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             广义力学的计算尺度

1. Harik, V. (2014). Trends in nanoscale mechanics: Mechanics of carbon Nanotubes, Graphene, 
Nanocomposites and molecular dynamics, Springer.

2. Lee, J. G. (2016). Computational materials science: an introduction, Crc Press.

广义力学的空间尺度：从量子力学到固体力学1 广义力学的时间尺度：从第一性原理到有限元2



             分子动力学发展简史

3.Alder, B. J.; Wainwright, T. E. (1959). "Studies in Molecular Dynamics. I. 
General Method". J. Chem. Phys. 31(2): 459. 
4.Lammps, see http://www.cs.sandia.gov/~sjplimp/lammps.html
5.Reddy T, Shorthouse D, Parton DL, et al. Nothing to Sneeze At: A Dynamic 
and Integrative Computational Model of an Influenza A Virion. Structure. 
2015;23(3):584-597.

1687: 《自然哲学的数学原理》 1930:Monte Carlo 
method

1957:Alder and Wainwright used an IBM 704 
computer to simulate perfectly elastic 

collisions between hard spheres3

1995: a classical free molecular 
dynamics code release4

2015: Mark Sansom and 
his coarse-grain 
simulations of an 

influenza virus particle 
on a mammalian membrane 
(~120 nm). At > 10 M 
particles it's pretty 
huge, and currently 

stands at an impressive 
microsecond of 

simulation time5.

http://www.cs.sandia.gov/~sjplimp/lammps.html


             分子动力学的计算原理

分子动力学是基于牛顿力学在热力学系统下研究原子与分子的物理运动的计算模拟方法。
时间尺度：fs, ps, ns
空间尺度：nm，1000~10000000原子的系统
计算的核心要素：初始结构、时间步、系综、力场、边界条件

牛顿和他的苹果

与第一性原理不同，分子动力学模拟认为
原子就是最小的计算元素，不可再分。

分子动力学模拟计算流程:
未来所发生的由时间尺度上的过程所决定



             初始结构、系综

系综初始结构 时间步

为什么分子动力学只能计算时间尺
度很小的系统？？？



             力场

共价材料的力场6

6. Jiang, J. W. (2015). "Parametrization of Stillinger-Weber potential based on valence force field model: application to single-layer MoS2 and black 
phosphorus." Nanotechnology 26(31): 315706.
7.Li C, Chou T W. A structural mechanics approach for the analysis of carbon nanotubes[J]. International Journal of Solids & Structures, 2003, 
40(10):2487-2499.
8.应鹏华. 储氦单壁碳纳米管坍塌行为控制研究[D]. 2018.

力场势函数的组成部分7

储氦碳纳米管碳原子与氦
原子之间的力场：LJ势8



             原子结构建模

1. 1D：碳纳米管、二硫化钼纳米管
2. 2D：石墨烯、二硫化钼
3. 3D：金属有机框架材料



             lammps原子结构的data格式

详细介绍见：https://lammps.sandia.gov/doc/read_data.html

n 展示两种不同格式data的区别

atomic full

不包含拓扑关系
依赖力场根据原子坐标建立拓扑关系

直接包含拓扑关系



             原子结构建模的开源工具

1. VMD ：碳纳米管、碳化硼纳米管、石墨烯建模 http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
2. OVITO ：可视化及扩胞、旋转、结构后处理 https://www.ovito.org/ （Basic版本学术免费）
3. VESTA ：读取CIF结构文件进行可视化和后处理 http://www.jp-minerals.org/vesta/en/download.html
4. 自行编程建模：怎么建立一个MoS2纳米管结构

n 展示如何建立石墨烯、碳纳米管模型
1. 建立一个石墨烯结构
2. 建立一个（10,10）碳纳米管

n 展示如何利用OVITO进行扩胞等后处理操作
3. 建立一个中间含圆形孔洞的石墨烯
4. 建立一个碳纳米管和二硫化钼纳米管的复合结构

n 展示如何通过CCDC搜索MOF结构并通过lammps-interface 生成支持lammps “full”格式
的data文件

5. 建立一个可以2*2*10的MOF-5的supercell
lammps-inferface: https://github.com/peteboyd/lammps_interface
CCDC主页：https://www.ccdc.cam.ac.uk/structures/?ccdc-check=4242fc559bad366308d7001e15131efa

https://www.ovito.org/
http://www.jp-minerals.org/vesta/en/download.html


             lammps 计算脚本的结构

n 展示一个碳纳米管计算的结果
作业：计算碳纳米管在300K下的热膨胀系数和比
热容（可以分别计算250K、300K和350K结果拟
合）

基本设置

结构

输出设置

能量最小化&驰豫&产出



             How to calculate thermal conductivity

读lammps mannual的how to calculate thermal 
conductivity 及相关的examples
作业：完成并明白一个计算热导率例子的脚本
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              傅里叶热传导定律：非平衡态下的热输运

Heat Flux

Fixed Fixed

Hot Cold

输运过程（transport process）：热力学性质的不均匀性导致的热力学过程

• 能量输运：热传导中的傅里叶定律
• 动量输运：粘滞现象中的牛顿定律
• 质量输运：扩散中的菲克定律

非平衡态：将一个系统置于两个温度不同的热源之间，最终会在系统内建立一个稳定的温度分布，系统
处于稳态，但不处于一个平衡态。平衡态时可以认为温度是相同的，因此是非平衡态。



              傅里叶热传导定律：非平衡态下的热输运

Heat Flux

Fixed Fixed

Hot Cold

假设输运方向沿着一个特定方向（假设是x方向）的情形。热传导现象的宏观规
律由傅里叶定律描述。傅里叶定律是说热流密度(heat flux，或者heat current) J，
即单位时间穿过单位面积的热量，在数量上正比于温度梯度

��
��
：

� =− � ��
��

.

这里的κ 就反映了热量输运的难易程度：�越大代表热量越容易被输运。这样
的物理量被称为输运系数( transport coefficient)。具体到热传导，输运系数κ 叫
做热导率(thermal conductivity)。注意等式右边有个负号，它表示热量的传导方
向与温度梯度的方向相反，指向温度降低的方向(一个物理量的梯度的方向指
向它增加的方向)。在国际单位制中，温度梯度的单位为K/m，热流密度的单位
是W/m2，故热导率的单位是Wm−1K−1。



              傅里叶热传导定律：热导率的表达式

Heat Flux

Fixed Fixed

Hot Cold
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n 展示如何基于已有结果计算热导率



              非平衡态热导率计算：局部热浴法/固定温差法·

Heat Flux

Fixed Fixed

Hot Cold

n 展示如何基于局部热浴法计算热导率

325K 275K固定两段热浴的温度
统计：
• 温度梯度
• 热流

核心in 文件



              非平衡态热导率计算：热量交换法

Heat Flux

Fixed Fixed

Hot Cold

n 展示如何采用lammps-interface获得HKUST-1的
结构和Dreiding力场

n 展示如何基于热量交换法计算HKUST-1热导率

-0.125 eV/ps 从高温区域抽取固定热量，
同时将该热量汇给低温区域，统计：
• 温度梯度

核心in 文件

0.125 eV/ps



              非平衡态热导率计算：界面热导

CNT 
base

Nanotube 
coating
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傅里叶热传导

热导G

界面热阻H

Ying, P., et al. (2021). "Effects of coating layers on the thermal transport in carbon nanotubes-
based van der Waals heterostructures." Carbon 176: 446-457.



              非平衡态热导率计算：界面热导

Heat flux
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n 展示如何计算界面热导



              平衡态方法计算热导率：Green-Kubo方法

n 展示平衡态计算DUT-49热导率的例子

Green-Kubo方法基于涨落-耗散理论来计算晶体的热导率，主要是建立了热导率与热流自关联
函数之间的关系。计算公式如下：

��� =
�
���2

 < ��(�0)��(�0 + ∆�)�� >



微纳尺度传热计算：

声子计算简介

应鹏华

2021.04.25



通过VACF计算PDOS：单次计算1.1

𝑟 𝑡 =

𝑖

𝑣𝑖(0) ∙ 𝑣𝑖(𝑡) /

𝑖

𝑣𝑖(0) ∙ 𝑣𝑖(0)

速度自关联函数（velocity autocorrection function, VACF）：

VDOS 𝜔 =

𝑖

𝛾 𝑡 exp −2𝑖𝜋𝑤𝑡 𝑑𝑡

声子态密度（phonon density of states, PDOS）：

一次VACF结果：
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展示计算VACF的in文件及
后处理



通过VACF计算PDOS：多次平均1.2
提取速度轨迹文件进行多次平均：

展示dump速度的轨迹文件
及后处理Dickey, J. M. and A. Paskin (1969). "Computer Simulation of the Lattice Dynamics of Solids." Physical Review 188(3): 1407-1418.



通过VACF计算PDOS：模式分解1.3
速度的极坐标分解：

展示速度分解的后处理
Ying, P., et al. (2021). "Effects of coating layers on the thermal transport in 

carbon nanotubes-based van der Waals heterostructures." Carbon 176: 446-

457.



DUT-49(lp)
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通过VACF计算PDOS：安装原子类型或group进行分解1.4
按照原子类型进行分解：

展示按照原子类型
或group进行分解
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Ying, Penghua; Zhang, Jin; Zhong, Zheng 
(2021): Abnormal Effect of Phase 
Transition on Thermal Transport in Soft 
Porous Crystals. ChemRxiv. Preprint. 
https://doi.org/10.26434/chemrxiv.142291
34.v2 



声子色散关系理论简介2.1

一维单原子链：

一维双原子链：

三维晶体：
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声子色散关系理论简介2.2



声子色散关系理论简介2.2

An, M., et al. (2020). "Mass difference and polarization lead to low thermal conductivity of graphene-like carbon 

nitride (C3N)." Carbon 162: 202-208.

Meng, H., et al. (2019). "Thermal conductivity of molybdenum disulfide nanotube from 

molecular dynamics simulations." International Journal of Heat and Mass Transfer 145: 118719.



有限温度声子色散关系计算：fix phonon2.3

An, M., et al. (2020). "Mass difference and polarization lead to low thermal conductivity of graphene-like carbon 

nitride (C3N)." Carbon 162: 202-208.

Meng, H., et al. (2019). "Thermal conductivity of molybdenum disulfide nanotube from 

molecular dynamics simulations." International Journal of Heat and Mass Transfer 145: 118719.

展示如何通过fix phonon 计算一
维Carbyne室温下的的声子色散

Kong, L. T. (2011). "Phonon dispersion measured directly

from molecular dynamics simulations." Computer Physics

Communications 182(10): 2201-2207.



0K下的声子色散关系计算：phonopy2.4

⚫ 直接法，或称frozen-phonon方法，是通过在优化后的
平衡结构中引入原子位移，计算作用在原子上的
Hellmann-Feynman力，进而由动力学矩阵算出声子色
散曲线。直接法的缺陷在于它要求声子波矢与原胞边
界supersize正交，或者原胞足够大使得Hellmann-
Feynman力在原胞外可以忽略不计。

⚫ DFPT方法。DFPT通过计算系统能量对外场微扰的响应
来求出晶格动力学性质。该方法最大的优势在于它不
限定微扰的波矢与原胞边界正交，不需要超原胞也可
以对任意波矢求解。直接计算出原子的移动而导致的
势场变化，再进一步构造出动力学矩阵。进而计算出
声子谱。

https://yh-phys.github.io/2019/10/11/vasp-phonon/

https://zhuanlan.zhihu.com/p/344803376

与第一性计算软件做接口： 与LAMMPS做接口：

http://phonopy.github.io/phonopy/

https://phonolammps.readthedocs.io/en/master/

http://abelcarreras.github.io/DynaPhoPy

有限温度

0K

http://abelcarreras.github.io/DynaPhoPy


GPUMD简介2.5

由阿尔芬托大学樊哲勇博士（brucenju@gmail.com）开发，使用GPU硬件在Cuda语

言编写而成。

https://gpumd.zheyongfan.org

https://github.com/brucefan1983/GPUMD

优势：
⚫ 计算效率非常高，相对于LAMMPS是数量级的提升
⚫ 计算输入脚本简单，拥有热流分解，更加快捷的计

算声子谱和平衡态热导率输出
⚫ 可以进行HNEMD方法计算热导率

不足：
⚫ 目前支持的势函数比较少，只包括 SW势函数、

Tersoff势等
⚫ 相对于LAMMPS可实现的功能较少，主要集中在一些

经典二维碳材料、Si材料等


