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Рассмотрено поведение конденсированного инертного газа как системы атомов с парным взаимодействием

атомов, где взаимодействие между атомами — ближайшими соседями доминирует, на фазовой линии плав-

ления в области переключения взаимодействия атомов от притяжения к отталкиванию. Точка переключения

отвечает давлениям порядка 10GPa, тогда как экспериментальный метод алмазной наковальни позволяет

продвинуться до давлений порядка 100GPa. Согласно экспериментальным данным точка переключения

взаимодействия не является особой точкой, так что давление на фазовой линии плавления монотонно

возрастает с температурой. Сконструирован потенциал взаимодействия двух одинаковых атомов инертного

газа в области, одной из границ которой отвечает отталкиванию с потенциалом взаимодействия 0.3 eV, а

другая соответствует дну потенциальной ямы. Наряду со стандартными параметрами потенциала взаимодей-

ствия вблизи дна потенциальной ямы в этом потенциале взаимодействия включена отталкивательная часть,

параметры которой следуют из экспериментальных данных для коэффициента теплопроводности инертных

газов при высоких температурах. На основе этого потенциала взаимодействия атомов и экспериментальных

данных для фазовой линии плавления определены параметры точки переключения взаимодействия. В области

переключения взаимодействия скачки плотности атомов и внутренней энергии относительно малы, так

что скачок внутренней энергии за счет изменения кристаллической структуры системы атомов становится

существенным. Представлены критерии наблюдаемого поведения конденсированных инертных газов при

фазовом переходе в рассматриваемой области, соответствующим положительным скачкам плотности атомов

и внутренней энергии как в области притяжения, так и отталкивания атомов.
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алмазной наковальни.
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1. Введение

Анализ конденсированных инертных газов как про-

стейшей плотной системы взаимодействующих атомов

позволяет понять принципиальные проблемы жидко-

стей и твердых тел. Этот анализ упрощается в силу

парного характера взаимодействия между атомами и

доминирования взаимодействия между ближайшими со-

седями [1]. Принципиальную роль в таком анализе иг-

рают экспериментальные данные. Именно эксперимент

надежно доказывает существование жидкого и твердого

агрегатных состояний. Важное значение для анализа

конденсированных инертных газов при экстремальных

условиях имеет метод алмазной наковальни [2,3], в

рамках которого инертный газ, находящийся внутри

алмазной ячейки, сжимается до давлений порядка мил-

лиона атмосфер [4–8]. Эти давления включают переход

от притяжения к отталкиванию атомов — ближайших

соседей. Предметом исследования данной работы яв-

ляется анализ поведения инертных газов на фазовой

линии плавления в области перехода от притяжения

к отталкиванию атомов. Этот переход происходит при

давлениях порядка сотни тысяч атмосфер, т. е. входит в

область возможностей эксперимента.

Таким образом, предмет последующего анализа —

конденсированный инертный газ, является системой сла-

бо взаимодействующих атомов, т. е. волновая функция

атомных валентных электронов слабо искажается за

счет взаимодействия атомов и поэтому взаимодействие

пробного атома с окружающими атомами слабо зави-

сит от конфигурации других атомов. Учитывая это и

соединяя механическое и термодинамическое описание

данной системы взаимодействующих атомов с резуль-

татами эксперимента, получаем более полное описание

рассматриваемой системы атомов. В настоящей статье

мы выражаем давление и температуру, т. е. термоди-

намические параметры, через параметры парного по-

тенциала взаимодействия атомов. В частности, отсюда

следует уменьшение скачков энтропии и плотности

при фазовом переходе по мере переключения среднего
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взаимодействия атомов от притяжения к отталкиванию.

Кроме того, в самой точке переключения, опираясь на

экспериментальные данные, мы связываем давление и

температуру со средним расстоянием между атомами в

конденсированном инертном газе.

2. Парный потенциал взаимодействия
атомов инертного газа

В силу отталкивательного характера потенциала об-

менного взаимодействия атомов инертного газа в кон-

денсированном инертном газе атомы сохраняют свою

индивидуальность, т. е. параметры атомов в нем мало

отличаются от их значений для уединенного атома,

а расстояние между ближайшими соседями велико по

сравнению с размером атома. Поэтому свойства конден-

сированного инертного газа определяются потенциалом

парного взаимодействия атомов.

Удобно представить потенциал взаимодействия между

двумя одинаковыми атомами инертного газа как функ-

цию расстояния R между атомами в обобщенной форме

Саттона−Чена [9]

U(R) = D

[(

Re

R

)2n

− 2

(

Re

R

)n]

. (1)

Представление потенциала взаимодействия в анали-

тическом виде удобно для его практического использо-

вания. Как видно, потенциал взаимодействия (1) двух

атомов инертного газа, представленный на рисунке,

включает в себя как область потенциальной ямы, так

и область отталкивания атомов. Параметры потенциала

взаимодействия двух атомов инертного газа в области

минимума (Re, D), содержащиеся в табл. 1, были вос-

становлены в работах [10–14] из обработки данных, от-

носящихся к спектрам двухатомных молекул инертных

газов, дифференциальному и полному сечениям рассея-

ния при столкновении атомов, к второму вириальному

коэффициенту инертных газов, а также к параметрам

кристаллических инертных газов. Эти параметры при-

ведены в табл. 1 и далее будут использованы.

Данные в области отталкивания атомов, где потен-

циал взаимодействия атомов существенно превышает

энергию диссоциации двухатомной молекулы D, полу-

чены из обработки экспериментальных результатов по

теплопроводности инертных газов [15,16]. Возможно-

стями эксперимента определяется и верхняя граница

rдля потенциала отталкивания, которая отвечает макси-

мальной температуре инертных газов, равной 5000K.

Эта температура отвечает энергии взаимодействия на

границе рассматриваемого интервала примерно 0.36 eV.

Теплопроводность инертных газов при этой температу-

ре, используемая для нахождения энергии отталкивания

атомов, приведена в табл. 1.

Представим характер восстановления потенциала пар-

ного потенциала взаимодействия атомов инертного га-

U
R(

),
 e

V

0.36

r
D

R

R0 Re

Потенциал парного взаимодействия атомов U(R) как функция

расстояния R между ними [10]. Здесь Re, D — парамет-

ры минимума потенциала взаимодействия атомов, R0, ro —

расстояния между атомами, при которых потенциал парного

взаимодействия атомов равен нулю и 0.3 eV соответственно.

за на основе измеренных коэффициентов теплопровод-

ности в инертном газе. Коэффициент теплопроводно-

сти одноатомного газа κ, который определяется упру-

гими столкновения атомов, в первом приближении

Чепмена−Энскога дается выражением [17,18]

κ =
25

√
πT

32
√

m ·�(2,2)
, �(2,2) =

∞
∫

0

t2e−tσ 2(g)dt,

t =
mg2

4T
, σ2(g) =

∫

(1− cos2 θ)dσ, (2)

где T — температура, выраженная в энергетических

единицах, m — масса атомов, g — относительная

скорость сталкивающихся атомов, θ — угол рассеяния.

В данном случае отталкивательный потенциал взаимо-

действия резко убывает с увеличением расстояния меж-

ду атомами. При этом в соответствии с использованным

методом Чепмена−Энскога [17,18], который является

разложением по моментам, т. е. численному параметру,

следующие члены разложения дают вклад примерно 4%

в коэффициент теплопроводности. Рассеяние атомов в

этом случае соответствует модели твердых сфер, где

потенциал взаимодействия атомов характеризуется бес-

конечной потенциальной стенкой. Учитывая реальный

потенциал взаимодействия, который резко зависит от

расстояния между атомами в области, определяющей

теплопроводность, представим рассматриваемый момент

в рассеянии атомов в виде [19,20]:

�(2,2) =
2

3
πR2

t , U(Rt) = 0.83T. (3)

В конечном итоге формула (3) представляет собой

разложение по малому параметру, характеризующему

резкость изменения потенциала взаимодействия атомов.

Эта резкость описывается малым параметром 1/k , если
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Таблица 1. Параметры парного потенциала взаимодействия

атомов инертного газа

Атомы Ne Ar Kr Xe

D, meV 3.6 12 17 24

Re , A 3.09 3.78 4.01 4.36

α 0.16 0.19 0.10 0.25

κ(5000K), 0.01W/(mK) 30.5 12.7 7.53 4.79

r , �A 2.07 2.72 2.92 3.27

n 6.0 5.8 5.5 5.6

R0, �A 2.75 3.33 3.53 3.85

потенциал взаимодействия атомов при рассматриваемом

расстоянии между атомами аппроксимировать зависимо-

стью U(R) ∼ R−k , причем формула (3) учитывает пер-

вые два члена разложения по этому малому параметру.

Тем самым точность данной аппроксимации составляет

несколько процентов.

Для построения потенциала взаимодействия атомов

инертного газа в форме (1) используем эксперимен-

тальные значения теплопроводности инертных газов при

температуре 5000K [15,16], точность которых оценива-

ется в 4%. Значения соответствующих коэффициентов

теплопроводности κ при температуре 5000K приведены

в табл. 1, как и значения используемого малого па-

раметра разложения α при этой температуре, который

вводится как

α =

(

d ln κ(T )

d lnT
−

1

2

)1/2

. (4)

Табл. 1 содержит также параметры парного потенциа-

ла взаимодействия атомов инертного газа, представлен-

ного в форме (1). Как видно, этот потенциал взаимо-

действия близок к потенциалу Леннарда−Джонса [21].
В табл. 1 приведены значения расстояния между ато-

мами r , при котором потенциал взаимодействия равен

U(r) = 0.36 eV, а также расстояния между атомами R0,

при котором потенциал взаимодействия проходит через

нуль U(R0) = 0.

3. Поведение плотного инертного газа
на фазовой линии плавления

Казалось бы, поведение рассматриваемого физическо-

го объекта, представляющего собой систему атомов с

парным взаимодействием атомов — ближайших соседей,

может быть проанализировано на основе современной

компьютерной техники методом молекулярной динами-

ки. Это позволило бы установить связь между меха-

ническими и термодинамическими свойствами системы.

Однако, такой подход оказывается тупиковым в силу спе-

цифического поведения данной системы. Действительно,

изменение конфигурации атомов происходит в резуль-

тате перехода барьерных переходов между локальными

минимумами системы [22,23], так что заметное измене-

ние конфигурации атомов требует слишком большого

времени.

Поэтому связь между механическими и термодинами-

ческими свойствами рассматриваемой системы атомов

устанавливается в результате усреднения движения от-

дельного атома на основе метода, описанного в [24].
Это ведет к уравнению состояния [25], связывающего

давление и температуру с потенциалом взаимодействия

атомов. В частности, для кристалла инертного газа

при учете взаимодействия между ближайшими соседями

уравнение состояния имеет вид [26]:

p =
T

V (a)
+ P(a), V (a) =

a3

√
2
, P(a) =

4a

V (a)

∣

∣

∣

∣

dU(a)

da

∣

∣

∣

∣

.

(5)
где p — давление, T — температура, V — объем,

приходящийся на один атом, a — расстояние между

ближайшими соседями кристалла, U(a) — потенциал

парного взаимодействия атомов при расстоянии a между

ними.

Рассмотрим поведение конденсированного инертного

газа вблизи фазовой линии плавления. Ограничившись

взаимодействием между ближайшими соседями, будем

описывать каждое агрегатное состояние, твердое и жид-

кое, двумя параметрами, именно, средними расстояния-

ми между ближайшими соседями a s и a l для твердого и

жидкого состояния, а также средними числами заполне-

ния γs и γl для этих состояний. Согласно определению

числа заполнения, среднее число ближайших соседей γ

для пробного атома равно q = 12γ . В этих параметрах

уравнения состояния (5) для твердого и жидкого состо-

яний принимают вид

p =
γs T

V (a s)
+ γ2

s P(a s), p =
γlT

V (a l)
+ γ2

l P(a l). (6)

При этом входящие в формулу (6) параметры определе-

ны в формуле (5).
В дополнение к уравнениям состояния на фазовой

линии давления справедливо уравнение Клайперона–
Клазиуса [27,28], которое в рамках используемого при-

ближения имеет вид

d p

dT
=

1Q

T1V
, 1Q = 6γl U(a l) − 6γs U(a s),

1V =
V (a l)

γl

−
V (a s)

γs

. (7)

Здесь 1Q — удельная теплота, затрачиваемая на плав-

ление, а 1Q — изменение удельного объема (объема,
приходящегося на один атом) при плавлении. Полу-

ченные уравнения позволяют проанализировать условия,

при которых выполняется реальный характер плавления.

Физика твердого тела, 2025, том 67, вып. 11
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Рассматривая фазовый переход в конденсированных

инертных газах, мы придерживаемся общими принци-

пами физики агрегатных состояний [29]. Именно, жид-

кое и твердое агрегатные состояния характеризуются

ближним порядком, так что средние расстояния между

пробным атомом и его ближайшими соседями близ-

ки. Дальний порядок, который действует в результате

взаимодействия между не ближайшими соседями, уста-

навливает кристаллическую структуру атомов в твер-

дом состоянии. В случае конденсированного инертно-

го газа при низких температурах внутренняя энергия

определяется взаимодействием ближайших соседей, как

это следует из сравнения внутренней энергии кристал-

лов [30] с энергией взаимодействия ближайших соседей.

Полученный вывод о малом вкладе взаимодействия не

ближайших соседей во внутреннюю энергию данной

системы взаимодействующих атомов распространяется

на более широкую область температур и давлений. Тогда

твердое и жидкое агрегатные состояния описываются

одинаковым образом.

Перепишем уравнения состояния (6) как уравнения

для давления и температуры

p =
γs V (a s)P(a s) − γl V (a l)P(a l)

V (a l)/γl −V (a s)/γs

,

T =
γ2

s P(a s) − γ2
l P(a l)

γs/V (a s) − γl/V (a l)
. (8)

При анализе поведения конденсированного инертного

газа на фазовой линии плавления в рамках рассмат-

риваемой модели наряду с уравнениями (7) и (8)
используем экспериментальные данные для положения

фазовой линии плавления. При плавлении в области

притяжения атомов объем, приходящийся на один атом,

увеличивается, поскольку фазовый переход из твердо-

го состояния с кристаллической структурой атомов,

т. е. упорядоченным распределением атомов в простран-

стве происходит в жидкое состояние с хаотическим

распределением атомов. Вместе с тем плавление харак-

теризуется поглощением тепла, т. е. при плавлении в

области притяжения атомов выполняются условия

1V > 0, 1Q > 0. (9)

В соответствии с уравнением Клайперона−Клаузиу-

са (7) это соответствует росту давления с температурой

на фазовой линии плавления в области притяжения

атомов.

При пересечении точки переключения R0, так что

U(R0) = 0, первое условие (9) выполняется, поскольку

хаотическое распределение атомов требует большей

плотности атомов, чем упорядоченное при тех же

условиях. Второе условие (9) может нарушаться, и в

зависимости от сохранения или нарушения этих усло-

вий возможен различный характер поведения после

прохождения точки переключения [31]. Однако, экс-

периментальные данные показывают, что давление на

фазовой линии плавления растет с ростом температу-

ры, т. е. условия плавления (7) сохраняются в области

отталкивания атомов.

Представим критерии, которые обеспечивают выпол-

нение условий (7). Введем параметры

1 =
a s − a l

a s

, δ = γs − γl . (10)

В соответствии с общими принципами физики агрегат-

ных состояний [30] параметр 1 мал. Далее в тройной

точке γs = 0.94 и γl = 0.80. Введем параметр

ξ =
γs1

δ
. (11)

Далее в рамках используемого приближения выразим

через этот параметр рассматриваемые физические вели-

чины, считая параметры (10) малыми и разлагая по ним.

Тогда уравнения (8) принимают вид:

p =
ξγ2

s w(a s) − γ2
s P(a s)

1− 3ξ
, w(a s) = −

d[a3
s P(a s)]

a2
s da s

.

T =
k1V (a s)[ξγsv(a s) − 2P(a s)]

1− 3ξ
, v(a s) = −a s

dP(a s)

da s

.

(12)
Здесь удельный объем V дается в �

A

3, величины

p, P, w, v выражены в GPa, а температура T дается

в K. Коэффициент перевода между этими величинами

составляет k1 = 72.5K/(�A
3
· GPa). При этом величи-

ны u и U выражены в meV. Кроме того, уравнение

Клайперона−Клазиуса (7) в новых переменных прини-

мает вид

d p

dT
=

6k2[ξγ
2
s u(a s) − γ2

s U(a s)]

TV (a s)(1− 3ξ)
, u(a s) = −a s

dU(a s)

da s

.

(13)
причем коэффициент перевода единиц измерения равен

k2 = 0.16GPa · �A
3
/meV. К этим уравнениям добавляется

экспериментальная зависимость давления от температу-

ры на фазовой линии плавления.

Таким образом, уравнения (12) и (13) вместе с экс-

периментальной зависимостью p(T ) на фазовой линии

плавления связывают термодинамические параметры p

и T с механическими параметрами a s и γs , выражая

их через величину ξ , которая в соответствии с фор-

мулой (11) является параметром точки переключения

a s ≈ R0, где U(R0) = 0. Как видно, представленные

уравнения дают полное описание конденсированного

инертного газа на фазовой линии плавления вблизи

точки переключения в рамках использованной модели

при заданном потенциале взаимодействия двух атомов

инертного газа. В табл. 2 приведены значения величин,

которые определяют свойства конденсированных инерт-

ных газов на фазовой линии плавления вблизи точки

переключения взаимодействия атомов от притяжения

к отталкиванию.
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Таблица 2. Величины, описывающие поведение конденсиро-

ванных инертных газов на фазовой линии плавления, вблизи

точки переключения от притяжения к отталкиванию атомов

Атомы Ne Ar Kr Xe

R0, �A 2.75 3.33 3.53 3.85

P(R0), GPa 3.8 6.8 7.8 8.6

w(R0), GPa 520 1300 1600 2200

v(R0), GPa 80 140 150 170

u(R0), meV 87 280 350 550

ζ , % 15 10 9.5 7.9

p(R0), GPa 3.2 5.5 6.2 6.8

T (R0), 1000K 0.5 0.7 0.9 1.3

В табл. 2 приведены значения величин, входящих

в формулы (12) и (13) в точке переключения знака

взаимодействия атомов. Отсюда получим условия, нала-

гаемые на величину параметра ξ , которые имеют вид

1

3
> ξ > 0.1.

Левая часть этого условия (ξ < 1/3) отвечает требова-

нию, что при плавлении плотность атомов возрастает.

Другая часть этого условия вытекает из требования,

чтобы значения давления и температуры оставались

положительными величинами.

На основе данных табл. 2 можно упростить соотноше-

ния между термодинамическими параметрами конден-

сированного инертного газа в окрестности точки пе-

реключения. В частности, отсюда получаем отношение

давления к температуре в этой области, которое не

зависит от параметра ξ :

p

T
=

γs w(R0)

v(R0)V (R0)
. (14)

Отсюда можно найти вклад теплового движения атомов

в давление p на основании уравнения состояния (6),
который равен

ζ (R0) =
γs T (R0)

V (R0)p(R0)
=

w(R0)

v(R0)
. (15)

Значения этой величины для конденсированных

инертных газов вблизи точки переключения приведены

в табл. 2. На основе этих значений и уравнения со-

стояния (6) находим давление в точке переключения

взаимодействия атомов на фазовой линии плавления

согласно формуле

p(R0) =
γ2

s P(R0)

1− ζ (R0)
. (16)

Эти значения приведены в табл. 2. Объединяя их с

экспериментальными данными для зависимости p(T ),
определим температуру в точке переключения взаимо-

действия атомов. Отметим низкую точность этой опера-

ции, поскольку используемые данные имеются в графи-

ческом виде и получены путем аппроксимации данных

из области более низких температур, где температура

объекта фиксируется, а также из области более высоких

температур, где температура объекта определяется на

основе излучения объекта в инфракрасной области спек-

тра. При этом были использованы экспериментальные

зависимости давления от температуры p(T ) на фазовой

линии плавления, представленные в работе [32] для

неона, в работе [33] для аргона и криптона, а также

в работах [33,34] для ксенона.

Особого внимания заслуживает параметр γs , представ-

ляющий собой отношение среднего числа ближайших

соседей для внутреннего атома к 12, т. е. к соответству-

ющему числу ближайших соседей в кристалле. Значения

этого параметра для твердого и жидкого состояний

инертного газа при приближении к точке переключения

взаимодействия на фазовой линии плавления стремятся

сравниться. Очевидно, область значений этого парамет-

ра при каждой температуре узкая в силу требования,

что при рассматриваемой температуре этот параметр, с

одной стороны, относился к состоянию с хаотическим

распределением атомов в пространстве и, с другой

стороны, отвечал их упорядоченному распределению в

кристалле. Отметим, что в тройной точке значение этого

параметра для твердого состояния составляет 0.94, а для

жидкого равно примерно 0.80 [1,35]. Очевидно, мы силь-

но не ошибемся, если примем значение этого параметра

в точке переключения взаимодействия на фазовой линии

плавления равным γs = 0.85. Точность представленных

в табл. 2 значений давления и температуры давление в

точке переключения взаимодействия атомов на фазовой

линии плавления оценивается в (30−40)%.

4. Заключение

При анализе конденсированных инертных газов мы

объединяем механические свойства этих систем, исполь-

зуя потенциал взаимодействия атомов как классиче-

ских частиц, их термодинамические свойства, описывая

твердое и жидкое агрегатные состояния температурой

и давлением, а также экспериментальные данные. При

этом потенциал взаимодействия между атомами носит

парный характер, причем согласно измерениям основ-

ной вклад во внутреннюю энергию кристалла вносит

взаимодействие между ближайшими соседями. На этом

основана используемая в работе модель, в рамках ко-

торой учитывается взаимодействие между ближайшими

соседями. На основании этой модели рассмотрено по-

ведение конденсированных инертных газов на фазовой

линии плавления в окрестности точки переключения

взаимодействия атомов от притяжения к отталкиванию.
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Модель ближнего порядка позволяет выразить термо-

динамические параметры конденсированных инертных

газов на линии плавления через параметры потенциа-

ла взаимодействия атомов. Хотя это не дает полного

описания рассматриваемой системы атомов даже при

использовании экспериментальной линии плавления, од-

нако позволяет связать термодинамические параметры,

давление и температуру, со средним расстоянием между

ближайшими соседями. Кроме того, отсюда следует, что

при движении от тройной точки к области перехода

от притяжения к отталкиванию вдоль фазовой линии

плавления, скачки энтропии и плотности уменьшаются

и становятся в несколько раз меньшими при вхождении

в область переключения, чем в тройной точке.

В области притяжения атомов плавление твердого

инертного газа сопровождается ростом плотности ато-

мов и поглощением тепла. Плотность атомов увеличи-

вается также при плавлении в области отталкивания

атомов, поскольку плавление является переходом от

упорядоченного распределения атомов в пространстве к

хаотическому. Изменение внутренней энергии при плав-

лении в области отталкивания атомов могло бы иметь

любой знак, однако согласно эксперименту давление на

фазовой линии плавления растет с температурой. Поэто-

му согласно экспериментальным данным и уравнению

Клайперона−Клазиуса плавление твердого инертного

газа в области отталкивания атомов сопровождается

поглощением тепла.

Особенностью движения к точке переключения взаи-

модействия атомов на фазовой линии плавления являет-

ся уменьшение скачка плотности атомов и внутренней

энергии по мере приближения к точке переключения.

В рамках используемой модели с учетом взаимодействие

между ближайшими соседями получены критерии, при

которых изменение внутренней энергии при плавлении

сохраняет свой знак при прохождении точки переклю-

чения. При этом отметим, что учет только ближнего

порядка взаимодействия для твердого состояния инерт-

ного газа, справедливый согласно экспериментальным

данным вдали от точки переключения, нарушается при

приближении к этой точке. Тем не менее, другие выводы

сохраняются.

Существенно, что давление, приводящее к переходу

от притяжения к отталкиванию, составляет для твер-

дых инертных газов несколько GPa, тогда как метод

алмазной наковальни позволяет проводить измерения

вплоть до давления примерно 100GPa. Поэтому переход

инертного газа от притяжения к отталкиванию ато-

мов доступен для экспериментального анализа методом

алмазной наковальни. Что касается фазового перехода

между твердым и жидким агрегатными состояниями

инертного газа, т. е. плавления, то он стремится к фазо-

вому переходу второго рода при приближении к точке

переключения взаимодействия атомов, хотя остается

фазовым переходом первого рода [36].
Обратим внимание еще на один аспект данного иссле-

дования. Одной из его целей было построить потенциал

взаимодействия двух одинаковых атомов инертного газа,

начиная от дна потенциальной ямы и до меньших

расстояний между атомами вплоть до сильного оттал-

кивания. Хотя зависимость потенциала взаимодействия

атомов от расстояния R между ними аппроксимируется

комбинацией степенных функций 1/R, это не имеет

принципиального значения и он может быть аппрокси-

мирован экспоненциальными зависимостями. Точность

полученного потенциала взаимодействия атомов оцени-

вается в 20%. Традиционный метод определения потен-

циала взаимодействия атомов инертного газа в области

отталкивания основан на анализе дифференциального

сечения рассеяния быстрых атомов на малые углы,

но точность этого метода оценивается коэффициентом

порядка 2. Казалось бы, наиболее точный метод может

быть основан на измерениях зависимости от давления

для удельного объема, найденного из анализа брэггов-

ского рассеяния рентгеновского излучения на сильно

сжатом инертном газе, где точность измерения каждой

величины оценивается в несколько процентов. Однако,

в случае неона потенциалы взаимодействия в области

сильного отталкивания, полученные из данных по теп-

лопроводности и параметров сильного сжатия атомов,

отличаются почти в два раза [37]. Это расхождение меж-

ду потенциалами взаимодействия может быть объяснено

отсутствием термодинамического равновесия в сильно

сжатом неоне. Тем не менее, исследования инертного

газа на фазовой линии плавления при высоких давлениях

представляет интерес как для понимания поведения

инертных газов при экстремальных условиях, так и для

анализа потенциала парного взаимодействия атомов.
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