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Учет квантовых свойств ядер в модели может играть ключевую роль в предсказании 
уравнения состояния и транспортных свойств вещества. Примерами подобных систем являются 
вода и жидкий водород при низких температурах. В данных случаях поведение атомов водорода 
имеет квантовый характер и не может быть описано средствами классической молекулярной 
динамики [1-3]. Авторы данной работы также встретили ряд сложностей с воспроизведением 
свойств жидких углеводородов [4-6]. 

Метод интегралов по траекториям, основанный на идеях Фейнмана, позволяет учесть 
квантовую природу ядер в модели. В докладе будут рассмотрены основные подходы, 
использующиеся для моделирования квантовых свойств подобных систем, а также представлены 
первые результаты по верификации реализации в программном пакете LAMMPS на примере 
жидкой воды (рис. 1). В работе рассчитаны квантовые радиальные функции распределения (рис. 2) 
и представлена зависимость термодинамических свойств от детализации квантовой модели. Также 
проведено сравнение с результатами, полученными с использованием программного пакета i-PI. 

 
 

Рис. 1. Расчетная ячейка воды в модели, 
учитывающей квантовые свойства ядер. 

Рис. 2. Радиальная функция распределения для 
атомов водорода. При учете квантовых поправок 
(красная линия) атомы водорода более «размыты». 
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