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В данной работе представлены результаты квазиклассического моделирования термодинами-
ческих свойств водородной плазмы в условиях слабого вырождения и умеренной неидеальности.  
Основной акцент сделан на разработке метода, который корректно учитывает как дальнодействующий 
характер кулоновских взаимодействий, так и квантовые эффекты, включая принцип Паули и прин- 
цип неопределенности. Центральным элементом исследования является вывод псевдопотенциала 
Кельбга-УУЭ для двухкомпонентной кулоновской системы [1], основанного на усредненном по углу 
потенциале Эвальда (УУПЭ) [2]. Такой подход позволяет получить явное выражение для псевдопо-
тенциала [1], учитывающего кулоновского дальнодействие методом Эвальда, а также соответствую-
щую кулоновскую матрицу плотности. Это можно сделать благодаря простому аналитическому виду 
УУПЭ.

Для повышения точности описания электрон-протонных и электрон-электронных взаимодействий 
в условиях сильного взаимодействия в псевдопотенциал внесены температурные поправки на малых 
расстояниях с помощью улучшенного псевдопотенциала Кельбга [3]. Кроме того, введение эффек-
тивного размера частиц для электронов с одинаковой проекцией спина обеспечивает выполнение 
принципа Паули, предотвращая коллапс плазмы и образование нефизических кластеров [3] при тем-
пературах ниже характерной температуры образования молекул, 50 кК.

Разработанный метод реализован в программном пакете KelbgLIP [4], который позволяет рассчи-
тывать псевдопотенциалы для всех типов взаимодействий в системе (электрон-электрон с различны-
ми проекциями спина, электрон-протон, протон-протон) и проводить квазиклассическое моделиро-
вание методом молекулярной динамики с использованием пакета LAMMPS. В рамках работы были 
вычислены функции энергии, давления и радиального распределения для невырожденной водород-
ной плазмы в широком диапазоне температур (от 600 кК до 1 кК) при фиксированном параметре 
вырождения, равном 0,01. Показано образование атомов, молекул и других водородных комплексов, 
при этом их состав был проанализирован в зависимости от параметра неидеальности.

Полученные результаты согласуются с данными, полученными методом квантового Монте-Карло 
с использованием интегралов по траекториям [5]. При этом предложенный метод требует значитель-
но меньших вычислительных ресурсов, что позволяет моделировать системы, состоящие из тысяч 
частиц, и рассчитывать термодинамический предел. Работа выполнена при поддержке Российского 
научного фонда (проект № 24-19-00746).
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