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РАСЧЕТ ПАРАМЕТРОВ ЭЛЕМЕНТАРНЫХ НАНОКРИСТАЛЛОВ 
ЖИДКИХ МЕТАЛЛОВ ПРИ ТЕМПЕРАТУРЕ ПЛАВЛЕНИЯ

Е. И. МАРУКОВИЧ, В. Ю. СТЕЦЕНКО, Институт технологии металлов НАН Беларуси,  
г. Могилев, Беларусь, ул. Бялыницкого‑ Бирули, 11. E‑mail: stetsenko.52@bk.ru 
А. В. СТЕЦЕНКО, МОУВО «Белорусско‑ Российский университет», г. Могилев, Беларусь, пр. Мира, 43

Приведены методика расчета и расчетные значения параметров элементарных нанокристаллов жидких металлов 
при температуре плавления. Показано, что радиусы элементарных нанокристаллов составляют от 2 до 12 нм, а коли‑
чество атомов в каждом элементарном нанокристалле изменяется от 2000 до 100 000. Это обеспечивает жидким 
металлам высокую скорость затвердевания и объясняет аномально высокий коэффициент диффузии в жидких метал‑
лах по сравнению с твердыми металлами.
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Method of calculation and calculated values of parameters of elementary nanocrystals of liquid metals at melting tempera‑
ture are given. It has been shown that radii of elementary nanocrystals are from 2 nm to 12 nm, and the number of atoms in each 
elementary nanocrystal varies from 2000 to 100 000. This provides liquid metals with a high solidification rate and explains the 
abnormally high diffusion coefficient in liquid metals compared to solid metals.
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При плавлении металлов их микрокристаллы в основном распадаются на элементарные нанокри‑
сталлы (ЭН) [1]. В расплаве они имеют минимальную граничную энергию и, следовательно, шаровид‑
ную форму. Тогда молярная граничная энергия жидкого металла BG  при температуре плавления 0T  бу‑
дет определяться уравнением:
 2 4 ,н нBG r n= π σ  (1)
где нr , нσ , n  –  соответственно радиус, удельная граничная энергия, молярная концентрация ЭН. Пусть 
в одном ЭН содержится m  атомов. Тогда значение n  будет выражаться следующим уравнением:

 n = AN
m

, (2)

где AN  –  постоянная Авогадро, равная 6∙1023 моль‑1. Тогда из (1) и (2) для определения нr  получим сле‑
дующее уравнение:
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Определим другое выражение значения нr  для металлов с элементарной кубической кристалличе‑
ской решеткой с параметром a . Пусть ЭН будет иметь форму куба с ребром, равным 2b . Тогда имеем 
следующее уравнение:
 30,5b a m= . (4)

Из условий равенства объемов кубического и сферического ЭН получим

 ( )32b =  4
3

 3
нrπ . (5)

Тогда из (4) и (5) имеем новое уравнение для нr :
 30,62нr a m= . (6)

Из (3) и (6) получаем уравнение для определения нr :
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Вычислив по уравнению (7) нr , имеем уравнение для определения m :

 4,16m =
3

нr
a
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. (8)

Величина нσ  определяется следующим образом. Удельная граничная энергия на поверхности ЭН 
площадью 24 нrπ  равна нσ . Но это значение на единицу площади 2

нrπ  будет в 4 раза меньше и равно 
удельной поверхностной энергии жидкого металла ( )Lσ . Следовательно, величина 4н Lσ = σ . Тогда рас‑
четное значение нr  будет равно:
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Значение BG  для металлов определим по уравнению [2]:
 B VG G= − , (10)
где VG  –  молярная объемная энергия Гиббса металлов при 0T . Значение VG  можно найти по 
уравнению [2]:

 ( )[ ( ) ( ) ( )0 0 0 298 0 0298 298 ln ln 298 298 ,
2V
bG T a T T S a T b T  = − + + − + − + −    (11)

где 298S  –  молярная энтропия металла при 298 К; a  и b  –  коэффициенты в уравнении для молярной те‑
плоемкости  pC aT b= +  от 298 К до 0T .

Значения VG  для металлов при 0T  определяем по уравнению (11), используя исходные данные [3] 
(табл. 1).

Т а б л и ц а  1.  Расчетные значения GV металлов при температуре плавления

Металл
T0,

К

а,

Дж/(моль·град)

b ·103,

Дж/(моль·град2)

S298,

Дж/(моль·град)

–GV,

кДж/(моль)

Na 371 21,0 22,5 51,2 19,2
Al 934 21,0 12,6 28,5 38,1
Au 1338 23,9 5,0 47,4 89,1
Pb 601 23,6 9,3 65,0 42,3

Значения нr  и m  ЭН жидких металлов определяем по уравнениям (8)–(10), используя исходные дан‑
ные [3] табл. 2.

Т а б л и ц а  2.  Расчетные значения параметров ЭН жидких металлов при температуре плавления

Металл
GB,

кДж/моль
σL·1018,
Дж/нм2

a,
нм

rн,
нм

m 2rн/a

Na 19,2 0,19 0,429 5,6 9140 26

Al 38,1 0,91 0,405 11,6 97320 57

Au 89,1 1,13 0,408 6,4 16100 31

Pb 42,3 0,48 0,495 10,2 36370 41
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Для других металлов с элементарной кубической кристаллической решеткой зависимость молярной 
теплоемкости от температуры носит нелинейный характер. Поэтому аналитическое определение VG   
при 0T  таких металлов является сложной задачей. Проще она решается графически, используя справоч‑
ные данные зависимости VG  от температуры [3] (табл. 3).

Т а б л и ц а  3.  Зависимости GV металлов от температуры (кДж/моль)

Металл
Т, К

298 500 1000 1500 2000 2500 T0

Ti 9 17 45 82 126 ‑ 122
Cr 7 13 37 69 108 154 123
Mn 10 18 47 88 143 ‑ 90
Fe 8 15 42 81 128 ‑ 108
Ni 9 17 45 82 128 ‑ 103
Cu 10 18 47 84 130 ‑ 75
V 9 16 43 78 119 167 133

Значения rн и m  для этих металлов определяем по уравнениям (8)–(10), используя исходные данные [3] 
табл. 4.

Т а б л и ц а  4.  Расчетные значения параметров ЭН жидких металлов при температуре плавления

Металл
GB,

кДж/моль

σL·1018,

Дж/нм2

a,

нм

rн,

нм

m 2rн/a

Ti 122 1,39 0,329 3,0 3030 18
Cr 123 1,59 0,288 2,3 2130 16
Mn 90 1,75 0,308 4,2 10460 27
Fe 108 1,78 0,293 3,3 5940 23
Ni 103 1,70 0,352 5,2 13490 30
Cu 75 1,35 0,362 6,2 20440 34
V 133 1,75 0,303 2,7 3030 18

Из табл. 2 и 4 следует, что размеры ЭН в жидких металлах при температуре плавления в 20–60 раз 
больше размеров их элементарных кристаллических решеток и еще больше –  атомов. Это обеспечивает 
жидким металлам высокую скорость затвердевания при интенсивном теплоотводе.

ЭН играют важную роль в диффузных процессах, происходящих в жидких металлах. Если в твердых 
металлах основными носителями диффузии служат атомы, то в металлических расплавах –  ЭН. Это объ‑
ясняет аномально высокий коэффициент диффузии в жидких металлах по сравнению с твердыми.

Расчетные параметры ЭН позволяют оценить минимальные размеры структурообразующих нано‑
кристаллов (СН) и центров кристаллизации (ЦК), из которых формируются микрокристаллы [4]. Для 
металлов табл. 2 минимальные размеры (диаметры) СН и ЦК будут соответственно составлять 4 нr  и 
12 нr , т. е. 22–46 и 70–140 нм. Для металлов табл. 4 минимальные диаметры СН и ЦК соответственно бу‑
дут равны 9–25 и 30–75 нм.
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