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 1  

(Etot),  V(x)  dV 

tot, V(x), Vdiff(y), Va, dV, % tot, V(x), Vdiff(y), Va, dV, %

-Si16   –71,896 — — — 105,1 Si16Li36 –148,009 0,239 0,011 0,381 265,7

Si16Li6   –83,569 –0,637 0,013 0,212 131,1 Si16Li42 –159,355 0,228 0,010 0,349 291,8

Si16Li12   –97,697 –0,008 0,039 0,417 158,5 Si16Li48 –170,916 0,223 0,012 0,330 317,8

Si16Li18 –111,783   0,199 0,038 0,483 187,5 Si16Li54 –185,996 0,285 0,049 0,380 360,4

Si16Li24 –123,614   0,209 0,015 0,422 213,6 Si16Li60 –200,205 0,320 0,040 0,405 366,4

Si16Li30 –136,529   0,251 0,026 0,421 239,6       
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 2  

,
 T = 298 K 

,

-

 Si, % 
E,  Li, –1 D, 2/

x 3 0,43 1,80 105 9,40 10–12

x 6 0,39 6,75 105 3,52 10–11

x 9 0,35 2,91 106 1,51 10–10

y 3 0,42 2,18 105 1,13 10–11

y 6 0,39 9,87 105 5,15 10–11

y 9 0,35 3,56 106 1,85 10–10

z 3 0,42 2,28 105 1,18 10–11

z 6 0,39 9,90 105 5,15 10–11

z 9 0,35 3,72 106 1,93 10–10

xyz 3 0,41 4,41 105 2,29 10–11

xyz 6 0,38 1,39 106 7,25 10–11

xyz 9 0,34 5,84 106 3,04 10–10
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 3  

,
 T = 298 K

 Si, . E,  Li, –1 D, 2/

xy 3 0,46 5,47 104 2,85 10–12

xy 6 0,51 6,12 103 3,19 10–13

xy 9 0,53 3,49 103 1,82 10–13

yz 3 0,48 4,37 104 2,27 10–12

yz 6 0,44 1,83 105 9,50 10–12

yz 9 0,38 1,86 106 9,70 10–11

zx 3 0,47 5,48 104 2,85 10–12

zx 6 0,44 2,06 105 1,07 10–11

zx 9 0,38 2,00 106 1,04 10–10
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