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Аннотация

В работе проведен анализ проницаемости ячейки состав-
ленной из фуллереновых частиц относительно молекул ме-
тана, этана и атомов гелия. Показано, что для ячейки из 8
молекул фуллерена С60 составленных в виде простой куби-
ческой решетки с параметром равным 0.4 нанометра, уже
даже первый ряд фуллеренов создает барьер, не проница-
емый для метана и этана, имеющих средние скорости дви-
жения при температуре 20 градусов Цельсия. Однако гелий
(так же движущийся со скоростью характерной для 20 гра-
дусов Цельсия) так же не способен пройти второй ряд данной
структуры.

Ключевые слова: фуллерены, фуллерит, наномембра-
ны, разделение газов.

Актуальность.
Задача газоразделения при добыче природного газа представ-

ляется крайне важной по ряду причин. Входящий в состав природ-
ного газа гелий широко используется в медицине, промышленности
и в научных исследованиях. Небольшая концентрация, которая к
тому же сильно зависит от месторождения, делает привычные тех-
нологии его выделения (криогенную дистилляцию и напорную ад-
сорбцию) не рентабельными на большинстве месторождений при-
родного газа. В качестве альтернативы, предполагается использо-
вать мембранные нанотехнологии для выделения гелия. Наномем-
брану для подобных технологий можно создать на основе фуллере-
новых наночастиц или же углеродных нанотрубок. Структура со-
стоящая из молекул фуллерена носит название фуллерит. Наиболее
изученная система такого рода кристалл С60, менее система кри-
сталлического С70. Исследования кристаллов высших фуллеренов
затруднены сложностью их получения. Наличие такого материала
подобного молекулярному кристаллу, позволяет предполагать, что
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существует высокая вероятность получить материал подходящий
для задач газоразделения.

В рамках данной статьи будет рассмотрен дискретный подход к
описанию взаимодействия наночастиц с молекулами метана и ато-
мами гелия. На рисунке 1 приведены три вида частиц - молекула
фуллерена С60, молекула фуллерена С540 и молекула фуллерена
С70.

Рис. 1. Аллотропные модификации углерода - фуллерены с различным числом
атомов углерода в своей структуре

На рисунке 2 приведен вид кристалла фуллерита.

Рис. 2. Кристалл фуллерита

Потенциал Леннард-Джонса.
Потенциал взаимодействия наноструктур с молекулами и ато-

мами в качестве математического аппарата использует на понятие
потенциала Леннард-Джонса. Потенциал был предложен Леннард-
Джонсом изначально для исследования термодинамических свойств
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инертных газов, в частности вириальных коэффициентах. В даль-
нейшем он широко применялся к исследованию различных систем.
Наиболее часто использовался так называем потенциал (12 – 6) име-
ющий вид:

𝑈(𝑟) = 4 * 𝜀[(𝜎/𝑟)12 − (𝜎/𝑟)6]
Если исследуемая система состоит из разнородных молекул (ато-

мов), то для параметров сигма и эпсилон справедливы правила
усреднения Лорентца-Бертло. В данной работе используется мо-
дифицированная версия потенциала Леннард-Джонса.

Взаимодействие с одиночной молекулой фуллерена.
В работе [4] показана локализация зоны сорбции для молекулы

фуллерена в случае континуального подхода к описанию взаимо-
действия. В рамках данной статьи численное моделирование вы-
полнено в рамках дискретного подхода. Результаты вычисления по
моделированию, приведенные в этой работе, заключаются в том,
что взаимодействие молекулы газов происходит с частицей, состоя-
щей из 60 атомов углерода, расположенных в соответствии с клас-
сическим представлением о кристаллической структуре фуллерена
– бакибол. Молекула газа (гелия или метана) движется по оси Х,
до попадания в поле потенциала фуллереновой частицы, а затем
начинает сорбционные движения около частицы С60. В результа-
те решения по численной модели для случая дискретного описа-
ния фуллереновой частицы С60 получены следующие результаты,
представленные на рисунке 3.

Рис. 3. Траектории сорбционного движения в плоскости XY молекул гелия и
метана вокруг наночастицы фуллерена С60 при дискретном подходе описания
взаимодействия между ними

Моделирование фуллерита.
При переходе от одиночной молекулы фуллерена к структуре
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фуллерита - кристалла состоящего из молекул фуллерена, мы вы-
брали самый простой вариант её реализации - кричталл с простой
кубической решеткой. Результат моделирования расстановки узлов
такой структуры приведен на рисунке 4. При этом радиус молекулы
фуллерена – 0,357 нм. Минимальное расстояние между объектами
данной однопараметрической системы h=0,35 нм. После получения
численно искомой структуры было проведено моделирование взаи-
модействия структуры с молекулами метана и атомами гелия.

Рис. 4. Кристалл фуллерита, позиции атомов которого получены численно

Результаты численного моделирования процесса взаимодействия
атома гелия, молекулы метана и молекулы этана с этим типом
структур представлены на рисунках 5 и 6.

Как можно видеть из рисунков, траектории близкие к оси эле-
ментарной ячейки являются проницаемыми для каждого типа газа,
при скоростях молекулы/атома сравнимых с наиболее вероятны-
ми скоростями данных газов, взятых из распределения Максвелла.
При нормальных условиях для гелия эта скорость составляет 1300
м/с, а для метана – 750 м/с. Но при отклонении от центра более
тяжелые и массивные молекулы метана и этана не способны пре-
одолеть подобный энергетический барьер, а гелий проникает только
сквозь первый слой молекул фуллерена.

Выводы.
Результаты моделирования позволяют говорить о том, что в

рамках дискретного подхода описания взаимодействия элементар-
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Рис. 5. Кристалл фуллерита взаимодействующий с атомом гелия

Рис. 6. Кристалл фуллерита взаимодействующий с молекулой метана

ная ячейка мембраны на основе фуллеренов при сближении моле-
кул на расстояние 0,35 нм не пропускает ни один из представлен-
ных выше газов в случае отклонения траектории свыше 0.01 нм от
осевой.
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