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Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòûÐàáîòà ïîñâÿùåíà ðàçðàáîòêå è èñïîëüçîâàíèþ ïîëóýìïèðè÷åñêèõ øè�ðîêîäèàïàçîííûõ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ ïëîòíîé ïëàçìû ìåòàëëîâ íà îñíîâåìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè äëÿ ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû.Àêòóàëüíîñòü òåìû. Ïðè âîçäåéñòâèè íà ìåòàëëû èíòåíñèâíûõ ïî�òîêîâ ýíåðãèè, âêëþ÷àÿ ýëåêòðîìàãíèòíîå èçëó÷åíèå, ïó÷êè ýëåêòðîíîâ èèîíîâ, ìîùíûå èìïóëüñû òîêà, âûñîêîñêîðîñòíîå ïðîáèâàíèå, ïðîèñõîäèòçíà÷èòåëüíûé íàãðåâ è ñæàòèå âåùåñòâà ñ ïîñëåäóþùèì åãî ðàñøèðåíèåì.Â òàêèõ ïðîöåññàõ äîñòèãàþòñÿ òåìïåðàòóðû è ïëîòíîñòè, ïðè êîòîðûõ ïðî�èñõîäèò èîíèçàöèÿ âåùåñòâà, è îáðàçóåòñÿ ïëîòíàÿ ïëàçìà. Ðàñ÷åò òåðìîäè�íàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ íåèäåàëüíîé ïëàçìû, â êîòîðîé ýíåðãèÿ ìåæ÷àñòè÷íî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñðàâíèìà èëè ïðåâîñõîäèò êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ ÷àñòèö,ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âåñüìà ñëîæíóþ çàäà÷ó [1, 2]. Ñòðîãèå òåîðåòè÷åñêèå ïîä�õîäû [3] ïðèìåíèìû ëèøü â îãðàíè÷åííîé îáëàñòè ôàçîâîé äèàãðàììû è ñòàë�êèâàþòñÿ ñî çíà÷èòåëüíûìè òðóäíîñòÿìè ïðè îïèñàíèè êâàíòîâûõ ýôôåêòîâè ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé. Õèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ïëàçìû îñíîâàíà íà óðàâíåíè�ÿõ èîíèçàöèîííîãî ðàâíîâåñèÿ è øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿñâîéñòâ ñëàáîíåèäåàëüíîé ïëàçìû, îäíàêî ó÷åò ýôôåêòîâ íåèäåàëüíîñòè èâûðîæäåíèÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñåðüåçíóþ òåîðåòè÷åñêóþ è ìåòîäè÷åñêóþïðîáëåìó, ïîëíîñòüþ íå ðåøåííóþ äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè [4, 5]. Êâàíòîâî�ñòàòèñòè÷åñêèå ìîäåëè [6] îñíîâàíû íà ðåøåíèè ìíîãîýëåêòðîííîãî óðàâíå�íèÿØðåäèíãåðà äëÿ èçîëèðîâàííîãî àòîìà èëè àòîìà â ÿ÷åéêå ñ ðàçëè÷íûìèãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè. ×àùå âñåãî â òàêèõ ìîäåëÿõ ðàññìàòðèâàþò òîëü�êî ñâîéñòâà ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû â ïðèáëèæåíèè ñôåðè÷åñêîé ÿ÷åéêè èïðåíåáðåãàþò êîððåëÿöèîííûìè ýôôåêòàìè. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ äëÿ ðàñ÷åòàòåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïëîòíîé ïëàçìû íàèáîëåå ïåðñïåêòèâåí ìåòîäêâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [7], îñíîâàííûé íà ìåòîäå ôóíêöèîíàëàïëîòíîñòè äëÿ ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû è ìåòîäå êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿð�íîé äèíàìèêè äëÿ èîíîâ. Òåì íå ìåíåå, ýòîò ìåòîä òðåáóåò áîëüøîãî îáúåìàâû÷èñëåíèé è ìîæåò ïðèìåíÿòüñÿ òîëüêî ïðè ñðàâíèòåëüíî íèçêèõ òåìïåðà�òóðàõ.Òàêèì îáðàçîì, íåñìîòðÿ íà çíà÷èòåëüíûé ïðîãðåññ â ðàçðàáîòêå ìîäå�ëåé äëÿ ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïëîòíîé ïëàçìû, ïðè ïîñòðîå�íèè óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ ÷àùå âñåãî èñïîëüçóåòñÿ ïîëóýìïèðè÷åñêèé ïîäõîä,â êîòîðîì â âûðàæåíèå äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, îáëàäàþùååíåîáõîäèìûìè àñèìïòîòèêàìè, ââîäÿòñÿ êîíñòàíòû, îïðåäåëÿåìûå ïóòåì ñî�ïîñòàâëåíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è ðàñ÷åòíûìè äàííûìè [8]. Äëÿ îïèñàíèÿòåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ýëåêòðîíîâ â ìåòàëëàõ ÷àñòî èñïîëüçóþò âûðà�æåíèÿ, îñíîâàííûå íà ìîäåëè èäåàëüíîãî ôåðìè-ãàçà, ÷òî ÿâëÿåòñÿ äîñòà�òî÷íî ãðóáûì ïðèáëèæåíèåì. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, íåïîñðåäñòâåííîå èñïîëüçî�3



âàíèå äëÿ ýòîé öåëè êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèõ ìîäåëåé ÿâëÿåòñÿ íåæåëàòåëü�íûì, òàê êàê ýòè ìîäåëè ïëîõî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìèïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Òàêèì îáðàçîì, ñóùåñòâóåò ïîòðåáíîñòü â ñîçäà�íèè óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ, êîòîðûå ìîæíî áûëî áû èñïîëüçîâàòü â øèðîêîìäèàïàçîíå òåìïåðàòóð è ïëîòíîñòåé, âêëþ÷àÿ íîðìàëüíûå óñëîâèÿ è îáëàñòüïëîòíîé ïëàçìû, ÷òî ñîñòàâëÿåò àêòóàëüíîñòü äàííîé ðàáîòû.Öåëü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ñîñòîèò â ðàçðàáîòêå øèðîêîäèàïà�çîííûõ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ ïëîòíîé ïëàçìû ìåòàëëîâ íà îñíîâå êîíå÷íî�òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè è èõ èñïîëüçîâàíèè äëÿ ìîäåëèðîâà�íèÿ ðàçëè÷íûõ çàäà÷ ôèçèêè âûñîêèõ ïëîòíîñòåé ýíåðãèè, âêëþ÷àÿ âîçäåé�ñòâèå ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ íà âåùåñòâî.Äëÿ äîñòèæåíèÿ ïîñòàâëåííûõ öåëåé áûëè ðåøåíû ñëåäóþùèå çàäà÷è.1. Ðàçðàáîòàíà ìåòîäèêà ðàñ÷åòà âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêî�ãî ïîòåíöèàëà êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè.2. Ðàçðàáîòàíà ìåòîäèêà ðàñ÷åòà òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ â òåðìîäè�íàìè÷åñêèå ôóíêöèè êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè ñçàäàííîé òî÷íîñòüþ.3. Ïðîâåäåíî ñîïîñòàâëåíèå òåïëîâîãî äàâëåíèÿ è òåïëîåìêîñòè ýëåêòðî�íîâ êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè ñ ìåòîäîì ôóíêöè�îíàëà ïëîòíîñòè è ïîëóýìïèðè÷åñêèìè óðàâíåíèÿìè ñîñòîÿíèÿ ìåòàë�ëîâ.4. Ïîñòðîåíû ïîëóýìïèðè÷åñêèå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëîâ, â êîòî�ðûõ â êà÷åñòâå òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ èñïîëüçóåòñÿ êîíå÷íî-òåì�ïåðàòóðíàÿ ìîäåëü Òîìàñà�Ôåðìè.5. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíî âëèÿíèå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ íà äèíàìèêó âçàè�ìîäåéñòâèÿ óëüòðàêîðîòêèõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ ñ ìåòàëëîì.Íàó÷íàÿ íîâèçíà1. Â ðàáîòå âïåðâûå ðàçðàáîòàí ñïîñîá ðàñ÷åòà âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ òåð�ìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà â êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òîìà-ñà�Ôåðìè.2. Âïåðâûå îáîñíîâàí ñïîñîá ðàñ÷åòà òåïëîâîãî âêëàäà â òåðìîäèíàìè÷å�ñêèå ôóíêöèè êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè ñ çàäàí�íîé òî÷íîñòüþ.3. Âïåðâûå ïðîäåìîíñòðèðîâàíî õîðîøåå ñîãëàñèå òåïëîâîãî âêëàäà ýëåê�òðîíîâ â òåðìîäèíàìè÷åñêèå ôóíêöèè êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëèÒîìàñà�Ôåðìè ñ ðàñ÷åòàìè ìåòîäîì ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè.4



4. Âïåðâûå ïîñòðîåíû øèðîêîäèàïàçîííûå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ìåòàë�ëîâ, â êîòîðûõ â êà÷åñòâå òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ èñïîëüçóåòñÿêîíå÷íî-òåìïåðàòóðíàÿ ìîäåëü Òîìàñà�Ôåðìè.Íàó÷íàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü1. Ìåòîäèêà ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîéìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè ìîæåò áûòü ÷àñòè÷íî èñïîëüçîâàíà â äðóãèõêâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèõ ìîäåëÿõ äëÿ ïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè ðàñ÷åòîâ.2. Ìåòîäèêà âêëþ÷åíèÿ òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ, ðàññ÷èòûâàåìîãîïî êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèì ìîäåëÿì, ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà äëÿðàñøèðåíèÿ îáëàñòè ïðèìåíèìîñòè øèðîêîäèàïàçîííûõ óðàâíåíèé ñî�ñòîÿíèÿ.3. Òàáëèöû òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ âêîíå÷íî-òåìïåðàòóðíóþ ìîäåëü Òîìàñà�Ôåðìè ìîãóò áûòü èñïîëüçîâà�íû äëÿ òåîðåòè÷åñêèõ è ïðàêòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ.4. Ïîëóýìïèðè÷åñêèå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, ïîëó÷åííûå â ðàáîòå, ìîãóòáûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ ãèäðîäèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â çàäà÷àõâîçäåéñòâèÿ ìîùíûõ ïîòîêîâ ýíåðãèè íà âåùåñòâî.Íà çàùèòó âûíîñÿòñÿ ñëåäóþùèå îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è ïîëî�æåíèÿ.1. Ìåòîäèêà ðàñ÷åòà âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà â êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè.2. Ìåòîäèêà ðàñ÷åòà òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ â òåðìîäèíàìè÷åñêèåôóíêöèè êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè ñ çàäàííîé òî÷�íîñòüþ.3. Ðåçóëüòàòû ñðàâíåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé ýëåêòðîíîâ, âû÷èñ�ëåííûõ ïî êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè, ñ ðàñ÷åòàìèìåòîäîì ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè è øèðîêîäèàïàçîííûìè óðàâíåíèÿìèñîñòîÿíèÿ.4. Øèðîêîäèàïàçîííûå ïîëóýìïèðè÷åñêèå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëîâ,ñîãëàñóþùèåñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè è ñîäåðæàùèå â êà�÷åñòâå òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ òåðìîäèíàìè÷åñêèå ôóíêöèè êî�íå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè.
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Àïðîáàöèÿ ðàáîòû.Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèè äîêëàäûâàëèñüíà XXÌåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè ¾Âîçäåéñòâèå èíòåíñèâíûõ ïîòîêîâ ýíåð�ãèè íà âåùåñòâî¿ (Ýëüáðóñ, 2005 ã.), XXI Ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè ¾Óðàâ�íåíèÿ ñîñòîÿíèÿ âåùåñòâà¿ (Ýëüáðóñ, 2006 ã.), 33rd EPS Conference on PlasmaPhysics (Ðèì, Èòàëèÿ, 2006 ã.), International Conference on New Models andHydrocodes for Shock Wave Processes in Condensed Matter (Äèæîí, Ôðàí�öèÿ, 2006 ã.), XLIX íàó÷íîé êîíôåðåíöèè ÌÔÒÈ (Äîëãîïðóäíûé, 2006 ã.),L íàó÷íîé êîíôåðåíöèè ÌÔÒÈ (Äîëãîïðóäíûé, 2007 ã.), XII Ðîññèéñêîé êîí�ôåðåíöèè ïî òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì âåùåñòâ (Ìîñêâà, 2008 ã.), XXIVInternational Conference on Interaction of Intense Energy Fluxes with Matter(Ýëüáðóñ, 2009 ã.), XI Ìåæäóíàðîäíîì ñåìèíàðå ¾Ñóïåðâû÷èñëåíèÿ è ìàòå�ìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå¿ (Ñàðîâ, 2009 ã.), Ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèèÕ Çàáàáàõèíñêèå íàó÷íûå ÷òåíèÿ (Ñíåæèíñê, 2010 ã.).Ïóáëèêàöèè.Ìàòåðèàëû äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíû â 17 ïå÷àòíûõ ðà�áîòàõ, èç íèõ 3 ñòàòüè â ðåöåíçèðóåìûõ æóðíàëàõ, 2 ñòàòüè â ñáîðíèêàõ òðó�äîâ êîíôåðåíöèé è 12 òåçèñîâ äîêëàäîâ.Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà. Ñîäåðæàíèå äèññåðòàöèè è îñíîâíûå ïîëîæå�íèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó, îòðàæàþò ïåðñîíàëüíûé âêëàä àâòîðà â îïóáëè�êîâàííûå ðàáîòû. Àâòîðîì áûëè ïðîâåäåíû âñå ðàñ÷åòû ïî êîíå÷íî-òåìïåðà�òóðíîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè, ïîñòðîåíû è äîâåäåíû äî ïðàêòè÷åñêîãî èñ�ïîëüçîâàíèÿ âñå ðàçðàáîòàííûå èì óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ. Àâòîð òàêæå ïðèíè�ìàë ó÷àñòèå â ðàñ÷åòàõ ìåòîäîì ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè è â ìîäåëèðîâàíèèâîçäåéñòâèÿ óëüòðàêîðîòêèõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ íà âåùåñòâî. Íà îñíîâàíèèðåçóëüòàòîâ èññëåäîâàíèÿ àâòîðîì ñôîðìóëèðîâàíû è îáîñíîâàíû âûâîäû èçàêëþ÷åíèÿ, âîøåäøèå â äèññåðòàöèþ.Ñòðóêòóðà è îáúåì äèññåðòàöèè. Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ,îáçîðà ëèòåðàòóðû, 4-õ ãëàâ, çàêëþ÷åíèÿ è áèáëèîãðàôèè. Îáùèé îáúåì äèñ�ñåðòàöèè 122 ñòðàíèöû, âêëþ÷àÿ 36 ðèñóíêîâ è 2 òàáëèöû. Áèáëèîãðàôèÿâêëþ÷àåò 126 íàèìåíîâàíèé.Ñîäåðæàíèå ðàáîòûÂî Ââåäåíèè îáîñíîâàíà àêòóàëüíîñòü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû, ñôîð�ìóëèðîâàíà öåëü è àðãóìåíòèðîâàíà íàó÷íàÿ íîâèçíà èññëåäîâàíèé, ïîêàçàíàïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ, ïðåäñòàâëåíû âûíîñèìûåíà çàùèòó íàó÷íûå ïîëîæåíèÿ.Â îáçîðå ëèòåðàòóðû ðàññìîòðåíû êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèå ìîäåëèäëÿ ðàñ÷åòîâ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìåòàëëîâ: ìîäåëü Òîìàñà�Ôåðìè ñðàçëè÷íûìè ïîïðàâêàìè è ìîäåëü Õàðòðè�Ôîêà�Ñëýòåðà ñ ðàçëè÷íûìè ãðà�íè÷íûìè óñëîâèÿìè. Ïðîâåäåí àíàëèç äîñòîèíñòâ è íåäîñòàòêîâ ýòèõ ìîäå�ëåé, îáñóæäåíû îáëàñòè èõ ïðèìåíèìîñòè. Ïðèâîäÿòñÿ îñíîâû ìåòîäà ôóíê�6



öèîíàëà ïëîòíîñòè è ðàññìàòðèâàåòñÿ åãî ïðèìåíåíèå äëÿ ðàñ÷åòîâ òåðìî�äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìåòàëëîâ. Àíàëèçèðóþòñÿ äîñòîèíñòâà è íåäîñòàòêèñóùåñòâóþùèõ ïîëóýìïèðè÷åñêèõ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëîâ ñ òî÷êè çðå�íèÿ èõ ïðàêòè÷åñêîãî èñïîëüçîâàíèÿ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ ïðè âû�ñîêèõ äàâëåíèÿõ è òåìïåðàòóðàõ.Â ïåðâîé ãëàâå îáñóæäàåòñÿ ñïîñîá âû÷èñëåíèÿ òåïëîâîãî âêëàäà âòåðìîäèíàìè÷åñêèå ôóíêöèè êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè(ÊÒÒÔ) â øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð è ïëîòíîñòåé.Ìîäåëü ÊÒÒÔ ñâîäèòñÿ ê ðåøåíèþ êðàåâîé çàäà÷è, çàïèñàííîé â àòîì�íîé ñèñòåìå åäèíèö:














W ′
u = 2uV ;

V ′
u = 2au3θ3/2I1/2

(

W+u2µ
θu2

)

;

W |u=0 = Z
r0

, W |u=1 = W ′
u |u=1 = 0.

(1)Çäåñü W = ϕ − u2µ, ϕ � áåçðàçìåðíûé ñàìîñîãëàñîâàííûé ïîòåíöèàë Òî�ìàñà�Ôåðìè, ϕ(x)/x = V(r) + µ, 0 < x ≤ 1, x = u2 = r/r0, θ � òåìïåðàòóðà,
µ � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, φ = ϕ/(u2θ), a = 4

√
2r2

0/π, υ = 4

3
πr3

0, r0 � ðàäèóññôåðè÷åñêîé ÿ÷åéêè, Z � çàðÿä ÿäðà, υ � îáúåì àòîìíîé ÿ÷åéêè. Ôóíêöèÿ
W ÿâëÿåòñÿ áîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíîé äëÿ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ïî ñðàâíåíèþñ ϕ, ò.ê. îíà ÿâëÿåòñÿ ìîíîòîííîé è âûïóêëîé ïî ðàäèóñó ÿ÷åéêè.Äàâëåíèå, ýíåðãèÿ è ýíòðîïèÿ ýëåêòðîíîâ â ìîäåëè ÊÒÒÔ âû÷èñëÿþò�ñÿ èç ôèçè÷åñêèõ ñîîáðàæåíèé [6, 9, 10]. Íàïðèìåð, äàâëåíèå P ìîæåò áûòüðàññ÷èòàíî êàê èçìåíåíèå ïëîòíîñòè ïîòîêà èìïóëüñà ýëåêòðîíîâ â åäèíèöóâðåìåíè ïðè îòðàæåíèè îò ãðàíèöû ñôåðè÷åñêîé ÿ÷åéêè; ýíåðãèÿ E ÿâëÿåò�ñÿ ñóììîé êèíåòè÷åñêîé è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèé; ýíòðîïèÿ S ìîæåò áûòüïîëó÷åíà èç åå ñòàòèñòè÷åñêîãî îïðåäåëåíèÿ. Ìîäåëü ÊÒÒÔ ÿâëÿåòñÿ òåðìî�äèíàìè÷åñêè ñîãëàñîâàííîé, è åå ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ ìîæåò áûòü çàïèñàíà âñëåäóþùåì âèäå [10, 11]:

F (υ, θ) =
2
√

2υθ5/2

π2



I3/2

(µ

θ

)

− 8

1∫

0

u5I3/2(φ) dx + 3

1∫

0

u5φI1/2 (φ) dx



 . (2)Ñëåäîâàòåëüíî, âñå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû ìîãóò áûòü ðàññ÷èòàíûïóòåì äèôôåðåíöèðîâàíèÿ âûðàæåíèÿ (2) â êàíîíè÷åñêîì àíñàìáëå.Âòîðûå ïðîèçâîäíûå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (2) ìîæíî âû÷èñ�ëèòü ÷èñëåííûì äèôôåðåíöèðîâàíèåì. Ýòîò ïîäõîä, îäíàêî, ÿâëÿåòñÿ ãðó�áûì è âû÷èñëèòåëüíî íåýôôåêòèâíûì. Ìîæíî ïðåäëîæèòü ñëåäóþùèé ïðÿ�ìîé ñïîñîá âû÷èñëåíèÿ âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà F ′′
υυ, F ′′

υθ, F ′′
θθ. Äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî íàéòè ïðîèçâîäíûå S ′

θ, P ′
θ, P ′

υ, êîòîðûå7



âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ïðîèçâîäíûå ïîòåíöèàëà Òîìàñà�Ôåðìè è õèìïîòåíöèà�ëà ïî îáúåìó è òåìïåðàòóðå ïðè ïîñòîÿííîì ÷èñëå ÷àñòèö. Â ñâîþ î÷åðåäü,ýòè ïðîèçâîäíûå (ϕ′
θ)N,υ, (µ′

θ)N,υ, (µ′
υ)N,θ ìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç àíàëîãè÷íûåïðîèçâîäíûå â áîëüøîì êàíîíè÷åñêîì àíñàìáëå, (ϕ′

µ)υ,θ, (N ′
µ)υ,θ, (N ′

υ)µ,θ è
(N ′

θ)µ,υ. Ïðîèçâîäíûå â áîëüøîì êàíîíè÷åñêîì àíñàìáëå ìîæíî âû÷èñëèòü,ðåøàÿ óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà, ïîëó÷åííûå ïóòåì äèôôåðåíöèðîâàíèÿ óðàâíå�íèÿ (1). Íàïðèìåð, óðàâíåíèå äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïðîèçâîäíîé (ϕ′
µ)υ,θ áåçðàç�ìåðíîãî ïîòåíöèàëà Òîìàñà�Ôåðìè ïîëó÷àåòñÿ äèôôåðåíöèðîâàíèåì (1) ïî

µ ïðè ïîñòîÿííûõ υ, θ:










Φ′
u = 2uΨ;

Ψ′
u = auθ1/2

(

Φ + u2
)

I−1/2 (φ) ;

Φ |u=1 = Φ′
u |u=1 = 0,

(3)ãäå Φ = (ϕ′
µ)υ,θ − u2. Òîãäà (∂N/∂µ)υ,θ = r0Φ |u=0 .Òåïëîâîé âêëàä â òåðìîäèíàìè÷åñêèå ôóíêöèè ïðè îòíîñèòåëüíî âûñî�êèõ òåìïåðàòóðàõ ìîæíî âû÷èñëèòü ïóòåì âû÷èòàíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ âå�ëè÷èí ïðè θ = 0, íàïðèìåð, PT (υ, θ) = P (υ, θ)−P (υ, 0). Ïðè íèçêèõ òåìïåðà�òóðàõ, îäíàêî, ÷òîáû èçáåæàòü îøèáîê îêðóãëåíèÿ, íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòüàñèìïòîòè÷åñêèå ôîðìóëû êàê â óðàâíåíèè (1), òàê è ïðè âû÷èñëåíèè ïðîèç�âîäíûõ â áîëüøîì êàíîíè÷åñêîì àíñàìáëå. Äåéñòâóÿ òàêèì îáðàçîì, ìîæíîîïðåäåëèòü ïðîèçâîäíûå ñâîáîäíîé ýíåðãèè ïî òåìïåðàòóðå ïðè µ/θ � 1.Îäíàêî ïîëó÷èòü àñèìïòîòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ F , F ′

υ, è F ′′
υυ íå óäàåòñÿ âñèëó òîãî, ÷òî íåèçâåñòíû àñèìïòîòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ϕ, µ è (µ′

υ)N,θ. Ñäðóãîé ñòîðîíû, ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî P , P ′
υ, E è äðóãèå âåëè÷èíû, çàâèñÿùèåîò F , F ′

υ, è F ′′
υυ, ñòðåìÿòñÿ ê

C̃0(υ) + C̃1(υ)θ2 (4)ïðè ìàëûõ θ. Êîýôôèöèåíòû C̃1(υ) â ýòèõ çàâèñèìîñòÿõ ìîæíî îïðåäåëèòüïóòåì ñðàâíåíèÿ ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ôîðìóëàìè ïðè íåìàëûõ θ ïðè êàêîì�íèáóäü çíà÷åíèè òåìïåðàòóðû, íàïðèìåð, µ/θ = 1000.Ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ âîçìîæíà òàêæå ñèòóàöèÿ, êîãäà âû÷èòàíèå¾õîëîäíîãî¿ âêëàäà (ïðè θ = 0) â òåðìîäèíàìè÷åñêèå ôóíêöèè äàåò ñóùå�ñòâåííûå âû÷èñëèòåëüíûå îøèáêè äàæå ïðè µ/T ∼ 1. Àíàëèç ïîêàçàë, ÷òîòàêàÿ ñèòóàöèÿ âîçìîæíà äëÿ ýíåðãèè E è ñâîáîäíîé ýíåðãèè F . Â ýòîì ñëó�÷àå ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ïåðâûì íà÷àëîì òåðìîäèíàìèêè:
E(υ, θ) − E(υ, θ = 0) = ET (θ) =

θ∫

0

θ1S
′
θ(υ, θ1) dθ1. (5)8



Ðèñ. 1. Òåïëîâàÿ ÷àñòü ýíåðãèè ìîäåëè ÊÒÒÔ (ñïëîøíûå ëèíèè) è èäåàëüíîãî ôåðìè-ãàçàýëåêòðîíîâ (ïóíêòèðíûå ëèíèè) ïî îòíîøåíèþ ê ýíåðãèè èäåàëüíîãî áîëüöìàíîâñêîãîãàçà â çàâèñèìîñòè îò îáúåìà íà èçîòåðìàõ θ = 10−4, 10−3, 10−2, 0.1, 1, 10.Ðèñ. 2. Èçîýíòðîïè÷åñêàÿ ñêîðîñòü çâóêà ìîäåëè ÊÒÒÔ (ñïëîøíûå ëèíèè) è èäåàëüíîãîôåðìè-ãàçà ýëåêòðîíîâ (ïóíêòèðíûå ëèíèè) ïî îòíîøåíèþ ê ñêîðîñòè çâóêà èäåàëüíîãîáîëüöìàíîâñêîãî ãàçà â çàâèñèìîñòè îò îáúåìà íà èçîòåðìàõ θ = 10−4, 10−3, 10−2, 0.1, 1, 10.Äëÿ äîñòèæåíèÿ çàäàííîé òî÷íîñòè äëÿ âñåõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè�÷èí âõîäÿùèå â íèõ èíòåãðàëû çàìåíÿþòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèìè äèôôåðåí�öèàëüíûìè óðàâíåíèÿìè [12], à çàòåì ïîëó÷èâøàÿñÿ ñèñòåìà äîïîëíÿåòñÿóðàâíåíèÿìè Òîìàñà�Ôåðìè (1) è ðåøàåòñÿ ìåòîäîì âûñîêîãî ïîðÿäêà ñ àâ�òîìàòè÷åñêèì âûáîðîì øàãà.Â êà÷åñòâå ïðèìåðà áûëà ðàññ÷èòàíà òåïëîâàÿ ÷àñòü ýíåðãèè (ðèñ. 1) èèçîýíòðîïè÷åñêàÿ ñêîðîñòü çâóêà (ðèñ. 2) â øèðîêîì äèàïàçîíå îáúåìîâ íà 6èçîòåðìàõ îò θ = 10−4 to θ = 10. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî äèàïàçîíû òåìïå�ðàòóð è îáúåìîâ, â êîòîðûõ ìîæíî ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû, çíà÷èòåëüíî øèðå òåõ,÷òî ïîêàçàíû íà ðèñ. 1 è 2. Òàêæå íà ðèñóíêàõ ïîêàçàíî ñðàâíåíèå ñ ìîäåëüþèäåàëüíîãî ôåðìè-ãàçà. Õîðîøî âèäíî, ÷òî ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïî ìîäåëèÊÒÒÔ ñòðåìÿòñÿ ê ïðåäåëó èäåàëüíîãî Ôåðìè-ãàçà ïðè ìàëûõ îáúåìàõ è êïðåäåëó èäåàëüíîãî áîëüöìàíîâñêîãî ãàçà ïðè áîëüøèõ îáúåìàõ. Ðàçëè÷èåìåæäó ìîäåëüþ ÊÒÒÔ è èäåàëüíîãî ôåðìè-ãàçà ìîæíî îáúÿñíèòü âëèÿíèåìâçàèìîäåéñòâèÿ, î ÷åì ñâèäåòåëüñòâóåò ïàðàìåòð íåèäåàëüíîñòè Γ = e2/(r̄θ)(r̄ � ñðåäíåå ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿíèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè), êîòîðûé îáðàò�íî ïðîïîðöèîíàëåí òåìïåðàòóðå; ýòèì îáúÿñíÿåòñÿ, ïî÷åìó ðàçëè÷èå ïðîÿâ�ëÿåòñÿ ñèëüíåå ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ.Äëÿ òåîðåòè÷åñêèõ è ïðàêòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ïî ìîäåëè ÊÒÒÔ áûëè ðàñ�ñ÷èòàíû ïîäðîáíûå òàáëèöû òåïëîâîé ÷àñòè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà è åå ïðîèçâîäíûõ âïëîòü äî âòîðûõ; òàêæå â òàáëèöû âêëþ÷àëñÿ ñðåäíèé9



çàðÿä èîíà. Äèàïàçîí òåìïåðàòóð â òàáëèöàõ ñîñòàâëÿåò 12 ïîðÿäêîâ, à îáú�åìîâ � 14 ïîðÿäêîâ, ÷òî âïîëíå äîñòàòî÷íî äëÿ áîëüøèíñòâà ïðèëîæåíèé.Ðåçóëüòàòû ïåðâîé ãëàâû îïóáëèêîâàíû â ðàáîòàõ [A1, A2, A3, A4, A5,A6, A7].Âî âòîðîé ãëàâå ïðîèçâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ðàñ÷åòîâ òåïëîâîé ÷àñòè ìî�äåëè ÊÒÒÔ ñ áîëåå òî÷íûìè ïîäõîäàìè, îñíîâàííûìè íà ìåòîäå ôóíêöèîíà�ëà ïëîòíîñòè, à òàêæå ñ äâóìÿ ïîëóýìïèðè÷åñêèìè óðàâíåíèÿìè ñîñòîÿíèÿ.Èñïîëüçîâàëèñü äâà ïîäõîäà â ðàìêàõ ìåòîäà ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè.Îäèí èç íèõ, ïîëíîïîòåíöèàëüíûé ìåòîä ëèíåéíûõ ìàôôèí-òèí îðáèòàëåé(FP-LMTO) [13], îñíîâàí íà ïðîãðàììíîì ïàêåòå LMTART. Âòîðîé ìåòîä,VASP [14], èñïîëüçóåò äëÿ ñâîåé ðàáîòû ïñåâäîïîòåíöèàëû äëÿ ýëåêòðîíîâêîðà è èäåîëîãèþ ìåòîäà ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè äëÿ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ.Ïðè ñðàâíåíèè ñ ïîëóýìïèðè÷åñêèìè óðàâíåíèÿìè ñîñòîÿíèÿ â êà÷åñòâåïåðâîé ìîäåëè èñïîëüçîâàëñÿ òåïëîâîé âêëàä ýëåêòðîíîâ â ïîòåíöèàë ñâî�áîäíîé ýíåðãèè Fe = Fe(ρ, T ) ìíîãîôàçíîãî óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ àëþìèíèÿ[15]. Â êà÷åñòâå âòîðîé ìîäåëè èñïîëüçîâàëàñü ïðîñòàÿ àïïðîêñèìàöèÿ òåï�ëîâîé ÷àñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè èäåàëüíîãî ôåðìè-ãàçà Fe(ρ, T, Z). Âòîðàÿìîäåëü ñîäåðæèò ÷èñëî ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ Z1 íà îäíó òÿæåëóþ ÷àñòèöóâ êà÷åñòâå âõîäíîãî ïàðàìåòðà. Äëÿ ñðàâíåíèé èñïîëüçîâàëîñü ïîñòîÿííîåçíà÷åíèå Z1 = Z0, ñîîòâåòñòâóþùåå ÷èñëó âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â ìåòàëëåïðè P = 1 áàð è ρ = ρ0.Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíà òåïëîåìêîñòü ïðè ïîñòîÿííîì îáúåìå â âîëüôðàìå,ðàññ÷èòàííàÿ ïî ðàçëè÷íûì ìîäåëÿì (FP-LMTO, VASP, ÊÒÒÔ) äëÿ ñëó÷àÿõîëîäíûõ èîíîâ è íàãðåòûõ ýëåêòðîíîâ íà èçîõîðå ρ = ρ0. Â ìåòîäàõ FP�LMTO è VASP èîíû ðàñïîëàãàëèñü â óçëàõ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, ãöêäëÿ Al è îöê äëÿ âîëüôðàìà. Â ìåòîäå VASP ýëåêòðîíû 3s2, 3p1 äëÿ àëþìè�íèÿ è 5d4, 6s2 äëÿ âîëüôðàìà ñ÷èòàëèñü âàëåíòíûìè.Ðàçëè÷èÿ ìåæäó ìîäåëÿìè FP-LMTO è VASP íà ðèñ. 3 âûçâàíû, âîñíîâíîì, ýôôåêòîì òåïëîâîãî âîçáóæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ êîðà, êîòîðûé íåïðèíèìàåòñÿ â ðàñ÷åò â ïñåâäîïîòåíöèàëüíûõ ïîäõîäàõ. Åñëè ìàêñèìàëüíûéóðîâåíü ýíåðãèè êîðà îáîçíà÷èòü êàê EH
c , à ìèíèìàëüíûé óðîâåíü ýíåðãèèâàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ EL

o , òî ÷èñëî ýëåêòðîíîâ êîðà, ýíåðãèÿ êîòîðûõ ïðå�âûñèò EH
c èç-çà òåïëîâîãî âîçáóæäåíèÿ, ìîæíî îöåíèòü ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Ne(ρ, T ) = 2
∑

ε<EH
c

[1 − f(ε, ρ, T )], (6)ãäå f = (1 + exp[(ε− µ(ρ, T ))/T ])−1 � ôóíêöèÿ Ôåðìè�Äèðàêà, µ � õèìè÷å�ñêèé ïîòåíöèàë. Ïàðàìåòð Ne òàêæå ïîêàçàí íà ðèñ. 3.Ýíåðãåòè÷åñêàÿ ùåëü ìåæäó ìàêñèìàëüíûì óðîâíåì ýíåðãèè êîðà è ìè�íèìàëüíûì óðîâíåì ýíåðãèè âàëåíòíîé çîíû äëÿ âîëüôðàìà ∆EW ≈ 24 ýÂ.Ïîýòîìó ðàçíèöà ìåæäó FP-LMTO è VASP äëÿ W íà ðèñ. 3 ïðîÿâëÿåòñÿ10



Ðèñ. 3. Òåïëîåìêîñòü ýëåêòðîíîâ ïðè ïîñòîÿííîì îáúåìå CV è ÷èñëî âîçáóæäåííûõ ýëåê�òðîíîâ êîðà Ne (â ðàñ÷åòå íà îäíó òÿæåëóþ ÷àñòèöó) â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû ýëåê�òðîíîâ Te äëÿ îöê W ïðè ρ = ρ0. Ëèíèè: C1 � ïîëíîýëåêòðîííûé ðàñ÷åò ìåòîäîì ôóíê�öèîíàëà ïëîòíîñòè, FP-LMTO; C2 � ïñåâäîïîòåíöèàëüíûé ðàñ÷åò ìåòîäîì ôóíêöèîíàëàïëîòíîñòè, VASP; C3 � ÊÒÒÔ; C5 � òåïëîâîé âêëàä ýëåêòðîíîâ èç óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿäëÿ Al [15]; C6 � óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ [16] ñ ïîñòîÿííûì ÷èñëîì ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ
Z0 = 2 (W); Z1 � ÷èñëî âîçáóæäåííûõ ýëåêòðîíîâ êîðà ïî ðàñ÷åòàì ìåòîäîì FP-LMTO(ïðàâàÿ îñü).Ðèñ. 4. Òåïëîâîå äàâëåíèå ýëåêòðîíîâ PT â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû ýëåêòðîíîâ Teäëÿ ãöê-ðåøåòêè Al íà èçîõîðå ρ = ρ0. Îáîçíà÷åíèÿ òå æå, ÷òî è íà ðèñ. 3; Z0 = 3 äëÿ Al.óæå ïðè äîñòàòî÷íî íèçêèõ ýëåêòðîííûõ òåìïåðàòóðàõ (Te & 3 ýÂ), êîãäàòåïëîâîå âîçáóæäåíèå ýëåêòðîíîâ êîðà ñòàíîâèòñÿ çàìåòíûì.Ýôôåêò âîçáóæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ êîðà ìîæåò áûòü ïðîèëëþñòðèðîâàíïóòåì ñðàâíåíèÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (DOS) äëÿ ïîäõîäîâ FP-LMTO è VASP.Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿ W ïðè T = 2 ýÂ è ρ = ρ0.Õîðîøî âèäíî, ÷òî ýòè ôóíêöèè ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò äðóã ñ äðóãîì, çàèñêëþ÷åíèåì óçêîãî è âûñîêîãî ïèêà ïðè ε − µ ≈ −28 ýÂ, âûçâàííîãî ïðè�ñóòñòâèåì 4f -ýëåêòðîíîâ â ðàñ÷åòàõ FP-LMTO. Ïðè òåìïåðàòóðàõ T & 3 ýÂýòè ýëåêòðîíû íà÷èíàþò âîçáóæäàòüñÿ; òàê, íà ðèñ. 5 ïîêàçàíû ôóíêöèèÔåðìè�Äèðàêà äëÿ T = 2 è 10 ýÂ è õîðîøî âèäíî, ÷òî ïðè 10 ýÂ âîçáóæäà�þòñÿ âñå ýëåêòðîíû â óêàçàííîì íà ðèñ. 5 äèàïàçîíå ε−µ. Ò. ê. f -ýëåêòðîíûâ ìåòîäå VASP âêëþ÷àþòñÿ â ïñåâäîïîòåíöèàë, ýòî ïðèâîäèò ê ðàçëè÷èÿììåæäó FP-LMTO è VASP. Ïîõîæèé ýôôåêò íàáëþäàåòñÿ äëÿ Al, íî â ýòîìñëó÷àå 2p ýëåêòðîíû âêëþ÷àþòñÿ â êîð è, ñëåäîâàòåëüíî, íå ìîãóò âîçáóæ�äàòüñÿ.Ìåòîä ÊÒÒÔ ïåðåîöåíèâàåò òåïëîåìêîñòü ïðè ïîñòîÿííîì îáúåìå êàêäëÿ Al, òàê è äëÿ W, íî âïîëíå óäîâëåòâîðèòåëüíî âîñïðîèçâîäèò ðåçóëü�òàòû ìåòîäà FP-LMTO. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ìîäåëü ÊÒÒÔ íå ñîäåðæèòîáîëî÷å÷íûõ ýôôåêòîâ [10], è ïî ýòîé ïðè÷èíå çàâèñèìîñòè òåðìîäèíàìè÷å�11
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Ðèñ. 5. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé äëÿ W ïðè T = 2 ýÂ, ðàññ÷èòàííàÿ ìåòîäîì FP-LMTO(ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è VASP (ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ). Òàêæå ïîêàçàíû ôóíêöèè Ôåðìè�Äèðàêàïðè T = 2 ýÂ (øòðèõ-ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ) è T = 10 ýÂ (ïóíêòèð ñ äâóìÿ øòðèõàìè).ñêèõ ôóíöèé íå ñîäåðæàò îñöèëëÿöèé; ýòà îñîáåííîñòü ìîäåëè ÊÒÒÔ õîðîøîçàìåòíà íà ðèñ. 3.Òàêæå âû÷èñëÿëîñü òåïëîâîå äàâëåíèå ýëåêòðîíîâ PT íà èçîõîðå ρ = ρ0ïî ðàçëè÷íûì ìîäåëÿì äëÿ Al è W, PT = P (ρ, T ) − P (ρ, 0). Êàê âèäíî èçðèñ. 4, äàâëåíèÿ, ïîëó÷åííûå ìåòîäàìè FP-LMTO è VASP äëÿ Al, õîðîøî ñî�ãëàñóþòñÿ ìåæäó ñîáîé; ýòîò ôàêò ìîæíî îáúÿñíèòü áëèçêèì ÷èñëîì ïî÷òèñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ â ýòèõ ïîäõîäàõ è ïðàêòè÷åñêè îäèíàêîâûìè îáìåííî�êîððåëÿöèîííûìè ôóíêöèîíàëàìè, èñïîëüçîâàâøèìèñÿ â ðàñ÷åòàõ. ÌîäåëüÊÒÒÔ äàåò íåñêîëüêî á�îëüøèé ðîñò òåïëîâîãî äàâëåíèÿ ñ òåìïåðàòóðîé,÷åì FP-LMTO è VASP; òàêîå ðàçëè÷èå ìîæíî ïðèïèñàòü êàê ïîãðåøíîñòÿìñàìîé ìîäåëè ÊÒÒÔ, òàê è íåó÷åòó òåïëîâîãî âîçáóæäåíèÿ â îáìåííî-êîððå�ëÿöèîííîì ôóíêöèîíàëå ìåòîäà ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè.Ïîëóýìïèðè÷åñêîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ àëþìèíèÿ [15] äàåò ñèëüíî çà�íèæåííîå òåïëîâîå äàâëåíèå ýëåêòðîíîâ íà ðàññìàòðèâàåìûõ èçîõîðàõ; ñîîò�âåòñòâóþùàÿ êðèâàÿ ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàåò ñ îñüþ àáñöèññ íà ðèñ. 4.Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ [16] äëÿ Al ñ ïîñòîÿííûì ÷èñëîì ñâîáîäíûõ ýëåê�òðîíîâ Z0 = 3 ïîêàçûâàåò õîðîøåå ñîãëàñèå ñ ìåòîäàìè ôóíêöèîíàëà ïëîò�íîñòè è ìîäåëüþ ÊÒÒÔ (ðèñ. 4); â ñëó÷àå âîëüôðàìà òà æå ìîäåëü ñ Z0 = 2äàåò ñóùåñòâåííî ìåíüøåå òåïëîâîå äàâëåíèå ýëåêòðîíîâ. Òàêèì îáðàçîì,ïðèìåð âîëüôðàìà ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî òåïëîâîå âîçáóæäåíèå ýëåê�òðîíîâ íèæíèõ óðîâíåé (5d è 4f äëÿ âîëüôðàìà) äàåò ñóùåñòâåííûé âêëàä12



â òåðìîäèíàìè÷åñêèå ôóíêöèè, è íåîáõîäèìî ïðèíèìàòü â ðàñ÷åò ýòîò ýô�ôåêò â ìîäåëÿõ óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ äëÿ ýëåêòðîíîâ. Âûÿâëåííûå ðàçëè÷èÿÿâëÿþòñÿ ìîòèâàöèåé äëÿ ïîñòðîåíèÿ áîëåå ñîâåðøåííûõ ïîëóýìïèðè÷åñêèõóðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëîâ.Ðåçóëüòàòû âòîðîé ãëàâû îïóáëèêîâàíû â ðàáîòå [A8].Â òðåòüåé ãëàâå ïîñòðîåíû øèðîêîäèàïàçîííûå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿïî ðàçëè÷íûì ìîäåëÿì äëÿ àëþìèíèÿ, ìåäè, âîëüôðàìà, ìàãíèÿ è çîëîòà, âêîòîðûõ â êà÷åñòâå òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ èñïîëüçóåòñÿ ìîäåëü ÊÒÒÔ.Äëÿ îïèñàíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ àëþìèíèÿ è ìåäè èñïîëüçî�âàíà ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ F , êîòîðàÿ ïðåäñòàâëÿåòñÿ ñóììîé òðåõ ñëàãàåìûõ,îòâå÷àþùèõ çà óïðóãóþ ÷àñòü âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè T = 0 Ê (Fc) è òåïëîâîéâêëàä ÿäåðíîé (Fa) è ýëåêòðîííîé (Fe) êîìïîíåíò,
F (V, T ) = Fc(V ) + Fa(V, T ) + Fe(V, T ). (7)Ïåðâûå äâà ñëàãàåìûõ çàäàíû â âèäå èíòåðïîëÿöèîííûõ âûðàæåíèé, à ó÷åòïîñëåäíåãî îñóùåñòâëÿåòñÿ ïî ìîäåëè ÊÒÒÔ.Äëÿ õîëîäíîé êðèâîé èñïîëüçîâàëèñü èíòåðïîëÿöèîííûå âûðàæåíèÿ,ðàçëè÷íûå â îáëàñòè ñæàòèÿ è ðàçðåæåíèÿ. Íåèçâåñòíûå êîýôôèöèåíòû âýòèõ âûðàæåíèÿõ ïîäáèðàëèñü òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îáåñïå÷èòü ïðàâèëüíóþàñèìïòîòèêó ê ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè ñ êâàíòîâûìè è îáìåííûìè ïîïðàâêà�ìè â îáëàñòè ñèëüíîãî ñæàòèÿ, òàáëè÷íûå çíà÷åíèÿ óäåëüíîãî îáúåìà, ìîäóëÿñæàòèÿ è åãî ïðîèçâîäíîé ïî äàâëåíèþ ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ è ñïðàâî÷�íóþ âåëè÷èíó ýíåðãèþ ñóáëèìàöèè.Âêëàä òåïëîâîãî äâèæåíèÿ ÿäåðíîé êîìïîíåíòû â ñâîáîäíóþ ýíåðãèþçàäàåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Fa(V, T ) = 3RT ln

(

1 − exp

(

−θ/T −
√

Taσ2/3/T

))

, (8)
θ(V ) = θ0σ

2/3 exp

(

(γ0 − 2/3)
B2 + D2

B
arctg

B lnσ

B2 + D (ln σ + D)

)

, (9)ãäå σ = V0/V , γ0 � çíà÷åíèå êîýôôèöèåíòà Ãðþíàéçåíà ïðè íîðìàëüíûõóñëîâèÿõ. Êîýôôèöèåíòû θ0, B, D, Ta ÿâëÿþòñÿ ïîäãîíî÷íûìè è îïðåäåëÿ�þòñÿ èç óñëîâèÿ íàèëó÷øåãî ñîîòâåòñòâèÿ äàííûì óäàðíî-âîëíîâûõ ýêñïåðè�ìåíòîâ.Íà ðèñ. 6 ïðèâåäåíà óäàðíàÿ àäèàáàòà àëþìèíèÿ äî äàâëåíèé 105 Ìáàðâ ñðàâíåíèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Âèäíî, ÷òî â ïðåäåëàõ ïîãðåø�íîñòè èçìåðåíèé íàáëþäàåòñÿ õîðîøåå ñîãëàñèå âî âñåì äèàïàçîíå èññëåäî�âàííûõ äàâëåíèé. Òàêæå íà ðèñ. 6 ïóíêòèðîì ïîêàçàíà óäàðíàÿ àäèàáàòà,âû÷èñëåííàÿ áåç ó÷åòà òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ.13
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Ðèñ. 6. Óäàðíàÿ àäèàáàòà àëþìèíèÿ â êîîðäèíàòàõ äàâëåíèå�ñòåïåíü ñæàòèÿ. Ñïëîøíûåëèíèè è ïóíêòèð � ðàñ÷åò ñ ó÷åòîì è áåç ó÷åòà òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ. Çíà÷êè �ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå.Íà ðèñ. 7 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ èçîýíòðîï ðàçãðóçêè àëþìè�íèÿ â ñîïîñòàâëåíèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Íà ðèñ. 8 ïîêàçàíàîñíîâíàÿ óäàðíàÿ àäèàáàòà, êîýôôèöèåíò Ãðþíàéçåíà íà óäàðíîé àäèàáàòåè ñðåäíÿÿ ñòåïåíü èîíèçàöèè Zi/Z, ðàññ÷èòàííàÿ ïî äâóì ìîäåëÿì (Zi �çàðÿä èîíà, Z � çàðÿä ÿäðà). Âèäíî, ÷òî ìàêñèìàëüíàÿ ñòåïåíü ñæàòèÿ íàóäàðíîé àäèàáàòå è ìèíèìóì êîýôôèöèåíòà Ãðþíàéçåíà íàõîäÿòñÿ â îáëàñòèòåðìè÷åñêîé èîíèçàöèè àëþìèíèÿ.Òàêæå áûëè ïîñòðîåíû óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ äëÿ âîëüôðàìà, ìàãíèÿ èçîëîòà ñ èñïîëüçîâàíèåì àëüòåðíàòèâíûõ âûðàæåíèé äëÿ Fc è Fa. Êðîìå òî�ãî, äëÿ ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ âîçäåéñòâèÿ óëüòðàêîðîòêèõ ëàçåðíûõ èìïóëü�ñîâ íà âåùåñòâî â óðàâíåíèè ñîñòîÿíèÿ [17] äëÿ àëþìèíèÿ òåïëîâîé âêëàäýëåêòðîíîâ, ðàññ÷èòàííûé ïî ìîäåëè èäåàëüíîãî ôåðìè-ãàçà, çàìåíÿëñÿ íàñîîòâåòñòâóþùèé âêëàä ìîäåëè ÊÒÒÔ.Ðåçóëüòàòû òðåòüåé ãëàâû îïóáëèêîâàíû â ðàáîòàõ [A7, A9, A10, A11,A12, A13, A14, A15, A16, A5, A17].Â ÷åòâåðòîé ãëàâå ïðîèçâîäèëàñü àïðîáàöèÿ ïîñòðîåííûõ óðàâíåíèéñîñòîÿíèÿ äëÿ ðàñ÷åòîâ âîçäåéñòâèÿ óëüòðàêîðîòêèõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ íàâåùåñòâî. Ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü ïî îäíîìåðíîé äâóõòåìïåðàòóðíîé îä�íîæèäêîñòíîé ãèäðîäèíàìè÷åñêîé ìîäåëè [18] ñ ó÷åòîì ýëåêòðîí-èîííîãîîáìåíà è ýëåêòðîííîé òåïëîïðîâîäíîñòè. Ïîãëîùåíèå ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ14



Ðèñ. 7. Èçîýíòðîïû ðàçãðóçêè àëþìèíèÿ â êîîðäèíàòàõ äàâëåíèå�ìàññîâàÿ ñêîðîñòü. Ëè�íèè � ðàñ÷åò ïî óðàâíåíèþ ñîñòîÿíèÿ, çíà÷êè � ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå.Ðèñ. 8. Ñòåïåíü ñæàòèÿ (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ), êîýôôèöèåíò Ãðþíàéçåíà (ïóíêòèðíàÿ) è ñðåä�íÿÿ ñòåïåíü èîíèçàöèè, ðàññ÷èòàííàÿ ïî äâóì ìîäåëÿì (øòðèõ-ïóíêòèðíûå ëèíèè), íàóäàðíîé àäèàáàòå àëþìèíèÿ â çàâèñèìîñòè îò äàâëåíèÿ.ðàññ÷èòûâàëîñü ïóòåì ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Ãåëüìãîëüöà äëÿ íàïðÿæåííîñòèýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ.Ìîäåëèðîâàëñÿ èìïóëüñ ñ ïîòîêîì ìîùíîñòè 1012 Âò/ñì2, äëèòåëüíî�ñòüþ 10 ïñ è äëèíîé âîëíû 800 íì. Ìàêñèìóì èìïóëüñà ïðèõîäèëñÿ íà ìî�ìåíò âðåìåíè 50 ïñ. Áûëî âûïîëíåíî äâà ðàñ÷åòà. Â ïåðâîì èñïîëüçîâàëîñüìíîãîôàçíîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ àëþìèíèÿ [17], â êîòîðîì â êà÷åñòâå òåï�ëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ ôèãóðèðîâàëî âûðàæåíèå äëÿ èäåàëüíîãî ôåðìè�ãàçà (ÓÐÑ1). Âî âòîðîì òàêæå èñïîëüçîâàëîñü ìíîãîôàçíîå óðàâíåíèå ñîñòî�ÿíèÿ àëþìèíèÿ, íî â êà÷åñòâå òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ èñïîëüçîâàëàñüìîäåëü ÊÒÒÔ (ÓÐÑ2). Îñòàëüíûå ïàðàìåòðû ìîäåëèðîâàíèÿ íå ìåíÿëèñü.Îòëè÷èÿ â ðåçóëüòàòàõ ìîäåëèðîâàíèÿ îáóñëîâëåíû á�îëüøåé òåïëîåìêî�ñòüþ â ìîäåëè ÊÒÒÔ èç-çà âîçáóæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ âíóòðåííèõ îáîëî÷åêïðè òåìïåðàòóðàõ T & 8 ýÂ. ×èñëî ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ â äèàïàçîíå ïàðà�ìåòðîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðàêòè÷åñêè íå ìåíÿëîñü, ñîîòâåòñòâåííî, òåïëîâûåäàâëåíèÿ ïî ìîäåëè ÊÒÒÔ è èäåàëüíîãî ôåðìè-ãàçà áûëè áëèçêè äðóã êäðóãó. Íà ðèñ. 9 ïîêàçàíû òåìïåðàòóðà è äàâëåíèå ýëåêòðîíîâ è èîíîâ íàìîìåíò âðåìåíè t = 50 ïñ. Âèäíî, ÷òî êàê òåìïåðàòóðà, òàê è äàâëåíèå ýëåê�òðîíîâ â âåùåñòâå ìèøåíè ìåíüøå ïðè èñïîëüçîâàíèè ìîäåëè ÓÐÑ2, ÷åì ïðèèñïîëüçîâàíèè ìîäåëè ÓÐÑ1. Êðîìå òîãî, äëÿ ìîäåëè ÓÐÑ2 ãëóáèíà ïðîãðå�âà ìèøåíè áûëà ìåíüøå, ÷åì äëÿ ÓÐÑ1. Óêàçàííûå ðàçëè÷èÿ ïðèâîäÿò êòîìó, ÷òî äëÿ ìîäåëè ÓÐÑ2 êîýôôèöèåíò îòðàæåíèÿ ïðè t ∼ 80 ïñ îêàçû�âàëñÿ áîëüøå, ÷åì äëÿ ìîäåëè ÓÐÑ1 ïðèìåðíî íà 30%, ÷òî âïîëíå ìîæåòáûòü çàôèêñèðîâàíî â ýêñïåðèìåíòå.
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Ðèñ. 9. Äàâëåíèå (ñëåâà) è òåìïåðàòóðà (ñïðàâà) â ìèøåíè Al, îáëó÷åííîé ëàçåðíûì èì�ïóëüñîì äëèòåëüíîñòüþ 10 ïñ ñ ïëîòíîñòüþ ìîùíîñòè 1012 Âò/ñì2 è äëèíîé âîëíû 800 íìíà ìîìåíò âðåìåíè t = 50 ïñ. Ñïëîøíûå ëèíèè � ðàñ÷åò ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëè ÓÐÑ1,ïóíêòèðíûå � ìîäåëè ÓÐÑ2.Ïðîâåäåííûå àíàëîãè÷íûå ðàñ÷åòû äëÿ ôåìòîñåêóíäíûõ ëàçåðíûõ èì�ïóëüñîâ ïîêàçûâàþò ìåíüøèå îòëè÷èÿ äëÿ äâóõ ìîäåëåé óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿÓÐÑ1 è ÓÐÑ2.Ðåçóëüòàòû ÷åòâåðòîé ãëàâû îïóáëèêîâàíû â ðàáîòàõ [A1, A6, A8].Â Çàêëþ÷åíèè ñôîðìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû.1. Ðàçðàáîòàíà ìåòîäèêà ðàñ÷åòà âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêî�ãî ïîòåíöèàëà ñâîáîäíîé ýíåðãèè â êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òî�ìàñà�Ôåðìè. Ïîêàçàíî, ÷òî ýòà ìåòîäèêà ïðèìåíèìà â áîëüøîì äèàïà�çîíå òåìïåðàòóð è ïëîòíîñòåé è ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà äëÿ ïîñòðî�åíèÿ øèðîêîäèàïàçîííûõ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ.2. Ðàçðàáîòàíà ìåòîäèêà ðàñ÷åòà òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ â òåðìîäè�íàìè÷åñêèå ôóíêöèè â êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè.Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè äîñòàòî÷íî íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ íåîáõîäèìî èñïîëü�çîâàòü àñèìïòîòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöè�àëà è åãî ïðîèçâîäíûõ, ÷òîáû èçáåæàòü îøèáîê îêðóãëåíèÿ.3. Ðàññ÷èòàíû ïîäðîáíûå òàáëèöû òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà è åãîïðîèçâîäíûõ äëÿ òåïëîâîãî âêëàäà ýëåêòðîíîâ â êîíå÷íî-òåìïåðàòóð�íóþ ìîäåëü Òîìàñà�Ôåðìè. Ýòè òàáëèöû ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿâû÷èñëåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé ýëåêòðîíîâ ïðè ðàçðàáîòêåóðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ.4. Ïîñòðîåíû øèðîêîäèàïàçîííûå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ àëþìèíèÿ, ìåäè,âîëüôðàìà, ìàãíèÿ è çîëîòà, â êîòîðûõ â êà÷åñòâå èîííîé ÷àñòè èñïîëü�çîâàëîñü ïîëóýìïèðè÷åñêîå âûðàæåíèå, à â êà÷åñòâå òåïëîâîãî âêëà�äà ýëåêòðîíîâ � òåïëîâàÿ ÷àñòü êîíå÷íî-òåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Òî�16



ìàñà�Ôåðìè. Ïîêàçàíî ñîãëàñèå ïîñòðîåííûõ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ ñäàííûìè óäàðíî-âîëíîâûõ ýêñïåðèìåíòîâ.5. Ïðîâåäåíà âåðèôèêàöèÿ ïîñòðîåííûõ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ ïðè èõ èñ�ïîëüçîâàíèè â ðàñ÷åòàõ âîçäåéñòâèÿ óëüòðàêîðîòêèõ ëàçåðíûõ èìïóëü�ñîâ íà âåùåñòâî. Íà ïðèìåðå àëþìèíèÿ ïðîäåìîíñòðèðîâàíû è îáúÿñ�íåíû ðàçëè÷èÿ â ðåçóëüòàòàõ ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ,îñíîâàííûõ íà ìîäåëè èäåàëüíîãî Ôåðìè-ãàçà è êîíå÷íî-òåìïåðàòóð�íîé ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè.Ñïèñîê ïóáëèêàöèéA1. Shemyakin O. P., Levashov P. R., Obruchkova L. R., Khishchenko K. V.Thermal contribution to thermodynamic functions in the Thomas�Fermimodel // J. Phys. A: Math. Theor. 2010. Vol. 43, no. 33. P. 335003.A2. Øåìÿêèí Î. Ï., Õèùåíêî Ê. Â. Èñïîëüçîâàíèå ìåòîäà ñàìîñîãëàñîâàí�íîãî ïîëÿ Õàðòðè äëÿ óòî÷íåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé âåùå�ñòâà â ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè // XLIX íàó÷íàÿ êîíôåðåíöèÿ ÌÔÒÈ, ã.Äîëãîïðóäíûé, Ðîññèÿ, 24�25 íîÿáðÿ 2006 ã. 2006.A3. Øåìÿêèí Î. Ï., Õèùåíêî Ê. Â. Ðàñ÷åò òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìå�òàëëîâ íà îñíîâå ìîäåëè Õàðòðè�Ôîêà�Ñëýòåðà // Òåïëîôèçè÷åñêèåñâîéñòâà âåùåñòâ è ìàòåðèàëîâ. Òåçèñû äîêëàäîâ XII Ðîññèéñêîé êîí�ôåðåíöèè ïî òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì âåùåñòâ. 7�10 îêòÿáðÿ 2008 ã.Ìîñêâà: 2008. Ñ. 153.A4. Øåìÿêèí Î. Ï., Õèùåíêî Ê. Â. Ðàñ÷åò òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðà�ìåòðîâ âåùåñòâà ïðè âûñîêèõ ïëîòíîñòÿõ ýíåðãèè â ðàìêàõ ìîäåëèÕàðòðè�Ôîêà�Ñëýòåðà // Òðóäû 51-é Íàó÷íîé êîíôåðåíöèè ÌÔÒÈ¾Ñîâðåìåííûå ïðîáëåìû ôóíäàìåíòàëüíûõ è ïðèêëàäíûõ íàóê¿. ×àñòüVIII. Ïðîáëåìû ñîâðåìåííîé ôèçèêè. Ìîñêâà: ÌÔÒÈ, 2008. Ñ. 267.A5. Shemyakin O. P., Levashov P. R., Khishchenko K. V. Thermodynamic char�acteristics of metals with basis on Hartree�Fock�Slater model // XXIV In�ternational Conference on Interaction of Intense Energy Fluxes with Matter.March 1�6, 2009, Elbrus, Russia. Book of Abstracts / Ed. by V. E. Fortovet al. Chernogolovka: IPCP RAS, 2009. P. 156.A6. Shemyakin O. P., Levashov P. R., Khishchenko K. V., Obruchkova L. R.Thermal contribution to thermodynamic functions in Thomas�Fermi mod�el // Physics of Extreme States of Matter�2010 / Ed. by V. E. Fortov et al.Chernogolovka: IPCP RAS, 2010. Pp. 27�30.17



A7. Øåìÿêèí Î. Ï., Õèùåíêî Ê. Â. Òåïëîâîé âêëàä ýëåêòðîíîâ â ìîäåëèÒîìàñà�Ôåðìè è óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëîâ // Òåçèñû äîêëàäîâìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè Õ Çàáàáàõèíñêèå íàó÷íûå ÷òåíèÿ. Ñíå�æèíñê: ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÒÔ, 2010. Ñ. 228.A8. Levashov P. R., Sin'ko G. V., Smirnov N. A. et al. Pseudopotential andfull-electron DFT calculations of thermodynamic properties of electrons inmetals and semiempirical equations of state // J. Phys.: Condens. Matter.2010. Vol. 22. P. 505501.A9. Shemyakin O. P., Levashov P. R., Obruchkova L. R., Khishchenko K. V.Ðàçðàáîòêà øèðîêîäèàïàçîííîãî óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëîâ íà îñ�íîâå ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè // Ôèç. îáð. â ÂÓÇàõ. 2010. Ò. 16, � 1.Ñ. Ï26.A10. Øåìÿêèí Î. Ï., Õèùåíêî Ê. Â. Ïîëóýìïèðè÷åñêîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿíà îñíîâå ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè // Òåçèñû XX Ìåæäóíàðîäíîé êîíôå�ðåíöèè ¾Âîçäåéñòâèå èíòåíñèâíûõ ïîòîêîâ ýíåðãèè íà âåùåñòâî¿ / Ïîäðåä. Â. Å. Ôîðòîâà è äð. ×åðíîãîëîâêà: ÈÏÕÔ ÐÀÍ, 2005. Ñ. 108�109.A11. Õèùåíêî Ê. Â., Øåìÿêèí Î. Ï. Ïîëóýìïèðè÷åñêîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿàëþìèíèÿ íà îñíîâå ìîäåëè Òîìàñà-Ôåðìè // Ôèçèêà ýêñòðåìàëüíûõñîñòîÿíèé âåùåñòâà � 2006 / Ïîä ðåä. Â. Å. Ôîðòîâà è äð. ×åðíîãîëîâ�êà: ÈÏÕÔ ÐÀÍ, 2006. Ñ. 261�263.A12. Õèùåíêî Ê. Â., Øåìÿêèí Î. Ï. Ïîëóýìïèðè÷åñêîå óðàâíåíèå ñîñòîÿ�íèÿ àëþìèíèÿ íà îñíîâå ìîäåëè Òîìàñà-Ôåðìè // Òåçèñû XXI Ìåæ�äóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè ¾Óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ âåùåñòâà¿ / Ïîä ðåä.Â. Å. Ôîðòîâà è äð. ×åðíîãîëîâêà: ÈÏÕÔ ÐÀÍ, 2006. Ñ. 23.A13. Khishchenko K. V., Shemyakin O. P. Electrical conductivity of stronglycoupled tungsten plasma: measurements interpretation using di�erent equa�tions of state // 33rd EPS Conference on Plasma Physics. Roma, Italy, June19-23, 2006. Contributed papers. ECA, 2006. P. P4.064.A14. Khishchenko K. V., Shemyakin O. P. Equation of state for aluminum basedon Thomas-Fermi model // International Conference on New Models andHydrocodes for Shock Wave Processes in Condensed Matter, Dijon, France,9�14 April, 2006. Abstracts. 2006. P. 59.A15. Khishchenko K. V., Shemyakin O. P. Equation of state for aluminum basedon Thomas-Fermi model // 33rd European Physical Society Conference onPlasma Physics. Roma, Italy, June 19�23, 2006. Book of Abstracts. Frascati:2006. P. 467. 18
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