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Розраховано мiнiмальну густину, за якої гелiй переходить у
металiчний стан. Вона становить приблизно 5 г/см3. Оцiне-
но також температуру переходу метал–дiелектрик. Вона ста-
новить приблизно 9000 K. З цiєю метою дослiджували пар-
ну ефективну мiжiонну взаємодiю в гелiї та його електричний
опiр в околi точки переходу в металiчний стан. Розгляд ґрун-
тувався на моделi майже вiльних електронiв. У ролi малого
параметра використовували вiдношення потенцiалу взаємодiї
електронiв провiдностi з одноразово iонiзованими атомами ге-
лiю до енергiї Фермi. Взаємодiю мiж електронами враховували
вiдповiдно до дифракцiйної моделi металу, тобто через екрану-
вання електрон-iонної взаємодiї. Обмiнну взаємодiю i кореляцiї
електронiв провiдностi враховували у наближеннi локального
поля.

1. Вступ

Iснування металiчного водню вперше було передба-
чено Вiгнером i Хантiнгтоном у 1935 роцi [1]. При-
пускалось, що при високому тиску водень має пере-
йти iз двоатомного молекулярного стану iзолятора в
одноатомний стан з металiчною провiднiстю. До 1978
року вiдноситься перше повiдомлення про вiдкриття
металiчного водню [2]. Автори роботи повiдомили про
вiдкриття металiчного водню при тиску у 2 Мбар з
електричним опором 1000 мкОм·см. Вважається, що
найбiльш надiйнi експериментальнi результати щодо
металiчного водню отримано у роботi [3] у 1996 ро-
цi, де детально дослiджено залежностi електричного
опору вiд тиску i температури. При цьому рiдкий мо-
лекулярний водень пiддавали ударному стисканню до
високих тискiв у iнтервалi 0,93–1,80 Мбар при темпе-
ратурах 2200–4400 K. При тиску 1,4 Мбар, густинi
0,64 г/см3 i температурi 3000 K спостерiгався перехiд
метал–дiелектрик з коефiцiєнтом електричного опо-
ру металiчної фази 500 мкОм·см. В обговорюваному

експериментi серед термодинамiчних параметрiв во-
дню вимiрювали лише тиск, причому з високою то-
чнiстю, до 1%. Також експериментально вимiрювали
електричний опiр, але з вiдносно невисокою точнiстю
у 25–50%. Наведенi вище значення густини i темпера-
тури водню у точцi переходу метал–дiелектрик є ре-
зультатом проведеного авторами комп’ютерного мо-
делювання методом молекулярної динамiки. Точнiсть
таких обчислень не обговорювалась. Насправдi вона
є невисокою внаслiдок складностi i наближеностi ви-
разу для потенцiалу ефективної мiжiонної взаємодiї.

Ситуацiя з металiзацiєю гелiю значно складнiша й
досi немає жодної iнформацiї про отримання в зем-
них умовах гелiю у металiчному станi. Причина, оче-
видно, у тому, що незважаючи на зростаючi експери-
ментальнi можливостi щодо досягнення високих зна-
чень тиску, густини i температури, все ще не вдається
досягти потрiбних значень для металiзацiї гелiю. За-
уважимо, що, наприклад, для кисню подiбна задача
успiшно експериментально розв’язана [4, 5]. Ситуацiя
для гелiю ускладнюється ще й тому, що потрiбнi для
металiзацiї гелiю значення термодинамiчних параме-
трiв досi невiдомi.

Метою даної роботи є з’ясування деяких з цих па-
раметрiв, а саме: температури i густини, за яких може
спостерiгатись перехiд метал–дiелектрик у гелiї. Для
цього проаналiзуємо двi характеристики металiчно-
го гелiю: парну ефективну мiжiонну взаємодiю i кое-
фiцiєнт електричного опору. Залежнiсть коефiцiєнта
електричного опору вiд густини є сильною. Пiд час
використання моделi майже вiльних електронiв вiд-
повiдний вираз розбiгається при наближеннi до точки
переходу метал–дiелектрик з боку металiчної фази.
Це i дає, з нашої точки зору, можливiсть визначити
густину у точцi переходу. Вiд температури електри-
чний опiр залежить порiвняно слабко, i неточнiсть в
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оцiнцi температури в точцi переходу мало впливає на
знайдене в нiй значення густини. У свою чергу, пар-
на ефективна мiжiонна взаємодiя залежить лише вiд
густини системи. Параметри парного потенцiалу до-
зволяють при порiвняннi їх значень з вiдповiдними
параметрами металiчного водню, для якого темпера-
тура точки переходу вважається вiдомою, оцiнити цю
температуру i для металiчного гелiю.

2. Модель металу

Найпопулярнiшою моделлю металу є дифракцiйна
модель. Вона, як правило, ґрунтується на теорiї псев-
допотенцiалiв [6,7], у межах якої вiдносно сильний по-
тенцiал електрон-iонної взаємодiї замiнюється менш
сильним псевдопотенцiалом. Така замiна пришвид-
шує збiжнiсть рядiв теорiї збурень для рiзних хара-
ктеристик металiв, але розплатою за це є нелокаль-
нiсть i нелiнiйнiсть псевдопотенцiалу, неможливiсть
його достатньо точних розрахункiв для невпорядко-
ваних систем. Альтернативою є врахування, коли не-
обхiдно, старших порядкiв теорiї збурень при викори-
станнi звичайних потенцiалiв. При пiдходi, що ґрун-
тується на теорiї псевдопотенцiалiв, зазвичай викори-
стовують модельнi локальнi псевдопотенцiали з дво-
ма i бiльше пiдгiнними параметрами. Останнi пiд-
бираються на основi використання пiдходящої експе-
риментальної iнформацiї. Єдиним металом, де такої
проблеми не iснує, є металiчний водень. Для нього
за вiдсутностi внутрiшнiх електронних оболонок ку-
лонiвський потенцiал, i псевдопотенцiал збiгаються.
Вже для металiчного гелiю такого збiгу немає. У
данiй роботi внаслiдок обмеженостi експерименталь-
ної iнформацiї щодо гелiю, вiдмовимось вiд концепцiї
псевдопотенцiалу на користь електростатичного по-
тенцiалу, створюваного одноразово iонiзованим ато-
мом гелiю. Взявши у ролi хвильової функцiї основно-
го стану iона гелiю точний розв’язок для iзольованого
iона гелiю [8], для фур’є-образу шуканого електроста-
тичного потенцiалу легко можна отримати вираз

w0(q) = −4πe2

q2

(
2− 162

(16 + q2)2

)
. (1)

Характерним безрозмiрним параметром задачi є вiд-
ношення потенцiалiв електрон-iонної взаємодiї до
енергiї Фермi. Не для всiх значень хвильового ве-
ктора це вiдношення є малим порiвняно з одини-
цею. Однак важливим є те, що для значень хвильо-
вого вектора, близьких до 2kF, суттєвих при обчи-
сленнях рiзних властивостей невпорядкованих мета-
лiв [6, 7, 9, 10], це вiдношення для бiльшостi простих

металiв дiйсно мале. Оскiльки поведiнка формфакто-
рiв водню i гелiю практично для всiх значень хвильо-
вого вектора подiбна, слiд очiкувати такої ж поведiн-
ки щодо збiжностi для рядiв теорiї збурень для рi-
зних властивостей цих металiв. Цi ряди, зокрема для
водню, не дуже близько до точки переходу метал–
дiелектрик, досить добре збiгаються [11–13].

Засадничим принципом дифракцiйної моделi мета-
лiв є врахування точної електрон-електронної взає-
модiї через екранування потенцiалу електрон-iонної
взаємодiї. З одного боку – це наближення вимушене,
оскiльки поєднати теорiю псевдопотенцiалiв з точним
врахуванням електрон-електронної взаємодiї немо-
жливо. З iншого боку – електрон-електронне розсi-
ювання у невпорядкованих металах завдяки закону
збереження iмпульсу електронної пiдсистеми не впли-
ває на електроннi явища переносу, i таке наближення
є добрим. Цей принцип у нашому пiдходi ми залиша-
ємо без змiн.

3. Парна ефективна мiжiонна взаємодiя

Для розрахункiв парної ефективної мiжiонної взає-
модiї використаємо вiдомий результат [6, 7, 9, 14], що
вiдповiдає другому порядку теорiї збурень за потенцi-
алом електрон-iонної взаємодiї у рамках дифракцiй-
ної моделi металу:

Uef(R) =
z2e2

R
− e2

2π2

∞∫
0

w2
0(q)

π0(q)
ε(q)

sin(qR)
qR

q2dq. (2)

Тут R – вiдстань мiж iонами, π0(q) – поляризацiй-
на функцiя невзаємодiючого виродженого електрон-
ного газу, ε(q) – його дiелектрична проникнiсть. Пар-
на ефективна мiжiонна взаємодiя залежить лише вiд
густини електронного газу. При порiвняннi цiєї вза-
ємодiї для рiзних речовин не принципове конкретне
значення густини. Вважаючи цю густину однаковою
для металiчного водню i гелiю i рiвною вiдомiй густи-
нi водню у точцi переходу метал–дiелектрик за умови
повної iонiзацiї всiх атомiв водню, отримуємо такi за-
лежностi парної ефективної мiжiонної взаємодiї вiд
вiдстанi мiж iонами, див. рис. 1.

Парна ефективна мiжiонна взаємодiя досить силь-
но залежить вiд вибору наближення при врахуваннi
обмiнної взаємодiї i кореляцiй електронiв провiдно-
стi. Для деяких наближень не виникає навiть потен-
цiальна яма, так само, як i для наближення випадко-
вих фаз, що цiлком нехтує цiєю взаємодiєю. На на-
шу думку, цей факт може слугувати важливим кри-
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терiєм пiд час оцiнки якостi наближення для обмiн-
ної взаємодiї i кореляцiй електронiв провiдностi. Ва-
жливим, однак, є те, що вiдношення глибин потен-
цiальних ям для рiзних металiв, наприклад водню i
гелiю, залишається при змiнi характеру наближень
для локального потенцiалу практично незмiнним. То-
му наведено графiки для парних потенцiалiв лише
для одного вибору наближення для обмiнної взаємо-
дiї i кореляцiй електронiв провiдностi, а саме для дi-
електричної проникностi, використаної у класичних
роботах Є.Г. Бровмана i Ю.М. Кагана, присвячених
багаточастинковiй моделi металу включно з металi-
чним воднем (їх огляд мiститься у роботi [15]). У
цих роботах використано дiелектричну проникнiсть
електронного газу, запропоновану Гелдартом i Воско
[16]. Тут глибина потенцiальної ями для водню ста-
новить приблизно 178 K, для гелiю – приблизно 488
K. Глибина потенцiальної ями, як правило, пов’яза-
на з температурою кипiння металу та її критичною
температурою. Для металiв iз бiльшою глибиною по-
тенцiальної ями цi температури є вищими [6, 7, 14].
Оскiльки перехiд метал–дiелектрик вiдбувається по-
близу критичної точки бiльшостi металiв, то це пев-
ний дороговказ, коли температура цього переходу не-
вiдома, як це i є для гелiю. Цiлком слушним є припу-
щення про те, що температура металiзацiї гелiю буде
приблизно утричi вищою за температуру металiзацiї
водню. Якщо для водню вона дорiвнює 3000 K, то для
гелiю вона мала б становити 9000 K.

Як показують числовi розрахунки тричастинкової
ефективної взаємодiї у металiчному воднi, їх внесок
у такi параметри двочастинкової взаємодiї, як гли-
бина i положення потенцiальної ями за певних умов
можуть бути доволi суттєвими [15, 17]. Очевидно, та-
ка ситуацiя може виникати i у випадку металiчного
гелiю. Ця обставина вимагає окремого дослiдження.

4. Коефiцiєнт електричного опору

Для простих невпорядкованих металiв з вiдносно ви-
сокою провiднiстю коефiцiєнт електричного опору R
визначається вiдомою формулою Друде, що є безпо-
середнiм наслiдком моделi майже вiльних електронiв:

R =
m

ne2
τ−1, (3)

де n – густина електронного газу, τ – час релаксацiї
для процесу електропровiдностi.

Побудовi теорiї збурень для опору рiдких металiв
присвячено велику кiлькiсть робiт [18–28]. Надалi для
конкретних розрахункiв використаємо роботу [18].

Рис. 1. Парна ефективна мiжiонна взаємодiя для водню i ге-
лiю. Вiдстань мiж iонами R подана в атомнiй системi одиниць,
потенцiал U(R) вимiрюється в градусах Кельвiна

У межах теорiї лiнiйної реакцiї Кубо i методу дво-
часових загаяних функцiй Грiна [28] обернений час
релаксацiї можна подати у виглядi такого ряду за
електрон-протонною або електрон-iонною взаємодiя-
ми:

τ−1 =
∞∑

n=2

τ−1
n . (4)

Загальний член цього розвинення має вигляд

τ−1
n =

N

V n
×

×
∑

q1,...,qn

W (q1)...W (qn)S(q1, ...,qn)Γ(q1, ...,qn). (5)

Iдея такого представления, а також вiдповiднi по-
значення запозичено iз розвинення енергiї основно-
го стану електронного газу у простих кристалiчних
металах у ряд за електрон-iонною взаємодiєю [15] .
Тут S(q1, ...,qn) – n-частинковий структурний фа-
ктор iонної пiдсистеми, N – кiлькiсть iонiв у системi,
Γ(q1, ...,qn) – електронний багатополюсник для про-
цесу електропровiдностi.

Внесок другого порядку в обернений час релакса-
цiї для простих невпорядкованих металiв достатньо
давно i детально вивчено i має вигляд

τ−1
2 =

m

12π3~3

2kF∫
0

W 2(x)S(x)x3dx. (6)
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Тому зразу ж перейдемо до розгляду члена третього
порядку. Вiн має вигляд

τ−1
3 =

N

V 3
×

×
∑

q1,q2,q3

W (q1)W (q2)W (q3)S(q1,q2,q3)Γ(q1,q2,q3).

(7)

Для невзаємодiючого електронного газу електронний
триполюсник, отриманий методом кiнетичного рiвня-
ння для процесу електропровiдностi, має вигляд

Γ(k1 − k2,k2 − k3,k3 − k1) =

=
π~

3mNkBT
(k1−k2)2n(k1)[1−n(k1)]

δ(εk2 − εk1)
εk2 − εk3

, (8)

де T – абсолютна температура, kB – стала Больцмана,
n(k) – функцiя розподiлу електронiв Фермi–Дiрака.

Пiсля багатьох перетворень [28] вираз для внеску
третього порядку можна звести до такого iнтеграла:

τ−1
3 =

m2

24π5~5k2
F

∞∫
0

f(k)
kF − k

dk. (9)

Головна проблема, що виникає пiд час розгляду вне-
ску третього порядку в електроопiр – це тричастин-
ковий структурний фактор iонної пiдсистеми. Для
останнього, звичайно, використовують геометричне
наближення [28–30]:

S(q1,q2,q3) = S(q1)S(q2)S(q3). (10)

Наслiдком цiєї апроксимацiї є такий вираз для фун-
кцiї f(k):

f(k) =
1

kF + k

∞∑
n=0

(2n+ 1)AnB
2
n(k),

де

An =

2kF∫
0

W (q)S(q)Pn

(
2k2

F − q2

2k2
F

)
q3 dq,

Bn(k) =

k+kF∫
|k−kF|

W (q)S(q)Pn

(
k2 + k2

F − q2

2kkF

)
qdq,

а Pn(x) – полiном Лежандра n-го степеня.
У бiльшостi практично важливих випадкiв при об-

численнi електричного опору невпорядкованих ме-
талiв цiлком достатнiм є врахування членiв друго-
го i третього порядкiв, але поблизу точки переходу
метал–дiелектрик вже потрiбно пiдсумовувати весь
ряд теорiї збурень. Нинi це все ще нереальна зада-
ча. Тому обмежимось обчисленням внескiв другого i
третього порядкiв залежно вiд густини. Наближення
точки переходу, де ряд теорiї збурень розбiгається,
фiксуватимемо по наближенню величини поправки
третього порядку до внеску другого порядку в еле-
ктроопiр.

Отриманий нами вираз для коефiцiєнта електри-
чного опору мiстить лише двi ключовi функцiї, що
визначають точнiсть числових розрахункiв електри-
чного опору: формфактор потенцiалу протона або iо-
на та парний структурний фактор iонної пiдсистеми.
Зауважимо, що результати обчислень електричного
опору мало чутливi до вибору наближення для дi-
електричної проникностi електронного газу. При цьо-
му цiлком можна обмежитись, наприклад, наближен-
ням випадкових фаз. Для водню у металiчному станi
формфактор вiдомий точно – це кулонiвський потен-
цiал точкового заряду. Для одноразово iонiзованого
iона гелiю формфактор також може бути розрахова-
ний з високою точнiстю. Залишається парний стру-
ктурний фактор iонної пiдсистеми. На вiдмiну вiд
рiдких металiв поблизу температури плавлення, де
є вичерпнi експериментальнi данi i парний структур-
ний фактор можна взяти просто з експерименту, для
водню у металiчному станi таких даних немає. Гелiй
взагалi ще не отриманий у металiчному станi. Зали-
шається єдиний можливий варiант – використати мо-
дельний вираз для зазначеного структурного факто-
ра. Найбiльш популярною моделлю, що використову-
ється для знаходження парного структурного факто-
ра, є модель твердих сфер [31]. Яка мiстить єдиний
пiдгiнний параметр – дiаметр твердих сфер, який не
можна розрахувати у межах самої моделi. Вiдповiд-
но до роботи [32] дiаметр твердих сфер знаходитиме-
мо з умови рiвностi кiнетичної i потенцiальної енергiї
протонiв або iонiв при їх максимальному зближен-
нi. Цей алгоритм ґрунтується на використаннi пар-
ної ефективної мiжпротонної або мiжiонної взаємодiї,
розглянутої у попереднiх параграфах.

Як зазначалось вище, для водню перехiд метал–
дiелектрик спостерiгається при густинi 0,64 г/см3.
Але електронна густина, за якої спостерiгається рiв-
нiсть членiв другого i третього порядкiв теорiї збу-
рень, становить менше 40% вiд густини при повнiй
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iонiзацiї водню. Експериментальне пiдтвердження та-
кого висновку було отримано в роботi [33], що вiд-
рiзнялась вiд роботи [3] ширшим спектром вимiрю-
ваних параметрiв металiчного водню. Зокрема, у цiй
роботi вимiрювали й долю iонiзованих атомiв водню,
яка i становила приблизно 40%. Теоретичне обґрунту-
вання цього експериментального факту вперше отри-
мано у роботi [34]. Зрозумiло, бiльш точнi розрахунки
вимагають i врахування розсiяння електронiв провiд-
ностi на нейтральних атомах, що i було виконано у
цитованiй роботi, але на саму розбiжнiсть це не впли-
ває. Такий збiг розбiжностi електричного опору, роз-
рахованого у моделi майже вiльних електронiв, з то-
чкою переходу метал–дiелектрик невипадковий i до-
зволяє прогнозувати, наприклад, густину електронiв
провiдностi за поведiнкою електричного опору тодi,
коли ця густина експериментально не реалiзована. На
рис. 2 наведено графiк залежностi електричного опо-
ру гелiю у металевому станi поблизу точки переходу
метал–дiелектрик для температури 9000 K.

Як видно з рисунка, у точцi переходу метал–
дiелектрик густина при iонiзацiї всiх атомiв гелiю
приблизно 5 г/см3. При вимiрюваннi густини перехо-
ду у грам атомах – це приблизно вдвiчi бiльша густи-
на, нiж у випадку металiзацiї водню. Слiд зауважити,
що з аналiзу електропровiдностi можна отримати ли-
ше нижню межу для густини переходу, оскiльки при
частковiй iонiзацiї атомiв гелiю густин системи, що
складається з iонiзованих i неiонiзованих атомiв ге-
лiю буде бiльшою. Як уже зазначалось вище, густина
електронiв провiдностi, що вiдповiдає точцi переходу
метал–дiелектрик, практично не залежить вiд темпе-
ратури. Як показують числовi розрахунки, для вдвiчi
вищої температури густина електронiв провiдностi у
гелiї залишається тою ж самою.

5. Висновки

Оскiльки глибина потенцiальної ями для гелiю при-
близно утричi бiльша за вiдповiдну глибину для во-
дню, припускаємо, що температура переходу у мета-
левий стан для гелiю приблизно у такiй же пропорцiї
бiльша. Тобто ця температура становитиме при роз-
глянутiй густинi не менше 9000 К. Така висока темпе-
ратура переходу у металiчний стан, очевидно, i може
бути однiєю з причин, що досi не дозволила отримати
металiчний гелiй у земних умовах.

Розбiжнiсть електричного опору гелiю в околi гу-
стини 5 г/см3, якщо вважати всi атоми гелiю однора-
зово iонiзованими, свiдчить про високу густину гелiю
у точцi переходу метал–дiелектрик. В перерахунку на

Рис. 2. Залежнiсть питомого опору металiчного гелiю в мкОм
вiд густини в г/см3: другий порядок теорiї збурень R2; третiй
порядок теорiї збурень R3

г/атом ця густина вдвiчi бiльша за вiдповiдну густину
металiчного водню в точцi переходу. Бiльшим значе-
нням густини вiдповiдала б часткова iонiзацiя атомiв
гелiю. Ця обставина є ще однiєю причиною того, що
металiчний гелiй все ще не отриманий у земних умо-
вах.

Для знаходження тиску, необхiдного для металiза-
цiї гелiю, потрiбно використати рiвняння стану мета-
лiчного гелiю, аналогiчне рiвнянню стану металiчно-
го водню [12]. Це буде предметом наших подальших
дослiджень.
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НЕКОТОРЫЕ ПАРАМЕТРЫ МЕТАЛЛИЗАЦИИ ГЕЛИЯ

В.Т. Швец, С.В. Козицкий, Т.В. Швец

Р е з ю м е

Рассчитана минимальная плотность, при которой гелий пере-
ходит в металлическое состояние. Она составляет 5 г/см3. Оце-
нена также температура перехода металл–диэлектрик. Она со-
ставляет не менее 9000 К. С этой целью исследовались пар-
ное эффективное межионное взаимодействие в гелии и его
электрическое сопротивление в окрестности точки перехода в
металлическое состояние. Рассмотрение основывалось на мо-
дели почти свободных электронов. В качестве малого пара-
метра использовалось отношение потенциала взаимодействия
электронов проводимости с однократно ионизованным атомом
гелия к энергии Ферми. Взаимодействие между электронами
учитывалось в соответствии с дифракционной моделью ме-
талла, т.е. посредством экранировки электрон-ионного взаимо-
действия. Обменное взаимодействие и корреляции электронов
проводимости учитывались в приближении локального поля.

ON SOME HELIUM METALLIZATION PARAMETERS

V.T. Shvets, S.V. Kozyts’kyi, T.V. Shvets

Odessa State Academy of Refrigeration
(1/3, Dvoryanska Str., Odessa 65026, Ukraine;
e-mail: admin@osar.odessa.ua, info@onma.edu.ua)

S u m m a r y

A density minimum of 5 g/cm3, at which the insulator–metal phase

transition in helium can take place, has been calculated. The cor-

responding temperature of this transition of about 9000 K has

been estimated. For this purpose, the effective pair ion-to-ion in-

teraction and the electrical resistivity in liquid helium in a vicinity

of the transition point into the metallic state are studied in the

framework of a nearly free electron model. As a small parameter

of the theory, the ratio between, on the one hand, the energy of

interaction between conduction electrons and a singly ionized he-

lium atom and, on the other hand, the Fermi energy of electrons

was used. The interaction between electrons is taken into account

in the framework of the diffraction model of metal, i.e. considering

the screening of the electron-to-ion interaction. The exchange in-

teraction and correlations between conduction electrons are taken

into account in the local field approximation.
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