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Изучение термодинамических и переносных свойств плотной водородной плазмы необходимо для понимания фундаментальных процессов, происходящих в веществе в условиях сильного взаимодействия. Это важно также для прикладных задач астрофизики, управляемого термоядерного синтеза и физики сильнонеидеальной плазмы. Для расчетов термодинамических свойств водородной плазмы в данной работе использовался квантовый метод Монте-карло [1], позволяющий с заданной точностью без привлечения дополнительных предположений проводить вычисления различных свойств многочастичных квантовых систем при ненулевой температуре. Моделирование идеальной вырожденной плазмы показало хорошее согласие с результатами аналитических вычислений. Аналогичное моделирование неидеальной плазмы водорода в широкой области концентраций при температурах от T = 104 до 106 К позволило из первых принципов изучить эффекты ионизации, спаривания электронов и упорядочения протонов [2]. Полученные в расчетах термодинамические свойства были использованы для вычисления ударной адиабаты дейтерия при давлениях выше 1 Мбар. При расчете изотермы T = 10 кК обнаружен диапазон плотностей ( = 0.1–1.5 г/см3, в котором давление плазмы становится отрицательным. При повышении температуры до T = 50 кК аномалии исчезают. Такое поведение термодинамических функций в методе Монте-Карло обычно имеет место при фазовом переходе [3]. Расчеты квантовым методом Монте-Карло с ограничениями [4] и методом функционала плотности [5] позволяют уточнить границы этого перехода. При визуализации ячейки Монте-Карло в этой области обнаруживается образование протонных кластеров с локализованными в них электронами, что приводит к значительному понижению энергии системы. Если при моделировании отбрасывать конфигурации, в которых хотя бы три частицы находятся на расстоянии, меньшем чем 1.4 боровского радиуса, то полная энергия системы повышается и согласуется с расчетами других авторов [5]. Как показывают ударно-волновые эксперименты [6, 7], в диапазоне плотностей ( = 0.3–0.5 г/см3 происходит переход из низко- в высокопроводящее (квазиметаллическое) состояние с чрезвычайно резким возрастанием проводимости (на 5 порядков). Аналогичный фазовый переход с ростом проводимости наблюдается экспериментально в электронно-дырочной плазме полупроводников при низких температурах [8]. Расчеты квантовым методом Монте-Карло достаточно хорошо воспроизводят фазовую границу такого перехода при температурах ниже критической. 
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