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В настоящее время накоплено значительное число работ, посвященных исследованию влияния 
учета квантовых ядерных эффектов на термодинамические свойства систем, включающих водород 
при высоких давлениях [1, 2]. Использование метода интегралов по траекториям в сочетании с тео- 
рией функционала плотности дает возможность эффективно рассчитывать соответствующие поправ-
ки [3].

В данной работе изучается влияние квантовых эффектов ядер на флюид водорода при диапазоне 
давлений 100–200 ГПа, в котором наблюдается существование метастабильных состояний (молеку-
лярного непроводящего и проводящего) [4, 5]. Освоена методика проведения расчетов в рамках мо-
лекулярной динамики на интегралах по траекториям с помощью программных пакетов VASP, PIMD. 
В ходе исследования обнаружено существование метастабильных состояний во флюиде водорода. 
Этот результат служит однозначным указанием на то, что наблюдаемый переход является фазовым 
переходом первого рода.

Используя связку методов VASP+PIMD, были рассчитаны изотермы в диапазоне температур  
700–1500K. Разработан и успешно применен метод моделирования метастабильных состояний для 
всего набора исследованных изотерм. На основе проведенных расчетов получена фазовая кривая  
и выполнена оценка метастабильных областей. О сохранении молекулярной фазы вдоль метастабиль-
ных ветвей свидетельствуют высокие значения первых пиков парной радиальной функции распреде-
ления. Дополнительно была получена оценка теплоты фазового перехода по скачку парной энтропии. 
Показано, что зависимость электропроводности от давления демонстрирует наличие метастабиль-
ных ветвей.
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