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в В-фазе с помощью ЯМР спектроскопии. Аналогичным образом матрица R^
зацепляет в возмущенной В-фазе орбитальный и спиновый моменты импуль-
са. В результате вихрь, обладающий моментом количества движения сверх-
текучей компоненты вокруг оси вихря, обладает также и магнитным момен-
том, направленным по вектору RikQk. Несмотря на чрезвычайную малость
этого момента (порядка 10"11 ядерных магнетонов на один атом жидкости,
содержащей равновесное число вихрей при вращении со скоростью 1 рад/с)
он обнаружен в ЯМР экспериментах благодаря гиромагнитному эффекту.

Понятие комбинированной симметрии существенно и при описании
структуры кора вихрей. Так у непрерывного вихря в А-фазе в области так
называемого мягкого кора, в котором сосредоточена жидкокристалличе-
ская текстура, нарушена пространственная четность Р. Однако определен-
ная комбинированная четность может сохраняться: это либо PTU2, либо
TU2, где Т — временная четность, a U2 — операция переворота вихревой
линии. Вихрь, у которого сохраняется комбинированная четность PTU2

(так называемый v-вихрь), обладает спонтанным электрическим дипольным
моментом, направленным вдоль оси вихря. У w-вихря с комбинированной
симметрией TU2 имеется спонтанный сверхтекучий ток, текущий вдоль оси.

В В-фазе вычисления показывают, что вихрь при низких давлениях нахо-
дится в v-состоянии. Экспериментально при повышении давления во вращаю-
щейся В-фазе наблюдается фазовый переход I рода, связанный с перестрой-
кой кора вихрей. В какое состояние при этом переходит вихрь, пока не ясно.
В коре у-вихря в В-фазе сверхтекучесть не нарушается: кор состоит из А-
фазы и еще одной сверхтекучей фазы с ферромагнитно упорядоченными спи-
нами куперовских пар. Это так называемая |3-фаза в свободной геометрии
является неустойчивой. Именно она ответственна за наблюдаемый магнит-
ный момент вихрей.

Подробнее о вихрях в А- и В-фазе 3Не см. в обзорных статьях, указан-
ных в списке литературы.
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H . H . К а л и т к и н , В . Б . Л е о н а с , И . Д . Р о д и о н о в . М о д е л и э к с т р е -
м а л ь н ы х с о с т о я н и й в е щ е с т в а и и х э к с п е р и м е н -
т а л ь н а я п р о в е р к а . Количественное описание физических процес-
сов при высоких температурах ( > 1 эВ) и давлениях (^1 Мбар) требует зна-
ния теплофизических свойств вещества в этих условиях. Область давлений
^ 1 Мбар традиционно изучается методами статического и динамического
сжатий. Накоплен большой объем данных, относящихся к плотным веще-
ствам, а в последние годы многочисленные измерения выполнены с конден-
сированными газами (Не, Аг, Кг, Хе, СО, СО2, N 2 и др.).

К сожалению, пока надежные данные измерений не могут быть полу-
чены при давлениях, превышающих 1—5 Мбар; поэтому область больших
давлений описывается на основе теоретических моделей.

В газодинамических расчетах сейчас используются в основном две мо-
дели. Область газовых плотностей описывается моделью ионизационного и
химического равновесия (МИХР) *, а в твердотельных — квантовостатиче-
ской моделью (KGM или ее вариантом ТФП) 2. «Сшивая» предсказания этих
моделей при промежуточных плотностях и присоединяя экспериментальные
данные, строят так называемые широкодиапазонные уравнения состояния.

В рамках МИХР удается правильно описать индивидуальность свойств
химических элементов и соединений. В то же время КСМ дает лишь усред-
ненные по периодической системе характеристики. Поэтому для сжатого
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вещества неоднократно предпринимались попытки построить модели хартри-
фоковского типа. Некоторые из них, оказавшиеся ошибочными, предсказы-
вали значительные отклонения от КСМ при сверхсильных сжатиях. Реали-
стические модели при больших давлениях близки к КСМ, а при умеренных
давлениях качественно правильно описывают лишь отдельные вещества; но
ни одна из этих моделей не смогла пока описать индивидуальность свойств
элементов хотя бы одного периода таблицы Менделеева.

Трудности современных теорий стимулируют развитие эксперименталь-
ных подходов. В недоступную прямым экспериментам область холодного

ZW'

Рис. 1. Кривая холодного сжатия водорода.
Эксперимент: 1 — по *; 2 — по *. Расчеты: з — по
ТФП »; 4 — по КСМ •; б — по эмпирическому по-
тенциалу а. Сплошная линия с изломом — наша

обработка данных *

Рис. 2. Кривые холодного сжатия гелия.
Расчеты: 1 — по КСМ 2; 2 — по эмпириче-
скому потенциалу •; з — по теоретическому по-
тенциалу7; 4—по эффективному эмпирическому
потенциалу«. Е п а р н —энергия вваимодействия

на пару атомов

сжатия до давлений ~10 3 Мбар позволяет войти нетрадиционный подход,
основанный на использовании данных о рассеянии быстрых пучков, позво-
ляющем реализовать тесные сближения атомов, характерные для таких дав-
лений 3. Из измерений дифференциального и интегрального сечений рассея-
ния быстрых пучков на малые углы определяют потенциалы взаимодействия
практически любых комбинаций атомов и молекул в диапазоне 0,1—20 эВ.
В то же время для гелия расстояниям сближения атомов при давлении
в 100 Мбар соответствуют энергии парного взаимодействия в ~ 5 эВ, а для
ксенона ~20 эВ. В предположении преобладающего вклада парных взаимо-
действий атомов конденсированного вещества эти данные позволяют рассчи-
тывать кривые холодного сжатия путем суммирования парных энергий. Воз-
можности такого подхода иллюстрируются в настоящем сообщении на при-
мере конденсированных Не и Н 2 . В принципе изучение рассеяния ван-дер-
ваальсовых кластеров с одновременной регистрацией осколков позволяет
определить границы применимости приближения аддитивности и даже учесть
неаддитивные добавки 3.

На рис. 1 и 2 приведены некоторые результаты выполненных расчетов
и проводится сравнение с измерениями кривых холодного сжатия *,6.
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Расчеты с использованием парных потенциалов выполнены для плот-
ной гексагональной упаковки (различие в энергии между разными видами
плотных упаковок в рассматриваемом диапазоне сжатий ^ 1 % ) . Использо-
вались эмпирические парные потенциалы, описывающие отталкивательную
часть потенциала 3. Вследствие короткодействия отталкивательных сил
основная часть суммарного давления в изучаемом диапазоне давлений обус-
ловлена взаимодействием с атомами первой координационной сферы (для

Не: ~ 90% при Р ~ 10 Мбар и ~
м „ ( Р Ш . 80% при Р ~ 100 Мбар). В при-
h ' веденных на рисунках расчетах сум-

мирование проводилось только по
первой координационной сфере. По-
лучаемая таким образом кривая хо-
лодного сжатия Не (см. рис. 2) при
Р <С 1 Мбар согласуется с данными,
извлеченными из измерений ударно-
го сжатия, а в диапазоне до Р ~ 600
Мбар и с асимптотической квантово-
статистической моделью вещества.
Это дает основание рассматривать

-0 2 Into г/ 3) обрезание суммирования на первой
' ' координационной сфере как эффек-

тивный способ учета неаддитивных
Рис. 3. Первая и вторая ударные адиабаты д о б а в о к в диапазоне сжатий до дав-

гелия. u д г^
Точки с доверительными интервалами - экспери- Л б Н И И В НеСКОЛЬКО СОТеН М б а р .

ментв, сплошная линия — расчет по ТФП * Представленные на рис. 1 резуль-
таты расчета холодной сжимаемости

молекулярного водорода получены с использованием эффективного сфериче-
ски-симметричного потенциала, восстановленного из данных рассеяния моле-
кулярных пучков. Более жесткое поведение кривой холодного сжатия моле-
кулярной фазы водорода, полученной описанным способом, по сравнению
с измерениями 6 при Р ;> 3 Мбар согласуется со сделанными в 5 выводами
о наличии в этой области фазового перехода в атомарную фазу. Эксперимен-
тальные данные4, представленные на рис. 1, были обработаны нами по спе-
циальной методике, выявившей фазовый переход при Р = 70 кбар на кри-
вой холодного сжатия водорода.

Разумное согласие расчетных и экспериментальных зависимостей на
рис. 1, 2 (а также рис. 3, на котором показан расчет первой и второй удар-
ных адиабат Не в условиях, соответствующих экспериментальным 6) дает
основание строить широкодиапазонные уравнения состояния водорода, гелия
и других благородных газов.

Эти обнадеживающие результаты позволяют считать перспективным раз-
витие микроскопического подхода к изучению сжимаемости на основе исполь-
зования данных по рассеянию. Важными задачами последнего направления
является экспериментальное изучение эффектов неаддитивности взаимодей-
ствия в мега-гигабарной области давлений и восстановление из рассеяния
молекулярных систем не только эффективных сферически-симметричных по-
тенциалов, но и полных поверхностей потенциальной энергии с учетом ани-
зотропии взаимодействия и зависимости от внутриатомных расстояний в мо-
лекулах.
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С . И . А н и с и м о в , Ю . В . П е т р о в . У р а в н е н и е с о с т о я н и я м о -
л е к у л я р н о г о в о д о р о д а в м е г а б а р н о й о б л а с т и ,
р о л ь н е п а р н ы х в з а и м о д е й с т в и й . При вычислении термо-
динамических функций молекулярных кристаллов часто используется при-
ближение парных межатомных Ч2 или парных межмолекулярных взаимо-
действий — в том числе и для кристалла молекулярного водорода 3 А Оче-
видно, что приближение парного взаимодействия молекул в кристалле
является только первым членом общего кластерного разложения энергии
кристалла, учитывающего вклад в эту энергию групп, состоящих не только
из двух, но из трех и более молекул. Воспользовавшись кластерным разло-
жением, запишем внутреннюю энергию кристалла, отсчитанную от энергии
изолированной молекулы Ео, в виде Е = Е2 + Е3; здесь

— энергия соответственно парных и трехчастичных взаимодействий, е^ =
= Еи — 2Е0, &ijh = Ei]h — Ei} — г1к — ЗЕ0, a EtJ , Ei}h — полные энер-
гии многоэлектронных систем молекул (£, /) и (i, j , к) соответственно. Сла-
гаемое Е3 дает уже неаддитивную трехчастичную поправку к энергии кри-
сталла, обусловленной парными взаимодействиями молекул, растущую с уве-
личением плотности и давления. Сближение молекул, вызванное повышением
плотности, влечет за собой увеличение перекрытия орбиталей электронов
разных молекул и, следовательно, увеличение неаддитивного вклада в энер-
гию молекулярных взаимодействий 6.

В дальнейшем нас будет интересовать область высоких давлений и низ-
ких температур, к которой относятся низкотемпературные статические экспе-
рименты (см. например, 6i7), дающие наиболее прямую и точную информа-
цию о кривой холодного сжатия. При высоких давлениях можно с хорошей
точностью разделить энергию кристалла на статическую и динамическую
составляющие и описывать колебания решетки в гармоническом приближе-
нии. Это справедливо также для кристаллов водорода и легких инертных
газов, которые при нормальном давлении являются квантовыми кристалла-
ми 8. В интересующей нас области энергия колебаний решетки составляет
малую долю полной энергии кристалла и может быть вычислена по дебаев-
ской модели. Если же температура не мала, как это имеет место, например,
в экспериментах с ударными волнами, учет тепловой части давления и опре-
деление кривой холодного сжатия из данных эксперимента становится гораз-
до более трудной задачей.

Как уже было сказано, основной вклад в полную энергию кристалла
вносит статическая энергия, которая вычисляется при закрепленных в поло-
жениях равновесия ядрах. В случае молекулярного кристалла водорода
введенные ранее величины Ец и Etjh представляют собой энергии электрон-
но-ядерных систем, состоящих соответственно из двух и трех молекул при
закрепленных ядрах. Расчет энергии двух- и трехмолекулярных кластеров
требует решения четырех- и шестиэлектронных задач. Учитывая особенности
молекулярного кристалла, мы воспользовались при вычислении энергии
двух- и трехмолекулярных кластеров приближением валентной связи с элек-
тронной волновой функцией двух молекул в виде линейной комбинации 20,
а'трех молекул — 37 базисных волновых функций, учитывающих ковалент-




