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 В работе проведено исследование поведения коэффициента кинематической 

вязкости в процессе стеклования методом молекулярной динамики [1].  

Для расчета сдвиговой вязкости η использовалась формула Грина-Кубо: 
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где V – объем системы, T – температура, угловые скобки означают усреднение по 

ансамблю, ...  – усреднение по ансамблю, Pxy – сдвиговое напряжение. 

 При моделировании процесса изобарного охлаждения расплава алюминия 

использован потенциал погруженного атома [2].  В исходной конфигурации атомы 

располагались в половине объема расчетной ячейки в виде пленки, параллельной 

плоскости XY. Получена зависимость коэффициента кинематической вязкости от 

температуры при различных скоростях охлаждения в интервале температур 300-

950 К .  

В ходе работы обнаружены две различные температуры переходов. Первая 

соответствует переходу к колебательному виду автокорреляционных функций 

(АКФ) сдвиговых напряжений Pxz и  Pyz,  содержащих компоненты вдоль 

выделенного направления Z.  АКФ сдвигового напряжения Pxy при этой температуре 

перестает сходиться к нулю при t→∞, что соответствует сохранению ненулевого 

сдвигового напряжения. Подобное поведение характерно для твердых тел. Вторая 

характеризуется «заморозкой» автокоррелятора, т.е. сохранением сдвигового 

напряжения в плоскости пленки. Было проведено сравнение полученных 

результатов с другими численными экспериментами [3].  Также для температуры 

выше температуры стеклования было проведено сравнение кинематической 

вязкости с экспериментальными данными [4]. 
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