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Ìåòîä êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, îñíîâàííûé íà îáúåäèíå-
íèè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè âîëíîâûõ ïàêåòîâ è òåîðèè ôóíêöèîíà-
ëà ïëîòíîñòè (WPMD-DFT), ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïëîòíî-
ãî ðàçîãðåòîãî äåéòåðèÿ è ãåëèÿ. Ýòîò ìåòîä áûë ðàçðàáîòàí íåäàâ-
íî [1�3] êàê ðàñøèðåíèå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè âîëíîâûõ ïàêåòîâ
(WPMD), â êîòîðîì óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ ðåøàþòñÿ îäíîâðåìåííî äëÿ
êëàññè÷åñêèõ èîíîâ è ïîëóêëàññè÷åñêèõ ýëåêòðîíîâ, ïðåäñòàâëåííûõ
â âèäå ãàóññîâûõ âîëíîâûõ ïàêåòîâ. Ïî ñðàâíåíèþ ñ êëàññè÷åñêîé ìî-
ëåêóëÿðíîé äèíàìèêîé è îðèãèíàëüíûì WPMD, ìåòîä WPMD-DFT
îáåñïå÷èâàåò áîëåå òî÷íîå ïðåäñòàâëåíèå êâàíòîâûõ ýôôåêòîâ, òàêèõ
êàê ýëåêòðîííîå âûðîæäåíèå. Â WPMD-DFT èñïîëüçóåòñÿ ïðèáëè-
æåíèå Õàðòðè äëÿ ìíîãîýëåêòðîííîé âîëíîâîé ôóíêöèè, íî îáìåííî-
êîððåëÿöèîííûå ýôôåêòû îïðåäåëÿþòñÿ ôóíêöèîíàëîì, âçÿòûì èç
DFT è ðàññ÷èòûâàåìûì ïóò¼ì èíòåãðèðîâàíèÿ ôóíêöèè, çàâèñÿùåé
îò ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ ïî ïðîñòðàíñòâåííîé ñåòêå. Ëîêàëüíîå ðàñ-
ïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè îïðåäåëÿåòñÿ ïîëîæåíèåì è øèðè-
íîé âîëíîâûõ ïàêåòîâ.

Èçýíòðîïà ñæàòèÿ è óäàðíàÿ àäèàáàòà äëÿ äåéòåðèÿ ðàññ÷èòàííûå
ìåòîäîì WPMD-DFT ñðàâíèâàþòñÿ ñ äîñòóïíûìè ýêñïåðèìåíòàëü-
íûìè äàííûìè è äðóãèìè ïîäõîäàìè ïåðâîïðèíöèïíûìè ìåòîäàìè
êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ðàñ÷åò èçîýíòðîïû âûïîëíÿåòñÿ êàê
ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ýòàïîâ ñæàòèÿ è ðåëàêñàöèè. Èññëåäóåòñÿ ñõîäè-
ìîñòü ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ â çàâèñèìîñòè îò ñêîðîñòè ñæàòèÿ.
Êðîìå òîãî, ìåòîä WPMD-DFT èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðàñ÷åòà èçîýíòðîïû
ïî ìåòîäó Çåëüäîâè÷à.

Êàê äëÿ èçîýíòðîïè÷åñêîãî, òàê è äëÿ óäàðíîãî ñæàòèÿ äåéòåðèÿ
ðåçóëüòàòû WPMD-DFT ñðàâíèâàþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííû-
ìè è äðóãèìè áîëåå òî÷íûìè ìîäåëÿìè QMD. Ðåçóëüòàòû íàõîäÿòñÿ â
õîðîøåì ñîãëàñèè, çà èñêëþ÷åíèåì íåêîòîðîãî çàâûøåíèÿ äàâëåíèÿ.
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