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Развитие аддитивных технологий как мотивация 
данного исследования

NATURE COMMUNICATIONS 
https://doi.org/10.1038/s41467-019-13874-z

Ультразвуковой транспондер

Сплав Ti-6Al-4V
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Развитие аддитивных технологий как мотивация 
данного исследования

Scientific Reports,11, (2021) 23501.

Ультразвуковой транспондер

Импульсный 
лазер

Сталь 316L
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Атомистическая модель и использованные коды

Состав : Fe-14Ni-19.5Cr 

Потенциал              : EAM NIST Interatomic Potentials Repository,
https://www.ctcms.nist.gov/potentials/entry/2019–Mendelev-
M-I–Fe-Ni-Cr/2019–Mendelev-M-I–Fe-Ni-Cr–LAMMPS–ipr1.html. 

МД код : LAMMPS

Учет электронной
теплопроводности   : двух-температурная модель*

Распознавание         : OVITO-PTM, ATA (Adaptive Template Analysis*) 
и визуализация

Свойства  : Эксперимент для 316L ЕАМ
Тпл, K 1689 1762

, кДж/кг 254 287
, Å3/атом 0.36 0.678

, кг/м3 7112 7554
, кг/м3 6920 7157

𝛾𝛾𝑆𝑆𝑆𝑆 , мДж/м2 20 130

плH∆
плV∆

ГЦК
плρ
жидк
плρ

* J. Phys.: 
Cond. Matter 19 (2007) 
496201. 

** Russian J. of Phys.
Chem. B 2 (2008) 238 
– 245. 



Воздействие ультразвука на расплав

Гомогенная нуклеация под 
действием ультразвука ?

T

P150 MPa

1K
4.5K



Критический зародыш

Критический 
зародыш

Зависимость изменения энергии Гиббса от размера 
зародыша при фиксированной температуре



Воздействие ультразвука на расплав

Частота нуклеации
Размер критического 
зародыша

Поверхностная энергия



Воздействие на затвердевший материал. Расчет 
зависимости предела текучести стали от 
температуры

Из-за резкого падения предела текучести с 
температурой существует область твердого 
материала вблизи фронта кристаллизации, в 
которой предел текучести оказывается 
меньше напряжений в акустической волне

Т*(σ<100 МПа)

Scientific Reports,11, 
(2021) 23501.



Воздействие на затвердевший материал. Прямое 
моделирование кристаллизации.



Воздействие на затвердевший материал. Прямое 
моделирование кристаллизации.

Финальная структура без 
акустического воздействия

Финальная структура при 
акустическом воздействии c 
амплитудой ~100 МПа

Эффект от пластической 
деформации ультразвуком 
нужно признать сильным0.1 μm
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Кристаллизация изолированного зародыша
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Кристаллизация в различных 
кристаллографических направлениях

T = 1300K = 0.7378Tm

Атомная структура двойника
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Образование плоскостей двойникования

𝑇𝑇𝑐𝑐 ≈ 𝑇𝑇𝑇𝑇 1 −
𝛾𝛾𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡
∆𝐻𝐻𝐻𝐻𝐻

𝑇𝑇𝑐𝑐 ≈ 0.86𝑇𝑇𝑚𝑚

*ACS Nano 2016, 10, 
6995−7007

*

[111]
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Размер двойников в зависимости от температуры

𝑇𝑇𝑐𝑐 ≈ 𝑇𝑇𝑇𝑇 1 −
𝛾𝛾𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡
∆𝐻𝐻𝐻𝐻𝐻

𝑇𝑇𝑐𝑐 ≈ 0.86𝑇𝑇𝑚𝑚

Tc
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Формирование первичной микроструктуры
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Формирование первичной микроструктуры

МД                                                           Эксп.
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Формирование первичной микроструктуры

МД                                                           Эксп.
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Формирование первичной микроструктуры

Скорость сканирования

Скорость кристаллизации в 
зависимости от переохлаждения

Размер двойников в зависимости от 
переохлаждения
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Размер двойников в зависимости от температуры и γtwin

Cu γtwin = 14 мДж/м2

316L  γtwin = 65 мДж/м2

DryomovVV
Вычеркивание



21

Формирование первичной микроструктуры

Скорость сканирования

Скорость кристаллизации в 
зависимости от переохлаждения

Размер двойников в зависимости от 
переохлаждения
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СЛС
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Выделение предкристаллизационного слоя (PCL)

PTM*

* PTM - Polyhedral Template Matching
** ATA – Adaptive Template Analysis

PTM +ATA**

PCL= FCCATA - FCCPTM
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Выделение предкристаллизационного слоя (PCL)

*Phys. Rev. B, 28 (1983) 784–805

BOO - Bond Orientational
Order (Q4-Q6)*
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Выделение предкристаллизационного слоя (PCL)

Зависимость удельного объема от температуры

PCL

Liq

Sol
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Структура предкристаллизационного слоя

Процентное содержание различных структур в PCL в 
зависимости от ориентации 
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Эволюция предкристаллизационного слоя

LIQ      PCL         SOL



Заключение
• Современные методы молекулярной динамики позволяют проводить 

моделирование формирования первичной микроструктуры при условиях, 
свойственных СЛС;

• Рассмотренное импульсное воздействие (внешний ультразвук или импульсный 
лазер) приводит к изменению микроструктуры образцов, полученных методом 
СЛС, за счет пластического деформирования материала, находящегося в тонком 
слое под ванной расплава;

• Получены убедительные свидетельства существования предкристаллизационного
слоя (PCL), обобщающего понятие поверхности раздела твердое тело – жидкость;

• Изучены структурные свойства PCL и их зависимость от направления 
кристаллизации;

• Показана роль PCL в формировании первичной двойниковой микроструктуры при 
быстрой кристаллизации.



Направления дальнейших исследований 
(или что осталось за кадром?)

1) Моделирование затвердевания сплавов с учетом солидуса и 
ликвидуса

2) Моделирование ликвации

Cu-Ni Mo-Ni Fe-C

Mo-NiMo-Ni
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