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Особый интерес для научного сообщества представляют динамические свойства флюида водоро-
да при высоких давлениях и температурах, труднодоступные в эксперименте. В 2020 г. в работе [1]  
с использованием машинно-обученного межатомного потенциала была продемонстрирована возмож-
ность расчета коэффициента диффузии в плотном разогретом флюиде водороде. Затем в работе [2] 
в рамках теории функционала электронной плотности с учетом изотопических эффектов для H2/D2 
было показано, что вблизи области фазового перехода флюид-флюид наблюдается существенное уве-
личение подвижности частиц. Обе упомянутые работы указывают на аномальный рост диффузии, од-
нако причины этого феномена пока не до конца ясны. В настоящем исследовании [3] мы предлагаем 
объяснение этого аномального роста подвижности частиц. Для прогноза коэффициентов диффузии 
и сдвиговой вязкости (рис. 1) применяется классическая молекулярная динамика с машинно-обучен-
ным межатомным потенциалом DeepMD, разработанном на результатах квантово-механических рас-
четов в пакете VASP. Изучаются зависимости спектра колебаний, а также коэффициентов диффузии  
и сдвиговой вязкости от плотности водорода вдоль изотерм в диапазоне температур 600–1100 K.
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Рис. 1. Сходимость интегралов Грина–Кубо для различных плотностей при 800 К (слева) и зависимости  
вязкости от плотности вдоль разных изотерм (справа). Вязкость резко возрастает при тех же плотностях,  
что и коэффициенты диффузии, также указывая на возникновение фазового перехода при этих условиях
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