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Исходя  из  парного  межатомного  потенциала  Ми-Леннард-Джонса  и  модели  кристалла
Эйнштейна,  получены, как уравнение состояния,  так  и барические зависимости решеточных
свойств  для  различных полиморфных модификаций кремния  и  германия.  Показано,  что  для
полупроводниковой  фазы  лучшие  результаты  получаются  при  использовании  межатомного
потенциала упругого типа, а для металлизированных фаз лучшие результаты получаются при
использовании  межатомного  потенциала  пластичного  типа,  который  имеет  глубину
потенциальной ямы намного меньше. Рассчитаны барические зависимости решеточных свойств
вдоль изотермы 300 K и оценены скачки свойств при фазовом переходе из полупроводниковой
фазы со структурой алмаза в металлическую фазу со структурой  -Sn как для кремния, так и
для  германия. Показано,  что  наибольшее  изменение  при  фазовом  переходе  металлизации
претерпевает коэффициент теплового расширения: на 80.9 % для Si, и на 42.7 % для Ge. 

Рис  1. Уравнение  состояния  трех  полиморфных  модификаций    Si   (слева)  и    Ge   (справа). Точки
экспериментальные данные. Линиями показаны наши расчеты зависимости P(V) вдоль изотермы T = 300
K: 1 – уравнения для полупроводниковой алмазной (cd) фазы, 2 и  3 – уравнение для металлизованных
структур -Sn и гексагональной плотной упаковки (hcp). 
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