
ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÌÅÒÀËËÎÂ Â
ÎÊÎËÎÊÐÈÒÈ×ÅÑÊÎÌ ÑÎÑÒÎßÍÈÈ ÌÅÒÎÄÎÌ
ÊÂÀÍÒÎÂÎÉ ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈ

ÏàðàìîíîâÌ.À.,*1,2 ÌèíàêîâÄ.Â.,1,2 ËåâàøîâÏ.Ð.1,2

1ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÌÔÒÈ, Äîëãîïðóäíûé, Ðîññèÿ

*mikhail.a.paramonov@phystech.edu

Çíàíèå âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìàòåðèà-
ëîâ, èñïîëüçóåìûõ â àòîìíîé ýíåðãåòèêå, à òàêæå èõ óðàâíåíèé ñîñòî-
ÿíèÿ (ÓÐÑ), ïðåäñòàâëÿåò êðèòè÷åñêóþ âàæíîñòü äëÿ àíàëèçà ÿäåð-
íîé áåçîïàñíîñòè è ìîäåëèðîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ àòîìíûõ ðåàêòîðîâ ïðè
ýêñòðåìàëüíûõ óñëîâèÿõ. Îáëàñòü æèäêîé ôàçû âåùåñòâà è ñâåðõêðè-
òè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ìîæíî äîñòè÷ü â óäàðíî-âîëíîâûõ ýêñïåðèìåíòàõ,
îäíàêî, èìååòñÿ ëèøü íåáîëüøîå êîëè÷åñòâî èçìåðåíèé òåìïåðàòóðû
ñæàòûõ ìåòàëëîâ. Îñîáóþ öåííîñòü ïðåäñòàâëÿþò ïîëíûå òåðìîäèíà-
ìè÷åñêèå äàííûå, ïîëó÷àåìûå ñ ïîìîùüþ ìåòîäà èçîáàðè÷åñêîãî ðàñ-
øèðåíèÿ (IEX), íî ñêîðîñòü è ñëîæíîñòü ïðîèñõîäÿùèõ ôèçè÷åñêèõ
ïðîöåññîâ ÷àñòî çàòðóäíÿåò èíòåðïðåòàöèþ ðåçóëüòàòîâ òàêèõ ýêñïå-
ðèìåíòîâ. À òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå îáëàñòè âûñîêèõ òåìïåðàòóð è
äàâëåíèé òàêæå çàòðóäíåíî èç-çà ñëîæíîé ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è
ñèëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ïëàçìå âîëüôðàìà, ìîëèáäå-
íà è öèðêîíèÿ.

Òàêèì îáðàçîì, â íàñòîÿùåå âðåìÿ åäèíñòâåííûì äîñòóïíûì òåî-
ðåòè÷åñêèì ïîäõîäîì, êîòîðûé ìîæåò äàòü èíôîðìàöèþ î òåïëîôèçè-
÷åñêèõ ñâîéñòâàõ âåùåñòâà â îáëàñòè ãîðÿ÷åé ðàñøèðåííîé æèäêîñòè,
ÿâëÿåòñÿ ïåðâîïðèíöèïíûé ìåòîä êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè
(ÊÌÄ), îñíîâàííûé íà òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè.

Â äàííîé ðàáîòå íà îñíîâå äàííûõ òàáëè÷íîãî ÓÐÑ èç ÊÌÄ ðàñ÷å-
òîâ áûëè îöåíåíû êðèòè÷åñêèå ïàðàìåòðû è âîññòàíîâëåíû êðèòè÷å-
ñêèå èçîáàðû âîëüôðàìà, ìîëèáäåíà è öèðêîíèÿ. Ýòî ïîçâîëèëî îöå-
íèòü êðèâûå ñîñóùåñòâîâàíèÿ æèäêîñòü�ãàç íà ôàçîâûõ äèàãðàììàõ.
Ïîëó÷åííûå íîâûå äàííûå ïîìîãóò óëó÷øèòü ñóùåñòâóþùèå îïðåäå-
ëÿþùèå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ýòèõ ìåòàëëîâ, èñêëþ÷èâ íåîïðåäåëåííîñòü
â èõ òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ.
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