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Наножидкости, т. е. дисперсные жидкости с наночастицами, – новый тип дисперсных 
жидкостей, изучение которых началось около двух десятилетий тому назад. Эти исследо-
вания показали, что они имеют нестандартные свойства и не описываются классическими 
теориями для обычных дисперсных жидкостей. В частности, моделирование процессов 
переноса в них удается осуществить лишь методом молекулярной динамики. Это требует, 
однако, знания соответствующих потенциалов взаимодействия. Важным классом наножид-
костей являются флюиды с полыми частицами. На практике такие наножидкости уже ши-
роко применяются в медицине и при создании косметических и парфюмерных препаратов. 
Целью данной работы является вывод потенциалов взаимодействия полой твердой наноча-
стицы с молекулой несущей среды и двух полых наночастиц между собой. Рассмотрена 
наножидкость, состоящая из несущего флюида (газа или жидкости) и полых наночастиц. 
Частицы предполагаются твердыми и сферическими. Взаимодействие атомов полой нано-
частицы и молекул несущей среды описывается потенциалом Леннард-Джонса. Таким же 
потенциалом описывается и взаимодействие атомов наночастиц между собой. Потенциал 
взаимодействия молекулы несущей среды с данной наночастицей ищется в виде суммы 
потенциалов этой молекулы со всеми атомами наночастицы. Аналогично определяется и 
потенциал взаимодействия наночастиц. При этом твердое тело аппроксимируется контину-
альной моделью. Полученные потенциалы предназначены для моделирования процессов 
переноса в наножидкостях, содержащих в качестве дисперсного элемента полые наноча-
стицы и их течений.  
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Введение 

Непрерывно возрастающий интерес к наножидкостям, т.е. дисперсным жидко-
стям с наночастицами (по определению это частицы с характерным размером от  
1 до 100 нм), связан, прежде всего, с уже существующим или планируемым их 
использованием в химических процессах, включая катализ, для охлаждения раз-
личных устройств, в био-, МЭМС- и нанотехнологиях различного назначения, при 
создании новых систем транспортировки и производства тепловой энергии, новых 
лекарственных и косметических препаратов, систем распознавания загрязнений 
различного типа и очистки воздуха и воды, новых смазочных материалов, лаков и 
красок, для доставки лекарственных препаратов, наносенсоров и наноактюаторов 
и т. д. С другой стороны, почти сразу после начала их изучения, а это произошло 
около двадцати лет тому назад, выяснилось, что они имеют необычные свойства 
переноса, которые не описываются классическими теориями. В частности, диф-
фузия наночастиц в газах и жидкостях не описывается соотношениями, применя-
ющимися для броуновских частиц [1–5]. Вязкость и теплопроводность наножид-
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костей зависит не только от объемной концентрации частиц, но и от их размера и 
материала и не описываются формулами Эйнштейна и Максвелла, разработанны-
ми для крупнодисперсных суспензий [6–14]. Сегодня уже можно констатировать, 
что экспериментальная информация относительно свойств переноса наножидко-
стей с обычными частицами получена достаточно обширная и вполне адекватная. 
Получены весьма надежные и теоретические данные: для наногазовзвесей с по-
мощью кинетической теории, а для наносуспензий – посредством метода молеку-
лярной динамики [1, 2, 15, 16].  

Тем не менее существует важный класс наножидкостей практически вообще 
не исследованный. Это наножидкости с полыми частицами. На практике такие 
наножидкости уже широко применяются в медицине и при создании косметиче-
ских и парфюмерных препаратов. Очень простым способом получения полых на-
ночастиц (hollow nanoparticles) является следующий. Берут полимерные наноча-
стицы и био- или химическим способом покрывают их раствором вещества, со-
держащим кремний. Затем ядро полученной композитной частицы (полимер/SiO2) 
растворяется. Идеологически близкий процесс реализован в работе [17], где для 
синтеза полых частиц сначала получены наночастицы ядро–оболочка Cu/SiO2. а 
затем в результате их нагрева расплавленное медное ядро вытекало через дефекты 
в оболочке и удалялось химическим способом. Получающиеся полые частицы 
содержат отверстия, что особенно важно с практической точки зрения (для за-
кладки активных веществ).  

Наряду с обычными наночастицами в косметической отрасли используются 
липосомы, самопроизвольно образующиеся в смесях фосфолипидов с водой пу-
зырьки. Их стенка состоит из одного или нескольких бислоев фосфолипидов и 
имеет толщину в две молекулы (существуют липосомы и с существенно более 
толстыми стенками). В стенку могут встраиваться другие вещества, например, 
белки. Внутри липосом содержится вода или раствор. Диаметр липосом варьиру-
ется, начиная примерно от 20 нм. В современной косметологии липосомы напол-
няются биологически активными веществами и жидкостью, в которых нуждается 
кожа. Обычно эти биологически активные вещества имеют большую молекуляр-
ную массу и не способны проникать в глубокие слои кожи. Тем более они не мо-
гут проникать внутрь клетки. Липосомы же легко проникают в кожу в самые глу-
бокие слои и способны доставлять биологически активные вещества в клетку. По 
этой причине они применяются, прежде всего, для изготовления различных кре-
мов (см., например, [18]). Стоит сказать, что наряду с обычными в косметике ши-
роко используются липидные наночастицы [19]. Обычно применяющиеся липид-
ные наночастицы являющиеся твердыми при температуре тела. 

Исследовать свойства наножидкостей с полыми частицами экспериментально 
до сих пор в силу разных причин не удавалось. Нет и попыток изучить эти свой-
ства с помощью различных методов моделирования. Последнее связано с тем, что 
отсутствуют какие-либо данные о потенциалах взаимодействия молекул несущей 
жидкости с такими частицами и между собой. Применять же для этой цели часто 
использующийся при моделировании обычных наножидкостей подход, когда на-
ночастица моделируется просто некоторым кластером (см., например [20] и цити-
рованную там литературу) молекул, нельзя, поскольку такой кластер просто не-
стабилен как по числу молекул, так и по форме. Практически не удается создать 
полый кластер.  

Цель данной работы и состоит в выводе потенциалов взаимодействия полой 
твердой наночастицы с молекулой несущей среды и двух полых наночастиц меж-
ду собой.  
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1. Потенциал взаимодействия молекулы с полой сферически  
симметричной наночастицей 

Полая сферически симметричная наночастица моделируется твердой сфериче-
ской оболочкой конечной толщины с внешним радиусом R и внутренним Rin,  
которая рассматривается как совокупность атомов (или молекул). Потенциал вза-
имодействия молекулы несущей среды с данной наночастицей ищется в виде 
суммы потенциалов этой молекулы со всеми атомами наночастицы. Этот потен-
циал с выделенным атомом k наночастицы описывается парным потенциалом 

 k m r r , где mr  и kr  – радиус-векторы соответственно налетающей молеку-

лы и k-го атома наночастицы. Тогда, считая потенциал взаимодействия молекулы 
с атомами наночастицы попарно аддитивным, ее потенциал взаимодействия с на-
ночастицей равен 

    
1

N

k m
k

   r r r , (1) 

где N – число атомов наночастицы. 
В дальнейшем в этой работе в качестве потенциала взаимодействия молекул 

несущей среды с атомом наночастицы используется потенциал Леннард-Джонса  

    12 6
12 12 12( ) 4 / /LJ r r r        

,        (2) 

где i jr  r r  – расстояние между центрами ча-

стиц i и j; 12  – эффективный размер атома;  

12  – глубина потенциальной ямы. 

Просуммировать ряд (1) аналитически обычно 
не удается. Поэтому на практике суммирование в 
формуле (1) заменяют интегрированием [21]. Фи-
зически это означает, что твердое тело аппрокси-
мируется континуальной моделью. Вычисление 
потенциала сводится к вычислению тройного ин-
теграла, происходит усреднение потенциала по 
текущим координатам интегрирования: радиусу a 
и двум углам – полярному θ и азимутальному. 
Схема интегрирования показана на рисунке. Тем-
ное кольцо показывает расположение атомов ча-
стицы на сфере радиуса a, равноудаленных от 
молекулы несущей среды. Если потенциал взаи-
модействия молекула несущей среды – атом на-

ночастицы не зависит от их ориентации, то формула (1) сводится к следующему  
интегралу  

  21 2 2 2

0

( ) cos sin 2 sin

in

R

mp p LJ
R

z V z a a a da d


            
   , (3) 

где z – расстояние от молекулы до центра сферы, в котором помещено начало ко-
ординат; LJ  – потенциал Леннард-Джонса (2) взаимодействия молекулы несу-

щего газа с атомом (молекулой) дисперсной частицы; pV  – эффективный объем, 

Схема интегрирования потенци-
ала взаимодействия (3)  

Scheme of integration of the inter-
action potential (3)  
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приходящийся на одну молекулу, причем 1
p p A pV N    , где p  – плотность 

материала дисперсной частицы; AN  – число Авогадро; p  – молярная масса мо-

лекул (атомов), составляющих дисперсную частицу; a, θ – текущие координаты 
интегрирования, характеризующие положение и радиус окружности интегрирова-

ния; 22 sindV a da d     – элемент объема интегрирования.  
В результате интегрирования получаем 

 9 3( , , ) ( , , ) ( , , )mp in in inr R R r R R r R R   , (4) 
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где r – расстояние между центрами наночастицы и молекулой несущей среды. 

2. Потенциал взаимодействия полых шарообразных наночастиц  

Построим потенциал взаимодействия двух твердых полых шарообразных сфе-
рически симметричных наночастиц, которые имеют внешний радиус R и внутрен-
ний Rin. Этот потенциал определяется как сумма потенциалов взаимодействия 
атомов первой наночастицы со всеми атомами второй. Его построение можно 
разбить на два этапа. На первом найдем потенциал взаимодействия первой нано-
частицы с каждым атомом второй. Считая, что это взаимодействие снова описы-
вается потенциалом (2), искомый потенциал будет иметь вид (4) с соответствую-
щими материалу наночастиц константами Cn. На втором этапе просуммируем 
потенциалы взаимодействия первой наночастицы со всеми атомами второй. По-
скольку наночастицы предполагаются твердыми и однородными, то это суммиро-
вание также можно заменить интегрированием по объему второй наночастицы. 
Для этого разобьем вторую наночастицу на тонкие кольца, положение которых 
определяется посредством текущего полярного угла θ (см. риcунок). Схема инте-
грирования аналогична использованной при построении потенциала (3). Таким 
образом, потенциал взаимодействия двух одинаковых наночастиц с внешним ра-
диусом R и внутренним радиусом Rin вычисляется по формуле 

  21 2 2 2

0

( ) cos sin , , 2 sin

in

R

pp p mp in
R

z V z a a R R a da d


            
   . (5) 

В результате интегрирования выражения (5) получаем формулу для искомого 
потенциала 

 ,7 ,1( , , ) ( , , ) ( , , )pp in pp in pp inr R R r R R r R R   , (6) 
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где 
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где r – расстояние между центрами наночастиц. 
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Заключение 

В данной работе построены потенциалы взаимодействия наночастица–моле-
кула и наночастица–наночастица. Обсудим основные ограничения, лежащие в их 
основе. Во-первых, предполагалось, что взаимодействие молекулы с наночасти-
цей и наночастиц между собой можно описать классически, и оно является потен-
циальным и адиабатическим. Во-вторых, потенциалы взаимодействия молекулы 
несущей среды с атомом наночастицы и атомов наночастиц предполагались пар-
ными и аддитивными. В-третьих, влиянием структуры поверхности наночастицы 
пренебрегалось. В-четвертых, не учитывались тепловые колебания атомов нано-
частицы. 

Насколько серьезны эти ограничения? В силу квантового характера движе-
ния электронов и ядер решение задачи о нахождении потенциалов межмолеку-
лярного взаимодействия сводится, строго говоря, к решению уравнения Шрё-
дингера для взаимодействующих молекул. Такая задача для большинства си-
стем может быть решена только приближенно. Существенное упрощение дости-
гается при разделении электронного и ядерного движений и введении понятия 
адиабатических потенциалов. Этот подход, называемый адиабатическим при-
ближением, основывается на большой разнице в массах электронов и ядер, что 
позволяет исследовать движение электронов при покоящихся ядрах. В уравне-
нии Шрёдингера при этом пренебрегают оператором кинетической энергии 
ядер, а координаты ядер фиксируют как параметры. В результате удается найти 
зависимость энергии системы от расстояния между ядрами. Эта энергия служит 
в качестве потенциальной для ядер, и ее принято называть адиабатическим по-
тенциалом. Знания данного потенциала вполне достаточно для исследования 
поведения системы взаимодействующих молекул. Имеющийся эксперименталь-
ный материал свидетельствует о том, что вплоть до энергий порядка нескольких 
кэВ взаимодействие молекул вполне описывается в рамках адиабатического 
приближения [22]. 

Построенные нами модельные потенциалы можно применять как в квантово-
механических, так и классических расчетах. Ограничения классического подхода 
относятся не к собственно потенциалам, а к применимости их в рамках классиче-
ских теорий переноса. Критерием применимости классического подхода является 
малость длины волны де Бройля 2 p    по сравнению с характерным про-

странственным масштабом задачи. Легко убедиться, что при не слишком низких 
температурах это условие оказывается выполненным. 

Потенциалы взаимодействия молекулы несущей среды с атомами наночастицы 
и атомов наночастиц между собой предполагались парными и аддитивными. В 
связи с этим стоит отметить, что используемый нами в качестве межмолекулярно-
го (межатомного) потенциал Леннард-Джонса является эффективным и, по край-
ней мере, частично учитывает и эффекты многочастичности, и неаддитивности 
взаимодействия. 

Учет тепловых колебаний решетки и структуры поверхности может серьезно ска-
заться на количественных результатах расчетов. Это особенно важно при рассмотре-
нии адсорбции, эффектов неупругости взаимодействия, возможного распыления. 

В заключение отметим, что ранее предложенным здесь методом были постро-
ены потенциалы взаимодействия молекула-наночастица (РК) [23] и наночастица–
наночастица [24], широко использовавшиеся для расчетов коэффициентов пере-
носа наножидкостей. Полученные с их помощью данные были подтверждены 
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многочисленными экспериментами. Потенциал РК для макроскопических частиц 
фактически сводится к потенциалу Хамаккера [25], но с известными константами 
взаимодействия.  
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Nanofluids, i.e. dispersed liquids with nanoparticles, are a new type of dispersed liquids, 
whose study began about two decades ago. These studies have shown that nanofluids have non-
standard properties and are not described by classical theories for ordinary disperse fluids. In 
particular, it is possible to model the transport processes in them only by molecular dynamics. 
This, however, requires knowledge of the corresponding interaction potentials. An important class 
of nanofluids is the fluids with hollow particles. In practice, such nanofluids are already widely 
used in medicine and in the creation of cosmetic and perfume preparations. The purpose of this 
paper is to derive the interaction potentials between a hollow solid nanoparticle and a molecule of 
carrier medium and between two hollow nanoparticles. A nanofluid consisting of a carrier fluid (a 
gas or a liquid) and hollow nanoparticles is considered. The particles are assumed to be solid and 
spherical. The interaction of an atom of a hollow nanoparticle and a molecule of a carrier medium 
is described by the Lennard-Jones potential. The same potential describes the interaction of nano-
particle atoms with each other. The interaction potential of a molecule of a carrier medium with a 
given nanoparticle is found as a sum of the potentials of this molecule with all the atoms of the 
nanoparticle. The interaction potential of two nanoparticles is determined in a similar way. In 
both of the above cases, a solid is approximated by a continuum model. The obtained potentials 
are intended to simulate transport processes in nanofluids containing hollow nanoparticles as a 
dispersed element and their flows. 

 

Keywords: interaction potentials, hollow nanoparticles, nanofluids, gas nanosuspensions, 
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