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Рассчитаны в широком диапазоне плотностей и температур парное эффективное межионное взаи-
модействие, коэффициенты электропроводности и термоэдс, температурный коэффициент сопро-
тивления жидкого металлического водорода. Этот диапазон включает как значения, достигнутые на
эксперименте, так и существующие в центральных областях планет-гигантов. При этом использо-
вана теория возмущений по потенциалу электрон-протонного взаимодействия. Расчеты электриче-
ского сопротивления выполнены с учетом членов третьего порядка теории возмущений. Их роль
оказалась существенной. Для ионной подсистемы использована модель твердых сфер. При этом ее
параметр – плотность упаковки считали одним из подгоночных параметров теории. Как функция
плотности и температуры, он получен из анализа парного эффективного взаимодействия между
протонами. Его подгонка осуществлена в точке перехода водорода в металлическое состояние. Из-
за отсутствия соответствующих данных для металлического водорода, плотность упаковки выбира-
ли такой же, как и для других щелочных металлов: лития, натрия, калия в их точка плавления, по-
лученную из экспериментов по нейтронному рассеянию.
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ВВЕДЕНИЕ
В списке тридцати наиболее важных проблем

физики и астрофизики двадцать первого столетия
нобелевский лауреат академик Гинзбург разме-
стил металлизацию водорода на третьем месте [1].

Металлизация водорода как физическая про-
блема прошла долгий путь своей реализации от
первых оценок такой возможности (1935 г.) [2] до
получения металлического водорода и длитель-
ного его удержания в таком состоянии (2017 г.)
[3]. При этом в [3] температура была 5.5 К, а дав-
ление в пределах 4.65–5 Мбар. За время суще-
ствования образца исследователям не удалось
установить его фазовое состояние. Фактически
измерения касались только оптических свойств.
При этом для интерпретации этих свойств ис-
пользовали модель почти свободных электронов.
Заметим, что первые обнадеживающие экспери-
ментальные результаты были получены этими ис-
следователями еще в 2008 г. [4].

Значительно раньше металлический водород
был получен в жидком состоянии при высоких
температурах и, соответственно, значительно
меньших давлениях (1996–1999 гг.) [5–7]. В этом
случае переход водорода в металлическое состоя-
ние произошел при давлении 1.4 Мбар, плотно-

сти 0.64 г/см3 и температуре 3000 К. Эти экспери-
менты проводили в довольно широком диапазоне
давлений. При этом удалось измерить и электри-
ческое сопротивление образца. Для анализа экспе-
риментальных данных также использовали модель
почти свободных электронов в ее простейшем ва-
рианте. Позже этой же группой экспериментато-
ров в металлическом состоянии были получены
кислород (2001 г.) [8] и азот (2003 г.) [9]. Каче-
ственно подобный результат относительно водо-
рода был получен и другой группой эксперимента-
торов (1999 г.) [10, 11].

На самом деле попыток получения водорода в
металлическом состоянии было значительно боль-
ше, чем приведено выше, однако нас интересуют не
столько сам факт получения металлического водо-
рода, сколько его конкретные характеристики, а та-
кие наиболее полно присутствуют лишь в работах
[5, 9]. Хотя компьютерный эксперимент доказал
свою высокую эффективность при прогнозиро-
вании конкретных значений характеристик водо-
рода при его металлизации [12–14], преимуще-
ства микроскопической теории неоспоримы.
Успех модели почти свободных электронов при-
менительно к щелочным металлам позволяет на-
деяться на ее приемлемость и для описания ме-
таллического водорода.
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Всякая физическая модель, претендующая на
количественное описание экспериментальных
данных, не может обойтись без подгоночных па-
раметров. Для их нахождения обычно использу-
ется дополнительная экспериментальная инфор-
мация. Первые наши работы, относящиеся к ме-
таллизации водорода, не использовали такой
информации [15, 16]. Однако они содержали плохо
контролируемое приближение при нахождении па-
раметров модели твердых сфер. В этой работе мы
покажем, что использование такой дополнитель-
ной информации позволяет повысить надежность
получаемых теоретических результатов. При этом
мы используем информацию, относящуюся к дру-
гим щелочным металлам, к группе которых принад-
лежит и металлический водород.

Оценим количество подгоночных параметров,
необходимых для реализации численных расче-
тов в нашем подходе. Приближение локального
поля для описания электрон-электронного взаи-
модействия и корреляций электронов проводи-
мости в наиболее популярном варианте содержит
лишь один подгоночный параметр, который нахо-
дится в рамках теории электронного газа, и нами
будет считаться известным. Взаимодействие элек-
тронов и протонов в металлическом водороде яв-
ляется кулоновским, т.е. известно точно. При ис-
пользовании модели твердых сфер для описания
протон-протонного взаимодействия необходимы
два параметра: диаметр твердых сфер и параметр
плотности упаковки. Поскольку между диаметром
твердых сфер, плотностью упаковки и плотностью
существует универсальное соотношение, то при
заданной плотности остается только один из них.

На самом деле эти параметры должны быть
функциями плотности и температуры. Для полу-
чения этих зависимостей в рамках самой теории
нами использовано эффективное парное взаимо-
действие между протонами. Преимущество этой
характеристики в том, что для металлического во-
дорода ее расчет не требует упрощающих модель-
ных представлений. Недостатком является то, что
соответствующее выражение базируется на тео-
рии возмущений по степеням электрон-протон-
ного взаимодействия и может быть представлено
аналитическим выражением, пригодным для
численных расчетов, лишь во втором и третьем
порядках теории возмущений. Такой приближен-
ный характер взаимодействия между протонами
существенно влияет на диаметр твердых сфер.
Повысить точность численных расчетов в такой
ситуации можно лишь привязкой параметра, ко-
торый моделируется к какому-либо известному
его значению хотя бы в одной точке. В жидких ме-
таллах такая привязка осуществляется через ис-
пользование результатов рассеяния нейтронов
жидкими металлами. Поэтому значения плотно-
сти упаковки и диаметра твердых сфер известны
для большинства простых металлов в точках их

плавления [17]. Для металлического водорода
аналогичные эксперименты по нейтронному рас-
сеянию отсутствуют. Нам представляется вполне
перспективным вариантом учет факта принад-
лежности металлического водорода к группе ще-
лочных металлов. Три щелочных металла, бли-
жайшие в периодической таблице к водороду: ли-
тий, натрий и калий имеют плотности упаковки в
точке плавления 0.46. Если предположить, что
металлический водород имеет такую же самую
плотность упаковки в точке перехода в жидкое
металлическое состояние, то все параметры на-
шей теории окажутся определенными.

Еще одним заимствованием из теории щелоч-
ных металлов является равенство нулю давления
металлического водорода при нулевой температу-
ре. Это условие широко использовано одними из
первых исследователей металлического водорода
[18, 19]. При этом мы, естественно, предполагаем,
что хотя бы при нулевой температуре металличе-
ский водород существует в квазиравновесном со-
стоянии.

ЭЛЕКТРОННЫЕ ЯВЛЕНИЯ ПЕРЕНОСА
В настоящее время теория возмущений для

электронных явлений переноса в жидких метал-
лах разработана в такой же мере [20–23], как и
теория их равновесных свойств [24]. Мы приве-
дем лишь окончательный результат для коэффи-
циента удельного сопротивления жидкого метал-
ла во втором и третьем порядках теории возмуще-
ний по электрон-протонному взаимодействию:
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Pn(x) – полином Лежандра n-й степени, ε(q) – эф-
фективная диэлектрическая проницаемость элек-
тронного газа.

В приближении случайных фаз и при учете об-
менного взаимодействия и корреляций электронов
проводимости в приближении локального поля

(7)

где  – потенциал обмен-
ного взаимодействия и корреляций электронов,

 [29], и  – поляризационная функция
идеального электронного газа.

Главным приближением при вычислении чле-
на третьего порядка является геометрическое при-
ближение для трехчастичного структурного фак-
тора [26, 27]:

(8)
При учете членов четвертого порядка в разло-

жении коэффициента электрического сопротив-
ления в ряд теории возмущений по псевдопотен-
циалу электрон-ионного взаимодействия струк-
тура выражения для этого коэффициента будет
другой, поскольку нам придется учитывать целый
ряд новых эффектов, проявляющихся в старших
порядках теории возмущений. Это и перенорми-
ровка энергии свободных электронов за счет их
взаимодействия с ионами и переход от функции
распределения свободных электронов к функции
распределения электронов, взаимодействующих
с ионами [22, 23]. При этом при продвижении ко
все более высоким порядкам теории возмущений
для электросопротивления указанные факторы
также нужно учитывать. Так что реально третий
порядок теории возмущений для электросопро-
тивления является последним порядком, доступ-
ным для практических вычислений.

Однако в дальнейшем мы будем использовать
оценку всего ряда теории возмущений для элек-
тросопротивления, предполагая, что его можно
рассматривать как геометрическую прогрессию со
знаменателем  Такая оценка просто необ-
ходима, поскольку, как мы увидим далее, ряд тео-
рии возмущений для электросопротивления ме-
таллического водорода при определенных плотно-
стях может сходиться весьма медленно или даже
расходиться.

Поскольку мы рассматриваем жидкий метал-
лический водород при довольно высоких темпе-
ратурах, то закон Видемана–Франца выполняет-
ся с высокой точностью.

Температурный коэффициент сопротивления
(ТКС) сложно определить теоретически, посколь-
ку в модели твердых сфер он практически полно-
стью определяется температурной зависимостью
параметра плотности упаковки. Традиционно эту
зависимость моделируют использованием экспе-
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риментальных данных, например, по рассеянию
нейтронов жидкими металлами [17]. Для металли-
ческого водорода такие данные отсутствуют, нет их
и для лития, хотя есть для остальных щелочных
металлов. В нашем подходе температурная зави-
симость параметра плотности упаковки опреде-
ляется теоретически из анализа парного эффек-
тивного взаимодействия между протонами.

Еще одним важным параметром для жидких ме-
таллов является термоэдс, для которой мы ограни-
чились традиционным выражением во втором по-
рядке теории возмущений. Заметим, что для лития
термоэдс принимает довольно большие положи-
тельные значения. Для натрия и калия эти значе-
ния отрицательны.

ПАРНОЕ ВЗАИМОДЕЙСТВИЕ 
МЕЖДУ ПРОТОНАМИ

Для нахождения диаметра твердых сфер нами
использовано парное эффективное взаимодей-
ствие между протонами [27]. Диаметр твердых сфер
σ является минимальным расстоянием, на которое
могут сблизиться два протона при данной темпера-
туре. Если кинетическую энергию протонов отсчи-
тывать от минимума потенциальной энергии их
парного взаимодействия, то в качестве диаметра
твердых сфер можно взять точку пересечения гра-
фика потенциальной энергии и уровня кинетиче-
ской энергии.

Парный эффективный потенциал протон-про-
тонного взаимодействия можно представить сле-
дующим рядом теории возмущений по электрон-
протонному взаимодействию

(9)
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Достоинством этих формул является то, что
они не используют каких-либо модельных пред-
ставлений, связанных с ионной подсистемой. Их
недостаток в том, что уже для члена четвертого
порядка отсутствует аналитическое выражение,
пригодное для численных расчетов.

ЧИСЛЕННЫЕ РАСЧЕТЫ
На рис. 1. приведена зависимость парного эф-

фективного взаимодействия от расстояния между
протонами. Глубина потенциальной ямы дает од-
ну из возможностей оценить вероятность суще-
ствования данного вещества в стабильном кон-
денсированном состоянии. Обращает на себя
внимание малая глубина потенциальной ямы во
втором порядке теории возмущений. Без анализа
членов старшего порядка создается впечатление,
что стабильное состояние металлического водо-
рода невозможно. Однако учет третьего члена
оказывается существенным, и вывод меняется
прямо на противоположный. Учет членов более
высокого порядка может только усилить эту тен-
денцию. Глубина потенциальной ямы составляет
800 К и примерно соответствует такой же глубине
для других щелочных металлов.

Видно не слишком большое отличие в отталки-
вающей части графика потенциальной энергии во
втором и третьем порядках теории возмущений.
Это позволяет использовать именно второй поря-
док теории возмущений для моделирования зави-
симости диаметра твердых сфер от плотности, по-
скольку всегда остается открытым вопрос о том,
насколько существенными являются члены поряд-
ка выше третьего. Компенсировать это приближе-
ние, с нашей точки зрения, можно введением
подгоночного параметра  где

 параметр плотности упаковки для лития,
( )σ = η π 1 3

0 6 ,en
η = 0.46

натрия и калия в их точках плавления. При этом
диаметр твердых сфер для металлического водо-
рода нормирован так, чтобы в точке перехода во-
дорода в металлическое состояние он как раз со-
ответствовал плотности упаковки указанных ще-
лочных металлов

(13)

Здесь ρtran = 0.64 г/см3 – плотность, Ttran =
= 3000 K – температура водорода при его перехо-
де в металлическое состояние.

Для температур, близких к абсолютному нулю,
на зависимость диаметра твердых сфер начинает
существенно влиять поведение потенциальной
энергии вблизи первого минимума потенциаль-
ной энергии. В этом случае второй и третий по-
рядки теории возмущений дают существенно раз-
личные результаты. Для решения этой проблемы
целесообразно не приближаться к минимуму по-
тенциальной энергии даже при низких температу-
рах. Проще всего этого можно достичь, прибавив к
кинетической энергии протонов некоторую боль-
шую постоянную температуру. Значение этой тем-
пературы можно выбрать из условия равновесия
металла при нулевой температуре в отсутствие
внешнего давления. Тогда уравнение для нахожде-
ния диаметра твердых сфер будет иметь вид

(14)
В наших расчетах при температурах, меньших

1000 К, и плотности 0.64 г/см3 жидкий водород
переходит в кристаллическое состояние. В по-
следнем случае у нас нет никакой информации о
типе кристаллической решетки. Однако условие
равновесия металла при отсутствии внешнего
давления является слишком важным, чтобы его
можно было просто проигнорировать. Един-
ственная возможность в нашем случае получить
конкретный результат – это использовать урав-
нение состояния для жидкого металлического во-
дорода [15]. В этом случае мы получаем для подго-
ночной постоянной значение Т0 = 7000 К.

На рис. 2 приведена зависимость электрического
сопротивления металлического водорода как функ-
ция плотности и температуры, рассчитанного во
втором порядке теории возмущений. В точке пере-
хода это сопротивление равно 14.5 мкОм см. При-
веденный диапазон плотностей, температур и
давлений вполне соответствует их значениям в
недрах планет гигантов солнечной системы.

Вклад третьего порядка теории возмущений в
электросопротивление оказывается довольно су-
щественным. В точке перехода в металлическое
состояние он составляет 64% от вклада второго
порядка. Ясно, что сходимость такого ряда тео-
рии возмущений не может быть быстрой. Учет
только первых двух членов разложения, квадра-

σ ρσ ρ = σ
σ ρ

30
tran tran

( , )( , ) .
( , )

TT
T

σ = +ef B 0( ) 3 ( ) 2.V k T T

Рис. 1. Зависимость парного эффективного взаимо-
действия от расстояния между протонами в точке пе-
рехода водорода в металлическое состояние.
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тичного и кубического по потенциалу электрон-
протонного взаимодействия, не является доста-
точным. Необходима оценка суммы всего ряда
теории возмущений. Такую оценку можно вы-
полнить в предположении, что ряд представляет
собой геометрическую прогрессию со знаменате-
лем  Тогда результирующее значение элек-
трического сопротивления в точке перехода водо-
рода в металлическое состояние оказывается рав-
ным 40.6 мкОм см. Это значительно больше, чем
у лития, и в несколько раз больше, чем у натрия и
калия при температуре плавления.

Зависимость электросопротивления от темпе-
ратуры и плотности при учете члена третьего по-
рядка будет такой (рис. 3). Отсюда видно, что с
возрастанием плотности относительная величина
поправки уменьшается вместе с уменьшением са-
мого электросопротивления. При этом скорость
убывания электросопротивления существенно
выше скорости убывания относительной величи-
ны поправки.

Кривая зависимости электросопротивления от
плотности имеет точку окончания. Она соответ-
ствует переходу водорода из жидкого в кристал-
лическое состояние. Это так называемая кристал-
лизация давлением. Определить эту точку можно
по поведению энтропии жидкого металла. С ро-
стом плотности она уменьшается и при некото-
ром значении плотности становится равной ну-
лю. Это значение энтропии, без учета вклада фо-
нонов, как раз и соответствует упорядоченному
состоянию металла. В модели твердых сфер для
протонной подсистемы ему соответствует значе-
ние плотности упаковки 0.74.

При уменьшении плотности металлического во-
дорода оценочное значение сопротивления быстро
нарастает, приближаясь к значению максимально-

3 2.R R

го сопротивления металлов 200–1000 мкОм см.
При этом величина члена третьего порядка при-
ближается к величине члена второго порядка. Во
всех экспериментах без исключения, где, по
утверждению авторов, был получен металличе-
ский водород, речь всегда шла именно о мини-
мальной электрической проводимости металли-
ческого водорода. Несогласованность экспери-
ментальных и наших теоретических результатов
свидетельствует, с нашей точки зрения, об одном:
в точке перехода водорода в металлическое состо-
яние значение плотности электронов проводимо-
сти нами завышена. В действительности, вблизи
точки перехода водорода в металлическое состоя-
ние водород следует рассматривать как узкощеле-
вой полупроводник, что является предметом на-
шего дальнейшего исследования. Но даже без
учета этого факта полученные результаты имеют
эвристическое значение во всем исследованном
нами диапазоне температур и плотностей, кроме
непосредственной окрестности точки перехода.

Температурный коэффициент сопротивления
для щелочных металлов, как и для металлическо-
го водорода, является положительным при всех
рассмотренных плотностях. Но для металличе-
ского водорода ТКС оказывается на порядок
меньше, чем для остальных щелочных металлов.
Это, возможно, говорит, о том, что мы смодели-
ровали температурную зависимость диаметра
твердых сфер и плотности упаковки недостаточ-
но точно. Для жидких металлов эта зависимость
моделируется при использовании данных по рас-
сеянию нейтронов [17]. Если взять из указанной
работы выражение для соответствующей темпе-
ратурной зависимости плотности упаковки, на-
пример, лития, то для температурного коэффи-
циента сопротивления металлического водорода

Рис. 2. Зависимость электрического сопротивления
от плотности и температуры во втором порядке тео-
рии возмущений.
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мы получим тот же порядок величины при сохра-
нении его зависимости от плотности.

На рис. 4 приведена зависимость термоэдс
жидкого металлического водорода от плотности и
температуры. Как и у лития, термоэдс металличе-
ского водорода оказывается положительной во
всем исследованном диапазоне плотностей и тем-
ператур и имеет тот же порядок величины. Заме-
тим, что термоэдс натрия и калия в точке плавле-
ния отрицательна. Положительность термоэдс
металлического водорода могла бы указывать на
дырочный характер проводимости.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
1. Предположение о подобности металличе-

ского водорода другим щелочным металлам с
точки зрения модели твердых сфер позволяет су-
щественно повысить надежность теоретических
расчетов электронных явлений переноса.

2. Анализ парного эффективного взаимодей-
ствия между протонами в металлическом водоро-
де позволяет предположить возможность суще-
ствования металлического водорода в отсутствие
внешнего давления и при температурах, близких
к комнатным. Член третьего порядка теории воз-
мущений играет тут принципиальную роль.

3. Член третьего порядка теории возмущений
по электрон-протонному взаимодействию ока-
зывается существенным и при количественных
расчетах коэффициента электропроводности, и
делает необходимым суммирование всего ряда
теории возмущений во всем рассмотренном диа-
пазоне плотностей и температур.

4. В непосредственной близости к точке пере-
хода водорода в металлическое состояние его сле-
дует рассматривать как полупроводник с узкой
запрещенной зоной.
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