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Кластерной структуре расплавов посвящено много работ. Одной из приоритетных задач этих исследований является определение теплофизических и диффузионных характеристик жидкостей с кластерами, то есть совокупностями молекул, формирующих зародыши твердой фазы. Возможно существование и жидких кластеров - совокупностей молекул, находящихся в жидкой фазе и окруженных твердым материалом. 

При теоретическом описании микроструктуры часто используют методы молекулярно-динамического моделирования. Одним из наиболее точных методов, описывающих процесс кластерообразования, является pseudopotential–density functional method, в котором используется квантовомеханическое описание атомов моделируемого материала и учитывается взаимодействие как свободных, так и валентных электронов. 

Процесс зарождения кластера носит вероятностный характер, а кинетика его роста определяется двумя противодействующими силами. Одна сила имеет термодинамическую природу и связана с изменением полной энергии объема материала. Другая - связана с изменением поверхностной энергии кластера, обусловленной силами поверхностного натяжения. Пока кластеры имеют небольшие размеры (единицы или десятки атомов), они ведут себя нестабильно, т.е. то растут, то уменьшаются. При достижении некоторого критического размера рост кластера становится стабильным. 

Термодинамическая сила обусловлена температурным полем, на которое существенно влияют конвективные течения жидкости. Образующиеся в жидкости кластеры оказывают гидродинамическое сопротивление этим течениям. Кластеры в силу больших размеров имеют значительно меньшую подвижность, чем молекулы (или несвязанные атомы) жидкости. В первом приближении вблизи фронта кристаллизации их можно считать неподвижными, а течение в области, содержащей кластеры, можно рассматривать, как течение в пористой среде. Эта идея и легла в основу кластерной гидродинамической модели.

Настоящая работа посвящена развитию этой модели, связанному с предположением о том, что нам известно распределение плотности жидкости в переходной области вблизи границы фазового перехода, содержащей кластеры. Это распределение может быть получено в результате молекулярно-динамического моделирования или измерено экспериментально. 

С помощью предложенной модели рассчитаны эксперименты по кристаллизации InP из раствора-расплава In-InP в условиях микрогравитации, в которых наблюдались эффекты, связанные с образованием кластеров в процессе роста кристалла.

