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Íàìè èñïîëüçîâàí ìåòîä îáðàòíîãî Ìîíòå−Êàðëî (ÎÌÊ) äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òðåõ æèäêèõ
ñïëàâà Li−Si (Li80Si20, Li65Si35 è Li57Si43). Ðàâíîâåñíàÿ àòîìíàÿ ñòðóêòóðà, ïîëó÷åííàÿ ìåòîäîì
ÎÌÊ ïðîàíàëèçèðîâàíà ìåòîäîì ìíîãîãðàííèêîâ Âîðîíîãî, ÷òîáû èäåíòèôèöèðîâàòü íàèáî-
ëåå òèïè÷íóþ êîíôèãóðàöèþ áëèæíåãî ïîðÿäêà äëÿ àòîìîâ êàæäîãî êîìïîíåíòà. Ïîêàçàíî, ÷òî
èçìåíåíèå ñòðóêòóðû áëèæíåãî ïîðÿäêà â æèäêîì Li−Si ñ óâåëè÷åíèåì Li îò 57 äî 80 àò. %
ïðîÿâëÿåòñÿ êàê ïîñòåïåííûé ðàñïàä òðåõìåðíîé ñåòêè êðåìíèåâûõ àòîìîâ ê îäíîìåðíûì öå-
ïÿì, êîòîðûå â ñâîþ î÷åðåäü ðàçáèâàþòñÿ íà îòäåëüíûå ÷àñòè, îêðóæåííûå ëèòèåâûìè êàòèîíàìè.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: æèäêèå ñïëàâû, ñòðóêòóðà áëèæíåãî ïîðÿäêà, ìåòîä îáðàòíîãî Ìîíòå−
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