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Для переохлажденных переходных металлов характерно отсутствие дальнего по-

рядка и наличие специфического ближнего порядка в расположении атомов. Так, нали-
чие плеч и уширений во втором максимуме экспериментально измеряемой величины – 
в статическом структурном факторе S(k) – обычно интерпретируется как проявление 
икосаэдрического (идеального или искаженного) ближнего порядка. Икосаэдрический 
ближний порядок представляет собой структуру с пятилучевой симметрией в располо-
жении атомов, что обуславливает возможность достижения системой глубокого пере-
охлаждения. Известно, что структура переохлажденных переходных металлов характе-
ризуется сложными многогранниками Франка-Каспера с координационными числами 
z=14-16. Ближний структурный порядок таких расплавов представляет научный инте-
рес, поскольку считается, что локальная структура расплавов оказывает сильное влия-
ние на его микроскопическую коллективную динамику, транспортные свойства и стек-
лообразующую способность. 

В работе представлены результаты исследования локальных структурных особен-
ностей, микроскопической коллективной динамики и транспортных свойств равновес-
ного и переохлажденного расплава никеля. Проведены комплексные исследования со-
ответствующих физических свойств расплава никеля с использованием крупномас-
штабных численных расчетов, рентгеноструктурного анализа и экспериментов по вис-
козиметрии. Обнаружено хорошее согласие результатов рентгеноструктурного анализа 
для равновесного расплава никеля с результатами моделирования и эксперименталь-
ными данными по дифракции нейтронов. Установлено, что в жидком никеле вклад 
парной энтропии в избыточную конфигурационную энтропию составляет ~60% в высо-
котемпературной области и ~80% вблизи и ниже температуры плавления. Было обна-
ружено хорошее совпадение наших экспериментальных результатов по вискозиметрии 
с другими известными экспериментальными данными и результатами моделирования 
транспортных характеристик (коэффициентов самодиффузии и вязкости) расплава ни-
келя в широком диапазоне температур. Показано, что результаты моделирования и экс-
периментальные данные корректно воспроизводятся модифицированным соотношени-
ем Стокса-Эйнштейна, полученным в рамках масштабных преобразований Розенфель-
да. 

 
Работа поддержана Российским Научным Фондом (проект № 22-22-00508). 
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