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Важным способом получения переносных и оптических свойств
вещества являются квантовые расчёты, основанные на кванто-
вом молекулярно-динамическом моделировании, методе функци-
онала плотности и формуле Кубо-Гринвуда. В рамках этого об-
щего подхода мы развиваем собственную численную реализацию
формулы Кубо-Гринвуда: так называемую непрерывную форму-
лу [1].
В непрерывной формуле Кубо-Гринвуда электропроводность σ1DC

представляется в виде интеграла от произведения гладких кри-
вых:
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Анализ кривых D(ε, ε), D(ε, ε)g2(ε), входящих в непрерывную
формулу (1), позволяет лучше диагностировать такие внутрен-
ние источники погрешностей, как: недостаточную густоту элек-
тронных уровней, недостаточное число k-точек и атомов.
В этой работе мы рассчитываем электропроводность жидкого
алюминия при T = 3000 К и плотности ρ = 2.70 г/см3. Расчёты
по непрерывной формуле Кубо-Гринвуда производятся с помо-
щью программы ConGrUbo, разрабатываемой Д.В. Князевым.
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