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В статье обсуждаются механизмы процессов переноса в наножидкостях и результаты исследований свойств

этих процессов и коэффициентов переноса. Характерные особенности наножидкостей анализируются с точки

зрения влияния наночастиц на релаксационные процессы в дисперсной системе и взаимодействия наночастиц

с несущей средой. Особое внимание уделено результатам моделирования диффузии, вязкости и теплопровод-

ности методом молекулярной динамики.
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1. Введение

Наножидкости представляют собой двухфазную систему, состоящую из несущей
среды (жидкости или газа) и наночастиц. Наночастицы — это частицы с характерными раз-
мерами от 1 до 100 нм, они в общем случае могут быть твердыми, жидкими или газооб-
разными. Типичными несущими жидкостями является вода, органические жидкости (эти-
ленгликоль, масло, биологические жидкости), полимерные растворы. В качестве твердых
наночастиц обычно выступают частицы химически устойчивых металлов и их оксидов.
Самой маленькой наночастицей можно считать фуллерен, диаметр которого около 1 нм.
Промежуточное положение занимают вирусы, их размеры порядка десятков нанометров. С
другой стороны, широко исследуются и наножидкости, построенные на основе углеродных
нанотрубок. Особенность последних состоит в том, что их диаметр колеблется от одного до
нескольких нанометров, зато длина может достигать десятков, сотен и даже тысяч микрон.
Подобные жидкости существенно отличаются от обычных наножидкостей и напоминают
полимерные жидкости, по крайней мере структурно.

Классифицировать наножидкости, как и дисперсные жидкости вообще, следует по
нескольким признакам [1]. Первым является агрегатное состояние, здесь можно выделить
наногазовзвеси (газ + твердые наночастицы), нанозоли (газ + жидкие наночастицы), на-
носуспензии (жидкость + твердые наночастицы), наноэмульсии (жидкость + жидкие нано-
частицы) и жидкости с нанопузырьками. Вторым — объемная концентрация наночастиц 𝜙,
наножидкости дифференцируются на разреженные, в которых 𝜙 ⩽ 10−3, умеренно раз-
реженные, где 10−3 ⩽ 𝜙 ⩽ 10−1, и плотные, где 10−1 < 𝜙 ⩽ 6 ⋅ 10−1. В случае, если
объемные концентрации оказываются еще выше, мы имеем дело с нанопорошками. Нако-
нец, поскольку размеры наночастиц могут различаться более чем на порядок, наножидко-
сти следует классифицировать также по соотношению внутренних структурных элементов
среды: размерам наночастиц, молекул, длине свободного пробега молекул. Это особенно
важно для наногазовзвесей, где разреженность несущей среды может заметно меняться.
В результате длина свободного пробега молекул несущего газа 𝑙 может быть как больше
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радиуса частицы 𝑅, так и меньше. Иногда в качестве характерного структурного элемента
среды может выступать и характерный масштаб системы, в которой изучается наножид-
кость. Например, при ее течении в канале с характерным размером ℎ следует учитывать
соотношение 𝑅/ℎ. При 𝑅/ℎ ≪ 1 такая наножидкость может описываться как сплошная
среда, если только ℎ не слишком мало, в ином случае необходимо использовать смешанное
кинетико-гидродинамическое описание [2].

Термин наножидкость появился сравнительно недавно, хотя коллоидная химия уже
несколько последних десятилетий интенсивно изучает коллоидные растворы, к которым мо-
гут быть отнесены и наножидкости. В коллоидной химии, однако, основной интерес был
связан с изучением различных поверхностных явлений. Кроме того, здесь практически не
изучались собственно наножидкости, т. е. жидкости, дисперсным компонентом в которых
являются только наночастицы. Исследование физики наножидкостей и их свойств переноса
началось сравнительно недавно. Оно было инициировано использованием нанодисперсных
систем в различных приложениях. Специфические малые размеры наночастиц определяют
их весьма особые свойства. Наножидкости характеризуются и особыми свойствами перено-
са, в отличие от крупных дисперсных частиц наночастицы практически не седиментируют,
они не подвергают эрозии каналы, по которым движутся. По этим и некоторым другим
причинам наножидкости уже с успехом используются

∙ в химических процессах, включая катализ;
∙ для охлаждения различных устройств;
∙ при создании новых систем транспортировки и производства тепловой энергии;
∙ в био-, МЭМС- и нанотехнологиях различного назначения;
∙ при создании новых лекарственных и косметических препаратов;
∙ для доставки лекарственных препаратов, наносенсоров и наноактюаторов;
∙ при создании систем распознавания загрязнений различного типа;
∙ при создании систем очистки воздуха и воды;
∙ при создании новых смазочных материалов;
∙ при создании новых лаков и красок.

Этот перечень можно продолжить, однако во всех случаях ключевую роль играют процессы
переноса в наножидкостях и характер их течений. Наряду с прикладным аспектом изучение
процессов переноса в наножидкостях имеет и важную фундаментальную составляющую,
поскольку до сих пор часто отсутствует даже качественное их понимание, не говоря уже о
построении последовательной физической теории. Вместе с тем систематическое исполь-
зование наножидкостей станет возможным лишь в том случае, если можно будет заранее
предсказывать их свойства. Это в свою очередь требует понимания механизмов переноса
в наножидкостях. Несмотря на немалый накопленный фактический материал, как экспери-
ментальный, так и теоретический, здесь все еще отсутствуют систематические данные, а
результаты экспериментов часто противоречивы. Связано это в том числе и с объективны-
ми причинами, осложняющими проведение соответствующих экспериментов. В частности,
пока не удается точно контролировать размеры и однородность распределения наночастиц,
создавать монодисперсные наножидкости, добавление наночастиц может приводить к из-
менению реологии жидкости. Становится невозможным определить, как будут меняться
свойства переноса наножидкостей при варьировании того или иного параметра системы:
материала наночастиц, их формы, размеров, объемной концентрации и т.п. Отсутствует
и физическое понимание наблюдаемых эффектов. В таких условиях необходимо, с одной
стороны, пытаться строить теорию процессов переноса из первых принцип, используя
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в частности кинетическую теорию, а с другой, использовать метод молекулярной дина-
мики (МД), имеющий предсказательную силу эксперимента и позволяющий реализовать
«идеальный» эксперимент.

Кинетическую теорию, однако, можно строго построить лишь для так называемых
разреженных наногазовзвесей, несущей средой в которых является не слишком плотный
газ. Такая теория была развита в последнее десять лет одним из авторов и его учени-
ками и подтверждена экспериментально (см. [3] и цитированную там литературу). Для
наножидкостей, несущим компонентом в которых является плотный газ или жидкость,
строгую кинетическую теорию, описывающую перенос в рамках одночастичной функ-
ции распределения, построить вообще нельзя [3]. Здесь необходимо использовать общие
методы неравновесной статистической механики. В [1], в частности, показано, что, как
и для молекулярных систем, процессы переноса в наножидкостях описываются набором
флуктуационно-диссипационных теорем. Однако явное вычисление коэффициентов пере-
носа требует решения многочастичной задачи рассеяния, что возможно только методомМД.
Обзор полученных в этом направлении результатов и являет целью данной статьи. Здесь об-
суждаются особенности диффузии наночастиц в жидкостях, вязкости и теплопроводности
наножидкостей. Во всех случаях особое внимание уделено анализу механизмам процессов
переноса, а их отличию от процессов переноса в обычных молекулярных системах и в
крупнодисперсных жидкостях.

2. Механизмы процессов переноса в наножидкостях

Чтобы понять, как взаимодействия молекул и дисперсных частиц (или наночастиц)
связаны с теми или иными процессами переноса, необходимо вспомнить, как определя-
ются сами эти процессы. Процессы переноса — это процессы выравнивания тех или иных
макроскопических характеристик системы (плотности, импульса, энергии). Поскольку лю-
бая система состоит из молекул, то локальные микрофлуктуации плотности, импульса и
энергии в системе всегда имеют место. В равновесии величина этих флуктуаций обрат-
но пропорциональна корню квадратному из числа частиц в системе (∼𝑁−1/2). Поэтому в
равновесных макроскопических системах наблюдаемые флуктуации отсутствуют. В нерав-
новесной системе существуют флуктуации наблюдаемых величин и на масштабах много
больших молекулярных. Поэтому установление равновесия — это уничтожение таких круп-
номасштабных флуктуаций. Таким образом, процессы переноса суть процессы, приводящие
к рассасыванию крупномасштабных флуктуаций тех или иных динамических характери-
стик системы. Само определение процессов переноса указывает на их связь с флуктуацион-
ными процессами, имеющими место в системе. Математически эта связь устанавливается
так называемыми флуктуационно-диссипационными теоремами, определяющими соотно-
шение между коэффициентом переноса 𝜇𝑖 и соответствующей корреляционной функцией 𝜒𝑖

𝜇𝑖 =

𝑇∫
0

𝜒𝑖(𝑡)𝑑𝑡, (2.1)

где 𝑇 — так называемое платовое значение времени — это время формирования коэффици-
ента переноса, начиная с которого он не изменяется [4]. Именно это платовое значение
коэффициента переноса и измеряется в реальном эксперименте. Как уже указывалось, эти
соотношения могут быть получены из первых принципов методами неравновесной ста-
тистической механики (см., например, [1], где получен наиболее полный перечень этих
теорем).
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Таким образом, ключевую роль в изучении процессов переноса играют, входящие
в соотношение (2.1) корреляционные функции. Именно их эволюция во времени и опре-
деляет коэффициенты переноса среды. Это указывает на связь теории переноса с теорией
стохастических процессов. Само экспериментально наблюдаемое существование коэффи-
циентов переноса указывает, во-первых, на конечность значения времени 𝑇 , а во-вторых,
на релаксационный характер корреляционных функций. Характер этой релаксации и опре-
деляет механизмы процессов переноса, анализу которых посвящен данный раздел.

2.1. Разреженный и умеренно плотные газы

Процессы переноса в разреженных газах, как известно [3, 5], описываются систе-
мой уравнений Больцмана. Здесь и везде в дальнейшем, если только иное не оговорено
особо, разреженным называется газ, в котором имеют место лишь парные соударения мо-
лекул. Процессы релаксации в таком газе связаны именно с парными соударениями моле-
кул. Кинетический (т. е. связанный с индивидуальными соударениями молекул) механизм
релаксации газа описывается экспоненциальным переходом исходного неравновесного со-
стояния системы в локальное квазиравновесное. Экспоненциальный вид будут иметь и все
корреляционные функции. В частности, такой вид имеет автокорреляционная функция ско-
рости (АКФС) молекул, 𝜒vv = ⟨v(0) ⋅ v(𝑡)⟩, где угловые скобки означают усреднение по
статистическому ансамблю:

𝜒vv(𝑡) =
3𝑘𝑇

𝑚
exp

(
−𝑘𝑇

𝐷
𝑡

)
=

3𝑘𝑇

𝑚
exp

(
− 𝑡

𝜏𝑟

)
, (2.2)

где 𝑘 — постоянная Больцмана, 𝑇 — температура среды, 𝑚— масса молекулы, 𝜏𝑟 — время
релаксации скорости молекул, которое порядка времени свободного пробега молекул, а
𝐷 — коэффициент диффузии, определяемый по этой функции соотношением типа (2.1)

𝐷 =
1

3

𝑇∫
0

𝑑𝑡𝜒vv. (2.3)

В умеренно плотных газах характер релаксации практически не меняется. Все отличие
состоит в том, что наряду с парными соударениями имеют место тройные столкновения
молекул и особые последовательности коррелированных парных соударений [6]. АКФС
скорости молекул, однако, снова будет иметь экспоненциальный вид (2.2) с соответствую-
щим временем релаксации.

2.2. Плотные газы и жидкости

Процессы переноса в жидкостях оказываются более сложными, чем в разреженных
газах. В разреженных газах основная энергия системы связана с кинетической энергией теп-
лового движения молекул. В жидкостях же, где молекулы достаточно плотно упакованы,
кинетическая энергия молекул оказывается порядка потенциальной энергии их взаимодей-
ствия. Поэтому кинетический механизм релаксации оказывается не единственным.

В разреженном газе имеют место лишь микрофлуктуации полей плотности, скоро-
сти и энергии системы, связанные с парными столкновениями молекул. Они образуются
и одновременно разрушаются в процессе соударения молекул. Столкнувшиеся молекулы
разлетаются и больше не взаимодействуют. В жидкости и в плотном газе это не так. Из-за
высокой плотности среды наряду с короткоживущими корреляциями имеют место и долго-
живущие. Следствием этого является степенная асимптотика автокорреляционной функции
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скорости молекул жидкости 𝜒vv ∼ 𝑡−3/2 [1], впервые установленная методомМД [7]. Доста-
точно точные МД-расчеты для системы твердых сфер показали, что, начиная с некоторых
времен 𝑡 > 𝜏 , этот степенной «хвост» хорошо описывается функцией [8]

𝜒vv(𝑡) =
3𝑘𝑇

𝑚

[
exp (−𝑡/𝜏 ) +𝐵 (𝑡− 𝑡∗)

− 3
2

]
, (2.4)

параметры которой 𝐵 и 𝑡∗ зависят от плотности среды. Степенному убыванию корреляций
соответствует не кинетический механизм релаксации, связанный с диффузионным расса-
сыванием корреляций.

Наличие второго члена в формуле (2.4) означает, в частности, что диффузия моле-
кул жидкости не описывается классическим эйнштейновским законом, установленным для
броуновских частиц, < 𝑅2(𝑡) >= 6𝐷𝑡, где < 𝑅2(𝑡) >— среднеквадратичное расстояние,
проходимое броуновской частицей. В жидкости < 𝑅2(𝑡 >> 𝜏) >= 6𝐷𝑡

(
1− 4𝐵𝑡−1/2

)
, т. е.

имеет место суперпозиция обычной классической диффузии и субдиффузии [8, 9].

2.3. Броуновские частицы

Динамика броуновской частицы в жидкости описывается уравнением Ланжевена

𝑀V̇ = −𝛾𝑠V + f , (2.5)

где 𝑀– масса броуновской частицы, f — некоторая случайная сила, действующая на ча-
стицу и обусловленная ее индивидуальными соударениями с молекулами несущей среды,
V– скорость центра масс броуновской частицы, 𝛾𝑆 = 6𝜋𝜂𝑅— коэффициент сопротивле-
ния Стокса, соответствующий силе сопротивления, действующей на сферическую частицу
в несжимаемой жидкости с коэффициентом вязкости 𝜂. Нетрудно убедиться, что АКФС
броуновской частицы равна [1]

𝜒𝑉 𝑉 (𝑡) =< V2(𝑡) > 𝑒−𝑡/𝜏𝐵 = (3𝑘𝑇/𝑀)𝑒−𝑡/𝜏𝐵 , (2.6)

где время релаксации скорости частицы определяется силой сопротивления Стокса

𝜏𝐵 = 𝑀/𝛾𝑠 = 𝑀/6𝜋𝜂𝑅. (2.7)

Подставляя функцию (2.6) в формулу (2.3) и интегрируя полученное выражение, приходим
к формуле Эйнштейна–Стокса для коэффициента диффузии броуновской частицы

𝐷 = 𝑘𝑇/(6𝜋𝜂𝑅). (2.8)

Соотношение (2.9) исторически является первым примером флуктуационно-диссипаци-
онной теоремы.

Несмотря на то, что формулы (2.2) и (2.6) выглядят практически одинаково, они
описывают разные механизмы релаксации. Для молекул газа имеет место кинетический ме-
ханизм, обусловленный индивидуальными соударениями молекул. Релаксация броуновской
частицы связана с коллективными эффектами. Из-за того, что масса такой частицы много
больше массы молекулы частица практически не чувствует индивидуального соударения
с молекулой. С другой стороны, за время взаимодействия одной молекулы с броуновской
частицей, которое порядка 𝜏0𝐵 ∼ 10−10 с, происходит много таких соударений (108 ÷ 1010),
и большое число молекул одновременно воздействует на частицу. Таким образом, наряду с
кинетическим механизмом релаксации существует и коллективный, связанный с коррелиро-
ванным поведением большого числа молекул. Именно коррелированное состояние молекул
системы означает появление в ней крупномасштабных флуктуаций. Следовательно, релак-
сация скорости броуновской частицы обусловлена ее взаимодействием с флуктуациями,
образующимися в несущей среде, и их последующей эволюцией.
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2.4. Разреженные и умеренно плотные наногазовзвеси

Динамика разреженных наногазовзвесей описывается системой уравнений Больц-
мана. Можно показать [2, 3, 5], что такое описание возможно, лишь при выполнении сле-
дующих условий

𝜀𝑓 = 𝑛𝑓𝑟
3 <<≪ 1, 𝜀𝑝 = 𝑛𝑝𝑅

3 ≪ 1, 𝑛𝑓𝑅
3 = 𝜀𝑓(𝑅/𝑟)3 ≪ 1, (2.9)

где 𝑛𝑓 , 𝑛𝑝 — числовые концентрации молекул и наночастиц газовзвеси соответственно, а
𝑟 и 𝑅— радиусы молекул и наночастиц. В этом случае имеет место единственный меха-
низм процессов переноса наночастиц — кинетический. Релаксация наночастиц связана с их
парными соударениями с молекулами несущего газа и между собой. Причем вклад в коэф-
фициенты переноса соударений наночастиц друг с другом не велик. Действительно, в этом
случае вириальный параметр псевдогаза наночастиц должен быть таким, что 𝜀𝑝 << 𝑛𝑝/𝑛𝑔,
а это означает, что реальные концентрации частиц достаточны малы и их столкновения ма-
ловероятны. АКФС поэтому, как и для молекул разреженного газа имеет экспоненциальный
вид

𝜒𝑉 𝑉 (𝑡) =
3𝑘𝑇

𝑀
exp

(
−𝑘𝑇

𝐷
𝑡

)
=

3𝑘𝑇

𝑀
exp

(
− 𝑡

𝜏𝑟

)
, (2.10)

где 𝑀 — масса молекулы, а коэффициент диффузии наночастицы снова определяется соот-
ношением (2.3).

Соотношения (2.9) выполняются, когда размеры дисперсных частиц достаточно ма-
лы, если только несущий газ не слишком разреженный. Таким образом, описание нано-
газовзвесей посредством уравнений Больцмана применимо только для ультрадисперсных
систем. С увеличением размеров наночастиц (или, когда несущий газ становится умеренно
разреженным) необходимо использовать более общие кинетические уравнения, содержащие
интегралы трехчастичных соударений [2, 3, 10]. Последние зависят от коррелированных с
наночастицей последовательностей парных соударений молекул. В случае, когда концен-
трация частиц возрастает (но все еще остается достаточно малой), на процессы переноса
начинают оказывать влияние и взаимодействия наночастиц между собой. Однако их пря-
мыми взаимодействиями все еще можно пренебречь. Основной вклад дают взаимодействия
частиц через среду. Это специфический «обменный» механизм взаимодействия наночастиц
посредством обмена молекулой [3]. Таким образом, в разреженных (в смысле выполнения
первых двух условий (2.9)) наногазовзвесях все процессы переноса имеют кинетическую
природу и обусловлены индивидуальными соударениями наночастиц с молекулами несу-
щего газа.

2.5. Наносуспензии

Наночастицы по размерам занимают промежуточное место между молекулами и
броуновскими частицам. Самые мелкие наночастицы всего в два-три раза больше моле-
кул. Поэтому они чувствуют индивидуальные соударения с молекулами несущей среды,
и кинетический механизм релаксации для таких частиц должен быть типичен. С другой
стороны, крупные наночастицы по своим размерам близки к броуновским частицам, и их
взаимодействие с микрофлуктуацими несущей среды также будет оказывать влияние на
процессы переноса. В достаточно плотной несущей среде вокруг наночастицы образуется
облако молекул, скорости которых скоррелированы с ее скоростью. Именно на этой мик-
рофлуктуации и происходит основная релаксация скорости наночастицы. Таким образом,
имеется, по крайней мере, два различных механизма релаксации наночастицы, характеризу-
ющиеся собственными временами релаксации 𝜏1 и 𝜏2. АКФС наночастицы поэтому может
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быть представлена в виде

𝜒
(
vv𝑡) =

3𝑘𝑇

𝑚
[𝑎1 exp(−𝑡/𝜏1) + 𝑎2 exp(−𝑡/𝜏2)] , (2.11)

где параметры 𝑎1, 𝑎2, 𝜏1, 𝜏2 зависят от соотношения размеров и масс наночастицы и
молекулы несущей среды, 𝑎+1 𝑎

=
2 1. Именно такая структура автокорреляционная функция

скорости наночастицы была установлена методом МД в работах [11, 12]. Позднее она была
подтверждена в работе [13].

Вклад каждого механизма релаксации меняется с изменением отношения указан-
ных размеров и масс, с увеличением размера наночастиц удельный вес первого слагаемого
в (2.11) уменьшается, а второго растет. При уменьшении массы наночастиц время релак-
сации 𝜏1 приближается к времени свободного пробега наночастиц относительно молекул
несущего газа. Напротив, с увеличением размера наночастиц и ее массы время 𝜏2 будет
все ближе к времени релаксации броуновской частицы (2.7). Структура (2.11) характерна
для АКФС даже достаточно малых наночастиц, так что образование вокруг наночастицы
микрофлуктуаций и ее взаимодействие с ними является характерной чертой ее динамики.

Структура образующихся микрофлуктуаций плотности и импульса молекул несу-
щей среды систематически изучена методом МД в наших работах [14, 15]. Возникающие
вокруг наночастицы микрофлуктуации характеризуются, прежде всего, локальными изме-
нениями концентрации молекул среды. На рис 2.1 в качестве примера показана нормиро-
ванная на среднюю концентрацию радиальная функция распределения молекул несущей
среды 𝑔2(𝑟

′/𝑟, 𝜃, 𝑡) вблизи наночастицы для фиксированного момента времени 𝑡 = 2𝜏 после
начала движения наночастицы. Здесь и далее молекулы и наночастицы моделировались
системой твердых упругих сфер различного радиуса и массы. Используются следующие
обозначения: 𝑟′ — кратчайшее расстояние между поверхностями частицы и молекулы, 𝜃 —
угол между прямой, соединяющей их центры, и направлением скорости наночастицы, 𝜏 —
среднее время свободного пробега молекул. В начальный момент, когда наночастица выво-
дится из равновесия, функция 𝑔2(𝑟

′/𝑟, 𝜃, 𝑡) изотропна, затем она становится анизотропной.
Первый максимум во фронтальной области (при 𝜃 ⩽ 40∘) возрастает на 30–50 % по срав-
нению с равновесным значением и в 3÷ 5 раз превышает среднее значение концентрации.
За частицей образуется область сильного разрежения. Таким образом, процесс релаксации
скорости наночастицы в жидкости и плотном газе сопровождается увеличением плотности
в области, куда частица движется.

Наряду с флуктуациями плотности среды важнейшую роль играют локальные флук-
туации ее импульса, поскольку эффективность релаксации скорости наночастицы связана
именно с импульсом микрофлуктуации. Значения корреляций средней скорости среды и ча-
стицы во фронтальной зоне максимальны в области наибольших значений концентрации.
Поле скорости несущей среды вблизи наночастицы перестраивается. На рис. 2.2 приве-
ден его фрагмент. Стрелки указывают направления средних скоростей молекул среды и
их величину. Скорость наночастицы направлена вправо, дугой изображена часть ее гра-
ницы. Вблизи поверхности частицы видна вихревая структура. Она имеет тороидальную
форму и расположена в плоскости, проходящей через центр частицы и перпендикуляр-
ной направлению ее скорости. Время формирования структуры для указанных параметров
системы — около десяти времен свободного пробега молекул. Диаметр сформированного
вихря порядка размера наночастицы. Средняя скорость молекул среды, находящихся ниже
центра вихря, направлена в сторону движения частицы. Именно здесь скорость среды мак-
симальна. Образовавшаяся микрофлуктуация «подталкивает» частицу, замедляя тем самым
процесс релаксации. Именно этим обусловлено появление второго участка релаксации с
характерным временем 𝜏2.
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РИС. 2.1. Радиальная функция молекул несущей среды вблизи двигающейся
наночастицы, 𝑀/𝑚 = 100, 𝑅/𝑟 = 3, 𝜀𝑓 = 0.088

2.6. Сила, действующая на наночастицу

Сложный характер релаксации скорости наночастицы приводит к тому, что сила,
действующая на нее со стороны несущей среды, оказывается нестационарной [16]. В
качестве примера на рис. 2.3 приведены данные расчетов коэффициента сопротивления
𝜇(𝑡) = 𝛾(𝑡)/6𝜋𝜂𝑅, нормированного на коэффициент сопротивления Стокса, для наночасти-
цы с радиусом 𝑅 = 4𝑟 и массами 𝑀/𝑚 = 200 (кривая 1), 100 (кривая 2), 50 (кривая 3) в
жидкости. Метки соответствуют результатам моделирования, время измеряется в средних
временах свободного пробега молекул. Релаксационная зона является достаточно протя-
женной и составляет около 30 времен свободного пробега молекул несущего газа. В начале
этой зоны действующая на наночастицу сила сопротивления в 2 – 3 раза больше силы
Стокса. С течением времени коэффициент сопротивления уменьшается и выходит на ста-
ционарное значение 𝜇∞, которое меньше 𝛾𝑆. Значение 𝜇∞ возрастает с увеличением массы
наночастицы и для массивных частиц приближается к коэффициенту Стокса.



164 В.Я. Рудяк, А. А. Белкин

РИС. 2.2. Поле скорости несущей среды около двигающейся наночастицы.
𝑀/𝑚 = 25, 𝑅/𝑟 = 2, 𝜀𝑓 = 0.088

Релаксацию силы сопротивления удается описать корреляцией, которая выглядит
следующим образом

�̃�(𝑡) =
𝑀 [𝑎1 exp(−𝑡/𝜏1)/𝜏1 + 𝑎2 exp(−𝑡/𝜏2)/𝜏2]

𝑎1 exp(−𝑡/𝜏1) + 𝑎2 exp(−𝑡/𝜏2)
,

ее параметры аналогичны параметрам функции (2.11). Этой корреляции соответствуют
кривые на рис. 2.3.

3. Диффузия наночастиц

Диффузия наночастиц в газах изучается достаточно давно и здесь сегодня достигну-
то понимание. Развитая в работах [3, 17–20] кинетическая теория позволила систематически
исследовать диффузию наночастиц, следствия этой теории были затем подтверждены экс-
периментально [21–23]. Основной вывод, полученный в данных работах, состоит в том, что
свойства переноса достаточно малых наночастиц индивидуализированы, как и у молекул.
В то же время законы переноса крупных наночастиц близки к соответствующим законам
для броуновских частиц.

Диффузия наночастиц в жидкостях плохо изучена экспериментально. Это отчасти
связано с распространенным мнением, что диффузии наночастиц в жидкостях описывается
законом Эйнштейна–Стокса (2.8), которое нередко утверждается и сегодня. Тем не менее,
немногие существующие экспериментальные данные указывают на то, что этот закон здесь
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РИС. 2.3. Временная зависимость коэффициента силы сопротивления, дей-
ствующей на наночастицу в жидкости

не выполняется [24–28]. Причину такого несоответствия пытаются объяснить необходимо-
стью использования при описании действующей на наночастицу силы граничных условий
скольжения [24, 25]. Это, конечно, недоразумение. Движение наночастиц в жидкости нельзя
описывать гидродинамически вообще, поскольку в метрике несущей жидкости (сплошной
среды) она является материальной точкой. Можно ли к точке поставить условие скольже-
ния? На этом пути и не удалось получить внятного ответа относительно силы, действующей
на наночастицу. Поэтому в работах [25, 28] экспериментальные данные предлагалось опи-
сывать корреляцией 𝐷 = 𝐴/𝜂𝑝, где параметры 𝐴 и 𝑝 необходимо подбирать для заданного
радиуса частицы и температуры среды.

Предпринимались попытки установить адекватность закона Эйнштейна–Стокса (2.8)
и методом МД [29–31], главный вывод который в результате можно сделать такой: этот за-
кон в общем случае не описывает диффузию наночастиц.

Нами было проведено систематическое моделирование диффузии малых наноча-
стиц с диаметром 1÷2 нанометра. Наночастицы и молекулы моделировались системой
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твердых сфер различного диаметра. Отношение радиусов наночастицы и молекулы изме-
нялось от 2 до 4, а масс — от 25 до 200. Плотность несущей среды описывалась параметром
𝛼 = (𝑉 − 𝑉𝑝)/𝑉0 (𝑉 – объем ячейки, 𝑉0 = 𝑁𝑟3/8

√
2— объем плотной упаковки молекул,

𝑉𝑝 = 4𝜋𝑅3/3— объем броуновской частицы), 𝛼 варьировалась от 2 до 75. Коэффициент
диффузии наночастицы определялся по формуле (2.3). Для верификации результатов было
проведено моделирование диффузии фуллерена𝐶60 в бензоле 𝐶6𝐻6 и молекул тетрахлорида
углерода CCl4 в бензоле. Результаты сопоставлялись соответственно с экспериментальными
данными [27] и [25].

Фуллерен имел радиус равный 5⋅10−8 см, а молекула бензола — 3⋅10−8см, отношение
масс фуллерена и молекулы бензола составляло 9.28. Коэффициент диффузии фуллерена
рассчитывался по формуле (2.3). Объемная концентрация бензола задавалась таким обра-
зом, чтобы коэффициент самодиффузии молекул бензола совпадал с экспериментальным
значением. Значение параметра плотности 𝛼 для бензола получилось равным 1.49.

Для коэффициента диффузии фуллерена было получено значение, равное 0.94 ⋅
10−5см2/сек. Экспериментально измеренное значение составляло 0.91 ⋅ 10−5см2/сек при
точности экспериментальных данных около 10%. В то же время закон Эйнштейна–Стокса
(с граничными условиями прилипания) дает значение коэффициента диффузии фуллерена,
равное 0.67⋅10−5см2/сек, погрешность превышает 40%.

Отношение радиусов молекул CCl4 и 𝐶6𝐻6равно 1.045, в то время как масса первойв
1.97 раза выше массы молекулы бензола. МД моделирование дало значение коэффициента
диффузии равное 2.03⋅105см2/сек, что также в пределах погрешности согласуется с экспе-
риментальным значением, равным 1.95⋅10−5см2/сек.

Результаты МД моделирования коэффициента диффузии наночастиц представлены
на рис. 3.1, где приведена зависимость безразмерного коэффициента диффузии 𝑘𝑆 = 𝐷/𝐷𝑆

(𝐷𝑆 определен с помощью закона Эйнштейна–Стокса (2.8)) от плотности несущей сре-
ды для наночастиц с разным радиусом. Полученные значения коэффициента диффузии 𝐷
наночастицы значительно отличаются от значений 𝐷𝑆 . С уменьшением отношения радиу-
сов 𝑘𝑆 увеличивается, что фиксировалось ранее и экспериментально [25]. Наконец стоит
отметить, что масса частиц слабо влияла на их диффузию, в исследованном диапазоне
параметров изменения 𝑘𝑆 не превышают 8 %.

Таким образом, приведенные данные МД моделирования коэффициента диффузии
наночастиц в жидкостях и плотных газах свидетельствуют о том, что закон Эйнштейна–
Стокса не описывает диффузию наночастиц, использование при его выводе условий сколь-
жения ситуацию не улучшает. Может ли обычная кинетическая теория описать данные МД
моделирования? На рис. 3.2 приведены типичные зависимости от концентрации молекул
несущей среды величины 𝑘𝐸 = 𝐷/𝐷𝐸, где 𝐷𝐸 определялось по модифицированной тео-
рии Энскога [6]. Анализ приведенных данных показывает, что при высоких плотностях
теория Энскога не дает удовлетворительного описания диффузии наночастиц. Однако с
уменьшением плотности несущей среды точность предсказания коэффициента диффузии с
использованием теории Энскога растет. Так, при 𝛼 = 75, 𝑅/𝑟 = 4, 𝑀/𝑚 = 100 отношение 𝑘𝐸
равно 1.05. В то же время формула Эйнштейна–Стокса дает для такой системы результат,
примерно в 9 раз меньше реально наблюдаемого.

Итак, соотношение (2.8) в общем случае не описывает диффузию наночастиц в
жидкости. Чтобы получить формулу, описывающую коэффициент диффузии, подставим
соотношение (2.11) в (2.3). Выполняя интегрирование, получаем

𝐷 =
𝑘𝑇

𝑀

(
𝑎1
𝛾1

+
𝑎2
𝛾2

)
, 𝛾𝑖 = 1/𝜏𝑖. (3.1)
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РИС. 3.1. Зависимость 𝑘𝑆 от плотности среды для наночастиц различного
радиуса,𝑀/𝑚 = 100. Метки⃝ соответствуют отношению радиусов𝑅/𝑟 = 2,
метки + —𝑅/𝑟 = 3, метки ♦—𝑅/𝑟 = 4, линии — сплайн-аппроксимации ре-
зультатов

4. Вязкость наножидкостей

Эффективный коэффициент вязкости разреженных суспензий впервые был вычис-
лен Эйнштейном [32], который учитывал влияние частиц на гидродинамическое поле ско-
рости несущей жидкости и, как следствие, на тензор напряжений и коэффициент вязкости.
Им было показано, что эффективный коэффициент вязкости суспензии

𝜂 = 𝜂0 [1 + (5/2)𝜙] (4.1)

всегда больше коэффициента вязкости несущей жидкости 𝜂0, здесь 𝜙— объемная концен-
трация дисперсных частиц. Последующие эксперименты показали, что формула (4.1) спра-
ведлива лишь при 𝜙 ⩽ 10−3.

Позднее предпринимались многочисленные попытки обобщить теорию Эйнштейна
на случай более высоких объемных концентраций. Условно эти работы можно подразде-
лить на три группы. Во-первых, существует цикл работ, в которых гидродинамическими
методами определялись поправки к полям скоростей и давлений несущей жидкости, обу-
словленные взаимовлиянием дисперсных частиц [33]. С другой стороны, эффективный
коэффициент вязкости суспензий выводится методами неравновесной статистической ме-
ханики [34]. Наконец к третьей группе относятся работы, в которых поля скоростей и
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РИС. 3.2. Зависимость 𝑘𝐸 от плотности среды для наночастиц различного
радиуса, 𝑀/𝑚 = 100. Метки ♦ соответствуют отношению радиусов 𝑅/𝑟 = 2,
метки + —𝑅/𝑟 = 3, метки ⃝—𝑅/𝑟 = 4, линии — сплайн-аппроксимации
результатов

давлений моделируются некоторыми стохастическими законами [35, 36]. Во всех перечис-
ленных теориях получаются соотношения вида

𝜂 = 𝜂0
(
1 + 2.5𝜙+ 𝑘𝜙2

)
. (4.2)

Коэффициент 𝑘, полученный в этих работах, лежит в диапазоне от 𝑘 = 5.9 до 𝑘 = 7.6.
Сравнение с экспериментальными данными говорит о том, что для крупнодисперсных
суспензий область применимости формулы (4.2) достигает 𝜙 ∼ 0.3. Предпринимались
попытки построить и более общие соотношения. Так, в работе [37] получена корреляция

𝜂(𝜙) = 𝜂0𝑔2

(
1 + 1.44𝜙2𝑔22

1− 0.1241𝜙+ 10.46𝜙2

)
, (4.3)

которая, по утверждению авторов, применима и для описания наносуспензий и справед-
лива до концентраций 𝜙 ∼ 0.5, (𝑔2 — парная функция распределения). Несмотря на то, что
вязкость наножидкостей является чрезвычайно важным фактором происходящих в них про-
цессов переноса, соответствующих экспериментальных данных получено немного и они
достаточно противоречивы. Так, в работе [38] измерялась вязкость монодисперсных суспен-
зий циклогексан-SiO2 с диаметром частиц 28, 46 и 76 нм. В то же время данные работы [39],
полученные для суспензии этиленгликоль —CuO со средним диаметром частиц 12 нм, с эти-
ми аппроксимациями не согласуются. Зависимости эффективного коэффициента вязкости
двух наножидкостей: этиленгликоль — Al2𝑂3 и вода — Al2𝑂3 от объемной концентрации по-
лучены в [40] для частиц с размером около 28 нм. Полученные результаты, однако, столь
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различны, что не описываются никакой корреляцией, и авторы отмечают, что измеренные
значения существенно зависят, по-видимому, не только от концентрации, но и от дисперс-
ности суспензии. Последнее перекликается с результатами, полученными для разреженных
наногазовзвесей с помощью кинетической теории, в которых коэффициент вязкости нанога-
зовзвеси существенно зависел от соотношения размеров и масс молекул несущей жидкости
и наночастиц [19]. Эти выводы перекликаются с данными [41], где изучалась зависимость
коэффициента вязкости наножидкости от объемной концентрации наночастиц разного ра-
диуса. Было установлено, что влияние частиц увеличивается с уменьшением их размера.
Так, увеличение вязкости для объемной доли 𝜙 = 2 % составляет примерно 12 % при𝑅 = 18
нм и примерно 100 % при 𝑅 = 7.5 нм.

Противоречивость экспериментальных данных обусловлена естественными трудно-
стями проведения опытов: не удается создать монодисперсную наножидкость, практически
не контролируется распределение частиц по размерам. Кроме того, с ростом концентрации
частиц наножидкость может менять реологию (см., например, [39]). В работе [42] было
выполнено МД моделирование коэффициента вязкости наносуспензии. Было установлено,
что при фиксированной объемной концентрации наночастиц и их размере вязкость на-
ножидкости тем больше, чем больше масса наночастиц (рис. 4.1). Штриховой линией на
рисунке показана аппроксимация (4.3). Согласование данных МД моделирования с этой
формулой для одного из отношений масс носит случайный характер. Принципиальным
фактом является то, что теория Эйнштейна не описывает поведение эффективной вязкости
наносуспензий даже при малых концентрациях наночастиц.

Данные, приведенные на рис. 4.2, позволяют понять характер зависимости коэффи-
циента эффективной вязкости от размера наночастиц. При низких концентрациях наноча-
стиц коэффициент вязкости слабо зависит от размера частиц. Однако с ростом объемной
концентрации коэффициент вязкости наносуспензий с более мелкими частицами оказы-
вается существенно выше, чем у наносуспензий с крупными частицами. Так, например,
коэффициенты вязкости наносуспензий с 𝑅/𝑟 = 2 и 4 при двухпроцентной объемной кон-
центрации частиц различаются почти на сорок процентов

Зависимость коэффициента вязкости от объемной концентрации наночастиц описы-
вается квадратичной функцией вида

𝜂 = 𝜂0
[
1 + 𝑘1(𝑅,𝑀)𝜙 + 𝑘2(𝑅,𝑀)𝜙2

]
(4.4)

если только эти концентрации не слишком велики. Коэффициенты этой корреляции явля-
ются функциями и размеров наночастиц, и их масс. Таким образом, важным критерием,
определяющим рост эффективного коэффициента вязкости наносуспензии, является массо-
вая плотность материала наночастиц 𝜌𝑝. По крайней мере, для не слишком больших частиц
эта зависимость линейная и описывается корреляцией [42]

𝜂(𝜙) = 𝜂0 [𝑎(𝜙) + 𝑏(𝜙)𝜌] , (4.5)

𝑎(𝜙) = 1 + 1.25𝜙+ 2.1𝜙2, 𝑏(𝜙) = 0.32𝜙+ 7.2𝜙2,

где 𝜌 = 𝜌𝑝/𝜌, 𝜌— плотность молекулы. В отличие от (4.4), корреляция (4.5) является зависи-
мостью только от объемной доли наночастиц и массовой плотности их материала. Поэтому
она может быть использована для предсказания вязкости наножидкостей с частицами раз-
ного размера (конечно, не следует забывать, что она получена лишь для малых наночастиц).
В качестве примера на рис. 4.3 приведено сопоставление экспериментальных данных [38]
(здесь 𝜌 = 1.85) и [43] (𝜌 =0.77) с корреляцией (4.5). Согласование данных экспериментов
и МД-моделирования вполне удовлетворительное.



170 В.Я. Рудяк, А. А. Белкин

РИС. 4.1. Зависимость нормированного коэффициента вязкости наносуспен-
зии от объёмной концентрации частиц при различных отношениях масс
частицы и молекулы, 𝑅/𝑟 = 3. Кривые 1÷7 соответствуют 𝑀/𝑚 =
500, 300, 150, 100, 50, 10, 0.5

5. Теплопроводность наножидкостей

Интерес к изучению теплопроводности наножидкостей проявился около двух де-
сятков лет назад и был вызван необходимостью существенно повысить теплопроводность
жидкостей в микроканалах, использовавшихся для охлаждения рабочих элементов плат
компьютеров, различных тепловых микроэлементов, других МЭМС (микроэлектромехани-
ческих систем). Ожидалось, что присадка имеющих высокую теплопроводность металли-
ческих частиц должна увеличивать теплопроводность охладителя. В то же время было ясно,
что добавление сравнительно крупных, с характерными размерами порядка микрон, метал-
лических частиц невозможно из-за их седиментации и эррозионности. С другой стороны,
миниатюризация и использование наножидкостей облегчает задачи теплоотвода и переда-
чи тепла. В микросистемах растет отношение площади поверхности охладителя к объему
системы, наночастицы не создают пробок в течениях, использование наножидкостей позво-
ляет отводить тепло при комнатных температурах охладителя, в отличие от традиционных
низкотемпературных охладителей.

Первые попытки экспериментального изучения переноса тепла в наножидкостях,
предпринятые в работах [40, 44, 45], продемонстрировали, что теплопроводность суспензий
ультрадисперсных оксидов алюминия, кремния и титана в воде при объемной концентрации
порядка нескольких процентов превышает теплопроводность чистой жидкости на десятки
процентов. Эти и последующие экспериментальные данные пытались сопоставлять прежде
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РИС. 4.2. Зависимость нормированного коэффициента вязкости наносуспен-
зии от объёмной концентрации частиц при различных отношениях радиусов
частицы и молекулы. Кривые 1÷3 соответствуют 𝑅/𝑟 = 2, 3, 4

РИС. 4.3. Сопоставление экспериментальных данных [38] (∙) и [44] (⃝) с
корреляцией (4.5). Сплошная и штриховая линии соответствуют (4.5) с 𝜌 =
1.85 и𝜌 = 0.77
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всего с теоретическими моделями, построенными для описания теплопроводности круп-
нодисперсных суспензий. Первая такая модель была создана Максвеллом [46], который
получил соотношение между коэффициентами теплопроводности суспензии 𝜆 и несущей
жидкости 𝜆0

𝜆 = 𝜆0

[
1 +

3(1−𝜛)𝜙

1 + 2𝜛 − 𝜙(1−𝜛)

]
, (5.1)

где 𝜛 = 𝜆0/𝜆𝑝, 𝜆𝑝 — коэффициент теплопроводности материала частиц. Формула (5.1) по-
лучена для невзаимодействующих друг с другом сферических частиц. Позднее она была
обобщена Гамильтоном и Кроссером [47] на случай несферических частиц. Образование
цепочек из частиц учитывает теория Хашина–Штрикмана [48], результатом которой явля-
ется следующее неравенство для эффективного коэффициента теплопроводности

𝜆0

(
1 +

3(1−𝜛)𝜙

1 + 2𝜛 − 𝜙(1−𝜛)

)
⩽ 𝜆 ⩽ 𝜆𝑝

(
1− 3(1− 𝜙)(𝜆𝑝 − 𝜆0)

3𝜆𝑝 − 𝜙(𝜆𝑝 − 𝜆0)

)
, (5.2)

нижняя граница здесь соответствует формуле Максвелла (5.1). Применимы ли полученные
соотношения для описания теплопроводности наножидкости? Авторы недавно опублико-
ванного обзора [49] полагают, что большинство полученных данных укладываются в диа-
пазон (5.2). Экспериментальные данные, однако, чрезвычайно противоречивы. Некоторые
из них вполне удовлетворительно описываются неравенством (5.2) [50–52]. Результаты из-
мерения теплопроводности наножидкостей с частицами золота не описываются даже этой
достаточно грубой корреляцией. Рост теплопроводности в этом случае составляет несколь-
ко процентов даже при очень малой (около 0.1%) объемной концентрации частиц [49].
Экспериментальные данные показывают, что в отличие от (5.1), (5.2), эффективная тепло-
проводность зависит от размера и материала наночастиц [39, 44, 53, 54].

Первым достоверным МД моделированием коэффициента теплопроводности нано-
жидкости явилась заметка [55]. Было установлено, что, как и в случае вязкости, теплопро-
водность наножидкости при фиксированном размере частиц и концентрации 𝜙 увеличи-
вается с ростом их массы. Типичная зависимость безразмерного коэффициента теплопро-
водности 𝜆/𝜆0, где 𝜆0 — теплопроводность несущей жидкости, представлена на рис. 5.1.
Здесь каждая кривая и соответствующие метки на рисунке построены при постоянном
радиусе, поэтому зависимость от массы может быть сведена к зависимости от плотности
материала наночастиц 𝜌𝑝. В отличие от коэффициента вязкости, который линейно зависит
от отношения 𝜌𝑝/𝜌, теплопроводность определяется соотношением (𝜆− 𝜆0)/𝜆0 ∼ (𝜌𝑝/𝜌)

2.
Таким образом, высокие значения 𝜆, которые наблюдались экспериментально при 𝜙 ⩽ 1%,
могут быть связаны именно с высокой массовой плотностью, в частности у золотых нано-
частиц [54].

От объемной доли наночастиц 𝜙 коэффициент теплопроводности зависит более
сложным образом. При 𝜙 ⩽ 1% он растет практически пропорционально увеличению
объемной доли [55], однако, далее темп роста замедляется (рис. 5.2). Такое поведение
наблюдалось и в экспериментах, правда для существенно более крупнодисперсных нано-
газовзвесей (диаметр частиц в экспериментах составлял несколько десятков нанометров).

6. Заключение

Широкое применение наножидкостей в различных приложениях требует построения
теории процессов переноса таких сред. Обзор состояния исследований в данном предмет-
ном поле, сделанный в статье, указывает на возможные пути оптимизации этого процесса.

Характерной особенностью диффузии наночастиц в плотных газах и жидкостях яв-
ляется наличие двух стадий релаксации их скорости. Существует несколько возможностей,
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РИС. 5.1. Зависимость относительного коэффициента теплопроводности от
массы наночастиц при разных объемных концентрациях: 𝜙 = 0.12% (метки
∘ ), 𝜙 = 0.24% (метки ♦ ), 𝜙 = 0.48% (метки +).Кривые 1÷3 соответствуют
параболическим аппроксимациям результатов. 𝜀𝑓 = 0.088, 𝑅/𝑟 = 3

РИС. 5.2. Зависимости относительного коэффициента теплопроводности от
объемной доли наночастиц. На врезке показаны результаты эксперименталь-
ной работы [50]
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используя методы неравновесной статистической механики, построить теорию, которая
приводит к автокорреляционной функции скорости (2.7) наночастиц. Однако при интерпре-
тации экспериментальных данных следует с большой осторожностью относиться к исполь-
зованию формулы Эйнштейна–Стокса (2.8) или ее аналогов с учетом эффектов скольжения,
несферичности и т.д. В общем случае эта формула не описывает диффузию наночастиц.
Времена релаксации 𝜏1, 𝜏2, определяющие поведение автокорреляционной функции скоро-
сти (2.7), могут различаться достаточно сильно. Это может быть причиной ситуации, когда
механизм диффузии наночастиц в нанопористых средах и наноканалах будет существен-
но отличаться от описанного в статье механизма диффузии в открытых системах. Если
характерный размер поры или канала будет соответствовать времени 𝜏1, второй участок
релаксации не будет проявляться. Это связано с разрушением на ограничивающих течение
жидкости поверхностях микрофлуктуаций, создаваемых наночастицей. Следовательно, ре-
лаксация частицы будет обусловлена ее индивидуальными взаимодействиями с молекулами
жидкости или газа.

Процессы переноса импульса и тепла в наножидкостях, подобно диффузии наноча-
стиц, не описываются классическими формулами Эйнштейна и Максвелла даже при ма-
лых объемных концентрациях наночастиц. Массовая концентрация наночастиц становится
важным фактором, влияющим на коэффициенты вязкости и теплопроводности. Добавка
наночастиц в жидкость будет приводить к увеличению этих коэффициентов. С одной сто-
роны это вызвано большим упорядочиванием молекул вблизи поверхности наночастицы,
с другой— замедлением релаксации корреляционных функций потоков импульса и тепла
придвижении массивных наночастиц. Отметим, что кинетическая теория разреженных на-
ногазовзвесей [19] предсказывает, что их вязкость при добавлении наночастиц может как
увеличиваться, так и уменьшаться.

Анализируя экспериментальные данные по измерению коэффициентов переноса на-
ножидкостей, следует уделять повышенное внимание определению размеров наночастиц и
их характеристик. Конечно, на практике не удастся создать монодисперсную наножидкость.
Само по себе это не очень большая проблема. Однако для правильной интерпретации дан-
ных необходима информация о распределении наночастиц по размерам. Следует также
иметь в виду, что использование различного рода поверхностно активных веществ, препят-
ствующих коагуляции наночастиц, существенно меняет их характеристики.

Метод молекулярной динамики становится сегодня одним из важнейших инструмен-
тариев для изучения свойств переноса наножидкостей. Его основным достоинством явля-
ется возможность контролировать параметры наножидкости и изменять их независимо и в
достаточно широких пределах. Вместе с тем принципиальным вопросом применения этого
метода является выбор используемого для моделирования потенциала взаимодействия мо-
лекул несущей среды с наночастицами. Для моделирования свойств переноса наночастиц
в литературе использовались главным образом три потенциала: Леннард-Джонса (Л-Д),
Кихары и Викса–Чендлера–Андерсена [31]. Основной проблемой при моделировании вза-
имодействия наночастица-молекула с помощью указанных потенциалов является выбор их
констант. Эти потенциалы создавались для описания межмолекулярных взаимодействий и
известные константы применимы именно и только для этой цели. Совершенно не ясно, ка-
кими они должны быть при описании взаимодействия молекула-частица. По этой причине
данные потенциалы позволяют получить лишь некоторые качественные характеристики
наножидкостей.

В серии статей группы, которую представляют авторы (см. литературу) исполь-
зовался потенциал твердых сфер. Он дает в целом правильную качественную картину
взаимодействия и позволяет получить значения коэффициентов переноса, однако все-таки
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является весьма модельным. Так, с его помощью не удается предсказать правильную зави-
симость коэффициентов переноса от температуры. Для этой цели необходимо использовать
более реалистичный потенциал.

Вместе с тем Рудяком В.Я. и Краснолуким С.Л. для описания взаимодействия на-
ночастиц с молекулами несущей среды был разработан специальный потенциал [3], па-
раметры которого определяются по параметрам потенциала Л-Д взаимодействия молекул
с атомами (молекулами) наночастицы. Позднее на его основе была развита кинетическая
теория разреженных наногазовзвесей, упоминавшаяся в данной статье. Кажется вполне
естественным использовать этот потенциал и в МД моделировании.

Работа выполнена при частичной поддержке РФФИ (грант № 10-01-00074) и Фе-
деральной целевой программы «Научные и научно-педагогические кадры инновационной
России» Минобрнауки РФ (контракт П230).
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