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温稠密和热稠密极端条件下的物质黏性在诸多场景有着重要应用, 例如: 惯性约束聚变靶丸设计、天体

结构演化研究、极端条件下界面不稳定性和混合发展规律研究等. 由于黏性实验技术能够达到的温压范围非

常有限, 因而, 极端条件下物质黏性数据的获取方式主要是通过理论计算. 本文阐述了计算温稠密和热稠密

极端条件下物质黏性的多种理论方法, 包括以量子分子动力学模拟 (QMD)为代表的数值模拟方法和以随机

游走屏蔽势黏性模型 (RWSP-VM)为代表的解析公式. 通过评估从低原子序数到高原子序数的多种单质 (H,

C, Al, Fe, Ge, W, U)的黏性数据, 讨论了各种方法的适用条件, 评估了各种解析公式的可靠性和适用范围.

可以看到, 数值模拟方法获得的数据量以及覆盖范围仍然有限, 不同的数值模拟方法之间还存在一定分歧,

解析公式仍然是快速获取大量黏性数据的可靠方式. 基于物理建模和模拟数据的拟合公式, 例如单质等离子

体 (OCP)模型、集成的 Yukawa黏性模型 (IYVM)等, 兼顾了模拟数据的精度和解析计算的效率. 基于物理

建模的 RWSP-VM, 不依赖于模拟数据, 却在较宽温压范围内具有与模拟数据相当的精度, 是获取温稠密和

热稠密物质黏性数据的高效方法. 本文数据集可在 https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00180访问获取.

关键词: 黏性, 分子动力学, 第一性原理计算, 动力学理论

PACS: 51.20.+d, 52.65.Yy, 31.15.A–, 05.20.Dd 　DOI: 10.7498/aps.74.20250861

CSTR: 32037.14.aps.74.20250861

 1   引　言

≈ 1.16 × 104

温稠密物质 (warm dense matter, WDM)通

常指温度和密度超过常态几个数量级情况下的物

质 [1],  粗略估计对应温度为几到十几电子伏特

(electron volt, eV, 1 eV    K), 压力为

百万大气压或更高 [2];  而热稠密物质 (hot dense

matter,  HDM)则对应更高的温度 ,  通常为几百

eV到几十万 eV[3]. WDM和 HDM都处于高温高

压的极端条件, 该条件下物质的输运性质, 尤其是

黏性 (又称黏滞系数)数据对许多应用领域起着重

要作用. 例如, 惯性约束聚变中的靶丸设计 [4]、天体

结构演化的研究 [5]、极端条件界面不稳定性和混合

的发展 [6].

极端条件物质的黏性数据获取在实验上较为

困难, 数据量很稀少. 因此, 研究者们通过理论计

算方法得到极端条件的黏性. 通常包括两类方法,

一类是分子动力学 (molecular dynamics, MD)模

拟, 另一类是基于物理图像建立模型.
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通过 MD模拟, 可以得到给定条件下的系统

内各粒子的运动状态, 进而计算所需的物理量. 对

于黏性的计算, 可以使用 Green-Kubo公式 [7]. 在

MD模拟中, 量子分子动力学 (quantum molecular

dynamics, QMD)模拟是一个较为准确的方法. 因

为 QMD的核心是基于第一性原理, 这使得在计算

动力学的过程中可以对粒子间的相互作用势不做

任何人为的假设. 考虑的主要是库仑势结合电子云

的屏蔽效应. 其中, 电子结构可通过密度泛函理论

(density functional theory, DFT)计算, 而离子的

运动则可用来自于离子和电子共同贡献的势计算.

Alfé和 Gillan[8] 开创性地使用 QMD计算了液态

Al和 Fe-S的黏性. 王帅创等使用 QMD分别计算

了 Al (密度为 4.27 g/cm3, 温度为 0.5—1 eV)[9] 和
Pu (密度为 15.7—20.1 g/cm3, 温度为 0.1—1 eV)[10]

的黏性, 均对应液态区域. 王聪等使用 QMD计算

了 Be (密度为 5 g/cm3, 温度为 1—10 eV)[11] 和 Fe

(密度为 20 g/cm3, 温度为 1—15 eV)[12] 的黏性, 均

对应于液态到WDM区域. 李大芳等 [13] 使用 QMD

计算了 H—He混合物 (密度为 0.3—2.3 g/cm3, 温

度为 0.1—8 eV)的黏性, 对应液态到WDM区域.

李治国等 [14] 使用 QMD也计算了 H—He混合物

(密度为 1 g/cm3, 温度为 0.4—1 eV)的黏性, 对应

液态区域. 王朝棋等 [15] 使用 QMD计算了 Ne(密

度为 0.9—10 g/cm3, 温度为 0.1—10 eV)和 Kr(密

度为 1.5—12 g/cm3, 温度为 0.1—10 eV)的黏性,

对应液态到 WDM区域 .  程宇清等 [16] 通过结合

QMD和深度学习方法构建了 Al的深度势能

(deep potential, DP), 并利用 DP通过 MD模拟

计算了 Al (密度为 2.35—4.27 g/cm3, 温度为 0.1—

5 eV)的黏性, 对应液态到WDM区域. 由于粒子

间相互作用可以直接使用 DP而不必在 MD模拟

时的每一步利用 DFT等方法重新计算, 使得大大

降低了模拟时的计算耗时.

此外, 侯永等 [17] 开发了平均原子超网链近似

(average  atom  model  combined  with  the  hyper-

netted chain approximation, AAHNC)方法, 通过

结合平均原子 (average atom, AA)模型 [18,19] 与超

网链 (hypernetted chain, HNC)[20–22], 可以降低计

算消耗,  从而增加模拟时允许的原子数目 .  AA

HNC通常对于液态到WDM区域的计算效果较好.

对于更高温度或密度的物质, 即 HDM, 仅基

于第一性原理的 QMD不再是一个合适的方法 .

原因主要有两个 [23].  第一 ,  当温度增加时 ,  保证

QMD模拟准确性的 Kohn-Sham轨道 [24] 数目将

迅速增加, 从而大大增加了计算的消耗, 使得温度

高于 10 eV以上的计算变得极为困难; 第二, QMD

模拟采用的电子-离子相互作用通常用一个赝势描

述, 该赝势假设核电子和价电子之间有明确的分

别. 然而在高压情况下, 所有的电子包括核电子迟

早都会被电离, 使得以上假设不再适用. 因此, 对于

HDM需要采取更合适的方法, 无轨道分子动力学

(orbital-free molecular dynamics, OFMD)就是一

种对 HDM更适应的方法 [23,25]. 它主要针对需要计

算轨道的电子动能自由能项做了 Thomas-Fermi

展开 [26], 这样不需要计算轨道, 同时大大降低了计

算消耗.

尽管 MD方法可以有效地计算极端条件的物

质黏性, 然而若需要大量的黏性数据, 其计算消耗

仍然较大. 因此, 针对极端条件开发合适的方法及

模型计算黏性是非常有必要的.

Daligault等 [27] 发展了一种无需分子动力学模

拟即可计算极端条件黏性的方法. 他们利用平均原

子 (AA)模型 [28,29] 计算关联函数, 进而得到有效势;

将该势代入有效势理论 (effectve potential theory,

EPT)[30,31] 可直接计算出黏性. 他们首先使用该方

法 (简记为 EPT+AA)计算了 H (密度 8 g/cm3,

温度 1—100 eV)和 Fe (密度 7.85 g/cm3, 温度 10—

500 eV)的黏性.

Haxhimali等 [32] 通过结合利用 Yukawa势的

Chapman-Enskog输运理论 (CEY)[33] 和 Murillo建

立的 Yukawa黏性模型 (Yukawa viscosity model,

YVM)[34] 建立了一个混合动力学黏性 (hybrid kine-

tics-molecular dynamics, KMD)模型. KMD模型

可以计算从强耦合到弱耦合较大范围内的黏性, 其

中强耦合和弱耦合区域的准确性分别取决于

YVM和 CEY的准确性.

Johnson等 [35] 建立了一个集成的Yukawa黏性

模型 (integrated Yukawa viscosity model, IYVM).

IYVM是在 YVM[34] 基础上的一个改进, 通过更多

的模拟数据, 将 YVM中几个固定的参数设定为可

变的参数并进行更精确的拟合. 因此, IYVM相对

于 YVM适用范围更广, 更加准确.

Stanton和Murillo[36] 基于 Boltzmann方程和

库仑对数 (Coulomb logarithm), 并利用 Chapman-

Enskog输运理论 [33] 建立了一个输运模型 (Stanton-
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Murillo transport, SMT). SMT将若干相关的复

杂函数通过参数拟合方式给出了相对简洁的表达

式, 从而提供了可以计算黏性的解析表达式. SMT

的适用范围随着屏蔽参数 k 的增加而增加.

Arnault[37] 通过将束缚电子在每个原子核周围

偏离均匀背景 (凝胶)的自由电子密度部分组合,

进行了 MD模拟. 结合模拟数据及几个其他人提

出的黏性公式, 通过拟合参数给出了强耦合到弱耦

合区的一个黏性表达式. 该方法可称为赝离子凝

胶 (pseudo-ion in jellium, PIJ)模型.

κ = 0

Γ κ = 0

Daligault等 [38] 给出了一个在   条件下计

算单质等离子体 (one component plasma, OCP)

的黏性公式, 其中的参数是用他们的 MD模拟数

据进行拟合. 该公式主要适用于弱耦合区, 因为当

耦合参数  较大时, 会导致  的近似不再适用,

从而使该公式不适用.

程宇清等 [39,40] 通过详细解析 WDM和 HDM

的特性, 基于高速粒子随机运动以及由于屏蔽效应

导致的屏蔽势假设, 给出了一个无需拟合参数的解

析公式, 用于计算WDM和 HDM的黏性. 本文将

该模型及其扩展模型统称为随机游走屏蔽势黏性

模型 (random-walk  shielding-potential  viscosity

model, RWSP-VM). 经过研究验证 [39,40], RWSP-

VM具有普适性、准确性、解析性及高效性等特点.

换言之, 该模型可以使用解析公式实现绝大多数单

质准确、迅速的计算, 从低原子序数 (低 Z)到高原

子序数 (高 Z).

总体而言, 极端条件物质的黏性可以通过MD

模拟和物理建模的方式获得. 不同的方法其准确

性、普适性、适用范围均有差异.

本文将详细介绍几种计算极端条件物质黏性

的方法, 包括 OFMD, AAHNC, EPT+AA, KMD,

YVM, IVYM, SMT, PIJ, OCP以及 RWSP-VM.

由于 RWSP-VM的普适性、准确性、解析性及高

效性, 将它与各个方法对多种单质的黏性计算结果

进行对比分析, 包括 H, C, Al, Fe, Ge, W以及 U,

通过综合评估黏性数据, 最后给出对于黏性计算的

合理建议. 本文使用的数据一部分来源于已发表文

献的结果, 一部分来源于本文提到的模型公式计算

的结果. 需要注意的是, 由于已发表文献中的黏性

数据不能涵盖所有的元素, 所以, 针对每个元素, 本文

并不能使用上述所有方法进行评估. 在尽可能使用

多种方法时, 会因此忽略那些没有已知数据的方法.

 2   黏性重要物理量

在进行MD模拟时, 经过长步数的计算后, 得

到每步的应力张量等物理量, 然后需要使用 Green-

Kubo公式 [7] 进行计算得到黏性: 

η =
V

kBT

∫ ∞

0

⟨σαβ(0)σαβ(t)⟩ dt, (1)

σαβ =
1

V

(∑
i
piαpiβ/mi+∑

i
riαfiβ

)
{α, β} = {x, y, z}

σj ηj σ1 = σxy σ2 = σyz

σ3 = σzx σ4 = (σxx − σyy)/2 σ5 = (σyy − σzz)/2

η =
1

5

∑5

j=1
ηj

其中, V 是系统的体积;  

 是应力张量的非对角元, 下标 i 表示粒

子的序号, 下标   代表笛卡尔直角

坐标系的方向分量, m 是质量, p 和 r 分别为动量

和坐标, f 是受力. 计算黏性时, 通常使用这 5个应

力张量  分别计算出黏性  ,   ,   ,

 ,   ,   ,

并取平均值得到最终的黏性  .

Z Z

Z

Z =
1

n

∑Z

j=1
jnj nj

在进行物理建模时, 会涉及离子间的相互作

用, 主要为库仑相互作用, 因此不可避免地会使用

平均电离度  , 计算  的准确性将影响到最终黏性

计算的准确性. 尽管平均电离度  并没有统一的定

义 [23], 但是通常可以被定义为离子被电离出的电

子数的平均值, 即   , 其中   是系

统里电离 j 个电子 (或净电荷数为 j)的离子数密

度, n 是总离子数密度.

Z

Z

Z

Z

对于WDM和HDM, 我们已在文献 [39]的图 2

中对多种计算  的方法进行了对比评估, 得到的结

论是, Thomas-Fermi(TF)模型 [41] 由于其准确性

和使用时的便捷性, 是一个合适的计算   的方法.

本文产生黏性数据使用的  均由 TF型计算得到.

More[42] 给出了由 TF模型计算   的拟合公式, 详

细见附录 A.

Γ Γ

其余重要的参数以及本文使用符号所表示的

物理量均已列在附录 B的表 B1中. 其中耦合参数

 描述系统的耦合强度,    越小, 耦合越弱, 对应

更高的温度或 (和)更低的密度. 屏蔽参数 k 描述

系统的屏蔽效果, k 越小, 屏蔽效果越小, 对应更高

的温度. 电子简并参数 q 描述系统的电子简并程

度, q 越大, 简并越弱, 对应更高的温度.

尽管对 WDM没有一个严格的定义, 但是可

以用 q 对 WDM作一个粗略的估计 ,  即 WDM

对应 q 数量级接近 1的情况 [1]. 由此, HDM则对应

温度比 WDM更高的区域. 更具体地, 在本文中,
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0.1 < θ < 10 θ < 0.1

θ > 10

不妨粗略定义  为WDM, 而   和

 分别定义为液态区和 HDM区.

值得强调的是, 尽管本文对于几种方法在液态

区的黏性也给予了少量分析和评价, 但是本文的侧

重点仍是对极端条件即WDM和 HDM黏性的评

估, 因此最后给出对于黏性计算的建议也只针对

WDM和 HDM.

 3   分子动力学方法

本节内容将主要介绍 3种 MD方法, 从基于

第一性原理的 QMD出发, 到改进的分别适用于

HDM和WDM高效计算的 OFMD和 AAHNC.

 3.1    量子分子动力学 (QMD)

量子分子动力学 (QMD), 也可称为第一性原

理分子动力学. 在 Alfé和 Gillan的工作中 [8], 他们

的模拟是基于 DFT、赝势以及平面波基组, 其中的

电子-离子相互作用由超软 Vanderbilt赝势描述 [43].

通常, QMD模拟可以使用VASP (Vienna ab initio

simulation package)软件包 , 每一步 MD都会计

算电子基态, 这样可以在每个时间步上提供一个不

错的电子电荷密度, 从而减少达到自洽所需要的循

环次数. 通过如此的MD模拟, 得到每一个时间步

的应力张量, 而后代入Green-Kubo公式, 即 (1)式,

即可获得黏性数据. 一般而言, QMD模拟对大部

分液态区的表现都较为准确, 且计算消耗在可接受

范围. 但是, 正如引言所述, 当温度增加时, 其计算

消耗将迅速增加, 且所使用的赝势假设不再成立,

导致当过渡到 WDM特别是 HDM区域, 传统的

QMD逐渐变得难以适用. 因此, 在这些区域需要

对 QMD进行改进.

 3.2    无轨道分子动力学 (OFMD)

F (n, T )

无轨道分子动力学 (OFMD)[23,25] 是其中一种

针对 QMD的改进方法, 可用于模拟 HDM. 在此

区域, 由于高温高压条件下的 DFT计算瓶颈在于

轨道的计算, OFMD提供了一种不需要计算轨道

的方法, 其具体思路如下. 电子系统的自由能 

通过其密度的隐函数表示: 

F (ne) = Uee(ne) + Uei(ne) + Fxc(ne) + Fe(ne), (2)

Uee Uei其中,   是 Hartree电子-电子相互作用,   是电

Fxc Fe

ne

子-离子相互作用,   是交换关联项,   是电子动

能自由能. 电子密度  可以表示为 

ne(r) =

∞∑
i=1

ni |ψi(r)|2 , (3)

ni ψi其中  是量子态 i 的 Fermi-Dirac分布,   是量子

态 i 的波函数.

Fe

ne(r) Fe

在 (2)式中, 只有  需要计算轨道, 其他的几项

只需要涉及电子密度  . 如果将   用 Thomas-

Fermi展开 [26], 那么将不需要计算轨道. 到此, (2)式

的所有项都可以严格地通过实密度泛函方法得到. 涉

及 OFMD相关物理量的具体计算可以参考文献 [23].

当在局部密度近似中考虑交换关联项的贡献, 并使

用 Thomas-Fermi近似来表示动态电子自由能, 则一

般认为 OFMD是处于 Thomas-Fermi-Dirac水平的,

并由此产生出了 Thomas-Fermi-Dirac分子动力学

(TFDMD); 如果忽略交换关联项的贡献, 则可称为

Thomas-Fermi分子动力学 (TFMD)[44].

 3.3    平均原子超网链近似 (AAHNC)

cαβ(r) hαβ

平均原子超网链近似 (AAHNC)[17] 是另一个

针对 QMD的改进方法, 可用于模拟WDM. 在此

区域多种效应同时存在, 需要一致妥善处理, 如部

分电离、电子简并、束缚态能级位移、压致电离、离

子-离子强耦合, 尤其是对于电子-离子耦合系统的

精确描述. AAHNC是平均原子 (AA)模型 [18,19] 和

超网链 (HNC)近似方法 [20–22] 的结合. 在计算电子结

构时使用 AA模型, 同时其他离子对电子结构的影

响使用 HNC. 由于WDM不再适用弱耦合近似, 关

联函数不能再用热运动的小微扰处理, 需要考虑更

高阶的关联项. 这可以使用流体理论的积分方程得

到: 引入直接关联函数  , 其与总关联函数 

关系可通过 Ornstein-Zernike方程表示为 [20]
 

hαβ(r) = cαβ(r)+
∑
γ

∫
dr′ cαγ(r′)hγβ(|r−r′|). (4)

gαβ(r)然后使用 HNC闭合关系得到关联函数  : 

gαβ(r) = exp
[
−ϕαβ(r)

kBT
+ hαβ(r)− cαβ(r)

]
. (5)

AAHNC具体计算步骤如下.

1)首先给定一个初始的关联函数; 2)计算初

始的电子势;  3)基于该电子势求解狄拉克方程

(Dirac equation),  并且得到化学势及电子密度 ;

4)用旧的关联函数计算新的电子势; 5)判断电子
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结构是否自洽, 若否, 则重复 3)—4)步骤, 直到自

洽;  6)基于该电子结构并根据改进的 Gordon-

Kim方法 [45,46] 计算离子-离子对势; 7)使用 HNC

近似计算新的关联函数, 并与旧的关联函数对比,

判断离子结构的结果是否收敛, 若否, 则从步骤 2)

开始按照顺序再算一次, 直到收敛. 最后得到的是

自洽 (收敛)的电子和离子结构. 利用电子和离子

结构, 即可进行MD模拟.

由于 AAHNC电子结构的计算考虑了离子对

电子结构的影响, 这种处理方式能够更准确地计算

电子和离子之间的相互作用.

此外, 侯永等利用 AAHNC方法, 分别结合经

典分子动力学 (classical  molecular dynamics,  简

记为 CMD)和 Langevin分子动力学 (Langevin

molecular dynamic, 简记为 LMD)模拟计算了 Al,

Fe, U的黏性 [39,47,48]. CMD在计算每步时对于每

个离子的牛顿方程只考虑离子间的相互作用力,

LMD则在此基础上加入了由于电子-离子相互作

用而导致离子额外受到的摩擦力. 对于 HDM, 由

于存在大量电离的电子, 电子对离子的动力学影响

将变得重要, 因此 LMD的考虑将会更合理一些.

 4   物理建模

当对黏性数据有大量需求时, MD模拟将不是

一个高效的方法. 本节将介绍若干种模型方法, 可

以快速地计算相应范围的黏性.

 4.1    有效势理论结合平均原子模型 (EPT+
AA)

ϕαβ(r)

gαβ(r)

ϕαβ(r)

通过使用有效势理论 (EPT)[30,31] 结合平均原

子 (AA)模型, 以及由经典离子和量子电子流体混

合 (即双组分等离子体 ,  two-component plasma,

TCP)[28,29] 所满足的液体理论的积分方程 (即

Ornstein-Zernike方程), 可以不需要进行 MD模

拟的方法即可计算物质的黏性 [27].  EPT+AA主

要分为两个部分, 一个是 EPT, 核心物理量为有效

势  , 将其代入 Chapman-Enskog的输运理

论可以得到包括黏性在内的各种输运系数; 另一

个是 AA-TCP, 输出的核心物理量为径向分布

函数  (又称关联函数), 使用它即可迅速得

到  . 接下来将详细介绍各个物理量的计算

方法.

Z

Vαβ(r)

Vαβ(r) gαβ(r)

gαβ(r)

在 AA-TCP方法中, 等离子体被看成是全同

的、球对称的赝原子, 即一个带有电荷 Z 的原子核

以及它的 Z 个电子, 电子是束缚或自由的. 一个赝

原子的电子结构可由 DFT的 AA模型确定. TCP

的物理描述为: 离子使用经典方法描述, 电子流体

使用量子方法描述, 其中, 离子定义为原子核及其

束缚的电子组成的实体, 它带有电荷  , 用于中和

离子电荷的屏蔽电子组成了电子流体. 对于赝原

子分子动力学 (pseudo-atom molecular dynamics,

PAMD)模拟, 其势函数记为   . 通过解带有

 和   的 Ornstein-Zernike方程 [49,50], 可

以得到  . 详细可见文献 [50]的 (1)—(6)式.
在 EPT方法中, 有效势可由上述得到的径向

分布函数表示为
 

ϕαβ(r) = −kBT ln [gαβ(r)] . (6)

ϕαβ(r)获得  后, 将其作为 Chapman-Enskog输运

理论的输入物理量代入, 详见下文.

二体碰撞的散射角可以表示为
 

Θ(b, u) =

∫ ∞

r0

b√
1− b2/r2 − 2ϕαβ(r)/(µαβu2)

dr
r2
,

(7)

α = β µαβ = mαmβ/(mα +mβ) u =

|vα − vβ | α = β

u = |vα − v′
α| r0

1− b2

r20
−

2ϕαβ(r0)

µαβu2
= 0

其中, a 和 b 用于标记粒子种类, 对于单质可取

 ;   是约化质量;  

 是两个碰撞粒子的相对速度 (若  

则  ); b 是碰撞参数;    是最近距离,

可由 (7)式分母的最大根计算得到 , 即  

 . 于是, l 阶动量转移散射截面可以表

示为
 

σ
(l)
αβ(u) = 2π

∫ ∞

0

[
1− cosl(π− 2Θ)

]
b db. (8)

σ0 =
πq2αq2β
µ2
αβv

4
αβ

qα qβ

v2αβ =

2E
(k)
α /mα + 2E

(k)
β /mβ = 2kBT/µαβ E

(k)
α

(l, k)

并且记  作为参考散射截面,    和  

分别为粒子 a 和 b 的电荷量, 热速度平方  

 ,   为第 a 种

粒子的动能. 进而,   阶的“广义库仑对数”可以

表示为
 

Ξ
(l,k)
αβ =

1

2

∫ ∞

0

σ
(l)
αβ

σ0
ξ2k+3exp(−ξ2) dξ, (9)

ξ ≡ u/vαβ Ξαβ = Ξ
(1,1)
αβ其中,    . 并且, 记   为最低阶

项. 然后, 参考碰撞频率可以表示为
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ναβ ≡
16
√
πq2αq2βnβ

3mαµαβv3αβ
Ξαβ , (10)

nβ (l, k)其中,   是第 b 种粒子的数密度. 最后,   阶的

碰撞积分可以表示为 

Ω
(l,k)
αβ =

3

16

mα

µαβ

ναβ
nβ

Ξ
(l,k)
αβ

Ξαβ
. (11)

上述 (7)—(11)式可在文献 [30]的 (6)—(11)式或

文献 [33]中找到.

最终, 将 (11)式代入Chapman-Enskog输运理

论, 黏性的 1阶近似公式可由文献 [33]的 (9.84)式

或文献 [32]的 (25)式表示为 

ηEPT = [ηCE]1 =
5

8

kBT

Ω
(2,2)
αβ

, (12)

α = β式中,   表示该公式适用于计算单质的黏性.

Γ < 30

Daligault等 [27] 利用 EPT+AA方法计算了

H和 Fe的黏性. 根据计算结果, 该方法在 WDM

和 HDM区域与 QMD和 OFMD的结果符合很

好. 但是, 当温度继续降低时, 相对 MD的计算结

果, 该方法计算的黏性偏小. 这是因为, 系统所有

粒子的动能及势能均对黏性有贡献,  而 EPT+

AA使用了 Chapman-Enskog输运理论的公式, 该

公式考虑的主要是动能对黏性的贡献. 当温度较

高时, 动能的贡献远大于势能, 占主导地位, 这使

得 EPT+AA在较高温度对黏性的估计较为准确. 当

温度较低时, 势能的贡献将变得不能忽略, 甚至会

起主导作用, 这使得仅考虑了动能贡献的Chapman-

Enskog理论对黏性有所低估, 即 EPT+ AA在较

低温度会低估黏性. 根据 Daligault的对比结果,

EPT+AA的适用范围估计为  .

 4.2    混合动力学黏性模型 (KMD)

混合动力学黏性模型 (KMD)[32] 是一种结合了

2种黏性模型的混合模型. 其中一种是 Chapman-

Enskog输运理论 [33] 结合 Yukawa势, 另一种是由

Murillo建立的 Yukawa黏性模型 [34]. 尽管原文对

于该模型的简称为 KMD, 但是MD模拟是为了分

析弱耦合和强耦合分别适合哪个模型, 从而将两个

模型混合后得到的最终模型. 因此, 在该模型建立

后实际上不需要 MD模拟. 故本文将该方法放在

模型部分.

Haxhimali等 [32] 采用 MD模拟, 计算了温度

在 100—500 eV, 离子数密度在 1025 cm–3, Ar粒子

数百分比在 0—50%的氘-氩 (D-Ar)混合物的黏

性. 其中, 离子间的相互作用势使用屏蔽的库仑势,

即 Yukawa势: 

ϕ(r) =
q2

r
exp(−r/λ), (13)

λe

λi λtot λeffD

其中, l 为屏蔽距离. 在此, 给出几个可能用到的取

值: 电子导致的屏蔽距离  , 离子导致的屏蔽距离

 , 总屏蔽距离  , 有效德拜屏蔽距离  , 分别

表示如下: 

λe ≈

√√√√√√ε0

√
(kBT )2 +

(
2

3
EF

)2

nee2
, (14a)

 

λi =

√
ε0kBT

nZ2e2
, (14b)

 

λtot =
1√

λ−2
i + λ−2

e

, (14c)

 

λeffD =
√
λ2tot + a2ws, (14d)

λ = λe其中MD模拟使用了  .

 4.2.1    CEY

η1 = [ηCE]1 Ω
(l,k)
αβ

λ = λeffD

KMD的第 1种模型 CEY[32,33] 使用公式已由

(12)式给出  , 但是, 在计算  时, 使

用的势函数为 Yukawa势 (13)式 (而不是 EPT-

AA通过相关函数给出的势), 且  .

Haxhimali等 [32] 将 KMD的 MD模拟数据和

CEY的结果对比发现, 温度越高, 两者符合越好;

温度越低, 两者相差越大. 这是因为MD模拟考虑

了动能和势能的贡献, 而 CEY来源于 Boltzmann

方程只考虑了动能的贡献, 所以会比 MD模拟数

据偏低. 当温度较高时, 动能占主导作用, 势能影

响较小, 所以两者相差不大; 当温度较低时, 势能

的影响变得可观, 所以两者相差较大.

 4.2.2    YVM

KMD的第 2个模型为 YVM[34], 定义屏蔽参

数 k 为 

κ = aws/λe. (15)

Γ于是, 黏性由  和 k 这 2个参数决定, 可以表示为 

ηYVM=η0

(
0.0051

Γm

Γ
+0.374

Γ

Γm
+0.022

)
, (16)

κ = 2 3式中的 3个系数均由   和   的 MD数据拟合,
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ωE

尽管它们的值依赖 k, 但由于变化较小, 所以此处

给出一个固定的平均值. 引入 Einstein频率  : 

ωE =
1√
3
ωpexp

(
−0.2κ1.62

)
, (17)

η0(16)式的  可表示为 

η0 =
√
3ωEmna

2
ws

=
√

3mΓkBTnawsexp
(
−0.2κ1.62

)
; (18)

Γm Γ -κ  为  平面的熔化边界, 可表示为 

Γm = 171.8 + 82.8
[
exp

(
0.565κ1.38

)
− 1

]
. (19)

2 < Γ < 1000 0.1 < κ < 3

Γ < 1

YVM的适用范围取决于使用的 MD数据的

范围,  大致为   及   ,  对应

WDM和液态区. 这意味着, 在弱耦合区  (通

常对应 HDM), YVM将会偏差较大.

 4.2.3    混合 CEY和 YVM

根据 4.2.1节和 4.2.2节的分析可知 ,  CEY

在弱耦合区表现较好, 而 YVM在强耦合区表现较

好. 因此, KMD将两者结合给出一个计算黏性的

公式, 可表示为 

ηKMD ≈
(
[ηCE]

2
1 + η2YVM

)1/2
, (20)

Γ < 1000 κ < 3

在弱耦合区和强耦合区, 该公式计算的结果与 D-

Ar混合物的黏性数据符合较好 .  综合 CEY和

YVM的适用范围, 可以估计 KMD的适用范围大

致为  且   . 值得强调的是, 对于液态

区, 尽管 YVM声称符合较好, 但由于将所有元素

的液态 MD黏性数据都用于 YVM的参数拟合显

然是不可能的, 所以总会出现 YVM对一些元素在

液态区的黏性估计差距较大. 例如 YVM相关文献

里提到的 Au和 Ag, YVM对它们在熔点附近的黏

性计算较实验值最高低估了约 40%, 温度越低差别

越大 [34]. 这是由于液态区的粒子间相互作用相对

更加复杂, 通过一个统一的模型 (参数确定)计算

大部分元素在该区的黏性是很有挑战性的. 因此,

在液态区时, 需谨慎使用 YVM以及 KMD.

 4.3    集成的 Yukawa 黏性模型 (IYVM)

Γm/Γ

Γ/Γm

集成的 Yukawa黏性模型 (IYVM)[35] 是一个

在 YVM基础上的改进模型, 由 Johnson等建立.

改进方式为将 (16)式中的 3个固定系数及  

和  的幂次更改为和 k 相关的表达式, 即 

ηIYVM=η0

[
A (Γm/Γ )

a
+B (Γ/Γm)

b
+C

]
, (21)

其中的拟合系数可以表示为 

A(κ) = (1.45− 1.04κ+ 0.369κ2)× 10−4, (22a)
 

a(κ) = 1.78 + 0.13κ− 0.062κ2, (22b)
 

B(κ) = 0.3 + 0.86κ− 0.69κ2 + 0.138κ3, (22c)
 

b(κ) = 1.63− 0.325κ+ 0.24κ2, (22d)
 

C(κ) = 0.015 + 0.048κ0.754. (22e)

0.1 < Γ < 1

κ = 1, 2, 3

0.1 < Γ < 1000 0.1 <

κ < 3

拟合时, IVYM相比 YVM增加了 

及  的 MD数据, 因此 IYVM适用范围

增加了 HDM区, 即增大为  及 

 . 与 YVM同理, 需要谨慎对待 IYVM在液

态区的使用.

 4.4    Stanton-Murillo 输运模型 (SMT)

Stanton和Murillo[36] 将有效势用于Bolzmann

方程的 Chapman-Enskog解, 特别地, 他们使用了

一些变换变量表示碰撞积分, 以方便计算这些参数

从而计算黏性. 其中碰撞积分可表示为 

Ω(l,k)
αα =

√
2π
µαα

q4

(kBT )3/2
K(l,k)(g), (23a)

 

K(l,k)(g)≡gk
∫ ∞

0

dw exp(−gw2)w2k+3σl(w), (23b)
 

g =
q2

λkBT
, (23c)

 

w2 =
µααλu

2

2q2
, (23d)

 

σl(w) =
σ
(l)
αα

2πλ2 , (23e)

λ = λeff这里  使用等效蔽距离, 可表示为 

λeff =

[
1

λ2e
+

1

λ2i

1

1 + 3Γ

]−1/2

. (24)

于是, (23c)式可以表示为 

g = Γ

(
κ2 +

3Γ

1 + 3Γ

)1/2

, (25)

κ = aws/λe λe式中的屏蔽参数为  , 其中   可以使用

(14a)式, 但是有一个使结果更准确的值为 

λe =

√√√√√ε0

[
(kBT )p +

(
2

3
EF

)p]1/p
nee2

, p =
9

5
, (26)

其中, p = 9/5的相对误差在 1.1%以下, 优于 p = 2
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K(l,k)(g)的 2.5%以下的相对误差 .  为便于计算   ,

Stanton和 Murillo对其做了较高精度的拟合, 可

表示为 

K(l,k)(g) ≈

K(l,k)
WC (g), g < 1,

K(l,k)
SC (g), g > 1,

(27)

其中, 弱耦合项可以表示为 

K(l,k)
WC (g) = − l

4
(k − 1)! ln

 5∑
j=1

ajg
j

 ; (28)

强耦合项可以表示为 

K(l,k)
SC (g) =

b0 + b1ln(g) + b2ln2(g)
1 + b3g + b4g2

. (29)

(l, k) aj bj

(2, 2)

针对不同的  阶, 拟合系数  和  取值不

同. 但是由于在此只使用了  阶, 所以此处只列

出该组系数, 参见表 1. 其余阶的系数可在 SMT

原文 [36] 找到.
 
 

表 1    约化的碰撞积分 (28)式和 (29)式在 (2, 2)阶的

拟合系数 [36]

Table 1.    Coefficients  for  Eqs.  (28),  (29)  of  the  reduced

collision integrals at index pair of (2, 2)[36].

a1 a2 a3 a4 a5

0.85401 –0.22898 –0.60059 0.80591 –0.30555

b0 b1 b2 b3 b4

0.43475 –0.21147 0.11116 0.19665 0.15195
 

最后,  利用上述关系根据 Chapman-Enskog

公式, 即 (12)式导出 SMT的单质黏性公式为 

ηSMT =
5

8

kBT

Ω
(2,2)
αα

=
5

16

√
m(kBT )

5/2

√
πq4K(2,2)(g)

. (30)

κ=1, 2, 3 1 < Γ < 100

κ = 1 Γ < 10

Γ > 10

Γ

κ = 2

Γ = 20 κ = 3 1 < Γ < 100

Γ

κ = 1, 2

κ = 1, 2, 3 Γ Γ < 10

Γ < 20 Γ < 100 Γc

Stanton和Murillo使用他们提出的 SMT分别

计算了  ,   时的黏性, 并与MD

结果进行了对比. 结果显示, 对于  , 在 

时,  SMT和 MD数据符合较好 ,  但在   时 ,

SMT较 MD有些许低估, 且   越大低估越多. 类

似的结果在  时也有出现, 但出现低估的临界

点大致在  . 对于  , 在整个 

范围 SMT和 MD数据均符合较好. 但根据 SMT

使用的动力学理论, 当  继续增加时, 可以合理地

推测, 和  的情况类似, SMT与MD相比也

会逐渐开始低估. 因此, SMT适用范围可以估计

为, 当  时,   分别要求大致满足  ,

 ,   . 或者, 可以将临界点  看成 k 的

1 ⩽ κ ⩽ 3 Γ < Γc(κ) =

9.0− 0.277exp(κ) + 0.239exp(2κ)

函数并给出一个合适的拟合, 即对于一定范围的屏

蔽参数  ,  适用范围估计为  

 .

 4.5    赝离子凝胶模型 (PIJ)

赝离子凝胶模型 (PIJ)由 Arnault[37] 提出. 通

过将束缚电子与一部分自由电子密度进行组合, 其

中后者是偏离每个原子核周围均匀背景 (凝胶)的

自由电子, 然后针对电荷分布进行多极展开. 在展

开的最低阶, 用一个点状的赝离子代替每一个具有

额外自由电子分布的离子, 这些离子在凝胶中与其

他离子相互作用. 通过结合弱耦合区的 Fokkere-

Plancke-Landau(FPL)黏性公式 [51] 和强耦合区的

Bastea[52] 黏性公式 ,  并拟合它们连接区域得到

PIJ黏性公式, 其中约化的黏性可以表示为 

η∗PIJ =



η∗FPL = 0.965

√
π
3

Γ−5/2

ln
(

2√
3Γ 3/2

) , Γ < 0.1535,

0.737Γ−2.07, 0.1535 ⩽ Γ < 0.5,

η∗B = b1Γ
−2 + b2Γ

−0.878 + b3Γ, Γ ⩾ 0.5,
(31)

b1 = 0.482, b2 = 0.629, b3 = 1.88× 10−3其中,    .  最

后得到 PIJ黏性为 

ηPIJ = mna2wsωp η
∗
PIJ. (32)

0.05 ⩽ Γ

⩽ 100

Γ

Γ

Arnault[37] 使用 PIJ计算了氘氚 (DT)在密度

为 5 g/cm3 和 12.5 g/cm3, 温度为 2—10 eV的黏

性, 结果与 QMD的结果符合较好. 同时, 他还使

用 PIJ计算了 Pu在密度为 20—100 g/cm3, 温度为

50—5000 eV的黏性, 结果与 OFMD的结果符合

较好. 这表明, PIJ在 WDM和 HDM均适用. 然

而, PIJ在液态区的适用情况取决于 Bastea[52] 公

式的适用范围, 后者的参数是用 Bastea在 

 的 MD模拟数据拟合的. 由于 Bastea的公

式也仅包含一个参数  , 根据之前所述, 对于液体

区的使用需要谨慎对待. 综上所述, 尽管 PIJ对所

有的  均给出了公式, 但仍建议只在WDM和HDM

区使用 PIJ.

 4.6    单质等离子体模型 (OCP)

需要强调的是, OCP模型是一个针对 OCP物

质的统称模型, 早在 1980年就开始被使用 [53]. 包

括本文提到的 FPL公式 [51]、Bastea公式 [52] 以及
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PIJ[37] 模型, 当用它们处理单质时, 都属于 OCP

模型范畴. 因为本节由 Daligault等 [38] 给出的公式

拟合时使用的 MD数据相对更精确, 因此以该公

式为代表展示 OCP模型.

κ = 0

Daligault等 [38] 使用平衡 MD模拟非常精确

地计算了单质等离子体 (OCP)的黏性. 此外, 他们

还给出了一个在  条件下可以计算 OCP黏性

的拟合公式.  该公式的系数是基于他们精确的

MD模拟数据拟合得到, 涵盖了从弱耦合区域到固

态边界的范围, 可表示为 

η∗OCP =
a0

Γ 5/2 ln
(
1 + cb0/Γ 3/2

)
× 1 + a1Γ + a2Γ

2 + a3Γ
3

1+b1Γ+b2Γ 2+b3Γ 3+b4Γ 4
, (33a)

 

ηOCP = mna2wsωp η
∗
OCP, (33b)

aj bj其中, 拟合系数  和  可以参见表 2.

κ = 0

0.1 ⩽ Γ ⩽ 200 κ = 2 2 ⩽ Γ ⩽ 402

Γ > 0.1

κ = 0

Γ ⩽ 200 κ = 0

Γ > 10

Γ < 200

Γ < 10

Daligault等使用精确 MD模拟计算了  

且  ,  以及   且   范围

的黏性, 结果和当时已有的模型及其他 MD数据

符合较好. 此外, 对于  的情况, (33)式和其

他数据也符合很好. 然而, 由于他们给出的 OCP

公式是针对  情况的拟合公式, 因此适用范围

为  且必须满足   或 k 接近 0. 实际上,

当耦合较强 (例如  )时, 一般地, 对于大多数

物质, 屏蔽参数 k 不再接近 0, 即无法使用 (33)式

计算黏性. 因此对于实际情况, 该 OCP模型给出

的公式适用范围还需要根据 k 的取值决定, 而不是

简单地套用  . 最后, 保守估计, (33)式适用

于  .

 4.7    随机游走屏蔽势黏性模型 (RWSP-
VM)

以上提到的黏性模型及方法均在合适的范围

表现优秀. 然而, 各模型均有一定的局限性. EPT+

AA方法需要从赝势出发, 由 DFT的 AA模型确

Γ

Γ

定. 然而对于每个系统的赝势都不一样, 形式相对

复杂, 获取时有一定困难. KMD方法使用的 YVM

相对它的改进模型 IYVM不够准确, 且 KMD是

结合了两个基于不同物理方法的模型, 其整体物理

内涵不够清晰. IYVM, PIJ和 OCP均存在需要使

用模拟数据进行参数拟合的情况, 导致了它们的准

确性以及适用范围取决于拟合时使用数据的准确

性和范围. PIJ和 OCP只使用了一个约化参数  ,

这不足以完整描述整个耦合空间, 尤其是对于强耦

合区, 由于屏蔽参数的欠考虑, 它们的适用范围被

限制; IYVM使用了两个约化参数  和 k, 涵盖范

围更宽一些, 但适用的范围仍然被拟合参数所限

制. SMT相对以上几个模型表现较好, 虽然使用了

拟合参数, 但都是针对碰撞积分的拟合, 且未使用

MD模拟数据.

我们在之前的工作中建立了完全无拟合参数

的黏性模型, 即随机游走屏蔽势黏性模型 (RWSP-

VM)[39,40], 其物理过程及意义更明确, 并且已证明

适用范围广, 针对WDM和 HDM的准确性较高.

因此, 本文将以此模型为基准, 其他方法及模型作

为对比, 对 WDM和 HDM的极端条件物质黏性

进行评估.

r0 r0

根据前述工作 [39,40] 描述, RWSP-VM的基本

物理思想如下. 对于WDM和 HDM, 离子的电离

度随着温度增加而增加, 离子被部分甚至全部电

离, 因此离子之间的相互作用势由库仑势主导. 另

一方面, 在该条件下由于离子速度很快, 可以看作

随机运动的“离子气”, 这样, 随机行走的概念可以

用于合适地处理这些离子气的行为, 以便后续公式

的推导和化简. 此外, 德拜屏蔽效应也起着重要的

作用, 这导致了这些离子间的相互作用势为屏蔽的

库仑势, 离子气间的相互作用被看作一种“碰撞”.

据此, 我们做了 2个假设: 1)离子作为离子气随机

运动, 并只考虑离子的二体碰撞; 2)存在一个截断

距离  , 当且仅当一对离子间距离小于  时, 才根

据它们间的库仑相互作用进行运动.

 

表 2    (33a)式的拟合系数 [38]

Table 2.    Coefficients for Eq. (33a)[38].

a0 a1 a2 a3

0.794811 0.0425698 0.00205782 7.03658×10–5

b0 b1 b2 b3 b4

0.862151 0.0429942 –0.000270798 3.25441×10–6 –1.15019×10–8
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根据以上分析和假设, 我们从黏性的其中一

个定义出发, 经过详细的推导后 (推导过程见文

献 [39,40]), 得到了 RWSP-VM的黏性公式, 可表

示为 

ηRVM =

√
3mkBT

πd4 I, (34)

其中, d 是碰撞距离, 可以表示为 

d = a

[
1 +

R

bm
ln
(
R+ bm
a

)]
; (35)

I 是积分项, 可以表示为 

I = 2r20
K [2(1−K) + (1 +K)lnK]

(1 +
√
K)2(1−K)2

. (36)

λD引入德拜屏蔽距离  , 表示为 

λD ≡

√
ε0kBT

nee2(z∗ + 1)
. (37)

(35)—(37)式中的一些物理量可由下列式子

表示: 

a =
q2

3kBT + 2q2/r0
, 双曲线半长轴; (38a)

 

r0 = λD, 截断距离; (38b)
 

R ≡ r0 − a, K ≡
(
R

a

)2

, z∗ ≡ Z2

Z
; (38c)

 

bm =
√
R2 − a2, 双曲线半短轴最大值. (38d)

z∗ = Z

将 (35)—(38)式代入 (34)式可得到黏性. 这里, 对

于中 Z 及高 Z 元素,   是一个不错的近似.

Γ < 0.2

Γ > 33.3

0.2 <

Γ < 33.3

我们已经利用 RWSP-VM计算了从低 Z 到

高 Z 的多种单质在 WDM及 HDM的黏性. 通过

和其他 MD数据及模型的对比发现, 对于更高的

温度,    ,  RWSP-VM相对其他模型对黏

性有些许低估; 对于更低的温度,    , 物质

即将进入液态区, 势能贡献不可忽略, 导致只考虑

动能贡献的 RWSP-VM对黏性会进一步低估, 不

再适用.  因此 ,  该模型的适用范围估计为  

 .

 5   结果与讨论

本节针对多种单质, 即 H, C, Al, Fe, Ge, W,

和 U, 对不同方法产生的黏性数据进行对比分析,

验证了各模型和模拟方法的准确性. 由于, RWSP-

VM具有普适性、精确性、高效性等特点, 且不需额

0.2 < Γ <

33.3

Γ = 0.2 Γ = 33.3

θ = 0.1 θ = 10

外的拟合参数, 因此, 如无特别说明, 以下内容将以

RWSP-VM作为基准, 在其适用范围 ( 

 , 基本涵盖WDM和 HDM)比较其他方法, 从

而实现对极端条件下物质黏性的评估. 为了便于理

解和分析, 后文的所有图将 RWSP-VM适用范围

的上下界 (  对应上界,    对应下界)

用竖直的灰色虚点线标记, 同时将前述的温区分

界 (  对应液态区与 WDM分界线 ,   

对应 WDM与 HDM分界线)用竖直的紫色虚线

标记.

本文由 RWSP-VM生成的数据可在科学数据

银行 https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.

00180中访问获取. 其余方法的数据均来自引用的

文献或由文献给出的解析公式计算得到.

 5.1    氢 (H)

H的黏性如图 1所示 ,  密度范围是 0.1—

100 g/cm3, 温度范围是 0.1—104 eV. 总体而言, 所

有方法均符合较好.

密度为 0.1 g/cm3 时 ,  WDM和 RWSP-VM

的适用范围几乎重合, 即 RWSP-VM模型在此情

况下只适用于WDM区. 在WDM区, AAHNC符

合较好, 而其余方法 (SMT, OCP, IYVM, PIJ和

KMD)均有一定偏高, 其中 OCP和 PIJ偏离得更

少;  在 HDM区 ,  IYVM符合较好 ,  而其余方法

(SMT, OCP, PIJ和 KMD)略微偏高.

密度为 1 g/cm3 时, 在 WDM区, OCP, PIJ,

AAHNC和 EPT+AA符合很好, 而 SMT, IYVM

和 KMD则略微偏高; 在HDM区, IYVM符合较好,

而其余方法 (SMT, OCP, PIJ, KMD和 EPT+AA)

则略微偏高.

密度为 10 g/cm3 时, 在 WDM区, 这些方法

(SMT,  OCP,  PIJ,  IYVM,  KMD,  EPT+AA和

OFMD)均符合较好; 在 HDM区, 这些方法均略

微偏高.

密度为 100 g/cm3 时, 在WDM区, SMT在较

低温度时略微偏低, 其余方法 (OCP, PIJ, IYVM,

KMD, EPT+AA和OFMD)均符合较好; 在HDM

区, IYVM符合较好, 其余方法 (SMT, OCP, IYVM,

PIJ, KMD, EPT+AA和 OFMD)均略微偏高.

Γ < 0.2

值得注意的是, 对于 H的这 4个密度, RWSP-

VM的适用范围均未包含 HDM. 但是, 在其适用范

围外, 当  时, 这些方法 (SMT, OCP, IYVM,
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PIJ和 KMD)的黏性随温度变化趋势均与 RWSP-

VM一致, 仅在数值上有一定差别. 因此上述描述

也包括了 HDM区.

经过详细对比, 对于 H, OCP和 PIJ表现最好.

 5.2    碳 (C)

C的黏性如图 2所示 ,  密度范围是 0.1—

100 g/cm3, 温度范围是 0.01—104 eV. 和 H的情

况类似, 总体而言, 所有方法均符合较好.

密度为 0.1 g/cm3 时, 在WDM区, SMT, IYVM

和 KMD符合较好 , 而 OCP, PIJ和 AAHNC则略

微偏低; 在 HDM区, 这些方法 (SMT, OCP, IYVM,

PIJ, AAHNC和 KMD)均符合较好.

密度为 1 g/cm3 时, 在WDM区, SMT, IYVM,

KMD和 OFMD符合较好, 而 OCP, PIJ, AAHNC

和 EPT+AA则略微偏低; 在 HDM区, 这些方法

(SMT, OCP, IYVM, PIJ和 KMD)均符合较好.

密度为 10 g/cm3 时, 在WDM区, SMT和KMD

符合较好, 而OCP, IYVM, PIJ, EPT+AA和OFMD

则略微偏低; 在 HDM区, 除 AAHNC偏低以外,

其余方法 (SMT, OCP, IYVM, KMD, EPT+AA

和 OFMD)均符合较好.

密度为 100 g/cm3 时, 在WDM区, SMT, KMD

和 OFMD符合较好, 而 OCP, IYVM, PIJ, AAHNC

和 EPT+AA则略微偏低; 在 HDM区, 这些方法

(SMT, OCP, IYVM, PIJ)均略微偏高.

经详细对比, 对于 C, SMT和 KMD表现最好.

 5.3    铝 (Al)

Al的黏性如图 3所示 ,  密度范围是 0.27—

27 g/cm3, 温度范围是 0.01—104 eV. 总体而言, 所

有方法均符合较好.

密度为 0.27 g/cm3 时, 在 WDM区, SMT和

IYVM符合较好, 而 OCP和 PIJ则略微偏低; 在

HDM区, 这些方法 (SMT, OCP, IYVM和 PIJ)均

符合较好.
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图 1    H的黏性　(a)—(d)密度分别为 0.1, 1, 10, 100 g/cm3. 黑色实线、红色虚线、蓝色点线、绿色虚点线和青色虚点点线分别为

模型 RWSP-VM, SMT, OCP, IYVM和 PIJ由公式计算的结果 . 黑色十字、红色星号、蓝色方块和绿色圆圈分别为 AAHNC,

KMD, EPT+AA和 OFMD的计算结果, 数据来源于文献 [54]

Fig. 1. Shear viscosity of H. Panels (a)–(d) stand for the densities of 0.1, 1, 10, 100 g/cm3, respectively. Black solid, red dashed, blue

dotted, and green dash-dot, and cyan dash-dot-dot curves stand for the results of RWSP-VM, SMT, OCP, IYVM, and PIJ respect-

ively. Black crosses, red stars, blue squares, and green circles stand for the results of AAHNC, KMD, EPT+AA, and OFMD, re-

spectively, which are from Ref. [54].
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密度为 2.7 g/cm3 时, 在WDM区, SMT符合

较好, 而OCP, PIJ和AAHNC则略微偏低, IYVM

偏低更多一些;  在 HDM区 ,  这些模型 (SMT,

OCP, IYVM, PIJ和 AAHNC)均符合较好.

密度为 8.1 g/cm3 时, 在WDM区, SMT符合

较好, 仅在较高温度略微偏低 , 而 OCP, IYVM,

PIJ和 AAHNC则略微偏低, 其中 IYVM偏低最

多; 在 HDM区, 这些模型 (SMT, OCP, IYVM和

PIJ)均符合较好.

密度为 27 g/cm3 时, 在WDM区, SMT, OCP

和 PIJ符合较好, 但是在较高温度略微偏低, 而

AAHNC略微偏低, IYVM则偏低一些; 在 HDM

区, 这些模型 (SMT, OCP, IYVM和 PIJ)均符合

较好.

经过详细对比, 对于 Al, SMT表现最好.

 5.4    铁 (Fe)

Fe的黏性如图 4所示 ,  密度范围是 1.6—

40 g/cm3, 温度范围是 1—105 eV. 总体而言, 所有

方法均符合较好, 仅在高密度下略偏低.

密度为 1.6 g/cm3 时 ,  在 WDM区 ,  SMT和

IYVM符合较好, 其中 SMT仅在温度较低时略微

偏高; 在 HDM区, 这些模型 (SMT, OCP, IYVM

和 PIJ)均符合较好.

密度为 4.0 g/cm3 时, 在WDM区, SMT, OCP,

PIJ和 OFMD符合较好 ,  AAHNC和 IYVM则略

微偏低; 在 HDM区, 这些模型 (SMT, OCP, IYVM,

PIJ和 AAHNC)均符合较好.

密度为 7.9 g/cm3 时, 在WDM区, SMT, OCP

和 PIJ符合较好 ,  OFMD,  IYVM,  EPT+AA和

AAHNC则略微偏低; 在HDM区, 这些方法 (SMT,

OCP, IYVM, PIJ,  EPT+AA和 OFMD)均符合

较好.

密度为 16 g/cm3 时 ,  在 WDM区 ,  OCP和

PIJ符合较好, SMT, IYVM和 OFMD则略微偏

低;  在 HDM区 ,  这些方法 (SMT,  OCP,  IYVM

和 PIJ)均符合较好, 其中 OCP和 PIJ表现更好.

密度为 32 g/cm3 时, 在WDM区, OCP, PIJ,

AAHNC和 OFMD符合较好 ,  而 SMT和 IYVM

则略微偏低; 在 HDM区, 这些方法 (SMT, OCP,

IYVM和 PIJ)均符合较好 , 其中 OCP和 PIJ表

现更好.
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图 2    C的黏性　(a)—(d) 密度分别为 0.1, 1, 10, 100 g/cm3. 图例与图 1一致. AAHNC, KMD, EPT+AA和 OFMD的数据来源于文献 [54]

Fig. 2. Shear viscosity of C. Panels (a)–(d) stand for the densities of 0.1, 1, 10, 100 g/cm3, respectively. The legends are the same as

Fig. 1. The results of AAHNC, KMD, EPT+AA, and OFMD are from Ref. [54].
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图 3    Al的黏性　(a)—(d)密度分别为 0.27, 2.7, 8.1, 27 g/cm3. 黑色实线、红色虚线、蓝色点线、绿色虚点线和青色虚点点线分

别为模型 RWSP-VM, SMT, OCP, IYVM和 PIJ由公式计算的结果. 黑色十字为 AAHNC (CMD)的计算结果, 数据来源于文献 [47]

Fig. 3. Shear  viscosity  of  Al.  Panels  (a)–(d)  stand  for  the  densities  of  0.27,  2.7,  8.1,  and  27 g/cm3,  respectively.  Black  solid,  red

dashed, blue dotted, green dash-dot, and cyan dash-dot-dot curves stand for the results of RWSP-VM, SMT, OCP, IYVM, and PIJ,

respectively. Black crosses stand for the results of AAHNC (CMD), which are from Ref. [47].
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图 4    Fe的黏性　(a)—(f) 密度分别为 1.6, 4.0, 7.9, 16, 32, 40 g/cm3. 曲线图例与图 3一致 , 除了橙色实线代表 EPT+AA[27], 红

色圆圈、蓝色方块和黑色十字分别为 OFMD1[55], OFMD2[27] 和 AAHNC (CMD)[39] 的计算结果

Fig. 4. Shear viscosity of Fe. Panels (a)–(f) stand for the densities of 1.6, 4.0, 7.9, 16, 32, and 40 g/cm3, respectively. The legends of

the curves are the same as Fig. 3. Orange solid stands for the results of EPT+AA[27]. Red circles, blue squares, and black crosses

stand for the results of OFMD1[55], OFMD2[27], and AAHNC (CMD)[39], respectively.
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密度为 40 g/cm3 时, 在 WDM区, OCP, PIJ

和 OFMD符合较好, SMT和 IYVM则略微偏低;

在 HDM区 ,  这些方法 (SMT,  OCP,  IYVM和

PIJ)均符合较好, 其中 OCP和 PIJ表现更好.

经过详细对比, 对于 Fe, 中低密度 (与常态密

度相比)SMT表现最好, 而高密度 OCP和 PIJ表

现最好.

 5.5    锗 (Ge)

Ge的黏性如图 5所示 ,  密度范围是 0.53—
53 g/cm3, 温度范围是 0.01—105 eV. 总体而言, 所

有方法均符合较好.

密度为 0.53 g/cm3 时, 在 WDM区, SMT和

IYVM符合较好, 而 OCP和 PIJ则略微偏低; 在

HDM区, 这些模型均符合较好, 其中 OCP和 PIJ

表现更好.

密度为 5.3 g/cm3 时 ,  在 WDM和 HDM区 ,

这些方法 (SMT, OCP, IYVM, PIJ和 OFMD)均

符合较好, 其中 IYVM相对略微偏低.

密度为 53 g/cm3 时 ,  在 WDM和 HDM区 ,

OCP和 PIJ符合较好, 而 SMT和 IYVM则略微

偏低.

经过详细对比, 对于 Ge, 中低密度 SMT表现

最好, 而高密度 OCP和 PIJ表现最好.

 5.6    钨 (W)

W的黏性如图 6所示 ,  密度范围是 2.0—

200 g/cm3, 温度范围是 0.1—106 eV. 总体而言, 在

低密度时, 所有方法均符合较好, 在高密度时, 这

些方法差别稍大.

密度为 2.0 g/cm3 时, 在WDM区, 这些方法

(SMT, OCP, IYVM, PIJ)均符合较好 ; 在 HDM

区, OCP和 PIJ符合较好, 而 SMT和 IYVM则略

微偏低.

密度为 40 g/cm3 时, 在WDM区, IYVM符合

较好, 而 OCP, PIJ和 OFMD均略微偏高, SMT

略微偏低; 在 HDM区, OCP, PIJ和 OFMD符合

较好, 而 IYVM和 SMT在温度较低时略微偏低.

密度为 200 g/cm3 时, 在WDM区, OCP, IYVM

和 PIJ偏高, 而 SMT偏低; 在 HDM区, OCP和

PIJ符合较好, 而 SMT和 IYVM则偏低.
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图 5    Ge的黏性　(a)—(c)密度分别为 0.53, 5.3, 53 g/cm3. 曲线图例与图 3一致. 红色十字为 OFMD的计算结果 [56]

Fig. 5. Shear  viscosity  of  Ge.  Panels  (a)–(c)  stand  for  the  densities  of  0.53,  5.3,  and  53 g/cm3,  respectively.  The  legends  of  the

curves are the same as Fig. 3. Red crosses stand for the results of OFMD[56].
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θ = 10图 6    W的黏性　(a)—(c) 密度分别为 2.0, 40, 200 g/cm3. 图例与图 5一致, 紫色虚线表示   对应的温度 . OFMD数据来源于文献 [56]

Fig. 6. Shear viscosity of W. Panels (a)–(c) stand for the densities of 2.0, 40, and 200 g/cm3, respectively. The legends are the same as

Fig. 5. The results of OFMD are from Ref. [56].
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经过详细对比, 对于W, 中低密度 SMT表现

最好, 而高密度 OCP和 PIJ表现最好.

 5.7    铀 (U)

U的黏性如图 7所示 ,  密度范围是 1.893—

189.3 g/cm3, 温度范围是 0.1—106 eV. 整体而言,

在中低密度, 所有方法均符合较好; 在高密度, 差

别较大. 此外, 使用 CMD的 AAHNC在低密度表

现较好, 而使用 LMD的在高密度表现较好.

密度为 1.893 g/cm3 时 ,  在 WDM区 ,  OCP,

IYVM, PIJ和 AAHNC (CMD)均符合较好, SMT

略微偏高, AAHNC (LMD)则略微偏低; 在 HDM,

OCP,  PIJ和 AAHNC  (CMD)符合较好 ,  SMT,

IYVM和 AAHNC (LMD)略微偏低.

密度为 18.93 g/cm3 时 ,  在 WDM区 ,  OCP,

IYVM, PIJ,  AAHNC和 OFMD均符合较好 ,  在

较低温度 SMT略微偏高 ,  而在较高温度 SMT

则略微偏低,  CMD略微偏高 ,  LMD略微偏低 ;
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ρ0 ρ0 = 18.93 g/cm3图 7    U的黏性.　(a)—(i) 密度分别为   的 0.1, 1, 2, 3, 4, 5, 6, 8, 10倍, 其中   . 曲线的图例与图 3一致. 黑色圆

圈, 红色十字和蓝色叉分别为OFMD[57], AAHNC (CMD)和 AAHNC (LMD)[48] 的计算结果. (j), (k), (l)分别为 (a), (b), (f)的放大图

ρ0 ρ0 = 18.93 g/cm3Fig. 7. Shear viscosity of U. Panels (a)–(i) stand for the densities of (0.1, 1, 2, 3, 4, 5, 6, 8, and 10)  , where    .

The legends of the curves are the same as Fig. 3. Black circles, red crosses (+), and blue crosses (×) stand for the results of OFMD[57],

AAHNC (CMD), and AAHNC (LMD)[48], respectively. Panels (j), (k), (l) represent the zoom of panels (a), (b), (f), respectively.
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在 HDM区, OCP, PIJ, AAHNC和 OFMD均符

合较好, 其中 CMD略微偏高, 而 LMD略微偏低,

SMT和 IYVM在温度较低时略微偏低.

密度为 37.86, 56.79和 75.72 g/cm3 时, 在WDM

区, OCP, IYVM, PIJ和OFMD均略微偏高, SMT

略微偏低; 在 HDM区, OCP和 PIJ符合较好, 而

SMT和 IYVM则在温度较低时略微偏低.

密度为 94.65 g/cm3 时, 在WDM区, AAHNC

(LMD)符合较好, SMT略微偏低, OCP, IYVM,

PIJ, AAHNC (CMD)和 OFMD则略微偏高 ;  在

HDM区, OCP和 PIJ符合较好, 而 SMT和 IYVM

则在较低温度时略微偏低.

在更高的密度时,  即 113.58—189.30 g/cm3,

由于 RWSP-VM的适用温度下限相较于其他密度

时更接近 HDM区, 导致 OFMD数据不在适用范

围, 因此OFMD数据仅供参考, 不作比较. 在WDM

区, OCP, IYVM和 PIJ均略微偏高, SMT则略微

偏低; 在 HDM区, OCP和 PIJ符合较好, 而 SMT

和 IYVM则在较低温度时略微偏低.

经过详细对比, 对于 U, 中低密度 OCP和 PIJ

表现最好, 高密度 OCP和 PIJ在 HDM表现最好.

特别地, WDM, AAHNC (CMD)更适合中低密度,

而 AAHNC (LMD)更适合高密度.

 5.8    讨论

针对液态区, 以上所有元素都存在一个明显的

现象, 不同的方法 (模型)得到的黏性差距较大. 原

因需要分两种情况讨论.

第 1种情况, 以 RWSP-VM, SMT, EPT+AA

为代表的方法 (利用离子的动力学过程建模)跟以

OCP, PIJ, IYVM为代表的方法 (利用 MD模拟

数据对经验公式的拟合)相比, 随着温度降低, 前

者的黏性在降低, 而后者的黏性在升高. 这是因为,

前者是只考虑了离子的动能, 而没有考虑离子的势

能对黏性的贡献; 后者公式里的参数在拟合时, 使

用的数据都来源于同时考虑了动能和势能对黏性

贡献的 MD模拟数据. 因此, 在液态区, 后者对黏

性的描述会更准确, 而前者对黏性会明显低估.

Γ

κ = 0 Γ

第 2种情况, 同样是利用 MD模拟数据拟合

公式的方法, 例如 OCP和 IYVM, 虽然它们计算

的黏性随温度的变化趋势一致, 但在数值上有些差

异. 这是因为, OCP只考虑了一个参数  , 给出的

是  时的公式; 而 IYVM不仅考虑了  还考虑

κ = 0了 k 的变化. 特别是在液态区,    已不再是一

个合适的近似, k 随温度 (密度)的变化是有必要考

虑的. 因此, 在液态区, IYVM对黏性的描述会更

准确, 而 OCP对黏性的估计会有偏差. 这个结论

也可以从图 1(b)、图 2(b)、图 3(c)中的 OCP和

IYVM跟其他MD模拟数据的对比得到.

针对WDM和 HDM, 通过对以上多种单质的

不同方法得到的黏性数据进行对比分析可知, 对于

低中 Z 元素, 大多数模型和模拟结果符合较好; 然

而对于高 Z 元素, 这些模型和方法间的差别逐渐

凸显, 以至于更深入的计算验证和分析以确认数据

的准确性变得尤为重要. 尤其是对于高 Z 的高温

高密度情况, CMD和 LMD的差别变得重要, 使用

这两者的哪种结果作为合适的黏性数据也值得进

一步详细讨论.

对于不同元素的不同条件, 由于不同方法给出

的黏性有所差别, 因此基于以上详细的对比分析,

计算 WDM和 HDM区的单质黏性时, 我们给出

以下建议.

1) RWSP-VM作为一个普适性的模型, 有解

析表达式, 且无需额外拟合参数, 在其适用范围内

均可使用.

2)对于低 Z 元素, 例如H, C和Al, 使用 SMT.

3)对于中 Z 元素, 例如 Fe, Ge和W, 在低密

度使用 SMT, 在高密度使用 OCP及 PIJ.

4)对于高 Z 元素 ,  例如 U,  可以使用 OCP

及 PIJ.

其余方法, 例如 EPT+AA, KMD及各种MD

方法, 尽管它们均在适用范围具备一定的准确性,

但由于没有直接给出的公式, 因此使用时存在一定

难度, 比如需要消耗较大计算量等, 在需要大量黏

性数据时不建议使用.

 6   结　论

针对极端条件物质的黏性, 本文详细介绍了

几种合适的计算方法, 包括 3种主要的 MD模拟

方法 (QMD, OFMD和 AAHNC)和 6种物理模

型 (EPT+AA, KMD, IYVM, SMT, PIJ, RWSP-

VM). 其中, 我们在之前建立的 RWSP-VM在极

端条件下对几乎所有元素都适用 (涵盖低到高

Z 元素). 并且该模型不需要任何额外的拟合参数

作为输入, 仅需要诸如离子质量、密度、温度等必
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要的基本性质作为输入. 此外, 该模型还是解析的,

可以直接代入公式进行快速计算, 迅速得到大量的

黏性数据. 因此, 我们将 RWSP-VM作为基准, 对

其余方法进行了详细的评估. 通过对这些方法计算

的多种单质 (H, C, Al, Fe, Ge, W, U)的黏性数据

进行对比, 得到如下结论: 这些方法总体上均能较

为准确地计算其适用范围内的黏性; 特别地, 对于

低中 Z 元素, 各模型和模拟结果均符合较好; 对于

高 Z 元素, 模型和模拟结果之间差异逐渐明显. 因

此在 5.8节给出了针对不同情况的黏性使用方法

的建议.

本文的数据将对惯性约束聚变中的靶丸设计、

天体结构演化的理解、极端条件界面不稳定性和混

合的发展等相关应用领域起到一定的推动作用.

 数据可用性声明

声明支撑本研究成果的主要数据可在科学数据银行

https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00180中 访 问

获取.

 附录A   平均电离度拟合公式

ZMore[42] 给出的 TF模型计算  的参数公式可以表示为 

a1 = 3.323× 10−3, a2 = 0.971832, (A1)
 

a3 = 9.26148× 10−5, a4 = 3.10165, (A2)
 

b1 = −1.7630, b2 = 1.43175, b3 = 0.31546, (A3)
 

c1 = −0.366667, c2 = 0.983333, (A4)
 

α = 14.3139, β = 0.6624, (A5)
 

Z∗ = Z4/3, (A6)
 

Te =
kB
e
T, T0 =

Te
Z∗
, TT =

T0
1 + T0

, (A7)
 

R =
ρ

AmZ
, (A8)

 

A = a1T
a2
0 + a3T

a4
0 , (A9)

 

B = −exp
(
b1 + b2TT + b3T

7
T

)
, (A10)

 

C = c1TT + c2, (A11)
 

x = α
(
RC +ACRBC

)β/C
, (A12)

 

Z =
x

1 + x
√
1 + 2x

Z. (A13)

Am这里, 输入物理量为元素的原子序数 Z, 原子量  , 密度 r

和温度 T. 需要注意的是, r 仅在此处使用单位 g/cm3, 其

余物理量均使用国际单位制.

 附录B   黏性相关物理量
 

表 B1    本文使用的基本物理常量以及物质的一些基本

物理量

Table B1.    Fundamental physical constants and some ba-

sic physical quantities of the materials used in this work.

符号 物理量 表达式

e 元电荷

kB 玻尔兹曼常量

ℏ 约化普朗克常量

me 电子质量

ε0 真空电导率

aws Wigner-Seitz半径 (4πn/3)−1/3

EF 费米能量 ℏ2(3π2ne)2/3/(2me)

m 离子质量

n 离子数密度

ne 电离的电子数密度 Zn

q2 电荷平方 (Ze)2/(4πε0)

T 温度

Z 原子序数

Z 平均电离度

Z2 电离度方均值

G 耦合参数 q2/(awskBT )

q 电子简并参数 kBT/EF

k 屏蔽参数 aws/λ

l 屏蔽距离 根据模型需要取值

ωp 等离子体频率
√

4πq2n/m
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Abstract

The viscosities of matters under extreme conditions, i.e. warm dense matter (WDM) and hot dense matter

(HDM), have significant applications in various fields, such as the design of inertial confinement fusion targets,

the  astrophysical  structure  evolution,  and  the  interfacial  instability  and  mixing  development  under  extreme

conditions.  Since  the  temperature  and  pressure  ranges  accessible  by  experimental  techniques  for  viscosity

measurement  are  very  limited,  the  acquisition  of  viscosity  data  under  extreme  conditions  mainly  relies  on

theoretical  calculations.  This  work introduces a variety of  molecular  dynamics (MD) methods and models  for

calculating  the  viscosities  of  WDM  and  HDM,  they  being  quantum  MD  (QMD),  orbital-free  MD  (OFMD),

average  atom  model  combined  with  hypernetted  chain  (AAHNC),  effective  potential  theory  combined  with

average  atom  model  (EPT+AA),  hybrid  kinetics  MD  (KMD),  integrated  Yukawa  viscosity  model  (IYVM),

Stanton-Murillo transport model (SMT), pseudo-ion in jellium (PIJ), one-component plasma model (OCP), and

random-walk  shielding-potential  viscosity  model  (RWSP-VM).  Simultaneously,  the  viscosities  of  various

elements obtained by these methods are shown, ranging from low to high atomic number (Z), i.e., H, C, Al, Fe,

Ge,  W,  and  U.  The  accuracy  and  the  applicability  of  each  method  are  analyzed  in  detail  by  comparison.

RWSP-VM,  which  is  based  on  physical  modeling  and  independent  of  MD data,  has  comparable  accuracy  to

simulation data over a wide range of temperature and pressure, and is an efficient method of obtaining viscosity

data  of  WDM  and  HDM.  This  work  will  pave  the  way  for  calculating  the  shear  viscosities  under  extreme

conditions, and may play an important role in promoting the relevant applications. The data calculated from

RWSP-VM in this work are openly available at https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00180.

Keywords: shear viscosity, molecular dynamics, ab initio calculations, kinetic theory

PACS: 51.20.+d, 52.65.Yy, 31.15.A–, 05.20.Dd 　DOI: 10.7498/aps.74.20250861

CSTR: 32037.14.aps.74.20250861

 

*  Project supported by the Funding of National Key Laboratory of Computational Physics, China.

†  Corresponding author. E-mail:  li_qiong@iapcm.ac.cn 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 24 (2025)    245101

245101-19

https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00180
http://doi.org/10.7498/aps.74.20250861
https://cstr.cn/32037.14.aps.74.20250861
mailto:li_qiong@iapcm.ac.cn
mailto:li_qiong@iapcm.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


温稠密和热稠密极端条件下的物质黏性研究进展及数据评估

程宇清   刘海风   李琼   王帅创   王丽芳   方俊   高兴誉   孙博   宋海峰   王建国

Research progress and data assessment of shear viscosity under extreme conditions of warm and hot dense matters

CHENG Yuqing      LIU Haifeng      LI Qiong      WANG Shuaichuang      WANG Lifang      FANG Jun      GAO Xingyu  
   SUN Bo      SONG Haifeng      WANG Jianguo

引用信息 Citation: Acta Physica Sinica, 74, 245101 (2025)    DOI: 10.7498/aps.74.20250861    
CSTR: 32037.14.aps.74.20250861

在线阅读 View online: https://doi.org/10.7498/aps.74.20250861

当期内容 View table of contents: http://wulixb.iphy.ac.cn

您可能感兴趣的其他文章

Articles you may be interested in

一氧化碳气体黏度微观机理研究

Microscopic mechanism on viscosity of carbon monoxide

物理学报. 2025, 74(15): 153101   https://doi.org/10.7498/aps.74.20250417

元素掺杂对储氢容器用高强钢性能影响的第一性原理和分子动力学模拟

First principles and molecular dynamics simulations of effect of dopants on properties of high strength steel for hydrogen storage
vessels

物理学报. 2024, 73(6): 067101   https://doi.org/10.7498/aps.73.20231735

大规模、量子精度的分子动力学模拟: 以极端条件液态铁为例

Large scale and quantum accurate molecular dynamics simulation: Liquid iron under extreme condition

物理学报. 2023, 72(18): 187102   https://doi.org/10.7498/aps.72.20231258

分子动力学中的几何相位

Geometric phase in molecular dynamics

物理学报. 2025, 74(15): 150201   https://doi.org/10.7498/aps.74.20250388

非牛顿流体剪切稀化特性的分子动力学模拟

Molecular dynamics simulation on shear thinning characteristics of non-Newtonian fluids

物理学报. 2021, 70(12): 124701   https://doi.org/10.7498/aps.70.20202116

不同润湿条件下带正弦凸起粗糙表面上气泡成核的分子动力学研究

Molecular dynamics study on bubble nucleation on rough surfaces with sinusoidal protrusions under different wetting conditions

物理学报. 2025, 74(20): 204701   https://doi.org/10.7498/aps.74.20250717

https://wulixb.iphy.ac.cn
https://doi.org/10.7498/aps.74.20250861
http://wulixb.iphy.ac.cn
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.74.20250417
https://doi.org/10.7498/aps.74.20250417
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.73.20231735
https://doi.org/10.7498/aps.73.20231735
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.72.20231258
https://doi.org/10.7498/aps.72.20231258
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.74.20250388
https://doi.org/10.7498/aps.74.20250388
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.70.20202116
https://doi.org/10.7498/aps.70.20202116
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.74.20250717
https://doi.org/10.7498/aps.74.20250717

	1 引　言
	2 黏性重要物理量
	3 分子动力学方法
	3.1 量子分子动力学(QMD)
	3.2 无轨道分子动力学(OFMD)
	3.3 平均原子超网链近似(AAHNC)

	4 物理建模
	4.1 有效势理论结合平均原子模型(EPT+AA)
	4.2 混合动力学黏性模型(KMD)
	4.2.1 CEY
	4.2.2 YVM
	4.2.3 混合CEY和YVM

	4.3 集成的Yukawa黏性模型(IYVM)
	4.4 Stanton-Murillo输运模型(SMT)
	4.5 赝离子凝胶模型(PIJ)
	4.6 单质等离子体模型(OCP)
	4.7 随机游走屏蔽势黏性模型(RWSP-VM)

	5 结果与讨论
	5.1 氢(H)
	5.2 碳(C)
	5.3 铝(Al)
	5.4 铁(Fe)
	5.5 锗(Ge)
	5.6 钨(W)
	5.7 铀(U)
	5.8 讨论

	6 结　论
	数据可用性声明
	附录A 平均电离度拟合公式
	附录B 黏性相关物理量
	参考文献

