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Иерархия неэмпирических методов расчёта 
Модель Томаса-Ферми (ТФ) 

                                                                                        обменные эффекты 
Модель Томаса-Ферми-Дирака (ТФД) 

                                                                                         градиентные эффекты  
                                                                                         (разложение по степеням     ) 

Модель ТФ с квантовыми (градиентными)  
и обменными поправками (ТФП) 

                                                                                         оболочечные эффекты   
Модели среднего атома с квантовым описанием электронов  

Модель Либермана 
                                                                                         многоцентровые расчёты 

Первопринципные расчёты методом функционала электронной плотности  
Полнопотенциальный метод линеаризованных маффин-тин орбиталей  

(FP-LMTO) 

Квазиклассические 
модели среднего 

атома 
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Способы расчёта давления в модели Либермана 
Способ 1.  
Релятивистская теорема вириала                  компонента        тензора напряжений 
 
 
           Нерелятивистский предел (           ):                       
 
                                                                                                          кинетическая энергия                                                                                                             
                                                                                                          электростатическая энергия                                                                                                         
                                                                                                          обменно-корреляционный вклад 
 
Способ 2. Численное дифференцирование энергии 
 
 
Способ 3. 
 
                                                                                                   традиционная форма                                   
                                                                  нерелятивистской теоремы вириала  
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Кривая холодного сжатия меди 
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Как правило, чем ближе 
ρ0

расч к ρ0
эксп, тем ниже P, 

при котором модель 
становится применимой 

Учёт обменных, градиентных и 
оболочечных эффектов важен 

для описания холодного сжатия 

эксперименты 
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Расчётная и экспериментальная нормальная плотность (P=0) 

Z – атомный номер, 
A – относительный 
атомный вес 

Модель ТФП не описывает 
оболочечные осцилляции 

нормальной плотности 
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Расчётная плотность при заданном давлении 

P=102 ГПа 
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Расчётная плотность при заданном давлении 

P=103 ГПа 
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Расчётная плотность при заданном давлении 

P=104 ГПа 
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Расчётная плотность при заданном давлении 

При ↑ P оболочечные 
осцилляции сглаживаются, 
результаты расчётов по 
различным моделям сближаются 

Модель ТФП 
применима при 
P>104 – 105 ГПа,  
модель ТФ – 
при P>106 ГПа 

P=105 ГПа 
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Относительное отличие давлений, полученных по  
модели ТФП и методом FP-LMTO 

Модель ТФП применима  
при P>104 – 105 ГПа 
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Относительное отличие давлений, полученных по  
модели Либермана (способ 1) и методом FP-LMTO 

Способ 1 (релятивистская теорема вириала, 
компонента Prr тензора напряжений) имеет 

тенденцию к недооценке давления 
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Относительное отличие давлений, полученных по  
модели Либермана (способ 2) и методом FP-LMTO 

Модель Либермана 
применима при P>103 – 104 ГПа 
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Относительное отличие давлений, полученных по  
модели Либермана (способ 3) и методом FP-LMTO 

При P>103 ГПа способ 3 даёт в 
целом наиболее точные 

результаты, хотя P<103 ГПа 
часто завышает давление 
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Выводы 
• Проведено сравнение кривых холодного сжатия, рассчитанных  
первопринципным методом FP-LMTO и по различным моделям среднего атома. 
• Показано влияние различных видов квантовых эффектов – обменных, градиентных, 
оболочечных – на кривые холодного сжатия. Неучёт хотя бы одного из этих эффектов 
сильно ограничивает область применимости модели. 
• Получена оценка области применимости моделей среднего атома при холодном сжатии 
(погрешность расчётного давления меньше или порядка 10 %): 
- модель Либермана (способы расчёта 2 и 3): P>103 – 104 ГПа 
- модель ТФП: P>104 – 105 ГПа 
- модель ТФ: P>106 ГПа. 
 
Авторы выражают благодарность Е.Е. Мироновой за предоставленную программу для 
расчётов по модели Томаса-Ферми с поправками и А.А. Рыкунову за полезные 
обсуждения. 
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