
© 2024  Al-Farabi Kazakh National University 

ISSN 2617-7609; eISSN 2617-75952                                         Ашық жүйелер эволюциясының мәселелері журналы. №2 (26). 2024                                          https://peos.kaznu.kz/index.php/peos

37

МРНТИ 29.27.47					     https://doi.org/10.26577/JPEOS.2024.v26-i2-a5

М.К. Исанова1,2* , Н.А. Турекул1 , Н.Э. Джиенбеков1,2 
1 Научно-исследовательский институт экспериментальной и теоретической физики,  

Казахский национальный университет им. Аль-Фараби, г. Алматы, Казахстан 
2Институт прикладных наук и информационных технологий, г. Алматы, Казахстан  

*е-mail: issanova@physics.kz 

ИССЛЕДОВАНИЕ КОЭФФИЦИЕНТА ДИФФФУЗИИ  
ПЛОТНОГО РАЗОГРЕТОГО БЕРИЛЛИЯ МЕТОДОМ  

ФУНКЦИОНАЛА ПЛОТНОСТИ

В данной работе исследованы транспортные свойства неизотермической, плотной дейте-
рий-тритиевой плазмы инерционного термоядерного синтеза. На основе эффективного по-
тенциала взаимодействия частиц для двухтемпературной, неизотермической, плотной плазмы 
был получен кулоновский логарифм. Данный потенциал учитывает квантово-механические эф-
фекты дифракции на малых расстояниях и эффекты экранировки – на больших в двухтемпера-
турной плазме. С помощью кулоновского логарифма исследованы коэффициенты диффузии, 
вязкости и теплопроводности в неизотермической плотной плазме. Полученные результаты 
хорошо согласуются с результатами с теоретическими результатами других авторов, рассчи-
танных на основе теории функционала плотности при конечных температурах с применением 
теоремы Кона-Шэма в комбинации с молекулярной динамикой и теорией функционала плот-
ности без обменного члена для описания электронной компоненты плазмы и квантовой моле-
кулярной динамики при значении 1~Γ , и, следовательно, метод эффективных потенциалов 
может быть использован в этом режиме. По полученным результатам следует, что транспорт-
ные свойства плотной плазмы могут быть адекватно выражены через кулоновский логарифм на 
основе эффективных потенциалов.

Ключевые слова: плотная плазма, инерционный термоядерный синтез, кулоновский лога-
рифм, эффективный потенциал, транспортные свойства.
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Transport properties of dense deuterium-tritium plasma

In this paper the transport properties of inertial confinement fusion non-isothermal dense deuteri-
um-tritium plasmas were studied. Based on the effective interaction potentials between particles, the 
Coulomb logarithm for a two-temperature nonisothermal dense plasma was obtained. These potentials 
take into consideration long-range multi-particle screening effects and short-range quantum-mechanical 
effects in two-temperature plasmas. Diffusion, viscosity and thermalconductivity coefficients in such 
plasmas were studied using the Coulomb logarithm. The obtained results are in good agreement with 
the results of molecular dynamics with the density functional theory used to describe the electron com-
ponent of the plasma and quantum molecular dynamics simulation at a value 1~Γ , and therefore the 
effective potential method can be used in this regime. The obtained data show that the transport prop-
erties of dense plasma can be adequately expressed in terms of the Coulomb logarithm based on the 
effective potentials.

Key words: Dense plasma, inertial confinement fusion, Coulomb logarithm, effective potential, 
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Тығыз дейтерий-тритий плазмасының транспорттық қасиеттері

Бұл жұмыста инерциялық термоядролық синтез изотермиялық емес, тығыз дейтерий-тритий 
плазмасының транспорттық қасиеттері зерттелді. Бөлшектердің әсерлесуінің эффективті потен-
циалы негізінде екі температуралы, изотермиялық емес, тығыз плазма үшін Кулон логарифмі 
алынды. Бұл потенциал екі температуралы плазмада кіші ара-қашыктықта квантты-механикалық 
дифракция эффектісін, үлкен ара-қашықтыкта экрандалу эффектісін ескереді. Кулон логарифмі 
көмегімен изотермиялық емес тығыз плазманың тұтқырлық, диффузия және жылуөткізгіштік 
коэффициенттері зерттелді. Алынған нәтижелер плазманың электрондық компонентін сипат-
тауға арналған тығыздық функционалы теориясын қолданатын молекулалық динамика және 
кванттық молекулалық динамика модельдеу нәтижелерімен 1~Γ  мәнінде жақсы сәйкес келеді, 
демек, эффективті потенциалдар әдісі бұл режимде жақсы жұмыс істейді. Алынған нәтижелер 
бойынша тығыз плазманың транспорттық қасиеттері эффективті потенциал негізіндегі Кулон ло-
гарифмі арқылы толық анықтала алады.

Түйін сөздер: тығыз плазма, инерциялық термоядролық синтез, кулон логарифмы, эффек-
тивті потенциал, транспорттық қасиеттер.

Введение

Разогретое плотное вещество (warm dense 
matter) усиленно изучается во всем мире как 
экспериментально, так и теоретически. При 
высоких температурах и давлениях существую-
щие теоретические модели жидкости, газа, 
твердого тела и плазмы оказываются неприме-
нимыми для экстремального состояния ве-
щества. Основным препятствием для примене-
ния этих моделей является сильная неидеаль-
ность среды, то есть существенная роль 
взаимодействий частиц и квантовых эффектов.

Разогретое плотное вещество образуется 
при электровзрыве проводников [1], на стенках 
ускорителей под воздействием сильных 
электромагнитных полей, в твердых телах и 
металлических кластерах под действием 
лазерных импульсов или мощных пучков 
частиц [3–5] в ударно-волновых экспериментах 
[6–9] и др. Транспортные параметры неидеаль-
ной плазмы также необходимы для построения 
моделей инерционного термоядерного синтеза, 
поведения астрофизических объектов (белые 
карлики, внутреннее строение гигантских пла-
нет), диагностики вещества посредством рент-
геновского томсоновского рассеяния [10-11]. 

Бериллий является одним из наиболее 
хорошо изученных материалов в нормальных 
условиях, а также усиленно изучается в усло-
виях экстремального давления и температуры. 
Случай бериллия в экстремальных условиях 

представляет первостепенный интерес для 
понимания процессов в ядрах планет, как в 
жидком состоянии, так и в твердом состоянии 
при высокой температуре и давлении [12]. 
Следовательно, знание транспортных характе-
ристик разогретого плотного бериллия имеет 
решающее значение для определения свойств 
других материалов в экспериментах. В целом 
экстремальные условия представляют собой 
серьезную и актуальную проблему физики 
высоких плотностей энергии. С теоретической 
точки зрения ионы демонстрируют жидкофаз-
ное и твердое состояние, тогда как электронная 
компонента вещества требует квантово-
механического описания [16].

Для экспериментального исследования 
свойств разогретого плотного вещества были 
созданы установки мирового масштаба. К при-
меру, National Ignition Facility (NIF, Нацио-
нальный комплекс лазерных термоядерных 
реакций) – научный комплекс для осущест-
вления инерциального термоядерного синтеза 
(ICF) с помощью лазеров [17], Европейский 
рентгеновский лазер на свободных электронах, 
находящийся в Германии [18], Национальная 
ускорительная лаборатория SLAC (SLAC 
National Accelerator Laboratory) [19]. Программа 
исследований в SLAC концентрируется на экс-
периментальных и теоретических исследова-
ниях в физике элементарных частиц с ис-
пользованием электронных пучков и включает 
исследования в области разогретого плотного 
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вещества и физики твёрдого тела, с 
использованием синхротронного излучения.

В связи с этим, экспериментальные резуль-
таты в режиме разогретого плотного вещества 
являются крайне актуальными. Теоретические 
подходы для разогретого плотного вещества 
требуют учета сильного межчастичного 
взаимодействия и квантового вырождения в 
рамках квантовой теории многих частиц. В 
работе исследованы коэффициенты диффузии
разогретого плотного бериллия с помощью 
методов, основанных на теории функционала 
плотности (DFT-моделирования). Эти 
результаты анализированы в сочетании с 
доступными экспериментальными данными. 

Большое количество результатов для 
разогретого плотного вещества было получено 
методом классической молекулярной динамики 
(МД), основанной на численном решении
уравнений движения электронов и ионов с 
заданным потенциалом взаимодействия [20–25]. 
Наиболее распространенными методами моде-
лирования, позволяющими с большей точ-
ностью учитывать квантовые эффекты, воз-
никающие при высоких плотностях, являются 
методы квантовой молекулярной динамики 
(Quantum molecular dynamics, QMD) [26], метод 
Монте-Карло в терминах интегралов по траек-
ториям (Path integral Monte-Carlo, PIMC) [27].

На сегодняшний день теория функционала 
плотности (DFT – density functional theory) 
является наиболее мощным инструментарием 
для моделирования электронной структуры и 
связанных с ней физических свойств разогре-
того плотного вещества. С помощью DFT-
расчетов находится распределение электронной 
плотности квантовой системы в равновесном 
состоянии (с наименьшей свободной энергией). 
Далее могут быть определены такие физические 
свойства разогретого плотного вещества, как 
плотность электронных состояний, модуль все-
стороннего сжатия, диэлектрическая проницае-
мость, электрическая проводимость и многие 
другие. 

Результаты и обсуждение

Диффузия плотного разогретого бериллия
В инерциальном удержании бериллий 

используется в качестве материала для капсул, 
содержащих топливо, благодаря его высокой 
плотности, низкой оптической плотности и 

отличным теплопроводным свойствам. Для 
разработки точных моделей таких систем 
необходимы данные о его свойствах при 
высоких давлениях и температурах, до 105 
Мбар и 108 K. Однако экспериментальные 
данные ограничены из-за трудностей при 
создании шоков с такими параметрами и их 
точного измерения. Поэтому моделирование 
уравнения состояния бериллия в широком 
диапазоне условий важно для получения 
данных, которые можно будет использовать для 
разработки надежных моделей и конструкций.

Жидкий бериллий требует особого вни-
мания, так как его свойства при экстремальных 
давлениях и температурах являются важной
составляющей в расчетах для управляемого 
термоядерного синтеза и других применений, 
где точные данные о поведении материалов 
критически важны для успеха проектов.

Параметры исследуемого горячего плотного 
бериллия следующие: плотность и температура 
электронов 𝜌𝜌𝜌𝜌=1.85 𝑔𝑔𝑔𝑔/𝑐𝑐𝑐𝑐𝑚𝑚𝑚𝑚3 и 

и среднее 
расстояние между частицами .
Исследование структурных свойств системы 
при различных значениях температуры 
проводилось с помощью DFT-моделирования.
Динамика одинаковых частиц была 
получена путем решения уравнения движения 
по алгоритму Бимана. Чтобы устранить гранич-
ные эффекты, использовались периодические 
граничные условия для основной ячейки с 
длиной стороны .

Для изучения влияния связанных элек-
тронов на ионную структуру, были рассчитаны 
радиальные функции распределения (РФР). Из 
рисунка 1 видно, что с увеличением темпера-
туры радиальная функция распределения
показывает появление ближнего порядка, на что 
указывают отчетливые пики РФР. При 
повышении температуры пики 𝑔𝑔𝑔𝑔(r) становятся 
более сглаженными, что связано с тепловыми 
колебаниями атомов.

Для расчета коэффициента диффузии были 
получены значения среднеквадратичного сме-
щения (MSD, Mean Squared Displacement) ионов 
и автокорреляционной функции (VACF) ионов
методом DFT моделирования. Среднеквадра-
тичное смещение является важным инстру-
ментом для анализа диффузионных свойств 
атомов в материалах, включая бериллий. MSD 
позволяет количественно оценить, как далеко 
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атомы перемещаются за заданный период 
времени в ходе моделирования. Это особенно 
актуально для изучения динамики атомов в 
кристаллических или аморфных фазах бериллия 
при различных температурах и давлениях. 

Рисунок 1 – Функция радиального распределения, 
вычисленная с помощью DFT моделирования

Среднеквадратичное смещение u(t) ионов 
рассчитывается по следующей формуле:

2
( ) ( ) (0) ,u t r t r= 〈 − 〉               (1)

где ...〈 〉 обозначает среднее значение по 
ансамблю.

Коэффициент диффузии можно получить, 
используя соотношение Эйнштейна:

( )lim .
6u t

u tD
t→∞

=                      (2)

Результаты моделирования для различных 
значений температуры представлены на 
рисунке 2. Из рисунка 2 видно, что, увеличение 
температуры увеличивает значения средне-

квадратичного смещения из-за усиления 
теплового движения.

Рисунок 2 – Среднеквадратичное смещение ионов 
при различных значениях параметра связи

На рисунке 3 (а) показано соотношение 
ˆ(t) / 6u t . Как видно из рисунка 3 (а) в случае 

нормальной диффузии среднеквадратичное 
смещение должно быть линейной функцией от 
времени ( ) tu t ∞ , которое имеет место при 
длительных временах . Из рисунка 3
(а) видно, что ˆ(t) / 6u t приближается к постоян-
ному значению при . В более корот-
кие промежутки времени происходит откло-
нение от нормальной диффузии. Для точного 
расчета коэффициента диффузии значения 
среднеквадратичного смещения следует 
использовать в масштабах времени, где хорошо 
установлен нормальный режим диффузии.

На рисунке 3 (б) представлены результаты 
моделирования коэффициента диффузии, 
вычисляемая по соотношению Эйнштейна. Как 
видно из рисунка 3, с ростом температуры 
коэффициент диффузии увеличивается, а пики
радиальной функции распределния 𝑔𝑔𝑔𝑔(r)
становятся менее выраженными.
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Рисунок 3 – (а) Отношение ˆ(t) / 6u t как функция времени, 
(б) значения коэффициента диффузии, вычисляемая по соотношению Эйнштейна

Автокорреляционная функция (АКФ) 
скорости определяется как:

Z( ) ( ) v(0) .t v t= 〈 ⋅ 〉                (3)

Результаты для АКФ ионов при различных 
значениях параметра связи показаны на рисунке 
4 (а). При Γ = 1 АКФ монотонно затухает со 
временем. Это поведение меняется с 
увеличением Γ, и наблюдается появление 
колебания. На рисунке 4 (б) приведены АКФ в 
логарифмическом масштабе, чтобы лучше 
проиллюстрировать поведение АКФ на 
больших временах. При всех рассмотренных 
значениях Γ АКФ затухает быстрее, чем t−1, что 
обеспечивает сходимость интеграла в 
уравнении. Однако из рисунка 4 (б) видно, что 
увеличение Γ приводит к более медленному 
спаду значений АКФ на больших временах. 
При Γ ≥ 10 необходимо генерировать данные в 
моменты времени t >>102ωp. По мере 
увеличения времени появляются значительные 
колебания данных из-за конечного числа частиц 
в моделировании МД. Таким образом, для 
расчета коэффициента диффузии важно, чтобы 
эти флуктуации начинались после того, как 
значение АКФ достаточно уменьшилось, чтобы 
они не влияли на точность интегрирования в 
уравнении.

Коэффициент диффузии может быть рас-
считан путем интегрирования автокорреля-
ционной функции скорости по времени. 

Данный метод известен как отношение Грина-
Кубо, согласно которой:

0

1D ( )
3Z Z t dt

∞

= ∫ ,                      (4)

где введено обозначение DZ , чтобы отличить 

его от коэффициента диффузии uD , вычис-
ленного с использованием среднеквадратичного 
смещения частиц.

Рисунок 4 – (а) Автокорреляционная функция скорости 
ионов при различных значениях параметра связи, (б) АКФ 

скорости в логарифмическом масштабе, где пунктирная 
линия представляет спад 1t−
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Из-за большого количества ионов в 
основной ячейке в моделировании сходимость 

интеграла 
0

( )Z t dt
τ

∫ не зависит от флуктуаций, 

как это показано на рисунке 5 (а). Результаты 
для коэффициента диффузии DZ, представлены 
на рисунке 5 (б), где проведено сравнение с 
результатами, рассчитанными с использова-
нием потенциала Юкавы. Из рисунка 5 (б) 
видно похожее поведение коэффициента 
диффузии DZ, как и у Du.

Из-за большого количества ионов в 
основной ячейке в моделировании сходимость 

интеграла 
0

( )Z t dt
τ

∫ не зависит от флуктуаций, 

как это показано на рисунке 5 (а). Результаты 
для коэффициента диффузии DZ, представлены 
на рисунке 5 (б), где проведено сравнение с ре-
зультатами, рассчитанными с использованием 
потенциала Юкавы. Из рисунка 5 (б) видно 
похожее поведение коэффициента диффузии 
DZ, как и у Du.

Рисунок 5 – (а) АКФ скорости как функция времени, (б) Значения коэффициента 

диффузии (в единицах 
2

paω ) рассчитанные с использованием соотношения Грина-Кубо

Заключение

Таким образом, проведено исследование 
транспортных характеристик в плотной ДТ 
плазме на основе двухтемпературного эффек-
тивного потенциала взаимодействия, который 
учитывает квантовые эффекты дифракции на 
малых расстояниях и экранировку на больших 
расстояниях. Полученные результаты по коэф-
фициентам переноса для различных параметров 
плазмы согласуются с теоретическими резуль-
татами других авторов, также результатами 
МД, КМД моделирования. По полученным ре-

зультатам следует, что транспортные свойства 
плотной плазмы могут быть адекватно выра-
жены через кулоновский логарифм на основе 
эффективных потенциалов. Таким образом, 
знание коэффициентов переноса позволяет дать 
рекомендации по оценке времени разлета иона 
в ДТ плазме.

Работа выполнена при поддержке Минис-
терства науки и высшего образования Респуб-
лики Казахстан в рамках гранта AP19579511 
«Исследование свойств разогретого плотного 
вещества на основе теории функционала 
плотности».
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