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Моделювання складної вібраційної динаміки e рідинах за допомогою 

молекулярної динаміки (MD) є неоціненним інструментом для розуміння 

механізмів теплоперенесення. Молекулярно-динамічні симуляції 

використовувалися для дослідження впливу, наприклад, сили зчеплення 

рідина – тверде тіло, температури, тиску, шорсткості поверхні, 

структурованості поверхні та функціоналізації поверхні на міжфазну 

теплопровідність. 

У рамках дослідження теплопровідності рідин за допомогою 

молекулярно-динамічного моделювання [1] було проведено серію 

чисельних експериментів із використанням програмного забезпечення 

LAMMPS. Метою роботи стало порівняння результатів, отриманих 

нестаціонарними методами (NEMD) та рівноважним підходом Гріна-Куба 

[2], а також оцінка точності обчислень і впливу параметрів моделювання 

на коефіцієнт теплопровідності. Програмне забезпечення LAMMPS 

(Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) є потужним 

інструментом для молекулярної динаміки, що дозволяє моделювати 

поведінку атомів і молекул у твердих тілах, рідинах і газах. 

У дослідженні теплопровідності рідини Леннард-Джонса [3] та інших 

матеріалів використовувалися спеціальні скрипти, які задають 

параметри системи та методи обчислення. Ці скрипти містять інструкції 

щодо визначення кількості атомів, розмірів симуляційної комірки, типу 
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міжатомного потенціалу, параметрів температури, об'єму та способу 

генерації теплового потоку або підтримання температурного градієнта. 

Метод термостатування (in.langevin) передбачає підтримку двох 

регіонів системи при різних температурах шляхом використання фіксації 

Ланжевена для створення температурного градієнта. Метод 

додавання/віднімання енергії (in.heat) базується на постійному введенні 

та вилученні енергії з регіонів для створення теплового потоку. 

Аналогічний підхід використовує метод in.ehex. Метод Мюллера-Плате [4] 

(in.mp) передбачає обмін енергією між шарами системи для оцінки 

теплопровідності шляхом вимірювання температурного градієнта. 

Нарешті, метод in.heatflux (Додаток А) застосовує обчислення теплового 

потоку за допомогою рівноважного методу Гріна-Куба через інтеграцію 

кореляційної функції потоку тепла в часі. У системах NEMD 

використовували 8000 атомів із подовженням у напрямку 𝑧 вдвічі, тоді як 

для методу Гріна-Куба застосовували кубічну комірку з 4000 атомів. 

Рідина Леннард-Джонса описувалась параметрами 𝜌 = 0.6, 𝑇 = 1.35, 𝑅𝑐𝑢𝑡 = 

2.5σ. Значення коефіцієнта теплопровідності 𝜅 розраховувались на основі 

потоку енергії та градієнта температури. Для обчислення коефіцієнта 

теплопровідності за NEMD-методами [5] використовувалася формула (1): 

𝜅 = 𝑑𝑄
𝑑𝑇

𝑑𝑧
      (1) 

де 𝑑𝑄 — потік енергії, а 
𝑑𝑇

𝑑𝑧
 — градієнт температури. 

 

Метод in.langevin дав значення 𝜅 = 3,41 при: 
 

𝑑𝑄 =
8000×0,5×(0,905+0,947)×0,02

18,822
 і 𝑑𝑇 =  0,578. 

 

Метод in.heat забезпечив значення 𝜅 = 3,55 при: 
 

𝑑𝑄 =
100×100

100×2×18,822
 і 𝑑𝑇 =  0,748 

 

Метод in.ehex показав значення 𝜅 = 3,45 з аналогічним 𝑑𝑄 та 𝑑𝑇 =

0,770. Для методу in.mp значення 𝜅 дорівнювало 3,45 при: 
 

𝑑𝑄 =
15078

100×2×18,822
 і 𝑑𝑇 =  1,16 

 

У випадку in.heatflux коефіцієнт теплопровідності було обчислено 

безпосередньо через інтегрування часу, отримавши значення 𝜅 = 3,78. 

Усі симуляції проводилися на 4 процесорах із тривалістю близько години, 

генеруючи відповідні файли журналів і профілі температур та теплових 

потоків. 
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На рис. 1 показано температурний профіль для кожного кроку часу 

для метода Мюллера-Плате і на графіку (рис. 2) - часова еволюція 

квадрата теплового потоку для метода Гріна-Куба. Координати (по осі 𝑥) 

співставляються з температурами (по осі 𝑦). Кожна лінія представляє 

один крок часу. Графіки температурного профілю ілюструють процес 

становлення рівноваги у молекулярно-динамічній симуляції. Постійне 

розташування піку температури на координаті 0.525 свідчить про те, що 

система досягла рівноважного стану, отже - тепловий розподіл у системі 

стабільний і не змінюється з часом, що підтверджує відсутність 

зовнішнього впливу або асиметричних процесів. Стабільний 

температурний профіль підтверджує коректність вибраної моделі 

взаємодії частинок та граничних умов. 

Для підвищення ефективності обробки даних розроблено 

спеціальний алгоритм на Python, який автоматизує аналіз вихідних 

файлів, оптимізує обчислення автокореляційних функцій та дозволяє 

оперативно будувати залежності теплопровідності від температури. 

Отримані результати чисельного моделювання (κ у межах 3,41–3,78) 

демонструють хорошу узгодженість як між різними методами розрахунку, 

так і з літературними даними, що підтверджує правильність вибору 

параметрів симуляції та граничних умов. Проведений аналіз ролі параметрів 

потенціалу Леннард-Джонса (ε та σ) підкреслює їх критичний вплив на 

значення теплопровідності через зміну міжмолекулярних взаємодій. 

 
Рис. 1. Температурний профіль для кожного кроку часу для метода 

Мюллера-Плате 
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Рис. 2.  Часова еволюція квадрата теплового потоку для метода 

Гріна-Куба 

 

Таким чином, проведене дослідження засвідчує ефективність 

молекулярно-динамічних методів у задачах моделювання 

теплопровідності рідин та відкриває перспективи застосування цих 

підходів для аналізу складних матеріалів і систем. 
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