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Основні напрямки атомістичного 
комп’ютерного моделювання в ІФКСAb initio моделювання

• Класичні рівняння руху для N іонів

реальна маса іонів

• На кожному часовому кроці

розраховується Nz/2 власних

функцій гамільтоніану Кона-Шема

Сили Геллмана-

Фейнмана, що 

діють на іони

Обмінно-кореляційні ефекти при 

високих тисках повинні враховувати 

градієнтні попоравки (GGA) :  

BLYP, PBE, PW91, …… 

Пакети 

VASP, CPMD,CP2K



Екзотична структура розплаву Li при 

високому тиску: поява тетраедричного 

ближнього порядку при P~180 ГПа

2s 

2p

При високих тисках 2p-зона

понижається по енергії відносно 2s-

зони, яка зсувається вище рівня

Фермі. Це спричинює появу

тетраедричного порядку найближ-

чих сусідів, який появляється разом

з псевдощілиною на рівні Фермі



Функції електронної локалізації 

в розплаві Li

P= 1 atm P= 68 GPa P= 186 GPa

Функції ELF появляються з ростом тиску, однак через дифузію 

частинок вони виникають і загасають.  До найбільшого 

дослідженого тиску розплав Li залишається металічним.



Дисперсійні криві колективних мод в 

розплаві Li при різних тисках

При прикладанні тиску 

появляється ще одна, 

високочастотна вітка 

поперечних збуджень, яка 

існує лише в другій 

псевдо-зоні Брілюена  



Електронна структура розплаву Rb 

Cпроектовані парціальні 

spd-DOS cвідчать про 

зростаючу з тиском долю 

електронів d-типу на EF

Немонотонна залежність від тиску 

для ширини валентної зони

ELF, 1.2 GPa ELF, 27.4 GPa



Динамічний кросовер в розплаві Rb зі 

зростанням тиску
Вираз Клеймана-Байлендера для

дифузії в металевих розплавах:
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V- атомний об’єм, r0- ефективний 

радіус частинки. 

Адіабатична швидкість звуку
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Дифузійні процеси в ОЦК Fe при 

тисках ~360GPa
При температурах 

вище 6500K в оцк 

залізі починаються 

дифузійні процеси 

вздовж площин

(110)



Загасання акустичних збуджень в 

оцк залізі при тисках ~360GPa

Функції відгуку на збурення є

пов’язані з часовими

кореляційними функціями

густина-густина, які напряму

розраховуються з траєкторій

частинок.

t2k-

snnsnn

-t/

nnnnnn kt)]e(k)sin(cD+kt))cos(cA-[(1eA=0)t(k,t)/F(k,F  

Розв’язок узагальненого рівняння 

Ланжевена для часових кореляцій 

густина-густина  при малих k



Ab initio моделювання структури і динаміки
розплаву Pb вздовж кривої плавлення

• T=623K-3500K,  P : 7 тисків в області 0-72 GPa

• 300 атомів,  600 хвильових функцій

Встановлено відповідність

внесків від поперечних

пропагаторних мод максимумам

спектру одночастинкової авто-

кореляційної функції швидко-

стей при усіх досліджених

тисках.



Чи “пам’ятає” структура розплаву Pb
кристалічну структуру при тому ж тиску? 

Аналіз спільних 

сусідів (common 

neighbor analysis)

Типові індекси для 

стурктур:

FCC:  1421, 2101, 

22хх, …

HCP: 1422, 1421, 

23xx, …

BCC: 1441, 1661, 

2101, …. 
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