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Многокомпонентные сплавы на основе алюминия имеют важное значение в различ-
ных отраслях промышленности. Процентное соотношение базового компонента с
различными примесями и легирующими добавками в таких сплавах играет осново-
полагающую роль для достижения необходимых свойств конечного продукта. Для
проводимых нами исследований полезна информация о диффузионных свойствах
легирующих компонентов, таких как Si, Cu, Mg, Sc, Ca, Ti, Zr, Cr, в жидком состоя-
нии. К сожалению, для указанных элементов (за исключением Cu) даже в чистом
виде требуемой информации в литературе недостаточно. В настоящей работе в каче-
стве объекта исследования выбран коэффициент самодиффузии жидкого Mg. Расче-
ты проводятся, начиная с температуры плавления с шагом 30 K, в интервале 923–
1043 K в рамках подхода, основанного на трех теоретических составляющих – мето-
де линейных траекторий, модельном потенциале прямоугольной ямы и приближе-
нии случайных фаз. Полученные результаты сопоставимы со всеми имеющимися в
литературе данными компьютерного эксперимента, хотя в лучшей степени с резуль-
татом классической MD. При этом незначительное возрастание наших расчетных
значений коэффициента самодиффузии с температурой может обещать их лучшее
согласие с результатами ab initio MD при существенном увеличении температуры,
что обусловлено увеличением точности RPA с ростом температуры. Проведенное
исследование показывает, что в отсутствие экспериментальной информации о ко-
эффициенте самодиффузии жидкого металла, подход совместного использования
метода линейных траекторий, потенциала прямоугольной ямы и приближения слу-
чайных фаз может являться работоспособным инструментом для получения оценоч-
ных значений данного свойства.

Ключевые слова: жидкий магний, коэффициент самодиффузии, потенциал прямо-
угольной ямы, метод линейных траекторий, приближение случайных фаз
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ВВЕДЕНИЕ

Многокомпонентные сплавы на основе алюминия имеют важное значение в раз-
личных отраслях промышленности. Процентное соотношение базового компонента с
различными примесями и легирующими добавками в таких сплавах играет основопо-
лагающую роль для достижения необходимых свойств конечного продукта. В ряде не-
давних работ нами изучалось влияние состава генерируемых сплавов на их свойства
[1–3]. В процессе проведения данных исследований была выявлена необходимость в
знании различных физико-химических характеристик рассматриваемых сплавов и их
составляющих в жидком состоянии. По термодинамическим, структурным, транс-
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портным свойствам бинарных расплавов, содержащих Al, накоплен большой экспе-
риментальный и теоретический материал. Интенсивность подобных исследований
продолжает оставаться на высоком уровне (см., например, работы [4–13]). Однако,
для проводимых нами изысканий полезна также информация о диффузионных свой-
ствах легирующих компонентов, таких как Si, Cu, Mg, Sc, Ca, Ti, Zr, Cr. К сожалению,
для указанных элементов (за исключением Cu) даже в чистом виде требуемой инфор-
мации в литературе недостаточно. Поэтому, в настоящей работе для перечисленных
элементов в жидком состоянии мы начинаем серию расчетов коэффициента само-
диффузии.

В качестве объекта исследования в данной работе выбран жидкий Mg. Расчеты про-
водятся, начиная с температуры плавления с шагом 30 K, в интервале 923–1043 K в
рамках подхода, основанного на трех теоретических составляющих – методе линей-
ных траекторий [14, 15]; модельном потенциале прямоугольной ямы; приближении
случайных фаз (random phase approximation – RPA) [16]. Данный подход недавно
успешно использовался различными авторами для проведения аналогичных расчетов
в жидких Na [17], K [18], Rb [19], Li [20], Cd и In [21]. Отметим, что подобный, но более
точный и одновременно значительно более сложный с математической точки зрения,
подход с заменой RPA на средне-сферическое приближение (mean spherical approxi-
mation – MSA) [22] также успешно используется в настоящее время [23, 24]. При этом
из-за достаточно тонких нюансов в различии между MSA и RPA, последнее при ис-
пользовании часто ошибочно называют именем первого [25–27], о чем более подроб-
но можно прочитать в работах [28–30].

ТЕОРИЯ

Коэффициент самодиффузии D, в выбранном нами подходе описывается следую-
щими выражениями:

(1)

где   – постоянная Больцмана;  – абсолютная температура;  – коэф-
фициент трения [15]:

(2)

Здесь  и  – вклады в коэффициент трения от “твердой” (hard) и “мягкой” (soft)
частей парного взаимодействия;  – перекрестный вклад:

(3)

(4)

(5)

где ρ – атомная плотность; σ – диаметр твердой сферы (hard sphere – HS); g(σ) – кон-
тактное значение парной корреляционной функции  при r = σ; M – атомная масса
элемента;  – структурный фактор;  – Фурье-образ “мягкой” части парного по-
тенциала прямоугольной ямы [25, 30]:
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Рис. 1. Полученные в работе значения коэффициента самодиффузии,  (10–9 м2/с), в жидком Mg в сравне-
нии с результатами компьютерного моделирования.
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где  и  – параметры, определяющие глубину и ширину прямоугольной ямы, соот-
ветственно.

Структурный фактор в рамках RPA определяется следующим образом:

(7)

Для расчета Фурье-образа прямой корреляционной функции в модели HS, 
и значения  используются аналитические выражения из работы [31].

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Для проведения расчетов атомная плотность жидкого магния была взята из экспе-
римента [32] при T = 953 K. Также из работы [32] был взят экспериментальный струк-
турный фактор при той же температуре для подгонки первого пика  из выражения (7)
с целью получения значений параметров   и 

Результаты расчета и их сравнение с имеющимися в литературе данными приводят-
ся на рис. 1. Полученные различными молекулярно-динамическими (MD) способами
значения коэффициента самодиффузии жидкого Mg были найдены нами в четырех
источниках [33–36]. В работе [34] использовалось классическое MD моделирование,
в то время, как в работах [33, 35, 36] – различные модификации первопринципного
(ab initio) MD.

Видно, что наши результаты сопоставимы со всеми результатами компьютерного
эксперимента, хотя в лучшей степени с результатом работы [34]. При этом незначи-
тельное возрастание наших расчетных значений  с температурой может обещать их
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лучшее согласие с результатами ab initio MD при существенном увеличении T, что обу-
словлено увеличением точности RPA с ростом температуры.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Проведенное исследование показывает, что в отсутствие экспериментальной ин-
формации о коэффициенте самодиффузии жидкого металла, подход совместного ис-
пользования метода линейных траекторий, потенциала прямоугольной ямы и при-
ближения случайных фаз может являться работоспособным инструментом для полу-
чения оценочных значений данного свойства.
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SELF-DIFFUSION COEFFICIENT OF LIQUID MAGNESIUM
NEAR THE MELTING TEMPERATURE

P. V. Kotenkov1, 2

1Institute of Metallurgy, Ural Branch of the Russian Academy of Sciences, Yekaterinburg, Russia
2Ural Federal University, Yekaterinburg, Russia

Multi-component aluminum-based alloys are important in various industries. The percent-
age of the base component with various impurities and alloying additions in such alloys plays
a fundamental role in achieving the required properties of the final product. For our re-
search, information on the diffusion properties of alloying components, such as Si, Cu, Mg,
Sc, Ca, Ti, Zr, Cr, in the liquid state is useful. Unfortunately, for these elements (with the
exception of Cu), even in the pure form, the required information in the literature is insuffi-
cient. In this work, the self-diffusion coefficient of liquid Mg is chosen as the object of study.
The calculations are carried out, starting from the melting temperature with a step of 30 K,
in the range of 923–1043 K within the framework of an approach based on three theoretical
components—the linear trajectory method, the model square-well potential, and the ran-
dom phase approximation. The results obtained are comparable with all the data of a com-
puter experiment available in the literature, although to a better extent with the result of clas-
sical MD. At the same time, a slight increase in our calculated values of the self-diffusion
coefficient with temperature may promise their better agreement with the ab initio MD re-
sults with a significant increase in temperature, which is due to the increase in RPA accuracy
with increasing temperature. The study shows that in the absence of experimental informa-
tion on the self-diffusion coefficient of a liquid metal, the approach of joint use of the linear
trajectory method, the square-well potential, and the random phase approximation can be a
workable tool for obtaining estimated values of this property.

Keywords: liquid magnesium, self-diffusion coefficient, square-well potential, linear trajec-
tory method, random phase approximation
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