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Метод молекулярной динамики – мощное орудие для получения информации о структуре различных расплавов на микроскопическом уровне. Несмотря на то, что структура расплавов криолита долгое время оставалась в центре внимания, для их исследования применялась главным образом классическая молекулярная динамика с использованием аддитивных парных потенциалов взаимодействий (см., например, [1-3]). В настоящей работе мы описываем некоторые свойства расплавов криолита разного состава (AlF3+xMeF; Me=Na+, Li+; x=1, 2) методом молекулярной динамики Кара-Парринелло (CPMD). Расчеты микроканонических NVE ансамблей проводились в приближении локальной плотности (LDA), с использованием псевдопотенциалов Штумпфа-Гонце-Шеттлера (SGS). 
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На основе результатов моделирования мы рассчитали радиальные функции   распределения (см. Рис. в качестве примера). Приводятся и обсуждаются координационные числа, доли и времена жизни некоторых фторидных комплексов Al(III). Рассчитана удельная электропроводность расплавов и сопоставлена с экспериментальными данными. 
Рис. Функции радиального распределения, рассчитанные для расплава AlF3+NaF.  
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