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Кривая сосуществования жидкость–газ (бинодаль) для индия на плоскости плотность–темпера-
тура рассчитана с помощью законов подобия, связанных с линией единичного фактора сжимае-
мости, и численного моделирования методом погруженного атома. Для этого использовалась ра-
нее разработанная модель, учитывающая общие асимптотические свойства бинодали, следующие 
из теории критических явлений и используемых законов подобия. Эта модель ранее была прове-
рена для веществ с известной бинодалью и успешно применялась для ряда металлов, для которых 
положение бинодали и критических точек не может быть пока получено из измерений и более 
строгих методов расчета. Кроме этого, методом погруженного атома рассчитана плотность жид-
кости на линии кристаллизации индия при известных из измерений давлениях и температурах. 
Данные об этой плотности до сих пор отсутствовали в литературе. 
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ВВЕДЕНИЕ

Информация о фазовых границах различных 
веществ и систем играет важную роль как в фун-
даментальных, так и в прикладных задачах  [1]. 
Это касается, в частности, кривой сосущество-
вания жидкость–газ, или бинодали. К насто-
ящему моменту времени накоплен большой 
объем расчетных и, главное, достаточно точ-
ных экспериментальных данных по положению 
этой фазовой границы для множества веществ 
(см.,  например, базу данных NIST [2]). Однако 
такая ситуация наблюдается для веществ, кото-
рые при нормальных условиях, т.е. при давлении 
P = 1 атм и температуре Т = 300 К, являются га-
зами или жидкостями. Такие вещества обладают 
сравнительно низкой температурой Tc критиче-
ской точки (КТ), что позволяет провести необ-
ходимые измерения во всем нужном диапазоне 
давлений, температур и плотностей. Для метал-
лов же, как и для большинства веществ, находя-
щихся в кристаллической фазе при нормальных 
условиях, ситуация противоположная. Совре-
менные экспериментальные методы позволяют 
достаточно точно определить температуры ниже 

приблизительно 5 кК [3], что не дает возможно-
сти измерить высокотемпературную часть би-
нодали для большинства металлов. Как резуль-
тат, сейчас есть только два металла, у которых 
измерена вся бинодаль вместе с КТ. Это ртуть 
(Tc = 1753 К [4]) и цезий (Tc = 1938 К [5–7]). 

Расчетные методы могут отчасти попра-
вить ситуацию, но не всегда. Реальное вещество 
представляет собой смесь электронов и положи-
тельно заряженных ядер. В современной стати-
стической физике уже давно получены строгие 
теоретические соотношения, однозначно связы-
вающие термодинамические величины с меж-
частичным потенциалом взаимодействия си-
стемы [1]. Эти соотношения верны как для си-
стем с классической, так и с квантовой стати-
стикой частиц. При этом для расчета свойств 
классических систем на основе этих соотноше-
ний разработаны и успешно реализованы мно-
гочисленные методы численного моделирова-
ния (см., например, [8]). Поэтому если реальное 
вещество можно заменить некоторой системой 
классических частиц с заданным эффективным 
потенциалом взаимодействия, то задача о рас-
чете бинодали решается в рамках таких числен-
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ных методов при условии, что используемый по-
тенциал (или потенциалы в случае многокомпо-
нентных систем) описывает свойства системы в 
широком диапазоне плотностей, охватывая и га-
зовую, и жидкую фазы. Все эти условия выпол-
няются для газов и жидкостей, у которых в боль-
шинстве своем есть и данные измерений. Со-
всем иная ситуация с металлами. 

В отличие от обычных газов и жидкостей на-
чальную квантовую кулоновскую смесь для ме-
таллов нельзя заменить на некоторую эквива-
лентную систему классических частиц. Точнее, 
пока не предложен метод, как это сделать во всем 
диапазоне плотностей и температур, требуемых 
для расчета бинодали. Существуют лишь отдель-
ные, сравнительно небольшие области фазовой 
диаграммы, в которых свойства металла мож-
но описать такой заменой. Это, например, ме-
тод погруженного атома (см. [9] и ссылки там), 
который описывает жидкий металл, представляя 
его как однокомпонентную систему с эффек-
тивным многочастичным потенциалом (EAM, 
Embedded atom method). EAM работает при не 
слишком высоких температурах и не слиш-
ком низких плотностях, но он не описывает бо-
лее разреженные состояния, хотя такие попыт-
ки предпринимались [10]. Таким образом, что-
бы построить бинодаль металла на основе стро-
гой теории все же нужно решать в том или ином 
виде квантово-механическую задачу для началь-
ной кулоновской смеси. Для этого в последние 
несколько десятилетий были разработаны так 
называемые первопринципные методы, напри-
мер метод квантово-молекулярной динамики 
[11–15]. Но и эти методы пока еще хорошо опи-
сывают вещество только при сравнительно боль-
ших плотностях. Кроме этого, в них существуют 
и другие проблемы, связанные, например, с точ-
ностью описания обменно-корреляционного 
взаимодействия, которые лишь усиливаются 
при понижении плотности. Как результат, в на-
стоящий момент времени нет расчетов бинодали 
этими методами, а есть лишь немногочисленные 
расчеты критической изотермы и оценки поло-
жения КТ [14, 15].

Таким образом, все еще остается актуальным 
применение более простых методов, построен-
ных на соотношениях подобия и экстраполяции 
известных из измерений низкотемпературных 
данных. Такой подход уже давно применяет-
ся для оценки критических точек различных ве-
ществ [16–18]. Среди различных соотношений 
подобия одними из наиболее общих являются 
закономерности, связанные с линией единич-
ного фактора сжимаемости на плоскости плот-
ность–температура [19]. На их основе нами было 
разработано общее интерполяционное уравне-

ние для бинодали [20], которое было провере-
но на веществах с известной из измерений бино-
далью, и установлено, что уравнение описыва-
ет эти данные с отклонением, не превышающим 
5%. Кроме того, был разработан и метод его при-
менения для металлов, который успешно приме-
нялся для ряда металлов, таких как алюминий, 
медь, уран, галлий, висмут [20–22]. В данной ра-
боте этот метод используется для построения би-
нодали индия на плоскости плотность–темпера-
тура и оценки координат его критической точ-
ки, что и является основной целью данного ис-
следования. 

ЛИНИЯ ЕДИНИЧНОГО  
ФАКТОРА СЖИМАЕМОСТИ 

И СООТНОШЕНИЯ ПОДОБИЯ

Линия единичного фактора сжимаемо-
сти относится к общему классу идеальных ли-
ний для разных величин. Для какой-либо фи-
зической величины ее значение вдоль соответ-
ствующей идеальной линии совпадает со зна-
чением для идеального газа при тех же параме-
трах. Поэтому линия единичного фактора сжи-
маемости определяется условием Z(P, n, T) = 1, 
где Z  – фактор сжимаемости, P – давление, 
Т  – температура, n – концентрация частиц, 
ρ  –  плотность, т.е.  ρ  =  mn, m – масса части-
цы. Давление P связано с n и Т уравнением со-
стояния P = P(n, T). Это приводит к зависимо-
сти только от двух переменных, т.е. Z(P, n, T) = 
= Z(P(n, T), n, T) → Z(n, T) = 1. Так как, по опре-
делению, Z  = P/(nkT), то уравнение Z(n,T) = 1 
определяет идеальную линию для давления. 
Аналогичные линии можно ввести и для других 
величин, например энтальпии или внутренней 
энергии [23]. Они возникали в различных зада-
чах, начиная еще с 19-го столетия (см. историче-
ский обзор в [24]). Их можно рассматривать не 
только на плоскости (n, T), но и в любой другой 
паре координат [25]. Но именно в координатах 
(n, T) в начале 20-го столетия было обнаружено 
геометрическое подобие для линии Z = 1, позже 
подтвержденное и для других идеальных линий. 
Бачинский [26] был, по-видимому, первым, кто, 
используя уравнение Ван-дер-Ваальса (ВдВ) 
для описания своих экспериментов, обнаружил, 
что в этих координатах данный контур (линия 
Z = 1) является прямой линией для всех плотно-
стей. Изначально эта прямолинейность рассма-
тривалась лишь как частное свойство уравне-
ния ВдВ, которое не применимо ко многим ве-
ществам. Позже появились новые эксперимен-
тальные данные, которые демонстрировали эту 
геометрическую форму и у веществ, не описы-
ваемых уравнением ВдВ [27]. Например, в на-
стоящее время в последней версии базы данных 
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NIST [2] содержится около 150 веществ и лишь 
примерно у 10 из них эта линия не является пря-
мой [28]. Кроме того, наличие универсальной 
геометрической формы у одной идеальной ли-
нии стимулировало поиск аналогичного подо-
бия и у других идеальных линий. Уравнение ВдВ 
генерирует еще прямые линии для энтальпии и 
внутренней энергии, которые подтверждают-
ся и для реальных веществ [23, 29]. Для некото-
рых других величин, таких как свободная энер-
гия или химический потенциал, соответствую-
щие им идеальные линии оказываются уже не-
прямыми, но их форма тоже описывается уни-
версальными уравнениями [30]. Различные иде-
альные линии обладают целым рядом интерес-
ных свойств (см., например, [31, 32]). Далее рас-
сматривается только линия Z = 1. И для нее при-
ведем еще несколько необходимых для данного 
исследования фактов, полагая, что она обладает 
прямолинейной формой. 

Для задания любой прямой линии достаточ-
но двух параметров, например координат точек 
ее пересечения с осями координат. Для этих па-
раметров уравнение линии Z = 1, если она пря-
мая, запишется как

T / TВ + n / nВ = 1.	 (1)

По уравнению ВдВ ТB = a/b, nB = 1/b, где a, b – 
константы уравнения Ван-дер-Ваальса. Для дру-
гих же систем определить эти параметры можно 
с помощью вириального разложения (ВР), кото-
рое является самым простым, теоретически стро-
гим и работающим для любой однокомпонент-
ной системы методом [1]. При малых плотностях 
в этом разложении по целым степеням плотно-
сти достаточно использовать лишь второй и тре-
тий вириальные коэффициенты (т.е.  ограни-
чить разложение квадратичным по плотности 
слагаемым), что позволяет выразить параметры 
ТB, nB непосредственно через них [19,  24]. Тог-
да ТB оказывается ничем иным, как температу-
рой Бойля, т.е. температурой, при которой обра-
щается в ноль второй вириальный коэффициент. 
При больших плотностях требуется учет больше-
го числа вириальных коэффициентов в ВР, что 
может делать его неприменимым, если эти ко-
эффициенты неизвестны. Но линия Z = 1, полу-
чаемая в численных расчетах для модельных си-
стем, в точности совпадает с линией, получае-
мой из ВР, ограниченного вторым и третьим ко-
эффициентами (см., например, [33, 34]). Отме-
тим, что эти коэффициенты (2-й и 3-й) также 
известны из измерений и для множества реаль-
ных веществ. Это позволяет сравнительно про-
сто найти бойлевские параметры и использовать 
их для оценки положения КТ путем поиска со-
ответствующих соотношений. Одно из таких со-

отношений, найденное в середине прошлого 
века, связывает фактор сжимаемости в критиче-
ской точке и бойлевскую плотность:

,	 (2)

где Zс – фактор сжимаемости в критической точ-
ке, т.е. Pс = (nс)

2kBTс / nB. Здесь и далее индекс c 
обозначает величины, относящиеся к КТ. Урав-
нение (2) известно как соотношение Тиммер-
манса [35, 36]. Его точность составляет ~10%. 
Еще одно, более точное соотношение, чья по-
грешность не превышает 5% (см. табл. 1 в [28]) 
практически для всех веществ из базы данных 
NIST [2], связывает уже собственно температу-
ры и плотности:

.	 (3)

Значение S1 ≈ 0.67 для реальных веществ и дву-
мерных модельных систем, хотя для 2D-систем 
оно может быть несколько ниже [34]. Помимо 
(2) и (3), линия Z = 1 обладает еще одним важ-
ным свойством.

Чтобы проиллюстрировать это свойство на 
рис. 1 представлена фазовая диаграмма С4H8O 
(тетрагидрофуран) с линией Z = 1. Эксперимен-
тальные данные для этого вещества были срав-
нительно недавно обработаны и по ним было по-
строено так называемое референтное уравнение 
состояния [37], позволяющее воспроизводить 
различные свойства вещества с точностью, до-
стигнутой в измерениях. Оно и использовалось 
для расчета данных, представленных на рис. 1. 
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Рис. 1. Фазовая диаграмма С4H8O с линией Z = 1 по 
данным [37]: 1 – бинодаль жидкость–газ, 2 – линия 
Z = 1, 3 – критическая точка бинодали, 4 – тройная 
точка газ–жидкость–кристалл.



508

ТЕПЛОФИЗИКА ВЫСОКИХ ТЕМПЕРАТУР	 том 62  	  № 4	 2024

Апфельбаум

Аналогичные фазовые диаграммы получают-
ся и для многих других веществ [19, 27]. Кон-
тур Z = 1 действительно является прямой лини-
ей (отклонение от прямолинейной зависимости, 
посчитанное по методу наименьших квадратов 
не превышает 2%). Кроме того, визуально линия 
Z = 1 касается жидкой ветви бинодали в трой-
ной точке, что можно считать проявлением еще 
одного свойства этой идеальной линии. Оно мо-
жет быть доказано строго из точных термоди-
намических соотношений, как было показано в 
[35] и позже в [38]. Более точная его формулиров-
ка следующая: линия Z = 1, независимо от своей 
геометрической формы, является касательной 
к гипотетическому продолжению жидкой ветви 
бинодали за тройную точку при T → 0. Таким об-
разом, контур Z = 1 описывает асимптотическое 
поведение бинодали при низких температурах, 
причем даже для тех веществ и систем, для кото-
рых это уже не прямая линия. Данное асимпто-
тическое свойство нарушается, когда становят-
ся существенными квантовые эффекты, но для 
большинства веществ это происходит при очень 
низких температурах (порядка нескольких кель-
винов). Поэтому для них прямолинейную зави-
симость (1) можно рассматривать как асимпто-
тику жидкой ветви бинодали при T → 0.

Помимо (1) известны и асимптотические за-
висимости бинодали в других предельных случа-
ях. При T → Tc теория критических явлений [1] 
дает скэйлинговую зависимость для разности 
плотностей, т.е. (nL – nG) ~ τβ, τ = 1 – T / Tc. Здесь 
и далее индексы L и G относятся к величинам на 
жидкой и газовой ветвях бинодали, а β = 0.326 – 
универсальный критический индекс, чье зна-
чение одинаково практически для всех веществ 
и систем в трехмерном пространстве. Для газо-
вой ветви бинодали из уравнения Клапейро-
на–Клаузиуса при T → 0 следует зависимость 
nG(Т) ~ exp(-const/T) [1], где const соответствует 
некоторой теплоте парообразования. Эти асим-
птотики были использованы для построения об-
щего интерполяционного уравнения для обеих 
ветвей бинодали [20]. Для этого также была при-
влечена процедура симметризации бинодали от-
носительно ее диаметра на основе изоморфиз-
ма между решеточными и непрерывными систе-
мами, предложенного в [39]. Вид построенного 
уравнения:

	 (4)

Индекс 2D обозначает удвоенную плотность 
на диаметре бинодали, т.е. n2D = nL + nG. Урав-
нение (4) содержит один подгоночный параметр 
q = Q / (kBTс), где Q – это некоторая эффективная 
теплота испарения, которая как раз и возникает 
из-за приведенной выше асимптотики для газо-
вой ветви бинодали, которая является следстви-
ем уравнения Клапейрона–Клаузиуса. В  [20] 
уравнение (4) проверялось на веществах из [2] с 
известными критическими и бойлевскими пара-
метрами, а так же положением бинодали. Пара-
метр q при этом определялся из условия мини-
мизации ошибки, даваемой уравнением (4), по 
отношению к точным данным. В результате ока-
залось, что (4) имеет погрешность не более 4%, a 
Q оказалась по значению очень близкой к вели-
чине теплоты испарения при P = 1 атм. Такая хо-
рошая точность для веществ с известной бино-
далью стимулировала разработку методики при-
менения уравнения (4) для металлов и других 
веществ, для которых кривая насыщения неиз-
вестна или известна лишь ее низкотемператур-
ная часть (см. следующий раздел). Для таких ве-
ществ в (4) помимо q неизвестными параметра-
ми являются еще два бойлевских параметра и 
координаты КТ. Об определении бойлевских па-
раметров для индия сказано ниже. А из двух кри-
тических параметров один, например r0с, мож-
но исключить с помощью соотношения (3). Тог-
да Tс и q можно определить с помощью соответ-
ствующей процедуры минимизации, разрабо-
танной в [20].

Перед тем как перейти к описанию приме-
нения (4) для индия, заметим следующее. Лю-
бой металл изначально является многокомпо-
нентной системой, что ведет к неоднозначно-
сти в определении фактора сжимаемости Z в са-
мом общем случае [40], так как для многокомпо-
нентной системы можно ввести несколько плот-
ностей: свою для каждой компоненты. Кроме 
этого, важную роль в металлах всегда играют ку-
лоновские компоненты – электроны и положи-
тельные ионы, взаимно компенсирующие заряд 
друг друга. Для кулоновских компонентов тоже 
существует аналог вириального разложения, но 
с нецелыми степенями плотности [41]. В резуль-
тате, если рассмотреть предел низких плотно-
стей, то для любой системы, содержащей эти ку-
лоновские компоненты, уже не получится пря-
молинейного контура для линии Z = 1 [42]. Та-
кая ситуация наблюдается для низкотемпера-
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турной плазмы металлов при сравнительно низ-
ких плотностях [42], и в случае плазмы ртути она 
подтверждена экспериментально [43]. Но при 
повышении плотности и переходе в жидкий ме-
талл появляется возможность рассматривать ме-
талл как однокомпонентную систему, состоя-
щую из некоторых модельных частиц, взаимо-
действующих с некоторым многочастичным по-
тенциалом. Именно такой подход используется 
в упомянутом выше методе EAM. Поэтому далее 
рассматривается контур Z = 1 именно в жидкой 
области и используется обычное определение 
фактора сжимаемости Z = P/(nT) = maP/(ρT), 
ma – это масса частицы (или атома).

Прямолинейность линии Z = 1 при лю-
бых плотностях на всей плоскости n–T доказа-
на строго лишь для случая уравнения Ван-дер-
Ваальса. Также укажем, что при n → 0 прямо-
линейная форма линии для любой однокомпо-
нентной системы следует из вириального разло-
жения, которое при этих условиях можно огра-
ничить квадратичным по плотности слагаемым, 
см. [23, 24, 33]. При конечных же (ненулевых) 
плотностях для произвольной системы или ве-
щества линейная форма контура Z = 1 пока ни-
как не обоснована теоретически. Численные 
расчеты для модельных систем [33, 34] с задан-
ными потенциалами взаимодействия показа-
ли, что форма линии Z = 1 связана с параметра-
ми потенциала взаимодействия. Существуют об-
ласти значений этих параметров, в которых при 
росте плотности линия Z = 1 перестает быть пря-
мой, и другие области, в которых она таковой 
остается. Поэтому для каждой конкретной си-
стемы эту прямолинейность следует проверять 
отдельно, и, если она выполняется, тогда можно 
использовать соотношения (1)–(4). 

ЛИНИЯ Z = 1 И БИНОДАЛЬ ИНДИЯ

Приведем основные параметры ин-
дия. Его плотность при нормальных услови-
ях ρ0  =  7.31  г/  см3. Он обладает сравнительно 
низкой температурой плавления Tm = 429.55 К. 
Близкими по значениям Tm обладают и изучав-
шиеся ранее галлий и висмут [21, 22], но у ин-
дия не наблюдается «обратного» плавления при 
этих условиях, как у Ga и Bi. Плотность жидко-
го индия при Tm меньше плотности кристалла: 
7.02  г/  см3 и 7.16 г/см3 [44]. Температура кипе-
ния при одной атмосфере у индия 2345 К [45]. 
Приблизительно до этой температуры в обла-
сти жидкости имеются многочисленные данные 
измерений, которые позволяют построить для 
жидкости достаточно точное уравнение состоя-
ния [46]. Также в этой области измерена и линия 
плавление–кристаллизация [47–49], но без дан-
ных о плотности жидкости на этой линии. Такое 

обилие данных позволило построить EAM для 
индия [50], который используется в настоящей 
работе для расчета положения линии Z = 1 в об-
ласти жидкости. 

Параметры моделирования были ранее по-
добраны для других металлов [20–22], и они по-
дошли и для индия. Использовалось моделиро-
вание методом Монте-Карло в каноническом 
ансамбле [8]. Он позволяет рассчитать давление 
как функцию от температуры. Поэтому если за-
фиксировать температуру и менять плотность, 
то можно найти точку, в которой достигается ра-
венство Z = 1. Для настоящих расчетов исполь-
зовались N = 1000–2000 частиц, случайно раз-
мещенных в кубической ячейке с длиной ребра 
L = (N/n)1/3 (n = ρ/ma). Первые 300 конфигура-
ций Монте-Карло использовались для достиже-
ния равновесия в системе, а следующие 700 кон-
фигураций – для осреднения. Одна конфигура-
ция состоит из смещения всех N частиц. Радиус 
обрезания парной части EAM брался как макси-
мально возможный, т.е. L/2. При расстояниях, 
больших L/2, использовалось стандартное усло-
вие равенства парной корреляционной функции 
единице [8].

В [50] область применимости потенциала 
ограничивалась Т ≤ Tup = 3000 К. Расчеты про-
водились вплоть до Т = 4000 К, но при Т > Tup 
начинали наблюдаться отклонения линии Z = 1 
от прямолинейной зависимости (рис. 2). В диа-
пазоне Tm ≤ Т ≤ Tup метод наименьших квадра-
тов показал, что точки, рассчитанные с этим 
EAM, отклоняются от прямолинейной зависи-
мости не более чем на 1%, аналогично случаю 
висмута  [22]. Это позволило экстраполировать 
такую линейную зависимость к осям коорди-
нат (пунктирная линия на рис. 2) и найти зна-
чения бойлевских параметров: TB = 12961 К и 
ρB  =  7.2  г/  см3. Заметим, что ρB ≈ ρ0, как и для 
многих других веществ и не только металлов 
[19, 24]. 

Для применения уравнения (4) далее нуж-
но определиться с низкотемпературными дан-
ными, по которым проводится минимизация. 
Это прежде всего давление насыщенных паров 
Psat(T), измеренное для многих металлов, вклю-
чая индий, до температуры кипения, т.е. при 
P ≤ 1 атм, Т ≤ 2345 К [45]. Используя уравнение 
состояния одноатомного идеального газа, спра-
ведливое при этих условиях, из P(T) можно лег-
ко пересчитать плотность на газовой ветви би-
нодали как ρG(Т) = Psat(T)ma / (kBT). В качестве 
же ρL(Т) использовались референтные данные 
[51] по объемному расширению жидкого индия, 
полученные при P ~ 1 атм и в диапазоне темпе-
ратур Tm ≤ Т ≤ 1100 К. В силу малой сжимаемости 
любой жидкости, включая и металлы, такие дан-
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Таблица 2. Линия плавления–кристаллизации индия 
и данные измерений P, T, ρсryst [47] при Т ≤ 639.5 К и 
[48] при Т > 639.5 К 

T, К P, ГПа rсryst, г/см3 rliq, г/см3

429.55 0.0001 7.160 7.050
470.4 1.0 7.363 7.078
519.9 2.0 7.544 7.210
564.6 3.0 7.700 7.329
604.8 4.0 7.836 7.449
639.5 5.0 7.983 7.548
650.0 7.15 8.040 7.804
680.0 9.09 8.140 7.994
740.0 11.08 8.320 8.174
750.0 11.81 8.360 8.236

Примечание. ρliq – расчет (cryst – кристалл, liq – жидкость).

ные вполне могут рассматриваться как лежащие 
на жидкой ветви бинодали [3]. Они представле-
ны на рис. 2 символами 5.

Далее применялось уравнение (4) и вычисля-
лись плотности на газовой и жидкой ветвях би-
нодали при Т ≤ 1100 К. Для этого варьировались 
значения q и Тс в (4) и находились оптимальные 
значения этих параметров, для которых разни-
ца между рассчитанными и измеренными плот-
ностями была наименьшей. Формулы для та-
кой минимизации приведены в [20]. Критиче-
ская плотность определялась далее из соотно-
шения (3). Таким образом, определены все не-
обходимые параметры, т.е. бойлевские, крити-
ческие и q. Это позволяет построить по уравне-
нию (4) бинодаль во всем диапазоне температур. 
Результаты представлены на рис. 2, где бинодаль 
показана в диапазоне от тройной точки (практи-
чески совпадающей с точкой плавления при Tm 
= 429.55 К) до критической. Параметр q = 4.96 
и, соответственно, Q = 227.78 кДж/моль, а спра-
вочная теплота парообразования при P = 1 атм 
Q = 231.8 кДж/моль [45]. Критическое давление 
оценивалось по соотношению Тиммерманса (2). 
Координаты КТ, полученные в этой работе, вме-
сте с оценками других авторов представлены в 
табл. 1. 

Оценки [53] и [17] представляют собой наи-
большие и наименьшие значения по всем трем 
координатам КТ табл. 1. При этом фактор сжи-
маемости в [53] тоже наибольший и соответству-
ет скорее ртути, чем остальным металлам. В то 
же время Zс, по оценкам, находится приблизи-
тельно на одном уровне значений, более близ-
ких щелочным металлам [7], где Zс ~ 0.2. В целом 
же оценка координат критической точки близка 
к ранее полученным из [18, 52]. Отметим также, 
что зависимость Psat(T) из [45], хорошо описыва-
ется соотношением 

Psat(T) = exp(23.98998 – 28253.13116 / T),    (5)

[P]  = Пa, [T ] = К до Т = 2345 К. Если экстра-
полировать ее к полученной Tс = 5528 К, то это 
даст Pс = 1.581 кбар, что с учетом общего разбро-
са значений Pс в табл. 1 неплохо согласуется с 
оценкой в данной работе. Поэтому зависимость 
для Psat(T) можно использовать для оценки дав-
ления насыщения и при Т > 2345 К.

На рис. 2 представлены также линии плавле-
ния и кристаллизации по данным измерений [47, 
48]. В обеих работах, как уже говорилось выше, 
приводятся давление, температура и плотность 
кристаллической фазы, но нет плотности жид-
кой фазы. Причем не удалось обнаружить эту ве-
личину и в любых других опубликованных иссле-
дованиях, за исключением, конечно, точки плав-
ления при Tm = 429.55 К. Поэтому здесь рассчита-
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Рис. 2. Фазовая диаграмма индия: 1 – бинодаль, рас-
считанная по (4); 2 – критическая точка; 3 – ли-
ния Z = 1, рассчитанная в данной работе с потен-
циалом [50]; 4 – линейная подгонка по точкам пре-
дыдущей линии для определения ρB и ТB; 5 – плот-
ность жидкого индия при P ~ 1 атм по данным из-
мерений [51]; 6 – плотность твердой фазы на линии 
плавления по данным измерений [48, 49]; 7 – плот-
ность жидкой фазы на линии плавления, рассчитан-
ная в настоящей работе. 

Таблица 1. Оценки координат критической точки ин-
дия по данным разных авторов

Tс, К rс, г/см3 Pс, кБар Zс Источник

4377 0.33 0.301 0.28 [17]
6420 1.84 2.430 0.28 [18]
4520 2.00 [52]
7000 2.088 4.00 0.39 [53]
5528 1.753 1.708 0.24 Данная работа
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на плотность жидкости с помощью того же EAM 
[50], т.е. по измеренным P и Т. При Т = Tm этот 
потенциал дает величину 7.05 г/см3, хорошо со-
гласующуюся с экспериментальным значением 
7.02 г/см3. Остальные же точки представлены на 
рис. 2 в виде символов 7. В табл. 2 приведены дан-
ные измерений [47, 48] и настоящих расчетов. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

На основе соотношений подобия для линии 
единичного фактора сжимаемости (Z = 1) по-
строена бинодаль жидкость–газ для индия. Для 
этого использовалось ранее разработанное ин-
терполяционное уравнение, которое учитыва-
ет асимптотическое поведение бинодали, зада-
ваемое теорией скэйлинга, уравнением Клапей-
рона–Клаузиуса и законами подобия, связанны-
ми с линией Z = 1. Параметры линии определя-
лись путем численного моделирования методом 
погруженного атома. Координаты критической 
точки тоже были оценены и оказались близки к 
одной из ранее существовавших оценок, как и 
значение Zc. Кроме того, с тем же потенциалом 
были рассчитаны и плотности жидкости на ли-
нии кристаллизации в зависимости от темпера-
туры, данные по которой ранее отсутствовали в 
литературе. 
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