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В работе обсуждаются результаты моделирования термодинамических, транспортных и оптических свойств веществ при плотностях порядка нормальной для данного вещества и температурах до 10 эВ посредством первопринципных методов, не использующих для своей работы эмпирических данных, за исключением фундаментальных констант. Используются метод функционала плотности и квантовой молекулярной динамики, реализованные в программном пакете VASP [1]. Для сравнения с доступными экспериментальными данными по термодинамическим свойствам привлекаются справочные теплофизические величины, а также все типы имеющихся ударно-волновых данных: по ударному сжатию сплошных и пористых образцов, по адиабатическому расширению, по квазиизоэнтропическому сжатию и по измерению скорости звука за фронтом ударной волны. В моделировании участвуют металлы (алюминий, медь, серебро, золото) и дейтерий. Исследуются как термодинамические (уравнение состояния, фазовые переходы), так и транспортные свойства (комплексная диэлектрическая проницаемость, коэффициент теплопроводности), результаты сравниваются с существующими моделями. В большинстве случаев достигается хорошее согласие с экспериментальными данными. Обсуждаются текущие достижения по моделированию теплофизических свойств, а также ближайшие перспективы, связанные с развитием суперкомпьютерных технологий. 
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