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Силы между частицами определяются 

аналитическим потенциалом взаимодействия

Уравнения движения атомов 

решаются численно,
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Метод классической МД



DeepMD





Deep Neural Network Potential (DNNP) modeling





Среднеквадратичная ошибка 
0.3 эВ/Å для сил и 0.8 мэВ/атом для энергий 

по сравнению с DFT.
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Равновесная МД траектория

Первый этап усреднения по атомам: Второй этап усреднения по времени:

- число точек траектории- число атомов

1. Для равновесной траектории атомов рассчитать автокорреляционную функцию скорости

Потапов, Кондратюк. "Влияние ядерных квантовых эффектов на колебательный спектр и структуру эндофуллерена H2O@C60" Письма в ЖЭТФ 119.12 (2024): 897-903.

2. Рассчитать преобразование Фурье автокорреляционной функции скорости

АКФС и спектры
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Скачок вязкости при соответствующих плотностях

Вязкость флюида водорода близка к

значениям вязкости жидкого Li (~0.5 мПа с).

Вязкость флюида водорода при высоких

давлениях может вести себя так же, как и

для расплавов щелочных металлов.

Costigliola, Lorenzo, et al. Journal of Chemical Physics 148.8 (2018).



Оценка размерного эффекта

Поправка для диффузии – 10%

Вязкость от размера системы не зависит

Kim, K. S., Han, M. H., Kim, C., Li, Z., Karniadakis, G. E., & Lee, E. K. 

(2018). J. Chem. Phys. 149(4).
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Выводы
Потенциал воспроизводит фазовый переход в флюиде водорода.

Время жизни молекул H₂ составляет 0.7 пс,

в проводящем состоянии резко сокращается до 7 фс,

что подтверждает диссоциацию молекул.

В молекулярной фазе колебательный спектр имеет

выраженный пик на 4161 см⁻¹, соответствующий моде

молекулы H₂. В проводящем состоянии этот пик

исчезает из-за диссоциации молекул.

Коэффициент диффузии флюида водорода увеличивается с ростом

плотности, испытывает скачок при давлении фазового перехода.

Вязкость также резко возрастает, ее значения близки к расплаву Li.


