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Рассчитаны электрическая проводимость и электронный вклад в теплопроводность металлического
водорода в широком диапазоне температур и плотностей, включающем их значения в ядре Юпитера.
Водород рассматривается как в жидком, так и твердом состояниях. Для этих условий проанализирована
выполнимость закона Видемана−Франца. При этом для электронной подсистемы использована модель
почти свободных электронов, а для обратных времен релаксации для электропроводности и электронного
вклада в теплопроводность — второй порядок теории возмущений по электрон-протонному взаимодействию.
Кулоновское электрон-электронное взаимодействие учтено в приближении случайных фаз. Обменное
взаимодействие и корреляции электронов проводимости учтены в приближении локального поля. Для
протонной подсистемы использована модель твердых сфер. Выяснено, что динамика протонной подсистемы
для электронных явлений переноса существенна уже при значениях температур и плотностей, характерных
для металлического водорода в лабораторных условиях. Ее роль еще более возрастает с возрастанием
плотности водорода.

PACS: 71.10.+x, 72.10.Bg, 72.15.Cz

1. Введение

Существование металлического водорода было пред-
сказано еще в 1935 г. [1], а его открытие с детальным
исследованием зависимости сопротивления от давления
и температуры произошло в 1996 г. [2]. При этом
молекулярный водород в жидком состоянии подвергался
ударному сжатию до высоких давлений в диапазоне
0.93−1.80 Mbar при температурах 2200−4400 K. При
давлении 1.4 Mbar (плотность 0.32 mol/cm3) и темпера-
туре 3000 K наблюдался переход металл−диэлектрик
с коэффициентом электрического сопротивления
металлической фазы 500 µ� · cm. Фактически можно
рассматривать переход металл−полупроводник, по-
скольку запрещенная зона в молекулярном водороде не
исчезла, а уменьшилась с 15 до 0.3 eV. Следует заметить,
что экспериментальные и теоретические исследования
предполагаемого металлического состояния водорода
проводились и раньше. Так, в работе [3] электрическое
сопротивление молекулярного водорода было измерено
при существенно меньших давлениях (0.1−0.2 Mbar).
При этом экспоненциальная зависимость сопротивления
от температуры оказалась такой же, как и для полупро-
водников с шириной запрещенной зоны 12 eV. К 1978 г.
относится первое сообщение об открытии металли-
ческого водорода: в [4] сообщается об обнаружении
металлического водорода при 2 Mbar с электрическим
сопротивлением 1000 µ� · cm.

В настоящее время интенсивно ведутся исследования
равновесных свойств металлического водорода [5–10].
Электронные явления переноса в металлическом во-
дороде теоретически исследованы в меньшей степени.

Фактически выполнены только расчеты, основанные на
простейших моделях, справедливых для простых жид-
ких металлов вблизи их температуры плавления. Так,
в работе [11] сопротивление металлического водорода
вычислено без учета динамики протонной подсистемы
в широком диапазоне температур и плотностей, но при
фиксированном значении параметра плотности упаков-
ки, характерном для жидких металлов вблизи темпера-
туры плавления, и при учете лишь первого члена раз-
ложения сопротивления в ряд по электрон-протонному
взаимодействию (формула Займана в [12]). Большой
интерес представляет компьютерное моделирование раз-
личных свойств металлического водорода, включая и
сопротивление [13]. К сожалению, и при компьютерном
моделировании исходные посылки и конечный результат
практически совпадают с результатами работы [11].
К эффектам, которые могут быть существенными при
рассмотрении электронных явлений переноса в неупоря-
доченных металлах, относятся учет членов старшего по-
рядка теории возмущений по электрон-ионному взаимо-
действию и учет динамики ионной подсистемы. Первый
эффект является весьма существенным во всем диапа-
зоне существования металлической фазы и достаточно
хорошо изучен для простых жидких металлов [14–27].
Начато его изучение и для металлического водорода в
широком диапазоне температур и плотностей [28]. Вто-
рой эффект описан достаточно давно [29]. Для жидких
металлов вблизи их температуры плавления, т. е. при
умеренных плотностях и высоких температурах, он не
представляет практического интереса ввиду его малости.
Для аморфных металлов, т. е. при умеренных плотностях
и низких температурах, он уже становится заметным.
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Для умеренных температур и высоких плотностей дина-
мика ионной подсистемы вновь могла бы играть замет-
ную роль в электронных явлениях переноса. Однако этот
вопрос до сих пор остается неисследованным. Идеаль-
ной системой, соответствующей указанным условиям,
является металлический водород, который и был выбран
в данной работе в качестве объекта исследования.

2. Гамильтониан

Поскольку водород в металлическом состоянии был
получен сжатием молекулярного водорода, находяще-
гося в жидком состоянии, и после перехода диэлект-
рик−металл он остался в жидком состоянии, гамильто-
ниан электронной подсистемы металлического водорода
можно взять в виде, аналогичном простым жидким
металлам,

H = H0 + Hie. (1)

Гамильтониан идеального электронного газа можно
записать в виде

H0 =
∑

k

εka+
k ak, (2)

где a+
k , ak — операторы рождения и уничтожения

электронов в состоянии с волновым вектором k,
εk = ~2k2/2m — энергия свободного электрона, m — его
масса.

Гамильтониан взаимодействия электронов с протона-
ми возьмем в соответствии с дифракционной моделью
металла, в которой электрон-электронное взаимодей-
ствие учитывается через экранировку электрон-ионного
взаимодействия

Hie = V−1
∑

q

W(q) ρi (q) ρe(−q). (3)

Здесь V — объем системы, W(q) = −V(q)/ε(q) — экра-
нированная потенциальная энергия электрон-протон-
ного взаимодействия, V(q) = 4πe2/q2 — Фурье-образ
потенциальной энергии кулоновского электрон-про-
тонного взаимодействия, e — заряд электрона,
ε(q) = 1 + [V(q) + U(q)]π0(q) — эффективная диэлек-
трическая проницаемость электронного газа в при-
ближении случайных фаз, U(q) = −2πe2/(q2 + λk2

F) —
потенциальная энергия обменного взаимодействия и
корреляций электронного газа, λ ≈ 2 [30], kF — вол-
новой вектор Ферми, π0(q) — поляризационная функ-
ция свободного электронного газа, ρe(q, t), ρi (q, t) —
Фурье-образы операторов плотности электронов и ионов
соответственно.

Металлический водород является единственной систе-
мой, для которой неэкранированный потенциал элект-
рон-протонного взаимодействия известен точно. Это
обстоятельство принципиально упрощает расчеты раз-
личных свойств металлического водорода, поскольку
отпадает проблема моделирования электрон-протонного

взаимодействия, приводящая к появлению в теории
дополнительных подгоночных параметров и влияющая
на достоверность полученных результатов.

3. Кинетические коэффициенты

Для простых неупорядоченных металлов с относи-
тельно высокой проводимостью коэффициенты электро-
проводности R и электронного вклада в теплопровод-
ность в приближении времени релаксации определяются
следующим образом:

σ =
e2n
m

τσ , (4)

κ =
π2k2

BTn
3m

τκ, (5)

где n — плотность электронного газа, τσ , τκ — времена
релаксации для процессов электропроводности и тепло-
проводности соответственно.

Во втором порядке теории возмущений по элект-
рон-протонному взаимодействию для соответствующих
обратных времен релаксации при учете динамики про-
тонной подсистемы можно получить следующие выра-
жения [29]:

τ −1
σ (k) =

mk3
F

12π3~3k3

2k∫
0

dq q3W2(q)

×
∞∫
−∞

S(q, ω)
β~ω

exp(β~ω)− 1
dω, (6)

τ −1
κ (k) =

mk3
F

12π3~3k3

2k∫
0

dq q3W2(q)

×
∞∫
−∞

S(q, ω)
β~ω

exp(β~ω)− 1

×
[

1 +
3
π2

(β~ω)2
(k2

q2
− 1

6

)]
dω, (7)

Si (q, ω) — парный динамический структурный фактор
протонной подсистемы, β = 1/kBT . Простые металлы
характеризуются двумя безразмерными температурны-
ми параметрами. Первый из них — kBTD/εF , где TD —
температура Дебая. Для металлического водорода этот
безразмерный параметр всегда мал. Второй параметр —
TD/T , он заведомо мал начиная с температуры плавле-
ния металла. Поскольку нас интересует именно послед-
ний параметр, выражения для обратных времен релакса-
ции могут быть существенно упрощены. В этом случае
β~ω � 1 и в соответствии с работой [31] обратные
времена релаксации для процессов электропроводности
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Рис. 1. Зависимость парного эффективного потенциала
протон-протонного взаимодействия от расстояния при различ-
ных плотностях.

и теплопроводности могут быть записаны в следующем
виде:

τ −1
σ =

m
12π3~3z

2kF∫
0

W2(q)
[
S(q)− 1

6
m
M

εF

kBT
q2

k2
F

]
q3 dq,

(8)

τ −1
κ =

m
12π3~3z

×
2kF∫
0

W2(q)
[
S(q)−

(1
6

+
1
π2
− 3k2

F

2π2q2

)m
M

εF

kBT
q2

k2
F

]
q3 dq.

(9)

Здесь M — масса протона.
Вклад второго порядка в обратное время релаксации

для простых неупорядоченных металлов, впервые полу-
ченный в классической работе Займана [12], достаточно
давно и детально изучен и имеет вид

τ −1
2 =

m
12π3~3

2kF∫
0

W2(x)S(x)x3 dx. (10)

Принципиально важной характеристикой для числен-
ных расчетов электрического сопротивления металличе-
ского водорода является эффективное парное межион-
ное взаимодействие. Выражение для эффективного пар-
ного потенциала во втором порядке теории возмущений
по электрон-ионному взаимодействию хорошо известно.
Приведенное выражение не содержит каких-либо подго-
ночных параметров, характеризующих ионную подсисте-
му, и зависит только от волнового вектора Ферми, т. е. от
плотности системы. Единственным универсальным при-
ближением, сделанным при его получении, является
приближение случайных фаз для электронной подсисте-
мы с учетом обменного взаимодействия и корреляций
электронов в приближении локального поля.

Диаметр твердых сфер или минимальное расстояние,
на которое при данной температуре могут сближаться
протоны, будем находить из условия равенства кине-
тической и потенциальной энергий протонов при их
максимальном сближении

Vef(σ ) = 3kBT/2. (11)

Здесь величина кинетической энергии отсчитывается от
минимального значения потенциальной энергии. Най-
денный таким образом диаметр твердых сфер является
функцией плотности и температуры. Благодаря этому
все величины, зависящие от диаметра твердых сфер,
также будут функциями плотности и температуры. Вид
эффективного парного межпротонного взаимодействия
приведен на рис. 1.

Значение плотности 0.35 примерно соответствует
условиям получения металлического водорода в земных
условиях. Большие значения плотности соответству-
ют ядрам планет-гигантов солнечной системы. Отсут-
ствие потенциальных ям у потенциалов взаимодействия
при рассмотренных значениях плотностей указывает на
невозможность существования металлического водорода
в жидкой фазе в стабильном состоянии.

4. Численные расчеты и обсуждение
результатов

Естественными внешними параметрами являются
плотность и температура системы. Наличие внутренних
параметров системы связано с модельным характером
расчетов. Поскольку формфактор электрон-протонного
взаимодействия известен точно, а для электронной
подсистемы использовано приближение случайных фаз,
источником внутренних параметров системы может слу-
жить только протонная подсистема. Если для парного
структурного фактора ионной подсистемы использовать
точное решение уравнения Перкуса−Йевика для модели
твердых сфер, то в теории действительно появляются
два параметра, связанные с ионной подсистемой —
это диаметр твердых сфер σ и параметр плотности
упаковки η, связанные между собой простым соотноше-
нием, поэтому фактически независимым является лишь
один из них. В качестве такого параметра удобно взять
диаметр твердых сфер. Если температура системы также
известна, то и оставшийся параметр системы может
быть определен, как это показано в предыдущем разделе.

Использование модели твердых сфер ставит есте-
ственные рамки для возможных значений температур и
плотностей системы, рассматриваемых в данной работе.
Эти значения должны быть такими, чтобы параметр
плотности упаковки не превышал максимально воз-
можного значения, соответствующего плотной упаковке
шаров, — 0.742 [32] (рис. 2).

Значения температур и плотностей в этом диапа-
зоне заведомо превышают их значения, достижимые не
только в земных условиях, но и в пределах солнечной
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Рис. 2. Зависимость параметра плотности упаковки от плот-
ности при различных температурах. Линии 1, 2 соответствуют
значениям η = 0.47 и 0.742.

Рис. 3. Зависимость сопротивления от плотности и темпера-
туры.

системы в ядрах планет-гигантов Юпитера и Сатурна.
Переходу жидкость−твердое тело соответствует значе-
ние плотности упаковки, равное 0.47 [32]. Соответствен-
но рассматриваемый диапазон значений температуры
3000−18000 K и плотности 0.3−3 mol/cm3 включает как
жидкое, так и твердое состояние металлического водо-
рода. Анализ показывает, что в ядрах планет-гигантов
металлический водород заведомо находится в жидком
состоянии.

В пределах жидкометаллической фазы зависимость
электрического сопротивления от плотности и темпера-
туры приведена на рис. 3. Видно, что сопротивление бы-
стро уменьшается с увеличением плотности и возраста-
ет с увеличением температуры, как это и должно быть у
типичных металлов. Вблизи перехода жидкость−твердое
тело сопротивление металлического водорода ниже со-
противления любого жидкого металла вблизи его тем-
пературы плавления. Начальная точка каждой кривой
известна только при температуре 3000 K, при которой
металлический водород был получен в земных условиях.
При низких плотностях сопротивление, рассчитанное
во втором порядке теории возмущений, становится от-

носительно большим, что ставит вопрос о законности
применения модели почти свободных электронов в этом
случае. Согласно критерию Иоффе−Регеля [33], модель
почти свободных электронов не реализуется, если длина
свободного пробега электронов проводимости прибли-
жается к межпротонному расстоянию, а электрическое
сопротивление системы — к 200 µ� · cm.

На рис. 4 приведена зависимость различных вкладов в
электрическое сопротивление от плотности. Из рисунка
видно, что при температуре и плотности, соответствую-
щих земным условиям получения металлического водо-
рода, критерий применимости модели почти свободных
электронов достаточно хорошо выполняется. Далее с
увеличением плотности выполнимость критерия только
улучшается.

Величину вклада динамики протонной подсистемы в
электрическое сопротивление можно увидеть на рис. 5.
При плотности 0.44 mol/cm3, соответствующей значе-
нию параметра плотности упаковки 0.47, происходит
переход жидкость−твердое тело.

Рис. 4. Зависимость сопротивления от плотности при
T = 3000 K [28]. R2 — вклад второго порядка по электрон-про-
тонному взаимодействию, R3 — вклад третьего порядка,
R = 1/(1− R3/R2) — результат приближенного суммирова-
ния ряда теории возмущений.

Рис. 5. Зависимость электросопротивления, рассчитанного
во втором порядке теории возмущений с учетом динамики
протонной подсистемы, от плотности при 3000 K.
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Рис. 6. Зависимость отношения коэффициентов теплопровод-
ности и электропроводности, деленного на число Лоренца от
плотности при различных температурах. Разделение жидкой и
твердой фаз соответствует температуре 3000 K.

Результаты вычисления отношения коэффициентов
теплопроводности и электропроводности для металли-
ческого водорода L = κ/σT как функции температуры
и плотности приведены на рис. 6. Видно, что закон
Видемана−Франца (L = L0, где L0 = π2k2

B/3e2 — число
Лоренца) для металлического водорода нарушается во
всем диапазоне температур и плотностей существования
металлического водорода. Уже при температуре 3000 K
и плотности 0.32 mol/cm3, характерных для существова-
ния водорода в лабораторных условиях, отклонение от
закона Видемана−Франца составляет несколько процен-
тов. Далее эти отклонения увеличиваются с возраста-
нием плотности. Особенно большими эти отклонения
становятся для металлического водорода в твердом
состоянии. С увеличением температуры эти отклонения
соответственно уменьшаются.

К числу факторов, влияющих на полученные нами
результаты, относятся еще и следующие: наша теория не
учитывает наличие запрещенной зоны в энергетическом
спектре электронов и возможное наличие при давле-
нии 1.4 Mbar и температуре 3000 K водорода не только
в атомарном, но и в молекулярном состоянии. В этой
связи следует заметить, что рассеяние электронов про-
водимости на молекулах водорода, если таковой присут-
ствует, может давать хотя и не основной, но заметный
вклад в сопротивление. Ширина же запрещенной зоны
очень быстро убывает с ростом плотности (давления)
и ее наличие вряд ли существенно при давлениях,
превышающих 3 Mbar.
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