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Представленная работа посвящена первопринципному расчету переносных и оптических свойств металлов.

Для количественного описания фемтосекундного лазерного нагрева металлов широко используется двухтемпературная гидродинамическая модель.  Для ее практического применения необходима информация о свойствах вещества: двухтемпературное уравнение состояния, данные по оптическим свойствам и теплопроводности при неравновесном возбуждении электронной подсистемы, информация по коэффициенту электрон-ионного обмена. При фемтосекундном лазерном нагреве вещество проходит состояние с плотностью, близкой к нормальной, и высокой температурой (warm dense matter, WDM). Определение свойств вещества в этом состоянии как экспериментальными, так и простыми теоретическими методами весьма затруднительно. В связи с этим возникает потребность в определении оптических свойств и теплопроводности вещества посредством первопринципного расчета.

Расчет, используемый в данной работе, основан на методе квантовой молекулярной динамики, теории функционала электронной плотности и формуле Кубо-Гринвуда. С помощью квантовой молекулярной динамики для вещества при заданных плотности и температурах электронов и ионов генерируются равновесные ионные конфигурации. Для полученных ионных конфигураций производится расчет электронной структуры с помощью метода функционала электронной плотности. Информация об электронной структуре используется для расчета динамической электропроводности и динамических коэффициентов Онзагера с помощью формулы Кубо-Гринвуда. При известной динамической электропроводности оказывается возможным вычислить  оптические свойства. Путем экстраполяции динамических коэффициентов Онзагера к нулевой частоте определяются статическая электропроводность и теплопроводность.

Квантовое молекулярно-динамическое моделирование и расчет электронной структуры производились с помощью вычислительного пакета VASP  [1]. Для расчета оптических свойств и теплопроводности по формуле Кубо-Гринвуда был создан параллельный программный модуль.

В ходе данной работы большая часть расчетов была произведена для алюминия при плотностях, близких к нормальной, и температурах от температуры плавления до 20000 К. Однако также производились и расчеты для алюминия при нормальных условиях и в режиме закритического флюида. Были произведены отдельные расчеты по серебру.

Было исследовано влияние технических параметров расчета на результат. Для статической электропроводности алюминия на нормальной изобаре была произведена оценка погрешности расчета (~ 20 %) . Также статическая электропроводность на нормальной изобаре сопоставлялась с доступными справочными данными [2]. Расхождение расчетных значений со справочными составило порядка 25 %. Причина расхождения со справочными данными на настоящий момент остается невыясненной.

Результаты по динамической электропроводности алюминия были сопоставлены с результатами других авторов [3] и экспериментальными данными [4]. Результаты расчета находятся в хорошем согласии с указанными источниками. Для алюминия на нормальной изохоре зависимость динамической электропроводности от частоты имеет вид, качественно совпадающий с предсказаниями теории Друде.

Результаты расчета теплопроводности алюминия были сопоставлены с расчетами других авторов [5] и экспериментальными данными [6]. Результаты расчета находятся в удовлетворительном согласии с упомянутыми источниками.

Для алюминия при нормальной плотности было произведено исследование влияния неравновесного возбуждения электронной подсистемы на переносные и оптические свойства. Было выяснено, что для температур электронов и ионов от температуры плавления до 20000 К неравновесное возбуждение электронной подсистемы практически не влияет на динамическую электропроводность и оптические свойства. Теплопроводность же, напротив, значительно изменяется при неравновесном возбуждении электронной подсистемы.

Были произведены пробные расчеты оптических свойств серебра. Полученные результаты показывают, что зависимость динамической электропроводности от частоты имеет вид, значительно отличающийся от предсказаний теории Друде. Безусловно, оптические свойства и теплопроводность серебра требуют дальнейшего исследования.

Предполагается в дальнейшем продолжить исследования, проведенные в данной работе. Предполагается далее улучшить технические параметры расчета (увеличить число атомов), увеличить, тем самым, точность расчета и добиться лучшего совпадения результатов расчета свойств алюминия со справочными данными [2]. Также необходимо произвести широкое исследование оптических свойств серебра, в том числе при неравновесном возбуждении электронной подсистемы. Предполагается использовать полученные данные для создания полуэмпирических моделей оптических свойств и теплопроводности. Созданные модель будут использованы при моделировании фемтосекундного лазерного нагрева металлов в двухтемпературном приближении.
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