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ИЗУЧЕНИЕ СВОЙСТВ И ФАЗОВОГО СОСТОЯНИЯ ГЕЛИЯ

ПРИ ВЫСОКИХ ДАВЛЕНИЯХ МЕТОДАМИ ТЕРМО-

И МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ∗

Ю. А. Богданова1, И. В. Маклашова2, У. Д. Вагина3, В. А. Высоцкий4

Аннотация: С помощью молекулярной динамики исследовалось применение парного межатомного
потенциала взаимодействия Леннард–Джонса (ЛД) для гелия 4He с целью изучения его структуры,
фазового состояния и теплофизических свойств. Определены и верифицированы параметры парного
межатомного потенциала взаимодействия ЛД на основе экспериментальных данных. Показано, что
найденные параметры потенциала достоверно воспроизводят свойства 4Не в широкой области изменения
давления и температуры, включая области твердого, жидкого и газообразного гелия. Рассчитаны свойства
4He вдоль изотерм для температур от 20 до 3000 К. Проанализирована структура и фазовое состояние 4He
при повышенном давлении. Проведена оценка температуры плавления 4He. Определено, что существует
стабильная кристаллическая объемно-центрированная кубическая фаза для 4He при температуре 300 К
и давлении выше 16 ГПа.
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