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Íà ñåãîäíÿøíèé äåíü ñóùåñòâóåò äîñòàòî÷íî áîëüøîå êîëè÷åñòâî
ðàáîò, â êîòîðûõ èññëåäóåòñÿ âëèÿíèå ó÷åòà êâàíòîâûõ ýôôåêòîâ ÿäåð
íà òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ñèñòåì, ñîäåðæàùèõ âîäîðîä ïðè âû-
ñîêèõ äàâëåíèÿõ [1, 2]. Ìåòîä èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ñîâìåñòíî
ñ òåîðèåé ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ïîçâîëÿåò ýôôåêòèâíî ó÷èòûâàòü
íåëîêàëüíûå ñâîéñòâà ÿäåð [3].

Â ðàáîòå ïðåäëàãàåòñÿ èññëåäîâàòü âëèÿíèå äàííîãî ýôôåêòà íà
îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ ìåòàñòàáèëüíûõ ñîñòîÿíèé (àòîìàðíîãî è ìî-
ëåêóëÿðíîãî) ôëþèäà âîäîðîäà ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ (100�200 ÃÏà)
[4, 5]. Îñâîåíà òåõíèêà ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ â ðàìêàõ ìåòîäà ìîëå-
êóëÿðíîé äèíàìèêè íà èíòåãðàëàõ ïî òðàåêòîðèÿì ñ èñïîëüçîâàíèåì
ïðîãðàììíûõ ïàêåòîâ VASP, PIMD. Îáíàðóæåíû ìåòàñòàáèëüíûå ñî-
ñòîÿíèÿ âî ôëþèäå âîäîðîäà, ñóùåñòâîâàíèå êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ îäíî-
çíà÷íûì óêàçàíèåì íà òî, ÷òî íàáëþäàåìûé ïåðåõîä ÿâëÿåòñÿ ôàçî-
âûì ïåðåõîäîì èìåííî ïåðâîãî ðîäà. Ýòîò ôàêò îñîáåííî âàæåí äëÿ
ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ ñ ìàëîé âåëè÷èíîé ñêà÷êà ïëîòíîñòè.

Â ðàìêàõ ìåòîäà VASP+PIMD ðàññ÷èòàíû èçîòåðìû äëÿ äèàïà-
çîíà òåìïåðàòóð 700�1500 K. Ðàçðàáîòàí è óñïåøíî ïðèìåí¼í ìåòîä
ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòàñòàáèëüíûõ ñîñòîÿíèé äëÿ âñåõ èññëåäóåìûõ èçî-
òåðì. Ïîëó÷åíà ôàçîâàÿ êðèâàÿ è îöåíêà íà ìåòàñòàáèëüíûå îáëàñòè.
Î ñîõðàíåíèè ìîëåêóëÿðíîé ôàçû âäîëü ìåòàñòàáèëüíûõ âåòâåé ñâè-
äåòåëüñòâóþò âûñîêèå çíà÷åíèÿ âûñîò ïåðâûõ ïèêîâ ïàðíîé êîððåëÿ-
öèîííîé ôóíêöèè. Ïîëó÷åíà îöåíêà òåïëîòû ôàçîâîãî ïåðåõîäà ÷åðåç
ñêà÷îê ïàðíîé ýíòðîïèè. Ðàññ÷èòàíà çàâèñèìîñòü ýëåêòðîïðîâîäíîñòè
îò äàâëåíèÿ, íà êîòîðîé ÿâíî âèäíû ìåòàñòàáèëüíûå âåòâè.
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