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В настоящей работе выполнено математическое моделирование 
движения молекул гелия, метана, кислорода и азота через ультратон-
кий слой пористого материала, составленного сферическими наноча-
стицами разного размера. Потенциал взаимодействия «наночастица – 
молекула» взят в форме, предложенной В.Я. Рудяком и С.Л. Красно-
луцким. Методом классической молекулярной динамики изучена 
проницаемость слоя, имеющего размер порядка 10–7 м. 

The present paper deals with mathematical modelling of molecular mo-
tion of helium, methane, oxygen and nitrogen molecules through an ultra-
thin layer of a porous material consisting of spherical nanoparticles of dif-
ferent sizes. The potential of «nanoparticle – molecule» interaction is con-
sidered in the form proposed by V.Y. Rudjak and S.L. Krasnolutskiy. Us-
ing the method of classical molecular dynamics, permeability of a layer 
having the size of about 10–7 m is studied. 

В настоящей работе при определении проницаемости слоя исполь-
зуется следующий подход. Берем параллелепипед с прозрачными ос-
нованиями и боковыми гранями, отражающими молекулы по законам 
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геометрической оптики. Случайным образом заполняем его объем на-
ночастицами разного размера, добиваясь необходимой пористости. 
При этом всякий раз, когда получаются пересечения шаров, мы ликви-
дируем их индивидуально способом разнесения центров пересекаю-
щихся шаров.  

Пористое тело представляется совокупностью сферических нано-
частиц, для которых имеется потенциал взаимодействия «наночасти-
ца – молекула» [1]: 

3
9 9 3( ) ( ) ( )j j j       .      (1) 

Здесь j  – расстояние от j-й частицы пористой структуры до пробной 

молекулы. Потенциал (1) получен интегрированием парного потенциала 
Ленарда–Джонса по объему наночастицы. 

Значения констант взаимодействия ε и σ, входящих в потенциал 
Леннарда–Джонса, для некоторых пар веществ приведены в таблице. 

Взаимодействующие 
 молекулы 

Относительная  
глубина 

 потенциальной ямы 

Радиус влияния  
потенциала  

взаимодействия 
С – С ε/k = 51,2 К σ = 0,335 нм 

He – He ε/k = 5,5 К σ = 0,228 нм 
CH4 – CH4 ε/k = 146,7 К σ = 0,386 нм 
О2 – О2 ε/k = 116,8 К σ = 0,354 нм 
N2 – N2 ε/k = 95,3 К σ = 0,377 нм 

В таблице k – постоянная Больцмана. 
Если исследуемая система состоит из разнородных молекул (ато-

мов), то для параметров ε и σ справедливы следующие правила усред-
нения Лорентца–Бертло (Lorentz–Berthelot mixing rule): 

11 12
12 2

      ,    12 11 22ε = ε ε .     (2) 

В настоящей работе в качестве пористого элемента рассматривает-
ся система из трех фракций углеродных наночастиц размера 60, 30 и 
16 нм, случайным образом заполняющих объем 0,011 мкм3.  

Начало координат помещаем в центр рассматриваемого объема, 
при этом пробные молекулы начинают движение в сторону положи-
тельного направления оси 0z. Проницаемые грани параллелепипеда 
расположены перпендикулярно оси 0z. Таким образом, после стоха-
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стического заселения рассматриваемого объема наночастицами из-

вестны 0
jx , 0

jy , 0 ( 1, )j pz j N – координаты центров наночастиц, вхо-

дящие в правые части скалярных уравнений: 

0 0 0

1 1 1
, ,

p p pN N N
j j j

j j j
j j jj j j

x x y y z zdU dV dW
a a a

dt dt dt  

  
  

  
   ,   (3) 

где ja  – величина ускорения, которое приобретает пробная молекула 
под действием j-й частицы системы. 

Уравнения (3) интегрируются численно с использованием схемы 
Рунге–Кутты четвертого порядка точности [2]. При этом на каждом шаге 
по времени (Δt = 10–5 нс) и даже в каждой точке пересчета внутри этого 
шага требуется знать расстояние от центра пробной молекулы до центра 
отдельной наночастицы, которое определяется обычным образом: 

     2 2 20 0 0
j j j jx x y y z z       ,       (4) 

где x, y, z – координаты перемещающейся молекулы. 
Все другие проблемы применения классической молекулярной ди-

намики разрешаются на основе работ [3–7]. 
Была проведена серия молекулярно-баллистических испытаний для 

молекул гелия, взаимодействующих с наночастицами пористого эле-
мента. Таким образом, расчетами установлено, что гелий проходит 
примерно в два раза лучше всех других компонент. Этот результат 
подтверждается экспериментами В.И. Романдина, полученными для 
различных образцов нанопористой керамики. 

Работа выполнена в рамках Программы повышения конкурентоспособно-
сти Томского государственного университета и при поддержке гранта 
РФФИ № 14-01-31365. 
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В данной работе аналитическим методом проведен анализ элек-
тромагнитного поля в системе индуктор–ванна с расплавом (жидкий 
металл) при различных обмоточных характеристиках индуктора, 
определены интегральные и дифференциальные характеристики си-
стемы для наиболее распространенных обмоток индукторов МГД-
перемешивателя. 

In this paper, an analytical method analysis of the electromagnetic field 
in the inductor-bath melt (liquid metal) for various characteristics of the in-
ductor winding, identified integral and differential characteristics of the 
system for the most common winding inductors MHD stirrer. 

В процессе приготовления многокомпонентных сплавов важной 
технологической операцией является перемешивание расплава с целью 
выравнивания химического состава и температуры во всем объеме 


