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ПОСТРОЕНИЕ СЕМЕЙСТВА СФЕРИЧЕСКИ-
СИММЕТРИЧНЫХ ПОТЕНЦИАЛОВ ДЛЯ ГРУППЫ ЖИДКИХ 

ЩЕЛОЧНЫХ МЕТАЛЛОВ 
 

Хабибуллин Р. А., Мокшин А. В. 
Казанский (Приволжский) федеральный университет, 

Институт физики, г. Казань, Россия 
roman.khabibullin@outlook.com 

 
Щелочные металлы имеют широкое применение в различных 

отраслях современной промышленности и энергетики. Жидкие 
щелочные металлы могут быть использованы в качестве 
теплоносителей в ядерных ректорах и ракетных двигателях благодаря 
высокой теплоемкости и теплопроводности, а также благодаря тому, 
что их жидкая фаза реализуется вдоль широкого диапазона 
температур. В связи с этим высокий интерес представляет задача 
разработки потенциалов межчастичного взаимодействия для данной 
группы металлов. 

Исходя из предположения об универсальности межчастичных 
взаимодействий в жидких щелочных металлах, мы использовали 
существующий парный потенциал для жидкого лития [1] в качестве 
основы для разрабатываемого семейства потенциалов. Методами 
машинного обучения получены сферически-симметричные 
потенциалы для жидкого натрия, калия и рубидия. Восстановление 
потенциалов выполнялось по экспериментальным структурным 
данным неупругого рассеяния рентгеновских лучей [2]. Все 
полученные потенциалы с высокой точностью воспроизводят 
экспериментальную структуру. Также нами рассматривается задача 
восстановления потенциалов по экспериментально измеряемым 
транспортным характеристикам — вязкости [3] и коэффициенту 
самодиффузии [4] вблизи линии насыщения. 

Крупномасштабные молекулярно-динамические расчеты 
выполнены на вычислительном кластере Казанского федерального 
университета. Работа выполнена при поддержке Российского 
научного фонда (проект № 19–12–00022–П) и Фонда развития 
теоретической физики и математики «БАЗИС» (проект № 20–1–2–38). 
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