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В данной работе проанализированы аналитические выражения, имеющиеся в литературе, для расчета ко-

эффициента вязкости и теплопроводности, полученные из кинетической теории Чепмена-Энскога. Предло-

жена модификация выражений с учетом расчетного значения фактора сжимаемости Z=PV/RT, полученного 

в результате термодинамических расчетов с использованием теоретической модели уравнения состояния на 

основе теории возмущений. Для валидации модифицированных выражений рассмотрена модель Грина-Кубо 

для моделирования свойств переноса методом молекулярной динамики. Эта модель позволяет в рамках од-

ного расчета одновременно вычислять как значение вязкости, так и теплопроводности, предварительно вы-

полнив статирование системы в NpT-ансамбле. Проведено молекулярно-динамическое и термодинамическое 

моделирование свойств переноса индивидуальных изотопов гелия и водорода в области давлений 1–

2000 атм и в интервале температур 200–3000 К. Определены значения коэффициентов вязкости и теплопро-

водности в рассматриваемом диапазоне давлений и температур. Показано, что применение модифицирован-

ных аналитических выражений для коэффициентов переноса позволяют рассчитать значения вязкости и 

теплопроводности изотопов гелия и водорода с учетом реального давления в системе в согласии с экспери-

ментальными данными и результатами моделирования методом молекулярной динамики широком диапа-

зоне изменения давлений и температур, включая сверхкритическую область. 
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ВВЕДЕНИЕ 

 

В настоящее время с развитием компьютер-

ных технологий и высокопроизводительных 

вычислительных систем моделирование свойств 

веществ представляет большой интерес при ре-

шении практических задач в различных обла-

стях науки и промышленности. Широко извест-

ны полуэмпирические модели уравнений состо-

яния (УРС), однако они имеют слабую физиче-

скую обоснованность, а также дают нереали-

стичные результаты в тех областях, где эмпи-

рические константы не подбирались. В связи с 

этим актуальной является разработка теорети-

ческих моделей уравнения состояния, основан-

ных на законах статистической физики и реали-

стичных потенциалах взаимодействия молекул. 

В свою очередь, достоинство методов молеку-

лярной динамики – возможность моделирова-

ния атомных ансамблей как в условиях терми-

ческого равновесия, так и при быстропротека-

ющих неравновесных процессах. 

Следовательно, реалистичное моделирова-

ние теплофизических свойств и свойств перено-

са веществ на основе теоретически обоснован-

ных уравнений состояния и методами молеку-

лярной динамики в тех областях, где проведе-

ние натурных экспериментов невозможно, име-

ет фундаментальное научное значение и пред-

ставляет значительный практический интерес 

для применения в различных областях науки и 

техники. 

Таким образом, целью данной работы явля-

ется анализ существующих аналитических вы-

ражений для расчета свойств переноса веществ, 

модификация аналитических выражений для 

расчета коэффициента вязкости и теплопровод-

ности веществ, проведение молекулярно-
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динамических расчетов для валидации термо-

динамических расчетов для газовых систем, со-

держащих изотопы гелия и водорода.  

 

ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОЕ  

МОДЕЛИРОВАНИЕ 

 

Теория возмущений, на основе которой ста-

ло возможным физически обоснованно рассчи-

тывать термодинамические свойства флюидов 

при высоких давлениях, базируется на основ-

ных законах статистической механики в рамках 

следующих главных допущений. Рассматрива-

ется большой ансамбль молекул в заданном 

объеме V при известной температуре T. Счита-

ется, что все частицы взаимодействуют друг с 

другом посредством парного межмолекулярно-

го потенциала. Понятие парного потенциала 

подразумевает, что взаимодействие двух частиц 

зависит только от их взаимного расположения и 

не зависит от положения каких-либо других 

частиц. Считается, что потенциал ij взаимо-

действия молекулы i с молекулой j является 

сферически симметричным, т.е. зависит от 

единственной пространственной координаты r, 

представляющей собой расстояние между цен-

трами инерции этих двух молекул: ij = ij (r). 

Все парные потенциалы описывают взаимодей-

ствие, для которого характерно отталкивание 

при малых расстояниях и притяжение – при 

больших. Такие потенциалы позволяют на каче-

ственном уровне правильно описывать многие 

физические явления и свойства веществ.  

Согласно теории возмущений энергия Гель-

мгольца (а, следовательно, и любая другая тер-

модинамическая характеристика, получаемая 

путем дифференцирования энергии Гельмголь-

ца) ансамбля молекул при заданных значениях 

температуры T и объема V представляет собой 

сумму двух составляющих. Первая из них – 

энергия Гельмгольца идеального газа при тех 

же T и V, а вторая – избыточная величина, обу-

словленная межмолекулярным взаимодействи-

ем. Одна из основных задач теорий возмущений 

как раз и состоит в точном определении избы-

точной энергии Гельмгольца. 

К настоящему времени авторами для расчета 

теплофизических характеристик газовых смесей 

разработано теоретическое уравнение состоя-

ние [2] на основе теории возмущений KLRR [1] 

с использованием различных потенциалов меж-

атомного и межмолекулярного взаимодействия. 

Разработанная модель УРС позволяет рассчи-

тывать теплофизические характеристики газо-

вых смесей и параметры уравнения состояния в 

широком диапазоне давления и температуры с 

высокой точностью и быстродействием.  

В данной работе для описания межчастично-

го взаимодействия используется двухпарамет-

рический потенциал Леннарда-Джонса: 
 

12 6

4 ,
r r

     
       

     

                   (1) 

 

где r – расстояние между центрами частиц; ε – 

глубина потенциальной ямы; σ – расстояние, на 

котором энергия взаимодействия становится 

равной нулю. Параметры σ и ε являются харак-

теристиками атомов соответствующего веще-

ства.  

Авторами ранее были определены и валиди-

рованы параметры потенциала взаимодействия 

Леннарда-Джонса для изотопов гелия и водоро-

да (табл. 1), позволяющие с высокой точностью 

моделировать теплофизические свойства инди-

видуальных изотопов и их смесевых компози-

ций.  

 
Таблица 1. Наборы потенциальных параметров  

изотопов водорода и гелия 
 

Изотоп 
T ≤ 500 K T > 500 K 

ε/kB, K σ, A ε/kB, K σ, A 

4He 10.8 2.588 10.8 2.57 

H2 33.3 2.968 33.3 2.948 

D2 34.9 2.948 34.9 2.938 

 
Методика расчета коэффициентов вязкости  

и теплопроводности газов 

 

Вязкость газа определяется парными соуда-

рениями составляющих его частиц. Молекуляр-

но-кинетическая теория объясняет вязкость 

движением и взаимодействием молекул. В газах 

расстояния между молекулами существенно 

больше радиуса действия молекулярных сил, 

поэтому вязкость газов определяется главным 

образом молекулярным движением. Между 

движущимися относительно друг друга слоями 

газа происходит постоянный обмен молекула-

ми, обусловленный их непрерывным хаотиче-

ским (тепловым) движением. Переход молекул 

из одного слоя в соседний, движущийся с иной 

скоростью, приводит к переносу от слоя к слою 

определенного количества движения. В резуль-

тате медленные слои ускоряются, а более быст-

рые замедляются. Работа внешней силы, урав-

новешивающей вязкое сопротивление и под-
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держивающей установившееся течение, полно-

стью переходит в теплоту. 

Вязкость газа слабо зависит от его плотности 

(давления), так как при сжатии газа общее ко-

личество молекул, переходящих из слоя в слой, 

увеличивается, но зато каждая молекула менее 

глубоко проникает в соседний слой и переносит 

меньшее количество движения (закон Максвел-

ла). Для вязкости идеальных газов в молекуляр-

но-кинетической теории дается следующее со-

отношение [3]: 
 

1
,

3
v l                             (2) 

где η – вязкость;  – плотность газа; v – средняя 

скорость молекул; l – средняя длина свободно-

го пробега молекулы между двумя соударения-

ми ее с другими молекулами. Так как возрастает 

с повышением температуры Т (несколько воз-

растает также и ),l  то вязкость газов увеличи-

вается при нагревании (пропорционально). Для 

очень разреженных газов понятие «вязкость» 

теряет смысл. 

Для плотных газов такое допущение не при-

менимо. Теория вязкости плотных газов была 

предложена Энскогом [4], который предпола-

гал, что передача количества движения в газе от 

слоя к слою осуществляется не только молеку-

лами, центры которых проходят через разделя-

ющую эти слои плоскость, но и молекулами, 

центры которых при столкновении находятся 

по обе стороны воображаемой плоскости раз-

дела.  

На основе литературного обзора [3–13] были 

проанализированы аналитические зависимости 

для вязкости в широком диапазоне изменения 

давления и температуры. Наиболее достовер-

ными являются коэффициенты переноса, полу-

ченные из строгой кинетической теории Чепме-

на–Энскога с применением модели взаимодей-

ствия Леннарда-Джонса. 

Аналитические выражения для расчета вяз-

кости были проанализированы путем сравнения 

с имеющимися экспериментальными данными 

по вязкости отдельных изотопов водорода и 

гелия [3, 9, 10, 13, 14].  

Для верификации выбраны следующие зави-

симости вязкости, дающие наиболее достовер-

ные результаты. Это формула для расчета вяз-

кости, полученная из уравнения Больцмана для 

твердых сфер [5]: 
 

2

5
,

16
B B

m
k T

d
  


                   (3) 

 

где d (Т, Р) – диаметр твердых сфер; m – масса 

частицы; kB – постоянная Больцмана. В [6] 

показано, что выражение (3) соответствует 

коэффициенту взякости для идеального газа, 

состоящего из твердосферных частиц. Поэтому 

это выражение применимо лишь в области 

невысоких давлений, близких к атмосферному. 

В [8] для выражения (3) используется допол-

нительный числовой множитель 1.016, не 

имеющий физического обоснования. Наши 

исследования показали, что добавление этого 

множителя для расчета вязкости индивидуаль-

ных веществ не дает однозначного увеличения 

точности расчетов. Поэтому в данной работе 

используется классическое выражение (3), 

полученное из уравнения Больцмана. 

Для плотных газов в области повышенных 

давлений в [6, 7, 8, 13] представлены аналити-

ческие выражения для расчета вязкости на ос-

нове модели твердых сфер. Все они записаны в 

различных переменных, однако приводят к 

идентичным результатам. В данной работе ис-

пользовалось выражение, полученное в резуль-

тате суммирования вязкости движения и вязко-

сти за счет столкновений молекул, предложен-

ное Энскогом для определения вязкости плот-

ных газов [4, 13]: 
 

24 4 48
1 (4 ) (4 ) ,

( , ) 5 25 25

B g g
g T P

   
        

  
 (4) 

 

где ( , )g g T P  – функция распределения твер-

дых сфер в точке контакта; 3

6
N d


   – коэф-

фициент упаковки твердых сфер; ρN = N/V – 

численная плотность; d – диаметр твердых 

сфер. 

Входящие в выражения (4) значения функ-

ции распределения g(T, p) и диаметра d твердых 

сфер определяются согласно методике [15], ко-

торая является неотъемлемой частью модели 

УРС [2] на основе термодинамической теории 

возмущений.  

Вклад величин, обусловленных движением и 

столкновением молекул, в значение вязкости (4) 

можно выразить следующим образом [4, 13]: 
 

кин

4
1 (4 ) ,

( , ) 5

B g
g T P

  
    

 
                (5) 

 

2
столк

4 48
(4 ) .

( , ) 25 25

B g
g T P

   
     

  
       (6) 
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Для верификации расчета вязкости индиви-

дуальных веществ выбраны выражения (3)–(4), 

а также выражение (5), чтобы показать влияние 

вклада столкновений молекул в плотных газах в 

области повышенных давлений.  

На основании выполненных в предыдущей 

работе исследований было показано, что при 

нормальном давлении все исследуемые выра-

жения приводят к одинаковым результатам. 

Однако при увеличении давления расчеты на 

основе выражения (4) имеют более высокую 

точность по сравнению с выражениями (3) и (5). 

Также очевидно, что учет лишь движения ча-

стиц в области повышенных давлений является 

неверным, и необходимо дополнительно учи-

тывать вклад от столкновений молекул, что бы-

ло показано в [4, 13]. 

Наши исследования показали, что результа-

ты расчетов коэффициента вязкости, согласно 

выражению (4), в области повышенных давле-

ний превышают экспериментальные данные. 

Это обусловлено тем, что выражение (4) было 

разработано с использованием значений давле-

ния для потенциала жестких сфер. В данной 

работе аналитическое выражение (4) было 

скорректировано с учетом реального значения 

фактора сжимаемости Z = PV/RT, полученного 

на основе теоретической модели УРС [2]: 
 

2

( , )

4 4 48
1 ( 1) ( 1) ,

5 25 25

B

g T P

Z Z


  

  
       

  

         (7) 

 

где Z = PV/RT – фактор сжимаемости. 

Теплопроводность – один из видов переноса 

теплоты (энергии теплового движения микроча-

стиц) от более нагретых частей тела к менее 

нагретым, приводящий к выравниванию темпе-

ратуры. При теплопроводности перенос энергии 

в теле осуществляется в результате непосред-

ственной передачи энергии от частиц (молекул, 

атомов, электронов), обладающих большей 

энергией, частицам с меньшей энергией. 

На основе элементарной кинетической тео-

рии получены соотношения, связывающие теп-

лопроводность и вязкость газов [4]: 
 

1
,

3
v vv l c c                       (8) 

 

где η – вязкость;  – плотность газа; 𝑣̅ – средняя 

скорость молекул; 𝑙 ̅– средняя длина свободного 

пробега молекулы между двумя соударениями 

ее с другими молекулами; 𝑐𝑣 – теплоемкость 

одной молекулы газа при постоянном объеме. 

В данной работе для расчета коэффициента 

теплопроводности использовалось выражение, 

предложенное Энскогом [6]: 
 

2

15 3

4 2 ( , )

6 9 32
1 (4 ) (4 ) ,

5 25 25

B Bk

m g T P

g g


    

  
       

  

       (9) 

 

где g = g(T, P) – функция распределения твер-

дых сфер в точке контакта; 3

6
N d


    – коэф-

фициент упаковки твердых сфер; ρN = N/V – 

численная плотность; d – диаметр твердых 

сфер; m – масса молекулы; 𝑘𝐵 – постоянная 

Больцмана. 

С учетом реального значения фактора сжи-

маемости данное выражение было модифици-

ровано аналогично (9): 
 

     
2

15 3

4 2 ( , )

6 9 32
1 ( 1) ( 1) .

5 25 25

B Bk

m g T P

Z Z


    

  
       

  

    (10) 

 

Расчеты в данной работе в рамках термоди-

намического моделирования проводились на 

основе теоретической модели УРС [2] и выра-

жений для (4), (7) – для вязкости и выражений 

для (9), (10) – для теплопроводности с целью 

исследования точности выбранных выражений.  

 

МОДЕЛИРОВАНИЕ  

МЕТОДОМ МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ 

 

Молекулярно-динамическое (МД) моделиро-

вание расчета термодинамических свойств и 

коэффициентов переноса проводилось с ис-

пользованием программного пакета LAMMPS 

[16]. 

Рассматривается система с постоянным чис-

лом частиц N при заданном давлении p и темпе-

ратуре T. Под частицами подразумеваются од-

ноатомные молекулы гелия или двухатомные 

молекулы водорода.  

В качестве основы для выполнения расчетов 

свойств газов использовалась расчетная суперя-

чейка в форме куба размером 20×20×20 Å, со-

держащая 8000 частиц, равномерно распреде-

ленных по расчетной ячейке. Использованы пе-

риодические граничные условия. Шаг интегри-
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рования варьировался в зависимости от темпе-

ратуры от 4 фс (при 300 К) до 1 фс (при 3000 К). 

Общая длительность расчета составила от 1 до 

4 нс (1000000 шагов расчета). 

Вязкость является мерой способности флюи-

да передавать импульс в направлении, перпен-

дикулярном направлению скорости или им-

пульса. Другими словами, это сопротивление 

флюида сдвигу, которое можно записать как 
 

J = –Vstream, 
 

где J – поток импульса в единицах импульса на 

площадь за время; Vstream – пространственный 

градиент скорости флюида, движущегося в дру-

гом направлении, по нормали к области, через 

которую течет импульс. Вязкость имеет значе-

ния, выраженные в единицах давления-времени 

(Па  с). 

Теплопроводность является мерой способно-

сти материала передавать тепловую энергию в 

диффузионном режиме в соответствии с зако-

ном Фурье: 

,J T   

где J – тепловой поток в единицах энергии на 

площадь за время; а T – пространственный 

градиент температуры. Таким образом, тепло-

проводность имеет размерность единицы энер-

гии на расстояние за время на градус K и часто 

аппроксимируется как изотропная величина, 

т.е. как скаляр. 

В программном пакете LAMMPS есть воз-

можность реализовать шесть способов расчета 

вязкости и четыре метода расчета теплопровод-

ности, включая как равновесные, так и неравно-

весные методы. 

В данной работе для расчета коэффициентов 

переноса был выбран метод Грина–Кубо [17, 

18], который позволяет одновременно рассчи-

тать вязкость и теплопроводность в полностью 

равновесном моделировании. 

Для вязкости выражение для вязкости на ос-

нове метода Грина–Кубо: 
 

0
0 0

0
( ) ( ) ,xz xz t

B

V
P t P t t dt

k T


    

 

которая связывает среднее значение автокорре-

ляции по ансамблю тензора напряже-

ния/давления к вязкости. Это можно сделать в 

полностью равновесном моделировании, в от-

личие от двух предыдущих неравновесных ме-

тодов, где импульс непрерывно течет через об-

ласть моделирования. 

В случае расчета теплопроводности формула 

Грина–Кубо связывает среднее значение авто-

корреляции по ансамблю потока тепла к тепло-

проводности: 
 

2 20 0
(0) ( ) (0) ( ) .

3
x x

B B

V V
J J t dt t dt

k T k T

 
     J J

 

Поток тепла можно рассчитать по флуктуа-

циям потенциала на атом и кинетические энер-

гии и тензор напряжений на атом в равновесной 

МД. 

 

РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ 
 

Изотопы гелия 
 

Валидация выбранных аналитических выра-

жений и методик молекулярно-динамического 

моделирования для расчета вязкости и тепло-

проводности гелия проведена на основе экспе-

риментальных данных при 1 атм [3, 9, 14] и при 

повышенных давлениях [3, 14]. Результаты рас-

четов в сравнении с данными [3, 9, 14] для нор-

мального давления представлены графически на 

рис. 1 – для вязкости и на рис. 2 – для тепло-

проводности в зависимости от температуры. 

Для повышенных давлений представлены 

результаты расчетов вязкости на рис. 3 для изо-

терм 223, 273 и 473 К в зависимости от давле-

ния, результаты расчетов теплопроводности 

представлены на рис. 4 для изотерм 300, 500, 

800 К в сравнении с экспериментальными дан-

ными. 

В табл. 2–3 представлена статистика 

отклонений результатов расчета вязкости гелия 

по формулам (4) и (7) от данных [3, 9, 14]. 

 
Таблица 2. Статистика отклонений расчетных 

значений вязкости гелия от данных [3, 9, 14]  

при 1 атм (среднее/ максимальное значение, %)  

в диапазоне температур > 200 К 
 

Выражение 

223.15–

1273.15 К [3] 

200– 

2200 K [9] 

200– 

2273 К 

[14] 

(4) 3.64/7.98 5.62/9.24 6.84/11.18 

(7) 3.64/7.98 5.62/9.24 6.84/11.18 

 

Таблица 3. Статистика отклонений расчетных 

значений вязкости гелия от данных [3, 14]  

при повышенных давлениях  

(среднее/максимальное значение, %) 
 

 

Выражение 

223.15–298.15 К 

7–70 МПа  

[3] 

273.15– 

1273.15 К 

0.1–50 МПа [14] 

 (4) 2.25/4.69 3.04/8.38 

(7) 0.87/2.17 2.44/8.38 
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Рис. 1. Вязкость гелия в зависимости от температуры при 1 атм. Линии – результаты расчетов:  

расчет 1 – по формуле (4), расчет 2 – по формуле (7). Символы MD_Lammps – результаты МД-моделирования, 

остальные символы – экспериментальные данные: 1 – [14], 2 – [3], 3 – [9] 

 

 

 
Рис. 2. Теплопроводность гелия в зависимости от температуры при 1 атм. Линии – результаты расчетов:  

расчет 1 – по формуле (9), расчет 2 – по формуле (10). Символы MD_Lammps– результаты МД-моделирования, 

остальные символы – экспериментальные данные: 1 – [14], 2 – [9] 

 
Рис. 3–6 и табл. 2–5 показывают, что при 

нормальном давлении все исследуемые выра-

жения для расчета вязкости и теплопроводности 

приводят к одинаковым результатам. Однако 

при увеличении давления расчеты на основе 

модифицированных в данной работе выражений 

(7) и (10) имеют более высокую точность по 

сравнению с предыдущими выражениями (4) и 

(9).  
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Рис. 3. Вязкость гелия в зависимости от давления на изотермах. Линии – результаты расчетов:  

расчет 1 – по формуле (4), расчет 2 – по формуле (7). Символы – экспериментальные данные: 1– [14], 2 – [3] 

 
Рис. 4. Теплопроводность гелия в зависимости давления на изотермах. Линии – результаты расчетов:  

расчет 1 – по формуле (9), расчет 2 – по формуле (10). Символы MD_Lammps – результаты МД-моделирования, 

остальные символы – экспериментальные данные: 1 – [14], 2 – [9] 

 

В табл. 4–5 представлена статистика от-

клонений результатов расчета теплопровод-

ности по формулам (9) и (10) от данных [9, 14]. 
 

Таблица 4. Статистика отклонений расчетных 

значений теплопроводности гелия от данных [9, 14] 

при 1 атм (среднее/ максимальное значение, %)  

в диапазоне температур > 200 К 
 

Выражение 200–1500 K [9] 200–3000 К [14] 

(9) 5.1/12.3 5.6/13.9 

(10) 5.1/12.3 5.6/13.9 

 

Таблица 5. Статистика отклонений расчетных 

значений теплопроводности гелия от данных [9, 14] 

при повышенных давлениях  

(среднее/максимальное значение, %) 
 

 

Выражение 

200–1500 К 

0.1–100 МПа 

[9] 

300–1500 К 

0.1–30 МПа 

[14] 

(9) 4.8/12.3 6.8/13.7 

(10) 4.5/12.3 6.7/13.7 

 



МОДЕЛИРОВАНИЕ СВОЙСТВ ПЕРЕНОСА ИЗОТОПОВ ГЕЛИЯ И ВОДОРОДА  

МЕТОДАМИ ТЕРМОДИНАМИКИ И МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ 

 

– 47 – 

Изотопы водорода 

 

Верификация выбранных выражений (4), (7) 

для расчета вязкости изотопов водорода (H2 и 

D2) и выражений (9), (10) – для теплопроводно-

сти проведена на основе экспериментальных 

данных при 1 атм [3, 9] и при повышенных дав-

лениях [3, 10, 14].  

Результаты расчетов вязкости в зависимости 

от температуры при давлении 1 атм для водоро-

да и дейтерия представлены графически на 

рис. 5 и 6 соответственно.  

 

 
Рис. 5. Вязкость водорода H2 в зависимости от температуры при 1 атм. Линии – результаты расчетов:  

расчет 1 – по формуле (4), расчет 2 – по формуле (7). Символы MD_Lammps – результаты МД-моделирования, 

остальные символы – экспериментальные данные: 1– [3], 2 – [9] 

 

 
Рис. 6. Вязкость дейтерия D2 в зависимости от температуры при 1 атм. Линии – результаты расчетов:  

расчет 1 – по формуле (4), расчет 2 – по формуле (7). Символы – экспериментальные данные: 1– [3], 2 – [9] 
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В табл. 6–7 представлена статистика откло-

нений результатов расчета вязкости водорода и 

дейтерия по формулах (4) и (7) от данных [3, 9]. 

 
Таблица 6. Статистика отклонений расчетных 

значений вязкости водорода H2 от данных [3, 9]  

при 1 атм (среднее/ максимальное значение, %) 
 

 

Выражение 
198.15– 

1273.15 К [3] 

200–2000 K [9] 

(4) 3.97/9.68 5.65/10.78 

(7) 3.95/9.61 5.64/10.78 

Таблица 7. Статистика отклонений расчетных 

значений вязкости водорода D2 от данных [3, 9]  

при 1 атм (среднее/ максимальное значение, %) 
 

 

Выражение 
198.15– 

1273.15 К [3] 

200–500 K [9] 

(4) 4.28/9.67 5.97/11.6 

(7) 4.26/9.61 5.93/11.53 

 
Результаты расчетов вязкости H2 в зависимо-

сти от давления на изотермах 300, 500, 1000 К 

представлены графически на рис. 7. 

 

 
Рис. 7. Вязкость водорода в зависимости от давления на изотермах. Линии – результаты расчетов:  

расчет 1 – по формуле (4), расчет 2 – по формуле (7). Символы MD_Lammps – результаты МД-моделирования, 

остальные символы – экспериментальные данные: 1– [3], 2 – [14] 
 

В табл. 8–9 представлена статистика от-

клонений результатов расчета вязкости водо-

рода и дейтерия соответственно по формулам 

(4) и (7) от данных [3, 10, 14]. 

 
Таблица 8. Статистика отклонений расчетных 

значений вязкости водорода H2 от данных [3, 10, 14] 

при повышенных давлениях  

(среднее/ максимальное значение, %) 
 

Выражение 

288.15 – 

523.15 К 

0.1–81 МПа 

[3] 

298.15 – 

423.15 К 

2–200 МПа 

[10] 

300 –1000 

К 

0.1–100 

МПа [14] 

(4) 6.9/15.83 8.6/14.6 3.45/17.1 

(7) 2.83/6.45 1.96/4.99 1.7/5.34 

 

Таблица 9. Статистика отклонений расчетных 

значений вязкости водорода D2 от данных [10]  

при повышенных давлениях  

(среднее/ максимальное значение, %) 
 

Выражение 
298.15 – 348.15 К 

2–200 МПа  [10] 

(4) 11.88/24.58 

(7) 3.07/6.03 

  
На основании проведенных верификаций 

формул для расчета вязкости и теплопроводно-

сти гелия и водорода на основе термодинамиче-

ского моделирования [2] оптимальными по точ-

ности являются модифицированные в данной 

работе выражения (7) и (10) соответственно, 

которые и использовались для дальнейших рас-
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четов коэффициентов переноса изотопов гелия 

и водорода.  

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

Для моделирования термодинамических и 

теплофизических свойств различных веществ и 

физических процессов широко применяется 

компьютерное моделирование методом молеку-

лярной динамики. Программный пакет 

LAMMPS позволяет моделировать не только 

термодинамические свойства веществ и смесей, 

в нем также реализуются несколько методов 

расчета коэффициентов вязкости и теплопро-

водности. В данной работе был рассмотрен ме-

тод Грина–Кубо, согласно которому тепловой 

поток рассчитывается на основе флуктуаций 

потенциальной и кинетической энергии и тен-

зора напряжений в стационарном равновесном 

моделировании. 

Для термодинамического моделирования ис-

пользуется теоретическое уравнение состояния 

на основе теории возмущений KLRR-T, позво-

ляющее рассчитать термические свойства газов 

(флюидов) в широкой области давлений и тем-

ператур. Одновременно с термодинамическими 

параметрами теория возмущений позволяет 

рассчитывать диаметр частицы в приближении 

твердых сфер и радиальную функцию распре-

деления твердых сфер, что дает возможность 

определять свойства переноса вещества на ос-

нове кинетической теории Чепмена–Энскога. 

В данной работе показано, что учет расчет-

ного значения фактора сжимаемости Z = 

= PV/RT, полученного с использованием теоре-

тической модели уравнения состояния, позво-

ляет повысить точность рассчитываемых значе-

ний коэффициентов переноса в области уме-

ренных температур.  

Сопоставление результатов молекулярно-

динамического и термодинамического модели-

рования свойств гелия и водорода, выполнен-

ных в данной работе, с экспериментальными 

данными демонстрирует согласие рассчитанных 

термодинамических свойств и свойств переноса 

исследуемых веществ в широком диапазоне 

давлений и температур. 
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This paper analyzes the analytical expressions available in the literature for calculating the coefficient of viscosi-

ty and thermal conductivity obtained from the Chapman-Enskog kinetic theory. A modification of the expressions is 

proposed taking into account the calculated value of the compressibility factor Z = PV/RT, obtained as a result of 

thermodynamic calculations using a theoretical model of the equation of state based on perturbation theory. To vali-

date the modified expressions, the Green-Kubo model for modeling transport properties by the molecular dynamics 

method is considered. This model allows, within one calculation, to simultaneously calculate both the viscosity and 

thermal conductivity values, having previously performed the statization of the system in the NpT ensemble. Molec-

ular dynamics and thermodynamic modeling of the transport properties of individual helium and hydrogen isotopes 

was carried out in the pressure range of 1–2000 atm and in the temperature range of 200–3000 K. The values of the 

viscosity and thermal conductivity coefficients were determined in the considered pressure and temperature range. It 

is shown that the use of modified analytical expressions for transfer coefficients makes it possible to calculate the 

viscosity and thermal conductivity of helium and hydrogen isotopes, taking into account the real pressure in the sys-

tem in accordance with experimental data and the results of molecular dynamics modeling over a wide range of 

pressures and temperatures, including the supercritical region. 
 

Keywords: transport properties, thermal conductivity coefficient, viscosity coefficient, perturbation theory, in-

termolecular interaction potential, equation of state, fluids, isotopes, helium, hydrogen. 
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