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ИССЛЕДОВАНИЕ УРАВНЕНИЕ СОСТОЯНИИ ИЗ ПЕРВЫХ ПРИНЦИПОВ 

 

Аманкелді Салтанат  

Студент 4-го курса Физико-технического факультета 

ЕНУ  им. Л.Н.Гумилева, Астана, Казахстан 

Научный руководитель - А.У. Абуова  

 

Принято считать, что ядро Земли железное, внутреннее ядро - в кристаллическом 

состоянии, внешнее – в виде расплава. Считается, что знание упругости и реологии железа 

при давлении характерном для ядра Земли очень важно для понимания сейсмологических 

наблюдений, таких как малое затухание сейсмических волн, малые величины скоростей 

сдвиговых волн и анизотропия скорости распространения волн сжатия. Многочисленные 

группы геофизиков экспериментаторов и теоретиков получили значительное количество 

новых данных по реологии железа и, тем не менее, до сих пор остается не совсем ясным, как 

устроена Земля и еѐ ядро, в частности. Само образование ядра является главным событием 

ранней истории Земли и актуальной темой для исследований. Согласно геофизическим 

данным, внешнее жидкое ядро Земли имеет дефицит плотности и сейсмических скоростей 

5—12 %, а внутреннее твердое ядро — 3—5 % за счет присутствия одного или нескольких 

легких элементов [1]. Проблему легких элементов можно решить с помощью детального 

термодинамического описания твердых соединений железа и никеля, а также металлических 

расплавов на основании данных по их уравнениям состояния (УС) и границам фазовых 

переходов [2]. В данной работе были исследованы УС  железа и проведен анализ 

структурных и магнитных фазовых переходов при давлениях до 500 ГПа с помощью 

квантово-химических расчетов из первых принципов (ab initio). На основании результатов 

расчетов и сравнения с экспериментальными данными проведен анализ стабильности и 

физических свойств  железа в качестве потенциальных компонентов в составе внутреннего 

ядра Земли. Поскольку экспериментальные данные о свойствах вещества в условиях нижней 

мантии и ядра Земли дают весьма противоречивые результаты, то простая модель является 

первым приближением в расчете их термодинамических функций [3].  

Для проведение расчетов был выбран метод теории функционала плотности (ТФП) с 

использованием метода проекционно-присоединенных плоских волн с функционалами LDA и PBE 

. Все расчеты были проведены с использованием программного комплекса VASP 5.3.3 [5, 6]. 

В расчетах был использован набор PAW [5, 7] псевдопотенциалов для валентных 

электронов с приведенной предельной энергией и/или приведенным количеством 

электронов. Необходимая точность расчетов, которая составила 10
-3 

эВ на модельную ячейку 

была достигнута при использовании энергии обрезания плоских волн котороя равна 700 эВ. 

Свободная энергия  Fqh кристалла в этой модели вычисляется в рамках подхода динамики 

решетки в квазигармоническом приближении в виде 

 

                                                                        (1) 

 

где энергия основного состоянияE0 является колебательным вкладом, 

 

                                 (2) 

 

где ωj-j-ая частота колебания кристалла. 

линейного теплового расширения, постоянной равновесия решетки и модуля объемный 

упругости. 
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В квазигармоническом приближении свободная энергия кристалла имеет ту же форму, 

как и в гармоническом приближении, но структурные параметры в фиксированном объеме 

зависит от температуры. Эта зависимость определяется самосогласованно при расчете 

свободной энергии системы. Чтобы получить уравнение состояния P(V) при фиксированной 

температуре используется выражение 
TV

F
P 












 . Коэффициент теплового расширения α 

определяется выражением 

 

,                                                              (3) 

 

Постоянный объем и тепловая мощность постоянного давления были вычислены из 

уравнения 1 в виде 

 

                                                       (4) 

 

                                                    (5) 

 

где α, V и В соответственно являются расчетными коэффициентами 

 

   

 
Рисунок 1 - Зависимость объемов ячейки от давления для магнитной и немагнитной фазы 

железа при разных температурах 

Результаты  расчетов представлены на рисунке 1. Ab initio расчеты обычно завышают 

(GGA) или занижают (LDA) значения V0 для большинства фаз, что существенно затрудняет 

сравнение термодинамических данных для соединений железа с сейсмическими данными 
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для ядра Земли. Зависимость объемов ячейки от давления для магнитной и немагнитной 

фазы железа при разных температурах показаны на рисунке 1-2. 
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Поливалентті иондармен активтендірілген литий фториді кристалдары кӛрінетін 

жарық диапазонында қатты радиацияның энергия ағының эффективті түрлендіргіштері 

болып табылады.  Кристалдар медицинада сцинтилляциялық материалдар ретінде 

пайдалануға болашағы зор, себебі олар тінгеэквивалентті. Басқа жағынан LiF  кристалдары 

құрамында күрделі комплекстік ақаулары бар мольдері ретінде қолдануға да жарамды [1]. 

Қазіргі уақытта зарядтық күйлерді және серпімді кернеулерді толықтыру үшін гидроксильді 

топ иондарымен бірге уранмен активтендірілген литий фториді кристалдарының 

люминесценцияның спекралды және кинетикалық сипаттамалары келтірілген.   

Зерттеу әдістері: Люминесцения және қозу спектрлері СМ2203 

спектрофлуориметрімен жарық кӛзі ретінде импульстік ксенондық лампа қолданылып 

ӛлшенді. 4000 – 2000 см
-1

 аймағында үлгілердің ӛткізу спектрлері JASCO фирмасының 

спектрометрін қолдану арқылы ӛлшенген болатын. 195-ден  1200 нм-ге дейінгі диапазондағы 

оптикалық жұтылу спектрлері СФ-256 және  SPECORD 250 PLUS  спектрофотометрлерімен 

ӛлшенді. Кристалдардың люминесценция сӛнуінің кинетикалық сипаттамалары 

электрондардың импульс шоғырының ағынымен 10 нс ұзақтығы кезінде ӛлшенді. 
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