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ПРОБЛЕМА

Существует много актуальных физических за-
дач, в которых достигаются очень высокие темпе-
ратуры и давления. Такие условия принято назы-
вать экстремальными. Это падение мощных ла-
зерных пучков на мишени, задачи управляемого
термоядерного синтеза, сильные взрывы и удар-
ные волны, мегаамперные электрические разря-
ды, соударение небесных тел, внутренняя струк-
тура планет и звезд и др.

Для математического моделирования подобных
задач надо знать термодинамические свойства ве-
ществ в экстремальных условиях. В нескольких ве-
дущих научных центрах мира (Ливермор, Лос-Ала-
мос, Саров и др.) созданы и пополняются базы дан-
ных по термодинамическим свойствам веществ в
экстремальных условиях.

Однако эти базы не вполне удовлетворяют вы-
числителей: при использовании этих данных в
расчетах иногда появляются нефизичные эффек-
ты. Предположительно они связаны с несоблюде-
нием термодинамических соотношений между
производными давления P, энергии E и энтропии
S по температуре T удельному объему V.

С 1960-го г. в Институте прикладной матема-
тики им. М.В. Келдыша РАН разрабатывается база
ТЕФИС, обеспечивающая строгую термодинами-
ческую согласованность данных. В разные годы в
этой работе принимали участие Л.В. Кузьмина,
В.С. Рогов, П.Д. Ширков, И.А. Соколова, В.С. Во-
локитин, А.С. Павлов, Е.С. Иванченко, И.А. Па-

нин, К.И. Луцкий. Эта база представлена в данной
работе.

СОДЕРЖАНИЕ БАЗЫ
Первая очередь базы размещена на сайте Ин-

ститута по адресу http://tefis.keldysh.ru (а также
http://tefis.ru). Она содержит таблицы P, E, S как
функции от температуры T и плотности ρ для
первых 103 элементов периодической системы.

Диапазон таблиц следующий. Плотность ме-
няется от 10–6 ⋅ см–3 (что соответствует плотности
воздуха на высоте 45 км) до 106 г ⋅ см–3 (что дости-
гается в астрофизических объектах). Температура
меняется от 1 эВ до 40 кэВ. Это позволяет описать
взрывы сверхновых звезд и ряд технических кон-
струкций. Сетки по T и ρ выбираются равномер-
ными в логарифмическом масштабе. Первая оче-
редь базы является демонстрационной и пред-
ставлена на редкой сетке:  
Сейчас подготавливается вторая очередь базы с
шагами сетки 

В качестве иллюстрации на рис. 1 представле-
ны изолинии давления для Cu (Z = 29). Около
каждой изолинии указана величина  ГПа.

ШИРОКОДИАПАЗОННОЕ
УРАВНЕНИЕ СОСТОЯНИЯ

В мировых базах данных для такого широкого
диапазона T и ρ таблицы обычно строят методом
“лоскутного одеяла”. Подбирают несколько фи-

Δ =Tlg 0.5, Δ ρ =lg 1.

Δ = Δ ρ =Tlg lg 0.2.

Plg ,

УДК 533.9



ИЗВЕСТИЯ РАН. СЕРИЯ ФИЗИЧЕСКАЯ  том 82  № 11  2018

ТЕФИС – БАЗА ДАННЫХ ПО СВОЙСТВАМ ВЕЩЕСТВ 1607

зических моделей, каждая из которых удовлетво-
рительно описывает некоторую область таблицы.
На границах этих областей соседние модели не-
сколько различаются. Их искусственно “сшива-
ют”, т.е. вручную подправляют термодинамиче-
ские величины вблизи границ, добиваясь непре-
рывности. Такой метод имеет ряд недостатков.

Во-первых, число используемых моделей обыч-
но довольно велико: 5–10. Во-вторых, сшивание
моделей обычно не удается сделать гладким. В-
третьих, на “швах” нарушаются известные термо-
динамические соотношения между производными
различных величин.

В базе ТЕФИС удалось устранить эти недостат-
ки. В ней используется только две модели. Одна –
обобщенная модель Саха с учетом вырождения
электронов и объема ионных остовов [1–5]. Она
хорошо описывает плазму с газовыми плотно-
стями, а также сверхплотную очень горячую
плазму. Другая – статистическая модель атома
Томаса–Ферми с квантовой и обменной поправ-
ками (ТФП) [6–8]. Она не учитывает оболочеч-
ную структуру атома, но, несмотря на это, удовле-
творительно описывает область конденсирован-
ного вещества выше кривой плавления вплоть до
перехода в газовую плазму.

Во-вторых, вместо “сшивания” применено
“склеивание” моделей [9]. Оно основано на том,
что каждая из моделей дает разумные результаты
во всем диапазоне таблиц даже за пределами гра-
ниц своей применимости. Это позволяет прове-
сти интерполяцию в каждом узле таблицы, что
обеспечивает не только непрерывность, но и
гладкость получаемых величин.

В-третьих, такая интерполяция применяется к
термодинамическому потенциалу – свободной
энергии F. Величины P, E, S получаются диффе-
ренцированием F по T и ρ. Это обеспечивает термо-
динамическую согласованность интерполяции.

МОДЕЛЬ САХА

В модели Саха рассматриваются электроны и
k-кратные ионы с относительными концентра-
циями   Для нее ранее предлагалось [2, 3]

(1)

Здесь электроны считаются частично вырожден-
ными

(2)

ex , kx .

= + + +∑e k k q mf
k

F F x F F F .

( ) ( )μ μ μ⎡ ⎤= −
⎢ ⎥⎣ ⎦π

eF T V I I
T T T

5 2
1 2 3 22

2 2 ,
3

где  – химический потенциал,  – функции
Ферми–Дирака. Ионы считались классическими
и точечными

(3)

где  – потенциалы ионизации.

МИКРОПОЛЕВАЯ КОМПЕНСАЦИЯ

Слагаемое  описывает кулоновское взаимо-
действие зарядов. Поскольку плазма в целом
электронейтральна, величина  Различны-
ми авторами предлагались модельные выражения
для  предсказывавшие так называемый плаз-
менный фазовый переход: скачкообразную кон-
денсацию газообразной плазмы в жидкость при
газовых плотностях [10]. Однако ни в одном экс-
перименте этот фазовый переход не был обнару-
жен, хотя в экспериментах были достигнуты
огромные значения классического параметра не-
идеальности  где R – радиус
атомной ячейки объема V, Z – средний заряд
ионов.

В [4, 5] было замечено, что в свободную энер-
гию нужно вводить энергию плазменного микро-
поля. Это электрическое поле, создаваемое хаоти-
ческим тепловым движением свободных зарядов
(ионов и электронов). Его энергия пропорцио-
нальна квадрату средней напряженности и поло-
жительна:  Эта энергия должна в точности
компенсировать величину . Поясним причину
такой компенсации.

μ mI
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Рис. 1. Изолинии  [ГПа] для Cu.
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Во-первых, плазменное микрополе существу-
ет только вместе с плазмой и неотделимо от нее.
Оно не может “вытечь” из плазмы, в отличие от,
например, излучения. Тем самым, система плаз-
ма– микрополе является замкнутой. Энергия за-
мкнутой системы не меняется. Поэтому энергии
кулоновского взаимодействия и плазменного
микрополя должны точно компенсироваться.

Во-вторых, любое взаимодействие частиц мож-
но рассматривать через создаваемые ими поля.
Поэтому плазменное микрополе есть самосогла-
сованное поле взаимодействия зарядов. Следова-
тельно, энергии микрополя и непосредственного
кулоновского взаимодействия должны совпадать
по модулю. Таким образом, энергия плазменного
микрополя  в точности компенсирует куло-
новское слагаемое  Это объясняет,
почему плазменный фазовый переход так и не
был обнаружен.

ОБЪЕМ ИОННЫХ ОСТОВОВ

Учтем объем ионных остовов  Из соображе-
ний размерности их радиусы 
где  – безразмерный коэффициент. Тогда в (1)–
(3) надо вместо  подставить  где

(4)

Минимизируя  по всем концентрациям с
учетом законов сохранения частиц и зарядов, по-
лучим обобщенные уравнения Саха:

(5)

Здесь  являются уменьшениями
потенциалов ионизации, вызванными ионными
объемами.

Все термодинамические функции получаются
дифференцированием  по  и ; например

(6)

Такие термодинамические выражения являются
строго согласованными.

Заметим, что учет объема ионных остовов пред-
принимался и ранее (см., например, [11]). Однако
в этих работах объемы ионов учитывались в рамках
модели Перкуса–Йевика, а здесь он сделан по ана-
логии с моделью Ван-дер-Ваальса, что более есте-
ственно.

Коэффициент  является безразмерным пара-
метром. Наилучшим образом описывает все эле-
менты периодической системы значение 
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МОДЕЛЬ ТФП
Эта модель строится из минимизации функци-

онала свободной энергии, написанного в при-
ближении Хартри–Фока. Такое построение обес-
печивает термодинамическую согласованность
всех получаемых величин. Дополнительно пред-
полагается, что электронные оболочки “смяты”
внешним давлением, и электроны можно рассмат-
ривать в квазиклассическом приближении.

Простейший вариант этой модели для сжатого
горячего атома построен в [6]. Однако эта модель
не может описать нормальную плотность холод-
ного вещества, что заметно ограничивает ее при-
менимость.

Квантовая и обменная поправки первого по-
рядка к этой модели были построены в [7, 8]. Их
учет позволяет описать холодное несжатое веще-
ство. Правда, его нормальная плотность моно-
тонно зависит от Z, а зависимость ее эксперимен-
тальных значений от Z немонотонна в соответ-
ствии с периодами системы Менделеева.

Однако можно домножить квантовую и обмен-
ную поправки на полуэмпирический множитель
α, подбираемый для каждого элемента по его нор-
мальной плотности. Это улучшает согласие моде-
ли с экспериментами. Все дополнительные пред-
положения вводятся так, что они не нарушают тер-
модинамической согласованности модели ТФП.

Хотя эта модель рассчитана на описание кон-
денсированного вещества (состояние которого
можно называть жидкой плазмой), она дает ра-
зумные результаты даже в области неплотной га-
зовой плазмы. Однако в этой области количе-
ственная погрешность давления может достигать
~20% процентов, поскольку модель не учитывает
оболочечную структуру вещества.

СКЛЕИВАНИЕ МОДЕЛЕЙ
Рассчитаем таблицы всех термодинамических

величин по обобщенной модели Саха и по модели
ТФП во всем диапазоне T и ρ. Сравнение показы-
вает, что результаты расчета по этим моделям не
так уж сильно различаются. На рис. 2 показано
отношение давлений  для Cu. Видно,
что в газовой области отличие не превышает
~20%, и даже в области конденсированного веще-
ства оно лишь местами становится большим. Это
позволяет склеивать модели с помощью разумно
выбранной интерполяции.

Физически разумным параметром интерполя-
ции может служить величина  Если она
мала, то плазма является газовой, и применима
модель Саха. Если это отношение велико, то при-
менима модель ТФП.

Однако еще более удобным параметром оказа-
лась величина, связанная со степенью вырожде-

P PСаха ТФП

κ = V .v
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ния свободных электронов  Пе-
реход от одной модели к другой происходит при-
мерно при  когда 

Чтобы обеспечить термодинамическую согла-
сованность всех величин, нужно проводить ин-
терполяцию термодинамического потенциала

(7)

При  получаем модель Саха, при  –
модель ТФП. Выражения для всех термодинами-
ческих величин получаем из  дифференцирова-
нием по  или . При этом надо дифференциро-
вать также  Это дает, например,

(8)

Интерполяция для  и  имеют аналогичный
вид. Первые два слагаемых в (8) выглядят как три-
виальная интерполяция таблиц  а третье слага-
емое нетривиально и связано с дифференцирова-
нием  Без этого слагаемого выражения были бы
термодинамически несогласованными.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНОЕ 
ПОДТВЕРЖДЕНИЕ

Применимость модели Саха в газовой области
общеизвестна и не требует подтверждения. Она
основана на том, что потенциалы ионизации бе-
рутся из надежных справочных данных [12]. Нуж-
дается в проверке в основном область конденси-

κ = μ⎡ ⎤⎣ ⎦I T
3 2

1 2( ) .

μ ≈ 0, κ ≈ 1.

κ+
+ κ + κ

=F F FСаха ТФП
1 .

1 1
κ 1! κ 1@

F
T V

κ T V( , ).

∂ κ= − = + +
∂ + κ + κ

− ∂κ+
κ ∂+ κ

FP P P
V

F F
V

Саха ТФП

Саха ТФП
2

1
1 1

1 .
(1 )

E S

P,

κ.

рованного вещества. В ней основными экспери-
ментами являются измерения в сильных ударных
волнах.

Традиционно физики строили ударные адиаба-
ты как зависимость  Однако непосредственно
в экспериментах измеряют скорость ударной вол-
ны  и массовую скорость за фронтом ударной
волны U. Значения  и  рассчитывают по скоро-
стям  и . Экспериментальные ошибки скоро-
стей приводят к появлению зигзагов на кривой

 При появлении неплавностей на кривой 
возникают дискуссии: является ли эта неплав-
ность проявлением электронных структур или ре-
зультат экспериментальных ошибок.

Поэтому сравнение с экспериментами следует
проводить по зависимости  которая выгля-
дит существенно проще и допускает более про-
стую интерпретацию.

На рис. 3 для Cu показано сравнение расчет-
ной и экспериментальной ударных адиабат в ско-
ростных переменных. Видно, что при  км ⋅
с–1 (что соответствует  Мбар) теория отлич-
но согласуется с экспериментом вплоть до по-
следней экспериментальной точки, соответству-
ющей  Мбар. Это является убедительной
верификацией базы ТЕФИС.

Работа поддержана грантом РНФ № 16-11-10001.
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Рис. 2. Отношение давлений  в моделях
Саха и ТФП. Фоны: белый – отличие меньше 1.2,
светло-серый – до 1.4, серый – до 2, темно-серый –
до 4, черный – более 4.
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