/с)

Таблица. Условия получения и фазовый состав образцов сплава Al86Ni6Co4Gd2Tb2

№ Условия получения Фазовый состав

1 атм. давление (1800 К) α-Al; Al3Gd (гекс., hP8/3); Al19Ni5(Tb/Gd)3(орт., oC108/4)

2 10 ГПа (1800 К) α-Al, Al3(Gd/Tb)*(Ni/Co) (по типу Al3Er) (куб., сP4/2),

Al8(Co/Ni)4(Gd/Tb)** (по типу Al8Cr4Gd) (тетр., tI26/1)

3.2. Моделирование

В результате моделирования расплавов при 1800
К и давлениях 0 и 10 ГПа получены и исследованы
радиальные функции распределения атомов (ФР-
РА). На рис. 4 представлены полные ФРРА. При по-
вышении давления до 10 ГПа отмечено увеличение
пиков и их смещение, что свидетельствует об увели-
чении степени локального упорядочения в расплаве
при высоком давлении. Анализ парциальных ФР-
РА расплава при 0 и 10 ГПа (1800 К) для алюми-
ния, кобальта, никеля, гадолиния и тербия показал,
высокое давление влияет, в основном, на локальное
окружение алюминия, гадолиния и тербия в рас-
плаве. Аналогичная ситуация отмечена нами ранее
для сплава Al86Ni2Co6Gd6 [16], где высокое давле-
ние оказывает влияние, в первую очередь, на ло-
кальное окружение алюминия и гадолиния в рас-
плаве.

Для анализа ближнего порядка в расположе-
нии атомов использовали метод, известный как
«polyhedral template matching» [19]. Исходя из ФР-
РА, максимальная длина связи выбрана равной 3Å.
В качестве параметра, управляющего определени-
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Рис. 4. Полная ФРРА расплава Al86Ni6Co4Gd2Tb2 (1800 K)

ем локальной симметрии, выбран RMSD (Root Mean
Square Deviation)4), равный 1.1. Анализ молекуляр-
ной динамики траекторий показал, при нулевом
давлении в расплаве Al86Ni6Co4Gd2Tb2 в неболь-

4) Мера среднего расстояния между атомами.
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Рис. 5. Икосаэдрические кластеры в расплаве Al86Ni6Co4Gd2Tb2 при 0 (а) и 10 (б ) ГПа (1800 К)

a б

Рис. 6. Разбиение икосаэдрической материи на кластеры в расплаве Al86Ni6Co4Gd2Tb2 при 0 (а) и 10 (б) (1800 К)

шой концентрации (0.5%) присутствуют икосаэдри-
ческие кластеры (рис.5 a). При повышении давления
до 10 ГПа их концентрация увеличивается не ме-
нее чем до 4% (рис.5 б ). В этом расчете концентра-
ции икосаэдров учитывались только атомы, имею-
щие ближайшее окружение икосаэдра, т.е. в центре
икосаэдра. Разбиение икосаэдрической материи на
кластеры в расплаве показано также на рис.6 a, б .
Одним цветом объединены атомы, принадлежащие
одному кластеру. Зеленым цветом показана «сеть»
икосаэдров — «перколяционный кластер»5). То есть

5) Кластер, в котором есть путь от верхней до нижней гра-
ницы рассматриваемой области.

при 10 ГПа атомы образуют «перколяционный клас-
тер», а при атмосферном давлении-нет. Для обоих
давлений расчеты выполнены при 1800 К. Если при
нулевом давлении охладить системы на 200 К, от
1800 до 1600 К, после снижения давления от 10 до
0 ГПа концентрация икосаэдров уменьшается. Сеть
икосаэдров в металлической жидкости обычно явля-
ется признаком ее стеклообразующей способности.
Таким образом, можно полагать, что с увеличением
давления увеличивается и стеклообразующая спо-
собность расплава.

Рисунок 7 а демонстрирует процент количества
атомов в центре икосаэдров к общему количеству
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a б

Рис. 7. Количество атомов в центре икосаэдров (а) и принадлежащих икосаэдрам (б ), к общему числу атомов (%)
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Рис. 8. Температурная зависимость объема сплава Al86Ni6Co4Gd2Tb2, приходящегося на один атом, при давлениях 0 и

10 ГПа (а), та же зависимость при 10 ГПа в отсутствие Gd и Tb (б )

атомов при давлении 10 ГПа в температурном диа-
пазоне от 2000 до 0 К. Рассмотрены два случая:
с присутствием в расплаве РЗМ (черная кривая)
и без РЗМ (синяя кривая). На рис.7 a видно, что
при высоких температурах этот процент практи-
чески одинаков для обеих кривых, при уменьше-
нии температуры отмечается существенное разли-
чие. На рис.7 б представлено процентное изменение
с температурой количества атомов, принадлежащих
икосаэдрам. Дальнейшие теоретические исследова-
ния показали, сплав без РЗМ аморфизуется, но пле-
ночно, а с присутствием РЗМ-объемно. В ряде ра-
бот, в частности в [20, 21], показано, что и некоторые
однокомпонентные экстремально охлажденные ме-
таллические расплавы характеризуются наличием
икосаэдрического ближнего порядка. Обычно ико-
саэдрические кластеры в таких расплавах, напри-
мер, в расплаве алюминия, при высоких температу-
рах отсутствуют или их количество незначительно
отличается от нуля [15].

Известно, что, как и при фазовых переходах вто-
рого рода, при стеклообразовании происходит рез-
кое изменение теплоемкости и коэффициента терми-
ческого расширения [22–24]. В этом случае наблю-
дается излом на температурной зависимости объ-
ема. Мы выполнили оценку зависимости темпера-
туры стеклования от давления на основе темпера-
турной зависимости объема, приходящегося на один
атом. С помощью атомистического компьютерного
моделирования охлаждения расплава из 5000 ато-
мов, при использовании MLIP определена темпе-
ратура стеклования (Tg): порядка 650 К при нор-
мальном давлении и 850 К при давлении 10 ГПа
для сплава Al86Ni6Co4Gd2Tb2 (рис.8 a). Для сплава
Al86Ni2Co6Gd6: порядка 600 К при нормальном дав-
лении и порядка 820 К при давлении 10 ГПа [16]. По-
лученные значения температур стеклования состав-
ляют 0.5 от их температуры плавления, что хорошо
согласуется с литературными данными для анало-
гичных металлических систем [25]. Мы оценили, на
сколько меняется Tg сплава Al86Ni6Co4Gd2Tb2, если
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a б

Рис. 9. Икосаэдры в объеме переохлажденного расплава с температурой 500 К, ниже Tg. Атомы алюминия выделены

красным, атомы никеля — синим, атомы кобальта — желтым (а) и коричневым (б ), атомы гадолиния — светло-зеленым,

атомы тербия — темно-зеленым

из сплава убрать РЗМ. Удаление Tb и Gd приводит
к уменьшению Tg примерно на 65 К (рис.8 б ).

Таким образом, внешние условия и состояние
расплава влияют на его затвердевание. Это необ-
ходимо учитывать при разработке технологических
процессов получения материалов с заданными свой-
ствами. Известно, что кристаллизация расплава
происходит за счет образования кристаллических
зародышей, перерастающих в кристаллы. Самопро-
извольно возникающие центры кристаллизации (за-
родыши) приводят к уменьшению объемной свобод-
ной энергии и увеличению межфазной энергии за
счет границы раздела. Для образования зародышей
кристаллов в жидкости необходимы определенные
условия, в частности, необходимо появление мик-
рообъемов, где взаимное расположение атомов со-
ответствовало бы кристаллической решетке форми-
рующегося твердого сплава. В исследуемом распла-
ве при атмосферном давлении и температуре 1800
К обнаружено небольшое количество икосаэдриче-
ских кластеров, концентрация которых увеличива-
ется с ростом давления. В икосаэдрических класте-
рах важно знать, как расположены атомы в про-
странстве. Икосаэдрические кластеры под воздей-
ствием внешних условий (температуры, давления и
т. д.) могут перестраиваться и изменяться с целью
увеличения плотности и занимаемого объема, по-
скольку это выгодно энергетически [26]. Здесь важ-
ное влияние оказывает и относительный размер ато-
мов, который в случае металлов (наш случай) игра-
ет роль длины связи. Чем больше разница в раз-
мерах атомов, содержащихся в сплаве, тем больше
соседей можно разместить вокруг атома. Соответ-
ственно, чем больше один из атомов, по сравнению
со вторым, тем больше у него будет соседей, и, со-

ответственно, тем меньше соседей будет у атома с
меньшим радиусом. Радиусы атомов: алюминия 143,
никеля 124, кобальта 125, гадолиния 179 и тербия
180 пм. Радиусы атомов Gd и Tb имеют наибольшее
значение, и вокруг каждого из них должно быть бо-
лее 12 атомов. В действительности, как показыва-
ет наше исследование, гадолиний и тербий не за-
нимают позиции в центре икосаэдров, а являются
лишь своего рода катализаторами образования ико-
саэдров. На рис. 9 показаны икосаэдры в переохла-
жденном расплаве с температурой 500 К, ниже Tg,
для давлений 0 и 10 ГПа. Выбраны не все икоса-
эдры, а только почти совершенные, т. е. практиче-
ски «идеальные», с минимальными деформациями.
Как видно из рис. 9, икосаэдрические кластеры, в
основном, включают атомы алюминия и гадолиния
или алюминия и тербия, а также небольшое коли-
чество атомов никеля и кобальта. Как показывают
наши расчеты, высокое давление оказывает влия-
ние, в первую очередь, на локальное окружение Gd,
Tb и Al в расплаве. Это термодинамически выгодно
для образования первичных кристаллов новой мета-
стабильной фазы Al3(Gd/Tb), обнаруженной нами
в твердом образце. Далее в условиях сжатия фор-
мируются аномально пересыщенный твердый рас-
твор Al(Gd/Tb) и новая фаза Al8(Co/Ni)4(Gd/Tb).
Эти метастабильные фазы, полученные под высо-
ким давлением, достаточно стабильны длительное
время в нормальных условиях.

Выполненный в настоящей работе, а также дру-
гих работах [16, 18] реальный эксперимент показал,
что многокомпонентные расплавы Al-ПМ-РЗМ за-
твердевают в ряд нетривиальных фаз, имеющих
разные кристаллические решетки. Если система за-
твердевает при высоком давлении, то синтезируют-
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ся также местастабильные фазы. Численное ато-
мистическое моделирование на сегодняшний день
с большим трудом может достоверно описать за-
твердевание сложной системы из 4 или 5 элементов
в несколько сосуществующих нетривиальных твер-
дых фаз. Но можно достаточно эффективно мо-
делировать расплав с первопринципной точностью.
Выполненное нами численное моделирование рас-
плавов Al-ПМ-РЗМ позволило понять, в чем за-
ключается роль примесей, из-за которых при за-
твердевании формируются метастабильные фазы.
Показано, легирующие примеси РЗМ являются ка-
тализаторами формирования икосаэдров в распла-
ве. Один атом примеси локально упорядочивает 12
атомов. Концентрация икосаэдров в расплаве вы-
ше при высоком давлении. Таким образом, при-
меси РЗМ повышают стеклообразующую способ-
ность системы. Довольно давно известно, сплавы ис-
следуемой системы стеклуются при быстром охла-
ждении расплава (со скоростью 1000000 град/с)
в форме тонких лент, толщиной порядка 50 мкм.
Мы впервые это микроскопически объяснили, ис-
следуя расплав, в том числе в условиях переохла-
ждения. При медленном охлаждении система не
стеклуется, а формирует несколько сосуществую-
щих твердых фаз с разными кристаллическими
решетками. Вероятно, в этом эффекте тоже кос-
венно сказывается высокая стеклообразующая спо-
собность сплавов, так как образуется сравнитель-
но много совершенно непохожих друг на друга
фаз. Возникновение такой многофазной неупоря-
доченной поликристаллической системы-результат
высокой стеклообразующей способности и фруст-
рации, из-за наличия большого количества икоса-
эдров в расплаве. Известно, что стеклообразующая
способность фаз-стеклообразователей (аморфизато-
ров) обусловлена их химической природой, наличи-
ем икосаэдрической координации. Как правило, они
имеют сложную кристаллическую решетку. Воз-
никающая в исследованном сплаве новая первич-
ная фаза Al3(Gd/Tb) может рассматриваться как
аморфизатор сплава. Известно, что дополнитель-
ным воздействием высокими давлениями на расплав
при быстрой закалке можно получить максималь-
но «уплотненные»–«идеальные» стекла. Нами пока-
зано наличие «перколяционного кластера» при вы-
соком давлении в исследуемом металлическом рас-
плаве, что обычно является признаком стеклообра-
зующей способности расплавов. Однако в рассмат-
риваемом сплаве при выбранных условиях получе-
ния, мы не обнаружили аморфной составляющей.
По-видимому, для аморфизации исследуемого рас-

плава необходимы гораздо более высокие давления
при той же (рассматриваемой) экспериментальной
скорости охлаждения.

4. ВЫВОДЫ

1. Эксперимент показал, при затвердевании рас-
плава Al86Ni6Co4Gd2Tb2 с температурой 1800 К под
давлением 7–10 ГПа при скорости охлаждения 1000
град/с в сплаве формируются новые кристалли-
ческие метастабильные фазы: высокосимметричная
фаза Al3(Gd/Tb) с примитивной кубической решет-
кой (сP4/2), упорядочена по типу Al3U, содержит
Co и Ni и фаза Al8Co4(Gd/Tb) (типа Al8Cr4Gd) с
тетрагональной структурой (tI26/1). Твердый рас-
твор α-Al аномально пересыщен гадолинием и тер-
бием. Структура образца мелкокристаллическая с
высокой плотностью. Средняя микротвердость вы-
сокая за счет твердорастворного и дисперсионного
упрочнения. При давлениях менее 7 ГПа в сплаве
формируются только равновесные фазы.

2. С помощью численного моделирования опре-
делена роль примесей в сплаве, из-за которых фор-
мируются метастабильные фазы. Легирующие при-
меси РЗМ являются катализаторами формирова-
ния икосаэдрических кластеров в расплаве. При
увеличении давления от 0 до 10 ГПа их коли-
чество увеличивается в 8 раз, формируя «сеть»–
«перколяционный кластер», повышая стеклообра-
зующую способность расплава. С использованием
техники глубокого машинного обучения выполнена
оценка зависимости температуры стеклования Tg от
высокого давления: увеличение давления от 0 до 10
ГПа повышает Tg в 1.3 раза.

Полученные результаты вносят вклад в пони-
мание процессов структурообразования, происходя-
щих в стеклообразующих расплавах типа Al-ПМ-
РЗМ в области эвтектики, а также в изучение вли-
яния высокого давления на процессы их затверде-
вания. Более глубокое теоретическое исследование
системы на основе машинного обучения для постро-
ения межатомного потенциала позволит учитывать
в численном моделировании гораздо более длитель-
ные промежутки времени и непосредственно иссле-
довать процессы затвердевания.
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