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Application of cutoff distance selection in molecular dynamics 
simulation of LJ argon system 
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1. Institute of Process Engineering, Chinese Academy of Sciences, Beijing 100190, China 
2. School of Chemical Engineering, University of Chinese Academy of Sciences, Beijing 100049, China 

Abstract: In Lennard-Jones (LJ) 
potential argon system investigated by 
molecular dynamics simulation, the 
different cutoff distances are frequently 
applied to calculate the interactive force 
between atoms, and some reports have 
given out the influence of the cutoff 
distances on the simulation systems. 
More and more calculations suggest to 
use 4.5 or even larger truncation 
distances ( is the diameter of argon 
atom) to obtain the more accurate 
thermodynamic properties of the 
systems. In this work, a simple method was proposed to solve the problem of superheating encountered in the 
calculation of melting point by direct heating, where an independent track and ensemble at each temperature point are 
run. And then, the effect of different cutoff distances on the phase diagrams of the melting and boiling points of argon 
system in the NPT ensemble was studied. The melting point was in good agreement with the experimental and 
theoretically calculated values when the cutoff distance of 2.5 was used. However, the deviation from the experimental 
melting point became more evident when the larger cutoff distances were employed. In order to find out the underlying 
mechanism behind the deviation, the radial distribution functions and velocity autocorrelation function at the melting 
points and different thermodynamic states of the liquid argon with different cutoff distances were analyzed. It was 
found that the same thermodynamic properties can be obtained at the corresponding thermodynamic state points under 
different truncation distances. The mapping between the different thermodynamic state points was understandable due 
to the different thermodynamic states at the same temperatures under the varied truncation distances, and was beneficial 
to significantly reduce the computational workload at the smaller cutoff distance. This work proposed an exploratory 
way for the selection of the cutoff distance in the simulation of liquid argon, where the truncation distance of 2.5 can 
meet the requirements of computational accuracy and performance in the simulations. 
Key words: molecular dynamics simulation; LJ potential; cutoff distance; liquid argon  
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LJ 势氩系统分子动力学模拟中截断半径的选择 

孙晨阳 1,2， 侯超峰 1*， 葛 蔚 1,2 

1. 中国科学院过程工程研究所，北京 100190 

2. 中国科学院大学化学工程学院，北京 100049 

摘  要：近年来在分子动力学方法研究 LJ(Lennard-Jones)势氩系统时，越来越多的计算建议采用 4.5甚至更大的截断半径(为

氩原子直径)。本工作研究了不同截断半径对等温等压 NPT 系综氩系统熔沸点相图的影响，分析了不同截断半径下在氩系统的

熔点及液相区域不同热力学状态点的径向分布函数和速度自相关函数。结果表明，以熔点为基准，在距离其相同液态温区分率

的热力学温度点能获得相同的热力学性质，2.5σ 的截断半径在模拟的准确性和计算性能上均能满足模拟的要求，本工作为液氩

模拟中截断半径的选择指明了一个新的思考方向。 

关键词：分子动力学模拟；LJ 势；截断半径；液氩 

中图分类号：TQ460.6+4      文献标识码：A      文章编号：1009-606X(2021)03025906 

1  前 言 
分子动力学模拟(Molecular Dynamics Simulation, 

MD)是一种在原子分子尺度的计算机模拟方法，主要依

靠对经典牛顿运动方程的求解模拟体系内粒子的运动，

得到粒子的位置信息和动量信息，再根据经典力学和统

计物理理论获得体系的热力学量和其他宏观性质，是研

究凝聚态平衡和非平衡热力学过程的重要理论手段[1]。

随着计算机计算能力的迅猛发展，分子动力学模拟技术

逐步成熟。目前，分子动力学模拟已广泛应用于化学、

物理、材料、生物、医药等领域，在解释物质和热力学

过程的微观机理方面发挥了不可替代的作用。 
在氩原子体系的 MD 模拟中，截断半径的合理使用

对模拟的准确性和积分算法的选取有重要作用[2,3]。为减

少计算量，节约计算资源，通常计算时只考虑与原子相

距小于截断半径 rc (Cutoff Distance)的近邻原子的贡献。

但统计研究发现模拟过程中原子间力的截断取舍导致

的能量损耗，可能会对系统的热力学性质有明显影响。

近年来由于计算能力提升，对于采用 LJ 势函数的模拟

系统，越来越多的计算建议采用 4.5甚至更大的截断半

径。Rutkai 等[4]考虑，由于完全忽略了超过 rc=2.5的远

程相互作用，使用带有截断的 LJ 势在计算惰性元素液

体密度、等压热容、声速等方面与通过状态函数理论计

算的结果存在明显偏差。此外，在气液两相界面动力学

性质和界面密度[5]、纳米流体表面力场的计算[6]和高频

率相互作用诱导散射谱[7]等研究方面，均建议使用相对

较大的截断半径来避免大的模拟偏差。然而对于径向分

布函数和速度自相关函数的计算，虽然已有文献研究截

断半径的影响，但并未分析影响背后的底层物理机制。 
本工作通过研究不同截断半径下 NPT 系综氩系统

的熔沸点相图及径向分布函数和速度自相关函数的变

化，提出了一种氩体系分子动力学模拟中截断半径选择

的新的思考方向。 

2  模拟方法 
在分子动力学模拟中，原子间作用势函数的选取对

模拟结果起决定性作用。Lennard-Jones(LJ)12-6 势在氩

原子体系的模拟中广泛应用，是准确描述氩等惰性气体

原子之间相互作用的最重要的势函数之一。常用的

Lennard-Jones 12-6 势函数的表达式如下： 
12 6

LJ 4
ij ij

u
r r
 

    
             

 

式中，参数与分别为能量特征常数与长度特征常数，

rij为粒子 i 与 j 之间的距离。 
对所有物理量以体系中原子质量 m、Lennard-Jones

势中的能量特征参数、长度特征参数进行无量纲化处

理，分子间距 r*=r/，长度 L =L/，温度 T =kT/，能量

u*=u/，时间 t*=t(/m2)1/2。氩的基本参数[8,9]为：单位长

度 0.3405 nm，单位质量 6.6361026 kg，单位温度 119.8 
K，单位时间 2.1571012 s，单位能量 1.6551021 J。 

应用开源软件 LAMMPS(22Aug18)进行算例设计

与计算。模拟体系包含 2048 个原子，采用周期性边界

条件，模拟系综为 NPT，使用 Verlet 速度时间积分和
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Nose-Hoover控温控压方法，统计的时间步长为 0.001(约
化单位制)。分别在截断半径为 2.0, 2.5, 3.5, 4.5, 
5.0下分析 NPT 系综氩体系各自熔点和液体区域 2 个

对应温度(相对熔点增加的相对温度分率为 50%，见表

1)的径向分布函数和速度自相关函数。粒子的初始位置

按面心立方 FCC 晶格构型排布，初始速度分布满足麦

克斯韦玻尔兹曼分布。 

表 1  p=101 kPa 时 NPT 系中综氩原子系统不同截断半径下的液氩热力学状态温度范围 
Table 1  Thermodynamic temperature range of liquid argon at different cutoff distances at p=101 kPa in the NPT ensemble  

Cutoff distance Melting point, Tm Tm+50%L Boiling point, Tb Liquid temperature range, L 
2.0 0.63 0.72 0.81 0.18 
2.5 0.74 0.85 0.96 0.22 
3.5 0.79 0.935 1.08 0.29 
4.5 0.81 0.965 1.12 0.31 
5.0 0.81 0.97 1.13 0.32 

Note: Experimental melting point and boiling point of argon system are 82.95 K and 86.45 K[19], the corresponding dimensionless values are 0.69 
 and 0.72, respectively (all physical quantities in the table are in reduced units). 

 

3  分析与讨论 

3.1 不同截断半径下氩原子体系 NPT 系综熔沸点变化 
考察了不同截断半径对氩体系熔沸点相图的影响。

通常计算物质熔点有滞后法[1012]、两相固液共存法[13,14]

和自由能法[15,16]等。两相固液共存法通过降低成核自由

能的势垒模拟固液共存状态来计算熔点，该方法计算较

准确，但模拟温度的扰动需限制在熔点附近。自由能方

法计算较复杂，计算量大，尤其液体的自由能很难准确

计算。滞后法直接简单，通过模拟类似实验加热或冷却

过程计算熔点，但由于连续升温或冷却不能保证体系在

较短模拟时间内达到热力学平衡状态，存在过热和过冷

的现象(滞后现象)，观测到的体系融化和凝固的温度与

理论值存在一定偏差。对于加热过程，融化滞后的程度

与模拟中使用的原子间作用势函数以及体系的加热速

度有关，计算的熔点误差约为 0.1Tm~0.5Tm
[10,12]。加热速

率越快，体系过热程度越大，误差越大。为消除加热过

程伴随的误差，在每个温度点均采用单独算例进行计

算。在外压为一个大气压的 NPT 系综下，每原子平均总

能(势能+动能)随温度的变化曲线如图 1 所示。每个模拟

运行 100 万步，取最后达到热力学平衡状态的 30 万步

计算单原子总能的平均值。通过一系列不同温度下氩体

系热力学平衡状态的计算，根据文献[17,18]给出的判

据，获取了体系在不连续跳变点的熔点和沸点信息。可

看出，随温度的上升模拟体系由固体逐渐转变为液体，

在熔点时每原子平均总能明显增大，继续升温至沸点

时，原子平均总能突然跳变，体积急速膨胀达到气态，

完全进入气相状态，模拟过程复现了固、液、气三相转

变过程。氩原子系统在不同截断半径下熔沸点的数据对

比见表 1。截断半径 2.5时，计算的熔点与实验值(82.95 

K)[19]的误差约为 0.069Tm(误差由计算得到的无量纲熔

点减去真实的无量纲熔点再除以该真实的无量纲熔点

得到)，远小于滞后法加热测得的熔点，与文献[20,21]模
拟的结果一致，验证了模拟计算的可靠性。截断半径为

2.0时熔点的计算误差约为 0.09Tm，显著大于截断半径

2.5的计算误差。对于直接加热法，从初始晶格点阵排

布的固态融化获取熔点会因过热滞后现象导致计算的

熔点偏高，而截断半径 2.0时计算的熔点已显著小于氩

的真实熔点，实际计算的熔点应该更低，因此，不建议

采用 2.0的截断半径。 
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图 1  p=101 kPa 时 NPT 系综中氩原子系统不同截断半径下

的每原子平均总能随温度的变化 
Fig.1  Variations of the average total energy per atom with 

temperature at different cutoff distances of the argon system at 
p=101 kPa in the NPT ensemble 

 
从表 1 和图 1 可以看出，不同截断半径下氩系统的

熔沸点存在显著变化。增大截断半径，体系达到相变点

的温度越高，熔点与实验值偏离越大，且截断半径为

4.5和 5.0时，熔沸点相变温度相差很小，表明 NPT 系

综在截断半径为 4.5以上时截断半径的影响已经很弱。
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截断半径越大，液态区域所覆盖温度的范围越大，不同

的截断半径导致了模拟的氩体系存在不同的热力学液

态温度范围。 

3.2 不同截断半径下氩原子体系 NPT 系综熔点及液态 
热力学状态点的热力学性质 
利用 LAMMPS 复现了 Anikeenko 等[22]在截断半径

2.5、统计约化温度 0.85 下液态氩体系的扩散系数。根

据 Lee[23]研究的体系规模对扩散系数的影响，用 2048 个

粒子在 NVT 系综下得到体系扩散系数 D=2.385×103 

nm2/ps，与文献[22]一致。另外，复现了 Huang 等[24]在

高温高压条件下研究的 NPT 系综下截断半径对径向分

布函数(Radial Distribution Function, RDF)的影响的部分

工作，如图 2 所示。第一、二峰的出现位置与文献[24]
基本一致。但由于模拟体系原子数目和径向统计网格宽

度不同，第一峰的强度存在细微差别，该结果验证了本

模拟工作的可靠性。虽然 Huang 等使用了相同温度下不

同截断半径的 RDF 对比，但由于不同截断半径会造成

氩原子体系熔沸点相图的变化，此时相同的温度并不代

表二者体系处于相同的热力学状态。例如模拟温度为

0.8，在截断半径为 2.5时体系为液态，截断半径为 4.5
时体系为固体。因此，图 2 中相同温度下 RDF 第一峰

峰高的差异可能是体系处于不同的热力学状态造成的。 
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图 2  NPT 系综、T=133 K、p=20 MPa 液氩体系不同截断半

径下径向分布函数与文献结果[24]的比较 
Fig.2  Comparison of RDF between the system and the literature 
results[24] under different cutoff distances of liquid argon system 

in NPT ensemble of T=133 K, p=20 MPa 
 

为了分析不同截断半径下液体热力学性质的变化，

以不同截断半径下的熔点为基准温度点，考察熔点及离

熔点相同温度比例的液相区域两个热力学状态点的径

向分布函数和速度自相关函数(Velocity autocorrelation 
function, VACF)(详细参数见表 1)。计算了体系在不同截

断半径下各自熔点处的 RDF 和 VACF。体系的模拟时长

为 100 万步(归约时间步长为 0.01)，RDF 的计算基于最

后 30 万步体系的平均结果。在 100 万步之后使用 0.001
的时间步长再运行 1 万步统计体系的 VACF，结果如图

3 和 4 所示，不同截断半径下对应各自熔点的径向分布

函数和速度自相关函数高度一致。 
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图 3  p=101 kPa, NPT 系综液氩体系不同截断半径下各自熔

点径向分布函数的比较 
Fig.3  Comparison of the RDF of the respective melting points 
at different cutoff distances in the NPT ensemble at p=101 kPa 
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图 4  p=101 kPa, NPT 系综液氩体系不同截断半径下各自熔

点速度自相关函数的比较 
Fig.4  Comparison of VACFs at the respective melting points 

with different cutoff distances in the NPT ensemble at p=101 kPa 
 

虽然不同截断半径造成了体系熔点温度不同，但熔

点处表达的热力学状态相同。RDF 和 VACF 的高度一致

表明不同截断半径下各自熔点处体系的平均配位原子

分布相同，液体的结构和热力学性质近似。以此为基础，

分别统计了距离熔点相同温度分率的温度点(Tm+50%L)
所对应的热力学状态的径向分布函数和速度自相关函

数，如图 5 所示。从图中可以看出，在对应热力学状态

一致的状态下，即便截断半径和对应温度不同，体系的

径向分布函数和速度自相关函数未发生根本改变，统计

曲线基本一致。图中出现细微差距的原因可能与热力学



第 3 期                         孙晨阳等：LJ 势氩系统分子动力学模拟中截断半径的选择                           263 

 

状态相同点的温度精度、统计时域和数值波动等的影响

有关。所以在模拟液体的结构和热力学性质时，不必过

分追求大的截断半径，可考虑以熔点为基准点计算其在

相同的液态温区长度分率的状态点来表达近似相同的

热力学状态(图 6，其中 L1和 L2分别为对应 2.5 和 4.5
截断半径下液态温区的范围，Tm 和 Tb 为每种模拟状况

下的熔点和沸点)，因为此时它们具有近似相同的体系

空间结构稳定性和时间关联性。 
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图 5  p=101 kPa, NPT 系综液氩体系不同截断半径下距离熔点 50%液态温区长度的温度点(Tm+50%L) 

的径向分布函数和速度自相关函数的比较 
Fig.5  Comparisons of the RDF and VACF at the liquid temperature (Tm+50%L) under different cutoff distances 

in the NPT ensemble at p=101 kPa 
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图 6  不同截断半径下液氩体系不同热力学状态 

点之间的映射 
Fig.6  Mapping between different thermodynamic state points 

under different cutoff distances 
 

3.3 不同截断半径下的相同规模算例的计算性能 
图 7 为基于不同截断半径下的一个 NPT 系综热力

学状态点(Tm +50%L)的计算时长分析，体系规模同表 1，
每 2 步检查一次邻居列表，运行 1 万步，并统计程序的

总计算时长、力计算耗时、更新邻居列表耗时等。测试

运行环境为 CentOS release 6.5 (Final) Kernel 2.6.32-
431.el6.x86_64，CPU 为 Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2630 
v4 (2.20 GHz)，内存为 DDR3 64GB，LAMMPS 使用 icpc
编译加-O3 优化选项。由图 7 可知，截断半径越大，计

算耗时越长，计算性能显著下降。当选用截断半径 2.5
时，在不影响 RDF 和 VACF 计算结果的条件下，总计

算性能、力计算部分计算能力和邻居列表更新部分计算

性能分别为截断半径为 4.5时的 4.43 倍、4.71 倍和 4.06
倍。 
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图 7  不同截断半径下液氩体系相同热力学状态点(Tm+50%L)

模拟计算的性能对比 
Fig.7  Performance comparison of simulation calculation for the 

same thermodynamic state point (Tm+50%L) of liquid argon 
system under different cutoff distances 

4  结 论 
研究了不同截断半径下 NPT 系综氩原子系统熔沸

点相图的变化，统计分析了熔点处及液相区域不同热力

学状态点的径向分布函数和速度自相关函数，得到如下

结论： 
(1) 以不同截断半径下的熔点状态为基准，在距离
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其相同液态温区分率的热力学温度点可获得相同的热

力学性质。 
(2) 从模拟的准确性和计算性能出发，2.5的截断

半径能满足计算径向分布函数和速度自关联函数等热

力学性质的要求。 
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