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Целью работы является разработка стохастического алгоритма молекуляр-
ного моделирования динамики разреженных газов, их смесей и наногазов-
звесей. Выполнено моделирование коэффициента бинарной диффузии смеси
благородных газов, коэффициента вязкости одноатомных и многоатомных
газов, изучена диффузия наночастиц различного размера в азоте. Данные
моделирования сопоставлены с известными экспериментальными. Показано,
что даже при небольшом числе частиц удается достичь точности, сопоста-
вимой с точностью измерений. Эта точность растет с увеличением числа
молекул и независимых фазовых траекторий, используемых для усреднения.
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Молекулярное моделирование процессов переноса является важным методом
наряду с экспериментом получения информации о коэффициентах переноса.
В разреженных газах это принципиально возможно на основе кинетической тео-
рии. Однако вычисление коэффициентов переноса разреженных газов в процессе
решения уравнения Больцмана является совсем нетривиальной задачей (необхо-
димость решения ряда линейных интегральных уравнений, расчета так называе-
мых Ω-интегралов и т.п.). В ряде случаев в частности для многоатомных газов,
решить ее с необходимой точностью технически чрезвычайно сложно. По этой
причине разработка прямого молекулярного моделирования чрезвычайно акту-
альна. В принципе таким методом является хорошо известный метод молекуляр-
ной динамики. Однако для разреженного газа он фактически не применим из-за
необходимости использования для моделирования огромного числа частиц. Дей-
ствительно, в этом случае расчетная ячейка должна иметь характерный размер,
существенно превышающий длину свободного пробега молекул. Ситуация еще
больше усложняется при моделировании смесей газов, наногазовзвесей, являю-
щихся некоторым частным случаем наножидкостей. Интерес к последним чрез-
вычайно быстро растет в связи с различными возможными и уже существующими
приложениями (см., например, [1]). Кроме того, необходимо понимать, что метод
молекулярной динамики из-за наличия в рассматриваемых системах (газах) дина-
мического хаоса не дают истинных фазовых траекторий [2–5]. Локальная неус-
тойчивость фазовых траекторий возникает из-за неточности задания начальных
данных для динамических переменных молекул системы, ошибок округления и
т.п. Стоит отметить также, что динамический хаос имеет место и в системе твер-
дых сфер, где для описания ее динамики вообще не приходится решать уравнения
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Ньютона [4, 6, 7]. Тем не менее, как известно (см., например, [4, 8–10] и цитируе-
мую там литературу), метод молекулярной динамики дает прекрасные результаты
при изучении самых разных физических, химических и биологических систем.
Это обусловлено тем, что актуальные результаты при использовании метода мо-
лекулярной динамики получаются усреднением по большому числу независимых
фазовых траекторий. В связи с этим естественной представляется идея разработки
имитационного метода моделирования процессов переноса, в котором фазовые
траектории определяются не точно, но последующее усреднение по большому их
числу позволяет получать разумные результаты.

В наших работах [11−13] был развит стохастический алгоритм моделирования
коэффициентов переноса однокомпонентного разреженного газа. Было установ-
лено, что, используя сравнительно небольшое число молекул, можно моделиро-
вать коэффициенты переноса с точностью получения экспериментальных данных.
Однако тестирование алгоритма в указанных работах выполнялось на вычислении
коэффициентов переноса благородных газов. Насколько он окажется пригодным
для моделирования коэффициентов переноса многоатомных газов не ясно. Еще
бóльшие проблемы возникают при изучении процессов переноса в наногазовзве-
сях. В этом случае для описания взаимодействия молекул несущего газа с наноча-
стицами необходимо использовать специальный достаточно сложный потенциал
[14, 15]. Целью данной работы является обобщение алгоритма, предложенного в
работах [11–13] для моделирования процессов переноса в многоатомных газах и
наногазовзвесях. В частности, изучается диффузия в бинарной смеси разрежен-
ных газов и наногазовзвесях, а также вязкость многоатомных разреженных газов.

1. Алгоритм моделирования

Основы алгоритма систематически описаны в работах [12, 13]. Частицы смеси
моделируемых газов (молекулы) или наногазовзвесей (молекулы и наночастицы)
помещаются в ячейку моделирования, которая представляет собой прямоуголь-
ный параллелепипед (куб). Для моделирования системы молекул в объеме исполь-
зуются периодические граничные условия, то есть, если какая-либо частица выхо-
дит через грань моделируемого объема с импульсом pi, то через его противолежа-
щую грань входит такая же частица с таким же импульсом. В результате наряду с
эволюцией частиц в основной ячейке учитывается и их эволюция во всех окру-
жающих ее копиях.

В начальный момент времени частицы распределяются равномерно по объему
моделирования (по ячейке) в соответствии с заданными массовыми плотностями
ρ1, ρ2 и массовой долей xi. Кроме того, даны массы молекул m1, m2, температура
среды T и объем V. Кроме того, задаются характерные размеры частиц. Это их
диаметры d1, d2, если используется потенциал твердых сфер, или соответствую-
щий параметр реального потенциала (см. ниже). В наногазовзвеси задается радиус
(диаметр) наночастицы. Скорости молекул vi в ячейке моделирования разыгры-
ваются согласно распределению Максвелла при заданной температуре T
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vv ,  (1)

где m – масса молекулы, k – постоянная Больцмана. При этом, поскольку модели-
руется равновесное состояние, то суммарный импульс молекул системы должен
быть равен нулю, а энергия соответствовать температуре. Равенство суммарного
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импульса нулю для каждой компоненты достигается следующим образом: гене-
рируются скорости ( )N N−  молекул, и подсчитывается их суммарный импульс.
Затем полученный импульс с противоположным знаком распределяется между
( 1)N −  оставшимися молекулами, после этого подсчитывается суммарный им-
пульс этих молекул, и он с обратным знаком присваивается оставшейся молекуле.
Таким образом, удается достичь того, что суммарный импульс системы равен ну-
лю и нет молекул с очень большими скоростями. Однако приготовленная таким
образом система в общем случае равновесной все еще не является. Чтобы достичь
равновесия, производится предварительный расчет, в результате которого распре-
деление молекул по скоростям становится максвелловским (1).

Молекулы газа взаимодействуют друг с другом посредством заданного парного
потенциала. Это может быть потенциал твердых сфер, непрерывный потенциал
Леннард-Джонса или другой, в зависимости от того, какая смесь моделируется.
В данной работе межмолекулярное взаимодействие описывалось потенциалом
Леннард-Джонса
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. (2)

Здесь ε – максимальное значение энергии притяжения, σ – эффективный радиус
молекулы, rc – радиус обрезания.

Поскольку в данной работе рассматриваются смеси газов, то помимо взаимо-
действия их молекул, которые описываются параметрами потенциала (2) σii, εii
(i = 1, 2), необходимо определить параметры перекрестного взаимодействия мо-
лекул сорта i с молекулами сорта j: σij, εij. Эти параметры определялись с помо-
щью простейших комбинационных соотношений: σij = ( σii+ σjj)/2, ij ii jjε = ε ε .

В разреженном газе молекулы считаются материальными точками, так что их
соударение происходит в одной точке. Вследствие этого коэффициенты переноса
такого газа определяются лишь эволюцией молекул в пространстве скоростей.
Таким образом, фактически можно рассматривать пространственно однородную
систему и исследовать только динамику изменения скоростей молекул. Тем не
менее координаты частиц (r1,r2,…,rN) нужны для корректной обработки столкно-
вений, поэтому достаточно, чтобы в начальный момент времени частицы были рас-
пределены по пространству равномерно и в дальнейшем их положение меняться не
будет.

Имитация динамики рассматриваемой смеси начинается с составления списка.
В начальный момент времени t все частицы в некотором произвольном порядке
вносятся в список. Это соответствует списку и в фазовом пространстве. Меняя
порядок частиц в списке, мы будем получать различные фазовые траектории. За-
тем выбирается интервал времени t1 = dmin/vmax, где vmax – максимальная по модулю
скорость молекул системы в данный момент времени, dmin = min(d1,d2). Формиро-
вание списка для момента (t + t1) начинается с рассмотрения молекулы 1. На мо-
мент времени t частицы имеют скорости (v1,v2,…,vN). Обработка ведется по спи-
ску, начиная с частицы 1. Для того чтобы понять столкнулась ли за время τ1 час-
тица 1 с какой-либо другой, генерируется случайное число u, равномерно распре-
деленное на интервале (0; 1). Если оно окажется меньше средней вероятности
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столкновения, тогда столкновение произойдет. Пусть, для определенности, рас-
сматривается частица первого сорта (для второго формулы аналогичны). В этом
случае вероятность столкновения

1
1 1

2 2
1 1 2 12 1 12

1 21

24 2t
RT RTP P P
m x mτ

τ π π
= = τ ρ σ + τ ρ σ = +

τ
,

где 1
tτ  – время свободного пробега частиц первого сорта. Итак, если u < Pτ, то

столкновение произойдет и для частицы 1 случайно из N–1 оставшихся частиц
выбирается частица j, с которой это столкновение будет реализовано. Причем, ес-
ли u < P1, выбирается частица 1-го сорта, а если P1 ≤ u <P1+P12, то – второго сорта.
После указанного соударения скорости частиц изменяются в соответствие с зако-
нами сохранения

1 11 ( )j′ = + ⋅v v v e e , 1( )j jj′ = + ⋅v v v e e ,

где vji = (vj–vi) – вектор относительной скорости, а e – единичный вектор направ-
ления от центра молекулы j к центру молекулы 1.

В случае, если генерируемое число оказалось больше средней вероятности
столкновения, частица 1 в промежутке времени τ1 не стакивается и ее скорость
остается равной v1. Если же она столкнулась, то в исходном списке изменяются
скорости частиц 1 и j. Аналогично последовательно обрабатываются все остав-
шиеся частицы. В результате в конце формируется новый список скоростей час-
тиц 1 2( , ,..., )N′ ′ ′v v v , при этом часть частиц из этого списка могла за это время не
столкнуться, например частица k. Тогда ее скорость остается прежней, то есть

kk′ ≡v v .
После формирования списка на момент времени (t + τ1) выбирается следую-

щий интервал времени τ2 = dmin/vmax, где vmax– максимальная по модулю скорость
частиц системы в момент времени (t + τ1), и процедура повторяется. Описанная
процедура повторяется до тех пор, пока не закончится заданное время расчета ts,
которое равно: ts = τ1+τ2+τ3+…+τN. Результатом расчета является полный набор
скоростей всех частиц моделируемой системы в последовательные моменты вре-
мени. Используя эту информацию, можно рассчитать практически все наблюдае-
мые характеристики газа, включая коэффициенты переноса.

2. Расчет коэффициента диффузии

Коэффициенты переноса в общем случае определяются флуктуационно-
диссипационными теоремами, которые связывают их значения с корреляторами
соответствующих динамических переменных. В литературе эти формулы принято
называть формулами Грина – Кубо [4, 16–18]. В частности, коэффициент бинар-
ной диффузии определяется соотношением [19]

1 1
11 22 12 21

1 1

1
1

x x
D L L L L

x x
−

= + − −
−

, (3)

где коэффициенты Lij определяются как

0

1 ( )
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ij ijL t dt
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0 0
ji NN
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ij k l

k l
t v v v t v t
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⎡ ⎤⎡ ⎤χ = − −⎣ ⎦ ⎣ ⎦∑ ∑ . (4)
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Здесь ( ) ( ) ( ) ( )
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1 211
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1N N

k l
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xx
v t v t v t

N N= =

−
= +∑ ∑ , а τp – так называемое платовое значение

времени расчета, то есть за которое коэффициент переноса (в данном случае диф-
фузии) достигает постоянного значения [20]. Подынтегральное выражение опре-
деляет корреляционные функций скоростей молекул, интегралы по времени от
которых и дают значение коэффициента диффузии.

С использованием полученных данных моделирования скоростей всех моле-
кул в последовательные моменты времени последовательно вычисляются сначала
корреляционные функции, а затем и коэффициенты диффузии. Поскольку в дан-
ном случае рассматривается разреженный газ, то все корреляционные функции
должны затухать экспоненциально быстро с характерным временем порядка вре-
мени свободного пробега молекулы [4]. Расчеты подтверждают это. На рис. 1 в
качестве примера приведена эволюция автокорреляционной функции χ11 для сме-
си Kr−Ar. Здесь время t' = t/τ, где τ – время свободного пробега молекул сорта 1
(криптона). Автокорреляционная функция скорости молекул действительно зату-
хает экспоненциально. Это, в частности, означает, что соответствующий коэффи-
циент диффузии быстро выходит на платовое значение. На рис. 2 приведена эво-
люция коэффициента диффузии (3) для указанной смеси газов при равных моляр-
ных долях. Выход на платовое значение происходит за 5–10 времен свободного
пробега.
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0.7

χ11

0 10 20 30 40 t'

Рис. 1. Эволюция автокорреляционной функции
Fig. 1. Time evolution of the autocorrelation function
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4

8

12

D

Рис. 2. Эволюция коэффициента диффузии
Fig. 2. Time evolution of the diffusion coefficient
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Точность моделирование оценивалась сопоставлением с экспериментальными
данными. Были рассчитаны коэффициенты диффузии для смесей разреженных га-
зов Kr−Ar, Xe−Ar, Xe−Kr, при атмосферном давлении и температуре 295 К. Для
сопоставления использовались известные экспериментальные данные коэффици-
ентов диффузии смесей De [21]. Параметры потенциала взяты из монографии [22],
для аргона σ = 0.311 нм, ε/k = 116 K, для криптона σ = 0.351 нм, ε/k = 190 K и для
ксенона σ = 0.386 нм, ε/k = 190 K.

Расчет каждой фазовой траектории выполнялся в течение 50 времен свободно-
го пробега. Коэффициент диффузии D вычислялся усреднением по 1000 незави-
симым фазовым траекториям. В расчетах использовалось около 3500 молекул.
Полученные результаты для указанных смесей представлены в табл. 1. Здесь при-
ведены данные при равных массовых долях. В последней строке указана относи-
тельная ошибка моделирования. При указанных параметрах (числе использован-
ных молекул и фазовых траекторий) ошибка моделирования составляла около
3 %. Стоит отметить, что точность измерения коэффициента диффузии также
обычно лежит в пределах 1–3 %. Так что точность моделирования даже с исполь-
зованием этого сравнительно небольшого числа молекул оказывается вполне при-
емлемой.

Т а б л и ц а  1

Сопоставление данных моделирования коэффициента диффузии D
с экспериментальными данными De [14]

T Kr−Ar Xe−Ar Xe−Kr
De, см2/с 13.58 11.1 7.43
D, см2/с 13.22 11.42 7.19
∆, % 2.63 2.88 3.28

Вместе с тем точность моделирования с помощью представляемого алгоритма
растет с увеличением числа используемых молекул и/или числа используемых для
усреднения фазовых траекторий. Ниже это показано на примере моделирования
коэффициента диффузии смеси Kr−Ar. Число использованных молекул (N) варьи-
ровалось от 850 до 6800, а число траекторий (L) – от 125 до 1000. Полученные
данные сведены в табл. 2, рассчитывалась точность (∆) вычисления коэффиицента
диффузии. При этом при варьировании числа молекул (левые столбцы табл. 2) ус-
реднение во всех случаях проводилось по тысяче траекторий, а при варьировании
числа траекторий, во всех случаях использовалось 3200 молекул. Приведенные
данные свидетельствуют о том, что точность моделирования растет с увеличени-
ем числа молекул или моделируемых фазовых траекторий. Полученные относи-
тельные ошибки (вторая строка) хорошо описываются зависимостями:

~ 1/N N∆  (коэффициент корреляции равен 0.97) и ~ 1/L L∆  (коэффициент
корреляции равен 0.98).

Т а б л и ц а  2

Точность вычисления коэффициента диффузии
при различном числе молекул (N) и траекторий (L) для смеси Kr-Ar

N 6800 3400 1700 850 L 1000 500 250 125
∆N, % 1.88 2.63 3.97 4.97 ∆L, % 2.63 3.82 4.42 5.76
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3. Моделирование коэффициента вязкости

Одной из проблем кинетической теории газов является моделирование про-
цессов переноса многоатомных газов. Здесь используются самые разные подходы,
включая использование различных полуклассических или квантовых методов
(см., например, [22–25]). Тем не менее даже в простейшем случае однокомпо-
нентного газа вычисление коэффициентов переноса разреженного многоатомного
газа является проблемой, до конца не решенной до сих пор. Поэтому хотелось по-
нять, насколько описанный выше алгоритм применим для моделирования коэф-
фициентов переноса и многоатомных газов. В настоящем разделе приводятся
данные моделирования коэффициента вязкости как одноатомных (Ar, Kr, Ne, Xe),
так и многоатомных газов (CH4, CO, CO2, O2).

Вычисление коэффициента вязкости, как и при использовании метода молеку-
лярной динамики, основывается на флуктуационно-диссипационной теореме, ко-
торая для коэффициента вязкости имеет вид [4, 16, 18]

( ) ( )
0

1 0
p

xy xy t dt
VkT

τ

η = σ σ∫ .  (5)

Входящие сюда компоненты полного тензора потока импульса для разреженного
газа вычисляются так:

1 1

1( ) ( ) ( )
3

l N
i i

xy x y
j i

t m v j t v j t
l = =

⎡ ⎤σ = ∆ ∆⎣ ⎦∑∑ . (6)

Использовались следующие параметры потенциала (2): σ = 0.3822 нм, ε/k = 137 К
для CH4; σ = 0.359 нм, ε/k = 110 К для CO; σ = 0.4484 нм, ε/k = 189 К для CO2;
σ = 0.3433 нм, ε/k = 113 К для O2; σ = 0.311 нм, ε/k = 116 К для Ar; σ = 0.351 нм,
ε/k = 190 К для Kr; σ = 0.178 нм, ε/k = 35.7 К для Ne и σ = 0.386 нм, ε/k = 190 К для
Xe [22]. Во всех случаях в расчетах использовалось 3200 молекул, а усреднение
полученных данных выполнялось по 1000 независимым фазовым траекториям.
Расчеты коэффициентов переноса проводились при температуре 273 К и атмо-
сферном давлении. Полученные значения коэффициента вязкости представлены в
табл. 3 (вторая строка). Здесь же приведены и соответствующие эксперименталь-
ные значения ηe, взятые из справочника [26].

Т а б л и ц а  3

Сравнение смоделированных η и экспериментальных ηe коэффициентов вязкости

CH4 CO CO2 O2 Ar Kr Ne Xe
η·106 (Па·с) 10.48 15.95 13.0 18.91 22.25 25.87 32.28 23.78
ηe·106 (Па·с) 10.37 16.6 13.8 19.3 22.7 25.5 31.7 23.3

∆, % 1.06  3.94 5.84 2.02 1.97 1.46 1.84 2.05

Сопоставление данных моделирования с экспериментальными показывает, что
точность моделирования оказывается для благородных газов в пределах точности
получения экспериментальных данных (около 2 %). Что же касается многоатом-
ных газов, то здесь ситуация сложнее. Хорошие данные получены для метана, мо-
лекулы которого сферически симметричны и применение потенциала Леннард-
Джонса вполне оправдано. Для несферических молекул, конечно, следует приме-
нять более адекватные потенциалы. Хотя и здесь точность моделирования коэф-
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фициента вязкости оказывается не плохой. Кроме того, ее можно еще и несколько
повысить, используя большее число молекул.

4. Моделирование коэффициента диффузии наногазовзвеси

Алгоритм моделирования разреженных наногазовзвесей фактически ничем не
отличается от алгоритма моделирования смеси разреженных газов. Поскольку
рассматривается газовзвесь при нормальных условиях, то длина свободного про-
бега молекул несущего газа много больше размера дисперсных наночастиц. По-
этому для описания такой наногазовзвеси можно использовать кинетическую тео-
рию Больцмана [14, 15]. Это, в частности, означает, что при моделировании нано-
частицы, как и молекулы, считаются материальными точками, а коэффициенты
переноса будут зависеть только от скоростей.

Данный раздел посвящен моделированию коэффициента диффузии наноча-
стиц в газе. Поскольку не ставилась задача изучения зависимости коэффициента
диффузии от концентрации наночастиц, то для моделирования можно было изу-
чать эволюцию в газе изолированной наночастицы. Для моделирования молекулы
газа и наночастица помещаются в кубическую ячейку моделирования. Как и в
случае моделирования смеси газов, используются периодические граничные ус-
ловия. В начальный момент времени молекулы газа распределяются равномерно
по объему моделирования в соответствии с заданной плотностью ρ1. Наночастица
радиуса R помещается в центре ячейки. Массы молекул и наночастицы равны со-
ответственно m1, m2, температура среды T и объем V. Скорости молекул и наноча-
стицы в ячейке моделирования разыгрываются согласно распределению Максвел-
ла (1) при заданной температуре T. При этом, поскольку моделируется равновес-
ное состояние, то суммарный импульс молекул и наночастицы системы должен
быть равно нулю, а энергия соответствовать температуре. Равенство суммарного
импульса нулю для каждой компоненты достигается специальным образом, опи-
санным выше.

Взаимодействие молекул между собой описывается потенциалом Леннард-
Джонса (2), а взаимодействие наночастицы с молекулами несущего газа – потен-
циалом Краснолуцкого – Рудяка [14, 15]

( ) ( )9 3( )U r U r U r= − ,

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ){ }1 1i i i i
i i iU r C r R r R a r R r R− − − − − −⎡ ⎤⎡ ⎤= − − + − − − +⎣ ⎦ ⎣ ⎦ . (7)

Здесь a9 = 9/(8r), a3 = 3/(2r), 12
9 4 /(45 )ij ij mС V= πε σ , 6

3 4 /(3 )ij ij mС V= πε σ , Vm – эф-
фективный объем молекулы (атома) дисперсной частицы.

Согласно алгоритму, описанному в разделе 1, производится моделирование
динамики рассматриваемой наногазовзвеси. Результатом расчета является полный
набор скоростей всех молекул и наночастицы моделируемой системы в последо-
вательные моменты времени. Используя эту информацию, можно рассчитать
практически все наблюдаемые характеристики газа, включая коэффициент диф-
фузии. В последнем случае применяются флуктуационно-диссипационные соот-
ношения (3), (4).

Поскольку одна из целей настоящей работы состояла в изучении возможно-
стей предлагаемого имитационного алгоритма для моделирования диффузии на-
ночастиц в газе, то для этой цели была изучена диффузия наночастиц Cu2O в азо-
те. Ранее диффузия именно таких частиц при атмосферном давлении и температу-
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ре 294.15 К была систематически изучена экспериментально и с помощью кине-
тической теории [27]. Использовались следующие параметры потенциала: для N2
σ = 0.3798 нм, ε = 71.4 К, для Cu2O σ = 0.4124 нм, ε = 2909 К. Диаметр частицы
Cu2O варьировался от Rc = 2.55 до 8.94 нм. Число молекул в расчетах в зависимо-
сти от размера наночастицы варьировалось от 450 до 20000. Коэффициент диффу-
зии вычислялся усреднением по 1000 независимых фазовых траекторий.

Результаты сопоставления данных моделирования с экспериментальными
приведены в таблице 4. Здесь первый столбец – диаметр наночастицы, второй –
результат моделирования D, третий столбец – данные [27] De, четвертый – отно-
сительная погрешность. Во всех случаях точность моделирования оказывается
достаточно высокой и практически не зависит от размера наночастиц.

Т а б л и ц а  4
Вычисления коэффициента диффузии наночастицы

Rc, нм D, м2/с·10−7 De, м2/с·10−7 ∆, %
2.55 5.156 5.063 1.84
2.94 4.046 4.102 1.37
3.33 3.386 3.418 0.95
3.87 2.732 2.678 2.01
4.51 2.158 2.118 1.87
4.79 1.968 1.932 1.88
5.35 1.632 1.601 1.95
5.84 1.427 1.397 2.12
6.332 1.236 1.215 1.71
7.54 9.196 9.044 1.68
8.94 6.625 6.694 1.03

Заключение

Представленный в данной работе имитационный алгоритм молекулярного мо-
делирования был применен для моделирования различных коэффициентов пере-
носа как смесей благородных газов, так и для наногазовзвесей и газов с много-
атомными молекулами. При моделирование коэффициента диффузии смесей раз-
реженных благородных газов точность около 3 % удается достигнуть, используя
всего 3400 молекул. С увеличением числа молекул точность моделирования по-
вышается, и для достижения точности порядка 2 % необходимо взять примерно
вдвое больше молекул.

Приятным фактом является и то, что алгоритм пригоден для моделирования
коэффициентов переноса многоатомных газов. Конечно, использование потен-
циала Леннард-Джонса здесь в ряде случаев не приведет к успеху, необходимы
более реалистические потенциалы. Важно, однако, что алгоритм принципиально
пригоден и в этом случае. В принципе его можно использовать и для газов, где
необходимо учитывать динамику и внутренних степеней свободы. В этом случае
фазовое пространство системы будет включать помимо скоростей еще и соответ-
ствующие внутренние переменные. И здесь в процессе соударения необходимо
будет учитывать переходы между различными внутренними состояниями.

Наконец, впервые предложен метод моделирования коэффициентов переноса
наногазовзвеси. Его работоспособность продемонстрирована здесь на примере
моделирования диффузии наночастицы. Изучению вязкости наногазовзвесей бу-
дет посвящена специальная работа.
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Важным обстоятельством является то, что во всех случаях точность моделиро-
вания возрастает с увеличением и числа используемых частиц, и числа фазовых
траекторий, по которым ведется усреднение результатов. Относительная ошибка
оказывается порядка ~ 1/ NL∆ . Это, в частности, означает, что для достижения
заданной точности число молекул можно «разменивать» на число траекторий. Это
особенно важно, например, при моделировании наногазовзвесей с достаточнго
большими наночастицами, поскольку в этом случае необходимо использовать де-
сятки или даже сотни тысяч молекул.
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Simulation of transport coefficients is very important from a practical point of view. The only
method for simulation of the transport coefficients of dense gases and liquids is the molecular
dynamics method. However, this method is not applicable for a rarefied gas due to the need to use
a great number of molecules. This paper proposes an alternative simulation method of the
molecular modeling of rarefied gas transport coefficients. In this approach, the phase trajectories
of considered systems are simulated stochastically. The actual values of the transport coefficients
are obtained using the corresponding Green – Kubo relations by averaging over a large number of
phase trajectories. To test the developed algorithm, a set of problems was solved. The binary
diffusion coefficients for noble gases (Kr–Ar, Xe–Ar, Xe–Kr), the viscosity coefficients for
monatomic and polyatomic gases (Ar, Kr, Ne, Xe, CH4, CO, CO2, O2), and the diffusion
coefficient for nanoparticles in rarefied gases were simulated and analyzed. It was shown that the
algorithm accuracy of the order of 1−2% could be achieved when using a relatively small number
of molecules. The dependence of the accuracy on the number of molecules, statistics (the number
of phase trajectories), and calculation time were analyzed.
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