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Abstract. In this work, the process o f interaction o f a cell offour double-walled nanotubes with a water molecule 

was numerically simulated. The simulation results show that, under normal conditions, water molecules pass 

through a cell o f nanotubes in a plane parallel to the length o f the tubes, and in a plane perpendicular to the 

length, the structure for such molecules is not passable.

Введение. В предыдущих работах нашей научной группы [1-2] было показано, что использование 

модифицированного потенциала Леннарда-Джонса [3] подходит для задач, в которых описывается 

взаимодействие различных атомов и молекул со структурами, размеры которых лежат в пределах 

нанометрового диапазона. В работах [4-5] показано, что углеродные наноструктуры хорошо подходят 

для задач мембранного разделения газов. В работе [6] показано, что такой подход, с некоторыми 

уточнениями справедлив и для водяного пара. В этой работе мы показываем процесс создания и работы с 

модельной молекулой воды и её взаимодействие с выбранной углеродной структурой.

Материалы и методы исследования. В этой статье описано численное моделирование процесса 

движения модельной молекулы воды около ячейки, составленной из четырех двухслойных углеродных 

трубок, которые уложены в квадратную наноструктуру. Модель была создана как описание движения такой 

молекулы с помощью законов классической механики и потенциала для такого объекта молекула воды. В 

данной работе использовался только модифицированный потенциал Леннарда-Джонса. Далее численная 

схема полученных уравнений движения в поле потенциальных сил решалась с помощью метода Рунге- 

Кутты 4 порядка. Данное решение было реализовано с помощью авторского кода на языке Fortran.

Результаты. В процессе моделирования изучалось взаимодействие молекулы водяного пара и 

выбранной структуры следующим образом. Тестовая молекула размещалась на достаточном удалении от 

углеродной структуры, в области, в которой можно считать, что потенциальное поле структуры никак не 

влияет на характер движения молекулы. Затем молекула с выбранной скоростью двигалась в 

направлении к структуре и взаимодействовала с ней тем или иным способом. Результаты этих 

взаимодействий представлены на рисунка 1-3. На рисунке 1 можно видеть, что две молекулы, 

размещенные на расстоянии более 3 нм от структуры начинали свое движение со скоростью 450 м/с по
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двум траекториям -  осевой, относительно центра системы и осевой относительно центра нижней левой 

трубки. Обе молекулы успешно преодолели данную структуру, что видно и на рисунке 2.
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Рис. 1. Траектории движения молекул H^O в плоскости xy через ячейку мембраны при начальной 

скорости движения 450 м/с. Красным цветом отмечена траектория, проходящая через ось симметрии 

ячейки, зеленым -  траектория, проходящая через центр нижней левой трубки

Рис. 2. Траектории движения молекул H2 O в плоскости yz через ячейку мембраны при начальной 

скорости движения 450 м/с. Красным цветом отмечена траектория, проходящая через ось симметрии 

ячейки, зеленым -  траектория, проходящая через центр нижней левой трубки
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На рисунке 3 представлен случай, когда исследуемая структура была повернута на угол в 90 

градусов, и взаимодействие происходило по трем сценариям. Первый сценарий — это осевой случай, а 

два другие -  отклонение от оси с шагом в один нанометр вверх и вниз по оси z.
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Рис. 3. Траектории движения молекул H2O в плоскости yz при взаимодействии с повернутой на 90 

градусов наноструктурой при начальной скорости движения равной 450 м/с. Красным цветом отмечена 

траектория, проходящая через ось симметрии ячейки, зеленым -  траектория, с отклонением от оси на 

1 нанометр вверх по оси z, синим -  траектория, с отклонением от оси на 1 нанометр вниз по оси z

Заключение. Результаты моделирования показывают, что в случае движения молекул водяного 

пора вдоль координаты, соответствующей длине нанотрубок, данная ячейка пропускает молекулы, а в 

случае её поворота, может быть использована как задерживающая структура.
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