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Èçó÷àåòñÿ äèôôóçèÿ íàíî÷àñòèö â ïëîòíûõ ãàçàõ è æèäêîñòÿõ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ èñ-

ïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëà íàíî÷àñòèöà–ìîëåêóëà Ðóäÿêà–Êðàñíîëóöêîãî. Âçàèìîäåéñòâèå ìîëåêóë íåñóùåé 
æèäêîñòè îïèñûâàåòñÿ ïîòåíöèàëîì Ëåííàðäà-Äæîíñà. Èçó÷åíû îñîáåííîñòè ïîâåäåíèÿ àâòîêîððåëÿöèîí-
íîé ôóíêöèè ñêîðîñòè íàíî÷àñòèöû. Ïîêàçàíî, ÷òî êîýôôèöèåíò äèôôóçèè íàíî÷àñòèö ñóùåñòâåííî çàâèñèò 

îò èõ ìàòåðèàëà. Ïîëó÷åíà çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè íàíî÷àñòèö îò èõ ðàäèóñà è òåìïåðàòóðû 
ñðåäû. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: àâòîêîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ ñêîðîñòè, êîýôôèöèåíò äèôôóçèè, çàâèñèìîñòü îò òåì-
ïåðàòóðû, íàíî÷àñòèöà; velocity autocorrelation function, diffusion coefficient, temperature dependence, nano- 
particle. 

 

Ââåäåíèå 
 

Ïîíèìàíèå ñâîéñòâ ïåðåíîñà íàíîæèäêîñòåé íå-
îáõîäèìî ñ òî÷êè çðåíèÿ ðàçâèâàþùèõñÿ ñåãîäíÿ 

ðàçëè÷íûõ ïðèëîæåíèé. Çäåñü åñòü è âàæíàÿ ôóíäà-
ìåíòàëüíàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ, ïîñêîëüêó óæå ÿñíî, ÷òî 
ïðîöåññû ïåðåíîñà äîñòàòî÷íî ìàëûõ íàíî÷àñòèö 
îòëè÷àþòñÿ îò ïðîöåññîâ ïåðåíîñà îáû÷íûõ äèñ-
ïåðñíûõ ÷àñòèö, áðîóíîâñêèõ â ÷àñòíîñòè. Äèôôó-
çèÿ íàíî÷àñòèö ñ ýòîé òî÷êè çðåíèÿ èãðàåò êëþ÷å-
âóþ ðîëü. Äîëãîå âðåìÿ ñ÷èòàëîñü, ÷òî îíà ìîæåò 
áûòü îïèñàíà, êàê è äèôôóçèÿ áðîóíîâñêèõ ÷àñòèö, 
ïîñðåäñòâîì ñîîòíîøåíèÿ Ýéíøòåéíà: 

 6 ,D kT R= πμ  (1) 

ãäå T – òåìïåðàòóðà íåñóùåé æèäêîñòè; μ – åå êî-
ýôôèöèåíò âÿçêîñòè; R – ðàäèóñ íàíî÷àñòèöû. 
Òàêèì îáðàçîì, êîýôôèöèåíò äèôôóçèè D çàâèñèò 
òîëüêî îò ðàäèóñà ÷àñòèöû è âÿçêîñòè íåñóùåé æèä-
êîñòè. Íî ñ ðîñòîì èíòåðåñà ê íàíî÷àñòèöàì ñòàëè 
ïîÿâëÿòüñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñâèäåòåëüñòâà î òîì, 
÷òî ñîîòíîøåíèå (1) íå îïèñûâàåò äèôôóçèþ íàíî-
÷àñòèö (ñì., íàïðèìåð, )[1, 2] .  Ôîðìóëà (1) ïðåäïî-
ëàãàåò, ÷òî ðåëàêñàöèÿ ñêîðîñòè áðîóíîâñêîé ÷àñòè-
öû ïðîèñõîäèò ïîä äåéñòâèåì ñèëû Ñòîêñà, ñîîòâåò-
ñòâåííî åå àâòîêîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ ñêîðîñòè 
(ÀÊÔÑ) èìååò ýêñïîíåíöèàëüíûé âèä ñ âðåìåíåì 
ðåëàêñàöèè 6 ,M Rτ = πμ  ãäå M – ìàññà ÷àñòèöû. 
Îäíàêî â ðàáîòå [3] ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíà-
ìèêè ïîêàçàíî, ÷òî ÀÊÔÑ íàíî÷àñòèöû â ïëîòíîé 
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æèäêîñòè ÿâëÿåòñÿ ñóïåðïîçèöèåé äâóõ ýêñïîíåíò  
ñ ñóùåñòâåííî ðàçëè÷íûìè âðåìåíàìè ðåëàêñàöèè 
τ1 è τ2: 

 1 1 2 2exp(– ) exp(– ),a t a tχ = τ + τ  (2) 

ãäå ai – íåêîòîðûå êîíñòàíòû. Ýòè ðåçóëüòàòû áû-
ëè ïîäòâåðæäåíû â ðàáîòå [4]. Äëÿ îïèñàíèÿ âçàè-
ìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë è ìîëåêóë ñ ÷àñòèöåé â [3] èñ-
ïîëüçîâàëñÿ ïîòåíöèàë òâåðäûõ ñôåð, êîòîðûé õîòÿ 
è äàåò â öåëîì ïðàâèëüíóþ êà÷åñòâåííóþ êàðòèíó 
äèôôóçèè è ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ïðàâèëüíîå çíà÷å-
íèå ñîîòâåòñòâóþùåãî êîýôôèöèåíòà, íî âñå-òàêè 

ÿâëÿåòñÿ âåñüìà ìîäåëüíûì. Òàê, ñ åãî ïîìîùüþ íå 
óäàåòñÿ ïðåäñêàçàòü ïðàâèëüíóþ çàâèñèìîñòü êî-
ýôôèöèåíòîâ ïåðåíîñà îò òåìïåðàòóðû. Äëÿ ýòîé 
öåëè íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü áîëåå ðåàëèñòè÷íûé 
ïîòåíöèàë. 

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñâîéñòâ ïåðåíîñà íàíî÷à-
ñòèö èñïîëüçîâàëèñü ãëàâíûì îáðàçîì òðè ïîòåíöèà-
ëà: Ëåííàðäà-Äæîíñà (Ë.-Ä.), Êèõàðû è Âèêñà–
×åíäëåðà–Àíäåðñåíà (ñì., íàïðèìåð, [4–7] è öèòè-
ðóåìóþ òàì )ëèòåðàòóðó .  Îñíîâíîé ïðîáëåìîé ïðè 
ìîäåëèðîâàíèè âçàèìîäåéñòâèÿ íàíî÷àñòèöà – ìî- 
ëåêóëà ñ ïîìîùüþ óêàçàííûõ ïîòåíöèàëîâ ÿâëÿåòñÿ 
âûáîð èõ êîíñòàíò. Ýòè ïîòåíöèàëû ñîçäàâàëèñü äëÿ 

îïèñàíèÿ ìåæìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé, è èç-
âåñòíûå êîíñòàíòû ïðèìåíèìû òîëüêî äëÿ ýòîé öåëè. 
Ñîâåðøåííî íå ÿñíî, êàêèìè îíè äîëæíû áûòü ïðè 
îïèñàíèè âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóëà–íàíî÷àñòèöà. 
Ïî ýòîé ïðè÷èíå äàííûå ïîòåíöèàëû èñïîëüçîâàëèñü 
ëèøü äëÿ èññëåäîâàíèÿ êà÷åñòâåííûõ õàðàêòåðè-
ñòèê íàíîæèäêîñòåé. Âìåñòå ñ òåì äâóìÿ èç àâòîðîâ 
äàííîé ñòàòüè (Â.ß. Ðóäÿêîì è Ñ.Ë. Êðàñíîëóöêèì) 
äëÿ îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ íàíî÷àñòèö ñ ìîëåêó-
ëàìè íåñóùåé ñðåäû áûë ðàçðàáîòàí ñïåöèàëüíûé 
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ïîòåíöèàë [8], ïàðàìåòðû êîòîðîãî îïðåäåëÿþòñÿ ïî 

ïàðàìåòðàì ïîòåíöèàëà Ë.-Ä. âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëå-
êóë ñ àòîìàìè (ìîëåêóëàìè) íàíî÷àñòèöû. Ïîçäíåå 
íà åãî îñíîâå áûëà ðàçâèòà êèíåòè÷åñêàÿ òåîðèÿ 
ðàçðåæåííûõ íàíîãàçîâçâåñåé [9–11], ñëåäñòâèÿ êî-
òîðîé çàòåì ïîäòâåðæäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíî [12]. 
Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå äèôôóçèè 
íàíî÷àñòèö â ïëîòíûõ ãàçàõ è æèäêîñòÿõ íà îñíîâå 
ïîòåíöèàëà Ðóäÿêà–Êðàñíîëóöêîãî (Ð.–Ê.). 

 

Ìåòîäèêà ìîäåëèðîâàíèÿ 
 

Â ðàáîòå ïðèìåíÿëè ñòàíäàðòíûé ìåòîä ìîëåêó-
ëÿðíîé äèíàìèêè. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ èñïîëüçîâàëè 
êóáè÷åñêóþ ÿ÷åéêó ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè 
óñëîâèÿìè. Âçàèìîäåéñòâèå ìîëåêóë íåñóùåé ñðåäû 
ìåæäó ñîáîé îïðåäåëÿëè ïîòåíöèàëîì Ë.-Ä. [6–12]: 
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ãäå σ – ýôôåêòèâíûé äèàìåòð ìîëåêóëû ñðåäû; ε – 
ãëóáèíà ïîòåíöèàëüíîé ÿìû; Rc – ýôôåêòèâíûé 
ðàäèóñ äåéñòâèÿ ïîòåíöèàëà; –i jr = r r  – ðàññòîÿ-
íèå ìåæäó ìîëåêóëàìè i è j. Âçàèìîäåéñòâèå ìîëå-
êóë íåñóùåé ñðåäû ñ íàíî÷àñòèöåé îïèñûâàëè ïî-
òåíöèàëîì Ð.–Ê. [9–11]: 
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Çäåñü i = 9, 3; R – ðàäèóñ íàíî÷àñòèöû; a9 = 9/8, 
a3 = 3/2; 12

9 12 12(4 ) 45 ;pC V= πε σ  –1
;p p pV m= ρ  Ñ3 = 

6

12 12(2 ) 3 ;pV= πε σ  ρp – ïëîòíîñòü ìàòåðèàëà äèñïåðñ-
íîé ÷àñòèöû; m – ìàññà ìîëåêóëû (àòîìà) âåùåñòâà, 
èç êîòîðîãî ñîñòîèò íàíî÷àñòèöà; σij, εij – ïàðàìåòðû 
ïîòåíöèàëà Ë.-Ä. âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóëû ñðåäû 
ñ ìîëåêóëîé íàíî÷àñòèöû. 

Â îáùåì ñëó÷àå íåîáõîäèìî çàäàòü åùå è ïî-
òåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö ìåæäó ñîáîé. Äî ñèõ 
ïîð, îäíàêî, íå ðàçðàáîòàíî äîñòàòî÷íî àäåêâàòíî-
ãî ïîòåíöèàëà èõ âçàèìîäåéñòâèÿ. Â äàííîé ðàáîòå 
êîíöåíòðàöèè íàíî÷àñòèö ðàññìàòðèâàëèñü äîñòà-
òî÷íî ìàëûå, òàê ÷òî èõ âçàèìîäåéñòâèåì ìîæíî áû-
ëî ïðåíåáðå÷ü. Ôàêòè÷åñêè âñåãäà ìîäåëèðîâàëàñü 
äèôôóçèÿ îäíîé ÷àñòèöû â ÿ÷åéêå, çàïîëíåííîé 
ìîëåêóëàìè. Ìîëåêóëû ñðåäû ðàâíîìåðíî ðàçìåùà-
ëè â ÿ÷åéêå ìîäåëèðîâàíèÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ çàäàí-
íûì çíà÷åíèåì ïëîòíîñòè. Ïëîòíîñòü íåñóùåé ñðå-
äû îïðåäåëÿëè ïàðàìåòðîì 0,V Vα =  ãäå V – îáúåì 

ñèñòåìû (ÿ÷åéêè), 3

0 2V N= σ  – îáúåì ïëîòíîé 
óïàêîâêè N ìîëåêóë, à îáúåì ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ 
äëÿ äèñïåðñíîé ñèñòåìû – ñîîòíîøåíèåì V = 

3 3
2 4 3pN N R= α σ + π  (Np – ÷èñëî íàíî÷àñòèö,  

â äàííîé ðàáîòå Np = 1). Íà÷àëüíûå ñêîðîñòè ìîëå- 
êóë çàäàâàëè â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàñïðåäåëåíèåì Ìàê-
ñâåëëà ïðè çàäàííîé òåìïåðàòóðå, íà÷àëüíàÿ ñêî-

ðîñòü íàíî÷àñòèöû ðàâíÿëàñü íóëþ. Ðàñ÷åò íà÷èíà-
ëè ïîñëå íà÷àëüíîãî ïåðèîäà ðåëàêñàöèè, êîãäà âñÿ 
ñèñòåìà ïðèõîäèëà â ðàâíîâåñèå. Ýâîëþöèþ ñèñòåìû 
ðàññ÷èòûâàëè â ðåçóëüòàòå èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíå-
íèé Íüþòîíà, ñ ïîìîùüþ ñõåìû Øîôèëäà [13]. 

Ïîñêîëüêó èñïîëüçóåìûå ïîòåíöèàëû èìåþò 

áåñêîíå÷íûé ðàäèóñ äåéñòâèÿ, òî â ïðîöåññå ìîäå-
ëèðîâàíèÿ èõ íåîáõîäèìî îáðåçàòü. Â ïîòåíöèàëå 
Ë.-Ä. (3) Rc âûáèðàëñÿ ðàâíûì 2,5σ, à ïîòåíöèàë 
Ð.–Ê. (4) îáðåçàëñÿ íà ðàññòîÿíèÿõ 124 .R R= + σ

�  
Íà òàêîì ðàññòîÿíèè çíà÷åíèå ïîòåíöèàëà ñîñòàâ-
ëÿëî íå áîëåå 1% îò ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíîé ÿìû. 
  Íóæíî îòìåòèòü, ÷òî ìîäåëèðîâàíèå ýâîëþöèè 
íàíîæèäêîñòè íàêëàäûâàåò áîëåå æåñòêèå îãðàíè÷å-
íèÿ íà ðàçìåð ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ ïî ñðàâíåíèþ 
ñ ìîäåëèðîâàíèåì èçîòðîïíîé ñðåäû. Òàê êàê íàíî-
÷àñòèöà íå äîëæíà âçàèìîäåéñòâîâàòü ñàìà ñ ñîáîé, 
íåîáõîäèìî, ÷òîáû äëèíà ñòîðîíû êóáè÷åñêîé ÿ÷åé-
êè áûëà ìíîãî áîëüøå ðàäèóñà äåéñòâèÿ ïîòåíöèàëà 

.L R��  Íà ïðàêòèêå, äëÿ òîãî ÷òîáû íå âîçíèêàëè 
ñîîòâåòñòâóþùèå êîððåëÿöèè, ðàññòîÿíèå äîëæíî áûòü 
ïî êðàéíåé ìåðå â íåñêîëüêî ðàç áîëüøå. 

Â êà÷åñòâå íåñóùåé æèäêîñòè èñïîëüçîâàëñÿ àð-
ãîí, äëÿ êîòîðîãî ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà (3): σ = 
= 3,542 Å; ε/kB = 93,3 K [14]. Ïëîòíîñòü àðãîíà nσ3 
âàðüèðîâàëàñü îò 0,7 äî 0,28 (n – ÷èñëîâàÿ ïëîò-
íîñòü ìîëåêóë æèäêîñòè). Èññëåäîâàëàñü äèôôóçèÿ 
íàíî÷àñòèö èç ëèòèÿ è àëþìèíèÿ â àðãîíå. Äèàìåòð 
íàíî÷àñòèö âàðüèðîâàëñÿ îò 1 äî 4 íì. Òåìïåðàòóðà 
íåñóùåé æèäêîñòè èçìåíÿëàñü îò 248 äî 420 K. 

Äëÿ ëèòèÿ è àëþìèíèÿ èñïîëüçîâàëèñü ïàðàìåò-
ðû ïîòåíöèàëà Ë.-Ä.: σ = 3,95 Å, ε/kB = 500 K – 
äëÿ ëèòèÿ, σ = 3,107 Å, ε/kB = 1267,8 K – äëÿ àëþ-
ìèíèÿ. Ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà Ð.–Ê. (4) îïðåäåëÿ-
ëèñü ñ ïîìîùüþ ïðîñòåéøèõ êîìáèíàöèîííûõ ñî-
îòíîøåíèé: 12 11 22 ,σ = σ σ  12 11 22.ε = ε ε  Òàê ÷òî 
σ12(Li – Ar) = 3,74 Å, ε12(Li – Ar)/kB = 215,99 K  
è σ12(Al – Ar) = 3,32 Å, ε12(Al – Ar)/kB = 343,93 K. 
 

Àâòîêîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ 
ñêîðîñòè íàíî÷àñòèöû 

 

Â õîäå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðî-
âàíèÿ ðàññ÷èòûâàþòñÿ äèíàìè÷åñêèå ïåðåìåííûå 

ìîëåêóë è íàíî÷àñòèöû â ïîñëåäîâàòåëüíûå ìîìåí-
òû âðåìåíè. Ïî íèì ìåòîäàìè íåðàâíîâåñíîé ñòà-
òèñòè÷åñêîé ìåõàíèêè ìîæíî îïðåäåëèòü âñå òåðìî-
äèíàìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ñèñòåìû è âû÷èñëèòü 
êîýôôèöèåíòû ïåðåíîñà. Â ÷àñòíîñòè, êîýôôèöèåíò 
äèôôóçèè D îïðåäåëÿåòñÿ ôîðìóëîé Ãðèíà–Êóáî: 
 

 

0

1
( ) ,

3

T

D t dt= χ∫  (5) 

ãäå T – âðåìÿ âûõîäà ÀÊÔÑ íà ïëàòîâîå çíà÷åíèå 
( )ñì. [15] ;  ( ) (0) ( )t tχ = ⋅V V  – ÀÊÔÑ. Çäåñü V – 
ñêîðîñòü íàíî÷àñòèöû, à óãëîâûå ñêîáêè îçíà÷àþò 
óñðåäíåíèå ïî ÷èñëó ðåàëèçàöèé. 

Èçó÷åíèå ðåëàêñàöèè ñêîðîñòè íàíî÷àñòèöû â íå-
ñóùåé æèäêîñòè ïîêàçàëî, ÷òî îíà, êàê è äëÿ ñèñòåìû 
òâåðäûõ ñôåð, ïðîèñõîäèò â äâà ýòàïà è îïèñûâàåòñÿ 
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çàâèñèìîñòüþ (2). Ýòî èëëþñòðèðóåò ðèñ. 1, íà êî-
òîðîì â êà÷åñòâå ïðèìåðà ïðèâåäåíà çàâèñèìîñòü îò 
âðåìåíè íîðìèðîâàííîé ÀÊÔÑ 

2(0)′χ = χ V  íàíî-
÷àñòèöû ëèòèÿ äèàìåòðîì 2 íì â àðãîíå (ñïëîøíàÿ 
ëèíèÿ). Âðåìÿ t′ èçìåðÿåòñÿ â åäèíèöàõ ,ñτ = σ  
ãäå ñ – òåïëîâàÿ ñêîðîñòü ìîëåêóë ñðåäû. Ïëîò-
íîñòü àðãîíà nσ3 = 0,707. Çäåñü æå äëÿ ñðàâíåíèÿ 
ïðèâåäåíà ÀÊÔÑ ñèñòåìû òâåðäûõ ñôåð (ïóíêòèð-
íàÿ êðèâàÿ). Â îáîèõ ñëó÷àÿõ èìåþò ìåñòî äâà ýêñ-
ïîíåíöèàëüíûõ ó÷àñòêà ðåëàêñàöèè. Ïðèâåäåííûå íà 
ðèñ. 1 ÀÊÔÑ äëÿ äâóõ ðàçëè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ êî-
ëè÷åñòâåííî äîñòàòî÷íî áëèçêè è â òî æå âðåìÿ èìåþò 

ñèñòåìàòè÷åñêîå êà÷åñòâåííîå ðàçëè÷èå. ÀÊÔÑ äëÿ 
ïîòåíöèàëà Ð.–Ê. (2) íà íà÷àëüíîì ýòàïå ðåëàêñàöèè 
èìååò õàðàêòåðíûé íåìîíîòîííûé ó÷àñòîê. 

 

 
Ðèñ. 1. Çàâèñèìîñòü îò âðåìåíè íîðìèðîâàííîé ÀÊÔÑ 
íàíî÷àñòèöû Li â Ar (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ – ñ ïîòåíöèàëîì 
Ð.–Ê.) è äëÿ ñèñòåìû òâåðäûõ ñôåð (ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ) 
 

 

Ýòà íåìîíîòîííîñòü îòñóòñòâóåò ïðè ïàðíîì 

âçàèìîäåéñòâèè ìîëåêóëû è íàíî÷àñòèöû, êîãäà íå-
ñóùàÿ ñðåäà äîñòàòî÷íî ðàçðåæåííàÿ. Òàêèì îáðà-
çîì, îíà îáóñëîâëåíà íåêîòîðûì êîëëåêòèâíûì ýô-
ôåêòîì. Â äîñòàòî÷íî ïëîòíîé íåñóùåé ñðåäå âîêðóã 
íàíî÷àñòèöû ôîðìèðóåòñÿ ñðåäíåå ïîëå ñèë åå âçàè-
ìîäåéñòâèÿ ñ ìîëåêóëàìè íåñóùåé ñðåäû, â êîòîðîì 

è îêàçûâàåòñÿ «çàêëþ÷åííîé» íàíî÷àñòèöà. Ïîäîá-
íîå ñðåäíåå ñàìîñîãëàñîâàííîå ïîëå õàðàêòåðíî äëÿ 

ñèñòåì ñ äàëüíîäåéñòâóþùèìè ñèëàìè, íàïðèìåð äëÿ 

ïëàçìû, è ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóåò â îáû÷íûõ ìî-
ëåêóëÿðíûõ ôëþèäàõ. Ïîòåíöèàë (4) òàêæå ÿâëÿåò-
ñÿ äàëüíîäåéñòâóùèì, õàðàêòåðíàÿ îáëàñòü åãî äåé-
ñòâèÿ ïîðÿäêà ðàçìåðà íàíî÷àñòèöû. Òàêèì îáðàçîì, 
çäåñü òàêæå ïîÿâëÿåòñÿ íåêîòîðûé àíàëîã ñàìîñî-
ãëàñîâàííîé ñèëû. ×òîáû ïîêàçàòü ýòî, íèæå â ìî-
äåëüíîé ïîñòàíîâêå ðàññ÷èòàí ýòîò ïîòåíöèàë. 

Â ðàâíîâåñíîì ñîñòîÿíèè âîêðóã íàíî÷àñòèöû 
ôîðìèðóåòñÿ íåêîòîðîå ñðåäíåå èçîòðîïíîå ðàñïðå-
äåëåíèå ïëîòíîñòè ìîëåêóë íåñóùåé æèäêîñòè, îïèñû-
âàåìîå ñ ïîìîùüþ ðàäèàëüíîé ôóíêöèè ðàñïðåäåëå-
íèÿ íàíî÷àñòèöà–ìîëåêóëà G(r). Ïðîìîäåëèðîâàòü 

ïîÿâëÿþùååñÿ âîêðóã íàíî÷àñòèöû ñàìîñîãëàñîâàí-
íîå ïîëå ìîæíî ñëåäóþùèì îáðàçîì. «Çàìîðîçèì» 

çàäàííîå (ïðîèçâîëüíîå) ðàñïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè 

ìîëåêóë íåñóùåé æèäêîñòè, ïîìåñòèâ â öåíòð (r = 0) 
íà÷àëî êîîðäèíàò, à íàíî÷àñòèöó áóäåì ïîìåùàòü  
â ðàçëè÷íûå òî÷êè, ðàññ÷èòûâàÿ äëÿ êàæäîãî åå 
ïîëîæåíèÿ ñóììàðíûé ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ  
ñ ýòèì ðàñïðåäåëåíèåì ìîëåêóë íåñóùåé ñðåäû. Òà-
êèì îáðàçîì, ìû ïîëó÷èì íåêîòîðîå ñàìîñîãëàñî-
âàííîå ïîòåíöèàëüíîå ïîëå, â êîòîðîì äâèæåòñÿ íà-
íî÷àñòèöà. Ñóììèðîâàíèå ïî âñåì ìîëåêóëàì óäîáíî 
çàìåíèòü èíòåãðèðîâàíèåì, òîãäà èñêîìàÿ ïîòåíöè-
àëüíàÿ ýíåðãèÿ â ïîëîæåíèè íàíî÷àñòèöû â òî÷êå  
ñ ïîëÿðíûìè êîîðäèíàòàìè (r = x, θ = 0, ϕ = 0) 
îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì 
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ãäå nm – ñðåäíåå çíà÷åíèå ïëîòíîñòè. Ïîëå Φ(x) – 
ñôåðè÷åñêè ñèììåòðè÷íîå. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ïî-
ëó÷àþùåãîñÿ ïîòåíöèàëà íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåí ïî-
òåíöèàë Φ(x), äåéñòâóþùèé íà íàíî÷àñòèöó ëèòèÿ 
äèàìåòðîì 1 íì â àðãîíå, êîîðäèíàòà x èçìåðÿåòñÿ 
â íàíîìåòðàõ. Ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî õàðàêòåðíûé 
ïåðèîä êîëåáàíèé òàêîé íàíî÷àñòèöû íà ïåðâîì ó÷à-
ñòêå ðåëàêñàöèè ðàâåí 0,4τ, ÷òî äåéñòâèòåëüíî ñîâ-
ïàäàåò ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ ñ ïåðèîäîì ìàëûõ êî-
ëåáàíèé íàíî÷àñòèöû â ïîñòðîåííîé âûøå ïîòåíöè-
àëüíîé ÿìå. Ïîñëåäíèé ïåðèîä ðàâåí 0,42τ. 

 

 
Ðèñ. 2. Ïîòåíöèàë ñàìîñîãëàñîâàííîé ñèëû, äåéñòâóþùåé 
  íà íàíî÷àñòèöó Li äèàìåòðîì 1 íì â Ar 

 
Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî ïîäîáíûé ìåõàíèçì 

íàáëþäàëñÿ ðàíåå è â ñìåñè îáû÷íûõ ìîëåêóëÿð-
íûõ æèäêîñòåé [4]. 

 

Êîýôôèöèåíò äèôôóçèè íàíî÷àñòèö 
 

Êîýôôèöèåíò äèôôóçèè íàíî÷àñòèöû îïðåäå-
ëÿåòñÿ ôîðìóëîé (5). Ôàêòè÷åñêè ìû èìååì çäåñü 
íåêîòîðóþ ôóíêöèþ îò âðåìåíè. Ñîáñòâåííî êîýô-
ôèöèåíò äèôôóçèè ïîëó÷àåòñÿ ëèøü ïî äîñòèæåíèè 
íåêîòîðîãî ïëàòîâîãî çíà÷åíèÿ [15]. Ñîïîñòàâëåíèå 
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êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè, ïîëó÷åííîãî äëÿ ïîòåí-
öèàëà Ð.–Ê. è äëÿ ïîòåíöèàëà òâåðäûõ ñôåð, ïîêà-
çàëî êà÷åñòâåííîå ñîîòâåòñòâèå. Ïîëó÷åííûå çíà÷å-
íèÿ êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè ðàçëè÷àþòñÿ íà 8% 
ïðè òî÷íîñòè ðàñ÷åòà îêîëî 5%. Íàëè÷èå ïðèòÿãè-
âàþùåé âåòâè ïîòåíöèàëà Ð.–Ê. è çíà÷èòåëüíî áî-
ëåå ìÿãêàÿ îòòàëêèâàþùàÿ ÷àñòü, åñòåñòâåííî, ñíè-
æàþò ìîáèëüíîñòü íàíî÷àñòèöû, è êàê ñëåäñòâèå åå 
êîýôôèöèåíò äèôôóçèè îêàçûâàåòñÿ íèæå, ÷åì ïðè 
èñïîëüçîâàíèè ïîòåíöèàëà òâåðäûõ ñôåð. 

Ñîãëàñíî ôîðìóëå Ýéíøòåéíà (1) êîýôôèöè-
åíò äèôôóçèè ÷àñòèöû îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëåí åå 
ðàäèóñó. Â ñëó÷àå ñ äîñòàòî÷íî ìàëûìè íàíî÷àñòè-
öàìè ýòî íå òàê. Íàìè áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû êî-
ýôôèöèåíòà äèôôóçèè íàíî÷àñòèö èç ëèòèÿ è àëþ-
ìèíèÿ äèàìåòðîì 1–4 íì â àðãîíå ïðè òåìïåðàòóðå 
322,5 K è ïëîòíîñòè àðãîíà nσ3 = 0,707. Ïîëó÷åí-
íûå çàâèñèìîñòè ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 3. 

 

 
Ðèñ. 3. Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè îò ðàäèóñà 
íàíî÷àñòèö. Øòðèõîâàÿ ëèíèÿ è êâàäðàòèêè – íàíî÷àñòè-
öû èç ëèòèÿ, øòðèõïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ è êðóæî÷êè – íà-
íî÷àñòèöû èç àëþìèíèÿ, ñïëîøíàÿ – ôîðìóëà Ýéíøòåéíà 
 

 

Âî âñåõ ñëó÷àÿõ ôîðìóëà (1) íå îïèñûâàåò íà-
áëþäàåìûõ çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè. Êðî-
ìå òîãî, çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè çàâèñÿò 
îò ìàòåðèàëà ÷àñòèö. Â îáùåì ñëó÷àå çàâèñèìîñòü 
êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè îò ðàäèóñà íàíî÷àñòèöû 
îïèñûâàåòñÿ ñòåïåííîé ôóíêöèåé 

 –

.

k
D aR=    (6) 

Äëÿ íàíî÷àñòèö èç ëèòèÿ kLi = 1,37, à èç àëþ-
ìèíèÿ – kAl = 1,59. 

Âî ââåäåíèè óæå îòìå÷àëîñü, ÷òî ïðàâèëüíóþ 
çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè îò òåìïåðàòó-
ðû ìîæíî ïîëó÷èòü, èñïîëüçóÿ ðåàëüíûé ïîòåíöèàë 

âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóëà–íàíî÷àñòèöà. Ýòà çàâèñè-
ìîñòü òàêæå îïèñûâàåòñÿ ñòåïåííîé ôóíêöèåé 

 ,

n

D aT=   (7) 

ãäå ïîêàçàòåëü n íå óíèâåðñàëåí è çàâèñèò îò ìàòå-
ðèàëà íàíî÷àñòèöû è åå ðàçìåðà. Â êà÷åñòâå ïðè-

ìåðà íà ðèñ. 4 ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü îò òåìïåðàòóðû 
êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè íàíî÷àñòèö èç ëèòèÿ äèà-
ìåòðîì 2 íì â àðãîíå (nσ3 = 0,707). Çäåñü ìåòêè –  
 

 
Ðèñ. 4. Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè íàíî÷àñòèö 
  îò òåìïåðàòóðû ñðåäû 

 
íàø ðàñ÷åò, à øòðèõîâàÿ ëèíèÿ – åãî àïïðîêñèìàöèÿ 
çàâèñèìîñòüþ (7) ñ n = 1,1. Ñîîòâåòñòâóþùàÿ çàâè-
ñèìîñòü, îïðåäåëÿåìàÿ ôîðìóëîé Ýéíøòåéíà (íå-
ïðåðûâíàÿ êðèâàÿ), äàåò çíà÷èòåëüíî ìåíüøèé ðîñò. 
Ñ óâåëè÷åíèåì òåìïåðàòóðû ýòî ðàçëè÷èå âîçðàñòàåò. 
 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Èòàê, ïîêàçàíî, ÷òî äèôôóçèÿ íàíî÷àñòèö â ïëîò-
íûõ æèäêîñòÿõ ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò äèôôóçèè 
áðîóíîâñêèõ ÷àñòèö. Èñïîëüçîâàíèå äëÿ ìîëåêóëÿð-
íî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîòåíöèàëà Ð.–Ê. 
(4) êà÷åñòâåííî ïðèâîäèò ïðàêòè÷åñêè ê òàêèì æå 
ðåçóëüòàòàì, ÷òî è ïðè èñïîëüçîâàíèè ïîòåíöèàëà 
òâåðäûõ ñôåð. Âìåñòå ñ òåì ïðèìåíåíèå ïîòåíöèàëà 
Ð.–Ê. âïåðâûå ïîçâîëèëî ïîëó÷èòü ðÿä íîâûõ ðåçóëü-
òàòîâ. Ïðåæäå âñåãî, ñëåäóåò îòìåòèòü çàâèñèìîñòü 
êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè îò ìàòåðèàëà íàíî÷àñòèö, 
÷òî ñîâåðøåííî íå õàðàêòåðíî äëÿ ìàêðîñêîïè÷å-
ñêèõ òåîðèé. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïîäîáíûå ðåçóëüòà-
òû ïîëó÷àþòñÿ è â êèíåòè÷åñêîé òåîðèè äèôôóçèè 
íàíî÷àñòèö â ðàçðåæåííûõ ãàçàõ [16]. 

Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè íàíî÷à-
ñòèö îò èõ ðàçìåðà è òåìïåðàòóðû íåñóùåé æèäêî-
ñòè òàêæå ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò çàâèñèìîñòåé, 
ïîëó÷àåìûõ äëÿ áðîóíîâñêèõ ÷àñòèö (ñì. óðàâíå-
íèå )(1) .  Êîíå÷íî, ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà íàíî÷à-
ñòèö èõ êîýôôèöèåíò äèôôóçèè áóäåò âñå áëèæå  
ê êîýôôèöèåíòó äèôôóçèè áðîóíîâñêèõ ÷àñòèö. Êè-
íåòè÷åñêàÿ òåîðèÿ ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî èíäè-
âèäóàëüíûå ñâîéñòâà íàíî÷àñòèö îêàçûâàþò ñóùå-
ñòâåííîå âëèÿíèå íà èõ äèôôóçèþ âïëîòü äî ðàç-
ìåðîâ 20–30 íì. Äëÿ íàíî÷àñòèö R > 50 íì òàêîé 
çàâèñèìîñòüþ, ïî-âèäèìîìó, ïðàêòè÷åñêè âñåãäà 
ìîæíî áóäåò ïðåíåáðå÷ü. 

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå 
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V.Ya. Rudyak, S.L. Krasnolutskii, D.A. Ivanov. Nanoparticles diffusion simulation in fluids by the 
molecular dynamics method. 

This paper deals with a molecular dynamics simulation of the diffusion of nanoparticles in dense gases and 
liquids using the Rudyak–Krasnolutskii nanoparticle–molecule potential. Interaction of molecules of the carrier 
fluid is described by the Lennard–Jones potential. The behavior of the nano-particle velocity autocorrelation 
function is studied. It is shown that the diffusion coefficient of nanoparticles depends greatly on the nanoparti-
cle material. Relations are obtained between the diffusion coefficient of nanoparticles and the nanoparticle  
radius and the temperature of the medium. 

 
 


