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Áóäóò ïðåäñòàâëåíû ïîñëåäíèå äîñòèæåíèÿ â îïèñàíèè òåðìîäèíà-
ìè÷åñêèõ, òðàíñïîðòíûõ è îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ òâåðäîãî è æèäêîãî Zr
â øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ: îò îêðåñòíîñòè ïëàâëåíèÿ äî êðèòè-
÷åñêîé òî÷êè, ìåòîäîì êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÊÌÄ). Îñ-
íîâíîå âíèìàíèå óäåëåíî àíàëèçó òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ, ýíòàëüïèè,
óäåëüíîãî ñîïðîòèâëåíèÿ è íîðìàëüíîé ñïåêòðàëüíîé èçëó÷àòåëüíîé
ñïîñîáíîñòè. Âïåðâûå âûïîëíåíà îöåíêà ïàðàìåòðîâ êðèòè÷åñêîé òî÷-
êè öèðêîíèÿ ïåðâîïðèíöèïíûì ìåòîäîì ÊÌÄ. Ðàññ÷èòàíû çàâèñèìî-
ñòè ïëîòíîñòè, ýíòàëüïèè, èçîáàðíîé è èçîõîðíîé òåïëîåìêîñòåé, ïà-
ðàìåòðà Ãðþíàéçåíà è ñêîðîñòè çâóêà îò òåìïåðàòóðû âäîëü êðèòè-
÷åñêîé èçîáàðû.

Òàêæå â äîêëàäå áóäóò ïðåäñòàâëåíû íîâåéøèå âûñîêîòåìïåðà-
òóðíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî âûñîêîñêîðîñòíîìó èìïóëüñ-
íîìó íàãðåâó ýëåêòðè÷åñêèì òîêîì öèðêîíèåâûõ ïðîâîëîê âïëîòü äî
6000 Ê. Îòìå÷àåòñÿ îòëè÷íîå ñîãëàñèå ìåæäó èçìåðåíèÿìè ýíòàëü-
ïèè è ðàñ÷åòîì. Õîðîøåå ñîãëàñèå íàáëþäàåòñÿ ìåæäó çàâèñèìîñòüþ
ïëîòíîñòè îò òåìïåðàòóðû âäîëü êðèòè÷åñêîé èçîáàðû, ïîëó÷åííîé â
ðàñ÷åòå è â ýêñïåðèìåíòå. Îáñóæäàþòñÿ ðåçóëüòàòû ïåðâîïðèíöèïíûõ
ðàñ÷åòîâ óäåëüíîãî ñîïðîòèâëåíèÿ äëÿ Zr ñ ïîìîùüþ ôîðìóëû Êóáî�
Ãðèíâóäà è ñðàâíåíèå ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçìåðåíèé.
Âïåðâûå ïðåäñòàâëåíû ab initio ðàñ÷åòû íîðìàëüíîé ñïåêòðàëüíîé èç-
ëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè Zr âäîëü êðèòè÷åñêîé èçîáàðû.
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