Математическое моделирование процесса нуклеации эллипсоидальных частиц в метастабильных системах
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В рамках классической теории зарождения кристаллов [2-3, 5], гомогенный или гетерогенный процесс созревания новых ядер в метастабильных жидкостях и их последующий рост описаны на основании предположения, что эволюционирующие кристаллы имеют сферическую форму. Многие эксперименты и компьютерные симуляции доказывают, что зачастую формы растущих частиц далеки от сферической и скорее даже продолговатые [4]. Поэтому было решено усовершенствовать теорию с помощью следующего приближения - эллипсоидального.

Данная работа посвящена теории зарождения и роста эллипсоидальных кристаллов в переохлажденных расплавах и пересыщенных растворах. Всего было построено три модели эволюции частиц. Модель для переохлажденных однокомпонентных расплавов, модель для пересыщенных растворов и модель для бинарных расплавов. В первой части доклада мы изложим теорию роста эллипсоидального монокристалла (Рис. 1) на промежуточной стадии фазовых превращений и покажем различие в скоростях объемного роста для всех трех случаев. Вторая часть доклада будет посвящена эволюции полидисперсного ансамбля эллипсоидальных частиц. Для получения математического описания этого процесса была решена соответствующая краевая задача с использованием системы координат вытянутого эллипсоида вращения. На данном этапе мы не учитывали флуктуации скоростей роста частиц. В третьей секции доклада мы рассмотрим модели, дополненные диффузионным коэффициентом, отвечающим за "диффузионный" механизма кристаллов в пространстве их объемов.
Дополнительно, во всех трех разработанных моделях существует предельный переход, который позволяет трансформировать модель для эллипсоидальных частиц в ранее полученную модель для сферических частиц [1].
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Рис. 1. Эллипсоидальная частицы в координатах вытянутого эллипсоида вращения
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