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УДК 537.9 
НЕЛОКАЛЬНИЙ ПСЕВДОПОТЕНЦІАЛ У МЕТАЛІЧНОМУ ГЕЛІЇ 

 Швець В. Т. (valtarmax@ukr.net) 
Одеська національна академія харчових технологій (Україна) 

 
 Вперше запропонований нелокальний псевдопотенціал електрон-іонної взаємодії для 
металічного гелію, розрахований з перших принципів. При цьому не використовуються 
жодні підгінні параметри, характерні для теорії псевдопотенціалів у фізиці металів.  

 
1. ВСТУП 

 Більшість елементів періодичної таблиці за нормальних умов є металами. Проте цілий 
ряд елементів залишаються неметалами навіть за доволі екстремальних значень їх густин і 
температур. Теоретичні дослідження можливості металізації останніх почались доволі давно. 
Перша така оцінка була зроблена для металічного водню [1].  Перше повідомлення щодо 
експериментального отримання металічного водню в результаті ударного стискання 
з’явилось у 1996 році [2]. Параметрами, за яких відбулась металізація водню були: тиск 1.4 
Мбар, густина 0.64 г/см3, температура 3000 К. Спроба отримати металічний водень при 
статичному стисканні до 3.42 Мбар і низьких температурах у 1998 році [3] не привела до 
успіху. У 2008 році був експериментально отриманий максимум на кривій плавлення, що 
вказував на наявність металічної фази водню [4]. У 2011 році з’явилось повідомлення про 
отримання рідкого металічного водню при статичному стисканні до 3 Мбар [5]. У 2015 році  
металічний водень був отриманий в імпульсному режимі за допомогою потужного 
магнітного імпульсу без фіксації конкретних значень термодинамічних параметрів [6]. В 
металічному стані вдалося отримати експериментально і такі елементи, як кисень у 2001 році  
[7] і азот у 2003 році  [8].  Проте щодо металізації гелію жодних успішних експериментів не 
було виконано. Цей факт лише підсилює інтерес до теоретичного дослідження умов 
металізації гелію, та можливості його існування у стабільному стані при високих 
температурах.  
 Гелій у металічному стані легко піддається теоретичному дослідженню лише у 
випадок дворазово іонізованих атомів [9]. У цьому разі потенціал електрон-іонної взаємодії є 
кулонівським, тобто відомим точно. Проте випадок одноразово іонізованих атомів гелію, що 
має значно більші перспективи для експериментальних досліджень у земних умовах, вже 
вимагає моделювання цього потенціалу через введення підгінних параметрів. Останнє 
викликає додаткові проблеми, оскільки в наявності немає жодних експериментів для їх 
знаходження. Детальний огляд таких теоретичних досліджень можна знайти в монографії 
[10]. 
 В основі сучасної теорії металів лежить теорія псевдопотенціалів, у рамках якої 
замість реального потенціалу, створюваного іонами і електронами в точці розташування 
даного електрону провідності розглядається псевдопотенціал. Псевдопотенціал порівняно з 
потенціалом враховує один додатковий, але важливий фактор у поведінці електронів 
провідності. Їх хвильові функції мають бути ортогональними не лише між собою, але і 
хвильовим функціям зв’язаних електронів. Останнє означає суттєве зменшення ймовірності 
знаходження електронів провідності в об’ємі, зайнятому електронами внутрішніх оболонок 
атомів і, відповідно, збільшення цієї ймовірності для простору між іонними остовами. Така 
локалізація електронів провідності має збільшити інтенсивність міжіонної взаємодії і 
підсилити шанси існування металічного гелію у стабільному стані при відносно високих 
температурах і без зовнішнього тиску.  
 Звичайно розрахувати псевдопотенціал із перших принципів не вдається. Замість 
цього використовують локальні модельні потенціали з підгінними параметрами, значення 
яких підбираються з одних експериментів для теоретичного прогнозування результатів 
інших. Водень і дворазово іонізований гелій є унікальними металами з тої точки зору, що для 
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них псевдопотенціал електрон-іонної взаємодії збігається з кулонівським потенціалом 
точкового заряду. Проте і одноразово іонізований гелій є не менш унікальним, оскільки 
хвильова функція і енергія основного стану єдиного зв’язаного електрона для ізольованого 
іона відомі точно.  
 У даній роботі псевдопотенціал електрон-іонної взаємодії розрахований з перших 
принципів і застосований для обчислення парної ефективної міжіонної взаємодії в 
металічному гелії у разі одноразово іонізованих атомів. Єдиним зовнішнім параметром, який 
ми використовуємо в наших розрахунках, є густина електронного газу електронів 
провідності в металічному стані. Ми вважаємо, що остання є такою ж як і у металічного 
водню [2]. Для водню вона відповідає густині рідкого металічного водню у 0.64 г/см3, для 
гелію - 2.56 г/см3. 
 

2. ПСЕВДОПОТЕНЦІАЛ 
 

 В даній роботі запропонований псевдопотенціал, що повністю відповідає принципам 
побудови псевдопотенціалів електрон-іонної взаємодії [11]. Його матричний елемент за 
плоскими хвилями наступний 

0
0

' 1' ' '
'

W v
v

k k
k k k k k k

k k
. 

Другий доданок праворуч якраз і враховує умову ортогональності хвильових функцій 
електронів провідності. Певне спрощення цього доданку ми все таки здійснили. Його слід 
було б записати у вигляді елементу проекційного оператора, що проектує хвильові функції 
електронів провідності на хвильові функції електронів внутрішніх оболонок  

' 'Pk k k k . 

Тут 0v  – об'єм, що припадає на один іон, – енергія основного стану зв’язаного електрона, 
що належить атому з номером ; - хвильова функція зв’язаного електрона; k - хвильова 
функція електрона провідності. Наші наближення полягають у тому, що в якості енергії 
основного стану ми взяли енергію основного стану ізольовано іона гелію 2 / 2z , де – 
кількість протонів у ядрі атома гелію, в якості хвильової функції – хвильову функцію 
основного стану ізольованого іона гелію 

1
3 3/ exp /B Ba z z ar  , 

1
expV ik k r  

- плоскі хвилі. У цьому разі матричний елемент факторизується, тобто його можна 
представити добутком формфактора, який наведений вище, і фур’є-образу густини іонної 
підсистеми   

1

1

' exp( ' )
N

m
m

N ik k k k R . 

Тут mR  - радіус-вектори іонів, N - їх кількість. Ще одним наближенням, типовим для теорії 
псевдопотенціалів, є використання дифракційної моделі металів. В її рамках електрон-
електронна взаємодія враховується через екранування електрон-іонної взаємодії. 'k k . 
– діелектрична проникність електронного газу, для якої ми використали наближення 
Гелдарта-Воско [12]. Фур’є-образ кулонівського потенціалу точкового іону гелію має вигляд  
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При врахуванні скінченності розмірів іону, тобто «розмазаності» заряду електрона довкола 
ядра при використанні наведеної вище хвильової функції електронів зв’язаних станів 
взаємодія електронів провідності із зв’язаними електронами визначатиметься як  

22 24 2
0' 4 / ' 16 / 4 'v v z z zk k k k k k . 

Сферична симетрія хвильових функцій основного стану зв’язаних електронів іону гелію і 
простий вигляд радіальної її частини дозволяє отримати прості вирази для скалярних 
добутків хвильових функцій 

23/ 2 2 2
08 / 1 /z v k zk k . 
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Коржак Виктория Андреевна, ас
университет, Республика Беларус
Корсунська Надія Овсіївна
фізики і технології напівп
напівпровідників ім. В.Є
Корякин Сергей Вла
Косолап Анатолій
держаний хіміко
Котлик Діан
Котлик С
універси
Крас
тех
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Крестьянполь Любов Юріївна, к.т.н, доцент, кафедри прикладної лінгвістики, Волинський 
національний університет імені Лесі Українки, Україна 
Кривченко Анастасія Анатоліївна, викладач, ВСП "Одеський технічний фаховий коледж 
ОНАХТ", Україна 
Кривченко Юрій Вікторович, викладач, ВСП "Одеський технічний фаховий коледж 
ОНАХТ", Україна 
Кубко Сергій Юрійович, студент, Національний університет кораблебудування ім. адм. 
Макарова, Україна 
Кудряшова Альона Вадимівна, к.т.н., старший викладач, Українська академія друкарства, 
Україна 
Кунуп Тетяна Василівна, к.т.н., ВСП ""Одеський технічний фаховий коледж ОНАХТ", 
Україна 
Купрейчик Александра Сергеевна, студентка, Белорусский государственный университет 
информатики и радиоэлектроники, Республика Беларусь 
Лавренчук Світлана Василівна, к.т.н, доцент, Луцький національний технічний 
університет, Україна 
Лактіонов Іван Сергійович, д.т.н, доцент, ДВНЗ «Донецький національний технічний 
університет», Україна 
Лактіонова Ганна Анатоліївна, асистент, ДВНЗ «Донецький національний технічний 
університет», Україна 
Лебедєв Владислав Андрійович, аспірант, ДВНЗ «Донецький національний технічний 
університет», Україна 
Левінський Валерій Михайлович, к.т.н, доцент, Одеський Національний Технологічний 
Університет, Україна 
Левінський Максим Валерійович, к.т.н, доцент, Національний університет «Одеська 
морська академія», Україна 
Лисенко Наталя Олексіївна, асистент, Одеська національна академія харчових технологій, 
Україна 
Ліщина Валерій Олександрович, к.т.н, доцент, Луцький національний технічний 
університет, Україна 
Ліщина Наталія Миколаївна, к.т.н, доцент, Луцький національний технічний університет, 
Україна 
Ліщинська Людмила Броніславівна, д.т.н., професор, Вінницький національний технічний 
університет, Україна 
Мазур Олег Віталійович, студент, Вінницький національний технічний університет, 
Україна 
Майборода Володимир Олександрович, магістрант, Державний університет «Одеська 
політехніка», Україна 
Майданюк Володимир Павлович, к.т.н, доцент, Вінницький національний технічний 
університет, Україна 
Малахов Кирило Сергійович, науковий співробітник, Інститут кібернетики НАН України, 
Україна 
Малахова Надія Георгіївна, студентка, Національний університет кораблебудування ім. 
адм. Макарова, Україна 
Марчук Наталія Анатоліївна, к.ф-м.н., доцент, Подільський державний аграрно- технічний 
університет, Україна 
Матвіїв Юрій Ярославович, д.т.н, професор, Луцький національний технічний університет, 
Україна 
Машевская Оксана Владимировна, к.э.н, доцент, Белорусский государственный 
университет, Республика Беларусь 
Мельник Денис Олександрович, студент, Вінницький національний технічний університет,  
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Мельничук Людмила Юріївна, к.ф-м.н., доцент, кафедра математики, фізики та економіки, 
Ніжинський державний університет імені Миколи Гоголя, Україна 
Мельничук Олександр Володимирович, д.ф-м.н., професор, проректор з наукової роботи 
та міжнародних зав’язків, Ніжинський державний університет імені Миколи Гоголя, Україна 
Мечинский Виталий Александрович, к.ф-м.н., ведущий научный сотрудник, НИУ 
«Институт ядерных проблем» Белорусского Государственного университета, Республика 
Беларусь 
Михадюк Екатерина Владимировна, преподаватель, филиал БНТУ «Минский 
государственный архитектурно-строительный колледж», Республика Беларусь 
Михадюк Марина Валентиновна, преподаватель, Белорусский государственный 
экономический университет, Республика Беларусь 
Мошна Лілія Леонідівна, магістрант, Одеська національна академія харчових технологій, 
Україна 
Мухаметжанова Бигуль Олжабаевна, докторант, Карагандинский технический 
университет, Казахстан 
Навроцкий Анатолий, к.ф-м.н., доцент, УО Белорусский государственный университет 
информатики и радиоэлектроники, Республика Беларусь 
Надутенко Максим Вікторович, к.т.н., с.н.с., Український мовно-інформаційний фонд 
НАН України, , Україна 
Наурызбаева Гульнара Кадырбековна, старший преподаватель, Алматинский университет 
энергетики и связи им. Г. Даукеева, Казахстан 
Неділько Ольга Володимирівна, асистент, Луцький національний технічний університет, 
Україна 
Немировська Оксана Вікторівна, к.е.н, доцент, Університет державної фіскальної служби 
України,  Україна 
Нечахін Владислав Володимирович, аспірант, Чорноморський національний університет 
ім. Петра Могили, Україна 
Нєнов Олексій Леонідович, к.т.н, старший викладач, Одеська національна академія 
харчових технологій, Україна 
Ниеталин Асхат Кудайбергенович, магистрант, Университет “Туран”, Казахстан 
Новосельцев Алексей Леонидович, магистрант, Университет “Туран”, Казахстан 
Олейник Валентин Геннадиевич, магистрант, Государственный университет «Одесская 
политехника», Україна 
Ольшевська Ольга Володимирівна, к.т.н, доцент, , Одеська національна академія харчових 
технологій, Україна 
Ораз Бейімбет Ермекұлы, магистр, Университет “Туран”, Казахстан 
Орловський Дмитро Леонідович, к.т.н, доцент, Національний технічний університет 
«Харківський політехнічний інститут», Україна 
Павлов Олександр Вячеславович, студент, Одеський національний технологічний 
університет, Україна 
Пак Яна Андреевна, магистрант, Университет “Туран”, Казахстан 
Паламарчук Євген Анатолійович, к.т.н, доцент, Вінницький національний технічний 
університет,  Україна 
Паневчик Валентин Владимирович, к.х.н, доцент, Белорусский государственный 
экономический университет, Республика Беларусь 
Петренко Микола Григорович, д.т.н, с.н.с., провідний науковий співробітник, Інститут 
кібернетики імені В.М. Глушкова НАН України, Україна 
Піх Ірина Всеволодівна, д.т.н., професор, Українська академія друкарства, Національний 
університет «Львівська політехніка», Україна 
Повалишев Владимир Николаевич, к.х.н, ведущий инженер-химик, иностранное 
производственное унитарное предприятие «Мед-интерпласт», Республика Беларусь 
Повстяна Юлія Славомирівна, к.т.н, доцент, Луцький національний технічний 
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університет, Україна 
Приходнюк Віталій Валерійович, к.т.н., с.н.с., Національний центр «Мала академія наук 
України», Україна 
Пунченко Наталія  Олегівна, к.т.н, доцент, Одеський державний екологічний університет, 
Україна 
Розорінов Георгій Миколайович, д.т.н., професор, Національний технічний університет 
України "Київський політехнічний інститут імені Ігоря Сікорського", Україна 
Роман Козарь, аспирант, УО Белорусский Государственный Университет Информатики и 
Радиоэлектроники, Республика Беларусь 
Романюк Оксана Володимирівна, к.т.н, доцент, Вінницький Національний Технічний 
Університет, Україна 
Романюк Олександр Никифорович, д.т.н., професор, Вінницький національний технічний 
університет, Україна 
Рябікіна Дар’я Олегівна, магистрант, Донбаська державна машинобудівна академія, 
Україна 
Сакалюк Олексій Юрійович, аспірант, Одеська національна академія харчових технологій, 
Україна 
Сахарова Світлана Валеріївна, к.т.н, доцент, Одеська національна академія харчових 
технологій, Україна 
Селіванова Алла Віталіївна, к.т.н, доцент, Одеська національна академія харчових 
технологій, Україна 
Сеньківський Всеволод Миколайович, д.т.н., професор, завідувач кафедри комп'ютерних 
наук та інформаційних технологій, Українська академія друкарства, Україна 
Сиренко Александр Иванович, старший викладач, Одесский национальный 
технологический университет, Україна 
Сірченко Іван Анатолійович, аспірант, національний технічний університет України 
"Київський політехнічний інститут імені Ігоря Сікорського", Україна 
Скаковський Юрій Михайлович, к.т.н, доцент, Одеський Національний Технологічний 
Університет, Україна 
Скриган Виктория Андреевна, ассистент кафедры Экономической информатики, 
Белорусский государственный университет информатики и радиоэлектроники, Республика 
Беларусь 
Смирнова Наталья Анатольевна, магистр, старший преподаватель кафедры Защиты 
информации, Белорусский государственный университет информатики и радиоэлектроники, 
Республика Беларусь 
Соболь Александр Михайлович, магистр, старший преподаватель, Белорусский 
государственный университет, Республика Беларусь 
Соколова Оксана Петрівна, старший викладач, Одеський національний технологічний 
університет, Україна 
Сорока Сергій Юрійович, магістрант, Вінницький національний технічний університет, 
Україна 
Стебунов Сергей Степанович, д.м.н., професор, заведующий отделом общей, пластической 
и бариатрической хирургии, Государственное учреждение «Минский научно-практический 
центр хирургии, трансплантологии и гематологии», Республика Беларусь 
Струбчевський Артем Геннадійович, студент, Вінницький національний технічний 
університет, Україна 
Субботіна Олена Вадимівна, н.с., Институт кибернетики имени В.М. Глушкова НАН 
Украины,  Україна 
Суворов Ансар Александрович, магистрант, Университет “Туран”, Казахстан 
Судиловская Людмила Михайловна, ассистент, Белорусский государственный 
экономический университет, Республика Беларусь 
Суліма Юліан Юрійович, к.т.н., завідувач відділення комп’ютерних систем, ВСП 
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«Одеський технічний фаховий коледж ОНАХТ», Україна 
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