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В настоящее время исследование кинетики зарождения и роста кристаллической фазы в неупорядоченных конденсированных системах является одной из актуальных задач [1, 2]. Так, для понимания механизмов зарождения кристаллических структур в таких системах как переохлажденные металлические расплавы, металлические стекла необходима оценка значений таких характеристик зародышеобразования (нуклеации), как критический размер, время задержки нуклеации, скорость зародышеобразования. При этом необходимо рассматривать начальный этап кристаллизации, где кристаллические зародыши, как правило, состоят всего из нескольких десятков/сотен частиц (здесь под частицами подразумеваются атомы или молекулы). Экспериментальные методы не позволяют идентифицировать зародыши столь малых размеров, а также выполнить корректную оценку нуклеационной кинетики. Поэтому моделирование методом молекулярной динамики является более подходящим инструментом, позволяющим количественно оценить все нуклеационные характеристики с применением статистической трактовки [1-3].
В настоящей работе исследуются особенности зарождения и роста кристаллических структур в модельной переохлажденной жидкости. Рассматриваемая система состоит из 20172 частиц, расположенных в прямоугольной симуляционной ячейке с длинами сторон 
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 - есть эффективный диаметр частицы). На ячейку накладываются периодические граничные условия во всех направлениях. Характер взаимодействия частиц задается осциллирующим парным потенциалом Джугутова, который эффективным образом воспроизводит эффект электронного экранирования в ион-ионных взаимодействиях в металлах [3]. Интегрирование уравнений движение выполняется с помощью скоростного алгоритма Верле с временным шагом 
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 - есть единица времени). Начальное состояние системы соответствует жидкой фазе с температурой 
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 - постоянная Больцмана), которые контролируются с помощью термостата и баростата Нозе-Гувера. Далее, жидкая система охлаждается со скоростью 
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, что соответствует состоянию переохлажденной жидкости. В качестве примера, на рисунке 1(а) показан мгновенный снимок конфигурации переохлажденной жидкости  при температуре 
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Кластерный и структурный анализ проводятся через расчет функции парного распределения частиц
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и локального параметра ориентационного порядка 
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-ой частицы, 
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 - сферические гармоники [4]. Нуклеационные характеристики, такие как критический размер и скорость зародышеобразования определяются нами методом инвертированного усреднения [2, 3].
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	Рис.1. (а) – Мгновенный снимок конфигурации переохлажденной жидкости. (б) – Функции 
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Проведенные исследования показали, что в переохлажденной жидкости происходит формирование центров кристаллизации, распределенных равномерно по всему объему системы. В качестве примера на рисунке 1(б) показаны функции 
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, полученные для жидкой системы и переохлажденной жидкости при температурах 
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, соответственно. Наличие в функции 
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, полученной для переохлажденной жидкости, дополнительных максимумов вблизи второй и третьей координационных сфер указывает на наличие в системе кристаллических зародышей малых размеров. Заметим, что в случае жидкости такие максимумы полностью отсутствуют. Через расчет локальных параметров ориентационного порядка показано, что формирующиеся зародыши, как правило, имеют кристаллическую решетку с гранецентрированной кубической симметрией. Кроме того, методом инвертированного усреднения оценены значения критического размера 
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 и скорости зародышеобразования 
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 при различных температурах. Показано, что с уменьшением температуры критический размер монотонно уменьшается от 
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 частиц (такое поведение согласуется с классической теорией нуклеации) [1]. При этом скорость зародышеобразования существенно замедляется вследствие уменьшения мобильности частиц системы.
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