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Ó�ÀÂÍÅÍÈÅ ÑÎÑÒÎßÍÈß ÌÅÒÀËËÈ×ÅÑÊÎ�Î �ÅËÈßÂ. Ò. Øâåö *Îäåññêàÿ ãîñóäàðñòâåííàÿ àêàäåìèÿ õîëîäà65082, Îäåññà, ÓêðàèíàÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 22 èþíÿ 2012 ã.�àññ÷èòàío ïàðíîå ý��åêòèâíîå ìåæèîííîå âçàèìîäåéñòâèå, ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ, äàâëåíèå è ýëåêòðè-÷åñêîå ñîïðîòèâëåíèå â æèäêîì ìåòàëëè÷åñêîì ãåëèè â øèðîêîì äèàïàçîíå ïëîòíîñòåé è òåìïåðàòóð.Äëÿ âñåõ óêàçàííûõ õàðàêòåðèñòèê ìåòàëëà èñïîëüçîâàëàñü òåîðèÿ âîçìóùåíèé ïî ïîòåíöèàëó ýëåêòðîí-èîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â ñëó÷àå ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè ïðèìåíÿëîñü ïðèáëèæåíèå ñëó÷àéíûõ �àçïðè ó÷åòå îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è êîððåëÿöèé â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîãî ïîëÿ. Äëÿ ÿäåðíîé ïîä-ñèñòåìû èñïîëüçîâàëàñü ìîäåëü òâåðäûõ ñ�åð. Äèàìåòð ýòèõ ñ�åð ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííûì ïàðàìåòðîìòåîðèè. Îöåíêà äèàìåòðà è ïëîòíîñòè ñèñòåìû, ïðè êîòîðîé ïðîèñõîäèò ïåðåõîä ãåëèÿ èç îäíîêðàòíî âäâóêðàòíî èîíèçèðîâàííîå ñîñòîÿíèå, ïðîâåäåíà íà îñíîâå àíàëèçà ïàðíîãî ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåé-ñòâèÿ ìåæäó ÿäðàìè ãåëèÿ. �àññìîòðåí ñëó÷àé äâóêðàòíî èîíèçèðîâàííûõ àòîìîâ ãåëèÿ. Ïðè ÷èñëåííûõðàñ÷åòàõ ó÷òåíû ÷ëåíû òåîðèè âîçìóùåíèé äî òðåòüåãî ïîðÿäêà âêëþ÷èòåëüíî. �îëü ïîïðàâêè òðåòüåãîïîðÿäêà âî âñåõ ñëó÷àÿõ çíà÷èòåëüíà. Ýëåêòðè÷åñêîå ñîïðîòèâëåíèå è åãî òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòüäëÿ ìåòàëëè÷åñêîãî ãåëèÿ èìåþò âèä, õàðàêòåðíûé äëÿ äâóõâàëåíòíûõ ïðîñòûõ æèäêèõ ìåòàëëîâ. Çíà÷å-íèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ � ïëîòíîñòåé òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ � óêëàäûâàþòñÿ â äèàïàçîíçíà÷åíèé, õàðàêòåðíûõ äëÿ öåíòðàëüíûõ îáëàñòåé ïëàíåò-ãèãàíòîâ. Ýòî ïîçâîëÿåò ïðåäïîëîæèòü ñóùå-ñòâîâàíèå ãåëèÿ â ìåòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè â ïðåäåëàõ ñîëíå÷íîé ñèñòåìû.DOI: 10.7868/S00444510130101821. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏðîáëåìà ìåòàëëèçàöèè âåùåñòâ, íàõîäÿùèõñÿïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ â ãàçîîáðàçíîì ñîñòîÿ�íèè, äàâíî ïðèâëåêàëà âíèìàíèå �èçèêîâ. �àçâè�òèå ýêñïåðèìåíòîâ ïî óäàðíîìó ñæàòèþ âåùåñòâàíàêîíåö ñäåëàëî âîçìîæíîé ìåòàëëèçàöèþ íåêîòî�ðûõ èç íèõ [1; 2℄. Òàê, â 1996�1999 ãã. áûëè ïî�ëó÷åíû è äîñòàòî÷íî îñíîâàòåëüíî èçó÷åíû â ìå�òàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè âîäîðîä è äåéòåðèé [3�5℄, â2001 ã. � êèñëîðîä [6℄, â 2003 ã. � àçîò [7℄. Ýêñïåðè�ìåíòàëüíî ïîëó÷èòü ãåëèé â ìåòàëëè÷åñêîì ñîñòî�ÿíèè äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè íå óäàëîñü. Òåîðåòè�÷åñêîå èçó÷åíèå ïðîöåññà âîçìîæíîé ìåòàëëèçàöèèãåëèÿ èäåò áîëåå ðåçóëüòàòèâíî, õîòÿ îáùåå êîëè�÷åñòâî ðàáîò ïî ýòîé òåìàòèêå ñðàâíèòåëüíî íåâå�ëèêî. Ñîãëàñíî îäíîé èç ïåðâûõ ðàáîò [8℄, äëÿ ìå�òàëëèçàöèè ãåëèÿ ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ íåîá�õîäèìî äàâëåíèå 100 Ìáàð, ÷òî äåëàåò åãî ñóùå�ñòâîâàíèå â ìåòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè äàæå â öåí�òðàëüíûõ îáëàñòÿõ ïëàíåò-ãèãàíòîâ ñîëíå÷íîé ñèñ-*E-mail: tarval�breezein.net

òåìû íåðåàëüíûì. Èñïîëüçóÿ êâàíòîâûé ìåòîä ìî�ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, àâòîðû ðàáîòû [9℄ ïîëó÷è�ëè äîñòàòî÷íî íåîæèäàííûé ðåçóëüòàò: ïåðåõîä ìå�òàëë�äèýëåêòðèê â æèäêîì ãåëèè ìîæåò ïðîèñõî�äèòü óæå ïðè ïëîòíîñòè 1 ã/ñì3. Â ðàáîòå [10℄äëÿ ïîëó÷åíèÿ óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ òâåðäîãî ãåëèÿèñïîëüçîâàëñÿ êâàíòîâûé ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî. �å�çóëüòàòû àâòîðîâ ñîñòîÿò â òîì, ÷òî ïåðåõîä ìå�òàëë�äèýëåêòðèê äîëæåí ïðîèñõîäèòü ïðè ïëîòíî�ñòè 21.3 ã/ñì3 è äàâëåíèè 25.7 Ìáàð. Â ðàáîòå [11℄óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ è êîý��èöèåíò ýëåêòðîïðîâîä�íîñòè ãåëèÿ áûëè âû÷èñëåíû â ðàìêàõ ìåòîäà ìîëå�êóëÿðíîé äèíàìèêè ñ èñïîëüçîâàíèåì äëÿ ýëåêòðîí�íîé ïîäñèñòåìû ìåòîäà �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè. Àâ�òîðû óòâåðæäàþò, ÷òî òåìïåðàòóðà êðèòè÷åñêèì îá�ðàçîì âëèÿåò íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó ãåëèÿ. Åñ�ëè ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå çàïðåùåííàÿ çîíà èñ�÷åçàåò ïðè ïëîòíîñòè 13 ã/ñì3, òî ïðè òåìïåðàòó�ðå 20000 Ê îíà èñ÷åçàåò ïðè ïëîòíîñòè 6.6 ã/ñì3.Ïîñëåäíèå çíà÷åíèÿ ïëîòíîñòè è òåìïåðàòóðû óæåâïîëíå ìîãóò áûòü äîñòèãíóòû â öåíòðàëüíîé îáëà�ñòè Þïèòåðà. Èç èçëîæåííîãî ñëåäóåò, ÷òî âñå ðàñ�÷åòû ðàçíîîáðàçíûõ ñâîéñòâ ìåòàëëè÷åñêîãî ãåëèÿâûïîëíåíû ìåòîäàìè ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâà�182



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 2013 Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëè÷åñêîãî ãåëèÿíèÿ è íå âïîëíå ñîãëàñóþòñÿ ìåæäó ñîáîé. Äàííàÿðàáîòà ïîñâÿùåíà ïðèìåíåíèþ ê èçó÷åíèþ ðàçëè÷�íûõ ñâîéñòâ ìåòàëëè÷åñêîãî ãåëèÿ àíàëèòè÷åñêèõìåòîäîâ. Â ïåðâóþ î÷åðåäü ïðåäìåòîì èññëåäîâàíèÿäàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ ìåòàë�ëè÷åñêîãî ãåëèÿ. Äëÿ íàõîæäåíèÿ åäèíñòâåííîãî ïà�ðàìåòðà òåîðèè � äèàìåòðà òâåðäûõ ñ�åð � èññëå�äóåòñÿ ïàðíîå ý��åêòèâíîå ìåæèîííîå âçàèìîäåé�ñòâèå ïî àíàëîãèè ñî ñëó÷àÿìè ìåòàëëè÷åñêîãî âî�äîðîäà è äðóãèõ ïðîñòûõ ìåòàëëîâ [12�15℄.Îäíîé èç îñíîâíûõ òåîðèé, íà êîòîðûõ áàçè�ðóåòñÿ ñîâðåìåííàÿ �èçèêà ìåòàëëîâ, ÿâëÿåòñÿ òå�îðèÿ ïñåâäîïîòåíöèàëîâ [16℄. Â ðàìêàõ ýòîé òåî�ðèè äëÿ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè ïîòåíöèàë ýëåê�òðîí-èîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îïðåäåëåííûì îáðà�çîì çàìåíÿåòñÿ ïñåâäîïîòåíöèàëîì. Åñëè ðÿä òåî�ðèè âîçìóùåíèé äëÿ êàêîãî-ëèáî ñâîéñòâà ìåòàëëàïî ñòåïåíÿì ýëåêòðîí-èîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñõî�äèòñÿ, òî ïîñëå çàìåíû ïîòåíöèàëà ïñåâäîïîòåíöè�àëîì ñõîäèìîñòü ðÿäà óñèëèâàåòñÿ íàñòîëüêî, ÷òîäëÿ áîëüøèíñòâà ìåòàëëîâ äîñòàòî÷íî ó÷èòûâàòüïåðâûå íåñêîëüêî åãî ÷ëåíîâ [13℄. Îäíàêî ïñåâäîïî�òåíöèàë èìååò íàñòîëüêî ñëîæíóþ ñòðóêòóðó, ÷òîïîñòðîèòü åãî ab initio äëÿ íåóïîðÿäî÷åííûõ ìåòàë�ëîâ íåâîçìîæíî. Îáû÷íî èñïîëüçóþò ðàçëè÷íûå ìî�äåëüíûå ïñåâäîïîòåíöèàëû, ñîäåðæàùèå ïîäãîíî÷�íûå ïàðàìåòðû. Ýòè ïîäãîíî÷íûå ïàðàìåòðû äîñòà�òî÷íî ëåãêî íàõîäÿòñÿ ïðè íàëè÷èè äëÿ äàííîãî ìå�òàëëà äîñòàòî÷íî ðàçíîñòîðîííåé è áîãàòîé ýêñïåðè�ìåíòàëüíîé èí�îðìàöèè. Ïðè îòñóòñòâèè òàêîé èí��îðìàöèè èñïîëüçîâàíèå òåîðèè ïñåâäîïîòåíöèàëîâðåçêî óñëîæíÿåòñÿ. Èñêëþ÷åíèåì ÿâëÿåòñÿ òîò ñëó�÷àé, êîãäà ýëåêòðîí-èîííîå âçàèìîäåéñòâèå îêàçûâà�åòñÿ êóëîíîâñêèì, ò. å. êîãäà àòîì òåðÿåò âñëåäñòâèåèîíèçàöèè âñå ñâîè ýëåêòðîíû. Äëÿ òàêîé ñèñòåìûïñåâäîïîòåíöèàë è ïîòåíöèàë òîæäåñòâåííî ñîâïà�äàþò è ÷èñëî ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ òåîðèè ðåçêîñîêðàùàåòñÿ. Ê ñ÷àñòüþ, èìåííî òàêîé ñèñòåìîé ÿâ�ëÿåòñÿ ìåòàëëè÷åñêèé âîäîðîä. Òåîðåòè÷åñêîå îïè�ñàíèå åãî ðàçëè÷íûõ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ ñîäåðæèòëèøü îäèí âíåøíèé ïàðàìåòð � äèàìåòð òâåðäûõñ�åð, êîòîðûé òàêæå ìîæåò áûòü ðàññ÷èòàí, õîòÿ èñ îãðàíè÷åííîé òî÷íîñòüþ. Òàêîé ñèñòåìîé ÿâëÿåò�ñÿ è ìåòàëëè÷åñêèé ãåëèé ñ äâóêðàòíî èîíèçîâàí�íûìè àòîìàìè. Äëÿ ýêñïåðèìåíòàòîðîâ â äàííûéìîìåíò áîëüøèé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ìåòàëëè÷å�ñêèé ãåëèé ñ îäíîêðàòíî èîíèçîâàííûìè àòîìàìè,ïîñêîëüêó ðåàëèçàöèÿ ìåòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ âýòîì ñëó÷àå òðåáóåò ìåíüøèõ äàâëåíèé, ïëîòíîñòåéè òåìïåðàòóð. Îáúåêòîì íàøåãî èçó÷åíèÿ áóäåò êàêðàç ìåòàëëè÷åñêèé ãåëèé, ñîñòîÿùèé èç ýëåêòðîíîâïðîâîäèìîñòè è ÿäåð. Íàì êàæåòñÿ öåëåñîîáðàçíûì

íà äàííîì ýòàïå òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé ìåòàë�ëè÷åñêîãî ãåëèÿ âûïîëíèòü ¾òî, ÷òî ìîæíî, òàê êàêíóæíî¿, ïðåäâàðèâ ýòèìè ðàñ÷åòàìè íåèçáåæíûéñëåäóþùèé ýòàï èññëåäîâàíèé � ¾òî, ÷òî íóæíî, òàêêàê ìîæíî¿. 2. �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍÂ ïðèáëèæåíèè ïî÷òè ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ ãà�ìèëüòîíèàí ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû ìåòàëëè÷åñêî�ãî ãåëèÿ ìîæíî âçÿòü â âèäå, ïîäîáíîì âèäó äëÿïðîñòûõ æèäêèõ ìåòàëëîâ [16; 17℄:H = Hi +He +Hie:�àìèëüòîíèàí ÿäåðíîé ïîäñèñòåìû èìååò ñëåäóþ�ùèé âèä:Hi = NXn=1Tn + 12V Xq Vii(q) ��i(q)�i(�q)�Ni� :Ïåðâûé ÷ëåí â ïðàâîé ÷àñòè îïèñûâàåò êèíåòè÷å�ñêóþ ýíåðãèþ ÿäåð, âòîðîé � êóëîíîâñêóþ ýíåðãèþèõ âçàèìîäåéñòâèÿ. Çäåñü V � îáúåì ñèñòåìû, Ni �êîëè÷åñòâî ÿäåð â ñèñòåìå, Tn � êèíåòè÷åñêàÿ ýíåð�ãèÿ n-ãî ÿäðà, Vii(q) = 4�z2e2=q2 � �óðüå-îáðàç ïî�òåíöèàëüíîé ýíåðãèè êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿìåæäó ÿäðàìè ãåëèÿ, z = 2; �i(q) � �óðüå-îáðàçïëîòíîñòè ÿäåð. Äëÿ äîñòàòî÷íî âûñîêèõ òåìïåðà�òóð, ðàññìàòðèâàåìûõ â äàëüíåéøåì, ÿäåðíóþ ïîä�ñèñòåìó ìîæíî ñ÷èòàòü êëàññè÷åñêîé. Äëÿ îïèñà�íèÿ âûðîæäåííîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà âîñïîëüçóåì�ñÿ ïðåäñòàâëåíèåì âòîðè÷íîãî êâàíòîâàíèÿ ïî ïëîñ�êèì âîëíàì. Â ýòîì ñëó÷àåHe =Xk "kaykak ++ 12V Xq Vee(q) [�e(q)�e(�q)�Ne℄ :Ïåðâûé ÷ëåí â ïðàâîé ÷àñòè îïèñûâàåò êèíåòè÷å�ñêóþ ýíåðãèþ ýëåêòðîííîãî ãàçà, âòîðîé � êóëî�íîâñêóþ ýíåðãèþ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ. Çäåñüayk, ak � îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿýëåêòðîíîâ â ñîñòîÿíèè ñ âîëíîâûì âåêòîðîì k,"k = ~2k2=2m � ýíåðãèÿ ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà,Vee(q) = 4�e2=q2 ��óðüå-îáðàç ïîòåíöèàëüíîé ýíåð�ãèè êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåêòðî�íàìè, �e(q) � �óðüå-îáðàç îïåðàòîðà ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè, Ne � îïåðàòîð êîëè÷åñòâà ýëåêòðîíîâ.�àìèëüòîíèàí êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿýëåêòðîíîâ ñ ÿäðàìè èìååò ñëåäóþùèé âèä:Hie = 1V Xq Vie(q)�i(q)�e(�q);183



Â. Ò. Øâåö ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 2013ãäå Vie(q) = �4�ze2=q2 � �óðüå-îáðàç ïîòåíöèàëü�íîé ýíåðãèè êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäóýëåêòðîíàìè è ÿäðàìè ãåëèÿ. Óñëîâèå ýëåêòðè÷å�ñêîé íåéòðàëüíîñòè ñèñòåìû ìîæíî ó÷åñòü â èñõîä�íîì ãàìèëüòîíèàíå, îïóñòèâ â êàæäîé ñóììå ñëàãàå�ìîå ñ q = 0.3. ÂÍÓÒ�ÅÍÍßß ÝÍÅ��ÈßÂíóòðåííþþ ýíåðãèþ ñèñòåìû ìîæíî ïîëó÷èòüóñðåäíåíèåì ãàìèëüòîíèàíà ïî êàíîíè÷åñêîìó àí�ñàìáëþ �èááñà:E = hHii+ hHei+ hHiei:Äëÿ âêëàäà â ýíåðãèþ ÿäåðíîé ïîäñèñòåìû ýòî âû�ãëÿäèò êàêEi = Ni 32 kBT +Ni 12V Xq 0Vii(q) [Si(q)� 1℄ :Øòðèõ ó çíàêà ñóììû îçíà÷àåò îòñóòñòâèå ñëàãàåìî�ãî ñ q = 0, T � àáñîëþòíàÿ òåìïåðàòóðà ñèñòåìû.Âòîðîå ñëàãàåìîå â ïðàâîé ÷àñòè íàçûâàåòñÿ ýíåð�ãèåé Ìàäåëóíãà, òî÷íîñòü åå âû÷èñëåíèÿ çàâèñèò îòõàðàêòåðà ïðèáëèæåíèÿ, èñïîëüçîâàííîãî äëÿ ñòà�òè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà ÿäåðíîé ïîäñèñòå�ìû Si(q). Â êà÷åñòâå ïîñëåäíåãî ìû â äàëüíåéøåìáóäåì èñïîëüçîâàòü ñòðóêòóðíûé �àêòîð ñèñòåìûòâåðäûõ ñ�åð. Îí ïàðàìåòðè÷åñêè çàâèñèò îò ïëîò�íîñòè ÿäåð, äèàìåòðà òâåðäûõ ñ�åð è ïëîòíîñòè èõóïàêîâêè. Ïðè çàäàííîé ïëîòíîñòè íåçàâèñèìûì ïà�ðàìåòðîì ÿâëÿåòñÿ, íàïðèìåð, ëèøü äèàìåòð òâåð�äûõ ñ�åð.Ýíåðãèþ ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû è ýíåðãèþâçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîííîé è ÿäåðíîé ïîäñèñòåìóäîáíî ðàññìàòðèâàòü âìåñòå. Èõ ñóììó � ýíåð�ãèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà â ïîëåÿäåð � ìîæíî ðàçëîæèòü â ðÿä ïî ñòåïåíÿì ýëåêò-ðîí-ÿäåðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ [13℄:Ee = 1Xn=0En:Â ñâîþ î÷åðåäü, â êàæäîì ïîðÿäêå ïî ýëåêò-ðîí-ÿäåðíîìó âçàèìîäåéñòâèþ ñîîòâåòñòâóþùèéâêëàä ñëåäóåò ðàçëîæèòü â ðÿä ïî ýëåêòðîí-ýëåêò-ðîííîìó âçàèìîäåéñòâèþ. ×ëåí íóëåâîãî ïîðÿäêàïî ýëåêòðîí-ÿäåðíîìó è ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîìóâçàèìîäåéñòâèÿì � ýòî êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿèäåàëüíîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà. Ïðè íèçêèõ òåìïåðà�òóðàõ (kBT="F � 1, "F � ýíåðãèÿ Ôåðìè)E0e =Xk "kn(k) = Ne 1:105rs :

Çäåñü ââåäåí ïàðàìåòð íåèäåàëüíîñòè Áðàêíåðà rs,ðàâíûé ðàäèóñó ñ�åðû, îáúåì êîòîðîé ñîâïàäàåòñ îáúåìîì ñèñòåìû, ïðèõîäÿùèìñÿ íà îäèí ýëåê�òðîí. Â ïåðâîì ïîðÿäêå ïî ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîìóâçàèìîäåéñòâèþ âêëàä â ýíåðãèþ íàçûâàåòñÿ ýíåð�ãèåé Õàðòðè �Ôîêà. Äëÿ åãî ïîëó÷åíèÿ ñëåäóåòó÷åñòü âêëàä â ãàìèëüòîíèàí ñèñòåìû îò ýëåê�òðîí-ýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ãäå â êà÷åñòâåñòðóêòóðíîãî �àêòîðà Se(q) äîñòàòî÷íî âçÿòü ñòðóê�òóðíûé �àêòîð èäåàëüíîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà [18℄. Âðåçóëüòàòå èìååìEHF = Ne 12V Xq 0Vee(q) hS(0)e (q)�1i = �Ne 0:458rs :×ëåíû ñòàðøèõ ïîðÿäêîâ ïî ýëåêòðîí-ýëåêòðîí-íîìó âçàèìîäåéñòâèþ íàçûâàþòñÿ êîððåëÿöèîííîéýíåðãèåé. Çàäà÷à èõ ó÷åòà äî ñèõ ïîð íå ðåøåíà. Îá�ùåïðèíÿòûì ïîäõîäîì ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå èí�òåðïîëÿöèîííîé �îðìóëû Íîçüåðà �Ïàéíñà [18; 19℄:Eor = Ne(�0:058 + 0:016 ln rs):Âñëåäñòâèå ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè ñèñòåìû ÷ëåíïåðâîãî ïîðÿäêà ïî ýëåêòðîí-ÿäåðíîìó âçàèìîäåé�ñòâèþ â âûðàæåíèè äëÿ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà â ìåòàëëè÷åñêîì ãåëèè îò�ñóòñòâóåò. ×ëåíû âòîðîãî è áîëåå âûñîêèõ ïîðÿäêîâïî ýëåêòðîí-ÿäåðíîìó âçàèìîäåéñòâèþ, òàê íàçûâà�åìàÿ ýíåðãèÿ çîííîé ñòðóêòóðû, èìåþò âèäEn = NiV n Xq1;::: ;qn �(n)(q1; : : : ;qn)Vie(q1)� : : :: : :� Vie(qn)Si(q1; : : : ;qn)�(q1 + : : :+ qn):Çäåñü Si(q1; : : : ;qn) � n-÷àñòè÷íûé ñòðóêòóðíûé�àêòîð ÿäåðíîé ïîäñèñòåìû, çàâèñÿùèé ëèøü îòêîîðäèíàò ÿäåð è �îðìàëüíî òî÷íî ó÷èòûâàþùèéÿäåðíî-ÿäåðíîå âçàèìîäåéñòâèå, �(q1 + : : :+ qn) �ñèìâîë Êðîíåêåðà, �(n)(q1; : : : ;qn) � ýëåêòðîííûén-ïîëþñíèê [13℄, çàâèñÿùèé òîëüêî îò êîîðäèíàòýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû è �îðìàëüíî òî÷íî ó÷èòû�âàþùèé ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå âçàèìîäåéñòâèå. Ïî�ñëåäíåå âûðàæåíèå ÿâëÿåòñÿ �îðìàëüíî òî÷íûì, àïîòîìó íå ïðèãîäíûì äëÿ êîíêðåòíûõ âû÷èñëåíèé.Ñóùåñòâóåò íåñêîëüêî âàðèàíòîâ ïðèáëèæåííûõ âû�÷èñëåíèé ýëåêòðîííûõ ìíîãîïîëþñíèêîâ [20�23℄ èìíîãî÷àñòè÷íûõ ñòðóêòóðíûõ �àêòîðîâ ÿäåðíîéïîäñèñòåìû [24℄. Äëÿ ýëåêòðîííîãî äâóõïîëþñíèêàîáùèé ðåçóëüòàò ðàçíûõ àâòîðîâ èìååò âèä�(2)(q;�q) = �12 �(q)"(q) ;184



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 2013 Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëè÷åñêîãî ãåëèÿãäå �(q) � ïîëÿðèçàöèîííàÿ �óíêöèÿ ýëåêòðîííîãîãàçà, "(q) � åãî äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü. Âïðèáëèæåíèè ñëó÷àéíûõ �àç è ïðè ó÷åòå îáìåííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ è êîððåëÿöèé ýëåêòðîíîâ â ïðèáëè�æåíèè ëîêàëüíîãî ïîëÿ èìååì"(q) = 1 + [Vee(q) + U(q)℄�0(q);ãäå U(q) = � 2�e2q2 + �k2F� ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ îáìåííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ è êîððåëÿöèé ýëåêòðîííîãî ãàçà, � � 2 [25℄,�0(q) � ïîëÿðèçàöèîííàÿ �óíêöèÿ èäåàëüíîãî ýëåê�òðîííîãî ãàçà. Äëÿ ýëåêòðîííîãî òðåõïîëþñíèêà ðå�çóëüòàòû ðàçíûõ àâòîðîâ ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ.�åçóëüòàò íåçàâèñèìîãî âû÷èñëåíèÿ àâòîðîì äàí�íîé ñòàòüè ýëåêòðîííîãî òðåõïîëþñíèêà [17℄ ñîâïà�äàåò äëÿ ìîäåëè èäåàëüíîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà ñ ðå�çóëüòàòîì, ïîëó÷åííûì â ðàáîòå [22℄. Èìåííî îí èèñïîëüçîâàí â äàííîé ðàáîòå:�(3)(q1;q2;q3) = �(3)0 (q1;q2;q3)"(q1)"(q2)"(q3) ;ãäå �(3)0 (q1;q2;q3) � ýëåêòðîííûé òðåõïîëþñ�íèê âûðîæäåííîãî èäåàëüíîãî ýëåêòðîííîãîãàçà. Óêàçàííîå ïðèáëèæåíèå äëÿ òðåõïîëþñíèêàñîîòâåòñòâóåò ó÷åòó ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ â ïðèáëèæåíèè ñàìîñîãëàñîâàííîãîïîëÿ, ãäå ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå âçàèìîäåéñòâèåó÷èòûâàåòñÿ ëèøü ÷åðåç ýêðàíèðîâàíèå âíåøíåãîïîëÿ � ïîëÿ ÿäåð. ×ëåíû æå âòîðîãî è òðåòüåãîïîðÿäêîâ ïî ýëåêòðîí-ïðîòîííîìó âçàèìîäåéñòâèþïîñëå ïåðåõîäà îò ñóììèðîâàíèÿ ê èíòåãðèðîâàíèþâ ñ�åðè÷åñêîé ñèñòåìå êîîðäèíàò èìåþò âèäE2 = �Ni 14�2 1Z0 �(q)"(q) V 2ie(q)Si(q)q2dq;E3 = Ni 14�4 1Z0 dq1q21 1Z0 dq2q22F (q1; q2);F (q1; q2) = 2n+ 12 �Z0 �(3)0 (q1;q2;�q1 � q2)"(q1)"(q2)"(jq1 � q2j) �� Vie(q1)Vie(q2)Vie(jq1 + q2j)Si(q1;q2;�q1 � q2)�� sin �12d�12:Çäåñü �12 � óãîë ìåæäó âåêòîðàìè q1 è q2. Ïîñêîëü�êó ýëåêòðîí-ÿäåðíîå âçàèìîäåéñòâèå èçâåñòíî òî÷�íî, îñíîâíîå, èñïîëüçîâàííîå íàìè ïðèáëèæåíèå â

ðàñ÷åòàõ ÷ëåíà òðåòüåãî ïîðÿäêà ïî ýëåêòðîí-ïðî-òîííîìó âçàèìîäåéñòâèþ � ýòî ãåîìåòðè÷åñêîå ïðè�áëèæåíèå äëÿ òðåõ÷àñòè÷íîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòî�ðà [24; 26; 27℄:Si(q1;q2;q3) = Si(q1)Si(q2)Si(q3):Òàêèì îáðàçîì, ýíåðãèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåê�òðîííîãî ãàçà ìåòàëëè÷åñêîãî ãåëèÿ ìîæíî ïðåäñòà�âèòü êàê E = E0 + 1Xn=2En;E0 = E0e +EHF +Eor:4. ÑÂÎÁÎÄÍÀß ÝÍÅ��Èß È ÄÀÂËÅÍÈÅÏî îïðåäåëåíèþ ñâîáîäíîé ýíåðãèèF = E � TS;ãäå S � ýíòðîïèÿ ñèñòåìû. Ïîñëåäíþþ ìîæíî ïðåä�ñòàâèòü â âèäå ñóììû ýëåêòðîííîé è ÿäåðíîé ñîñòàâ�ëÿþùèõ. Îäíàêî äëÿ âûðîæäåííîãî ýëåêòðîííîãîãàçà ýëåêòðîííîé ñîñòàâëÿþùåé ìîæíî ïðåíåáðå÷üïî ñðàâíåíèþ ñ ÿäåðíûì âêëàäîì â ýíòðîïèþ. Ïî�ñëåäíèé âêëàä ìîæíî âçÿòü â ïðèáëèæåíèè òâåðäûõñ�åð [19; 28℄: S = S0i + Sii(�):Çäåñü S0i = NikB ln" eni �eMkBT2�~2 �3=2#� ýíòðîïèÿ èäåàëüíîãî ÿäåðíîãî ãàçà, M � ìàññàÿäðà, ni � ïëîòíîñòü ÿäåð,Sii(�) = NikB 3�2 � 4�(1� �)2� âêëàä, îáóñëîâëåííûé âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäóÿäðàìè, � � ïàðàìåòð (ïëîòíîñòü óïàêîâêè ÿäåð),ñâÿçàííûé ñ ïëîòíîñòüþ ñèñòåìû è äèàìåòðîì òâåð�äûõ ñ�åð óíèâåðñàëüíûì ñîîòíîøåíèåì.Ïðåäëîæåííàÿ òåîðèÿ ñîäåðæèò, íà ïåðâûéâçãëÿä, åäèíñòâåííûé íåîïðåäåëåííûé ïàðàìåòð �äèàìåòð òâåðäûõ ñ�åð. Òîëüêî çíàÿ çàâèñèìîñòüýòîãî ïàðàìåòðà îò ïëîòíîñòè è òåìïåðàòóðû,ìîæíî íàéòè ñîîòâåòñòâóþùèå çàâèñèìîñòè òåð�ìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ. Äëÿ íàõîæäåíèÿèñêîìûõ çàâèñèìîñòåé äèàìåòðà òâåðäûõ ñ�åð âäàííîé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ïàðíîå ý��åêòèâíîåâçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ÿäðàìè. Ïî çàâèñèìîñòèýòîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ÿäðàìè185



Â. Ò. Øâåö ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 2013ìîæíî îïðåäåëèòü äèàìåòð òâåðäûõ ñ�åð äëÿïðîèçâîëüíîé òåìïåðàòóðû è ïëîòíîñòè [29℄.Äèàìåòð òâåðäûõ ñ�åð �, ò. å. ìèíèìàëüíîå ðàñ�ñòîÿíèå, íà êîòîðîå ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå ìîãóòñáëèçèòüñÿ ÿäðà, íàõîäèòñÿ èç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà êè�íåòè÷åñêîé è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèé ïðîòîíîâ ïðèèõ âçàèìíîì ñáëèæåíèè:Vef (�) = 3kBT=2:5. ÏÀ�ÍÎÅ ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÎÅ ÌÅÆÈÎÍÍÎÅÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÅÒàê æå, êàê è â ñëó÷àå ìåòàëëè÷åñêîãî âîäî�ðîäà [12; 30; 31℄, ïàðíîå ý��åêòèâíîå ìåæèîííîåâçàèìîäåéñòâèå â æèäêîì ìåòàëëè÷åñêîì ãåëèè áó�äåì ðàññìàòðèâàòü â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèéïî ýëåêòðîí-èîííîìó âçàèìîäåéñòâèþ. Åãî ìîæíîïðåäñòàâèòü â âèäå ñëåäóþùåãî ðÿäà [13℄:U(R) = 1Xn=0U (n)2 (R);ãäå R � ðàññòîÿíèå ìåæäó èîíàìè. Â ñëó÷àå ìå�òàëëè÷åñêîãî ãåëèÿ, îáðàçîâàííîãî äâóêðàòíî èîíè�çîâàííûìè àòîìàìè ãåëèÿ, U (0)2 (R) = Vii(R) ÿâ�ëÿåòñÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèåé êóëîíîâñêîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÿäðàìè. ×ëåí ïåðâîãî ïîðÿäêàïî ïîòåíöèàëó ýëåêòðîí-ÿäåðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿU (1)2 (R) = 0, ÷ëåí âòîðîãî ïîðÿäêàU (2)2 (R) = � e22�2R 1Z0 V 2ei(q)�0(q)"(q) sin(qR) q dq;÷ëåí òðåòüåãî ïîðÿäêàU (3)2 (R) = 3e24�4R 1Z0 dq1q1 sin(q1R) 1Z0 dq2q22 �� q1+q2Zjq1�q2j dq3Vie(q1)Vie(q2)Vie(q3)"(q1)"(q2)"(q3) �(3)0 (q1; q2; q3):�àññìîòðåíèå ïàðíîãî ý��åêòèâíîãî ìåæèîííî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ãåëèÿ íà÷íåì ñ äîñòàòî÷íîâûñîêèõ ïëîòíîñòåé ýëåêòðîííîãî ãàçà.Íà ðèñ. 1�3 ïðèâåäåíû ãðà�èêè çàâèñèìîñòè ïàð�íîãî ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà îò ðàññòîÿíèÿ ìåæ�äó èîíàìè. Ïîòåíöèàë íà ðèñ. 1 èìååò âèä, õàðàêòåð�íûé äëÿ òèïè÷íîãî ïðîñòîãî ìåòàëëà. �ëóáèíà ïåð�âîãî ìèíèìóìà ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ñîñòàâëÿåò ïðè�ìåðíî 3000 Ê, ÷òî âïîëíå äîñòàòî÷íî, ÷òîáû æèä�êèé ìåòàëëè÷åñêèé ãåëèé áûë óñòîé÷èâ ïðè ìåíü�øèõ òåìïåðàòóðàõ è äàííîé ïëîòíîñòè. Ïîëîæåíèå

ïåðâîãî ìèíèìóìà ñîîòâåòñòâóåò ðàâíîâåñíîìó âçà�èìíîìó ïîëîæåíèþ èîíîâ ãåëèÿ â ìåòàëëè÷åñêîé�àçå äëÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé. ×ëåí òðåòüåãî ïîðÿä�êà â �îðìèðîâàíèè ýòîãî ìèíèìóìà èìååò ãîðàçäîáîëüøåå çíà÷åíèå, ÷åì ÷ëåí âòîðîãî ïîðÿäêà. Òàêàÿñèòóàöèÿ õàðàêòåðíà è äëÿ ìåòàëëè÷åñêîãî âîäîðî�äà [15℄. Çàìåòèì, ÷òî ïðè ýòîì âêëàä ÷ëåíîâ òðåòüå�ãî ïîðÿäêà âî âíóòðåííþþ ýíåðãèþ ìåòàëëîâ ñîñòàâ�ëÿåò âñåãî íåñêîëüêî ïðîöåíòîâ è ãîðàçäî ìåíüøåâêëàäà ÷ëåíà âòîðîãî ïîðÿäêà.Íà ðèñ. 2 âèäèì íà÷àëüíûé ïðîöåññ �îðìèðî�âàíèÿ ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ïðè ãîðàçäî ìåíüøèõìåæèîííûõ ðàññòîÿíèÿõ. Â ìåòàëëè÷åñêîì âîäîðî�äå òîæå íàáëþäàåòñÿ òàêîå ïîâåäåíèå ìåæèîííî�ãî ïîòåíöèàëà è îáû÷íî îíî èíòåðïðåòèðóåòñÿ êàêíà÷àëî �îðìèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé �àçû âîäîðî�äà [30; 31℄. Â äàííîì ñëó÷àå, âèäèìî, ðå÷ü òàêæåèäåò î ïåðåñòðîéêå ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû ìåòàë�ëà, îòâå÷àþùåé âîçíèêíîâåíèþ îäíîêðàòíî èîíèçî�âàííûõ àòîìîâ ãåëèÿ.Õàðàêòåðíîé ïëîòíîñòüþ ìåòàëëà, ðàçãðàíè÷è�âàþùåé ýòè äâå ìåòàëëè÷åñêèå �àçû æèäêîãî ãå�ëèÿ, ñ íàøåé òî÷êè çðåíèÿ, ÿâëÿåòñÿ ïëîòíîñòü5.3 ã/ñì3, ïðè êîòîðîé ãëóáèíû äâóõ óêàçàííûõ ïî�òåíöèàëüíûõ ÿì ñðàâíèâàþòñÿ. Ýòîò ìîìåíò ýâîëþ�öèè ñèñòåìû ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 3.Òàêèì îáðàçîì, ó÷åò ñòàðøèõ ïîðÿäêîâ òåîðèèâîçìóùåíèé ïðè íàõîæäåíèè ïàðíîãî ý��åêòèâíî�ãî ïîòåíöèàëà ìåæèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïîçâî�ëÿåò ïðîñëåäèòü ïîâåäåíèå ýòîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âíåïîñðåäñòâåííîé îêðåñòíîñòè òî÷êè ïåðåõîäà ãå�ëèÿ ìåæäó îäíîêðàòíî è äâóêðàòíî èîíèçîâàííûìèàòîìàìè ãåëèÿ. Îí òàêæå ÿâëÿåòñÿ, ñ íàøåé òî÷êèçðåíèÿ, âàæíûì ïðè îáñóæäåíèè âîïðîñà îá óñòîé�÷èâîñòè ãåëèÿ â ìåòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè. Ñîãëàñíîäàííûì ðàñ÷åòàì, â øèðîêîì èíòåðâàëå ïëîòíîñòåéãëóáèíà ïîòåíöèàëüíîé ÿìû, ñîîòâåòñòâóþùåé ìå�òàëëè÷åñêîé ñâÿçè èîíîâ ãåëèÿ, ñîñòàâëÿåò íåñêîëü�êî òûñÿ÷ ãðàäóñîâ Êåëüâèíà. Ïðè áîëåå âûñîêèõòåìïåðàòóðàõ ãåëèé íå ìîæåò íàõîäèòüñÿ â ñòàáèëü�íîì æèäêîì ñîñòîÿíèè, à ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîëíî�ñòüþ èîíèçîâàííóþ ïëàçìó. À, íàïðèìåð, ïðè êîì�íàòíîé òåìïåðàòóðå ãåëèé âïîëíå ìîã áû íàõîäèò�ñÿ â ñòàáèëüíîì æèäêîì ìåòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè.Âî âñÿêîì ñëó÷àå, ýòî íå ïðîòèâîðå÷èò ðåçóëüòàòàìíàøèõ ðàñ÷åòîâ. Âîïðîñ î âîçìîæíîñòè ñóùåñòâîâà�íèÿ ãåëèÿ â ìåòàëëè÷åñêîì òâåðäîì ñîñòîÿíèè îñòà�åòñÿ îòêðûòûì. Òàê, ñóùåñòâóþò óáåäèòåëüíûå äî�êàçàòåëüñòâà òîãî, ÷òî ñóùåñòâîâàíèå ìåòàëëè÷åñêî�ãî âîäîðîäà â òâåðäîì ñîñòîÿíèè íåâîçìîæíî [32℄.Ñîãëàñíî ýòîé ðàáîòå, åäèíñòâåííîé òâåðäîé �àçîéâîäîðîäà ÿâëÿåòñÿ åãî ìîëåêóëÿðíàÿ �àçà, à ïåðå�186



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 2013 Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëè÷åñêîãî ãåëèÿU2 + U3U2
0 1 2 3 4 5 6R; àò. åä.�4000�3000�2000�100001000200030004000U; K

�èñ. 1. Ïàðíîå ý��åêòèâíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæ-äó ÿäðàìè ãåëèÿ ïðè ïëîòíîñòè 6:7 ã/ñì3
U2 + U3U2

0 654321 R; àò. åä.�5000500001000015000200002500030000U; K

�èñ. 2. Ïàðíîå ý��åêòèâíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæ-äó ÿäðàìè ãåëèÿ ïðè ïëîòíîñòè 5:8 ã/ñì3õîä âîäîðîäà â ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå îçíà÷àåòïåðåõîä â ñîñòîÿíèå êâàíòîâîé æèäêîñòè áëàãîäàðÿêâàíòîâûì íóëåâûì êîëåáàíèÿì àòîìîâ. �åçóëüòà�òû íàøèõ ðàñ÷åòîâ òàêæå ñâèäåòåëüñòâóþò î òîì,÷òî â öåíòðàëüíûõ îáëàñòÿõ âñåõ ïëàíåò-ãèãàíòîâñîëíå÷íîé ñèñòåìû ãåëèé ìîæåò íàõîäèòüñÿ â ìåòàë�ëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè.Îòìåòèì, ÷òî ê èñïîëüçîâàíèþ ïîëó÷åííûõ ðå�çóëüòàòîâ äëÿ íàõîæäåíèÿ äèàìåòðà òâåðäûõ ñ�åðñëåäóåò îòíîñèòüñÿ êàê ê ïîëåçíûì îöåíêàì. Îñòà�åòñÿ îòêðûòûì âîïðîñ î ðîëè ÷ëåíîâ áîëåå âûñîêî�ãî, ÷åì òðåòèé, ïîðÿäêîâ òåîðèè âîçìóùåíèé ïðèðàñ÷åòå ïàðíîãî ý��åêòèâíîãî ìåæïðîòîííîãî âçà�

�5000050001000015000200002500030000U; K U2U2 + U3
0 1 2 3 4 5 6R; àò. åä.�èñ. 3. Ïàðíîå ý��åêòèâíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæ-äó ÿäðàìè ãåëèÿ ïðè ïëîòíîñòè 5:3 ã/ñì3èìîäåéñòâèÿ. Òàê, ðàñ÷åò äèàìåòðà ïðè èñïîëüçîâà�íèè ïàðíîãî ý��åêòèâíîãî ìåæúÿäåðíîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ âî âòîðîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé ïðèòåìïåðàòóðå 10000 Ê è ïëîòíîñòè 5.3 ã/ñì3 äàåò âå�ëè÷èíó 2.101 àò. åä. Ïðè ó÷åòå ÷ëåíà òðåòüåãî ïîðÿä�êà ýòî çíà÷åíèå áóäåò óæå 1.778 àò. åä. ×ëåí ÷åòâåð�òîãî ïîðÿäêà ó÷åñòü óæå íå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæ�íûì. Â ðåçóëüòàòå âîïðîñ î äîñòàòî÷íî òî÷íîì çíà�÷åíèè äèàìåòðà òâåðäûõ ñ�åð ðåøèòü íå óäàåòñÿ.Ìîæíî ëèøü ïðåäïîëàãàòü, ÷òî ó÷åò ÷ëåíîâ ñòàðøå�ãî ïîðÿäêà ïðèâîäèò ê äàëüíåéøåìó óìåíüøåíèþäèàìåòðà. Åñëè äàëåå ïðåäïîëîæèòü, ÷òî òåìï ýòèõèçìåíåíèé îáðàçóåò ãåîìåòðè÷åñêóþ ïðîãðåññèþ, òîçíà÷åíèå äèàìåòðà òâåðäûõ ñ�åð, ïîëó÷åííîå âî âòî�ðîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé, ñëåäóåò óìíîæèòüíà � = 0:5. Â ýòîì ñëó÷àå äèàìåòð îêàæåòñÿ áëèçêèìê äèàìåòðó ïåðâîé áîðîâñêîé îðáèòû îäíîêðàòíîèîíèçîâàííîãî àòîìà ãåëèÿ. Ê ñ÷àñòüþ, íàéäåííûéòàêèì îáðàçîì êîý��èöèåíò � äîñòàòî÷íî ñëàáî çà�âèñèò è îò ïëîòíîñòè, è îò òåìïåðàòóðû. Ïî ýòîéïðè÷èíå ìû â äàëüíåéøåì áóäåì ñ÷èòàòü ýòîò êîý���èöèåíò ïîñòîÿííîé âåëè÷èíîé, à çàâèñèìîñòü äèà�ìåòðà òâåðäûõ ñ�åð îò ïëîòíîñòè è òåìïåðàòóðûòàêîé æå, êàê è â ñëó÷àå åãî íàõîæäåíèÿ âî âòîðîìïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé ïî ýëåêòðîí-ÿäåðíîìóâçàèìîäåéñòâèþ.6. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂÏðåæäå âñåãî âûÿñíèì, íàñêîëüêî ïðàâîìåðíîèñïîëüçîâàòü òåîðèþ âîçìóùåíèé ïî ýëåêòðîí-ÿäåð-íîìó âçàèìîäåéñòâèþ äëÿ íàõîæäåíèÿ ñâîáîäíîé187
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5 6 7 8 9n; ã/ñì3�2:3�2:2�2:1�2:0�1:9�1:8F; àò. åä.

�èñ. 4. Çàâèñèìîñòè îò ïëîòíîñòè ñâîáîäíîé ýíåð-ãèè ïðè T = 10000 Ê, íàéäåííîé âî âòîðîì F2(n; T )è òðåòüåì F3(n; T ) ïîðÿäêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé, àòàêæå åå îöåíêè F (n; T ) â ïðîèçâîëüíîì ïîðÿäêåýíåðãèè. Íà ðèñ. 4 ïðèâåäåí ãðà�èê çàâèñèìîñ-òè ñâîáîäíîé ýíåðãèè îò ïëîòíîñòè. Îöåíêè ñâî�áîäíîé ýíåðãèè F (n; T ) âûïîëíåíû â ïðåäïîëîæå�íèè, ÷òî ðÿä òåîðèè âîçìóùåíèé ñòðóêòóðíî çàâè�ñÿùåé ÷àñòè âíóòðåííåé ýíåðãèè ïðåäñòàâëÿåò ñî�áîé ðÿä ãåîìåòðè÷åñêîé ïðîãðåññèè ñî çíàìåíàòåëåìE3(n; T )=E2(n; T ). Âèäíî, ÷òî âêëàä ñòàðøèõ ïîðÿä�êîâ òåîðèè âîçìóùåíèé áûñòðî óáûâàåò. ×ëåíû ðÿ�äà òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè âûøåòðåòüåãî ïîðÿäêà äîñòàòî÷íî ìàëû.Ïîõîæèé âèä èìååò è çàâèñèìîñòü äàâëåíèÿ Fîò ïëîòíîñòè (ðèñ. 5). Îäíàêî åñòü è íåêîòîðîå îò�ëè÷èå. �ÿä òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ äàâëåíèÿ õîòÿè ñõîäèòñÿ, íî íåñêîëüêî ìåäëåííåå, ÷åì äëÿ ñâî�áîäíîé ýíåðãèè. Ïðè ýòîì ñêîðîñòü ñõîäèìîñòè ðÿ�äà âîçðàñòàåò ñ óâåëè÷åíèåì ïëîòíîñòè. Çíà÷åíèåäàâëåíèÿ ïðè ïëîòíîñòè 5.3 ã/ñì3 ñîñòàâëÿåò îêîëî18 Ìáàð. Åñëè ñ÷èòàòü, ÷òî ïðè ïëîòíîñòè, ìåíüøåé5.3 ã/ñì3, ãåëèé íàõîäèòñÿ â îäíîêðàòíî èîíèçîâàí�íîì ñîñòîÿíèè, òî óêàçàííîå çíà÷åíèå äàâëåíèÿ, âè�äèìî, ÿâëÿåòñÿ âåðõíåé ãðàíèöåé äëÿ ãåëèÿ â ýòîìñîñòîÿíèè. Ïðèâåäåííûå íà ðèñ. 5 çíà÷åíèÿ äàâëå�íèÿ è ïëîòíîñòè âïîëíå óêëàäûâàþòñÿ â äèàïàçîíäàâëåíèé è ïëîòíîñòåé âî âíóòðåííåé îáëàñòè òàêîéïëàíåòû, êàê Þïèòåð [33℄. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî óêà�çûâàåò íà âîçìîæíîñòü ñóùåñòâîâàíèÿ ìåòàëëè÷å�ñêîãî ãåëèÿ â öåíòðàëüíûõ îáëàñòÿõ íå òîëüêîÞïè�òåðà, íî è äðóãèõ ýêçîïëàíåò ãðóïïû Þïèòåðà.Íà ðèñ. 6 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ äàâëåíèÿ P êàê�óíêöèè ïëîòíîñòè ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ òåì�ïåðàòóðû. Ýòè çàâèñèìîñòè èìåþò ìîíîòîííî âîç�

P2P3P
5:4 5:8 6:2 6:6 7:0n; ã/ñì3121620

242832
P; Ìáàð

�èñ. 5. Çàâèñèìîñòè îò ïëîòíîñòè äàâëåíèÿ ïðèT = 10000 Ê, íàéäåííîãî âî âòîðîì P2(n; T ) è òðå-òüåì P3(n; T ) ïîðÿäêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé, à òàê-æå åãî îöåíêè P (n; T ) â ïðîèçâîëüíîì ïîðÿäêå10000 K20000 K40000 K60000 K
5:4 5:8 6:2 6:6 7:0n; ã/ñì316202428

32364044
48P; Ìáàð

�èñ. 6. Çàâèñèìîñòè äàâëåíèÿ, âû÷èñëåííîãî â òðå-òüåì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé, îò ïëîòíîñòè ïðèðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ òåìïåðàòóðûðàñòàþùèé õàðàêòåð è â ðàññìàòðèâàåìîì äèàïà�çîíå ïëîòíîñòåé è òåìïåðàòóð ÿâëÿþòñÿ ïî÷òè ëè�íåéíûìè. Ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ è çàâèñèìîñòè îòïëîòíîñòè è òåìïåðàòóðû ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâ�ëåíèÿ RHe äâóêðàòíî èîíèçîâàííîãî ìåòàëëè÷åñêî�ãî ãåëèÿ. Íà ðèñ. 7 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû âû÷èñ�ëåíèé àíàëîãè÷íî ñëó÷àþ ìåòàëëè÷åñêîãî âîäîðî�äà [15℄. Àíàëèç ïîêàçûâàåò, ÷òî â ðàññìàòðèâàåìîì188
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5:4 5:8 6:2 6:6 7:075808590

95100105110

n; ã/ñì3

RHe; ìêÎì � ñì

�èñ. 7. Çàâèñèìîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâëå-íèÿ, ðàññ÷èòàííûå â òðåòüåì ïîðÿäêå òåîðèè âîç-ìóùåíèé, îò ïëîòíîñòè ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòó-ðàõäèàïàçîíå ïëîòíîñòåé è òåìïåðàòóð ðÿä òåîðèè âîç�ìóùåíèé òàêæå äîñòàòî÷íî õîðîøî ñõîäèòñÿ. Ýëåê�òðè÷åñêîå ñîïðîòèâëåíèå äâóõâàëåíòíîãî ìåòàëëè�÷åñêîãî ãåëèÿ ëåæèò â èíòåðâàëå çíà÷åíèé, õàðàê�òåðíîì äëÿ ïðîñòûõ äâóõâàëåíòíûõ ìåòàëëîâ. Ïðèýòîì ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû ýëåêòðè÷åñêîå ñîïðîòèâ�ëåíèå ìåòàëëè÷åñêîãî ãåëèÿ óáûâàåò, ÷òî òàêæå õà�ðàêòåðíî äëÿ ýòèõ ìåòàëëîâ.Â öåëîì ðàññìîòðåííàÿ êàðòèíà ðàçëè÷íûõñâîéñòâ äâóêðàòíî èîíèçèðîâàííîãî ìåòàëëè÷åñêî�ãî ãåëèÿ ïðåäñòàâëÿåòñÿ íàì âåñüìà ðåàëèñòè÷íîé.Èñïîëüçîâàííûé ïðè ðàñ÷åòàõ äèàïàçîí ïëîòíî�ñòåé, äàâëåíèé è òåìïåðàòóð ìîæåò áûòü äîñòèãíóòýêñïåðèìåíòàëüíî óæå â áëèæàéøåì áóäóùåì. Íàìïðåäñòàâëÿåòñÿ, ÷òî ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ÿâëÿþòñÿõîðîøèì îðèåíòèðîì ïðè èçó÷åíèè ðàçëè÷íûõñâîéñòâ îäíîêðàòíî èîíèçîâàííîãî ìåòàëëè÷åñêîãîãåëèÿ. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå òåîðèÿ, êîíå÷íî, áóäåòñîäåðæàòü áîëüøåå ÷èñëî ñâîáîäíûõ ïàðàìåòðîâ,à äëÿ èõ îïðåäåëåíèÿ ïîòðåáóåòñÿ ýêñïåðèìåí�òàëüíàÿ èí�îðìàöèÿ, ñâÿçàííàÿ ñ ìåòàëëè÷åñêèìñîñòîÿíèåì ãåëèÿ.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Å. �. Ìàêñèìîâ, Þ. Ò. Øèëîâ, ÓÔÍ 169, 1223(1999).2. Â. Å. Ôîðòîâ, ÓÔÍ 177, 347 (2007).
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