Образование метастабильного силицида  при кристаллизации наночастиц Si-Al
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Механизм кристаллизации сплава Al-Si из аморфного состояния до сих пор неясен. Несмотря на отсутствие равновесных соединений для этой бинарной системы, существует несколько экспериментальных свидетельств, подтверждающих образование метастабильного силицида при отжиге аморфного Si, смешанный с Al. Классификация этой метастабильной структуры является недостающим фрагментом в описании кинетики кристаллизации сплава Al-Si. В этой работе было рассмотрены свойства силицида алюминия структуры Al2Si, которая является вероятным кандидатом на роль метастабильного соединения. Наше исследование было основано на атомистическом моделировании с использованием разработанного недавно межатомного потенциала и подхода DFT. Все использованные методы показали, что существует несколько кристаллических структур Al2Si с близкой геометрией и относительно
низкими энергиями образования. Химический порядок в таких структурах аналогичен порядку в расплаве Si-Al. Мы также показали, что объединение этих структур позволяет формировать кристалл с разной степенью упорядоченности.
