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[H-, He-, C-rich (≈
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A.Y.Potekhin, G.Massacrier, G.Chabrier, Phys. Rev. E

 

72, 046402 (2005)
“Equation of state for partially ionized carbon

 

at high temperatures”



A.Y.Potekhin, G.Massacrier, G.Chabrier
“Equation of state for partially ionized carbon and oxygen mixtures

 

at high temperatures”



G.I.Kerley

 

& L.C.Chhabildas, 
Multicomponent-multiphase equation of state for carbon, 
Sandia National Lab., Report SAND2001-2619.



Метод

 

минимизации

 

свободной

 

энергии; «химическая

 

модель»
[Haris

 

et al. Phys. Rev.

 

119, 1832 (1960); Graboske

 

et al. Phys. Rev. 186, 210 (1969)]

Метод
 

и
 

теоретическая
 

модель

Полностью
 

ионизованная
 

кулоновская
 

плазма
Potekhin A.Y., Chabrier

 

G., Contrib. Plasm. Phys. 50, 82 
(2010) –

 

и ссылки там!

Минимум
 

свободной
 

энергии
 

при
 

постоянном
 

объеме

F

 

= min.

Связи:

S. Tanaka, S. Mitake, S. Ichimaru, Phys. Rev. A, 32, 1896

 

(1985);
S. Ichimaru, H. Iyetomi, S. Tanaka, Phys. Rep., 149, 91

 

(1987).

a. Обменно-корреляционные

 

эффекты

 

для

 

электронов

Potekhin & Chabrier, Phys. Rev. E, 62, 8554 (2000)]

b. Корреляции

 

в

 

OCP;
c. Электрон-ионные

 

корреляции

d. Жидкие

 

кулоновские

 

смеси: Potekhin et al., Phys. Rev. E, 80, 047401  (2009)



G.Massacrier, J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transfer

 

51, 221 (1994)

Потенциал

 

свободных

 

электронов

 

Vf

 

–

 

из

 

волновых

 

функций

 

ψ

 

в

 

LDA/DFT:

Вклад
 

связанных
 

состояний

Одноэлектронный

 

базис:

Расщепление

 

уровней

 

–

 

из

 

Opacity Project: 
M.J.Seaton, Mon. Not. R. astron. Soc. 362, L1 (2005) и

 

ссылки

 

там.



«Объёмы

 

нейтральности»:

Для

 

ионов

 

углерода: Для

 

ионов

 

кислорода:

Радиус

 

«сферы

 

нейтральности»

 

Rν

 

:



«Occupation probabilities»

 

–

 

из

 

уширения

 

уровней

 

энергии

 

с

 

ростом

 

плотности, оцениваемого

 по

 

влиянию

 

граничных

 

условий

 

на

 

сфере

 

Rν

 

:

 

для

 

ε-

 

< ε

 

< ε+

 

,



Доли

 

разных

 

ионов

 

углерода

 

и

 

средний

 эффективный

 

заряд

 

в

 

зависимости

 

от

 температуры. Пунктир

 

–

 

упрощённая

 трактовка, предполагающая

 

ne

 

=ne
0.

Ионизационное
 

равновесие



Доли

 

разных

 

ионов

 

углерода

 

и

 

кислорода

 

в

 

смеси

 

в

 

зависимости

 

от

 

температуры. 

Ионизационное
 

равновесие



Доли

 

разных

 

ионов

 

кислорода

 

в

 

смеси

 

в

 зависимости

 

от

 

температуры. 
Штриховые

 

линии

 

– «точный»

 

расчёт

 

для

 смеси; точечные

 

линии

 

–

 

приближение, 
основанное

 

на

 

расчётах

 

для

 

чистых

 углерода

 

и

 

кислорода.

Ионизационное
 

равновесие

Доли

 

разных

 

ионов

 

углерода

 

и

 

кислорода

 в

 

смеси

 

в

 

зависимости

 

от

 

температуры. 



Изотермы

 

давления

 

для

 

углерода: 
сравнение

 

моделей.

Термодинамические
 

функции



Изотермы

 

логарифмической

 

производной

 

давления

 

по

 

плотности

 

для

 

углерода

 

(сравнение

 моделей).

Термодинамические
 

функции



Термодинамические
 

функции

Изотермы

 

логарифмической

 

производной

 

давления

 

по

 

плотности

 

для

 

углерода

 

и

 

кислорода.



Термодинамические
 

функции

Изотермы

 

теплоёмкости

 

для

 

углерода

 

(длинные

 

штрихи), кислорода

 

(сплошная

 кривая) и

 

их

 

смеси

 

в

 

равных

 

объёмах

 

(короткие

 

штрихи). Для

 

сравнения

 точечные

 

кривые

 

показывают

 

соответствующие

 

результаты

 

для

 

модели

 полностью

 

ионизованной

 

плазмы.



Изотермы

 

внутренней

 

энергии

 

для

 

углерода, кислорода

 

и

 

их

 

смеси

 

в

 

равных

 

объёмах.
Сравнение

 

приближённого

 

и

 

«точного»

 

расчётов

 

для

 

смеси.

Термодинамические
 

функции



Итоги



 

Улучшена
 

разработанная
 

ранее
 

модель
 

свободной
 

энергии
 

частично
 ионизованной

 
плазмы, детально

 
и

 
самосогласованно

 
учитывающая

 квантовые
 

состояния
 

атомов
 

в
 

плазме
 

и
 

пригодная
 

для
 

определения
 термодинамических

 
характеристик

 
плазмы

 
в

 
областях

 
ионизации

 давлением.


 

На
 

основе
 

построенной
 

модели
 

разработана
 

компьютерная
 программа

 
и

 
произведены

 
расчёты

 
термодинамических

 
функций

 плотной
 

высокотемпературной
 

углеродно-кислородной
 

плазмы.


 

В
 

рассмотренных
 

условиях
 

успешно
 

протестирован
 

простой
 

способ
 определения

 
уравнения

 
состояния

 
для

 
бинарных

 
смесей

 
на

 
основе

 расчётов
 

ионизационного
 

равновесия
 

их
 

чистых
 

составляющих.
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