Структурные особенности жидкого висмута: DFT анализ
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Жидкости часто характеризуются наличием однородного распределения атомов на больших расстояниях и ближним порядком на малых расстояниях. Однако, жидкий висмут занимает особое место, поскольку в его структуре имеются аномалии в виде плеч в радиальной функции распределения и статическом структурном факторе [1, 2]. Поскольку радиальная функция распределения является вероятностной характеристикой найти частицу на определенном расстоянии от другой частицы, то можно сделать вывод, что данная особенность может возникнуть только в том случае, если атомы образуют структуры [3]. Для воспроизведения структурных особенностей жидкого висмута было проведено ab-initio моделирование молекулярной динамики в пакете VASP [4], использующем методы теории функционала плотности (DFT).

Для определения возможности существования стабильных структур в жидком висмуте было рассчитано распределение частиц по временам соседства из полученных результатов моделирования ab-initio молекулярной динамики. В рамках модели Вильямса-Ланделя-Ферри было показано, что в областях, ограниченных сферой радиуса 5 Å, имеются устойчивые образования со временем жизни более чем 0.2 пс [5]. Для идентификации таких структур были оценены параметры порядка q4 и q6, а также была проведена характеризация структур. Результаты показали, что в жидком висмуте образуются структуры в виде прямоугольных треугольников с длинами a = 3.25 Å, b = 4.7 Å. Также было установлено, что структуры непосредственно влияют на наличие плеча в радиальной функции распределения и статическом структурном факторе.
Работа выполнена при поддержке РНФ (проект №19-12-00022).
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