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Предложена простая физическая модель атомарной плазмы, позволяющая рассчитать уравнение
состояния тугоплавких металлов в околокритической области и получить параметры критической
точки перехода пар‒жидкость, включая бинодаль. Особенностью модели является учет межатом-
ного взаимодействия с помощью когезии – коллективной энергии сцепления атомов в металле. По-
лучены оценки параметров критической точки для многих тугоплавких металлов, в том числе про-
водимости в критической точке.
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ВВЕДЕНИЕ

Знание параметров перехода пар‒жидкость, в
частности критической точки этого перехода,
важно как для фундаментальной науки, так и для
практического применения материалов. Законо-
мерности перехода пар‒жидкость в нейтральных
газах (инертных, молекулярных и т.д.) достаточно
хорошо изучены теоретически и эксперименталь-
но [1]. Совершенно иная ситуация для паров ме-
таллов. Экспериментально получены бинодаль и
параметры критической точки (плотность, тем-
пература, давление, а также электропроводность)
только для щелочных металлов [2, 3] и ртути [4, 5].
Большинство теоретических моделей оттачивают
именно на этих элементах. Все они дают более-
менее близкие к экспериментальным значения
критических температуры и плотности. Для боль-
шинства других металлов критическая область
оказывается недостижимой (в статических экспе-
риментах) из-за высокой критической температу-
ры (  К). Теоретические модели, дающие
хороший результат, например, для цезия, приво-
дят к большому разбросу оценок критических па-
раметров (плотность, температура и давление)
для переходных металлов. Уран, например, уже
давно используется в атомной энергетике, но па-
раметры его критической точки до сих пор неиз-
вестны. По различным оценкам температура кри-
тической точки урана 5000 < Tcr < 13000 K, по
плотности разброс оценок невелик. Эксперимен-
тально определить критическую точку урана не
представляется возможным из-за его радиоактив-
ности. Другие тяжелые металлы, в основном туго-
плавкие (Co, V, Mo, Nb, W, Ta, U), также исполь-

зуются в промышленности длительное время.
Например, для вольфрама диапазон температуры
критической точки варьируется, по различным
оценкам, в пределах 12000‒23000 K. Для других
металлов (Co, V, Mo, Ta, U) ситуация аналогич-
ная, несмотря на большое количество теоретиче-
ских оценок. Различные теоретические оценки
дают довольно высокий разброс данных, особен-
но для оценки температуры и давления (в разы) в
критической точке.

С одной стороны, теоретические методы мож-
но разбить на следующие группы: уравнения со-
стояния (УРС) [6–8], методы экстраполяции экс-
периментальных данных [9, 10] и методы подобия
и правила, основанные на связи критических па-
раметров с экспериментально известными вели-
чинами, такими как температура кипения, теплота
испарения, коэффициент поверхностного натяже-
ния и т.д., работающими для групп металлов [11–
16]. Околокритическая область металлов (сверх-
критический флюид – СКФ) довольно сложна для
теоретических моделей: здесь не работают ни ви-
риальные разложения, ни модели физики твердо-
го тела. Поэтому, несмотря на большое количе-
ство моделей расчета параметров критической
точки перехода пар‒жидкость, единого подхода
(уравнения состояния) не существует. Например,
широкодиапазонное УРС [7] имеет десятки под-
гоночных параметров, для расчета которых нуж-
ны конкретные экспериментальные данные (на-
пример, температура, плотность, энтальпия) кон-
кретного вещества. Но выше температуры
плавления для тугоплавких металлов эти экспе-
риментальные данные сильно отличаются друг от
друга. Та же ситуация характерна и для методов,
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развитых в работах [10, 11, 13]. Методы подобия
развиты и хорошо себя зарекомендовали для рас-
чета параметров критической точки инертных и
молекулярных газов. Но они не позволяют рассчи-
тать УРС, тем более, проводимость в околокрити-
ческой области. Статические методы измерения
неприменимы для металлов с высокой температу-
рой критической точки. Поэтому получили рас-
пространение динамические методы измерения
свойств металлов, такие как импульсный взрыв
проволочек и фольг и ударно-волновое сжатие
пористых металлов. С помощью импульсных ме-
тодов нагрева измерены термические (плотность,
температура, давление) и калорические (энталь-
пия) характеристики для кобальта [17], молибде-
на [18‒20], тантала [21‒23], ниобия [24], урана
[25, 26] до температур 5000–7000 К. Подробное
описание экспериментальных работ для этих и дру-
гих металлов представлены, например, в обзорных
работах [27, 28]. В ряде работ [17, 18, 20, 23, 24] полу-
чены экспериментальные оценки параметров кри-
тических точек некоторых металлов методом им-
пульсного нагрева проволочек в среде под давлени-
ем. Определены параметры критической точки,
например, для Mo, Ta, Nb [18, 20, 24]. Для некото-
рых тугоплавких металлов (например, Co) с высо-
кой температурой и давлением в критической точке
удалось оценить только температуру и давление
[17]. В последнее время проведено несколько дина-
мических экспериментов по ударному сжатию по-
ристых элементов и последующему их адиабатиче-
скому расширению. В работе [29] измерены тем-
пература и давление в критической точке для
молибдена. К сожалению, плотность в критической
точке определить этим способом пока не представ-
ляется возможным, так же как и построить всю кри-
вую сосуществования фаз перехода пар‒жидкость.

В работе [30] проведен анализ всех имеющихся
расчетов и оценок параметров критической точки
урана и поставлен вопрос о согласовании терми-
ческого и калорического уравнений состояния.
Все модели предлагается разбить на три группы:
термические УРС (см., например, [27, 31]), кало-
рические УРС [6, 12] и “плазменная модель” Ли-
кальтера [32, 33] и его последователей [34, 35].
Термические УРС основаны на расчете или экс-
траполяции термических величин (давления P,
плотности ρ, температуры T), известных в окрест-
ности точки плавления, в критическую область.
Калорические УРС основаны на расчете или экс-
траполяции калорических констант (теплота ис-
парения Hevap, внутренняя энергия Eint), извест-
ных (экспериментально полученных) в окрестно-
сти точки плавления, в критическую область. Для
цезия и рубидия “термические” и “калориче-
ские” модели дают очень близкие значения кри-
тических температуры и плотности. Именно для
“плохих” металлов [30] (уран, вольфрам, рений,
платина, тантал, молибден, кобальт, ванадий, ни-

обий) проблема значительного расхождения ре-
зультатов “термических” и “калорических” моде-
лей стоит наиболее остро. Все эти металлы (“про-
блемные” или “плохие” [30]) имеют довольно
высокую температуру плавления Tmelt ≥ 2000 K (за
исключением урана, у него самая низкая из всех
Tmelt = 1500 K), большую удельную массу, слож-
ную внешнюю электронную оболочку.

В последнее время достаточно активно УРС и
транспортные свойства металлов преимущественно
в твердом, но и в расширенном состояниях исследу-
ются численными методами, например квантовым
методом молекулярной динамики (QMD) на базе
пакета VASP [36–42]. Численные методы в основ-
ном используются и хорошо применимы для изу-
чения свойств металлов при нормальной плотно-
сти вплоть до точки плавления. Однако совре-
менные модификации QMD-метода позволили
рассчитать УРС в околокритической области ту-
гоплавких металлов, включая критические точки
таких металлов, как тантал [41], молибден [42],
вольфрам [40]. Вместе с тем интерпретация резуль-
татов численных расчетов QMD, как правило, до-
вольно затруднительна, что усложняет построение
физической картины перехода пар‒жидкость.

Серия работ [43‒45] посвящена расчету крити-
ческой точки перехода пар‒жидкость (диэлек-
трик‒металл) и его бинодали, а [46‒48] ‒ про-
водимости в критической точке. В предложен-
ной модели были введены (эвристически) два
элемента, имеющие твердотельное происхожде-
ние: электронное желе (зачаток зоны проводимо-
сти), возникающее за счет перекрытия хвостов
волновых функций связанных электронов, а так-
же когезионное, коллективное взаимодействие
атомов, в формировании которого кинетическая
энергия электронов желе играет существенную
роль [43]. В работе [47] показано, что металл в
критической точке находится в состоянии “газо-
образного металла”. Для расчета плотности элек-
тронов желе предложена оригинальная методика,
основанная на подсчете электронной плотности
связанных электронов, лежащих вне атомарной
ячейки Вигнера–Зейтца (ВЗ). С помощью про-
стой атомарной физической модели, учитываю-
щей наличие электронного желе и когезионной
энергии связи между атомами, были рассчитаны
параметры критических точек [44, 45], а также
проводимость [46, 48] паров щелочных и некото-
рых других металлов в критической точке и ее
окрестности. В настоящей работе на основе пред-
ложенной физической модели построено простое
уравнение состояния атомарной плазмы, позво-
ляющее рассчитать параметры критических точек
(плотность, температура, давление) “плохих” ме-
таллов и бинодаль. Также с помощью предложен-
ной модели выполнена оценка проводимости па-
ров металлов в окрестности критической точки.
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Проведено сравнение с оценками критических
точек тугоплавких металлов, выполненных дру-
гими авторами.

ОСНОВНЫЕ СООТНОШЕНИЯ

Точный расчет когезии возможен только для
металлов с одним валентным s-электроном. Для
металлов с многоэлектронной внешней оболоч-
кой расчет энергии связи является довольно тру-
доемкой задачей. Здесь используется предложен-
ное в [49, 50] универсальное соотношение для
энергии связи  (UBER – Universal
Bind Energy Relation), которое обобщает в анали-
тическом виде данные многочисленных числен-
ных расчетов и достаточно хорошо описывает
различные виды энергии связи в металлах в зави-
симости от плотности атомов  и ряда
физических величин, характерных только для
рассматриваемого вещества. Безразмерный пара-
метр разрежения  выражается через радиусы
ячейки Вигнера‒Зейтца для нормальной и теку-
щей плотности металла (c радиусами  и 

соответственно, );  – энергия ис-

парения металла при нормальных условиях.
Энергия связи зависит от текущей плотности y и
трех параметров ( ) – ,
где безразмерные скейлинговые множители:

, , , l0 – длина мас-
штабирования. Необходимые при расчете парамет-
ры  для большинства металлов приведены
в [49]. Для расчета когезии урана были использова-
ны данные из работ [51, 52].

Свободная энергия Гельмгольца для  атомов в
объеме  при температуре T, предложенная в [43,
44], имеет вид

(1)

где  – тепловая длина волны де Бройля и
статистический вес основного состояния атома

соответственно;  – параметр упаков-

ки,  – радиус твердой
сердцевины атома, через который выражается па-
раметр упаковки. Он соответствует плотности,
при которой когезия равна нулю.

Используя известные соотношения термоди-
намики, можно получить различные термодина-
мические функции, например давление и внут-
реннюю энергию.
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Методика расчета плотности электронного
желе подробно описана в [46, 48]. Зная волновую
функцию -го связанного электрона  изоли-
рованного атома, которые рассчитаны в приближе-
нии Хартри‒Фока для многих атомов и представле-
ны в [53] в виде разложения по слэттеровским орби-
талям, можно рассчитать долю электронной
плотности, участвующей в образовании электрон-
ного желе в ячеечном приближении. Эта доля 

определяется интегрированием  вне ячей-
ки ВЗ и вкладом постоянного фона внутри ячей-
ки :

где  – радиус ячейки ВЗ для текущей атомарной
плотности  в атомных единицах 

. При расчетах  использовались
данные [53] только для валентных электронов,
поскольку вклад других электронов ионного
остова в рассматриваемых условиях мал. В работе
[53] представлены волновые функции изолиро-
ванного атома, полученные численно методом
Хартри–Фока, вплоть до атомного номера Z = 54.
В [54] можно найти данные приближенных вол-
новых функций для более тяжелых элементов.

УРАВНЕНИЕ СОСТОЯНИЯ И ПАРАМЕТРЫ 
КРИТИЧЕСКИХ ТОЧЕК МЕТАЛЛОВ

С помощью свободной энергии (1) получены
УРС и рассчитаны изотермы для различных ве-
ществ. Изотермы рассматриваемых металлов
имеют петлю Ван-дер-Ваальса, как и в других ме-
таллах [43, 44]. Поэтому можно сразу определить
графически положение критической точки: плот-
ность, температуру и давление. В таблице пред-
ставлены данные для когезии и полученные пара-
метры критических точек для “проблемных” метал-
лов. Также в таблице приведены оценки других
авторов: с использованием метода соответствен-
ных состояний [12], модифицированного уравне-
ния Ван-дер-Ваальса [6, 55] и модели мягких сфер
Янга [27], полуэмпирического уравнения состоя-
ния [7], скейлинговой модели и модели виртуаль-
ных атомов Ликальтера [32, 33, 56]. Также приве-
дены значения критических точек, полученные ме-
тодом экстраполяции экспериментальных данных
после импульсного нагрева проволочек [10, 17, 18,
20, 23, 24, 27]. Некоторые методы скейлинга поз-
воляют оценить только критическую температуру
[11, 13]. Разброс оценок плотности и особенно
температуры очень велик. В вышеупомянутых
методах [10, 17, 18, 20, 23, 24, 27] используются
экспериментальные данные на кривой плавления
от точки плавления до точки кипения. При при-
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i
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Параметры критической точки “плохих” металлов

Металл , г/см3 , K , бар Ссылка

V

1.86 12500 10780 [12]

1.56 11325 10314 [6]
1.63 6396 9200 [27]
1.55 8550 6480 [10]

8834 [13]
1.4 11600 16200 Данная работа

Co

2.2 10460 9230 [12]

10384 ± 700 11060 ± 600 [17]
7595 [13]

2.2 8950 18200 Данная работа

Nb

2.59 19040 12520 [12]

2.02 9989 9630 [27]
1.72 14230 [24]

12335/11499 [13]
2.0 16200 17600 Данная работа

Mo

2.62 14588 11844 [6]

3.18 16140 12630 [12]

2.307 8002 9700 [27]

12500 ± 1000 10000 ± 1000 [29]

12242 [13]

17000 [11]

2.63 11150 5460 [18]

19720 25150 [56]

2.3 10730 4600 [42]

2.47 10780 6920 [10]

1.37 11470 1790 [55]

2.8 12870 22400 Данная работа

Hf

3.88 18270 9380 [12]

3 10500 9000 [33]

2.7 ± 0.5 12100 ± 1200 3100 [9]

11958/11936 [13]

3.1 14150 11800 Данная работа

Ta

4.28 17329 12223 [6]

4.3 12000 14000 [56]

5.04 20570 13500 [12]

4.26 9284 9990 [27]

4.35 11600 5000 [41]

22000 [11]

14238/13284 [13]

3.32 13400 [23]

4.2 17400 18700 Данная работа

crρ crT crP
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менении термических или калорических исходных
данных получаются совершенно разные параметры
критических точек. В данной модели не использу-
ются никакие экспериментальные данные на кри-
вой плавления. Для УРС необходимы теплота испа-
рения, нормальная плотность и изотермический
модуль упругости металла в твердом состоянии. Эти
величины хорошо известны для большинства ме-
таллов и приведены в [49]. Для расчета критической
точки урана использовались данные [51, 52].

Для статических экспериментов у большинства
металлов слишком высокие температуры критиче-
ской точки. В таблице приведены имеющиеся дан-
ные по критической температуре и давлению, из-
меренные в динамических экспериментах при
адиабатическом расширении после ударного сжа-
тия для молибдена [29]. К сожалению, измерения
критической плотности с помощью этой методи-
ки пока являются трудноразрешимой задачей.

Несмотря на большое количество теоретиче-
ских и полуэкспериментальных оценок критиче-
ских параметров даже для “плохих” металлов,

особенно для молибдена, вольфрама и урана,
единая модель расчета критической точки пере-
хода пар‒жидкость и, тем более, бинодали этого
перехода отсутствуют. В ряде экспериментальных
работ [20, 23, 24] для тантала, ниобия и вольфрама
получены все критические параметры с исполь-
зованием для экстраполяции измеренных вели-
чин модели Изинга [58]. Но восстановить кривую
сосуществования фаз экспериментально не все-
гда представляется возможным. Имеются бино-
дали для тантала и молибдена, рассчитанные с по-
мощью полуэмпирического УРС [7] с большим
числом подгоночных параметров. При сильном
расхождении экспериментальных данных в окрест-
ности плавления (как, например, в случае воль-
фрама и урана) подбор этих параметров может
быть затруднителен. Предложенная в данной ра-
боте модель позволяет рассчитать бинодаль пере-
хода пар‒жидкость для любого металла при от-
сутствии экспериментальных данных на линии
плавления. На рис. 1‒4 приведены бинодали Mo,
Nb, Ta, U в координатах T‒ρ.

W

4.5 12000 15000 [56]

5.87 21010 15830 [12]

4.95 18538 14787 [6]
4.52 12500 [34]
4.92 12397 7448 [14]

4.1 ± 0.8 15100 ± 1500 5600 [9]
4.31 13890 8120 [10]

23000 [11]
14788 [13]

2.28 14740 1802 [55]
4.2 ± 0.9 12200 ± 200 6000 ± 900 [40]

5.2 16600 26700 Данная работа

U

5.2 13043 8487 [6]

5.3 11630 6110 [12]
3.76 12434 4950 [57]
4.15 6618 4160 [27]

9400 6000 [33]
2.6 9000 5000 [56]

9000 5000 [35]
3.7 9750 2450 [15]
5.17 8730 2360 [10]
2.74 9900 1376 [55]

12500 [11]
10721/10456 [13]

4.86 10890 12460 Данная работа

Металл , г/см3 , K , бар Ссылкаcrρ crT crP

Окончание
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На рис. 1 для молибдена приведены экспери-
ментальные данные [19, 20, 27] по жидкостной
ветви бинодали и оценки положения критиче-
ской точки из [6, 10, 12, 18, 27, 42], а также жид-
костная и газовая ветви бинодали, рассчитанные
в данной работе.

На рис. 2 аналогичные данные приведены для
ниобия: результаты экспериментов [24, 27, 59] по
жидкостной ветви бинодали, оценки положения
критической точки [12, 24, 27] и рассчитанная ав-
тором бинодаль.

Бинодаль тантала показана на рис. 3. Приведе-
ны экспериментальные данные для жидкостной
ветви [21, 23, 27, 60], экспериментальные и теоре-
тические оценки положения критической точки
[6, 7, 12, 23, 41, 56], а также положение бинодали,
определенное в данной работе.

На рис. 4 представлена бинодаль урана, экспе-
риментальные данные [25–27] по ее жидкостной
ветви и оценки параметров критической точки [6,
8, 12, 15, 27, 57]. Показаны также результаты расчета
бинодали, выполненного в данной работе, которые

Рис. 1. Бинодаль молибдена: экспериментальные
данные: 1 – [19], 2 – [27], 3 – [20]; оценки параметров
критической точки: 4 – [12], 5 – [6], 6 – модель мяг-
ких сфер Янга [27], 7 – [18], 8 – [10], 9 – расчет мето-
дом QMD [42]; 10 и 11 – газовая и жидкостная ветви
бинодали, данная работа.
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Рис. 2. Бинодаль ниобия: экспериментальные дан-
ные: 1 – [27], 2 – [24], 3 – [59]; оценки параметров
критической точки: 4 – [12], 5 – модель мягких сфер
Янга [27], 6 – [24]; 7 и 8 – газовая и жидкостная ветви
бинодали, данная работа.
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Рис. 3. Бинодаль тантала: экспериментальные дан-
ные: 1 – [21], 2 – [23], 3 – [60], 4 – [27]; оценки пара-
метров критической точки: 5 – полуэмпирическое
УРС [7], 6 – [12], 7 – [6], 8 – скейлинговая модель Ли-
кальтера [56], 9 – экспериментальная оценка с ис-
пользованием модели Изинга [23], 10 – расчет мето-
дом QMD [41]; 11 и 12 – газовая и жидкостная ветви
бинодали, данная работа.
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Рис. 4. Бинодаль урана: экспериментальные данные:
1 – [25], 2 – [27], 3 – [26]; оценки параметров крити-
ческих точек: 4 – [57], 5 – модель мягких сфер Янга
[27], 6 – [6], 7 – [12], 8 – уравнение состояния Ли-
кальтера [8], 9 – метод подобия Zeno-line [15]; 10 и 11 –
газовая и жидкостная ветви бинодали, данная работа.
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неплохо согласуются с результатами Шпильрайна
[26] и Бувено [25] на жидкостной ветви бинодали и
имеют близкий наклон. Экспериментальные ре-
зультаты [27] отличаются наклоном как от моде-
ли, предложенной в данной работе, так и других
экспериментов.

Как видно из рисунков, результаты простой
физической модели удовлетворительно согласу-
ются (∼10–15%) с известными эксперименталь-
ными данными для всех рассмотренных металлов
в диапазоне температур от температуры плавле-
ния до T ∼ 5000 K, что является неплохим резуль-
татом для такой простой модели. Также эта мо-
дель дает разумные параметры критических точек
для тугоплавких металлов.

Предложенная модель позволяет получить УРС
в околокритической области. На рис. 5 и 6 пред-
ставлены результаты расчетов УРС молибдена и
урана. На рис. 5 также приведены результаты чис-
ленного моделирования [42]. Для урана отсут-
ствуют эксперименты и численные расчеты в
сверхкритической области.

Таким образом, предложенная модель позво-
ляет построить УРС, определить параметры кри-
тической точки и рассчитать бинодаль для туго-
плавких металлов. Для рассмотренных металлов
(тантал, молибден, уран) модель показывает удов-
летворительные результаты. Для многих тугоплав-
ких металлов отсутствуют как экспериментальные,
так и численные данные (за исключением молибде-
на [38, 39, 42]), поэтому использование простой
физической модели актуально для предваритель-
ных качественных оценок термодинамических
характеристик в области сверхкритического флюи-
да. Для получения количественного согласия с име-
ющимися численными расчетами, например, для

молибдена предлагается использовать усовершен-
ствованную модель “3+” [47, 61]. Также в дальней-
шем планируется использование приближения
мягких сфер для учета отталкивания.

ЭЛЕКТРОПРОВОДНОСТЬ “ПЛОХИХ” 
МЕТАЛЛОВ В СВЕРХКРИТИЧЕСКОМ 

ФЛЮИДЕ
В работах [46–48] была выдвинута гипотеза о

решающем вкладе электронного желе в электро-
проводность в окрестности критической точки.
Для оценки проводимости электронов желе ис-
пользуется формула Регеля−Иоффе для мини-
мальной металлической проводимости [62], в ко-
торой учтен межъячеечный механизм переноса:

где  и  – заряд и масса электрона соответ-
ственно. Время  определяется как время пролета
межъячеечного расстояния, равного удвоенному
радиусу ячейки Вигнера−Зейтца 2Ra с фермиев-
ской скоростью :

где   – импульс Ферми электронов
желе.

На рис. 7 показана проводимость плазмы мо-
либдена на изохорах. Кривые 1‒3 соответствуют
расчету проводимости электронов желе для плот-
ностей ρ = 2, 3, 5 г/см3, символы 4‒6 – результа-
там численного моделирования [38]. Результаты
расчета качественно согласуются с данными
QMD-моделирования. Видно, что с ростом плот-
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Рис. 5. Зависимости давления от температуры на изо-
хорах для молибдена: 1–3 – данная работа, 4–6 –
численное моделирование [42]; 1, 4 – ρ = 3 г/см3;
2, 5 – 4; 3, 6 – 5.
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Рис. 6. Зависимости давления от температуры на изо-
хорах для урана: 1 – ρ = 5 г/см3, 2 ‒ 7, 3 ‒ 10.
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ности практически исчезает зависимость прово-
димости от температуры. При плотностях ниже
критической необходимо учитывать проводимость
термических электронов, что сделано в рамках
“3+”-модели [47, 61].

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В работе предложена физическая модель ато-
марной плазмы для расчета параметров критиче-
ской точки и бинодали перехода пар‒жидкость для
металлов со сложной внешней электронной обо-
лочкой. В основе модели лежит гипотеза об опреде-
ляющей роли квантовой коллективной энергии
связи – когезии ‒ для описания межатомного
взаимодействия как для металла в конденсиро-
ванном состоянии, так и в газовой окрестности
критической точки. Для расчета когезии много-
электронных атомов металлов предлагается ис-
пользовать скейлинговые соотношения, извест-
ные из литературы. Когезия является следствием
возникновения электронного желе – коллекти-
визированных связанных электронов. Электрон-
ное желе обеспечивает рост проводимости в око-
локритической области металлов. С помощью
предложенной модели рассчитаны уравнение со-
стояния сверхкритического флюида, параметры
критической точки, включая бинодали, а также
проводимость для тугоплавких (“плохих”) метал-
лов (V, Co, Mo, Nb, Ta, W, U). Удовлетворитель-
ное согласие результатов атомарной физической
модели с имеющимися расчетами методом моле-
кулярной динамики позволяет говорить о разум-
ности выдвинутой гипотезы. Учитывая, что для
большинства тугоплавких металлов отсутствуют
как эксперименты, так и численные расчеты, ис-
пользование простой атомарной модели можно
считать довольно актуальным.

Чтобы подтвердить правильность расчетов в
рамках “термических” или “калорических” под-
ходов, необходимо проведение новых достовер-
ных экспериментов. Возможно, это будут экспе-
рименты на новых установках по ударному сжатию
и последующему адиабатическому расширению
пористых образцов металлов. Есть вероятность,
что в будущем будет возможно измерение всех па-
раметров критической точки и определение би-
нодали перехода пар‒жидкость. Также в послед-
нее время совершенствуются расчеты методом
QMD, что может существенно помочь решению
проблемы определения параметров перехода
пар‒жидкость. Простая физическая модель УРС
может служить исходным пунктом для выполне-
ния более точных расчетов численными метода-
ми. Только таким способом можно поставить
точку в проблеме согласования “термического” и
“калорического” УРС и, зная точные данные по
критическим точкам, подобрать подходящие УРС.

Статья посвящается научному руководителю
автора д.ф.-м.н. Хомкину Александру Львовичу.
Гипотеза об определяющем вкладе когезии в
межатомное взаимодействие в околокритиче-
ской области была предложена д.ф.-м.н. А.Л. Хом-
киным. Также автор выражает благодарность
д.ф.-м.н. П.Р. Левашову за полезную дискуссию
и конструктивные замечания.
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