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2. VALIDATION  

OF THE APPROACH 



2.1. Reflectivity from  

sharp shock wave front  
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Polarized reflectivity  
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2.2. Reflectivity  

from broadened  

shock wave front  
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Polarized reflectivity  

S - polarization 

P - polarization 
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2.3. Brewster angle 
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2.4. Conductivity 
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2.4. Conductivity 
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2.5. Plasma frequency 
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Выводы I. 

3. Проведен расчет коэффициента отражения как для 

нормального падения лазерного излучения, так и для случая 

падения под углом.  

2. Применены поправки к расчету коэффициента отражения, 

учитывающие неоднородность профиля плотности на 

границе разогретого плотного вещества.  

1. Применение выражения для продольного тензора 

диэлектрической проницаемости в рамках теории функционала 

плотности заметно улучшает согласие с экспериментом. 

4. Предложен метод расчета плазменной частоты при высоких 

температурах с использованием правила сумм. Подход 

позволяет напрямую связать результаты расчета плазменной 

частоты и коэффициента отражения. 

В рамках теории функционала плотности предложен подход 

для самосогласованного описания оптических и электронных 

свойств разогретого плотного вещества 



3. APPLICATION  

TO PHASE 

TRANSITIONS 
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3.1. Conductivity 
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3.2 Electronic density of states 

Semiconductor- metal transition [7] in liquid Se  

Gap formation investigation 
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3.3. Plasma frequency  

Selenium Hydrogen 
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3.4. Pair correlation function  



3.4. Pair correlation 

function  
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Выводы. 

Работа поддержана грантом РНФ 14-19-01295 

Фазовые переходы первого рода в жидком селене и водороде 

рассматриваются в рамках самосогласованного подхода для 

описания оптических и электронных свойств. Обнаружены:  

1) скачки электропроводности и плазменной частоты в 

плотном разогретом водороде в области фазового перехода.  

2) закрытие щели между связанными и свободными 

состояниями в узком диапазоне плотностей  

в жидком селене и водороде. 

3) заметное изменение структуры в водороде; при фазовом 

переходе происходит ионизация 

H2 = H2
+ + e 

 

4) скачок плотности и области метастабильности  

на изотермах 1000 и 1500К в водороде.   
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Convergence (summary)  

in number  of k-points in the Brillouin zone 

 

in number of particles in the supercell 

 

in frequency range 

 

in number of ionic configurations 

Relative error is ~ 5% - 30% 

depending on density 
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Calculation parameters 

0.51 30050 

0.97 29570 

1.46 30260 

1.98 29810 

2.7 29250 

3.84 28810 

1064 nm  694, 532 nm 

0.53 32900 

1.1 33100 

1.6 33120 

2.2 32090 

2.8 32020 

3.4 31040 
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Dependence of charge density in plasma of shocked 

xenon on concentration of neutral atoms 
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Сходимость по конфигурациям 
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Сходимость по интервалу интегрирования 
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Сходимость по числу частиц 
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Коэффициент отражения R от ударно сжатого ксенона. 
Эксперимент – точки с погрешностями; Ю.Б. Запорожец, Б.В. Минцев, В.К. Грязнов, В.Е. Фортов, 1989,2002,2012 

Теория – линии; П.А. Жиляев, Г.Э. Норман, И.М. Саитов, В.В. Стегайлов, 2012  

Зависимость коэффициента отражения s- и p-поляризованных компонент излучения от угла падения.  

Сопоставление рассчитанных и измеренных значений R 

на плоскости плотность ρ – частота ω.  

Линии равных теоретических значений R проведены для 

R от R=0.01, 0.05, 0.1, 0.2, 0.3, 0.4.  

Звездочками обозначены плотности и частоты, при 

которых проводились измерения.  

Числа в рамках, расположенные рядом со звездочками - 

отношения измеренного значения R к теоретическому   

при заданных значениях частоты и плотности.  

Звездочки соединены стрелками с точками на плоскости, 

при которых измеренные значения совпадают с 

рассчитанными. 
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