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Кремниевые нанообъекты очень интересны для нанофотоники из-за уникальных оптических свойств, зависящих от атомарной структуры [1].

В данной работе представлены результаты расчетов методом молекулярной динамики фазовой диаграммы Si-Al во всем интервале концентраций металла. Методом прямого двухфазного моделирования рассчитаны кривые ликвидуса и плавления. Суть метода заключается в том, что в расчетной ячейке создаются две фазы при фиксированном давлении и температуре: расплав и гцк-фаза. Далее по перемещению фазовой границы делается вывод о стабильности той или иной фазы. Таким же методом были рассчитаны температуры плавления чистых Al, Au, Si при широком диапазоне давлений с целью верифицировать новый потенциал.

Сравнение рассчитанных фазовых диаграмм с экспериментальными данными позволяет сделать вывод о том, что данный потенциал можно использовать для расчетов процесса кристаллизации бинарной системы Si-Al.Также были проведены сравнения с экспериментальными данными. Все расчеты проведены с использованием пакета LAMMPS [3].
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