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Мы представляем последние достижения в области моделирования термодинамических, транс-
портных и оптических свойств металлов в диапазоне температур от плавления до критической точки 
с использованием метода квантовой молекулярной динамики. Основное внимание уделено ключевым 
металлам, применяемым в ядерной энергетике, таким как цирконий [1, 2], никель [3] и гафний [4].  
В работе исследуются их тепловое расширение, энтальпия, удельное электрическое сопротивление  
и нормальная спектральная излучательная способность.

Мы демонстрируем рассчитанные зависимости плотности, энтальпии, изобарной и изохорной 
теплоемкостей, параметра Грюнайзена и скорости звука от температуры вдоль критической изоба-
ры для этих металлов. Кроме того, представлены оценки их критических параметров, полученные 
на основе квантово-молекулярного моделирования сверхкритических изотерм. Также обсуждаются 
результаты расчетов удельного электрического сопротивления для циркония, гафния и никеля в ши-
роком диапазоне температур.

Полученные результаты сравниваются с имеющимися в литературе экспериментальными дан-
ными, а также с новейшими экспериментами, выполненными методом сверхбыстрого импульсно-
го нагрева проводников электрическим током в рамках совместного расчетно-экспериментального  
проекта.

Отдельное внимание уделено ab initio расчетам нормальной спектральной излучательной способ-
ности для этих металлов в жидкой фазе вдоль критической изобары. Эти данные могут существенно 
улучшить качество пирометрических измерений температуры разогретых жидких металлов. Полу-
ченные результаты представляют значительный интерес для понимания поведения материалов в экс-
тремальных условиях.

Работа выполнена при поддержке Российского научного фонда (грант № 20-79-10398).
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