
УДК 538.931:544.272.23:546.72 

МЕТОДИКА РАСЧЕТА СДВИГОВОЙ ВЯЗКОСТИ ЖИДКОГО 
ЖЕЛЕЗА МЕТОДОМ ГРИНА-КУБО 

И.В. Мальцев, А.A. Мирзоев 

Рассмотрен вопрос о применении равновесной молекулярной динамики 
к расчету коэффициента сдвиговой вязкости жидкого железа. Для расчета 
использован метод Грина-Кубо. Построены зависимости вязкости от пара­
метров используемого термостата, количества частиц системы, шага интег­
рирования. 
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Введение 
Метод молекулярной динамики уже давно используется для исследования разнообразных 

физических систем. В последнее десятилетие были разработаны [1-3] потенциалы взаимодейст­
вия, позволяющие моделировать системы атомов железа в различных условиях. Один из наибо­
лее подходящих потенциалов для моделирования жидкого железа при нормальных условиях был 
предложен Менделевым и др. [2]. 

Ранее уже рассматривались вопросы о влиянии параметров моделирования и точности вы­
числения коэффициента сдвиговой вязкости [4, 5] для жидкости Леннарда-Джонса. Было показа­
но [4], что коэффициент сдвиговой вязкости (далее вязкость) очень слабо зависит от числа час­
тиц. Для количества частиц больше 256 вычисленные значения лежат близко друг к другу в пре­
делах погрешности. Верле и др. [6] не обнаружили зависимости от числа частиц. 

В литературе практически отсутствует информация по влиянию внутренних параметров мо­
делирования: термостат, шаг интегрирования. Для проведения масштабных численных экспери­
ментов по определению вязкости жидкого железа представляется важным рассмотрение этих во­
просов и нахождение параметров, при которых вышеупомянутая зависимость от числа частиц 
отсутствует. 

Метод расчета 
Вязкость в настоящей работе рассчитывалась методом Грина-Кубо [7, 8], для чего приведен­

ная в равновесие система частиц, взаимодействующих посредством потенциала [4], развивалась 
продолжительной время. Подробности применения метода Грина-Кубо могут быть найдены в 
работе [9]. Температура в системе была установлена равной Т= 1950 К, давление равнялось ну­
лю. Широко известный термостат Нозье-Гувера [10], использованный в этой работе, имеет один 
важный варьируемый параметр, который отвечает за скорость релаксации температуры. Пакет 
LAMMPS [И], при помощи которого проводилось моделирование, принимает этот параметр как 
время, необходимое для релаксации системы. 

В табл. 1 приведены параметры проведенных численных экспериментов. Каждый экспери­

мент включал в себя 100 независимых расчетов с различными начальными конфигурациями. В 

каждом эксперименте для получения автокорреляционной функции тензора давления участвова­

ло 39 000 субтраекторий [9], и только при шаге интегрирования 0,0001*10-12 усреднение прово­

дилось по 18 500 субтраекториям. 
Коэффициент самодиффузии был рассчитан методом Эйнштейна-Гельфанда [12]. Так как 

вязкость в методе Грина-Кубо представлена как интеграл по времени от автокорреляционной 
функции тензора давления, то необходимо задать время, при котором следует оборвать вычисле­
ние интеграла. Мы использовали здесь значение времени, достаточное, чтобы интеграл изменял­
ся мало (около некоторого среднего), что автоматически приводит к учету медленно сходящейся 
к нулю части автокорреляционной функции при больших 

Это время было принято равным 10-11 с, что соответствует 10 000 шагов моделирования при 

шаге, равном с. Определение погрешности было основано на хорошо извест­

ной формуле для стандартного отклонения от среднего примененной в работе [5]: 
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(1) 

Результаты и обсуждение 
Из табл. 1 видно, что коэффициент самодиффузии монотонно уменьшается при увеличении 

времени релаксации для термостата, но при этом разница между вычисленными значениями ме­
нее 1 %. Коэффициент сдвиговой вязкости не обнаруживает (рис. 1) монотонной зависимости от 
параметра термостата, разница значений здесь также мала и составляет около 1 %. Этот резуль­
тат позволяет при выборе параметра термостата руководствоваться минимизацией времени для 
приведения и удержания модели в равновесии. 

Значения вязкости систем с различным числом частиц также очень близки, что подтверждает 
для моделируемой системы жидкого железа результат, полученный для жидкости Леннарда-
Джонса. Так как компьютерный расчет вязкости занимает продолжительное время, то возмож­
ность ограничиваться малым (~2000 частиц) размером системы позволяет обеспечить лучшее 
усреднение автокорреляционной функции при той же длительности моделирования. 

Отсутствие практически значимой разницы коэффициента вязкости при различном выборе 
шага интегрирования также позволяет использовать большой шаг интегрирования. Для оценки 

верхней границы шага интегрирования, при ко­
тором еще возможно получение коэффициента 
вязкости, был проведен молекулярно-
динамический эксперимент в шагом 

с. Было обнаружено, что система 
частиц железа перестает быть устойчивой: рас­
чет вязкости дает заведомо неверный результат. 

Получение корректной автокорреляцион­
ной функции тензора давления требует усред­
нения по большому количеству начальных 
конфигураций. От ее точности во многом зави­
сит сходимость интеграла вязкости в методе 
Грина-Кубо. Использование в работе 100 неза­
висимых конфигураций позволило добиться 
погрешности расчета вязкости менее 1 %. 

Полученное в настоящей работе значение 
вязкости совпадает со значением, полученным 
ранее [9], что подтверждает воспроизводимость 
расчетов. 
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Проведенные численные эксперименты показали слабую зависимость коэффициента сдвиго­
вой вязкости от параметров моделирования: разница значений составляет около 1%. Выявлен 
предельный шаг интегрирования с, при котором система частиц становится неустой­
чивой и не дает значения вязкости. Полученные данные могут быть применены для планирова­
ния молекулярно-динамических расчетов вязкости. 

Численные эксперименты проведены на базе суперкомпьютерного центра ЮУрГУ [13]. 
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APPLICATION OF GREEN-KUBO METHOD TO LIQUID IRON 
SHEAR VISCOSITY CALCULATION 

Green-Kubo method within equilibrium molecular-dynamics simulation was applied to calculate 
shear viscosity of liquid iron. Simulation-parameters (thermostat strength, number of particles, integra­
tion step) dependence of shear viscosity coefficient was obtained. 

Keywords: molecular-dynamics simulation, shear viscosity, liquid iron, Green-Kubo method. 
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