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Изучение электронных коэффициентов переноса (электропроводности, теплопроводности и термоэдс) продолжается на протяжении более чем ста лет [1]. Область высоких температур (выше ~ 5 кК) представляет особую сложность в этих исследованиях. Для металлов при сравнительно невысоких плотностях она соответствует плазменной фазе, а при плотностях порядка твёрдотельных – так называемому тёплому плотному веществу (warm dense matter в англоязычной литературе). Эксперименты в этой области фазовой диаграммы появились в последние два десятилетия, на основе электровзрыва проводников (см. [2] и ссылки в этой работе). В рамках этих измерений, однако, существует целый ряд проблем [3]. В частности температура не измеряется напрямую. Тем не менее, эти данные могут быть использованы для проверки существующих и построению новых моделей исследуемых коэффициентов. 

Для изучения транспортных свойств используются несколько подходов. Формально любой металл состоит из ядер (положительно заряженных) и электронов. И идеально строгий метод должен иметь в качестве входных данных только заряд ядра, объём системы и число частиц (с очевидно подразумеваемой электронейтральностью). А далее все свойства системы должны бы получаться из решения задачи многих тел, причём квантово-механической. Очевидно, что этот идеал в данный момент недостижим из-за этой самой задачи многих тел. Тем не менее, существуют так называемые первопринципные методы (ab initio), которые рассматривают металл, именно, как совокупность электронов и ионов. Задача многих тел в них решается в некотором приближении. К таким методам относятся методы квантовой молекулярной динамики (QMD), квантового Монте-Карло (QMC) и другие [2]. Этот подход, хотя и является наиболее точным, тем не менее, обладает рядом недостатков (см., например дискуссию в [4]). 
Другие подходы заключаются в использовании модели среднего атома. Т. е. вещество предполагается состоящим из электронейтральных ячеек (средних атомов). В центре ячейки находится опять положительное ядро с соответствующим зарядом, а вокруг него летает облако электронов. Зная плотность этих электронов можно вычислить все остальные свойства такой ячейки. Плотность же получается из метода функционала плотности, метода Хартри-Фока и других [5]. Это, однако, даёт свойства только электронной компоненты. Что бы вычислить свойства всего вещества нужно ещё задать каким-то образом и свойства ионной компоненты. Так что здесь тоже имеются свои ограничения.
Оба упомянутых выше подхода хорошо работают в области плотных сред (жидкость и кристалл), но при понижении и переходе к газам у них возникают дополнительные проблемы (см. [6]). Поэтому в области плазмы при сравнительно низких плотностях традиционно используется другой подход. Будем считать, что плазма металла состоит из смеси атомов, положительных ионов и свободных электронов. Очевидно, такое рассмотрение является достаточно строгим, если мы точно знаем, как определяется атом или ион (не голое положительное ядро). А это можно сделать только при относительно низких плотностях. Если нам по-прежнему заданы температура и плотность системы в целом, то дополнительно нам нужно знать химический состав такой смеси, т.е. концентрации атомов, ионов, электронов и т. д. Эти величины можно определить из так называемой обобщённой химической модели [1,6,7]. Эта модель построена на минимизации выражения для свободной энергии по искомым концентрациям частиц. Первоначально такой подход в плазме был применён Саха для идеального полностью ионизованного атомарного водорода. Далее этот метод был распространён и на другие вещества, включая смеси, и обобщён путём учёта межчастичного взаимодействия [1]. Детали нашего варианта обобщённой химической модели представлены в [6, 7].

Далее для расчёта электронных транспортных коэффициентов разреженной смеси можно использовать так называемое приближение времени релаксации (( -приближение). Хотя изначально оно было обосновано в рамках классического уравнения Больцмана для функции распределения электронов по скоростям [8], область его применимости оказалась значительно шире, чем разреженные газы. Например, нами была предложена соответствующая модель в рамках ( - приближения. Эта модель успешно применялась к плазме благородных металлов (Au, Ag, Cu) [6] и полупроводников (B, Si) [7]. Все основные соотношения этого подхода. Основные её соотношения и подробные детали можно найти в цитированных выше работах. 

В данном исследовании, мы использовали нашу модель для расчёта электронных транспортных коэффициентов в плазме титана и цинка. Ниже на рисунке 1. представлены данные наших расчётов электропроводности на изотерме титана при плотности 0.2 г/см3. Плотность титана при нормальных условиях 4.54 г/см3. Мы использовали для сравнения данные измерений и расчётов из [2]. Электропроводности, представленная на этом рисунке, показывают, что наша модель находится в хорошем согласии с экспериментом и описывает его даже лучше, чем QMD подход, использованный в [2].
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Рис. 1 Электропроводность титана на изохоре серебра 0.2 г/см3. Эксперимент и расчёт QЬВ – данные [2], сплошная линия – наш расчёт
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