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Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìíîæåñòâî ðàáîò ïîñâÿùåíî èññëåäîâàíèþ âîç-
äåéñòâèÿ íà ìàòåðèàëû ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ. Äëÿ èíòåðïðåòàöèè òà-
êèõ ýêñïåðèìåíòîâ èñïîëüçóåòñÿ ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå, äëÿ ÷åãî
íåîáõîäèìî çíàòü òðàíñïîðòíûå è îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà. Îíè ìîãóò
áûòü ïîëó÷åíû ïóòåì êâàíòîâûõ ðàñ÷åòîâ.

Íàøà ðàáîòà çàêëþ÷àåòñÿ â ïåðâîïðèíöèïíîì ðàñ÷åòå òðàíñïîðò-
íûõ ñâîéñòâ àëþìèíèÿ, êîòîðûé øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ â ýêñïåðèìåí-
òàõ. Â ðàñ÷åòå ïðèìåíÿåòñÿ êâàíòîâàÿ ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà è ìå-
òîä ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ñ ïîìîùüþ Vienna Ab initio Simulation
Package (VASP) [1]. Òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà ìû ðàññ÷èòûâàåì ïî ôîð-
ìóëå Êóáî�Ãðèíâóäà (ÊÃ) ñ ïîìîùüþ íàïèñàííîé àâòîðàìè ðàáîòû
ïàðàëëåëüíîé ïðîãðàììû. Äåòàëè ìåòîäà ðàñ÷åòà ìîæíî íàéòè â [2,3].

Îäíà èç öåëåé íàøåé ðàáîòû � ïîíÿòü, êàê ôîðìèðóþòñÿ çíà÷å-
íèÿ ñâîéñòâ. Ïîýòîìó ðàñ÷åò ñòàòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè σ1DC è òåïëî-
ïðîâîäíîñòèK ïðîèçâîäèòñÿ ïî íåïðåðûâíîé ôîðìóëå Êóáî�Ãðèíâóäà.
Ýòà ôîðìóëà âûðàæàåò σ1DC è K êàê èíòåãðàë ïî ýëåêòðîííîìó ñïåê-
òðó ýíåðãèé îò ïðîèçâåäåíèÿ íåïðåðûâíûõ ôóíêöèé. Òàêèì îáðàçîì,
ìîæíî èçó÷àòü âêëàäû ðàçëè÷íûõ ÷àñòåé ñïåêòðà â çíà÷åíèÿ ñâîéñòâ.

Äëÿ ðåàëèçàöèè íåïðåðûâíîé ôîðìóëû ÊÃ ìû ðàçðàáîòàëè ñïå-
öèàëüíóþ òåõíèêó, â ðåçóëüòàòå ÷åãî ïîëó÷àåì ñãëàæåííûå êâàäðàòû

ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ D(ε1, ε2). Ôóíêöèÿ ïîêàçûâàåò èíòåíñèâíîñòü
ïåðåõîäà ýëåêòðîíà ìåæäó óðîâíÿìè ñ ýíåðãèÿìè ε1 è ε2. Ñ ïîìîùüþ
D(ε1, ε2) ìîæíî íå òîëüêî ïîëó÷èòü σ1DC è K, íî è àíàëèçèðîâàòü
âêëàäû ýëåêòðîííûõ ïåðåõîäîâ â èõ çíà÷åíèÿ. Äëÿ ðàñ÷åòîâ ïî íåïðå-
ðûâíîé ôîðìóëå ÊÃ ìû íàïèñàëè ñîâìåñòèìóþ ñ VASP ïàðàëëåëüíóþ
ïðîãðàììó Continuous Kubo�Greenwood Program (CUboGrAm).

Ïåðåíîñíûå ñâîéñòâà æèäêîãî àëþìèíèÿ áûëè ðàññ÷èòàíû ïðè
òåìïåðàòóðå T = 3000 Ê è ïëîòíîñòè ρ = 2.7 ã/ñì3 ñ ïîìîùüþ ïðî-
ãðàììû CUboGrAm. Ìû ïîëó÷èëè è ïðîàíàëèçèðîâàëè êðèâûå ïëîò-
íîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, ñãëàæåííûõ êâàäðàòîâ ìàòðè÷íûõ ýëå-
ìåíòîâ, äèôôåðåíöèàëüíîé ïðîâîäèìîñòè è òåïëîïðîâîäíîñòè. Ðàáîòà
ïîääåðæàíà Ðîññèéñêèì íàó÷íûì ôîíäîì, ãðàíò �20-42-04421.
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