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Эта работа посвящена исследованию переносных и оптических свойств плотной плазмы алюминия в двухтемпературном режиме. Знание этих свойств вещества необходимо для моделирования экспериментов по фемтосекундному лазерному нагреву.

В этой работе мы получаем переносные и оптические свойства вещества с помощью первопринципного расчета. Первопринципный расчет основан на квантовом молекулярно-динамическом моделировании, методе функционала плотности и формуле Кубо-Гринвуда.

Прежде всего, мы исследовали влияние технических параметров на результат. Для этого мы меняли различные технические параметры и изучали возникающие изменения в результатах. Таким образом, оценивалась погрешность результатов. Для жидкого алюминия при ρ = 2,249 г/см3, T = 1273 К была получена оценка погрешности в 20 % [1]. Наши результаты находятся в хорошем соответствии с похожими расчетами других авторов [2], справочными [3] и экспериментальными данными [4].
Сначала переносные и оптические свойства в двухтемпературном случае были получены с помощью первопринципного расчета.

Затем на основе первопринципного расчета была построена полуэмпирическая аппроксимация. Для статической электропроводности и теплопроводности были получены выражения σ1DC ~ 1/Ti0.25 и K ~ Te / Ti0.25 соответственно. Такие аппроксимации справедливы для жидкого алюминия при нормальной плотности ρ = 2.70 г/см3 и 3 кК ≤ Ti  ≤ Te ≤ 20 кК.

Мы выяснили, что также наши первопринципные результаты хорошо описываются моделью Друде с эффективным временем релаксации τ ~ Ti-0.25. Мы сравнили наши результаты с результатами других авторов. Все они в низкотемпературном случае сводятся к модели Друде с различными выражениями для времен релаксации. В некоторых работах [5-7] для времени релаксации используется твердотельное выражение τ ~ Ti-1. Это выражение не подтверждается нашими результатами. В других работах [8, 9] для времени релаксации используются выражения, которые с ростом температуры уменьшаются медленнее, чем τ ~ Ti-1. Эти результаты находятся в лучшем согласии с нашими данными.
Более подробное изложение результатов этой работы представлено в статье [10].
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