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В последнее время уделяется большое 

внимание металлическим стеклам, то есть 
металлам и сплавам, находящимся в твер-
дом аморфном состоянии. Они обладают ря-
дом исключительных свойств: очень прочны и 
в то же время пластичны, имеют свойства 
магнитомягких материалов, коррозионно 
стойки [1, 2], что обуславливает широкие 
перспективы их применения в промышленно-
сти. При этом температурный интервал ста-
бильности аморфной фазы, как правило, не-
большой, − в результате отжига при сравни-
тельно невысоких температурах металличе-
ские стекла кристаллизуются [3]. О механиз-
ме кристаллизации твердого аморфного ме-
талла в настоящее время известно чрезвы-
чайно мало. 

Основной целью настоящей работы яв-
лялось исследование методом молекулярной 
динамики структурных изменений, происхо-
дящих в аморфных пленках Ni при кратко-
временном отжиге при температуре ниже и 
выше температуры аморфизации (Tg). Для 
описания взаимодействий атомов использо-
вались парные потенциалы Морза. Парамет-
ры потенциалов были взяты из работы [4]. 
Радиус действия потенциалов ограничивался 
расстоянием 8 Å. Шаг интегрирования по 
времени в уравнениях движения равнялся  
10-14 с. Температура задавалась через на-
чальные скорости атомов согласно распре-
делению Максвелла. 

В качестве объектов моделирования бы-
ли выбраны расчетные блоки размерами 
30×30×30 (13500 атомов). Граничные условия 
по двум декартовым осям задавались перио-
дическими, а по третьей – свободными. Та-
ким образом, данные расчетные блоки можно 
рассматривать как участки тонкой металли-
ческой пленки.  

Аморфная структура создавалась путем 
сверхбыстрого охлаждения из расплавленно-
го состояния. Для плавления исходного кри-
сталла задавалась начальная температура 
5000 К. Столь высокое значение температуры 
было выбрано для того, чтобы минимизиро-
вать время разрушения кристаллической 
структуры и получения расплава. Процедура 
плавления в молекулярно-динамической мо-
дели осуществлялась в течение 10 пс (1000 
итераций). Затем расчетный блок охлаждал-

ся до 0 К. Ранее было выяснено [5], что полу-
ченная таким образом структура металла за-
висит от скорости охлаждения. При скорости 
охлаждения более 1014 К/с образуется 
аморфная фаза, упорядоченные кластеры в 
которой (ГЦК, ГПУ, сопряженные фигуры 
Франка-Каспера) имеют очень маленькие 
размеры и являются нестабильными образо-
ваниями. При уменьшении скорости охлаж-
дения при затвердевании Ni размер возни-
кающих упорядоченных кластеров увеличи-
вается. При скоростях порядка 1013 К/с обра-
зуется поликристаллическая структура, со-
держащая нанозерна как ГЦК и ГПУ кристал-
лов, так и состоящих из сопряженных фигур 
Франка-Каспера (преимущественно дефор-
мированных в различной степени икосаэд-
ров).  

Полученные при разных скоростях охла-
ждения структуры расчетных блоков Ni были 
поделены на три типа: I) Хаотическая смесь 
обособленных элементарных ячеек кристал-
лов ГЦК, ГПУ и фигур Франка-Каспера (Ф-К); 
II) Структура, аналогичная образцам I типа, 
но с наличием в объеме сравнительно боль-
шого ГЦК кристаллического кластера (более 
250 сопряженных элементарных ячеек); III) 
Структура, схожая с нанокристаллической – 
смесь сравнительно крупных кластеров ГЦК, 
ГПУ и Ф-К.  

В различных источниках указывается 
разная температура стеклования никеля. В 
зависимости от методов ее определения, она 
колеблется от 425 К [6] до 570 К [7]. Исходя и 
этого, в настоящей работе температура отжи-
га была ограничена величиной 650 К. 

Моделируемый процесс отжига состоял 
из трех этапов: 1) линейный нагрев блоков со 
скоростью 1012 К/с для фиксации Tg (при пе-
реходе структуры из аморфной в упорядо-
ченную линейная зависимость «температура-
время» должна иметь «скачок» в момент на-
чала кристаллизации); 2) выдержка без на-
грева продолжительностью 850 пс (85000 
итераций) из расчета, чтобы весь процесс 
отжига продолжался не более 1,5 нс; 3) нели-
нейное охлаждение расчетных блоков до 0 К 
со скоростью 1013 К/с для исключения по-
грешностей при анализе, вносимых тепловы-
ми смещениями атомов. 
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4. При достижении некоторого критиче-
ского размера, кластеры ГЦК начинают лави-
нообразно расти, «поглощая» более мелкие 
кластеры, состоящие из ячеек других типов. 

Для образцов I рост кластеров кристал-
личекой или Ф-К структуры наблюдался при 
превышении температуры 420-480 К. В 
большинстве случаев интенсивнее росли ГЦК 
кластеры. Иногда кластеры ГЦК и Ф-К росли 
практически синхронно. Следует отметить 
весьма умеренный рост кластеров ГПУ, в не-
которых случаях наблюдалось даже отсутст-
вие такового. 

Кластеры в образцах III оставались прак-
тически неизменными, некоторые колебания 
размеров связаны были, скорее всего, с вы-
сокой чувствительностью алгоритма нахож-
дения элементарных ячеек в объеме. 

В результате проведенной серии экспе-
риментов было установлено, что аморфная 
структура Ni I типа является нестабильной 
при температуре выше Tg (420-480 К в моде-
ли), и трансформируется в структуру типа 
нанокристаллической (образец III) менее чем 
за 1 нс. При наличии в объеме расчетных 
блоков зародышей ГЦК структуры (образец II) 
при температуре выше Tg происходит быст-
рая кристаллизация почти всего блока. Не-
смотря на то, что нанокристаллическая струк-
тура является, как правило, нестабильной 
при температурах вблизи Tg [8], образцы III не 
претерпевали никаких изменений в процессе 
молекулярно-динамического отжига. По всей 
видимости, времени эксперимента в данном 
случае было недостаточно для осуществле-
ния подобных изменений в структуре метал-
ла. 
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