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Методом молекулярной динамики (МД) с использованием EAM потенциала рассчитаны 
внутренняя энергия и p, ρ, T - свойства жидкого и кристаллического олова в стабильных и ме-
тастабильных фазовых состояниях. По данным моделирования методом термодинамического 
интегрирования определена линия плавления в интервале давлений от 0 до 200 ГПа. При атмо-
сферном давлении полученная в модели температура равновесного плавления mT  в пределах 
12% согласуется с ее экспериментальным значением. 

Методом непрерывного нагрева/охлаждения со скоростями 0.1, 0.4, 0.5, 0.8 К/пс при 13 
значениях давления из интервале 0 - 300 ГПа в системах из 1024, 2000, 3456, 6750 атомов ис-
следована кинетика спонтанного плавления и кристаллизации. При каждом давлении смодели-
ровано от 20 до 2000 фазовых превращений. Показано, что распределение событий плавления 
(кристаллизации) близко к распределению Гаусса. По наиболее вероятной температуре фазово-
го перехода T*, скорости нагрева, объему метастабильного вещества и полуширине распреде-
ления событий плавления по температуре рассчитана частота спонтанного плавления, которая 
лежит в интервале 1035-1036 с-1м-3. Частота спонтанной кристаллизации составила ∼1035 с-1м-3.  

Значения T*(p) , отвечающие частоте ∼1035 с-1м-3, приняты за границы достижимых пере-
гревов кристаллического и переохлаждений жидкого олова. Установлено, что величина пере-
грева и переохлаждения * mT T T∆ = −  возрастает с ростом давления. Так при p = 10 ГПа до-
стижимый перегрев составил 105 К, достижимое переохлаждение 435 К. При p = 200 ГПа кри-
сталл перегревается на 420 К, жидкость переохлаждается на 1280 К. В диапазоне давлений от 
10 до 200 ГПа достижимые переохлаждения превышают перегревы в 3-4 раза. 

Показано, что в исследованном интервале давлений спонтанное плавлении происходило 
в одну стадию с характерным временем разупорядочения ОЦК фазы ∼10-10 с. При кристаллиза-
ции переохлажденного жидкого олова при p > 20 ГПа зарегистрированы двух- и трехстадийные 
скачкообразные изменения плотности и потенциальной энергии.  

Для описания ОЦК (α) и ГПУ (ε) кристаллических фаз железа и полиморфного перехода 
между ними протестировано пять межатомных потенциалов. При температуре 300K проведены 
расчеты p, ρ, T - свойств ОЦК и ГПУ фаз, на основании которых методом термодинамического 
интегрирования определены параметры равновесного сосуществования данных кристалличе-
ских модификаций. При трех значениях скорости однородной деформации образцов безде-
фектного ОЦК кристалла из интервала (6.66 - 666.6) мкс-1 рассчитаны зависимости давления от 
плотности. Показано, что EAM потенциалы Ackland-Mendelev позволяют получить метаста-
бильные состояния ОЦК фазы при высокой степени сжатия образцов. В модели с потенциалом 
Ackland, наиболее адекватно воспроизводящем α → ε полиморфное превращение, при давле-
нии равновесия ОЦК и ГПУ фаз, равном 13.8 ГПа, α → ε переход начинался в интервале давле-
ний от 43 до 56 ГПа. Для EAM потенциала Mishin полиморфные превращения регистрирова-
лись непосредственно за линией равновесия фаз. Для потенциала MEAM класса ОЦК фаза в 
образцах, свободных от дефектов, сохраняла устойчивость при давлении до ~ 510 ГПа.  

Расчеты проведены с использованием программного комплекса для параллельного молеку-
лярно-динамического моделирования «МОЛОХ».  

* Работа выполнена при поддержке проектов ориентированных фундаментальных исследований УрО 
РАН 12-2-034-ЯЦ и 13-2-039-ЯЦ. 
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