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Цирконий и гафний — тугоплавкие металлы, которые широ-
ко используются в атомной промышленности. Произведен рас-
чет удельной электропроводности и нормальной спектральной
излучательной способности в широком диапазоне температур
(до 10 кК) первопринципными методами посредством квантово-
молекулярно-динамического моделирования. Динамическая элек-
тропроводность вычисляется с применением формулы Кубо–
Гринвуда. На основе вычисленной электропроводности с исполь-
зованием преобразования Крамерса—Кронига можно получить
оптические свойства — излучательную способность, показатель
преломления, отражательную способность. Полученные данные
по электропроводности и оптическим свойствам можно приме-
нять при планировании эксперимента и при проектировании про-
мышленных установок.
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