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Граничные условия для волновых функций в

моделях ограниченного атома
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Грязнов В.К., Жерноклетов

М.В., Зубарев В.Н., 

Иосилевский И.Л., Фортов В.Е.  
ЖЭТФ, 1980, т. 78, №2, с.573

- Liberman D.A., Phys Rev B, 1979, v.20, 

p.4981

- Wilson B., Sonnad V., Isaacs W., 

JQSRT, 2006, v.99, p.658

- Bar-Shalom A., Oreg J., Klapisch M., JQSRT,

2006, v.99, p.35
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Плотность состояний в непрерывном спектре

f7/2 резонанс

p3/2 резонанс
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Плотность состояний в резонансе f7/2
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Au T=50 эВ

Электронная плотность до (ρρρρ=145 г/см3) и после (ρρρρ=146 г/см3)
выдавливания дискретного уровня 4f7/2 в непрерывный спектр
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Резонансная волновая функция f7/2
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волновая функция f7/2 , 

делённая на 400

T=50 эВ, ρρρρ=146 г/см3

Au
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КвазизоннаяКвазизонная модельмодель
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Волновая функция

Периодические граничные условия

( )νε ε= k

Воропинов А. И., Гандельман Г. М., 

Подвальный В. Г., УФН, 1970,  100, 

с.193.

Никифоров А. Ф., Новиков В. Г., Уваров

В.Б., ВАНТ, 1979, 4(6), с.16.
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Написана программа для расчётов уравнения состояния

по модели ограниченного атома в широком диапазоне

температур и плотностей. Программа реализована как в

однопроцессорном, так и в многопроцессорном

вариантах. 

Проведены расчёты уравнения состояния Al, U, H, W на

суперкомпьютере РАН МВС100к. Среднее время счёта

на персональном компьютере для одной точки по

температуре и плотности ~ 0.5 часа.
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Средний заряд иона

( )( ) 3

0 0 0

4

3

QZM
Z r rπ ρ=Al Т=0; 1 эВ – 1 кэВ ( ) 3

0 0

4

3

RESEOS
Z rπ ρ=

14



Средний заряд иона

( )( ) 3

0 0 0

4

3

QZM
Z r rπ ρ=Al Т=0; 1 эВ – 1 кэВ ( ) 3

0 0

4

3

RESEOS
Z rπ ρ=

15



Внутренняя энергия16

Т=0; 1 эВ – 1 кэВ
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Внутренняя энергия17

Т=0; 1 эВ – 1 кэВ
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Внутренняя энергия18

Т=0; 1 эВ – 1 кэВ

Al



19 Давление

Т=0; 1 эВ – 1 кэВ

Al



Давление20

Т=0; 1 эВ – 1 кэВ
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Давление21

Т=0; 1 эВ – 1 кэВ
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Ударная адиабата алюминия

Al
(*) Бушман А.В., Ломоносов И.В., Хищенко К.В. http:/teos.ficp.ac.ru/rusbank/

– база данных по ударному сжатию материалов и веществ
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Ударная адиабата урана

U
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Заключение

-Модель ограниченного атома можно использовать для

расчётов уравнения состояния в широком диапазоне

температур и плотностей.

-В рамках модели ограниченного атома можно описать

ионизацию давлением. При этом резонансы плотности

состояний в непрерывном спектре играют такую же роль, как

и энергетические зоны в квазизонной модели.

-Модель ограниченного атома даёт, как правило, меньшую

степень ионизации и более жёсткие ударные адиабаты по

сравнению с квазизонной моделью.

-Модель ограниченного атома по затратам машинного

времени сопоставима с квазизонной моделью. Обе модели

требуют параллельных вычислений.
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