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Ïðåäïîëîæåíèå î ñóùåñòâîâàíèè ìåòàëëè÷åñêîãî âîäîðîäà âûäâè-
íóòî Âèãíåðîì è Õàíòèíãòîíîì â 1935 ã. Ðåçêîå óâåëè÷åíèå êîýôôè-
öèåíòà îòðàæåíèÿ âîäîðîäà áûëî îáíàðóæåíî ïðè äàâëåíèè 495 ÃÏà
è òåìïåðàòóðå 5.5 Ê, ÷òî èíòåðïðåòèðîâàëîñü êàê ïåðåõîä òâåðäîãî
âîäîðîäà â ïðîâîäÿùóþ ôàçó. Â ðàáîòå ñäåëàí îáçîð òåîðåòè÷åñêèõ è
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò, à òàêæå ïðåäëîæåíèé î ïðàêòè÷åñêèõ ïðè-
ëîæåíèÿõ ìåòàëëè÷åñêîãî âîäîðîäà. Óïîð ñäåëàí íà ïîñëåäíèå òåî-
ðåòè÷åñêèå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ è îðèãèíàëüíûå ðå-
çóëüòàòû àâòîðîâ äîêëàäà. Â ðàìêàõ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè
è êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ðàññ÷èòàíû çàâèñèìîñòè äàâëå-
íèÿ, ýëåêòðîïðîâîäíîñòè è ïðîòîí-ïðîòîííûå ïàðíûõ êîððåëÿöèîí-
íûõ ôóíêöèé (ÏÊÔ) îò ïëîòíîñòè â äèàïàçîíå 1.14 � 2.0 ã/ñì3 ïðè
òåìïåðàòóðàõ 50 è 100 Ê. Ðàññ÷èòàííûé äèàïàçîí äàâëåíèé 300 � 1200
ÃÏà, ò.å. òâåðäàÿ ôàçà. Ðàñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàêåòà
VASP. Â êà÷åñòâå íà÷àëüíîé êîíôèãóðàöèÿ èñïîëüçóåòñÿ ìîíîêëèííàÿ
ðåøåòêà ãðóïïû C2/c, òàê êàê äàííàÿ ñòðóêòóðà ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå
óñòîé÷èâîé â îáëàñòè äàâëåíèé âûøå 260 ÃÏà, ÷òî ïðè ðàññìàòðèâàå-
ìûõ òåìïåðàòóðàõ ñîîòâåòñòâóåò ôàçå III òâåðäîãî âîäîðîäà. Îáíàðó-
æåí ñòðóêòóðíûé ïåðåõîä ïðè äàâëåíèè 607 ÃÏà, õàðàêòåðèçóþùèéñÿ
çàìåòíûì ñêà÷êîì ýëåêòðîïðîâîäíîñòè è ðåçêèì óìåíüøåíèåì ÷èñ-
ëà ìîëåêóë Í2. Ïðè çíà÷åíèè ïëîòíîñòè 1.563 ã/ñì3 è äàâëåíèÿ 607
ÃÏà ïðîèñõîäèò èñ÷åçíîâåíèå ïèêà ÏÊÔ íà ðàññòîÿíèè 0.74 �A, ñîîò-
âåòñòâóþùåì ìåæàòîìíîìó ðàññòîÿíèþ â ìîëåêóëå Í2, ÷òî ÿâëÿåòñÿ
óêàçàíèåì íà ðàñïàä ìîëåêóë Í2. Ïðè ýòîì ðåçêî óâåëè÷èâàåòñÿ çíà÷å-
íèå ýëåêòðîïðîâîäíîñòè äî 85300 (Îì·ñì)−1 è âîçíèêàåò ïèê ÏÊÔ íà
ðàññòîÿíèè 0.92 �A. Ýòî ðàññòîÿíèå ðàâíî ìåæïðîòîííîìó ðàññòîÿíèþ
â ìîëåêóëÿðíîì èîíå Í+

3 . Òàêîå ïîëîæåíèå ïåðâîãî ìàêñèìóìà ÏÊÔ
îñòàåòñÿ íåèçìåííûì â äèàïàçîíå äàâëåíèé 607 � 832 ÃÏà. Ýòî ãîâîðèò
î íåÿâíîì ïîÿâëåíèè èîíîâ Í+

3 â ñòðóêòóðå òâ¼ðäîãî âîäîðîäà ïðè åãî
ïåðåõîäå â ïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå. Òàêèì îáðàçîì, ïðèðîäà ïåðåõîäà
ñî÷åòàåò èîíèçàöèþ ñî ñòðóêòóðíûìè èçìåíåíèÿìè. Ïðè äàëüíåéøåì
ñæàòèè ïåðâûé ìàêñèìóì ÏÊÔ íà÷èíàåò ñîîòâåòñòâîâàòü ñðåäíåìó
ðàññòîÿíèþ ìåæäó ïðîòîíàìè ïðè çàäàííîé ïëîòíîñòè, ÷òî óêàçûâàåò
íà ïîëíóþ äèññîöèàöèþ èîíîâ âîäîðîäà. Ñèëüíàÿ èîíèçàöèÿ ïðè ôà-
çîâîì ïåðåõîäå â ïëîòíîì òâåðäîì âîäîðîäå/äåéòåðèè ñáëèæàåò ýòîò
ïåðåõîä ñ ïëàçìåííûì ôàçîâûì ïåðåõîäîì âî ôëþèäå âîäîðîäà.
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