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ствует µ∗ > 0 такое, что для всех µ ∈ (0, µ∗] функции

x2(t) = ξ(t) + µH0
0 (t)η(

t−t0
µ ) + µH0

1 (t)η(
t−h−t0

µ ), t ∈ T,

y2(t) = (En2 − µL0
0(t)H

0
0 (t))η(

t−t0
µ )−

(
L0
0(t) + µL1

0(t)
)
ξ(t)−

−µL0
0(t)H

0
1 (t)η(

t−t0−h
µ )− µL1

1(t)ξ(t− h), t ∈ T,

являются равномерными асимптотическими аппроксимациями 2-
го порядка решения задачи (1). Здесь ξ(t), η(t) – решения задачи

ξ̇(t) = Aξ(t, µ, e
−ph)ξ(t) + Fξ0(t, µ, e

−ph), ξ ∈ Rn1 ,
µη̇(t) = Aη(t0, µ, e

−ph)η(t) + Fη0(t, µ, e
−ph), η ∈ Rn2 , t ∈ T,

ξ(θ, µ) = φ(θ)− µH0
0 (θ)(ψ(θ) + L0

0(θ)φ(θ)), θ ⩽ t0,
η(θ, µ) = ψ(θ) + (L0

0(θ) + µL1
0(θ))φ(θ), θ ⩽ t0,

φ(θ) ≡ 0, ψ(θ) ≡ 0, θ < t0 − h,

где Fs0(t, µ, e
−ph), s ∈ {ξ, η}, — функции, выраженные через (2) и

φ(θ), ψ(θ), θ ∈ Th, Aξ0(t, µ, e
−ph)=

2∑
j=0

Aξj(t, µ)e
−jph, Aη(t0, µ, e

−ph) =

1∑
j=0

Aηj(t0, µ)e
−jph, Aξj(t, µ), j = 0, 1, 2, Aηi(t0, µ), i = 0, 1, – матрич-

ные функции, выраженные через матричные функции (2).
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В этом исследовании мы предлагаем простую и эффективную
математическую модель взаимодействия компонент газовой смеси с
одиночными включениями макромолекул и графеновой стенкой.

Пусть в некотором представительном объеме газовой среды, взя-
том в абсолютной системе координат Ox1x2x3, находятся N частиц
газа одной компоненты, M—N частиц второй компоненты, одна грань
представительного объема выполнена из графена, имеющего K—M
атомов углерода, и крупная макромолекула, например фуллерен, со-
стоящий из L—K атомов углерода. Тогда уравнения движения ча-
стиц 1-ой компоненты будут иметь вид:

m1
dvli
dt

= −
N∑

k=1,k ̸=i

∂U11(ρik)

∂xlk
−

M∑
k=N+1

∂U12(ρik)

∂xlk
−

−
L∑

k=M+1

∂U13(ρik)

∂xlk
, i = 1, ..., N, l = 1, 2, 3.

Здесь vli — проекции скорости i-ой частицы 1-ой компоненты газа на
l-ую ось координат; m1 —масса частицы газа 1-ой компоненты; U11

— потенциал парных взаимодействий для частиц 1-ой компоненты
газа; U12 — потенциал взаимодействия частиц 1-ой и 2-ой компонент;
U13 — потенциал взаимодействия частиц 1-ой компоненты с атомами
углерода в имеющихся структурах; xlk — декартовы координаты k-ой

частицы на l-ую ось координат; ρ =
√∑3

l=1(x
l
i − xlk)

2 — расстояние
между двумя силовыми центрами.

Аналогично можно записать уравнения движения частиц второй
компоненты газа для i = N + 1, ...,M .

Если в газе присутствуют включения крупных макромолекул, то
для них необходимо также записать уравнения для движения их цен-
тров масс:

mf
dvlc
dt

= −
L∑

i=K+1

(
N∑

k=1

∂U13(ρik)

∂xl
k

+

M∑
k=N+1

∂U23(ρik)

∂xl
k

+

K∑
k=M+1

∂U33(ρik)

∂xl
k

)
.

Здесь mf — масса фуллерена; vlc — проекция скорости центра масс
фуллерена на l-ую ось координат, l = 1, 2, 3.

Представленные дифференциальные уравнения должны замы-
каться кинематическими соотношениями при наличии начальных
данных.
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Следует отметить, что фуллерен достаточно крупная молекула и
кинетическая энергия его вращений может превосходить кинетиче-
скую энергию его же трансляционных движений. Поэтому следует
записать уравнения вращательного движения фуллерена:

d

dt

(
3∑
k=1

Alkωxl

)
= Lxl , l = 1, 2, 3.

Здесь Alk — компоненты тензора инерции, которые в процессе чис-
ленных расчетов вычисляются для каждого k-ого силового центра в
абсолютной системе координат; ωxl — компоненты вектора мгновен-
ной угловой скорости ω; Lxl — проекции моментов сил, действующих
на фуллерен, на l-ую ось координат.

Следуя теореме сложения скоростей для каждого атома фулле-
рена можем записать: vk = vc + ω × rk

Тогда координаты атомов фуллерена найдутся из кинематическо-
го соотношения drk

dt = vk, где rk — радиус вектор положения k-ого
атома углерода в фуллерене, а vk — его вектор скорости.

Расчеты по описанной модели показали, что в термодинамически
равновесных условиях как трансляционная, так и энергия вращений
фуллерена испытывают длительные и непериодические изменения.
Если энергетическое состояние крупной углеродной молекулы опре-
делять в температурных единицах, то амплитуда этих изменений со-
ставляет величину порядка 20 K. При этом средне арифметическая
величина этих энергий близка к термодинамически равновесной тем-
пературе системы.

Также результаты численного моделирования позволяют опре-
делить диффузионный перенос фуллереновых частиц в двухкомпо-
нентной смеси газов, напримерHe/N2 и дать оценки по сорбционным
свойствам неподвижной моноатомной поверхности графена.

О РЕШЕНИИ НАЧАЛЬНО-КРАЕВЫХ ЗАДАЧ
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