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В работе исследуется плавление упорядоченного B2-NiAl мето-
дом молекулярной динамики с использованием нейросетевого по-
тенциала взаимодействия. Температура плавления Tm(P ) опре-
деляется на основе моделирования сосуществования двухфаз-
ного твердого и жидкого вещества в широком диапазоне дав-
лений. По сравнению с имеющимися экспериментальными дан-
ными и предыдущими результатами молекулярной динамики,
представленные расчеты предсказывают более сильное повы-
шение температуры плавления с увеличением давления. Что-
бы оценить термодинамическую согласованность рассчитанной
линии плавления, определяются изменения энтальпии и объе-
ма при плавлении, а далее наклон кривой плавления из урав-
нения Клапейрона—Клаузиуса сопоставляется с производной от
аппроксимации Tm(P ). Эти две оценки хорошо согласуются в
большей части исследованного диапазона давлений, что подтвер-
ждает согласованность результатов моделирования. Было обна-
ружено, что сосуществующая жидкость остается, по существу,
равноатомной при всех изученных давлениях с отклонениями
доли алюминия от стехиометрического значения, не превыша-
ющего 5×10−3. Это дает прямое атомистическое доказательство
того, что плавление B2-NiAl остается конгруэнтным в рамках
настоящей модели.
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