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МОДЕЛИРОВАНИЕ МЕТОДОМ МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ ПЛАЗМЫ 
ПОЗИТРОНИЯ  

 
В работе методом молекулярной динамики исследованы релаксационные свойства 

полностью ионизованной, горячей, идеальной плазмы. В качестве примера рассмотрена 
классическая задача о выравнивании электронной и ионной температур при различных 
соотношениях масс, определены времена релаксации температур, исследованы влияние 
числа частиц и типа граничных условии на результаты моделирования. Проведено срав-
нение полученных результатов с существующими теоретическими результатами. При 
анализе автокорреляционных функции потока частиц одного знака в системе получены, 
что время распада корреляции в системе с зеркально отражающими граничными усло-
виями имеют порядок величины обратной плазменной частоты, а для системы с периоди-
ческими граничными условиями - периода ленгмюрских колебаний. Также обнаружено, 
что в системе с периодическими граничными условиями время релаксации температур 
меньше, чем в системе с зеркально отражающими граничными условиями. Как следует из 
анализа результатов, влияние числа частиц на автокорреляционные функции потоков не-
значительно. 
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рифм, релаксация температур, отношение масс, метод молекулярной динамики, периоди-
ческие граничные условия, зеркальные граничные условия, автокорреляционная функция 
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Введение 
В настоящее время ведутся активные 

исследования свойств плотной идеальной 
плазмы в связи с проблемой реализации 
инерциального термоядерного синтеза [1-6]. 
Отметим, что исследование процессов ре-
лаксации температур электронов и ионов 
актуально в целях верификации методов 
моделирования [7-9]. Кроме того, неизотер-
мическая плазма появляется в эксперимен-
тах при взаимодействии потока тяжелых 
ионов с мишенью [10-12]. Обычно выравни-
вание температуры в электронной и в ион-
ной подсистемах происходит на много бы-
стрей чем между электронами и ионами. 
Последнее, как известно, связано с тем, что 
при столкновений передача энергии про-
порциональна отношению масс частиц. Для 
исследования релаксационных процессов в 
плазме используются различные подходы 
[13-15] и метод молекулярной динамики 
(МД) является одним из наиболее популяр-
ных [16-20]. 

Многими авторами рассматривалась 
задача о релаксации температур начиная с 
первых кинетических моделей, в том числе 
с помощью вычислительного эксперимента 
[21-23]. Обычно теоретические модели ог-
раничиваются случаем малого отклонения 
системы от равновесного состояния. Расчет 
релаксации энергии между двумя подсисте-
мами, далекими от равновесия, реально 
возможен только на основе численного мо-
делирования. 

В настоящей работе методом молеку-
лярной динамики проведено моделирование 
выравнивания температур для полностью 
ионизованной, горячей, идеальной плазмы. 
Рассмотрена плазма позитрония, т.е. систе-
ма с равными массами и зарядами. Было 
проведено исследование процесса выравни-
вания ионной и электронной температур 
при различных отношениях масс, также ис-
следовалась полностью ионизованная плаз-
ма изотопов водорода, т.е. система, состоя-
щая из частиц с одинаковыми по величине 
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зарядами, но разными массами (электроны и 
однократно заряженные ионы). 

Для моделирования методом молеку-
лярной динамики был выбран кулоновский 
потенциал для описания взаимодействия 
частиц, поскольку кулоновский потенциал 
является хорошей моделью для плазмы 
инерционного термоядерного синтеза. Сис-
тема уравнений движения заряженных час-
тиц должна дополняться начальными и гра-
ничными условиями. В качестве граничных 
условий обычно используются зеркальные 
граничные условия или периодические, для 
которых иногда используется процедура 
суммирования Эвальда.  

В наших расчетах начальное состояние 
выбрано сильно неравновесным, функция 
распределения электронов и ионов в на-
чальный момент полагалось максвелловской 
с сильно различающимися температурами. 
При релаксации начального состояния про-
исходит выравнивание температур. Причем 
плазма может находиться как в ловушке, так 
и разлетаться в вакуум - в любом случае, 
взаимодействие электронной и ионной под-
систем приводит к выравниванию темпера-
тур. 

 
Постановка задачи 
Рассмотрим некий объем, в котором в 

начальный момент времени содержатся два 
компонента с различными температурами: 
некоторое число электронов с позитронами 
для плазмы позитрония. Рассматривались 
системы с различным числом частиц 
2 128, 512, 2048, 4096N   распределенных 
внутри счетной ячейки - куба с ребром L . 
Размеры куба выбирались из условия 

NnL 3 , где n  - числовая плотность ионов, 
которая задавалась равной .10 312 см  

Начальные условия рассма-тривались 
двух типов. Первый, когда в начальный мо-
мент времени все частицы неподвижный и 
распределены равновероятно внутри счет-
ной ячейки. Этот тип начальных условий 
соответствует экспериментам с ультрахо-
лодной плазмой, создаваемой при селектив-
ной ионизации холодного газа. Он подробно 
рассмотрен в [24]. Второй тип начальных 
условий, это когда частицы в начальный 
момент времени распределены равноверо-
ятно в счетной ячейке, а их скорости имеют 

распределение Максвелла с различными 
температурами для положительно и отрица-
тельно заряженных частиц. 

Граничные условия были двух типов: 
зеркально отражающие стенки и периодиче-
ские граничные условия. В случае периоди-
ческих граничных условий учитывалось 
взаимодействие частиц только в одной 
ячейке, т.е. процедура суммирования 
Эвальда не использовалась. 

Показатель неидеальности классиче-
ской кулоновской системы определяется 
следующей формулой: 

2 2 2 1 3

~
Z e Z n

aT T
                        (1) 

где   3143 na   - радиус сферы Вигнера-
Зейтца. Большие значения показателя не-
идеальности могут быть достигнуты раз-
личными способами: за счет большого заря-
да Z  (заряд пылинки в плазме) [25]; высо-
кой плотности ионов n  (инерционный тер-
моядерный синтез) [26]; низкой температу-
ры T  (ультрахолодная плазма) [27-28]. Для 
простоты будем рассматривать случай од-
нократно заряженных ионов 1Z  . 

Если предположить, что в начальный 
момент времени две компоненты плазмы 
имеют максвелловское распределение ско-
ростей с различными температурами, то 
процесс выравнивания температур за счет 
кулоновских столкновений описывается 
уравнением [29]: 
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в котором скорость релаксации температу-
ры электронов определяется разностью тем-
ператур  и характерным временем релакса-
ций: 
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Для определения времени релаксации 
температур электронов и ионов необходимо 
знание значения кулоновского логарифма 
, который как известно, отражает дально-
действующий характер кулоновского взаи-
модействия и определяется следующим об-
разом [29]: 

min

maxln
b

b
 ,                  (4) 
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где maxb , minb  - максимальный и минималь-

ный прицельный параметры. В качестве ми-
нимального прицельного параметра берется 
длина Ландау 2 /c Bb Ze k T  либо тепловая 

длина волны де-Бройля 22 / e B em k T  , 

максимального - радиус Дебая.  
 
Результаты расчетов выравнивания 

температур 
Вначале рассмотрим влияние на про-

цесс выравнивания температур в кулонов-
ской системе следующих факторов: тип 
граничных условии и число частиц в систе-
ме. На рисунке 1, приложение 1 представле-
ны графики зависимости температур элек-
тронов и ионов для двух типов граничных 
условии: верхняя панель - зеркальные; ниж-
няя панель - периодические. Разные графи-
ки по горизонтали соответствуют различно-
му числу частиц в системе 
2 128, 512, 2048, 4096N  . 

Из приведенных рисунков следует что, 
имеется весьма сильная зависимость време-
ни релаксации температур от типа гранич-
ных условии при малом числе частиц в сис-
теме. С увлечением числа частиц в системе, 
как и следовало ожидать, зависимость 
уменьшается. Отметим интересную особен-
ность, что при малом числе частиц в систе-
ме с периодическими граничными условия-
ми выравнивание температур происходит 
быстрее. Это связано, с тем, что если при 
зеркальных граничных условиях расстояние 
частицы до стенки значительно меньше 
среднего межчастичного расстояния n-1/3, то 
среднее значение микрополя, действующего 
на частицу, 22/3 раза меньше среднего мик-
рополя. 

 
Результаты расчетов автокорреля-

ционных функции потоков 
Рассмотрим автокорреляционные 

функции потоков положительно и 
отрицательно заряженных частиц (ионов и 
электронов). 

Поскольку наша система в целом 
строго нейтральна и ее суммарный импульс 
равен нулью в периодической системе и 
колеблется около нулевого значения в 
системе с зеркальными граничными 
условиями, то будем рассматривать 

автокорреляционные функции для потока 
частиц только одного знака: 

( ) ( )
N

i i
i

J t q t ,                  (5) 

где ,i iq   - заряд и скорость i  частицы, соот-
ветственно. Тогда, автокоррелятор потока 
частиц определяется формулой: 

2( ) (0) ( ) (0)Z J J J   .            (6) 

Автокоррелятор потока является важ-
ной характеристикой рассматриваемой ку-
лоновской системы. Его зависимость от 
числа частиц и типа граничных условии 
представляет большой методический инте-
рес. Поэтому, были проведены расчеты с 
различным числом частиц и двумя типами 
граничных условии: зеркально отражающи-
ми и периодическими. На рисунке 2 (при-
ложение 2) в верхней панели приведены за-
висимости автокорреляционных функций 
потока в кубе с зеркальными граничными 
условиями при числе частиц 
2 128, 512, 2048, 4096N  . На рисунке 
2(приложение 2) в нижней панели представ-
лены аналогичные графики для периодиче-
ской системы. На всех рисунках сплошными 
кривыми представлены зависимость 

( ) exp( )plasmaZ     ,                (7) 

где plasma - плазменная частота. Сравнение 

рисунков в одной колонке показывает, что 
они не сильно отличаются друг от друга, т.е. 
зависимость АКФ потока от числа частиц 
довольно слабая. Но различие графиков в 
правой и левой колонке очень большое, т.е. 
зависимость от типа граничных условии 
очень сильная. 

Другим интересным фактом, как видно 
на рисунках, является то, что время распада 
корреляции в системе с периодическими 
граничными условиями значительно больше 
и автокорреляционные функции носят более 
монотонный характер. 

Для более явной демонстрации этого 
эффекта на рисунке 3 приведены зависимо-
сти автокорреляционных функции потока 
для системы с зеркальными граничными ус-
ловиями в линейном масштабе. 
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Рисунок 3 - Зависимости автокорреляцио
ных функции потока для системы с зеркал
ными граничными условиями в линейном 

масштабе 
 
На рисунке 4 в полулогарифмическом 

масштабе представлены аналогичные р
зультаты для системы с периодическими 
граничными условиями.  

 

Рисунок 4 – Зависимости автокорреляцио
ных функции потока для системы с пери
дическими граничными условиями в пол

логарифмическом масштабе
 
Для системы с зеркальными грани

ными условиями сплошная кривая с завис
мостью (6) демонстрирует, что начальные 
период АКФ хорошо описывается эксп
нентой с характерным временем распада 
корреляции 1/ plasma . Как следует из

денного графика для системы с периодич
скими граничными условиями сплошная 
кривая с зависимостью 
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На рисунке 4 в полулогарифмическом 
масштабе представлены аналогичные ре-
зультаты для системы с периодическими 

 
Зависимости автокорреляцион-

ных функции потока для системы с перио-
дическими граничными условиями в полу-

мическом масштабе 

Для системы с зеркальными гранич-
ными условиями сплошная кривая с зависи-
мостью (6) демонстрирует, что начальные 
период АКФ хорошо описывается экспо-
нентой с характерным временем распада 

. Как следует из приве-

денного графика для системы с периодиче-
скими граничными условиями сплошная 
кривая с зависимостью 

( ) exp( / 2 )plasmaZ     

такой системы характерная время распада 
корреляции с хорошей точностью совпадает 
в ленгмюрским периодом.
 

Заключение 
В работе на основе метода молекуля

ной динамики рассмотрена задача о рела
сации температур в классической кулоно
ской системы. Проведено исследование 
свойств такой системы в зависимости от 
числа частиц в ней, рассмотрены случаи 
зеркально отражающих и преиодических 
граничных условии.   

При анализе автокорреляционных 
функции потока частиц одного знака в си
теме получены, что время распада коррел
ции в системе с зеркально отражающими 
граничными условиями имеют порядок в
личины обратной плазменной ч
системы с периодическими граничными у
ловиями - периода ленгмюрских колебаний. 
Также обнаружено, что в системе с пери
дическими граничными условиями время 
релаксации температур меньше, чем в си
теме с зеркально отражающими граничн
ми условиями. Как следует из анализа р
зультатов, влияние числа частиц на авт
корреляционные функции потоков незнач
тельно. 
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корреляции с хорошей точностью совпадает 
в ленгмюрским периодом. 

В работе на основе метода молекуляр-
ной динамики рассмотрена задача о релак-
сации температур в классической кулонов-
ской системы. Проведено исследование 
свойств такой системы в зависимости от 
числа частиц в ней, рассмотрены случаи 

щих и преиодических 
граничных условии.    

При анализе автокорреляционных 
функции потока частиц одного знака в сис-
теме получены, что время распада корреля-
ции в системе с зеркально отражающими 
граничными условиями имеют порядок ве-
личины обратной плазменной частоты, а для 
системы с периодическими граничными ус-

периода ленгмюрских колебаний. 
Также обнаружено, что в системе с перио-
дическими граничными условиями время 
релаксации температур меньше, чем в сис-
теме с зеркально отражающими граничны-

и. Как следует из анализа ре-
зультатов, влияние числа частиц на авто-
корреляционные функции потоков незначи-
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Приложение1 
 

 
Рисунок 1 – Зависимости температур электронов и ионов для двух типов граничных условии 
и при различном числе частиц в системе: верхняя панель - зеркальные; нижняя панель - пе-

риодические.  
 

Приложение 2 
 

 
 

Рисунок 2 – Зависимости автокорреляционной функции потока для двух типов граничных 
условии и при различном числе частиц в системе: верхняя панель - зеркальные; нижняя 

панель - периодические; сплошная кривая - (7). 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ МЕТОДОМ МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ ПЛАЗМЫ 

ПОЗИТРОНИЯ  
 

Аннотация. В работе методом молекулярной динамики исследованы релаксационные 
свойства полностью ионизованной, горячей, идеальной плазмы. В качестве примера рас-
смотрена классическая задача о выравнивании электронной и ионной температур при раз-
личных соотношениях масс, определены времена релаксации температур, исследованы 
влияние числа частиц и типа граничных условии на результаты моделирования. Проведено 
сравнение полученных результатов с существующими теоретическими результатами. При 
анализе автокорреляционных функции потока частиц одного знака в системе получены, что 
время распада корреляции в системе с зеркально отражающими граничными условиями 
имеют порядок величины обратной плазменной частоты, а для системы с периодическими 
граничными условиями - периода ленгмюрских колебаний. Также обнаружено, что в системе 
с периодическими граничными условиями время релаксации температур меньше, чем в сис-
теме с зеркально отражающими граничными условиями. Как следует из анализа результатов, 
влияние числа частиц на автокорреляционные функции потоков незначительно. 

Ключевые слова: плазма, классическая кулоновская система, кулоновский логарифм, 
релаксация температур, отношение масс, метод молекулярной динамики, периодические 
граничные условия, зеркальные граничные условия, автокорреляционная функция тока. 
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ПОЗИТРОНИЙ ПЛАЗМАСЫН МОЛЕКУЛАЛЫҚ ДИНАМИКА ӘДІСІМЕН 
МОДЕЛЬДЕУ  

 

Аннотация. Жұмыста молекулярлық динамика әдісі арқылы плазманың иондалған, 
ыстық, керемет релаксациялық қасиеттері толығымен зерттелді. Мысалы, әр түрлі 
массалардағы электрондардың және иондардың температуралық қалыптасуының 
классикалық мәселесі қарастырылған, температура релаксациясының уақыты анықталған, 
сондай-ақ бөлшектер санының әсері және шекаралық шарттар түрлеріне модельдеу 
нәтижелері келтірілген. Алынған нәтижелер теориялық нәтижелермен салыстырылды. 
Жүйеде бір бөлшектердің ағынының автокорреляциялық функцияларын талдай отырып, 
шекаралық жағдайды айқындайтын жүйеде корреляциялық ыдырау уақытына Лэнгмюрдің 
ауытқу кезеңі, өзара плазма жиілігі және периодтық шекаралық шарттар анықталады. Соны-
мен қатар, периодтық шекаралық шарттармен жүйеде температураға қатысты релаксация 
уақыты шекаралық шарттарды анықтайтын жүйеге қарағанда қысқа. Нәтижелерді талдау 
кезінде ағынның автокорреляциялық функциясына бөлшектер санының әсері шамалы. 

Түйін сөздер: плазма, классикалық кулондық жүйе, кулондық логарифм, температура 
релаксациясы, масса қатынасы, молекулалық динамика, периодтық шекаралық шарттар, 
айналық шекаралық шарттар, ток ағымының автокорреляциялық функциясы. 
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SIMULATION OF POSITRONIUM PLASMA BY THE MOLECULAR DYNAMICS 
METHOD  

 

Abstract. In this paper, the relaxation properties of a fully ionized, hot, ideal plasma have 
been studied using the molecular dynamics method. As an example, a classical problem of equaliza-
tion of the electron and positron temperatures for various mass ratios is considered, the relaxation 
times for temperatures are determined, and the influence of the number of particles and the type of 
boundary conditions on the simulation results is studied. The simulation results are compared with 
the available theoretical results. In this paper the molecular dynamics method has been used to 
study the problem of temperature relaxation in a classical Coulomb system. The dependence of the 
properties of such a system on the number of particles has been studied, and the cases of mirror and 
periodical boundary conditions have been considered. The analysis of the autocorrelation functions 
of the flux of particles of the same sign in the system showed that the correlation decay time in a 
system with mirror boundary conditions is reciprocal to the plasma frequency, and in a system with 
periodic boundary conditions it has the order of the Langmuir oscillation period. It was also found 
that in a system with periodic boundary conditions, the temperature relaxation time is shorter than 
in a system with mirror boundary conditions. follows from the analysis of the results, the influence 
of the number of particles on the autocorrelation flux functions is insignificant. 

Keywords: plasma, classical Coulomb system, Coulomb logarithm, temperature relaxation, 
mass ratio, molecular dynamics method, periodic boundary conditions, mirror boundary conditions, 
autocorrelation flow function.  


