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Öèðêîíèé è ñâèíåö � ìåòàëëû, êîòîðûå íàõîäÿò øèðîêîå ïðèìå-
íåíèå â àòîìíîé ýíåðãåòèêå.

Ìû âïåðâûå ðàññ÷èòàëè òðàíñïîðòíûå è îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà ýòèõ
ìåòàëëîâ â îêðåñòíîñòè êðèòè÷åñêîé òî÷êè. Ïîâåäåíèå ìåòàëëîâ â
îáëàñòè ôàçîâîé äèàãðàììû, ñîîòâåòñòâóþùåé ðàñøèðåííîìó íàãðå-
òîìó âåùåñòâó, ìîäåëèðîâàëîñü ïåðâîïðèíöèïíûì ìåòîäîì êâàíòî-
âîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ñ ïîìîùüþ ïàêåòà VASP). Äëÿ ðàñ÷å-
òà äèíàìè÷åñêîé ýëåêòðîïðîâîäíîñòè èñïîëüçîâàëàñü ôîðìóëà Êóáî�
Ãðèíâóäà [1]. Ïîñëå ðàñ÷åòà ýëåêòðîïðîâîäíîñòè îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà
(íîðìàëüíàÿ ñïåêòðàëüíàÿ èçëó÷àòåëüíàÿ ñïîñîáíîñòü, îòðàæàòåëü-
íàÿ ñïîñîáíîñòü, ïîêàçàòåëü ïðåëîìëåíèÿ) âîññòàíàâëèâàëèñü ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ïðåîáðàçîâàíèÿ Êðàìåðñà�Êðîíèãà [2].

Ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå óäåëüíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâëåíèÿ
è íîðìàëüíîé ñïåêòðàëüíîé èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè öèðêîíèÿ è
ñâèíöà ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [3].
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